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В статье представлены результаты синтеза и исследования аскорбатовалината 

железа (II). На первом этапе получали аскорбатовалинат железа (II) следующим обра-

зом: смешивали валин с аскорбиновой кислотой в мольном соотношении 1:1, затем к по-

лученной смеси добавляли гидроксид бария, дистиллированную воду и сульфат железа (II). 

Далее проводили исследование оптических свойств образца аскорбатовалината железа 

(II), в результате которых установили, что на спектре поглощения присутствует одна 

полоса, характеризующая образование комплекса железа (II) с валином и аскорбиновой 

кислотой. На следующем этапе проводили компьютерное квантово-химическое модели-

рование, были получены модели взаимодействия валина, аскорбиновой кислоты и железа, 

распределение электронной плотности для каждой модели взаимодействия, значения 

полной энергии молекулярной системы (Е) и абсолютной химической жесткости (η). В 

рамках моделирования определена система, которая является энергетически оптималь-

ной и стабильной. Также для подтверждения результатов моделирования образец был 

исследован методом ИК-спектроскопии, где по положениям функциональных групп под-

твердилось, что взаимодействие железа происходит через О-Н группы аскорбиновой кис-

лоты и через NH3
+ и COO- группы аминокислоты валина. 

На последнем этапе исследовали стабильность полученного комплекса, проводили 

многофакторный эксперимент, который включал в себя 3 входных параметра и 3 уровня 

варьирования. В результате была построена тернарная поверхность зависимости изме-

нения значения оптической плотности (∆D) от активной кислотности среды, времени 

экспозиции и температуры. Определены параметры, при которых аскорбатовалинат 

железа (II) стабилен: рН = 7 - 11, t = 25 – 60 оС, τ = 5 – 15 мин. 
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The article presents the results of the synthesis and study of iron (II) ascorbalinate. Ac-

cording to the first detection, iron (II) ascorbate was analyzed according to the recommendation: 

valine was characterized with ascorbic acid in a 1:1 molar ratio, then barium hydroxide, concen-

trated water, and iron (II) sulfate were added to the resulting mixture. Next, a study was made of 

the optical properties of a sample of iron (II) ascorbate valinate, as a result of which it was found 

that the spectrum of the occurring one band characterizing the formation of an iron (II) complex 

with valine and ascorbic acid. At the next stage, computer quantum chemical modeling was carried 

out, models of the interaction of valine, ascorbic acid and iron were obtained, the distribution of 

electron density for each model of interaction, the values of the total energy of the molecular system 

(E) and absolute chemical rigidity (η) Within the framework of the simulation, the system was 

determined, which is the most energy optimal and stable. Also, to confirm the simulation results, 

the sample was examined by IR spectroscopy, where, according to the positions of the functional 

groups, it was confirmed that the interaction of iron occurs through the O-H groups of ascorbic 

acid and through the NH3
+ and COO- groups of the amino acid valine.  

At the last stage, the stability of the obtained complexes was studied, a multifactorial exper-

iment was carried out, which included 3 input parameters and 3 levels of variation. As a result, a 

ternary surface of the dependence of the change in the value of optical density (∆D) on the active 

acidity of the medium, exposure time and temperature was constructed. The parameters under which 

iron (II) ascorbatovalate is stable are determined: pH = 7 – 11, t = 25 – 60 °C, τ = 5 – 15 min. 

Key words: trace elements, iron deficiency, bioavailability, triple iron-containing complexes 
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ВВЕДЕНИЕ 

В настоящее время проводится много ис-

следований, посвященных изучению влияния 

макро- и микроэлементов на жизнедеятельность 

человека. Макро- и микроэлементы необходимы 

человеку в различных количествах на протяжении 

всей жизни для координации ряда физиологиче-

ских функций [1, 2]. Макроэлементы – вещества, 

количественный оборот которых составляет де-

сятки и сотни граммов, а концентрация в организме 

превышает 0,01%. К макроэлементам относят каль-

ций, фосфор, магний, калий, хлор, железо и др. По-

требность организма в минералах – макроэлемен-

тах велика [3, 4]. Микроэлементы – это цинк, медь, 

йод, фтор и прочие. Они присутствуют в организме 

в малых количествах (от сотен мг до нескольких 

грамм). Микроэлементы, несущие значительно 

важные функции для организма, называются эссен-

циальными, то есть при их отсутствии или недоста-

точном поступлении нарушается нормальная жиз-

недеятельность [5, 6].  

Проблема макро- и микроэлементозов 

очень актуальна на сегодняшний день. Согласно 

статистике, более двух миллиардов человек испы-

тывают дефицит железа, цинка, йода, витамина А 

и фолиевой кислоты [7]. Дефицит макро- и микро-

элементов может вызывать ряд недугов, к которым 

относятся плохая память (дефицит цинка, магния и 

меди), выпадение волос (дефицит цинка, калия и 

кальция), снижение остроты зрения (дефицит мар-

ганца и кремния), снижение иммунитета (дефицит 

селена), анемия (дефицит железа) и т.д. [8]. Здоро-

вье человека зависит от определенного содержания 

необходимых минеральных веществ, но так как ор-

ганизм человека не способен синтезировать макро- 

и микроэлементы, они должны поступать с пище-

выми продуктами, воздухом и водой [9]. 

Дефицит железа является самым распро-

страненным во всем мире и приводит к снижению 

трудоспособности, а также нарушению иммунной 

и эндокринной функций [10]. Дефицит железа 

(ЖД) и железодефицитная анемия (ЖДА) вызы-

вают огромное количество болезней во всем мире 

[11]. Борьба с анемией является глобальным прио-

ритетом здравоохранения: к 2025 г. ВОЗ ставит пе-

ред собой цель сократить на 50% распространен-

ность анемии среди женщин [12]. Человеческое 

https://www.sciencedirect.com/topics/medicine-and-dentistry/hypochromic-anemia
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сердце испытывает высокую потребность в энер-

гии, поэтому дефицит железа оказывает особенно 

негативное влияние на функцию сердца и усугуб-

ляет сердечную недостаточность [13–15]. 

Проблему дефицита железа и железодефи-

цитной анемии можно решить, добавляя в рацион 

человека различные источники железа (глюконат 

железа, железодекстрановый комплекс, цитрат же-

леза, сульфат железа, изомальтозат железа и т.д.) 

[16]. Для повышения биодоступности железа ис-

пользуются различные соединения, например, ас-

корбиновая кислота и аминокислоты, которые 

улучшают усвоение железа [17–21]. Известно, что 

для восполнения недостатка железа применяется 

препарат «Сорбифер Дурулес», содержащий смесь 

сульфата железа и аскорбиновой кислоты.  

Перспективным решением проблемы повы-

шения биодоступности эссенциального микроэле-

мента железа для организма человека является син-

тез хелатных форм данного микроэлемента. Ис-

пользование хелатных форм позволяет предотвра-

тить окисление Fe2+ в Fe3+, которое происходит при 

использовании сульфата железа, снизить риск воз-

никновения расстройств желудочно-кишечного 

тракта, а также повысить скорость всасывания же-

леза [22–25]. Важно отметить, что формирование 

смешанных хелатных комплексов железа с аскор-

биновой кислотой и аминокислотами потенци-

ально сможет повысить биологическую доступ-

ность эссенциального микроэлемента железа по 

сравнению с другими хелатными формами [26, 27]. 

Таким образом, целью данной работы является 

синтез и исследование стабильности тройного же-

лезосодержащего комплекса с аскорбиновой кис-

лотой и аминокислотой L-валином. 

МЕТОДИКА ЭКСПЕРИМЕНТА 

Синтез проводили с использованием следу-

ющих реактивов: L-валин (ч., PanReac Applichem, 

г. Дармштадт, Германия), аскорбиновая кислота 

(ч.д.а., ЛенРеактив, г. Санкт-Петербург), гидрок-

сид бария и сульфат железа (ч.д.а., ИНТРЕРХИМ, 

г. Санкт-Петербург). 

Для синтеза аскорбатовалината железа (II) 

смешивали L-валин с аскорбиновой кислотой в 

мольном соотношении 1:1. Затем к полученной 

смеси добавляли гидроксид бария, дистиллирован-

ную воду и сульфат железа (II). Из полученного 

раствора удаляли сульфат бария центрифугирова-

нием при 3000 об/мин в течение 5 мин.  

Оптические свойства исследовали на опти-

ческом спектрофотометре СФ-56 (ОКБ «Спектр», 

Санкт-Петербург, Россия). В качестве раствори-

теля использовали дистиллированную воду. Для 

исследования образец аскорбатовалината железа 

(II) разбавляли в 100 раз. 

Для изучения функциональных групп в по-

лученных образцах использовали ИК-спектроско-

пию. ИК-спектры регистрировали на ИК-спектро-

метре ФСМ-1201 с преобразованием Фурье. Диа-

пазон измерений составлял 400 – 4400 см-1. 

Компьютерное квантово-химическое моде-

лирование аскорбатовалината железа (II) прово-

дили в программе QChem с использованием моле-

кулярного редактора IQmol. Расчеты проводили с 

следующими параметрами: расчет: Energy, метод: 

HF, базис: 6-31G, convergence – 5, силовое поле – 

Chemical [28]. 

Для исследования стабильности аскорбато-

валината железа (II) при различных значениях тех-

нологических параметров проводили многофак-

торный эксперимент, который включал в себя 3 

входных параметра и 3 уровня варьирования. В ка-

честве входных параметров рассматривали актив-

ную кислотность среды (pH), время перемешива-

ния (τ, мин) и температуру раствора (t, °С). В каче-

стве выходного параметра выступало изменение 

значения оптической плотности (∆ D). Значение 

оптической плотности определяли методом опти-

ческой спектроскопии на установке СФ-56 (ООО 

«ОКБ Спектр», Россия) при λ = 565 нм. Матрица мно-

гофакторного эксперимента представлена в табл. 1. 

 

Таблица 1 

Матрица многофакторного эксперимента 

Опыт 1 

pH             

t, C  

τ, мин  

 

3 

25 

5 

Опыт 2 

pH             

t, C  

τ, мин  

 

3 

60 

15 

Опыт 3 

pH             

t, C  

τ, мин  

 

3 

95 

25 

Опыт 4 

pH            

t, C  

τ, мин  

 

7 

25 

15 

Опыт 5 

pH            

t, C  

τ, мин  

 

7 

60 

25 

Опыт 6 

pH            

t, C  

τ, мин  

 

7 

95 

5 

Опыт 7 

pH             

t, C  

τ, мин  

 

11 

25 

25 

Опыт 8 

pH             

t, C  

τ, мин  

 

11 

60 

5 

Опыт 9 

pH             

t, C  

τ, мин  

 

11 

95 

15 

 

Статистическую обработку эксперимен-

тальных данных проводили с использованием про-

граммы Statistica 12.0 и пакета прикладных про-

грамм Statistica Neural Networks. 
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РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 

На рис. 1 представлена схема синтеза ас-

корбатовалината железа (II). 
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Рис. 1. Схема синтеза строения аскорбатовалината железа (II) 

 

На первом этапе проводили исследование 

оптических свойств образца аскорбатовалината 

железа (II) и соединений, используемых для его син-

теза. На рис. 2 представлены полученные данные. 

 

 
Рис. 2. Спектры поглощения аскорбатовалината железа (II) и 

соединений, используемых для его синтеза 

 
Как показал анализ рис. 2, в спектрах по-

глощения аскорбиновой кислоты, L-валина и гид-

роксида бария отсутствуют селективные полосы 

поглощения в видимой области спектра. В спек-

трах поглощения сульфата железа (II) и смеси ас-

корбиновой кислоты и сульфата железа (II) присут-

ствует полоса поглощения в области 900 нм и 

выше. Важно отметить, что в спектре поглощения 

аскорбатовалината железа (II) присутствует одна 

полоса поглощения с максимумом на 559 нм, кото-

рая отсутствует у соединений, используемых для 

его синтеза, и характеризует образование ком-

плекса железа с аскорбиновой кислотой и амино-

кислотой L-валином. 

На следующем этапе проводили компью-

терное квантово-химическое моделирование, в 

рамках которого получены модели взаимодействия 

L-валина, аскорбиновой кислоты и железа, распре-

деление электронной плотности для каждой мо-

дели взаимодействия, значения полной энергии 

молекулярной системы (Е) и абсолютной химиче-

ской жесткости (η) [29, 30]. Рассматривали следу-

ющие модели взаимодействия железа с L-валином 

и аскорбиновой кислотой:  

через амино- и карбоксильную группы L-ва-

лина и гидроксильные группы, присоединенные к С2 

и С3 атомам углерода, аскорбиновой кислоты (№ 1); 

через амино- и карбоксильную группы L-ва-

лина и гидроксильные группы, присоединенные к С2 

и С6 атомам углерода, аскорбиновой кислоты (№ 2); 

через амино- и карбоксильную группы L-ва-

лина и гидроксильные группы, присоединенные к С2 

и С5 атомам углерода, аскорбиновой кислоты (№ 3); 

через амино- и карбоксильную группы L-ва-

лина и гидроксильные группы, присоединенные к С3 

и С6 атомам углерода, аскорбиновой кислоты (№ 4); 

через амино- и карбоксильную группы L-ва-

лина и гидроксильные группы, присоединенные к С3 

и С5 атомам углерода, аскорбиновой кислоты (№ 5); 

через амино- и карбоксильную группы L-ва-

лина и гидроксильные группы, присоединенные к С5 

и С6 атомам углерода, аскорбиновой кислоты (№ 6). 

Полученные данные представлены в табл. 2 

и на рис.3. 
 

Таблица 2 

Результаты квантово-химического моделирования 

аскорбатовалината железа (II) 

Взаимодействие  
E, 

ккал/моль 
η, эВ 

№ 1  -2338,360 0,109 

№ 2 -2338,128 0,078 

№ 3 -2338,144 0,080 

№ 4 -2338,140 0,081 

№ 5 -2338,127 0,073 

№ 6 -2338,082 0,074 
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Рис. 3. Результаты моделирования аскорбатовалината железа (II) 

 

Все варианты взаимодействия аскорбино-

вой кислоты, железа и L-валина обладают значе-

нием химической жесткости η ≥ 0,070 эВ, что сви-

детельствует о стабильности данных молекуляр-

ных комплексов [31]. Комплекс аскорбатовалината 

железа (II), где взаимодействие с аскорбиновой 

кислотой происходит через OH группы, присоеди-

ненные к C2 и C3 атомам, обладает наименьшей 

энергией (E = – 2338,360 ккал/моль) и имеет 

наибольшее значение химической жесткости  

(η = 0,109 эВ). Анализ результатов компьютерного 

квантово-химического моделирования показал, 

что стабильной является молекулярная система, в 

которой взаимодействие происходит через кар-

боксильную группу и аминогруппу L-валина и че-

рез гидроксильные группы С2 и С3 аскорбиновой 

кислоты. 
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Для определения положения функциональ-

ных групп, а также для подтверждения данных 

компьютерного квантово-химического моделиро-

вания образцы аскорбатовалината железа (II) ис-

следовали методом ИК-спектроскопии. Получен-

ные результаты представлены на рис. 4 и в табл. 3. 

Анализ ИК-спектра аскорбиновой кислоты 

показал, что в областях от 1386 до 1396 см-1 и от 

1471 до 1492 см-1 наблюдается падение интенсив-

ности полос, они соответствуют деформационным 

колебаниям гидроксогруппы ОН. В спектре L-ва-

лина также наблюдается падение интенсивности 

полос: в областях от 1410 до 1417 см-1, которые ха-

рактерны для колебаний карбоксильной группы 

СОО- и в областях от 1518 до 1527 см-1, которые 

характерны для колебаний аминогруппы NH3
+. На 

основе анализа полученных данных можно сделать 

вывод о том, что хелатирование железа (II) проис-

ходит через ОН группы аскорбиновой кислоты и 

через COO- и NH3
+ группы аминокислоты L-ва-

лина. Показано, что взаимодействие между желе-

зом Fe2+ и гидроксильной группой ОН происходит 

с образованием связи Fe-O (полосы 1388-1396 см-1 

и 1471-1492 см-1) между Fe2+ и NH3
+ – c образова-

нием донорно-акцепторной связи Fe-N (полосы 

1518-1593 см-1) и между Fe2+ и COOH- –также с об-

разованием донорно-акцепторной связи Fe-O (по-

лосы 1410-1417 см-1). Таким образом, полученные 

данные ИК-спектроскопии подтверждают резуль-

таты компьютерного квантово-химического моде-

лирования. 

 

 
Рис. 4. ИК-спектр аскорбатовалината железа (II): 1 – аскорба-

товалинат железа (II), 2 – L-валин, 3 – аскорбиновая кислота 

 
Таблица 3  

Результаты ИК-спектроскопии 

ν, см-1 

Колебания связей 

Аскорбиновая кислота L-валин 
Аскорбатовалинат 

железа 

441 – 673 OH деф. внеплоск. OH деф. внеплоск. Fe-O 

707 – 759 CH2 деф. CH2 деф. CH2 деф. 

767 – 769 CH2 деф. CH2 деф. - 

771 – 798 CH2 деф. CH2 деф. - 

800 – 922 CH3 деф. CH3 деф. CH3 деф. 

939 – 964 - CH3 деф. - 

991 – 1004 CH3 деф. CH3 деф. - 

1030 – 1053 CH3 деф. CH3 деф. - 

1085 – 1122 С-С вал. CH3 деф. С-С вал. и CH3 деф. 

1128 – 1136  CH3 деф. CH3 деф. - 

1174 – 1176  C-C деф. - C-C деф. 

1188 – 1230 C-H деф. и C-C вал. C-H деф. C-H деф. и C-C вал. 

1238 – 1269 C-H деф. C–N вал. - 

1296 – 1307 - C-O - 

1315 – 1327 C-O C-O C-O 

1352 – 1357  - C–N вал. - 

1386 – 1396 O–H деф. O–H деф. Fe-O 

1410 – 1417 O–H деф. COO– Fe-O 

1438 – 1465 CH3 деф. CH3 деф. - 

1471 – 1492 O–H деф. - Fe-O 

1518 – 1527 - NH3
+ симм. деф. Fe-N 

1587 – 1593 C-O вал. С-О вал. C-O вал. 
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На следующей стадии исследовали ста-

бильность аскорбатовалината железа (II) при раз-

личных значениях технологических параметров. 

Тернарная поверхность, полученная в результате 

математической и статистической обработки дан-

ных, представлена на рис. 5. 

 

 
Рис. 5. Тернарная поверхность зависимости изменения значе-

ния оптической плотности (∆D) от активной кислотности 

среды, времени экспозиции и температуры 

 

Анализ тернарной поверхности показал, 

что на интенсивность полосы поглощения влияют 

в большей степени активная кислотность среды и 

температура, а время экспозиции не оказывает зна-

чительного влияния. Также видно, что наибольшая 

оптическая плотность наблюдается при рН = 3 и  

t = 95 °C. В свою очередь, наименьшее значение ин-

тенсивности полосы поглощения наблюдается при 

рН = 11 и t = 25 °C. Таким образом, образец аскор-

батовалината железа (II) является стабильным при 

следующих параметрах: рН = 7 - 11, t = 25 – 60 °С, 

τ = 5 – 15 мин. 

ВЫВОДЫ 

В рамках данной работы проведен синтез 

тройного комплекса железа (II) с аскорбиновой 

кислотой и незаменимой аминокислотой L-вали-

ном. Эксперимент состоял из нескольких этапов: 

на первом этапе проводили исследование оптиче-

ских свойств образца аскорбатовалината железа 

(II), в результате которых обнаружили на спектре 

поглощения одну полосу, соответствующую обра-

зованию комплекса. Анализ результатов компью-

терного квантово-химического моделирования по-

казал, что оптимальной и стабильной является та 

молекулярная система, в которой взаимодействие 

происходит через карбоксильную группу и амино-

группу валина и через гидроксильные группы С2 и 

С3 аскорбиновой кислоты. Также для подтвержде-

ния результатов моделирования образец был ис-

следован методом ИК-спектроскопии, где подтвер-

дилось взаимодействие железа через ОН группы 

аскорбиновой кислоты и NH3
+ и COO- группы ами-

нокислоты L-валина. Последним этапом исследо-

вали стабильность полученных комплексов, прово-

дили многофакторный эксперимент, который 

включал в себя 3 входных параметра и 3 уровня ва-

рьирования. В результате была построены тернар-

ная поверхность зависимости изменения значения 

оптической плотности (∆ D) от активной кислотно-

сти среды, времени экспозиции и температуры. 

Анализ поверхности определил оптимальные зна-

чения параметров, при которых образец аскорбатова-

лината железа (II) является стабильным: рН = 7 - 11, 

t = 25 – 60 °С, τ = 5 – 15 мин. 
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