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2. Quantum-chemical analysis of cluster formation of a-amino acids at water/air interface

Реферат:
1. В роботі наведено результати квантово-хімічних розрахунків у рамках напівемпіричного методу РМ3
ентальпії, ентропії і енергії Гіббса утворення і кластеризації а-амінокислот на міжфазній поверхні
вода/повітря. Самочинна кластеризації гомохіральної та рацемічної форми а-амінокислот починається за
однакової довжини вуглеводневого радикала в 11-12 атомів вуглецю у рамках похибки розрахунку за
температури 278 К, що добре узгоджується з відповідними експериментальними даними. Результати
квантово-хімічного моделювання показали, що параметри елементарних комірок кристалічної гратки
заміщених алканів (у т.ч. і а-амінокислот) визначаються "а"-типом міжмолекулярних СН-НС-взаємодій, а кут
нахилу молекул відносно міжфазної поверхні - об'ємом та структурою функціональних груп. Отримані
розрахункові параметри елементарних комірок гомо- та гетерохіральних моношарів а-амінокислот добре
відповідають експериментально визначеним значенням. У рамках суперпозиційно-адитивного підходу
термодинамічні параметри утворення та кластеризації а-амінокислот можуть бути розраховані як сума
відповідних параметрів амінів та карбонових кислот за вирахуванням відповідних параметрів алканів.



2. The results of quantum-chemical calculations within the frameworks of semiempirical method РМ3 of the
enthalpy, entropy and Gibbs' energy of formation and clusterization of a-amino acids at the water/air interface
are presented in this thesis. Spontaneous cluster formation threshold either for enantiomerical pure or racemic a-
amino acids is 11-12 carbon atoms in the molecular chain at 278 K. These values agree well with existing
experimental data.The results of quantum-chemical calculations shows that the geometric parameters of the unit
cell of the substituted alkanes (including a-amino acids) are determined by the 'a' type of intermolecular CH-HC-
interactions, and the tilt of moleculas with respect to the interface is defined by the volume and structure of the
functional groups. Calculated parameters of the unit cells of the homo- and heterochiral monolayers of a-amino
acids agree well with existing experimental values. The usage of the superimposed-additive approach shows that
values of enthalpy, entropy and Gibbs' energy of formation and cluster formation of a-amino acids can be
calculated as sum of corresponding values of amines and carboxylic acids deducting corresponding values of
alkanes.
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