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Аннотация. Данное исследование представляет собой комплексный анализ электронной 

структуры молекулы афлатоксина B1, выполненный современными квантово-химическими 

методами. Афлатоксин В1 является вторичным метаболитом, который продуцируется неко-

торыми видами микроскопических плесневых грибов рода Аспергилл (Aspergillus flavus, 

A. Parasiticus). Основной целью работы было применение двух высокоэффективных инстру-

ментов: теории функционала плотности (метод DFT с расчетным уровнем B3LYP/3-21G) и 

анализа естественных связывающих орбиталей (NBO). Данные подходы позволяют детально 

изучить распределение электронных плотностей внутри молекулы, показывая высокую сте-

пень делокализации электронов, распространяющихся вплоть до внутренних слоев атомов 

углерода. Такой эффект обусловлен сильными донорно-акцепторными взаимодействиями, 

способствующими повышенной стабильности молекулы. Ключевым моментом стало обна-

ружение уязвимого участка молекулы – лактонной связи O4–C23, характеризующейся выра-

женной поляризацией. Эта связь выступает своего рода «слабым звеном», определяющим по-

вышенную реакционную способность афлатоксина B1. Именно эта область проявляет особую 

активность, играя ключевую роль в механизмах токсического воздействия афлатоксина B1. 

Понимание особенностей строения молекулы позволяет углубленно исследовать ее взаимо-

действие с компонентами клеточных структур, особенно с клейковинными белками зерновых 

культур. Полученные данные обладают большим потенциалом для разработки методов защи-

ты пищевой продукции от загрязнения микотоксинами, обеспечивая биобезопасность конеч-

ного продукта. Результаты представленного исследования вносят существенный вклад в 

фундаментальные знания о структуре и функционировании афлатоксина B1, позволяя создать 

новые стратегии борьбы с опасным загрязнением пищевых ресурсов. 

Ключевые слова: афлатоксин В1, теория функционала плотности, естественная связы-

вающая орбиталь, квантово-химическое моделирование 
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Введение 

Афлатоксин В1 является органическим 

соединением из группы поликетидов и отно-

сится к микотоксинам. Это вторичный мета-

болит, который продуцируется некоторыми 

видами микроскопических плесневых грибов 

рода Аспергилл (Aspergillus flavus, A. para-

siticus). Заражение зерновых культур, кормов 

афлатоксином B1 и актуальность его обезза-

раживания связаны с тем, что даже мини-

мальное количество афлатоксинов способно 

нанести вред здоровью населения. Биологиче-

ская активность афлатоксина B1 заключается 

в особенностях его электронной структуры, в 

частности в высокой реакционной способно-

сти концевого дигидрофуранового фрагмента. 

Детальное понимание природы химических 

связей и внутримолекулярных взаимодейст-

вий в афлатоксине B1 необходимо для разра-

ботки стратегий его нейтрализации [1, 3]. 

Теория функционала плотности (DFT) 

предоставляет надежную основу для кванто-

во-химического моделирования таких слож-

ных органических молекул. Для интерпрета-

ции результатов DFT в терминах классиче-

ской химической теории связи особенно эф-

фективен анализ естественных связывающих 

орбиталей (NBO), который позволяет коли-

чественно оценить вклад различных делока-

лизационных и донорно-акцепторных взаи-

модействий в стабильность молекулы [7,  

10]. 
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Abstract. This study presents a comprehensive analysis of the electronic structure of the 

aflatoxin B1 molecule, performed using modern quantum chemical methods. Aflatoxin B1 is a 

secondary metabolite produced by certain species of microscopic mold fungi of the genus 

Aspergillus (Aspergillus flavus, A. parasiticus). The primary objective of the study was the appli-

cation of two highly effective tools: density functional theory (DFT with the B3LYP/3-21G calcu-

lation level) and natural bonding orbital (NBO) analysis. These approaches enable a detailed study 

of the electron density distribution within the molecule, revealing a high degree of electron delo-

calization extending all the way to the inner layers of carbon atoms. This effect is due to strong 

donor-acceptor interactions, which contribute to the increased stability of the molecule. A key 

achievement was the discovery of a vulnerable region of the molecule – the lactone bond O4-C23, 

characterized by pronounced polarization. This bond acts as a “weak link” that determines the in-

creased reactivity of aflatoxin B1. It is this region that exhibits particular activity, playing a key 

role in the mechanisms of aflatoxin B1's toxic effects. Understanding the structural features of the 

molecule allows for a more in-depth study of its interactions with cellular components, particular-

ly with gluten proteins in grain crops. The data obtained hold great potential for developing meth-

ods to protect food products from mycotoxin contamination, ensuring the biosafety of the final 

product. The results of this study significantly contribute to fundamental knowledge of the struc-

ture and function of aflatoxin B1, enabling the development of new strategies to combat this dan-

gerous contamination of food resources. 
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Метод NBO (Natural Bond Orbital) – это 

подход для анализа природы связей в молеку-

лах. Он позволяет вычислять естественные 

орбитальные связи (NBO) – локализованные 

орбитали с несколькими атомными центрами, 

которые описывают модель молекулярных 

связей электронных пар в оптимально ком-

пактной форме. Метод основан на методе оп-

тимального преобразования заданной волно-

вой функции в локализованную форму, соот-

ветствующую элементам структуры Льюиса: 

одноцентровым («неподелённые пары») и 

двухцентровым («связи») [2]. 

В анализе NBO входной набор атомных 

орбиталей афлатоксина В1 преобразуется че-

рез естественные атомные орбитали и гиб-

ридные орбитали в NBO. Алгоритм состоит из 

поиска орбиталей с высокой занятостью в ло-

кализованных регионах молекулы. Далее 

осуществляется расчёт энергии и выбор резо-

нансной структуры взаимодействия орбита-

лей, которая позволит найти оптимальную 

структуру Льюиса. 

Целью данной работы является анализ 

электронной структуры молекулы афлатокси-

на В1 с помощью метода естественных связы-

вающих орбиталей (NBO/ DFT). 

Объекты и методы исследования 

Для изучения электронной структуры мо-

лекулы афлатоксина В1 с помощью метода 

естественных связывающих орбиталей (NBO) 

проводились квантово-химические расчеты с 

использованием программного пакета Gaussi-

an 16. В исследованиях использовался метод 

Ground State DFT (Default Spin) с применени-

ем базисного набора 3-21G/ B3LYP (гибрид-

ный функционал).  

Исходные данные о молекуле афлатоксина 

В1 для квантово-химического расчета были 

получены при помощи базы данных PubChem. 

В рамках исследования учитывались такие по-

казатели, как локализация молекулярных орби-

талей HOMO и LUMO, анализ естественных 

связывающих орбиталей (NBO), анализ NBO 

второго порядка для молекулы. Затем осущест-

влялась статистическая обработка полученных 

данных квантово-химических расчётов. 

Результаты и их обсуждение 

На первом этапе исследования после оп-

тимизации геометрии, которая позволяет най-

ти наиболее стабильную структуру, которая 

имеет наименьшую энергию, осуществлялся 

расчет энергии высшей занятой (HOMO) и 

низшей свободной (LUMO) молекулярных 

орбиталей афлатоксина В1. Локализация мо-

лекулярных орбиталей HOMO и LUMO для 

афлатоксина В1 представлена на рис. 1. 

Локализация молекулярных орбиталей 

 

Молекулярные орбитали афлатоксина В1  

 
 

HOMO 

 
 

LUMO 

  
Химическая структура 

 

Рис. 1. Локализация молекулярных орбиталей HOMO и LUMO афлатоксина В1 
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HOMO афлатоксина В1 преимущественно 

наблюдается на π-системе кумарина. Локали-

зация молекулярных орбиталей LUMO афла-

токсина В1 наблюдается на 8,9-двойной связи 

фуранового кольца. Данная информация явля-

ется важной для понимания электронной 

структуры молекулы афлатоксина В1 [5, 6]. 

На втором этапе исследования проводил-

ся анализ естественных связывающих орбита-

лей (NBO) афлатоксина В1, результаты кото-

рого представлены на рис. 2.  

Проведенный анализ показывает разделе-

ние электронной плотности на Льюисовскую 

(локализованные связи) и не-Льюисовскую 

(делокализация, перенос заряда) составляю-

щие. На рис. 2 показаны итерации поиска оп-

тимального «Льюисовского» представления, 

где Occ. Thresh. (Occupancy Threshold) являет-

ся порогом занятости, который постепенно 

снижается (с 1,90 до 1,50), позволяя включать 

в Льюисовскую структуру все более слабые 

(делокализованные) орбитали. К финальной 

итерации (22 цикла) достигается стабильное 

разбиение на Lewis при значении 158,279e 

(97,7 % от 162 валентных электронов) и Non-

Lewis при значении 3,721e (2,3 %). Таким об-

разом, полученные результаты квантово-

химического расчета афлатоксина В1 позво-

ляют отнести окончательную структуру моле-

кулы к сильно делокализованной.  

Программа обнаружила, что ядерные 

(core) 1s-орбитали 17 атомов углерода (C7-

C23) имеют заселенность менее 2,0000 элек-

тронов. Полученные результаты указывают на 

сильную делокализацию электронов с внут-

ренних оболочек.  

Молекула афлатоксина В1 содержит кон-

денсированные ароматические системы (ку-

мариновый и фурановый фрагменты, а также 

гидрированный циклопентановый цикл, 

конъюгированный с системой). В таких высо-

коконъюгированных системах делокализация 

π-электронов настолько сильна, что может 

вовлекать в общее взаимодействие даже σ-

каркас и, как видно из анализа, затрагивать 

внутренние оболочки атомов. Это признак 

исключительно высокой степени сопряжения 

и электронной делокализации в молекуле аф-

латоксина В1 [8, 9, 11]. 

Valence Lewis (Валентные Льюисовские) 

составляет 112,309e (96, 82 % от 116). Это до-

ля валентных электронов, описываемых клас-

сическими связями (CR, BD, LP). Далее 

Valence non-Lewis (Валентные не-Льюисов-

 
Рис. 2. Результаты анализа естественных связывающих орбиталей (NBO) афлатоксина В1  

в соответствии с циклами оптимизации 

 



Руськина А.А., Малинин А.В.         Исследование электронной структуры  
          и связывающих орбиталей афлатоксина В1 методом DFT  

Вестник ЮУрГУ. Серия «Пищевые и биотехнологии». 
2026. Т. 14, № 1. С. 59–65  63 

ские) составляет 3,235e (2,00 %). Данная мера 

относится к делокализации (резонанс, гипер-

конъюгация, донорно-акцепторные взаимо-

действия). Rydberg non-Lewis (Ридберговские 

не-Льюисовские) составляет 0,487e (0,30 %), 

что наиболее часто связано с вакантными ан-

тисвязывающими орбиталями высоких энер-

гетических уровней. 

Стандартное Льюисовское описание (23 

остова (CR), 46 связей (BD), 12 неподеленных 

пар (LP) в последней строке) покрывает 

~97,7% электронной плотности. Однако ос-

тавшиеся ~2,3 % не-Льюисовской плотности, 

а особенно аномально низкая заселенность 

core-орбиталей множества атомов углерода, 

являются ярким квантово-химическим свиде-

тельством экстремального сопряжения и де-

локализации электронов, которая пронизыва-

ет всю молекулу, включая σ-каркас и внут-

ренние оболочки. Это может вносить вклад в 

высокую реакционную способность и элек-

трофильность афлатоксина B1, особенно его 

способность к электрофильным атакам на 

ДНК. 

На заключительном этапе исследования 

проводился анализ NBO второго порядка для 

молекулы афлатоксина В1, который показы-

вает донорно-акцепторные взаимодействия 

внутри молекулы, стабилизирующие её 

структуру. 

Донорная орбиталь является заполненной 

электронной парой. Акцепторная орбиталь 

является вакантной или частично заполнен-

ной. Под E(2) (ккал/моль) понимается ключе-

вая величина, демонстрирующая энергию 

стабилизации за счет донорно-акцепторного 

взаимодействия. Чем выше значение, тем 

сильнее взаимодействие и тем больше его 

вклад в стабильность молекулы. Порог выво-

да равен 0,5 ккал/моль. Меньшая разность 

энергий E(j)-E(i) между акцепторной и донор-

ной орбиталями (в атомных единицах) облег-

чает взаимодействие. Интеграл матрицы Фока 

между орбиталями i и j, обозначает меру их 

перекрывания. 

Афлатоксин B1 имеет сложную полицик-

лическую структуру с фурановым кольцом, 

кумариновым фрагментом и лактоном. Взаи-

модействия с энергиями E(2) > 10,000 

ккал/моль, что указывает на критически важ-

ные для структуры взаимодействия, часто 

связанные с σ → σ или n → σ перекрывания-

ми в напряженных циклах или соседних свя-

зях. 

Таким образом, C-H → RY\* / BD\* 

(σ(C-H) → вакантные орбитали): строка 40. 

BD (1) C 18–H 29 /226. RY*(1) C 23 E(2) = 

66357,06 ккал/моль – абсолютный максимум. 

Связь C18–H29 является мощнейшим доно-

ром электронной плотности на вакантную 

RY* орбиталь атома C23. Это говорит о силь-

ном внутримолекулярном перераспределении 

заряда, возможно, стабилизирующем лактон-

ный или фурановый фрагмент.  Строка 40. BD 

(1) C18–H29 /258. BD*(1) C7–H24 E (2) = 

27749,47 ккал/моль – сильнейшее σ(C-H) → 

σ*(C-H) взаимодействие. Строка 46. BD (1) 

C23–H35 /107. RY*(4) O 4 E(2)=18388,76 

ккал/моль и другие взаимодействия с участи-

ем C23–H35. Атом C23, вероятно, находится в 

ключевом положении в лактонном кольце. 

C-C → RY\* (σ(C-C) → вакантные ор-

битали): cтрока 29. BD (1) C14–C18 /202. 

RY*(8) C 18 E(2) = 13217,04 ккал/моль – связь 

C14–C18 (вероятно, в фурановом кольце) 

сильно донирует на свой же атом C18. Это 

признак многоцентровой связи или сильной 

поляризации. 

Основные каркасные взаимодействия 

молекулы   афлатоксина B1 (E(2) ~ 1000–5000 

ккал/моль). Взаимодействия с участием кар-

бонильных групп (C=O): наблюдаются в 

строке 7. BD (1) O4–C17 /122. RY*(1) C7 E(2) 

= 4033,96 ккал/моль. Один из атомов кисло-

рода карбонильной группы (O4) донирует с 

своей σ(O-C) связи на соседний атом углерода 

(C7). Это типичное σ(O-C) → вакантная орби-

таль взаимодействие, стабилизирующее кар-

бонил.  Многочисленные взаимодействия ви-

да BD (1) O-C с RY* и BD* других атомов 

(например, O1–C9, O3–C10, O4–C23 с энер-

гиями 200-1500 ккал/моль) показывают, как 

кислородные «мостики» перераспределяют 

плотность по всей молекуле. 

Взаимодействия в ароматических/нена-

сыщенных системах наблюдаются в строке  8. 

BD (1) O4–C23 /250. BD*(1) O4–C23 

E(2) = 1378.42 ккал/моль. Здесь σ-связь O4–

C23 взаимодействует с антисвязывающей ор-

биталью той же самой связи (BD* O4–C23). 

Это прямое указание на полярность и ослаб-

ленность этой связи, что может иметь ключе-

вое значение для реакционной способности 

(например, при раскрытии лактонного коль-

ца). Взаимодействия между связями C-C аро-

матических/ненасыщенных колец (например, 

C13–C14 с C13–C16, C14–C18 с C13–C16 с 

энергиями ~2000-3000 ккал/моль) демонстри-
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руют делокализацию электронной плотности 

по скелету молекулы. 

Умеренные и слабые взаимодействия 

(E(2) < 1000 ккал/моль) важны для тонкой на-

стройки геометрии и зарядового распределе-

ния. Взаимодействия типа π(C=C) → π\*(C=C) 

или **π(C=C) → RY\*** (например, строки 

12, 13, 14) с энергиями 100-500 ккал/моль. 

Это классическая гиперконъюгация в нена-

сыщенных системах.  

Ключевые реакционные центры: лак-

тонный мотив (O4–C23): связь O4–C23 явля-

ется одновременно и сильным донором, и 

сильным акцептором (взаимодействие 8/250). 

Это делает её потенциально слабым звеном, 

подверженным нуклеофильной атаке. Фура-

новое кольцо (C14, C18, C19, C20, C21), где 

атомы этого кольца (особенно C18, H29) уча-

ствуют в сильнейших донорных взаимодейст-

виях. Двойная связь в фурановом кольце так-

же вовлечена в стабилизирующую гипер-

конъюгацию. Карбонильные группы активно 

стягивают электронную плотность на себя, 

поляризуя связи C=O и делая карбонильный 

углерод электрофильным. Основной вклад в 

стабилизацию молекулы вносят не классиче-

ские π-сопряжения, а многочисленные силь-

ные σ → σ и σ → RY взаимодействия [2, 4, 5]. 

Выводы по результатам работы 

Проведённое квантово-химическое моде-

лирование методом DFT при анализе элек-

тронной структуры молекулы афлатоксина В1 

с помощью метода естественных связываю-

щих орбиталей (NBO) позволило выявить 

сильнейшие донорно-акцепторные взаимо-

действия, дестабилизирующие отдельные свя-

зи (O4–C23) и создающие реакционноспособ-

ные электрофильные центры, что является 

фундаментальной основой его механизма ток-

сического действия. Наличие десятков взаи-

модействий с энергией в тысячи ккал/моль 

указывает на высокую степень внутримолеку-

лярной делокализации заряда и напряжен-

ность в циклах. Это коррелирует с высокой 

реакционной способностью и токсичностью 

афлатоксина B1. 
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