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С начала 20 века, когда человечеству открьілся удивительньїй мир 

квантовой механики, стало известно, что пространственньїе размерьі атомов 

задают естественньїй универсальньїй субнанометровьій масштаб строения 
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вещества. Нанометровмй масштаб задают компактнме ядерно-^лектроннме 

мультичастицм, образующие наноструктуру материалов. Изучение 

наноструктурм сливочного масла на сегодня особенно актуально в связи с 

развитием нанотехнологий и ростом потребностей населения в 

функциональнмх продуктах. Реализация нанотехнологий требует глубоких 

знаний о функционировании сложнмх наноструктурнмх систем, к каким 

относится сливочное масло, и процессов их молекулярной самоорганизации. 

Для описания структурних, динамическихи кинетических свойст 

молекулярних или атомних систем широко используется метод молекулярной 

динамики (МД), суть которого состоит в нахождении траектории молекул в 

соответсвии с заданмми свойствами межмолекулярного взаимодействия, то 

есть получении последоватиельности состояний молекулярной системи на 

протяжении определенного времени. С помощью МД определяется структура и 

^нергия, напряжения различнмх дефектов: вакансий и межузельнмх атомов, 

дислокаций, границ зерен и т.д. Продолжающееся развитие межатомнмх 

потенциалов позволяет изучать ^ти дефекти с новой степенью подробности и 

точности. Изучение фазових превращений, в том числе между агрегатними 

состояниями одного и того же вещества, построение фазових диаграмм - одно 

из направлений применения МД. 

В нашем университете разработан целий ряд функциональних видов 

сливочного масла, в том числе с инулином, которий имеет ярко вираженние 

лечебно-профилактические свойства. Его рекомендуют применять при 

болезнях сердца, почечно-каменних, при сахарном диабете, ожирении (инулин 

может виступать как заменитель жира), иммунодефиците. С помощью 

программ СЬет^^а^ и СЬетВіо3^ била смоделирована атомная структура 

молекули инулина. С помощью метода МД провели рассчет оптимальной 

конформации молекули - координат атомов, при которих молекулярная 

система имеет наименьше значение енергии (Е). Установленная Е = 89, 9696 

ккал/моль. Найдена пространственная структура атомов, соответсвующих 

данной енергии. Для более точних данних необходими дополнительние 

исследования. 
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Отрасль нанотехнологий является, вероятно, одним из самьіх ярких 

примеров того, как моделирование не только позволяет вияснять важньїе 

детали о структуре материалов, динамике химических процессов и т.п., но и 

фактически направляет развитие науки. Именно с номощью квантово-

химических расчетов за 12 лет до зкснериментальной расшифровки структурьі 

бьіла нродемонстрирована стабильность фуллеренов. Метод МД даст нам 

новьіе нерснективьі в изучении наноструктурьі сливочного масла. 


