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Аннотация. Вторичные метаболиты токсигенных плесеней, как природные контами-

нанты, в случае присутствия в составе пищевых продуктов и кормов представляют огром-

ную проблему для обеспечения задач продовольственной безопасности. Содержание ми-

котоксинов в пищевых продуктах строго регламентируется, однако интенсификация тех-

нологий возделывания и глобальные изменения климата провоцируют для зерновых куль-

тур увеличение рисков их накопления. Особую угрозу представляют маскированные фор-

мы микотоксинов, связанные с макромолекулами зерновых культур. В данном исследова-

нии изучается возможность образования устойчивых комплексов микотоксинов, маскиро-

ванных в белковые и крахмальные конструкции зерна пшеницы. С использованием метода 

молекулярного докинг-моделирования описана конструкция на уровне углеводно-

протеиназного комплекса, что определяет необходимость разработки технологий мягких 

воздействий для процессов детоксикации зерновых масс. В рамках настоящего исследова-

ния с целью формирования достоверной оценки глубины взаимодействия микотоксинов с 

протеинами и углеводами в пищевой системе был проведен прогностический анализ. 

Установлен механизм встраивания в белково-углеводный комплекс микотоксина ZEN 

(метаболит Fusarium spp). 3D-модели конструкций наглядно отображают типы связей, а 

сравнивая значения скоринговых функций, можно увидеть, что именно ZEN имеет луч-

шие стыковки с белками-рецепторами клейковинного комплекса зерна пшеницы: Glutenin 

Score XP –7.9 ккал/моль и α-Gliadin Score XP –8.0 ккал/моль. Таким образом, прогности-

ческая оценка возможных механизмов образования устойчивых комплексов микотоксинов 

и макромолекул зерна, в случае его контаминации, позволяет говорить о наиболее вероят-

ном связывании микотоксинов с белковыми конструкциями клейковинного комплекса и 

требует особого внимания для обеспечения биобезопасности готовых продукции.  
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ный докинг 
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Введение 

Агропромышленный комплекс Уральско-

го федерального округа (АПК УрФО) являет-

ся отраслью, которая обеспечивает значи-

тельную часть внутреннего регионального 

стратегического продукта. Известно, что в 

период летней засухи и осенних дождей про-

шлого 2023 года значительная часть урожая 

оказалась низкого качества, с рисками при-

сутствия токсигенных плесеней и их вторич-

ных метаболитов. Возникший погодный кол-

лапс, который пришелся на уборочный пери-

од, охватил значительную часть территорий 

АПК УрФО, отведенных под возделывание 

зерновых культур, и спровоцировал пробле-

мы, которые отразились на состоянии урожая 

зерновых и зернобобовых культур. Для со-

хранения технологической устойчивости пе-

рерабатывающей отрасли АПК за счет госу-

дарственных субсидий будут компенсированы 

затраты производителей пшеницы, ржи, куку-

рузы и ячменя. В приоритетном порядке сред-

ства получат аграрии, чьи доходы ниже сред-

нероссийских, в том числе из-за специфики 

климатических условий [3]. Обозначенная 

ситуация применительно к зерновому сырью 

требует детального изучения с целью готов-

ности производителей сырья к сохранению 
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Abstract. Secondary metabolites of toxigenic molds, as natural contaminants, if present in 

food and feed, pose a huge problem to ensure food safety. The content of mycotoxins in food 

products is strictly regulated, however, the intensification of cultivation technologies and global 

climate change provoke an increase in the risks of their accumulation for grain crops. Masked 

forms of mycotoxins associated with macromolecules of grain crops pose a particular threat. 

This study examines the possibility of the formation of stable mycotoxin complexes masked in 

protein and starch structures of wheat grain. Using the method of molecular docking modeling, 

a structure at the level of a carbohydrate-proteinase complex is described, which determines the 

need to develop soft impact technologies for the detoxification of grain masses. In the frame-

work of this study, a prognostic analysis was carried out in order to form a reliable assessment 

of the depth of interaction of mycotoxins with proteins and carbohydrates in the food system. 

The mechanism of incorporation of mycotoxin ZEN (a metabolite of Fusarium spp) into the 

protein-carbohydrate complex has been established. 3D structural models clearly display the 

types of interactions, and comparing the values of scoring functions, it can be seen that ZEN 

has the best connections with the receptor proteins of the gluten complex of wheat grain: 

Glutenin Score XP –7.9 kcal/mol and α-Gliadin Score XP –8.0 kcal/mol. Thus, a prognostic as-

sessment of the possible mechanisms of formation of stable complexes of mycotoxins and mac-

romolecules of grain, in case of contamination, suggests the most likely binding of mycotoxins 

to protein structures of the gluten complex  and requires special attention to ensure the biosafe-

ty of finished products. 

Keywords: mycotoxins, masked forms, protein, starch, molecular docking 

Acknowledgments. The article was financially supported by a grant from the Russian Sci-

ence Foundation (RSF) within the framework of project 24-16-20028. 

 

For citation: Potoroko I.Yu., Ruskina А.А., Anjum V. Predicting the risks of the presence 

of mycotoxins in food systems of grain raw materials. Bulletin of the South Ural State Univer-

sity. Ser. Food and Biotechnology, 2024, vol. 12, no. 2, pp. 38–47. (In Russ.) DOI: 

10.14529/food240205 

 

 

mailto:potorokoii@susu.ru


Биохимический и пищевой инжиниринг  

Biochemical and food engineering 

Bulletin of the South Ural State University.  
Ser. Food and Biotechnology. 2024, vol. 12, no. 2, pp. 38–47 40 

объемов полученного урожая на всех этапах 

товародвижения в цепочке от поля до конеч-

ного потребителя.  

Экстремальные погодные условия на 

фоне изменения климата стали причинами не 

только утраты качественных характеристик 

зерна, но и возможности контаминации мико-

токсинами, ввиду высокой вероятности разви-

тия токсигенных плесеней (Alternaria 

alternate, Aspergillus candidus, Fusarium spp, 

Penicillium spp и др.), и как следствие, накоп-

ление в зерновой массе их вторичных метабо-

литов (Афлатоксин В, Дезоксиниваленол 

(DON), Т-2 токсин, Зеараленон (ZEN), Охра-

токсин А) [4, 10, 13, 14]. Триггером также яв-

ляются интенсивные технологии возделыва-

ния, которые на фоне экстремальных условий 

изменения климата провоцируют для зерно-

вых культур увеличение числа фитопатогенов, 

в том числе высокотоксичных микромицетов 

и их вторичных метаболитов [6, 9]. Послед-

ствия контаминации микотоксинами могут 

проявляться через десятилетие и в различной 

этиологии: нервные расстройства, подавление 

иммунной системы, снижение репродуктив-

ных способностей, развития злокачественных 

новообразований [4]. 

Как правило, споры токсигенных плесе-

ней сосредоточены на поверхности зерновки, 

но в процессе переработки наблюдается их 

перераспределение по структурным элемен-

там, а затем миграция в продукты переработ-

ки и проявление на различных этапах товаро-

движения [1, 7, 11, 16]. Рост рисков биоконта-

минации продуктов переработки зерна возмо-

жен за счет значительного увеличения встре-

чаемости новых форм микотоксинов с высо-

ким уровнем токсичности, а также различных 

типов их комбинаций.  

Наибольший интерес в связи с распро-

странением в зерновых массах и продуктах их 

переработки вызывают вторичные метаболи-

ты Fusarium spp, в частности: ниваленол 

(NIV), боверицин (BEA) и энниатин (ENN) A, 

ENN A1, ENN B и ENN B1. Отмечены чрез-

вычайно высокие вариативности концентра-

ции их накопления в зерновых массах. Так, 

концентрации NIV, BEA и ENN во всех сель-

скохозяйственных товарах варьировались от 

0,1 до 15 600, от 0,01 до 8854 и от 0,25 до  

10 000 мкг/кг соответственно [8]. 

Для прогнозирования рисков присутствия 

микотоксинов в пищевых системах зернового 

сырья возможно применение метода молеку-

лярного докинг-моделирования, который ос-

нован на прогнозировании взаимного положе-

ния, ориентации и конформаций молекул, об-

разующий молекулярный комплекс пищевой 

матрицы. Молекулярный докинг часто ис-

пользуется в виртуальном скрининге как часть 

рационального дизайна комплекса молекул, на 

изучение которых направлено данное иссле-

дование. Определение наиболее устойчивых 

связей позволит на супрамолекулярном 

уровне установить целенаправленные подхо-

ды их выделения из системы для последую-

щей инактивации [2, 15]. 

Цель исследования ‒ на основе молеку-

лярного докинг моделирования в системе ли-

ганд-рецептор осуществить прогнозирование 

рисков устойчивого присутствия микотокси-

нов в пищевых системах белковых и крах-

мальных конструкций зернового сырья.  

Объекты и методы исследования 

В качестве объектов исследования были 

определены микотоксины, продуцируемые 

идентифицированными в пробах зерна пше-

ницы токсигенными плесенями: Alternaria 

alternate; Aspergillus candidus; Fusarium spp 

[4, 8, 12]. 

Среди известных факторов риска без-

опасности зерновой продукции токсичные 

метаболиты микроскопических грибов: фумо-

низины (FUM), дезоксиниваленол (DON), 

афлатоксины (AF), зеараленон (ZEN), токсин 

T-2/HT-2 и охратоксины (OT) (табл. 1), кото-

рые по-прежнему строго регламентируются 

как важные предикторы с точки зрения без-

опасности пищевых продуктов и кормов из-за 

их частого предельного накопления в массе 

продукта [5, 12, 15]. 

Для прогнозирования возможности обра-

зования маскированных форм микотоксинов в 

структуре зернового сырья применили метод 

in silico. Для проведения анализа стыков ис-

пользовали следующую методологию. 

Подготовка лиганда с соблюдением пра-

вила Липинского. Исключение по пяти прави-

лам: молекулярная масса менее 500 Да; высо-

кая липофильность (выраженная как LogP ме-

нее 5); менее 5 доноров водородных связей; 

менее 10 акцепторов водородных связей; мо-

лярная рефракция от 40 до 130. 

Загрузка лигандов. Лиганды загружали в 

виде трехмерной структуры SDF-файлов из 

PubChem, оптимизированной с использовани-

ем Ligands Input в AD 4.2. Молекулы оптими-

зированного лиганда были состыкованы с 
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очищенными рецепторами с помощью 

AutoDock 4.2 как SDF-файлы 3D-структуры из 

PubChem и оптимизированы с использовани-

ем Ligands Input в AD 4.2 [5]. 

Результаты исследования и их обсуж-

дение 

В рамках настоящего исследования с це-

лью формирования достоверной оценки глуби-

ны взаимодействия микотоксинов с протеина-

ми и углеводами в пищевой системе был про-

веден прогностический анализ с целью уста-

новления механизма встраивания в белково-

углеводный комплекс микотоксинов Fusarium 

spp. Полученные 3D-модели конструкций с 

белком в присутствии фракций крахмала поз-

волили осуществить прогнозирование возмож-

ности образования устойчивых связей мико-

токсинов в конструкциях эндосперма зерна. 

Для оценки клейковинного комплекса зер-

на пшеницы, определяющего функционально-

технологические свойства и пригодность в 

технологиях переработки, были получены 

скрининговые оценки (табл. 2) для трех наибо-

лее критичных с точки зрения распространен-

ности микотоксинов (ZEN, DON, T-2 Toxin), но 

именно ZEN показал самые высокие энергии 

взаимодействия с клейковинными белками. 

3D-модели конструкций (рис. 1 и 2) 

наглядно фиксируют типы взаимодействий, а 

сравнивая значения скоринговых функций 

можно увидеть, что именно ZEN имеет луч-

шие стыковки с белками-рецепторами клейко-

винного комплекса зерна пшеницы: Glutenin 

Score XP –7,9 ккал/моль; α- Gliadin Score XP –

8,0 ккал/моль. 

Было установлено, что основная кон-

струкция ZEN формируется на уровне белков 

клейковинного комплекса с наиболее сильны-

ми связями Score XP на уровне –8,0 ккал/моль 

и –7.9 ккал/моль соответственно.   

Таблица 1 
Общие сведения и риски токсичности отдельных видов микотоксинов 

1 Зеараленон (ZEN) 

 

 

ZEN опасен для различных органов, 

включая печень, почки, иммунные 

клетки и кишечника 

2 Дезоксиниваленол 

(DON) 

 

DON воздействует на рибосомы, вы-

зывая риботоксический стресс, вос-

палительные реакции и апоптоз 

3  

T-2/HT-2 

 

 

Т-2, может вызвать алиментарно-

токсическую алейкию с тяжелыми 

симптомами: некротическая стено-

кардия, лихорадка, судороги, вклю-

чая летальный исход 

 

 
Таблица 2 

Результаты молекулярного докинга исследуемых соединений микотоксинов 

№ 

п/п 
Лиганды Рецептор 

Score XP 

DON T-2 ZEN 

1 Glutenin 6PX6 –6,4 –6,5 –7,9 

2 α- Gliadin 8W83 –7,9 –7,1 –8,0 
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Рис. 1. Взаимодействие соединения α-Gliadin (8W83) с ZEN Binding Energy (–8 ккал/моль) 

 

 
 

 
 

Рис. 2. Взаимодействие соединения Glutenin (6PX6) с ZEN Binding Energy (–7,9 ккал/моль) 
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Клейковинный комплекс зерна пшеницы 

находится в распределенной крахмальной си-

стеме эндосперма. В этой связи в числе реша-

емых задач необходимо было провести про-

гноз возможного изменения Score XP в при-

сутствии основных крахмальных фракций. В 

табл. 3 приведены значения скоринговых 

функций ZEN в белково-углеводном комплек-

се с амилозой и амилопектином.  

Замечено, что для ZEN (зеараленона) 

энергия связи изменяется в присутствии 

фракций углеводов по-разному: для амилозы 

(рис. 3 и 4) Score XP снижается до –7,0 

ккал/моль для рецептора 6PX6 и повышается 

до –8,1 ккал/моль для рецептора 8W83. Для 

амилопектина (рис. 5 и 6) Score XP составляет 

–8,1 ккал/моль для рецепторов 6PX6 и 8W83. 

Таким образом, прогнозирование рисков 

присутствия микотоксинов в пищевых систе-

мах, полученных на основе зернового сырья в 

условиях изменения климата, доказывает 

формирование возможных механизмов обра-

зования устойчивых комплексов микотокси-

нов и макромолекул протеинов и углеводов 

зерна. Следует отметить, что углеводы (фрак-

ции крахмала) по-разному влияют на проч-

ность формируемых с микотоксинами связей.  

Так, связи ZEN с протеином α-Gliadin  

Таблица 3 
Результаты молекулярного докинга зеараленон (ZEN) в белково-углеводном комплексе 

Binding Energy (ккал/моль) 

№ 

п/п 
Лиганды Рецептор (ZEN)/Score XP 

1 Amylose 6PX6 –7,7 

2 Amylose 8W83 –8,1 

3 Аmylopectin 6PX6 –8,1 

4 Аmylopectin 8W83 –8,1 

 

 
 

 
 

Рис. 3. Взаимодействие соединения Аmylopectin _6PX6 
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Рис. 4. Взаимодействие соединения Аmylopectin_8W83 
 

 
 

 
        

Рис. 5. Взаимодействие соединения Amylose_8W83 
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(8W83) упрочняются в присутствии амило-

пектина и амилозы. В то время как оценка 

Score XP Glutenin (6PX6) указывает на сниже-

нии энергии связи в присутствии амилозы. 

Заключение 

Полученные прогностические результаты 

следует учитывать при ведении процессов де-

токсикации зерновых масс. Это может стать 

основанием для направленного комплексного 

применения нетепловых эффектов для про-

цессов обеззараживания путем воздействия на 

эпифитную микрофлору, белково-протеи-

назный и углеводно-амилазный комплексы 

зерна, при сохранении показателей физиоло-

гической полноценности и функционально-

технологической пригодности зерна. 

 

  

 
 

 
 

Рис. 6. Взаимодействие соединения Amylose_6PX6 
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