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Одним из перспективных направлений использования методов физико-химического моделирования является прогнозирование поведения биологической системы при изменении тех или иных ее параметров, что особенно актуально при изучении процессов, обусловленных аномальным функционированием организма, примером которого может служить патогенное биоминералообразование в тканях и органах человека. К таким новообразованиям патогенного характера относятся камни мочевой системы человека. Для установления закономерностей формирования минералов из растворов ионный состав, рН и температура которых приближены к значениям данных показателей характерных для биологической жидкости, в среде которой протекает образование мочевых камней, была построена термодинамическая модель и проведена серия модельных экспериментов in vitro. 
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Произведение растворимости является константой равновесия прямого процесса растворения (→). Имеется и противоположный ему процесс (←), константа равновесия которого будет величиной, обратной произведению растворимости, т. е. будет равна 1/K0s. Изменение стандартной энергии Гиббса при образовании осадка связано с произведением растворимости малорастворимого соединения.  

Для проведения термодинамического расчета была создана база данных значений термодинамических произведений растворимости (K0s) малорастворимых соединений, которые могут образоваться в моче. 

При проведении термодинамического расчета были рассчитаны индексы пересыщения и построены диаграммы для  соединений, являющихся основными минералообразующими фазами почечных камней. В рамках построенной модели наибольшие значения индексов пересыщения в соответствии с используемым критерием оценки имеют следующие фазы: CaC2O4·H2O (рН =4,5–6,4), Са10(РО4)6(ОН)2 (рН = 6,4-8,0), MgHPO4·3Н2О (рН =6,0-7,5), МgNH4PO4 ·6Н2О ( рН =7,5-8,0). При проведении серии модельных экспериментов in vitro было установлено, что в изучаемых системах при pH24 часа = 6,45±0,05 наблюдается кристаллизация нестехиометрического ГА, брушита и ньюбериита, а при pH24 часа = 7,45±0,05 нестехиометрического ГА, аморфного фосфата кальция и струвита.
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