КАРТА  МИРА  ОРГАНИЧЕСКИХ  СОЕДИНЕНИЙ: ВИНО      
                                                                                  В.С.Разуваев, к.т.н., ген.директор
                                                                                  ЧП «Маркетинговая фирма РВС», г. Ялта

      Вино как продукт единственного растения, плоды которого окрашены во все цвета радуги, без сомнения, является наиболее общей моделью мироздания. Не случайно его называют божественным напитком. Именно в этой характеристике скрывается истинный смысл и происхождения и роли уникального эликсира в человеческой цивилизации – кровь Бога. 
       Определение «божественный» состоит из двух основ: очевидной - корня «бог» и неочевидной  - «венный», давно превратившейся от частого употребления в множестве происходящих от неё слов в суффикс. Согласно исследованиям доктора права, основателя Международной ассоциации юристов в области винограда и вина Жан-Франсуа Готье корни межнационального слова «вино» лежат в индийских Ведах. Они уходят в жертвенный напиток сомá, жидкая часть которого называлась «вена» (1). 
      История вина неразрывно связана с историей человечества и переплетена с ней мириадами осязаемых и невидимых нитей. Вино явилось отправной точкой возникновения основных сфер деятельности людей, направлений развития науки и техники: 

· Изготовление сосудов для вина →  строительство, стекольное и бондарное производство, производство керамики, корковой пробки и железобетона.

· Обмен вином → торговля, транспорт.

· Потребление вина →  философия. 
· Лечение вином (энотерапия) →  медицина.

· Измерение вместимости винной бочки → дифференциальное и интегральное исчисление (высшая математика).

· Исследование причин брожения →  микробиология.

· Изучение изомерии винной кислоты → теория строения органических веществ.

· Обработка подвалов и тары диоксидом серы →  химическое оружие.

· Исследование основного процесса виноделия →  …
      В шестидесятых годах XIX-го столетия русский учёный А.М.Бутлеров создал теорию строения органических соединений, развитие и совершенствование которой на основе новых достижений науки продолжается до сих пор. Она позволила, прежде всего, систематизировать громадный материал, накопленный химией, и открыла путь к научному предвидению новых фактов. Немаловажную роль в этом сыграла наглядность представления строения органических молекул Бутлеровым, атомы которых после его открытия стало возможным рассматривать как обыкновенные детали из детского конструктора. Практически одновременно Д.И. Менделееву удалось упорядочить и визуально представить сотенное царство химических элементов, что явилось ключом к ускоренной разгадке многочисленных тайн Природы.

    Однако для самих молекул, численность которых несоизмеримо больше числа известных атомов,  до сих пор не найдено сколько-нибудь подходящих координат их конкретного пространственного расположения. Разумеется, существуют определённые последовательности, например, гомологические ряды среди различных групп веществ, биохимические циклы превращений и даже общая схема известных путей метаболизма, что,  в принципе, даёт лишь отдалённое приближение к целостной картине органического мира. 

    Определяющей же характеристикой вселенского масштаба является местоположение. 

    Трудно представить себе лётчика или мореплавателя без карты. Тем не менее, у исследователей мира органических соединений на сегодняшний день такой карты нет, и они довольствуются толстыми справочниками с изложением структуры и свойств важнейших веществ с неизвестным пространственным расположением их даже относительно друг друга. Получение наглядной целостной картины органического мира, в котором легко было бы ориентироваться, необходимо, в первую очередь, учащимся и студентам, весьма полезно специалистам множества отраслей, где производят или используют те или иные органические соединения, но особенно нуждаются в ней научные работники, занятые созданием и исследованием свойств новых органических веществ. 

     При подборе системы координат для мира органических соединений вполне логично было предположить, что одна из воображаемых осей (абцисса) должна представлять собой восстановленность (окисленность) атомов углерода в молекулах, ибо это, как известно, является важнейшей характеристикой любого органического вещества и является строго ограниченной величиной, что сразу позволит предоставить каждому соединению место на одной из «этажерок мироздания». При этом сохранится известная со школьной скамьи последовательность изменения свойств веществ в направлении от окисленных к восстановленным. 

     Окислительно- восстановительные реакции лежат в основе всех жизненных процессов, и все органические вещества обладают свойством окисления (горения). Поэтому другой координатой (ординатой) всеобъемлющей, а значит, не имеющей границы карты могла бы стать теплота сгорания вещества, являющаяся весьма показательной его характеристикой. Однако применительно к поставленной цели она имеет немало недостатков, в первую очередь, из-за отсутствия целочисленного выражения. 

     Теплота сгорания тесно коррелирует с более информативной характеристикой соединений – числом так называемых доступных (available) электронов (ДЭ), то есть тех электронов, которые акцептируются свободным кислородом при окислении органического материала с образованием СО2, Н2О и NH3 (2,3).

     ДЭ - наиболее простая для понимания и достаточно точная из принятых оценок восстановленности в эволюционном обобщающем ряду: присоединение-отнятие кислорода, отнятие водорода и присоединение кислорода, отнятие-получение электронов, восстановительный эквивалент (ВЭ), доступные электроны (ДЭ), универсальный редоксон (RO), объединяющий «кислородный» и «электронный» подходы…
     Содержание доступных электронов в расчёте на один атом углерода принято называть степенью восстановленности углерода. Максимальная  восстановленность углерода, согласно данному определению, у метана – 8 электронов на один атом, а минимальная – у щавелевой кислоты -1, у всех углеводов – 4, а в биомассе (установлено на основании большого экспериментального материала) – 4,2 (2).
     В системе координат: Восстановленность углерода (абцисса) и Число доступных электронов (ордината) тангенс угла φ, образуемого выходящей из начала координат прямой с осью абцисс, соответствует числу атомов углерода в молекуле вещества (!!!), что позволяет по брутто-формуле мгновенно установить место того или иного органического вещества на предложенной автором сетке «параллелей и меридианов» (4) и тут же ориентировочно определить теплоту его сгорания (рис.1). 

     Точные же прямоугольные координаты местоположения соединений можно рассчитывать по формулам, вытекающим из работ В.К.Ерошина и И.Г.Минкевича (2,3), а полярные – общепринятым методом:
                                          А. Прямоугольные координаты:

Абцисса (восстановленность углерода) 

                X = 4 + H/C – 2O/C – 3N/C + 5P/C – 2S/C + 3Fe/C – Cl/C… = Y/C
Ордината (доступные электроны) 

                                Y =  4C + H – 2O–3N +5P –2S +3Fe –Cl…
                                           Б. Полярные координаты:

Полярный радиус (расстояние от начала координат до месторасположения молекулы)

                                             ρ =
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Тангенс полярного угла (число атомов углерода) 

                                             tgφ  = С.

где, C, H, O, N, P, S, Fe, Cl… обозначают число атомов соответствующего элемента в молекуле вещества. 
     Как следует из рисунка 1, гомологические ряды наиболее известных групп органических соединений образуют на Карте… своеобразный пик с основанием практически во всю окислительно-восстановительную шкалу. Максимальной восстановленностью обладает углерод метана, а максимальной окисленностью – углерод щавелевой кислоты. Предельные одноатомные спирты выделяются абсолютным постоянством  восстановленности углерода на протяжении всего гомологического ряда, а насыщенные одноосновные кислоты – максимальной её изменчивостью, особенно ярко выраженной в начале последовательности. При этом совершенно очевидно, что восстановленность углерода многих жирных кислот больше восстановленности углерода  первых жирных альдегидов. В насыщенных соединениях с одинаковым числом углеродных атомов число доступных электронов и теплота сгорания прямо пропорциональны восстановленности углерода, при этом диапазон восстановленности  таких («равноуглеродных») молекул обратно пропорционален числу атомов углерода…
      Перечень очевидных закономерностей, вытекающих из рисунка 1, далеко не ограничивается вышеприведенным фрагментом, однако, основной целью настоящей работы является проведение Карты мира органических соединений в жизнь через  обобщающую вселенскую модель -  вино.
      Одним из главных отличий вина от других спиртных напитков является наличие в его составе винной кислоты, претерпевающей в процессе производства и хранения известное окисление вначале до диоксифумаровой, а затем ещё глубже – до дикетоянтарной кислот с последующим двукратным декарбоксилированием и двухвариантным восстановлением до глиоксалевой кислоты, которая в дальнейшем может подвергнуться окислению до щавелевой кислоты, а та, в свою очередь, до полного разложения с образованием углекислого газа и воды, как это происходит при отмирании вина. Трудно воспринимаемые на слух или даже с помощью не громоздких структурных формул химические преобразования становятся легко понятными и запоминающимися, если их дополнительно визуализировать на Карте… Область превращений винной кислоты располагается вблизи начала координат, где углерод молекул находится в наиболее окисленном состоянии, а сами молекулы имеют максимально низкий энергетический потенциал (рис.2).   
      Местоположение винной кислоты в описанной системе координат полностью совпадает с тесно связанной с ней щавелевоуксусной кислотой. Аналогичное совпадение имеет место у яблочной и фумаровой кислот. Для дифференциации соединений, попадающих в одну точку плоскости, целесообразно вводить дополнительные пространственные координаты. В качестве одной из них может быть принято Число атомов водорода в молекуле. Объёмный вариант Карты… удобен, например, для использования с целью усиления зрительного восприятия пути превращения ди- и трикарбоновых кислот в клеточных митохондриях (рис.3). 
     Установленная Х.Кребсом и У.Джонсоном последовательность прохождения этих реакций, обеспечивающих в аэробиозе дрожжи энергией, начинается с декарбоксилирования пировиноградной кислоты, являющейся исходным соединением для образования ацетил-коэнзима А, благодаря энергии которого (X=48; Y=81) происходит синтез лимонной кислоты с последующей её изомеризацией. Изомер окисляется в щавелевоянтарную кислоту, а она восстанавливается в α-кетоглутаровую с одновременным декарбоксилированием. Далее следует декарбоксилирование с образованием богатого энергией гуанозинтрифосфата (ГТФ) и α-кетоглутаровая кислота восстановливается до янтарной кислоты. Янтарная кислота окисляется в фумаровую, а она без изменения восстановленности углерода (присоединение воды) превращается в яблочную. На заключительном этапе цикла яблочная кислота окисляется в энергетически малообеспеченную щавелевоуксусную кислоту, которая вовлекается в синтез лимонной кислоты за счёт энергии ацетил-коэнзима А… 

     Графическая иллюстрация тех или иных превращений органических соединений с использованием координат местоположения участвующих (и не участвующих!) во взаимодействии молекул позволяет рассматривать то или иное явление во взаимосвязи с окружающим органическим миром. Особенно рельефно такая картина воспринимается при наличии в ней узловых связующих звеньев, таких как пировиноградная кислота, образующаяся при гликолизе и занимающая центральное место в обмене веществ. Нет ничего удивительного в том, что она располагается практически в окислительно-восстановительном центре Карты…(Х=42) в окружении важнейших аминокислот (аланина и глицина) и кислот вина (винной, шавелевоуксусной, яблочной, янтарной, молочной, уксусной и диоксифумаровой) по  соседству с ацетальдегидом, через который в анаэробиозе (при  брожении) она восстанавливается в этиловый спирт (рис.4).

     Картина модели мироздания (вина) становится ещё более выпуклой при наложении на Карту… видимого спектра - «радуги». В её центральную зелёную зону помимо молекул пировиноградной кислоты, некоторых других кислот, глицерина и фенольных соединений попадают жизненно важные вещества: углеводы, аминокислоты, витамины (рис.5, табл.1), и… биомасса (Х=52).
     Становится очевидным, почему восстановленность молодых красных вин (наиболее общая модель Природы, охватывающая весь спектр видимого света) подчёркивает фиолетовый оттенок цвета, начиная с брожения мезги (фото 1); молодых белых – зеленоватый; а окисленность (старость) – кирпично-красный и жёлто-янтарный соответственно. Изменения цветовой гаммы на Карте… отражают даже времена года: весна (рождение, пробуждение, восстановление) – преобладание фиолетовых (цвет почек) и тёмно-зелёных тонов; лето (зрелость) – светло-зелёных и светло-жёлтых; осень (окисление, старение, отмирание) – жёлтого, оранжевого и красного цветов…

    Что даёт «Карта…», а точнее «Атлас мира органических соединений»?

Для науки – это использование математического аппарата картографии для расширения поисков корреляций свойств молекул с учётом координат их местоположения. 

Для образования – это наглядное представление изучаемых классов органических веществ, гомологических рядов и биохимических циклов на плоскости или в пространстве, позволяющее легче ориентироваться как в основных свойствах веществ, так и в последовательности их превращений. 

    Придание молекулам собственных пространственных координат открывает двери математическому аппарату для его широкого использования в научных исследованиях по поиску ещё не открытых закономерностей. Например, в этих целях можно воспользоваться хорошо известными формулами для вычисления расстояния d между местоположением двух молекул (ρ1,φ1) и (ρ2,φ2) или площади треугольника с «молекулярными» вершинами (ρ1,φ1), (ρ2,φ2), (ρ3,φ3):

                                      d = 
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                        S = ½[ρ1ρ2sin(φ2-φ1) + ρ2ρ3sin(φ3-φ2) + ρ3ρ1sin(φ1-φ3)]

      Наличие пространственных координат у молекул соединений позволяет производить математическое описание гомологических рядов и биохимических циклов, производить их расчёт. Перевод органической химии и связанных с ней дисциплин на математический (машинный) язык – очередной шаг в развитии науки.
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                                                         РЕФЕРАТ
                    статьи Разуваева В.С. Карта мира органических соединений: вино

         В работе изложена принципиально новая концепция по приданию молекулам органических соединений пространственных координат на основе использования высокоинформативных характеристик (восстановленность углерода, число доступных электронов, число атомов углерода, число атомов водорода...). Приводятся формулы расчёта координат и примеры иллюстрации теории применительно к анализу закономерностей в среде гомологических рядов насыщенных соединений и биохимических превращений, имеющих место в виноделии.
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