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������� ��������� ������� ����������!� ��"�����# (��) ����$� �����-$�� %�������� 
� (�	&) 1M1P "!�� �����'����� � "��*+�� ��,�/���0����� ���0����, �!/������!� 
����'�� 
�����—6��� � �0���� ���� ,���������. 7���8���, 0�� ������� �� �	& �"-
��8����! $����!� �"��8�� �����!�� ��"������� ������ ����%����*�� 8���;���!� 
�����������, �/��'����! �����������<=�� �����������! � �� ������. �'���� �!��'  
� ���, 0�� ����� �����������! ��$�� ������������*�� ��� ��8��;�!� ������!� %����! 
� ����%�� /������� ,�������� �� �	& � ���+���� ��%�/���� ,���������. 
 
DOI: 10.15372/JSC20160401 
 
� � � � � � � �  � � ! � ": ��,�/���0����# ���0��, /��"��;���� �
��, ����' 
����� 
—6���, ����������!� ��"�����, �����8 8�����������. 
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���!# �����-$�� %������� � "!� ��#'�� � /���/��8�� $�������%����*��# "������� She-
wanella oneidensis MR-1 [ 1 ]. ������� � �	& �/��'������� ���, 0�� ����'� � '��$��� %������-
���� �� /��'/���;����*�� �0������� � �����/���� ,��������� 0���8 ���"���! "������� �� 
���+�<< ���'� [ 2 ]. 7�������� ,��������� � "�������� Shewanella oneidensis � Geobacter ��-
"�<'����� /�� ���=�/����� /��'����� /������, � �� �!��' �� ���+�<< ���'� �������� ���"-
��'��!� �������� �� ��=����������. G ��0����� ��%�/����� ,��������� /�� ,��� ��$�� �!-
���/��* �������! /�����'�!� �������� � ����'! �������'�� [ 3, 4 ]. �� ,��� �������� ��/��*-
8������ ,��� "������# '�� "����$�0����# �0����� $������!� ��' �� ���'�����# ��;��!� ��-
������, ��$'� �� ��������!� H���! ����<��� ����� ���������!��, ���, ��/�����, ���'������ 
U(VI) � U(IV) [ 5—7 ]. 


���'����! ������ ���������$� � ��������������$� �	& "!�� �/��'����! � ����$���-
����������� ,��/��������, /���8!��<=��, 0�� �	& �"��8���� 91 ������������# � 0��!�*�� 
$��-$��//��� [ 8 ]. L�� /�8������ ���'��������* /������ ,�������� ��;'� �	& � /�������-
��*< ����'� ;���8�, ����<=�#�� ��%�/����� ,��������� � ,��# ����%�� [ 3 ]. G ,��# ��"��� 
$��������, �����������<=�� ��/�0���� /�����'�����< �	& � /���������� ����'� ;���8�, 
"!�� ���0��� �/��'����! ����'�� �����������# ��������. N���� �������* /������� ,������-
�� ��;'� ������ ;���8� � $��-$��//� �	& � ������ ;���8� �� /���������� ����'� ;���8� 
"!�� �%����� � ��,�/���0����� ���0��� ���8!��<=�$� �����0��$� ,������� VAB � ��/��*8�-
������ �8������$� ����'� [ 9 ].  
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�8 ������ ,���������# ��������! ������� ���'���, 0�� ����0����� ���������* �	& � ��-
��%�� /������� ,�������� �/��'������� �������� 8�/������!�� ��. ��� "��*+�� ������� 
�'�"�� �/��'����* ����%����!# %���� ��� ���� ��� $��//� ������, �����!� ��"����� (��) 
�����!� '�<� ���"��*+�# ����' � ������� 8�/������!� ��. 	�$'� ��;�� ���8��*, 0�� �����-
�!� %����! �	& $����!� �"��8�� �/��'���<� �������� ����%�� /������� ,��������. 7�,��-
�� �������� �������� � ������=�# ��"��� "!�� �'����� �/��'�����< ����%����!� %������ 
�	&. 


�0�������� ��;�� 8���<0��*, 0�� ������� 8����!� �� �	& �"��8����! �� ������ 
/��H�������$� ���*%� �/��� �� ������ �����������. L�� ���'��� �8 ��8��*����� ��"��! [ 10 ], 
$'� "!�� /���8���, 0�� ������� 8����!� �� ��#����*��$� ���/����� ������—/��H�����-
��� ���*%�, ����'����������$� '���� ���'�8��*�!�� $��//��� [MePIm2], � ���;� �$� ������� 
� '��#��$� ������� �"��8����! �� ������ �$����'� � �8��� /��H�������$� ���*%�. 

G ������=�# ��"��� �/����� ����0��������� �����'������ ������# ��"����*��# �������-
�! ������� �� �	& � �� /��������������# ������8�%�� /���� �����8� ����������!� �����-
�!� H���%�#, /���0���!� � ��,�/���0����� ���0����.  
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W��*+�� ���0��! ����'�� 
�����—6��� "!�� �!/�����! '�� ��������������# � ����-
�����# H���! �	&. L��/���������*�!� ��������! ,��� H��� [ 8 ] ���*8� /���� ��/��*8����*  
� ��,�/���0����� ���0���, /����� 0�� /���;���� ������ ��'���'� ������� ��'! �� �/��'�-
��<��� � ����$�������������� ,��/��������. 7�,���� ��� /�'���$���* �"!0���� � ����� ���-
0��� /���"��8�����<, �!/��������� � /���=*< /��$����! PyMOL [ 11 ]. G ,��� ���������� 
"!�� �'����! ����! �������'� � '�"�����! ����! ��'���'� '�� ���8!����� ����!�!� ���8�#. 
���0��! ����'�� 
�����—6��� � �0���� ���� ,��������� "!�� �!/�����! /��$�����# 
Molpack [ 12 ], ,HH���������* ������# "!�� ��=�������� ���0+��� /���� �;���� '���!� 
[ 13—15 ]. ���$�� ��;��� ���#���� ,��# /��$����! — /��������� ����#�� ���+��"���<=�-
$��� ��$������ �!0������� �����%! 6��� � ��/��*8������� ��8����� /��������. ��"����� 
������ /����$� � �����$� ��'� "!�� /��'�������! ��"���� "�8���!� H���%�# 3-21SP [ 16, 17 ], 
� ������ ;���8� — "�8���� 3-21G [ 18 ].  

G /����# $��//� ���0��! ����'�� 
�����—6��� � �0���� ���� ,��������� '�� ���������-
�����# H���! �	& "!�� �!/�����! '�� ������, ����- � /���������$� ������, � �� �����# 
$��//� ���0��! /����'����* '�� ��#����*��# �������!, '��#��$� � 0��!���������$� ������. 
�"=�� 0���� �$��//�������!� "�8���!� H���%�# � ,��� ���0���� "!�� ����� 8900. �����'�-
����* /����!� ������$��������!� �����%�# ��"�<'��� �� ���� �!0��������. ��� /���0���� 
���'�=���� ��+���# /��������� '�����0����# ����' �'��$� ������# [ 19 ].  

7���0���!� ������!� H���%�� �����'����� ����'�� �������������$� �����8� 8������-
����� [ 20, 21 ]. ��������� 8�����������# ������� �� ��8��0�!� ������� /�8������ �/��'�-
���* ������!� %����! �	&.  

�'	
#
�
��
 �������� �
��	�� ��� 

	������0����� �����'������ ��"����*��# ��������! ������� 8����!� �� "��*+�� ����-
��� � $��-$��//��� �'��'�����������!�� ����'��� '��;�! �8"�$��* ��/��*8������ �/���'�-
0���� ��"�����# /� ��"����*�!� ,���$���. � �'��# ������!, � ����'� 
�����—6��� �� �0�-
�!������ �������%������ ,���$��, /�,���� 8�/������!� �� ��$�� ���/���$��*�� � '��$�� /�-
��'�� /� ��������< � ����'��� ������ H���%������ /�������� (	67). � '��$�# ������!, ��-
'���� "!�� /���8���, 0�� 8�/������!� ��"����� ����'� 	67 ��$�� "!�* ���;� ����������� 
�/���'�0��! [ 10 ]. L�� /��"���� ��"�<'����* � ���/������ [MePIm2] � �!����# /�������*< 
��"����*�!� ,���$�#. �������� �	& �"��8����� 91 ������������# � 0��!�*�� $��-$��//���, 
0�� ���8!���� �� �!����< /�������* ��"����*�!� ,���$�# �� � ��#. 7�,���� ���*8� ����$� 
/���$��*, 0�� 8�/������!� �� �	& ����'� 	67 "�'�� �/���'�0��! ��������� � 0�� �����8 
�� ��,HH�%������ ��8��;���� /� �� '��� �� /�����*��< ��"����*��< ���������.  
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	 � " � � % �  1  

����	�������	� #����� ��	���	���� � ��������������� 	 ��	������� "����$ �	&  
	 ���-���&&, ����!	������ ������� (����	—)��� � '�#	��� 3-21SP/3-21G 

G������������!# �	& ��������!# �	& 
Z �����- 

������� �	&– �	&3– �	&5– �	& �	&2– �	&4– 

2 ASP –0,0185 –0,0241 –0,0312  0,0041 –0,0036 –0,0085  
4 LYS  0,9416  0,9448  0,9422  0,9177  0,9255  0,9259  
7 ASP –0,7633 –0,8847 –0,8837 –0,6078 –0,8515 –0,8940  
9 HIS –0,7088 –0,7052 –0,7490 –0,5579 –0,5560 –0,5530  

11 GLU –0,0093 –0,2209 –0,5140 –0,0251 –0,0355 –0,0482  
16 GLU –0,4229 –0,6383 –0,9011 –0,2737 –0,5210 –0,8827  
19 HIS –0,4503 –0,4435 –0,4378 –0,4905 –0,4792 –0,4669  
20 LYS  0,9920  0,9765  0,9660  1,0092  0,9951  0,9778  
21 ASP –0,6924 –0,8840 –0,9328 –0,5370 –0,7540 –0,9467  
27 ASP –0,5066 –0,7321 –0,9878 –0,5440 –0,7144 –0,9734  
31 GLU –0,7444 –0,7444 –0,7400 –0,6308 –0,7379 –0,7389  
39 HIS –0,7751 –0,7745 –0,8208 –0,6519 –0,6551 –0,6562  
41 LYS  0,0016 –0,0039 –0,0105  0,0080  0,0029 –0,0025  
44 GLU –0,0346 –0,0443 –0,0483 –0,0453 –0,0555 –0,0649  
46 ASP –0,7458 –0,7469 –0,7459 –0,7439 –0,7454 –0,7473  
49 HIS –0,4637 –0,4626 –0,4681 –0,6722 –0,6718 –0,6729  
50 LYS  0,9313  0,9318  0,9225  0,9216  0,9235  0,9193  
52 HIS –0,6595 –0,6515 –0,6754 –0,7042 –0,6913 –0,7025  
53 ASP –0,6205 –0,8323 –0,8391 –0,4356 –0,6921 –0,8498  
60 ASP –0,4259 –0,6853 –0,7773 –0,3457 –0,5483 –0,8098  
62 HIS –0,6303 –0,6272 –0,6172 –0,7724 –0,7698 –0,7697  
65 HIS –0,5525 –0,5536 –0,5606 –0,5484 –0,5490 –0,5557  
66 ASP –0,0742 –0,0792 –0,0859 –0,0725 –0,0788 –0,0821  
72 LYS  0,9400  0,9350  0,9288  0,9697  0,9636  0,9579  
76 GLU –0,7423 –0,7457 –0,7538 –0,7305 –0,7339 –0,7395  
79 HIS –0,7317 –0,7416 –0,7653 –0,7574 –0,7666 –0,7820  
80 ASP –0,2907 –0,5856 –0,7573 –0,1984 –0,4752 –0,7812  
81 ASP –0,7759 –0,7889 –0,7983 –0,7747 –0,7868 –0,8003  
83 ARG  0,8111  0,8145  0,8193  0,8548  0,8586  0,8643  
90 LYS  0,9201  0,9154  0,9104  0,9281  0,9234  0,9180  
91 LYS  0,9870  0,9877  0,9880  0,9774  0,9780  0,9790  
I Heme  0,9069  0,8930  0,8515  1,3357  1,3173  1,2967  

III Heme  1,1423  1,1188  0,8411  1,1677  1,1369  1,0757  
IV Heme  1,5997  1,5639  1,4461  1,2821  1,2778  1,2503  
II Heme  0,4850  0,5113  0,4113  0,3807  0,3844  0,3263  

 
G�8��;�!# /�'��' "�8 ����$� ��/��*8������ /���%�/� 8�/������� ��"�����# '�� �� �/�-

��'�0������ "!� �/���� � ��"��� [ 10 ], $'� "!�� /���8���, 0�� ��0�������� ������� ��������� 
������� 8�/������!� �� ��;�� "!�* �/��'����� /���� �������������$� �����8� 8��������-
��� [ 20, 21 ] � �����8� 8����������� ����'� �������*�!� ���8��!� ��"�����# [ 22—25 ] � ���-
���!� H���%��� ����'� 
�����—6��� � 	67. G�;�� /�� ,���, 0�� /���0����� ��"����*��� 
��������� ������� �� �� 8������ �� ��/� �������# H���%�� � ����'� �/��'������ 8��������-
���. 
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  	 � " � � % �  2  


���� ����	�������	$ #������ &���*	������ (Q+) 	 ���	�������� (Q–)  
#���*����$ ��	���	����, � ���*� ������ *���#�  

� ��������������� 	 ��	������� "����$ �	&,  
����!	������ ������� (����	—)��� � '�#	��� 3-21SP/3-21G 

G������������!# �	& ��������!# �	& 
Z  

�	&– �	&3– �	&5– �	& �	&2– �	&4– 

Q+  1,5527 1,5422 1,3725 1,4316 1,4320 1,3810 
Q–  –6,8673 –8,6365 –9,7966 –5,9609 –7,7340 –9,3671 
I Heme 2,3374 2,3369 2,3364 2,3545 2,3537 2,3529 

III Heme 2,1653 2,1725 2,0911 2,3603 2,3601 2,3599 
IV Heme 2,3372 2,3370 2,3385 2,0357 2,0339 2,0322 
II Heme 2,1099 2,1186 2,0886 2,0562 2,0726 2,0665 

 
G �!��+��# ��"��� /������� ,��� /�'��'. 
�0�������� ������� ��������� ������� 8�/��-

����!� ��"�����# �	& � ��������������# � ���������# H����� "!�� �/��'����� /���� ���-
��8� ����0�����!� ������-H�������� ������!� H���%�# � ��/��*8������� ������������� 
0����0�!� 8���'�� �����������. b����0�!� 8���'! �����������, ���'���!� � [ 26 ], �/��'�-
��<��� ��� ����� 0����0�!� 8���'�� ���� ������ �����������. L�� ����0��� �������� ������-
����!� �"�"=����� 0����0�!� 8���'�� ������ � ��������, ������� 8��0����*�� �/��=��� ��-
0�������!# �����8 ����������!� ������!� H���%�#. 

�������������� 0����0�!� 8���'! �����������, ����0�����!� � ������-H��������� ���-
���!�� H���%���� '�� �"��� H��� �	&, � 0����0�!� 8���'! $��-$��// /��'�������! � ��"�. 1. 
b����0�!� 8���'! ��#����*�!� ����������� "��8�� � ���<, /�,���� ��� ����;�! '�� ��-
����=�$� �����8� � �� /��'�������! � ��"��%�. 7���!� ����! ���� /���;����*�� � ����%�-
���*�� 8���;���!� ����������� � ��#����*��# �	& � �$� ������� ��������������# � ����-
�����# H��� �	&, ���<0�� ���;� 8���'! ������ ;���8� $��-$��//, '��! � ��"�. 2. 

�����8 0����0�!� 8���'�� �����������, /��'��������!� � ��"�. 1 � 2, /���8!����, 0�� '�-
"������� '��� � 0��!��� ,��������� ��� � �������������!�, ��� � ��������!� H����� �	& 
/����'�� � �����0���< 8���'�� $����!� �"��8�� ����%����*�� 8���;���!� �����������, ��-
$'� ��� 8���'! /���;����*�� 8���;���!� ����������� ����<��� ��8��0����*��. b����0�!� 
8���'! ������ ;���8� /�����0���� �� ����<���, � /���;����*�!� 8���'! $��-$��// ��8��0�-
���*�� ����*+�<���. ���<'� ��;�� 8���<0��*, 0�� ������� �� �	& �"��8����! � �������� 
�� ������ ����%����*�� 8���;���!� �����������, � ����' �� ������ $��-$��//, ���<0�� �� 
������ ;���8�, ��8��0������.  

��������� 8���'�� �����������, ��/����� � ���������# H���� �	&, � �� '��#��$� � 0��-
�����$� ������ /���8!����, 0�� '�/�������*�!� 8���'! ������8�<��� �� �� �'��# ����%�-
���*�� 8���;����# ������������, � ���/��'����! /� ������*��� �8 ���. ���"��*+�� �8����-
��� 8���'�� � ��������������# H���� �	& ��"�<'�<��� '�� $�<��������# ������! � ����-
���� 11, 16 � '�� ��/���$�����# ������! � �������� 7, 21, 27, 53, 60 � 80. ��� ���������# 
H���! �	& ���"��*+�� �8������� 8���'�� ��"�<'����� '�� $�<��������# ������! � ����-
���� 16, 31 � '�� ��/���$�����# ������! � �������� 7, 21, 27, 53, 60 � 80. ���<'� ���'�<� '�� 
��;�!� �!��'�. 7���!# �!��' ������� � ���, 0�� �����������! � ���"��*+�� �8�������� 
8���'� ����<��� ���"���� �������!�� %������� � ����%�� /������� ,�������� ��;'� �	&  
� ���+���� ��%�/������ ,���������, � �����# — 0�� ����! ;���8� $��-$��// �� ������! � ��-
��# ����%��. 

G�;�� �������*, 0�� '�"������� ,��������� � �	& �� �8������ ������+���� ��;'� 0��-
��� /���;����*�� � ����%����*�� 8���;���!� �����������. L�� ����+� '����������<� ,���-
��������0����� /����%���!, ����0�����!� '�� ���� �����'�����!� ������� ��/��*8������� 
/��$����! VMD [ 27 ], �����!� 8���� "!�� �/�����������! � /���=*< /��$����! PyMOL  
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L�����������0����# /����%��� (+ — �/���'� � � — �8�'�) ��#����*��# ���������# H���! �	&,  
                                            ����0�����!# � ������-H�������# �������# H���%��# 

 
[ 11 ] �� �����������< /���������* � �0���� ����0��! /����%����. 7�����*�� /���0���!� 
������� �����$�0�!, �� ������� /��'������� ���*�� ,�����������0����# /����%��� ��#����*-
��# ���������# H���! �	&. 

����#� 

G ������=�# ��"��� /���8���, 0�� ������� 8�/������!� �� �	& �"��8����! $����!� �"-
��8�� �� ������ ����%����*�� 8���;���!� �����������, ��$'� ��� ����' �� ������ $��-
$��//, ���<0�� �� ������ ;���8�, ��8��0������. L��� ��8��*��� ������������� ��,�/���0�-
����� �����'�����< ���/����� [MePIm2] [ 10 ], $'� "!�� /���8���, 0�� ������� �� ,��� ���-
/������ �"��8����! �� ������ /��H�������$� ���*%�. 7�,���� ��;�� �;�'��*, 0�� ������� 
8�/������!� �� $��-%��������� �"��8�<��� � �������� �� ������ /��H�������$� ���*%� 
�/��� �� ������ ����%����*�� 8���;���!� �����������.  

�������������# �����8 8�����������, /���0���!# � ������!�� H���%���� �	&, /���-
8!����, 0�� $��-$��//! ���$'� /���;����*�� 8���;��!, �� 8���'! ����<��� ��8��0����*�� 
/�� �8������� 8���'� �	&, �.�. $��-$��//! ����<��� '������� ,���������. 7���0���!# ��-
8��*��� /���� ��$�������� � �"=�/��8�����# ���%�/%��# ����0����# ���8� � "�����������  
� $��-$��//��� [ 28 ]. 

 
��"��� �!/������ /�� H��������# /�''��;�� �����#���$� H��'� H��'�������*�!� ��-

���'�����# (��' /������ Z 14-03-00612). 
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