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Аннотация. В молочной промышленности, как и в других отраслях, образуется большое 

количество вторичных сырьевых ресурсов, одним из наиболее весомых является молочная 

сыворотка. Данное сырье богато белками с высоким биологическим потенциалом, реализуе-

мым при гидролизе белка и получении биоактивных пептидов. Выбор ферментов для прове-

дения гидролиза с целью получения тех или иных биоактивных пептидов сопряжен с дли-

тельностью и затратностью, что можно оптимизировать применением методов in silico. Це-

лью работы является разработка алгоритма создания базы данных для моделирования влия-

ния ферментов на сывороточные белки, а также программного обеспечения для оптимизации 

целенаправленного гидролиза белков молочной сыворотки ферментами, воздействующими 

на β-лактоглобулин и α-лактальбумин, для получения специфичных биологически активных 

пептидов. Молочная сыворотка является источником белков β-лактоглобулина и α-

лактальбумина. Информация для формирования базы данных была получена из известных 

источников (BIOPEP-UWM, PeptideCutter, UniProtKB и InterPro). База данных создавалась с 

использованием системы управления базами данных SQLite. Программа разрабатывалась на 

основе созданной базы данных и с применением графической библиотеки виджетов Tkinter с 

использованием языка программирования Python. Проверена работоспособность программы, 

она выдаёт точный набор ферментов для получения пептида или цепочки пептидов в зависи-

мости от предварительно выбранного для гидролиза молочного белка. 
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Abstract. The dairy industry, like other industries, produces a large number of secondary raw 

materials, one of the most significant of which is whey. This raw material is rich in proteins with 

high biological potential, realized during protein hydrolysis and obtaining bioactive peptides. The 

choice of enzymes for hydrolysis in order to obtain certain bioactive peptides is time-consuming and 

expensive, which can be optimized using in silico methods. The aim of the research is to de 
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Введение 

Пищевые отходы благодаря своему орга-

ническому составу и масштабному производ-

ству представляют собой значительный ре-

сурс для вторичной переработки [1]. Эти от-

ходы образуются на различных стадиях про-

изводственного цикла – начиная от производ-

ства, последующей обработки и заканчивая 

переработкой пищевых продуктов [2]. ООН 

ставит цель: уменьшить количество пищевых 

отходов вдвое к 2030 году. Решение этой про-

блемы также имеет важное экономическое 

значение [3]. Ежегодно в пищевой отрасли 

образуется несколько миллионов тонн вто-

ричных ресурсов и отходов [4]. Согласно дан-

ным Федерального классификационного ката-

лога отходов (ФККО), утверждённого прика-

зом Росприроднадзора от 22.05.2017 № 242 

(ред. от 20.12.2024), основными отходами мо-

лочной промышленности являются пахта, 

обезжиренное молоко и молочная сыворотка 

[5]. 

Молочная сыворотка представляет собой 

ценный источник сывороточных белков, обо-

гащённых минералами, витаминами и други-

ми полезными веществами [6]. Под действием 

ферментативного катализа она подвергается 

гидролизу, который обеспечивает получение 

белков с уникальными функциями благодаря 

наличию биоактивных пептидов [7]. Биоак-

тивные пептиды – это белковые фрагменты, 

полезные для функционирования различных 

систем организма и общего состояния здоро-

вья человека [8]. 

Ферментативный гидролиз белков молоч-

ной сыворотки представляет собой перспек-

тивный метод модификации функциональных 

свойств белкового сырья, направленный на 

получение ценных пептидных фракций, обла-

дающих широким спектром биологической 

активности. Данный процесс позволяет целе-

направленно расщеплять полипептидные цепи 

белков молочной сыворотки под действием 

протеолитических ферментов, высвобождая 

пептиды с определенными аминокислотными 

последовательностями, которые могут прояв-

лять антиоксидантные, антигипертензивные, 

иммуномодулирующие и другие полезные 

свойства [9–11]. 

Сегодня одним из эффективных методов 

прогнозирования активности ферментов явля-

ется применение молекулярного моделирова-

ния [12], которое помогает существенно со-

кратить время на выявление возможных био-

логических эффектов [13]. 

Метод in silico представляет собой мощ-

ный инструмент в исследовании фермента-

тивного гидролиза белков молочной сыворот-

ки, позволяющий оптимизировать протеолиз, 

прогнозировать образование биоактивных 

пептидов и сократить время и затраты на экс-

периментальные исследования. Применение 

вычислительных методов позволяет детально 

изучить взаимодействие протеаз с белками на 

молекулярном уровне, предсказывать места 

расщепления полипептидных цепей и иден-

тифицировать пептиды с потенциальной био-

логической активностью. 

Актуальным направлением является раз-

работка информационных ресурсов, исполь-

зуемых для прогнозирования процесса гидро-

лиза молочных белков с установлением выхода 

velop an algorithm for creating a database for modeling the effect of enzymes on whey proteins, 

as well as software for optimizing targeted hydrolysis of whey proteins with enzymes acting on β-

lactoglobulin and α-lactalbumin to obtain specific biologically active peptides. Whey is a source 

of β-lactoglobulin and α-lactalbumin proteins. Information for the formation of the database was 

obtained from well-known sources (BIOPEP-UWM, PeptideCutter, UniProtKB and InterPro). The 

database was created using the SQLite database management system. The program was developed 

based on the created database and using the Tkinter graphical widget library using the Python pro-

gramming language. The program's functionality has been tested; it produces an exact set of en-

zymes for obtaining a peptide or a chain of peptides depending on the milk protein previously se-

lected for hydrolysis. 
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необходимых биоактивных пептидов. Таким 

образом, целью работы является разработка 

алгоритма создания базы данных для модели-

рования влияния ферментов на сывороточные 

белки, а также программного обеспечения для 

оптимизации целенаправленного гидролиза 

белков молочной сыворотки ферментами, воз-

действующими на β-лактоглобулин и α-

лактальбумин, для получения специфичных 

биологически активных пептидов. 

Материалы и методы 

Проведён поиск информации о сыворо-

точных белках β-лактоглобулине и α-лакталь-

бумине с использованием баз данных 

UniProtKB и InterPro.  

UniProt – это база данных, включающая 

данные о последовательностях белков и их 

биологической роли, полученные из научных 

публикаций.  

InterPro – инструмент, предоставляющий 

функциональный анализ белков путём груп-

пировки их по категориям и предсказания до-

менов и важных участков [14].  

Для изучения влияния ферментов на био-

технологические характеристики белков ме-

тодом in silico применялась база данных 

BIOPEP-UWM.  

BIOPEP-UWM используется в исследова-

ниях биологически активных пептидов, осо-

бенно полученных из пищевых субстратов [15].  

Выбор ферментов производился с помо-

щью базы данных PeptideCutter.  

PeptideCutter предсказывает возможные 

точки расщепления, осуществляемые протеа-

зами или химическими агентами в заданной 

белковой последовательности.  

Последовательности белков β-лактогло-

булина и α-лактальбумина были получены из 

базы данных белков UniProtKB или InterPro. 

PeptideCutter генерирует перечень ферментов, 

способных расщеплять данную аминокислот-

ную последовательность, указывает число 

точек расщепления и их местоположение, а 

также выделяет ферменты, неспособные осу-

ществить расщепление. Среди расщепляющих 

ферментов предпочтение было отдано тем, 

которые обеспечивают наибольшее количест-

во расщеплений: Proteinase K; Thermolysin; 

Pepsin (pH 1.3); Pepsin (pH > 2); Trypsin; 

Chymotrypsin A; Chymotrypsin C. 

Все данные, собранные из базы данных 

BIOPEP-UWM, требуются для формирования 

новой базы данных. Для её разработки был 

использован язык программирования Python.  

Python – это интерпретируемый высоко-

уровневый универсальный язык программи-

рования широкого профиля.  

Для описания структуры баз данных, 

управления данными, организации доступа к 

ним и объектов базы данных, а также управ-

ления транзакциями применяется язык SQL 

(Structured Query Language). Для работы с 

данными выбрана система управления базами 

данных SQLite.  

SQLite – это реляционная СУБД, где вся 

база данных хранится в одном файле [16]. Для 

подключения программы на языке Python к 

системе управления базами данных SQLite, 

используется модуль “sqlite3”, который име-

нуется синонимом “sq”. 

Результаты исследований и обсуждение 

Результаты действия ферментов на β-

лактоглобулин и α-лактальбумин представле-

ны в табл. 1, 2. 

 
Таблица 1 

Результаты действия ферментов на α-лактальбумин 

Фермент Результат действия ферментов и расположение высвобождаемых пептидов 

Proteinase K 
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Окончание табл. 1 

Фермент Результат действия ферментов и расположение высвобождаемых пептидов 

Thermolysin 

 

Pepsin pH >2 

 

Trypsin 

 

Chymotrypsin A 

 

Chymotrypsin C 
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Таблица 2 
Результаты действия ферментов на β-лактоглобулин 

Фермент Результат действия ферментов и расположение высвобождаемых пептидов 

Proteinase K 

 

Thermolysin 

 

Pepsin pH 1.3 

 

Pepsin pH >2 

 

Trypsin 
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Окончание табл. 2 

Фермент Результат действия ферментов и расположение высвобождаемых пептидов 

Chymotrypsin A 

 

Chymotrypsin C 

 

 

 

Начальная часть кода для работы с базой данных показана на рис. 1. 

 

 
 

Рис. 1. Код привязки языка Python с системой баз данных SQLite 

 

 

В методе “execute” выполняется запрос “CREATE TABLE alphalactalbumin”, что означает 

создание таблицы для необходимого белка α-лактальбумина, аналогичные действия выпол-

няются при заполнении таблицы данных для β-лактоглобулина. Получившийся код создания 

таблиц в базе данных представлен на рис. 2. 

 

 
Рис. 2. Код создания таблиц в базе данных 
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Для подтверждения создания запраши-

ваемой таблицы используется метод 

“commit”.  

Код получившейся базы данных пред-

ставлен на рис. 3. 

Для внесения новых данных в получен-

ную базу данных используется система 

управления баз данных SQLite. Для внесения 

данных о высвобождаемых пептидах необхо-

димо нажать на вкладку «Данные», в списке 

таблиц выбирается “alphalactalbumin”, далее – 

«Добавить запись», как показано на рис. 4, и 

вводятся все необходимые данные для данной 

таблицы. Аналогичные действия производят-

ся с таблицей “betalactoglobulin”. 

Итоговые таблицы с данными о пептидах 

представлены на рис. 5. 

 

 
 

Рис. 3. Код создания базы данных 

 

 
 

Рис. 4. Ввод данных в базу данных 
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Для создания программы для поиска 
ферментов по заданным пептидам или цепоч-
ке пептидов белков α-лактальбумин и β-лакто-
глобулин требуется подключение всех необ-
ходимых библиотек, также необходимо раз-
работать интерфейс для программы и саму 
программу.  

При запуске программы появляется окно 
(рис. 6), в котором можно выбрать alphalactal-
bumin или betalactoglobulin. В поле «Введите 
пептид» можно ввести пептид или цепочку 
пептидов в зависимости от их однобуквенно-
го кода (табл. 3). В поле «Результаты поиска» 
отображаются результаты поиска после вве-
дения пептида или цепочки пептида и нажа-
тия кнопки «Найти ферменты». 

На рис. 7 приведен пример подбора фер-
ментов для гидролиза α-лактальбумина с це-
лью получения пептида EQL и гидролиза β-
лактоглобулина с целью получения свободной 
аминокислоты изолейцина. 

Примеры работы программы показали 
исправность работы программы, а именно 
программа выдаёт точный набор ферментов 
для получения пептида или цепочки пептидов 
в зависимости от предварительно выбранного 
для гидролиза белка. 

Выводы 

Проведен анализ баз данных, выявлены 

ферменты, необходимые для расщепления α-

лактальбумина и β-лактоглобулина, а также 

определены результаты их действия и лока-

лизация выделяемых пептидов. Отбор фер-

ментов проводился с использованием баз 

данных UniProtKB, AlphaFold Protein Struc-

ture Database и InterPro. Результаты действия 

ферментов и расположение освобожденных 

пептидов были получены с помощью 

BIOPEP-UWM. 

На основании собранных данных разра-

ботан алгоритм создания базы данных для 

оценки воздействия ферментов на α-лакталь-

бумин и β-лактоглобулин с использованием 

реляционной системы управления базами 

данных SQLite. 

С помощью готовой базы данных и библио-

теки TKinter на языке программирования Python 

разработана программа для подбора ферментов 

по указанному пользователем пептиду. 

Тестирование показало корректную рабо-

ту программы по подбору ферментов соглас-

но заданному пептиду. 

 

 
 

Рис. 5. Вид готовых таблиц с данными 
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Рис. 6. Окно программы по поиску ферментов 

 

Таблица 3 
Обозначения аминокислот 

Аминокислота Однобуквенный код Аминокислота Однобуквенный код 

Глицин G Треонин T 

Аланин A Аспарагиновая кислота D 

Валин V Глутаминовая кислота E 

Лейцин L Аспарагин N 

Изолейцин I Глутамин  Q 

Пролин P Цистеин C 

Фенилаланин F Метионин M 

Тирозин Y Гистидин H 

Триптофан W Лизин K 

Серин S Аргинин R 

 

  
 

Рис. 7. Пример работы программы по поиску ферментов 
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