Расчет структурных особенностей металл-альгинатных гидрогелей на основе методов элементного анализа и комбинаторики
Казанцева М.А.
Студентка, 1 курс бакалавриата 
Национальный исследовательский университет «Высшая школа экономики»,
Московский институт электроники и математики, Москва, Россия, 
E-mail: masha353kazan@gmail.com
Благодаря своей биосовместимости и биоразлагаемости, природные полисахариды широко примененяюся в пищевой и фармацевтической промышленности, в косметологии, а также во многих биомедицинских приложениях [1]. Материалы, приготовленные на их основе, показали свою полезность для сорбции ядохимикатов, тяжелых металлов, антибиотиков, пестицидов и других загрязнителей из воды и сточных вод. Гелеобразование, вызываемое добавлением ионов двухвалентных металлов, лежит в основе приготовления металл-полисахаридных микросфер. Разные способности применяемых катионов к связыванию с определенными участками альгинатных цепей приводят к различиям в составе и микроструктуре гелей. В данной работе путем изучения элементного состава стенок металл-альгинатных микросфер исследованы особенности ассоциации полисахаридных цепей и наиболее вероятные структуры их зон соединения, полученных при сшивании альгинатов катионами щелочноземельных металлов (Ba2+, Ca2+, Sr2+).
Альгинат является натуральным сополимером, имеющим нерегулярную блочную структуру, поскольку его линейные молекулы построены из М единиц – остатков β-D-маннуроновой и G единиц – остатков α-L-гулуроновой кислот. При полном связывании двухвалентными катионами происходит соединение альгинатных цепей в димеры с образованием egg-box ячеек из четырех единиц с катионом во внутренней полости и их последующее объединение в плоские зоны соединения. При этом среднее число катионов металлов Me2+ в расчете на блок С12 теоретически должно быть равно 1. Тем не менее, данные элементного анализа, полученные методом энергодисперсионной рентгеновской спектроскопии, показали, что число катионов на блок оказалось меньшим единицы, составляя от 0.3 для кальция, 0.6 для бария и 0.65-0.7 для стронция. Это объясняется тем, что за счет относительно слабого электростатического взаимодействия щелочноземельные катионы по-разному связываются с альгинатными ячейками различных типов (GG–GG, GG–GM, GG-MM, GM–GM, GM–MM, MM–MM), что проявляется в появлении незанятых мест в зонах соединения. С использованием методов комбинаторики были рассчитаны вероятности возникновения ячеек различных типов, появляющихся при ассоциации альгинатных цепей с соотношением звеньев M/G = 1.5. Числа заполнения этих ячеек катионами объяснены особенностями их связывания с отдельными блоками. Например, для кальция, связывающегося только с ячейками, содержащими GG блоки, получено число заполнения ячеек 0.29, близкое к экспериментальному значению 0.3. Таким образом, разработанный подход к изучению данных элементного анализа позволяет сделать выводы о структурных особенностях зон связывания, в частности, уточнить вид наиболее предпочтительных для связывания с данными катионами egg-box ячеек и предположить характер связывания альгинатных димеров в этих зонах.
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