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Численное моделирование фотодинамического  
фуллерен-кислородного взаимодействия  
вблизи поверхности минерала шунгит  

Разработана математическая модель фотодинамического фуллерен-кислородного взаимодействия 
вблизи поверхности минерала шунгит в естественных условиях. Рассмотрена генерация синглетного 
кислорода вблизи поверхности шунгита при солнечном облучении. Проведена оценка скорости гибели 
вирусов вблизи этой поверхности. 

Фуллерены, синглетный кислород 

Шунгит – естественный минерал, месторож-
дения которого находятся в Карелии. Существует 
много литературы о шунгите, в которой указыва-
ется на лечебные свойства этого минерала [см., 
например, [1] и ссылки в этой работе]. Бóльшая 
часть этой литературы выходит за рамки научного 
описания. Однако значительное количество сви-
детельств о целебных свойствах шунгита стиму-
лирует интерес к поиску возможного механизма 
воздействия шунгита на биологические объекты. 
Представляется полезным провести анализ воз-
можного биомедицинского воздействия этого ми-
нерала. Шунгит, по-видимому, единственный 
природный минерал, содержащий фуллерен C60 

[1], который выходит кристаллическими жилами 
на поверхность минерала. При освещении есте-
ственным светом шунгита, соприкасающегося с 
атмосферным кислородом, существуют предпо-
сылки для возникновения фотодинамического 
воздействия: фотосенсибилизатор (фуллерен), 
кислород, освещение. В данной статье проводит-
ся оценка возможного фотодинамического эффек-
та [2] при взаимодействии поверхности шунгита 
с кислородом воздуха, генерации шунгитом син-
глетного кислорода и цитотоксического действия 
получающегося синглетного кислорода. 

Синглетный кислород (СК) образуется в при-
поверхностном внешнем слое за счет взаимодей-
ствия фуллерена, кислорода и света. Скорости 
реакций и времена жизни определяются столкно-
вениями между фуллереном и кислородом или 

излучательными временами жизни соответству-
ющих состояний. Тушение триплетного фуллере-
на происходит за счет генерации синглетного 
кислорода при столкновении триплетного фулле-
рена с молекулой кислорода. 

Генерация синглетного кислорода. Син-
глетный кислород образуется в приповерхност-
ном внешнем слое за счет взаимодействия фулле-
рена, кислорода и света. Рассматриваемая кине-
тическая модель включает в себя два электрон-
ных уровня молекулы фуллерена C60 (основное 
синглетное состояние S0 и триплетное состояние 
Т1), а также три электронных уровня молекулы 

кислорода O2: основное состояние 3, возбуж-

денные синглетные состояния 1 и 1.  
На рис. 1 представлена упрощенная схема 

уровней молекулы фуллерена и кислорода.  
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Основные процессы, происходящие в систе-
ме: 

1. Поглощение излучения и генерация три-
плетного фуллерена:  

Т
60 0 60 1C ( ) C ( ).tS h T    

2. Генерация СК при столкновении молекулы 
кислорода в основном состоянии с фуллереном в 
триплетном состоянии: 

FO3 1
60 1 2 60 0 2С ( ) O ( ) C ( ) O ( ).kT S      

3. Переход между состояниями 1 и 1 в мо-
лекуле кислорода: 

1 1
2 2O ( ) O ( ).t    

4. Процесс тушения СК фуллереном: 

OF1 3
60 0 2 60 1 2С ( ) O ( ) C ( ) O ( ).kS T      

Для условий освещения естественным сол-
нечным светом эффективное время поглощения 

может быть выражено следующим образом: 
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Здесь в случае облучения солнечным светом
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
   где 0 – сечение перехода из 

основного состояния в первое возбужденное син-

глетное состояние фуллерена; () – спектральная 
плотность излучения (предполагаем, что спектр из-
лучения – планковского типа); t0 – время жизни син-

глетного состояния S0 фуллерена; t1 – время синглет-
триплетной интерконверсии. Время жизни триплет-
ного состояния T1 определяется столкновениями 

триплетного фуллерена с кислородом в основном 
состоянии, константа скорости соответствующей 

реакции kFO = 3.3  10–12 см3 · с–1 [3], [4]. Константа 
скорости обратной реакции, определяющей время 
жизни СК, на несколько порядков меньше и равна 
kOF = 4  10–16 см3 · с–1 [4]. Переход 1  1 в 

молекуле кислорода считаем быстрым [4], [5] по 
сравнению со всеми другими характерными вре-
менами в системе. 

Кинетические уравнения, соответствующие рас-
сматриваемой схеме уровней (рис. 1), имеют вид 
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где N1, N2, N3, N4, N5 – концентрации C60(S0), 

C60(T1); O2(3); O2(1), O2(1) соответственно; 

t2 – время жизни фуллерена в триплетном состоя-

нии; t4 и tq – времена жизни состояний 1 и 1 

молекулы O2 соответственно. Начальные условия 
для уравнений (1): 

21 F 3 O

2 4 5

(0) ; (0) ;

(0) (0) (0) 0,

N N N N

N N N

 

  
 

где 
2F O,N N  – концентрации молекул фуллерена 

и кислорода. Для уравнений (2) выполняются за-
коны сохранения: 

21 2 F 3 4 5 O; .N N N N N N N      

Оценка скорости повреждения клеток. Ге-
нерация СК является первой стадией фотодина-
мического поражения клетки (вируса). Далее со-
гласно [2] СК атакует жизненно важный субстрат 
клетки и окисляет его. Как показано, например, в 
[2], при фотодинамическом воздействии в первую 
очередь повреждается внешняя мембрана клетки, 
нарушается мембранный транспорт. Поскольку 
50 % массы мембраны составляют липиды, то 
естественно предположить, что жизненно важ-
ным субстратом клетки, окисляемым СК, являет-
ся липид внешней мембраны. Оболочечные виру-
сы также имеют липидную оболочку. Поэтому, 
следуя [2], рассмотрим в качестве жизненно важ-
ных субстратов клетки липиды внешней мембра-
ны. Пусть S – жизненно важный субстрат клетки. 
Атака СК приводит к окислению этого субстрата: 

ox1
2 2S O ( ) SO .k    

Уравнение, описывающее процесс окисления 
субстрата, имеет вид 
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S
ox O S,

dN
k N N

dt
   

где NS – концентрация субстрата; NO – концен-

трация СК; kox – константа скорости окисления. 

В [2] показано, что реакция окисления субстрата 
идет значительно медленнее, чем реакции, свя-
занные с генерацией СК. Поэтому при расчете 
окисления субстрата можно использовать стацио-
нарное значение концентрации СК (Nst). 

Константой скорости окисления субстрата бу-
дем считать константу тушения липидами СК. 

Тогда согласно [2] kox  105 М–1 · с–1. Соответ-
ственно, время окисления  

 ox ox st1 .t k N  

Удобно ввести безразмерную переменную

S S/ (0)N N  , где NS(0) – начальная концентра-
ция субстрата. Тогда получим 

oxδ exp ( / ).t t   

Повреждение клетки связываем с окислением 
липидов мембраны. Пусть X – концентрация жи-
вых клеток. Полагаем, что скорость повреждения 

клетки  пропорциональна доле окисленного 

субстрата 1 – , т. е. что 0α α (1 δ).   

Гибель клеток будем описывать следующей 
системой уравнений [2]:  

 ox

0 0

δ δ
;  δ(0) 1;

α (1 δ) ;  (0) .

d
dt t

dX X X X
dt

  

   
 (2) 

Решение системы (2) даст зависимость числа 
выживших клеток от времени, т. е. так называе-
мую дозовую кривую. Получим: 

   0 ox ox
0

ln α 1 exp / ,
X t t t t
X

       (3) 

где X/X0 – отношение концентрации вирусов к 

начальной концентрации. Константа 0 описы-

вает чувствительность данного вида клеток к фо-
тодинамическому воздействию, значение этой 
константы неизвестно. Ее можно востановить по 
измеренным дозовым кривым. Например, для 
двух культур вирусов экспериментальные дозовые 
кривые при фотодинамическом фуллерен-кисло-
родном воздействии на вирусы получены в [4]. В [5] 

по данным [4] удалось получить оценки для кон-

станты 0: 0  1.38 ч–1 для вируса Semliki Forest 

virus и 0  1.4 ч–1
  для второй изученной в [4] 

культуры вирусов – Vesticular Stomatitis virus.  
Диффузия синглетного кислорода в атмосфе-

ру. Уравнение диффузии СК с поверхности мине-
рала в атмосферу имеет вид  

 
2

2
,

d ND N t
dx


    (4) 

где D – коэффициент диффузии СК; t – время 
жизни СК в атмосфере; N – концентрация СК в 

атмосфере; x – направление, перпендикулярное 
поверхности минерала. Граничные условия  
N(x = 0) = Nst; N(x  ) = 0. 

Предполагаем, что диффузия происходит в 
направлении, перпендикулярном поверхности. То-
гда уравнение диффузии будет обыкновенным 
дифференциальным уравнением и его решение 
имеет вид  

st( ) exp( ).N x N x Dt    

Результаты расчетов. Результаты расчетов 
представляют собой дозовые кривые (временные 
зависимости отношения концентрации вирусов в 
данный момент времени к начальной концентра-
ции вирусов) для различных расстояний от по-
верхности минерала. На рис. 2 представлены до-
зовые кривые инактивации вирусов (расстояние 
от поверхности минерала, мм: 1 – 0.01; 2 – 0.05; 
3 – 0.1; 4 – 0.15; 5 – 0.25). 
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Рис. 2 

Начальная концентрация С60 в основном состо-

янии считалась равной 1022 см–3, концентрация 
кислорода в основном состоянии 1019 см–3. Значе-
ние освещенности составляло 105 лк (освещен-
ность в солнечный день летом). Параметры моле-
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кулярной системы фуллерена С60 соответствова-

ли [5]. При этих условиях было проведено чис-
ленное моделирование. Решением системы урав-
нений (1) было получено значение стационарной 
концентрации СК на поверхности минерала: 
0.36 · 1013 см–3. Значения концентрации син-
глетного кислорода в зависимости от расстояния 
от поверхности рассчитывались по (4). Предпола-
галось, что коэффициент диффузии СК в атмо-
сфере такой же, как и у кислорода в основном 

состоянии, и составляет 2 · 10–5 м2 · с–1, время 
жизни СК в атмосфере t = 0.1 мс [6]. Отношение 
концентрации вирусов к начальной концентрации 

рассчитывалось по (3). Константа скорости окис-
ления субстрата (константа тушения липидами 

СК) составляла kox  105 М–1 · с–1 [2]. Чувстви-

тельность вирусов к фотодинамическому воздей-

ствию составляла 0  1.4 ч–1 (Vesticular Stomati-
tis virus) [5]. 

Таким образом, на поверхности минерала 
шунгита в солнечный день генерируется заметное 
количество СК, однако он практически не диф-
фундирует в окружающее пространство из-за ма-
лого времени жизни, и сколько-нибудь значитель-
ное уничтожение вирусов происходит лишь вбли-
зи поверхности минерала.  
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FULLERENE-OXYGENE INTERACTION NEAR THE SCHUNGITE SURFACE:  
NUMERICAL MODELING  

The mathematical model of fullerene-oxygene interaction near the schungite surface  under natural conditions is devel-
oped. Singlet oxygene generation near the schungite surface  under solar irradiation is calculated.  Estimation of viruses 
death speed  near this surface is presented.  
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