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Популярность желатина (коллагена) в качестве гелеобразователя в пище-

вой промышленности обусловлена его дешевизной и разнообразием  видов 

желатина в зависимости от исходного сырья и технологии производства. Для 

понимания влияния состава желатина на особенности гелеобразования необхо-

димо исследовать эту проблему на атомно-молекулярном уровне, что невоз-

можно без использования методов молекулярно-динамического моделирования 

и квантово-химических расчетов в качестве методов исследования. 

В настоящей работе проведено моделирование ассоциации молекул 

тропоколлагена как структурных единиц, лежащих в основе процессов гелеоб-

разования желатиновых растворов. В настоящей работе была использована 

начальная структура тропоколлагена из работы [1] с тремя наиболее часто 

встречаемыми аминокислотами: глицином (Gly), пролином (Pro) и гидрок-

сипролином (Hyp) (рис. 1). 

 
Рисунок 1. Аминокислоты, входящие в состав исследуемого тропоколлагена 
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Молекулярно-динамическое моделирование проводили с помощью 

программного пакета GROMACS, в рамках силового поля GROMOS версия 

54A7 (gromos54a7.ff) [2]. Моделируемая система (Рисунок 2) представляла 

собой две тройные спирали коллагена, помещенные в центре кубической 

ячейки (с ребром 10 нм) на расстоянии 2.5 нм друг от друга в растворителе – 

воде (модель SPC/E, 32560 молекул). 
 

 
 

Рисунок 2. Начальная конфигурация моделируемой системы 

 

В ходе работы были детально изучены как водородные связи внутри 

тройных спиралей, так и между ними. Было установлено, что стабильность 

молекул тропоколлагена в водной среде обеспечивается главным образом 

водородными связями между -NH группами глицина одной из α-цепей колла-

гена и атомами кислорода пролина другой α-цепи. Проведенный анализ вдоль 

фазовой траектории  в течении 15 нс показал, что в среднем на приблизительно 

9 нм длины в молекуле трпоколлагена реализуется от 15 до 20 сильный водо-

родных связей. Межмолекулярная ассоциация молекул тропоколлагена осу-

ществляется в основном за счет водородных связей между гидроксопролино-

выми остатками аминокислот, принадлежащих разным молекулам тропокоал-

лагена. 

По результатам квантово-химического анализа соответствующих водо-

родных связей было установлено, что донорные атомы кислорода гидрокси-

пролина одной из α-цепей коллагена одной тропоколлагеновой молекулы 

образуют помимо классических (сильных) Н-связей с NH (Gly) или ОН (Hyp) 

группами α-цепей коллагена другой тропоколлагеновои молекулы также и 

слабые водородные связи с СН группами соответствующих молекул, объясняет 

высокую динамическую устойчивость соосных тропоколлагеновых ассоциатов 

(агрегатов) в водных растворах. 
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У роботі розраховані діаграми розчинності осадів Ca(H2PO4)2, CaHPO4 та 

Ca3(PO4)2. Для експериментальної перевірки результатів розрахунків синтезо-

вані осади фосфатів кальцію при різних рН розчинів. Фазовий склад таких 

осадів досліджували методом РФА. Зроблено висновок, що склад осадів зале-

жить, насамперед, від таких умов синтезу, як рН розчину і співвідношення 

вмісту кальцію і фосфат-іонів в реакційних сумішах. 
На сьогоднішній день ринок харчових добавок пропонує широкий 

асортимент фосфатвмісних препаратів, які являють собою як окремі фосфати, 
так і різні їх комбінації [1]. Основними споживачами таких харчових добавок є 
високотехнологічні галузі харчової промисловості: м‘ясопереробна, молочна, 
масложирова, кондитерська, хлібопекарська, а також виробництва безалкоголь-
них напоїв, рибопродуктів та харчових концентратів. Їх додавання призводить 
до збільшення вологозв‘язуючої здатності білків, що збільшує вихід готової 
продукції, скорочує втрати і перенесення вологи при розморожуванні і терміч-
ній обробці, скорочує тривалість засолу, поліпшує текстуру і консистенцію, 
колір і смак готових м‘ясо- і рибопродуктів, сповільнює окиснення жирів. 

В Україні відсутні родовища високоякісної фосфорної сировини. Проте у 

багатьох країнах використовують сировину зі збіднених родовищ для вироб-

ництва фосфатів. Наприклад, у Бразилії використовують фосфорити з середнім 

вмістом Р2О5 5-12 мас.%, у Швеції  1,5-2,0 мас.% Р2О5, Фінляндії  3,3-4,0 мас.% 

Р2О5. Оскільки потреба в таких фосфатах безперервно зростає, то становить 

інтерес організувати в Україні виробництво харчових фосфатів на основі 

власних фосфоритів.  

На сьогодні в Украйні є розроблені технології для отримання фасфатв-

місних добрив зі збіднених родовищ фосфатної руди методом азотно-кислот-

ного розкладання [2]. Але, як відомо, до складу харчових добавок пред‘явля-

ються підвищені вимоги по вмісту в них таких шкідливих для організму 

домішок як флуору, арсену, важких металів (свинцю, цинку та ін.). Аналіз 
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