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РАСЧЕТ ЭНЕРГИИ ГИДРАТАЦИИ  
ПОЛУПРОДУКТОВ ОРГАНИЧЕСКИХ КРАСИТЕЛЕЙ  
НА ОСНОВЕ КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКОГО ПОДХОДА 

 

При моделировании процессов сушки для повышения надежности и точности расчета необходимо знать 
удельную энергию связи высушиваемого материала с водой [1]. Для полупродуктов органических красителей (в 
дальнейшем ПОК) такие данные отсутствуют, в связи с этим предлагается метод расчета удельной энергии связи 
на примере ПОК. 

Метод основан на расчете взаимодействия ПОК и воды на молекулярном уровне. По данным величин 
энергии связи строится зависимость количества выделившегося при взаимодействии тепла от числа молекул 
воды, связанных с ПОК. Дифференцируя зависимость, связывающую энергию гидратации с количеством моле-
кул воды в молекуле ПОК, получаем расчетное уравнение для определения удельной энергии гидратации. 

Моделирование процесса гидратации ПОК осуществляется на основе квантово-химического подхода пу-
тем виртуального эксперимента, включающего в себя следующие этапы: 

1) Построение одиночных молекул воды и молекул ПОК; 
2) Определение геометрии построенных молекул; 
3) Расчет энергетических характеристик молекул; 
4) Объединение молекулы ПОК с молекулой воды в положение, наиболее вероятное для гидратации (не-

сколько альтернативных вариантов); 
5) Определение геометрии системы, состоящей из молекул воды и ПОК; 
6) Расчет энергетических характеристик системы ПОК–вода; 
Этапы 4 – 6 рассчитываются последовательно для систем, включающих одну, две и т.д. молекул воды. 
Из геометрических конфигураций систем ПОК–вода с одинаковым количеством молекул воды выбирается 

конфигурация с наименьшим значением энергии. 
По данным энергетических характеристик рассчитывается значение молярной энергии связи ПОК с моле-

кулой воды (Дж/моль) по формуле: 
( )( )dofasismol EEiE=E −⋅−− ,                   (1) 

 

где i – количество молекул воды в системе; Esis – энергия системы, Дж; Ea – энергия молекулы воды, Дж; Edof – 
энергия молекулы ПОК, Дж. 

Молярную энергию связи преобразуем в массовую (Дж/кг) по формуле: 
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где Ma – молярная масса воды, кг/моль; Mdof – молярная масса ПОК, кг/моль. 
При этом влагосодержание материала рассчитывается как: 

 

dofai MMi=u /⋅ .                         (3) 
 

Уравнение, дающее зависимость энергии воды и материала от его влагосодержания, аппроксимируется 
численным методом (чаще всего достаточно линейной аппроксимации по методу наименьших квадратов [2]). 
Проведя дифференцирование, получаем зависимость для расчета удельной энергии связи. 

Проверку метода проводили на примере И-кислоты (2-амино-6-нафтол-7-сульфокислоты). Адекватность 
оценки удельной энергии 
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Рис. 1. Система, состоящая из  
молекулы И-кислоты и  

молекулы воды 

Рис. 2. Система, состоящая из  
молекулы И-кислоты и  
двух молекул воды 

связи воды с материалом проводили путем сопоставления температурных кривых сушки, снятых эксперимен-
тально и построенных с использованием значений удельной энергии, рассчитанных по предложенной модели.  

Расчет удельной энергии связи проводился двумя методами: полуэмпирическим PM3 и неэмпирическим 
RHF (ограниченный Хартри-Фока) с использованием базисного набора 3-21G** (по классификации Попла) [3]. 

Расчеты показали, что при гидратации И-кислоты происходит образование водородных связей между ки-
слородом воды и сульфо- и гидроксильными группами (см. рис. 1, 2, водородные связи показаны пунктиром). 

Экспериментальные данные и расчетные значения температур сушки с учетом энергии гидратации пред-
ставлены на рис. 3, 4. На рисунке 5 представлены зависимости экспериментальных данных значений удельной 
энергии гидратации от влагосодержания и их аппроксимация. Оценка точности значений удельной энергии 
гидратации, полученных различными методами расчета, представлена в табл. 1. 

На основании полученных результатов можно сделать вывод о целесообразности учета энергии гидрата-
ции при моделировании процессов сушки предложенным методом, причем неэмпирические методы дают более 
точные результаты. 
 
 

  

Рис. 3. Экспериментальные и  
расчетные значения температуры 

сушки И-кислоты  
без учета энергии  
гидратации 

Рис. 4. Экспериментальные и  
расчетные значения температуры 

сушки И-кислоты с  
учетом энергии  

гидратации E = 3,08·106 

И-кислота 

Вода 



 
 

Рис. 5. Удельная энергии гидратации  
в зависимости от влагосодержания И-кислоты 

 
Таблица 1 

 

Применяемый  
метод расчета 

Значение  
энергии  

гидратации, 
Дж/кг 

Среднее  
квадратичное  
отклонение  

температуры 

Максимальное 
отклонение  

температуры 

Без учета энергии 
гидратации 0 9,5 27 

Полуэмпирический  8,92·105 5,9 14 

Неэмпирический 3,08·106 3,1 8 
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УПРАВЛЕНИЕ КАЧЕСТВОМ РЫБНЫХ ПРОДУКТОВ  
НА ОСНОВЕ СОВРЕМЕННЫХ СЕНСОРНЫХ ТЕХНОЛОГИЙ 

 

Важнейшим направлением государственной деятельности в агропромышленном комплексе является вы-
полнение приоритетов национального проекта "Развитие АПК" и задач, поставленных Правительством РФ в 
рамках Концепции государственной политики в области здорового питания, предусматривающих разработку и 
внедрение качественно новых, безопасных пищевых продуктов, максимальное использование биологических 
свойств сырья и компонентов, способствующих сохранению и укреплению здоровья нации [1]. 

Своевременный контроль качества и безопасности объектов пресноводной аквакультуры позволяет полу-
чать продукцию заданного качества. В последнее десятилетие автоматизация процессов пищевых технологий 
привела к созданию материальных устройств, позволяющих регистрировать накопление, распад и взаимодейст-
вие различных веществ и изменение их состояния при самых низких концентрациях. Эти устройства, получив-
шие названия "сенсоров", уже достаточно широко используются на различных этапах производства рыбной 
продукции. В зарубежной и отечественной литературе термины "органолептическая оценка" и "сенсорный ана-
лиз" часто применяют как равнозначные. Современный уровень развития науки органолептики требует разде-
ления этих понятий. Способы измерения количества химических соединений в пищевом продукте с помощью 
сенсоров называют сенсорной технологией оценок [3]. 
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