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Исследовано  влияние  межмолекулярного  комплексообразования 
модифицированного  глицина  на  его  энергетические  характеристики.  В области  600-
4000  см-1 были  экспериментально  измерены  ИК спектры  глицина  в  цвиттерионной 
форме  и  глицина,  модифицированного  при  помощи  процедуры  криохимической 
перекристаллизации.  Методом  теории  функционала  плотности  были  рассчитаны 
структуры  и  ИК  спектры  комплекса  из  8  молекул  глицина.  Проведено  сравнение 
рассчитанных ИК спектров с экспериментальными данными. 

Разработка  полиморфных  модификаций  –  это  один  из  способов  повышения 
фармакологического  эффекта  препаратов.  С  помощью  технологии  криохимической 
перекристаллизации  органических  веществ,  разработанной  ООО  «Научный  центр 
РТА», была получена модифицированная форма глицина. 

Спектры  инфракрасного  излучения  регистрировались  на  ИК  спектрометре 
Spectrum  Two  в  диапазоне  4000-600  см-1.  Молекулярное  моделирование  и  расчет 
спектров молекул и их комплексов проводились на основе метода теории функционала 
плотности [1], используя функционал B3LYP [1] и базисный набор 6-31G(d).

Исходя из статьи [2], глицин обычно существует в виде полимерных цепочек. В 
качестве  примера  межмолекулярного  комплексообразования  из  восьми  молекул 
глицина были рассмотрены два варианта: «Сетка», «Кольцо». 

Как  показал  анализ  водородных  связей,  наиболее  сильные водородные связи 
образуются между молекулами глицина в варианте «Сетка», чем между аналогичными 
молекулами  в  варианте  «Кольцо».  Попарное  сравнение  ИК  спектров  рассчитанных 
вариантов  «Кольцо»  и  «Сетка»  с  экспериментальными  ИК-спектрами  показало,  что 
наилучшее согласие представлено в варианте «Сетка». Из чего можно предположить, 
что  данный  вариант  комплексообразования  является  более  оптимальным.  Также 
необходимо отметить, что спектральный пик в области 3400-3500 cm-1 является пиком, 
характерным для ИК спектра молекул воды.

Таким  образом,  исходя  из  сравнения  экспериментальных  и  рассчитанных  ИК 
спектров,  можно сказать,  что  модифицированный глицин содержит в  своем составе 
связанные молекулы глицина, а также единичные молекулы воды.
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