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На основе анализа экспериментальных данных полученных методами атомно-адсорбционной спектрофотометрии (АСФ), атомно-силовой  микроскопии (АСМ), ИК-спектроскопии и рентгенно-флуоресцентного анализа (РФА) исследованы механизмы биоаккумуляции ионов металлов (Cd, Co, Pb, Zn) бактериями рода Bacillus (в частности B. licheniformis штамм ВКПМ В 7038). Показано, что на поверхности бактерий, при культивировании в жидкой питательной среде содержащей соли металлов, Cd, Co, Pb, Zn накапливаются в разной степени (сканирующая АСМ). Накопление металлов биомассой бактерий подтверждено так же методами АСФ и РФА.

Квантовохимическое моделирование предложенного механизма биоаккумуляции ионов цинка внутри и на поверхности бактерий Bacillus проведено на основе исследований комплекса Ala-Zn-Ala в присутствии воды и ее отсутствии, методом DFT B3LYP/6-31G**(p,d).
Исходя из квантово-химических расчетов построены сечения ППЭ реакции распада комплекса Ala-Zn-Ala + 2Н20 –> Zn(OH)2 + продукты. Определены энергии диссоциации комплекса Ala-Zn-Ala без молекул воды на фрагменты Ala+Ala+Zn.

Согласно проведенным теоретическим исследованиям, механизм накопления цинка внутри бактерий предположительно связан, либо с образованием фрагментов аминокислот и Zn(OH)2, когда две молекулы аланина находятся на относительно большом расстоянии (5-6 А) друг от друга в комплексе Ala-Zn-Ala+2H2O (в присутствии двух молекул воды), либо с образованием устойчивого комплекса Ala-Zn-Ala+2H2O, в котором молекулы воды не могут образовать Zn(OH)2, вследствие сферического затруднения, когда две молекулы аланина находятся на малом расстоянии друг от друга (3-4 А). 
Проведен анализ и сравнение экспериментальных и теоретических ИК-спектров аланина, комплекса Ala-Zn-Ala, комплекса Ala-Zn(OH)2-Ala и экспериментальных ИК- спектров жидкой питательной среды без солей цинка и бактерий, а так же супернатанта с солями после 36 часов инкубирования с бактериями.
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