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Интерес к строению гуминовых кислот – одного из  источников биологически активных соединений – обусловлен их расширяющимся применением в медицине и сельском хозяйстве. Гуминовые кислоты представляют собой смесь нерегулярных полимеров, выделяемых из торфов и каменного угля. Для данного объекта оказываются малоинформативными классические методы разделения и анализа. Для установления особенностей строения гуминовых кислот, входящих в состав некоторых сибирских торфов различного происхождения, использовался метод ИК спектроскопии. Установление строения проводилось с помощью системы «ИК ЭКСПЕРТ» [1], разработанной в Научно-техническом центре химической информатики. База данных по ИК спектрам, используемая системой «ИК ЭКСПЕРТ», содержит около 32 тыс. спектров и структур органических соединений, а также их полные фрагментные составы. При поиске в БД отбираются ближайшие спектральные аналоги ИК спектров гуминовых кислот и анализируются фрагментные составы структур поискового ответа. В результате удаётся выявить крупные структурные фрагменты, с большой вероятностью присутствующие в основных компонентах предъявленных образцов и не определяемые традиционными методами анализа спектров. Примеры выявленных обобщённых фрагментов приводятся на рисунке. Их строение типично для известных классов природных соединений, присутствующих в растениях, из которых мог образоваться торф.
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