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Проведено теоретическое исследование взаимодействия ряда пиридинкарбоно-

вых кислот – никотиновой, изоникотиновой и пиколиновой кислоты (NA, IA и 

PA, соответственно) с карнозином (Car). Квантово-химические расчеты выпол-

нены в пакете программ Gaussian_03 методом теории функционала плотности 

B3LYP в комбинации с корреляционно-согласованным базисом cc-pVTZ. Моде-

лирование водного окружения проводили с помощью PCM. Соотношение ком-

понентов комплексов, образуемых в жидкой фазе, принималось равным 1:1. 

Вследствие широкого изучения структуры молекул пиридинкарбоновых кис-

лот, исходная геометрия для IA, NA и PA взята из литературы, после чего про-

ведена их дальнейшая оптимизация на выбранном уровне теории B3LYP/cc-

pVTZ. Для молекулы Car выполнен конформационный поиск структуры с 

наименьшей энергией. После этого построены комплексы пиридинкарбоновая 

кислота - карнозин, произведена оптимизация их геометрии, получены энергии 

и частоты колебаний. Структуры образуемых комплексов приведены на рисун-

ке. 

 

 
Структуры комплексов пиридинкарбоновая кислота – карнозин:  

а) NA-Car, б) IA-Car, в) PA-Car 

 

Установлено, что между молекулами компонентов комплекса возникает во-

дородная связь, которая стабилизирует структуру комплекса. Рассчитаны значе-

ния энергии перекрывания и величины перенесенного заряда с орбитали, соот-

ветствующей неподеленной электронной паре атома кислорода карбонильного 

фрагмента карнозина, на разрыхляющую орбиталь OН-связи в пиридинкарбоно-

вой кислоте. Показано, что образование комплекса IA-Car энергетически более 

выгодно, чем NA-Car и PA-Car. По-видимому, это связано с расположением 

атома азота в пиридиновом кольце. 
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