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Моделирование и исследование взаимодействий различных биомолекул яв-

ляется первичным этапом при разработке инновационных лекарственных форм. 

Объектами данного исследования являются аминокислота L-метионин (Met) и 

пиколиновая кислота (PA). Квантово-химические расчеты выполнены в пакете 

программ Gaussian_03 методом теории функционала плотности B3LYP в комби-

нации с корреляционно-согласованным базисом cc-pVTZ. Учет влияния раство-

рителя (вода) производился на основе модели PCM. Соотношение компонентов 

в комплексе Met-PA принималось равным 1:1. Для обеих молекул взяты кон-

формеры с наименьшей энергией на поверхности потенциальной энергии. Сле-

дует отметить, что при расчетах в вакууме метионин находился в молекулярной 

форме, а в растворителе – в цвиттер-ионной (см. рисунок). 

 

 
Комплексы Met-PA в вакууме (а) и в растворителе (б) 

 

Для получившегося комплекса Met-PA проведена оптимизация его геомет-

рии, NBO-анализ, получены энергии и частоты колебаний, структурные и моле-

кулярные характеристики. Установлено, что между молекулами в комплексе 

возникают водородные связи: O···H-O в вакууме (рисунок, а), O···H-O и 

C=O···H в растворителе (рисунок, б). Две межмолекулярные связи упрочняют 

комплекс и понижают общую энергию. 
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