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Аннотация. В совокупности эффективных действий для обеспечения продовольственной безопасности 
и целей устойчивого развития агропромышленного комплекса РФ необходимо определить стратегические 
ориентиры в целях преобразования агропродовольственных систем на основе концепции ФАО «Безопас-
ные пищевые продукты всегда и для всех». Загрязнение микотоксинами (МТ) пищевых продуктов является 
глобальной проблемой современности, для Российской Федерации наиболее известными продуцентами 
МТ являются токсигенные плесени родов Aspergillius, Penicillium, Fusarium и Alternaria. Наиболее опас-
ными считаются афлатоксины, вырабатываемые плесневыми грибами Aspergillus flavus или A. parasiticus, 
благодаря распространенности и гепатотоксическим и канцерогенным свойствам. Цель работы ‒ форми-
рование доказательной базы присутствия токсигенных плесеней в зерновой массе пшеницы, полученной 
в экстремальных погодных условиях урожая 2023 г., для прогнозирования рисков биобезопасности при 
переработке. В работе приведены доказательные исследования присутствия токсигенных микромицетов 
и спрогнозированы риски накопления вторичных метаболитов. Для формирования доказательной базы в 
исследовании применяли методы: молекулярное моделирование типов связей с использованием стратегии 
докинг-анализа in silico; ИК-Фурье-спектроскопию для исследования функциональных групп, определяю-
щих риски присутствия вторичных метаболитов (МТ). Научная новизна полученных данных обусловлена 
применением новых методов для идентификации рисков нарушения биобезопасности зерновых масс в ус-
ловиях глобального изменения климата. В результате применения методов анализа in silico в сочетании с 
визуальной микроскопией; ИК-Фурье-спектроскопии обеспечена идентификация токсигенных плесеней и 
спрогнозированы риски формирования маскированных форм в углеводно-белковый комплекс эндосперма 
зерна.
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Abstract. Together with effective actions to ensure food security and the goals of sustainable development of the 
Agro-industrial complex of the Russian Federation, it is necessary to define strategic guidelines for the transforma-
tion of agro-food systems, based on the FAO concept of Safe food products always and for everyone. Mycotoxin 
(MT) contamination of food products is a global problem of our time, for the Russian Federation the most famous 
producers of MT are toxigenic molds of the genera Aspergillius, Penicillium, Fusarium and Alternaria. The most 
dangerous are aflatoxins produced by the common mold fungi Aspergillus flavus or A. Parasiticus, due to their 
prevalence and hepatotoxic and carcinogenic properties. The purpose of the study is to form an evidence base for 
the presence of toxigenic molds in the grain mass of wheat obtained in extreme weather conditions of the 2023 
harvest to predict biosafety risks during processing. The paper presents evidence-based studies of the presence of 
toxigenic micromycetes and predicts the risks of accumulation of secondary metabolites. To form the evidence 
base, the following methods were used in the study: molecular modeling of bond types using the in silico dock-
ing analysis strategy; FTIR to study functional groups that determine the risks of the presence of secondary me-
tabolites (MT). The scientific novelty of the data obtained is due to the use of new methods to identify the risks 
of violating the biosafety of grain masses in the context of global climate change. As a result of the application 
of in silico analysis methods in combination with visual microscopy; The identification of toxigenic molds was 
ensured by FTIR and the risks of the formation of masked forms in the carbohydrate-protein complex of the grain 
endosperm were predicted.
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Постановка проблемы (Introduction)
Продовольственная безопасность РФ является 

одним из главных факторов обеспечения нацио-
нальной безопасности страны, ее суверенитета в 
долгосрочном периоде, а также условием реализа-
ции стратегического национального приоритета по-
вышения качества жизни российских граждан пу-
тем гарантирования высоких стандартов жизнеобе-
спечения. Вместе с тем для достижения показателей 
продовольственной безопасности есть ряд важных 
объективных проблем текущего периода, которые 
следует учитывать: во-первых, смягчение рисков 
глобального потепления климата, которое в послед-
ние годы охватывает территории Уральского реги-
она; во-вторых, обеспечение устойчивости рынка 
продовольственного сырья и продуктов его пере-
работки. В совокупности эффективных действий 
для целей устойчивого развития агропромышлен-

ного комплекса (АПК) необходимо преобразование 
агропродовольственных систем на основе принятой 
ФАО в 2021 году концепции «Безопасные пищевые 
продукты всегда и для всех». 

В преломлении к региональным особенностям 
территорий РФ стратегические ориентиры улучше-
ния качества питания и обеспечения биобезопасно-
сти пищевой продукции охватывают прежде всего 
производство зерна и продуктов его переработки, 
которые определяют устойчивость позиций страны 
на мировом и государственном уровнях [1; 2; 5]. 
Другим по значимости стратегическим ориентиром 
является минимизация рисков снижения биобезо-
пасности продовольственного сырья, что возможно 
реализовать на основе мониторинга новых потен-
циально опасных загрязнителей химической и био-
логической природы. Данные риски, усугубляемые 
на фоне применения интенсивных технологий воз-
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делывания и глобального изменения климата для 
зерновых масс, на протяжении многих лет остают-
ся актуальной проблемой. Статистические данные 
глобальной распространенности новых микоток-
синов в сельскохозяйственных культурах и кормах 
для животных, а также их токсичности для домаш-
него скота стабильно показывают положительную 
динамику [6].

Безусловно, значительное увлажнение земель-
ных угодий на фоне интенсивных осадков прово-
цирует загрязнение токсигенными микромицетами 
сырья и продуктов его переработки микотоксинами 
(МТ), что является глобальной проблемой совре-
менности, обозначенной в программных докумен-
тах ФАО. Для территорий Российской Федерации 
наиболее известными продуцентами регулируе-
мых МТ являются микромицеты родов Aspergillius, 
Penicillium, Fusarium и Alternaria. Присутствие 
их вторичных метаболитов в продовольственном 
зерне урожая 2020 года подтверждено массивом 
данных, представленных в открытых источниках, 
прослеживаются устойчивые риски микоинтокси-
кации для потенциальных потребителей продуктов 
переработки зерна, причем по отдельным видам 
установлены весьма критичные значения. Зафикси-
рован рост частоты обнаружения высоких уровней 
контаминации МТ разных зерновых масс, а также 
расширение ареалов распространения токсикоген-
ных микромицетов [3; 12].

Фактически в текущий момент идентифициро-
ваны сотни микотоксинов, вместе с тем предметом 
токсикологических исследований и общественно-
го беспокойства для пищевых продуктов и кормов 
считаются наиболее опасными афлатоксины, выра-
батываемые плесневыми грибами Aspergillus flavus 
или A. parasiticus, благодаря распространенности и 
гепатотоксическим и канцерогенным свойствам [4].

Особую озабоченность обусловливают метадан-
ные, полученные группой ученых Таиланда в ча-
сти распространенности новых форм МТ, которые 
весьма реалистично доказывают, что новые формы 
микотоксинов все больше определяют риски для 
продовольствия. В число новых форм МТ отнесе-
ны фузариновая кислота (ФУС), энниатин (ЭНН), 
кулморин, апицидин, бутенолид, фусапролиферин, 
токсины альтернариоза, аурофузарин, эмодин, ни-
валенол (НИВ), боверицин (БЕА), диацетоксис-
цирпенол (ДАС), патулин (PAT), монилиформин 
(MON) и стеригматоцистин. Среди них выделены 
и идентифицированы наиболее распространенные 
загрязнители (рис. 1) зерновых и других кормовых 
культур во всем мире. Отмечаются чрезвычайно вы-
сокие вариативности концентрации их накопления. 
Так, концентрации NIV, BEA и ENN во всех сель-
скохозяйственных товарах варьировались от 0,1 до 
15 600, от 0,01 до 8 854 и от 0,25 до 10 000 мкг/кг 
соответственно. Токсическое действие смесей воз-

никающих и регулируемых микотоксинов в настоя-
щий момент изучено недостаточно [7; 12; 17].

Сложно расшифровать дозы, при которых на-
блюдаются токсические и нетоксические эффекты. 
Для этой группы соединений необходима кумуля-
тивная оценка риска, особенно при низких уров-
нях воздействия, чтобы смягчить их влияние на 
здоровье населения. Как правило, домашний скот 
(свиньи и птица) демонстрирует более выраженные 
вредные синергетические и аддитивные эффекты 
после контакта с кормовыми культурами и комби-
кормами, контаминированными новыми и регули-
руемыми микотоксинами, по сравнению с рациона-
ми, загрязненными только новыми формами. 

Таким образом, существует необходимость в не-
прерывном и долгосрочном (многолетнем) монито-
ринге сельскохозяйственной продукции на наличие 
как новых, так и регулируемых микотоксинов, что-
бы гарантировать биобезопасность продуктов пита-
ния и кормов в цепочках поставок. 

Целью работы является формирование доказа-
тельной базы присутствия токсигенных плесеней 
в зерновой массе пшеницы, полученных в экстре-
мальных погодных условиях урожая 2023 года, для 
прогнозирования и минимизации рисков биобезо-
пасности при переработке. 
Методология и методы исследования (Methods)

Достижение цели работы может быть обеспече-
но за счет поэтапного решения поставленных задач:

В первом блоке работ на первом этапе иссле-
дований в качестве объектов для исследования 
определены партии зерновых масс мягкой пшени-
цы из хозяйств, территориально расположенных в 
трех климатических зонах, подверженных в 2023 
году экстремальным погодным условиям на фоне 
длительных проливных дождей. Образцы зерна 
пшеницы (образец 1 после обмолота; образцы 2 и 
3 после элеваторной сушки) отобраны от партий в 
соответчики с требованиями НД (согласно ГОСТ 
13586.3-2015 и ГОСТ 31904-2012). Критериальные 
показатели оценки входного контроля состояния 
включали: влажность, % (ГОСТ 13586.5-2015 «Ме-
тод воздушно-тепловой сушки путем высушивания 
проб зерна при фиксированной температуре до по-
стоянной массы»); количество проросших (испор-
ченных) зерен (визуально, методом количественно-
го выделения фракции); натура, г/л (ГОСТ 10840-
2017); микроскопия микромицетов (культивирова-
ние на поверхности зерна в условиях избыточной 
влажности) и пересадка на среду Чапека (агар Ча-
пека (CZA) или среда Чапека – Докса – питательная 
среда для размножения грибов и других организмов 
в лабораторных условиях).

На втором этапе на основе оптических результа-
тов макро- и микроскопии микромицетов проводи-
ли прогностические исследования идентификации 
токсигенных плесеней, направленные в последую-
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щем на оценку рисков формирования маскирован-
ных в белково-углеводный комплекс форм мико-
токсинов с применением стратегии in silico. «До-
кинг-анализ» молекулярного моделирования типов 
и силы формируемых связей проводили с исполь-
зованием AutoDock 4.2. Лиганд МТ был загружен 
в виде SDF-файлов с 3D-структурой из PubChem и 
оптимизирован с использованием ввода лигандов 
в AD 4.2. Оптимизированные молекулы-лиганды 
МТ были состыкованы с усовершенствованны-
ми рецепторами протеина и амилозы с помощью 
AutoDock 4.2. Стыковку осуществляли с использо-
ванием метода генетического алгоритма Ламарка 
(LGA). Результаты стыковки были проанализиро-
ваны с использованием инструмента визуализации 
молекулярной графики PyMOL [5].

Во второй блоке работ проводили исследова-
ния для формирования доказательной базы при-
менимой для оценки токсигенных микромицетов 
в пищевых системах сырья и продуктов. Для этих 
целей применяли ИК-Фурье-спектроскопию, кото-
рая применима для исследования функциональных 
групп, определяющих обнаружение и идентифи-
кацию микроорганизмов и выделяемых метаболи-
тов. Определение осуществляли на основе инфра-
красной спектроскопии с преобразованием Фурье 
и получением FTIR-спектров на приборе UV-3600 
(Shimadzu, Япония), оснащенном высокочувстви-
тельным термостабильным детектором DLATGS. 
Угол дифракции сканировали при 30 град, целевом 
напряжении 40 кВ и токе 25 мА. Образцы сканиро-
вали в диапазоне волн 4000–400 см−1. Количество 
сканирований составило 30 для каждого измерения 
образца, а разрешение  – 4 см−1 в трех репликах в 
режиме поглощения в соответствии с законом Буге-
ра – Ламберта – Бера.

Результаты (Results)
В соответствии с методологией исследования 

входными показателями для исследований были 
приняты: влажность, %; количество проросших 
зерен, %; натура, г/л, результаты оценки которых 
представлены на рис. 2. Следует отметить прежде 
всего внешнее состояние образцов зерновой мас-
сы, которое оценивали визуально; цвет и запах об-
разцов зерна на момент проведения исследований 
характеризуется значительными отличиями ввиду 
разности периода выемки партии для исследования 
и степени подверженности увлажнению. Наблюда-
лись явные признаки солоделого запаха у первого 
образца, что коррелирует с показателем «влаж-
ность».

Выраженность отклонений по состоянию зерен 
наиболее значима у второго образца, что обусловле-
но количеством испорченных зерен. Так, в образцах 
1 и 2 при явных отклонениях по показателю «коли-
чество испорченных зерен» установлено значитель-
ное количество проросших зерен (соответственно 
23 ± 1,25 % и 46 ± 1,50 %). Именно обозначенные 
образцы отстают от нормы по показателю «натура», 
в отличие от третьего образца, имеющего порого-
вое значение (730 ± 20,5 г/л). Влажность образцов 
2 и 3 зерна пшеницы урожая 2023 года находится в 
пределах регламентируемых значений (11–13 %), а 
первый образец, выемка которого осуществлялась 
после обмолота, имеет высокое значение показате-
ля «влажность» – на уровне 21 ± 1,5 %. Полученные 
результаты свидетельствуют о серьезных отклоне-
ниях по показателям качества зерна мягкой пше-
ницы урожая 2023 года, обмолоченного в южной 
части территорий региона, фактически зафиксиро-
вана его малопригодность для продовольственных 
целей.

Рис. 1. Химическая структура восьми новых микотоксинов [12]
Fig. 1. Chemical structures of the eight emerging mycotoxins [12]
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Следующей задачей для установления рисков 
микоинтоксикации зерновой массы при последу-
ющем хранении являлась идентификация предста-
вителей мицелиальной микрофлоры, потенциально 
присутствующей на поверхности зерна. Известно, 
что несколько факторов влияют на грибковую ин-
вазию, колонизацию, рост и последующее произ-

водство микотоксинов, к значимым благоприятным 
условиям для роста грибов и выработки микоток-
сина относятся температура и показатель активно-
сти воды (aw), оптимальная температура накопле-
ния МТ несколькими формами колеблется от 20 до 
30 °С. Результаты тестирования микрофлоры пред-
ставлены в таблице 1.

 а)  б)

 с)
Рис. 2 Результаты оценки контроля качества зерна пшеницы (n = 3): 

а) влажность, %; б) натура, г/л; с) фракция испорченных зерен, %

 a)  b)

c)
Fig. 2– Results of the assessment of incoming quality control of wheat grain (n = 3):

 a) humidity, %; b) natura, g/l; c) spoiled grains (with signs of germination), %
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Таблица 1
Результаты микроскопической идентификации микромицетов

№ Макроскопическая
визуализация

Микроскопическая
визуализация

Результат
идентификации 

[11; 15; 16]

О
бр

аз
ец

 1 Aspergillus 
flavus (yellow); 

Аspergillus 
parasiticus;

Mucor

О
бр

аз
ец

 2 Aspergillus 
flavus (yellow); 

Аspergillus 
parasiticus;

Mucor

О
бр

аз
ец

 3

  

Mucor, Alternaria

Table 1
Results of microscopic identification of micromycetes

N
o.

 Macroscopic
visualization 

Microscopic
visualization

Result
of identification

[11; 15; 16]

Sa
m

pl
e 

1

Aspergillus 
flavus (yellow); 

Аspergillus 
parasiticus;

Mucor

Sa
m

pl
e 

2 Aspergillus 
flavus (yellow); 

Аspergillus 
parasiticus;

Mucor

Sa
m

pl
e 

3

Mucor, Alternaria
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Среди идентифицированных микромицетов сле-
дует выделить Aspergillus flavus (yellow) и Аspergillus 
parasiticus, продуцирующие наиболее опасные МТ 
(афлатоксины B1, B2, G1 G2), которые классифици-
руются как канцерогены первой группы. Важно по-
нимать, что A. flavus продуцирует В-афлатоксины, в 
то время как А. parasiticus продуцирует как В-, так 
и G-формы. Афлатоксины B1, B2, G1 G2 являют-
ся естественным метаболитами и достаточно часто 
идентифицируются в зерновых культурах, особен-
но в кукурузе, в то время как гидроксилированные 
метаболиты AFB1 и AFB2 представляют собой аф-
латоксины M1 (AFM1) и M2 (AFM2) и мигрируют 
по трофическим цепям [9; 12; 13; 18].

Проведенное исследование является отправной 
точкой для последующих работ. В дополнение к 
макро- и микроскопическим исследованиям были 
получены результаты ИК-Фурье (таблица 2) спек-
трального анализа токсигенных плесеней Aspergillus 
flavus (yellow) и Аspergillus parasiticus, а также об-
разцов зерна пшеницы исследуемой выборки. 

Интенсивность функциональных групп и полос 
их растяжения, установленная в ИК-спектрах для 
указанной выборки токсигенных плесеней указы-
вает на характерные функциональные группы [12, 
13]. Полосы поглощения на 3430 см−1, 2914 см−1, 
1645 см−1, 1541 см−1, 1413 см-1, 1320 см-1, 1041 см−1 и 
573 см−1 соответствуют алкогольной O-H, C-H, C=O 
(амидная I-полоса), C-N (NH-изгиб, амидная II по-
лоса), C-O, антисимметричной α C1-O-C4′ и β C1-
O-C4′ растягивающей вибрации соответственно. 

Различные исследователи ранее сообщали про 
аналогичные наблюдения характерных функцио-
нальных групп у вышеупомянутых видов грибов. 
В нашем случае анализ результатов должен позво-
лить выявить присутствие Aspergilus ssp. во всех 
образцах зерна и спрогнозировать его влияние на 
микроструктуру зерна (что может быть связано с 
изменением питательных качеств зерна). Отмече-
но, что на полосе 2914 см–1, которая соответствует 
растяжению C-H, аналогичный пик наблюдается у 
обоих видов Aspergilus, особенно у A. parasiticus. 
Наблюдаемое в спектрах Aspergilus ssp. смещение 
участков O-H (полоса 3300 см–1) связано с образо-
ванием комплекса между грибами и компонентами 
зерна, то есть может прогнозироваться процесс ма-
скирования [8; 10; 14; 16].

Прорастание зерна в колосе физиологически 
разрушает целостность плодовых оболочек, по-
являются фактически «открытые окна» для про-
никновения микромицетов в эндосперм, богатой 
питательной среды для активации и, как следствие, 
накопления вторичных продуктов жизнедеятельно-
сти. На этом этапе для возможного подтверждения 
выдвинутой гипотезы для оценки рисков образо-
вания маскированных форм проведено прогнози-
рование возможности формирования устойчивых 
связей МТ идентифицированных видов Aspergilus 
с компонентами белково-углеводного комплекса 
эндосперма зерна. Первым шагом в процедуре про-
гнозирования с использованием докинг-анализа in 
silico является идентификация и выбор подходящей 

Таблица 2
Функциональные группы и интенсивность их полос исследуемых токсигенных микромицетов 

Область полосы
(см−1)

Функциональная
 группа

Микромицеты
A. flavus A. parasiticus

570–580 Углеводы (растяжение C-O) + +
1020 (900–1200) Углеводы (растяжение C-O) ++ +

1450–1300 ⍺-гликозидная связь, β-гликозидная связь + -
1540  Амид II (растяжение C-N, изгиб NH) + +/-
1645 Амид I (растяжение C=O) ++ ++
2924 Структура полисахаридных соединений и 

длинных жирных кислот (растяжение CH2)
+ +

3200–3550 Гидроксильные группы (вводная часть) +++ +++

Table 2
Functional groups and intensity of their bands of the studied toxigenic micromycetes

Band region
(cm−1) Functional group Fungus

A. flavus A. parasiticus
570–580 Carbohydrate (C-O stretching) + +

1020 (900–1200) Carbohydrate (C-O stretching) ++ +
1450–1300 ⍺-glycosidic bond, β-glycosidic bond + -

1540  Amide II (C-N stretching, NH bending) + +/-
1645 Amide I (C=O stretching) ++ ++
2924 Structure of polysaccharide compounds and long fatty 

acids (CH2 stretching)
+ +

3200–3550 Hydroxyl groups (or water moiety) +++ +++
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мишени или рецептора. В нашем случае получены 
3D-модели (рис. 3, 4), позволяющие осуществить 
прогнозирование возможности образования маски-
рованных форм микотоксинов в белковые и крах-
мальные конструкции эндосперма зерна.

Было установлено, что основная конструкция 
формируется на уровне Glutenin +AFLB с наиболее 
сильными связями (–8.1 Kcal/mol), в то время как 
молекула амизозы погружена в массив протеина, 
не соприкасаясь с молекулой AFLB (–6,5 Kcal/mol). 
Следовательно, для осуществления процесса деток-
сикации необходимо использовать мягкие методы 
воздействия, чтобы избежать трансформации чув-
ствительных к температурам белковых соединений 
[5; 12]. 

Таким образом, экспертная идентификация при-
сутствия афлатоксина В при активном развитии 
Aspergilus, особенно A. parasiticus, может обуслов-
ливать риски снижения биобезопасности зернового 
сырья, ограничивать его применение для продо-
вольственных целей, в то время как перевод зер-
новых масс в фуражное на кормовые цели прежде 
всего не обеспечит безопасность скота, а продукция 
животноводческого комплекса скрытые угрозы здо-
ровью потенциальных потребителей.  

Обсуждение и выводы (Discussion and Conclusion)
Таким образом, проведенные комплексные ис-

следования подтвердили возможности применения 
прогностических исследований для оценки рисков 
снижения биобезопасности зернового сырья, про-
изведенного в экстремальных условиях глобально-
го потепления климата. Своевременное выявление 
рисков на основе применения методов макро- и 
микроскопии зерна в сочетании с использованием 
метода in silico докинг-анализа для молекулярного 
моделирования типов связей лигандов МТ с усовер-
шенствованными рецепторами протеина и амилозы 
позволили выявить маскированные формы МТ (аф-
латоксин В), связанные с компонентами эндоспер-
ма зерна пшеницы. Вторичные метаболиты токси-
генных микромицетов A. flavus или A. parasiticus, 
который классифицируется как канцерогены пер-
вой группы токсичности, при нарушении целост-
ности могут эффективно маскироваться в зернах 
проросшей в колосе в экстремальных условиях 
пшеницы. Установлено, что основная конструкция 
формируется на уровне Glutenin +AFLB с наиболее 
сильными связями (–8.1 Kcal/mol), в то время как 
молекула α-амизозы погружена в массив протеина, 
не соприкасаясь с молекулой AFLB (–6,5 Kcal/mol). 

Рис. 3. Поза стыковки α-amlose (1HSS) c афлатоксином B (AFLB)
Fig. 3. The docking position of α-amlose (1HSS) with Aflotoxin B (AFLB

Рис. 4. Поза стыковки глютенина (6PX6) c афлатоксином B (AFLB)
Fig. 4. The docking position of Glutenin (6PX6) with Aflatoxin B (AFLB)
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Следовательно, для осуществления процесса де-
токсикации для разрушения прочной связи Glutenin 
+AFLB необходимо использовать мягкие методы 
воздействия, чтобы избежать трансформации чув-
ствительных к температурам белковых соединений 
и возможной потери важных свойств хлебопекар-
ного качества мягких сортов пшеницы. Получен-
ные результаты ИК-Фурье спектрального анализа 
токсигенных плесеней Aspergillus flavus (yellow) 
и Аspergillus parasiticus, а также образцов зерна 
пшеницы указывают на наблюдаемые в спектрах 
Aspergilus ssp. характерные функциональные груп-

пы смещения участков O-H (полоса 3300 см–1), что 
связано с образованием комплексов с компонента-
ми зерна. Вместе с тем для подтверждения установ-
ленных корреляций для других видов регулярных 
МТ необходимо дополнительное исследование, на-
правленное на раскрытие факторов, провоцирую-
щих процессы создания комплексов, проявляющих 
негативное влияние на биобезопасность зернового 
сырья, что позволит обеспечить потенциальных по-
требителей нутритивно полезной и безопасной про-
дукцией высокого качества.
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