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[bookmark: _GoBack]Annotation. Using chemical analysis and IR spectroscopy, it was shown that carboxyl groups of galacturonic acid, the basis of pectin, are involved in the formation of supramolecular complexes of boric acid – pectin. A number of structures of such complexes with a pectin-boric acid ratio of 1:1 and 1:2 was proposed, and they were calculated using HyperChem 8.07 software using the molecular mechanics method (AMBER force field) and the PM3 semi-empirical method using the Polak-Ribier algorithm. Quantum-chemical calculation of model structures of complexes showed a high probability of the formation of pectin-boric acid 1:2 complexes in which one pectin molecule forms ether bonds with boric acid through sugar side chains, and the second pectin molecule forms an ester bond through the carboxyl group of galacturonic acid.
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Аннотация. Методами химического анализа и ИК– спектроскопии показано, что в образовании супрамолекулярных комплексов борная кислота–пектин задействованы карбоксильные группы галактуроновой кислоты, основы пектина. Предложен ряд структур таких комплексов с соотношением пектин-борная кислота 1:1 и 1:2, и проведено их расчет с использованием программного обеспечения HyperChem 8.07 методом молекулярной механики (силовое поле AMBER) и полуэмпирическим методом PM3 с применением Polak-Ribier алгоритма. Квантово-химический расчет модельных структур комплексов показал высокую вероятность образования комплексов пектин-борная кислота 1:2 в котором одна молекула пектина образует с борной кислотой эфирные связи через боковые цепи сахаров, а вторая молекула пектина образует эстерную связь через карбоксильную группу галактуроновой кислоты.
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