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Конформаційний та конфігураційний аналіз ланцюгів амілози та амілопектину 

проведено методами комп'ютерної хімії. 

Відтворено поверхні потенціальних енергій димерів із двох глюкозних одиниць з 

а-1,4 та а-1,6 глюкозидними зв'язками методом молекулярної механіки в наближенні 

ММЗ та квантово-хімічним методом в параметризації РМЗ у всьому діапазоні змін 

торсійних кутів Ф, У та Q від -180° до +180°, де: Ф - 0 5 - С г 0 - С !
х , Т - СрО-С'х-С'ои) 

дляа-(1-*х)зв'язку, a Q = Q-Q, в а-1,6 зв'язку. 

Встановлено регіони можливих конформацій. Відповідні регіони досліджено з 

меншим кроком торсійних кутів та повною оптимізацією молекулярної геометрії. На 

основі отриманих даних побудовано просторові та контурні карти змін енергії як функції 

відносної орієнтації глюкозних одиниць, що показують форму і розміщення мінімумів 

енергії, шляхи інтерконверсії між конформерами та висоти транзитних бар'єрів. 

Досліджено вплив розгалужень а-1,6 на просторову будову молекул 

амілопектину та амілози. Так, показано, що незначна кількість розгалужень, що можуть 

бути присутні в амілозі (в середньому два на 80-100 ангідроглюкозних одиниць) 

порушують стереорегулярність спіралей амілози. 

Встановлено орієнтацію первинних ОН' груп (при вуглеці Сб) та вторинних (при 

Сь Сз та С4). 


