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Д. P. Romanova, K. A. Romanova, Y. G. Galyametdinov 

QUANTUM-CHEMICAL MODELING OF STRUCTURE  

AND PHYSICOCHEMICAL PROPERTIES OF MODIFIED PECTIN 

Keywords: quantum-chemical modeling, modified pectin, density functional theory, IR spectroscopy. 

 

Distinctive physicochemical and pharmacological properties of modified pectin, such as effective penetration into the 

bloodstream, powerful pro-inflammatory and profibrotic actions, determine its application in medicine for the treatment of 

cardiovascular and renal diseases, various inflammatory processes, to improve neurological health and prevent premature 

aging. Of particular note is its potent anti-cancer effect. It is also used as a flocculant in water purification; in mining and 

processing of minerals; in drilling to strengthen the walls of wells; as a superabsorbent; in agriculture. The 

physicochemical properties of pectin are directly related to its structure. In order to predict the structure and properties of 

compounds often resort to quantum-chemical modeling, which allows to study the physicochemical properties of a 

substance before its synthesis. However, there are limited works dealing with modeling the structure and properties of 

modified pectin. Therefore, in this work, an optimal approach to quantum chemical modeling of acrylamide-modified citrus 

pectin was searched for. The structure of the monomeric link of the polymer and its IR spectrum were calculated using 

several quantum chemical methods and basis sets. To evaluate the adequacy of the calculations, the calculated vibrational 

frequencies were compared with experimental data, which allowed us to establish the structure of the monomeric link and 

to find out that the modified pectin has a cyclic structure. As a result of comparing the calculated data with experimental 

data, the density functional theory method with PBE functional and 6-31G(d,p) basis set was proposed as the optimal 

quantum-chemical approach to modeling the structure and IR spectrum of modified pectin. 

 

           Д. Р. Романова, К. А. Романова, Ю. Г. Галяметдинов 

КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ СТРОЕНИЯ 

И ФИЗИКО-ХИМИЧЕСКИХ СВОЙСТВ МОДИФИЦИРОВАННОГО ПЕКТИНА 

Ключевые слова: квантово-химическое моделирование, модифицированный пектин, теория функционала 

плотности, ИК-спектроскопия. 

Отличительные физико-химические и фармакологические свойства модифицированного пектина, такие как 

эффективное проникновение в кровоток, мощное провоспалительное и профиброзное действия, определяют его 

применение в медицине для лечения сердечно-сосудистых и почечных заболеваний, различных воспалительных 

процессов, для улучшения неврологического здоровья и предотвращения преждевременного старения. Особого 

внимания заслуживает его мощное противораковое действие. Также он используется в качестве флокулянта при 

очистке воды; при добыче и переработке полезных ископаемых; при бурении для усиления стенок скважин; в роли 

супeрaбсoрбeнта; в сельском хозяйстве. Физико-химические свойства пектина напрямую зависят от его 

строения. Для того, чтобы предсказать структуру и свойства соединений зачастую прибегают к квантово-

химическому моделированию, позволяющему изучить физико-химические свойства вещества до проведения его 

синтеза. Однако существует ограниченное число работ, посвященных моделированию строения и свойств 

модифицированного пектина. Поэтому в данной работе был произведен поиск оптимального подхода к квантово-

химическому моделированию модифицированного с помощью акриламида цитрусового пектина. Произведен 

расчет строения мономерного звена полимера и его ИК-спектра с использованием нескольких квантово-

химических методов и базисных наборов. Для оценки адекватности проведенных расчетов вычисленные 

колебательные частоты сравнивались с экспериментальными данными, что позволило установить строение 

мономерного звена и выяснить, что модифицированный пектин имеет циклическое строение. В результате 

сравнения расчетных данных с экспериментальными в качестве оптимального квантово-химического подхода к 

моделированию строения и ИК-спектра модифицированного пектина был предложен метод теории функционала 

плотности с функционалом PBE и базисным набором 6-31G(d,p). 
 

Introduction 

In this age of polymers, there is no limit to the 

diversity of these compounds. Organic polymers and 

oligomers form an important class of modern materials 

that exhibit many attractive properties such as high 

elasticity, etc.,,,,,, 
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