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Углеводы играют ключевую роль во многих биологических процессах и имеют широкое применение в пищевой и фармацевтической промышленностях. Например, сахароза, один из наиболее распространенных дисахаридов, используется в процессах осмотической дегидратации, которые помогают сохранять качество пищевых продуктов, а также выступает в качестве подсластителя и криопротектора.
Несмотря на значительные достижения в изучении сахарозы, остаются еще некоторые вопросы, требующие дальнейшего исследования. Например, не изученными остаются конформационная гибкость молекулы и структурные переходы в водных растворах. Для подробного изучения поведения сахарозы и её взаимодействия с другими молекулами может быть использован метод молекулярной динамики. Данный метод требует подходящего силового поля, аккуратно описывающего взаимодействия между атомами. Однако, широко известна проблема с поиском такого потенциала для углеводов, которую пытаются преодолеть последние несколько лет [1-4].
В данной работе предлагается перспективная модель [4] для описания водных растворов углеводов. Проверяется воспроизводимость ею динамических характеристик водных растворов сахарозы с массовой долей сахара от 10 % до 50 % при температуре от 273 К до 343 К. В работе производится вычисление и анализ уравнения состояния раствора, коэффициентов вязкости и диффузии, а также изучается устойчивость конформаций молекулы сахарозы и их зависимость от массовой доли сахара и температуры. Результаты сравниваются с доступными экспериментальными данными и результатами других МД работ. Исследование показывает, что предсказательная способность предлагаемой модели не уступает существующим моделям, параметризованным специально для водных растворов сахарозы, но при этом может быть использована для моделирования других сахаров.
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