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Мультиплет в области 7.30–7.40 м.д. следует приписать протонам при 

С7;15 нафталинового ядра, протоны, связанные с С6;14 проявляются в 

виде дублета при 8.00 м.д. Синглет в области 5.14 м.д. соответствует 

протонам при С8;16. Протоны карбоксильной группы выходят в виде 

синглетного пика при 3.55 м.д. Синглет при 3.37 м.д. относится к про-

тонам при С2,10 Два сигнала в виде дублетов со значениями химсдвига 

2.69 м.д. и 2.77 м.д. принадлежат протонам при С4;12 соответственно. 

Протоны четырех метильных групп соединений проявляются в спек-

трах в виде двух синглетов с интегральной интенсивностью 6Н в 

сильном поле при 1.08 м.д. и 1.05 м.д. соответственно, либо в виде 

синглета с интегральной интенсивностью 12Н при 1.02 м.д. 

Образующиеся в результате реакции ранее не описанные гетероцик-

лические соединения представляют практический интерес как аналоги 

алкалоидов, ингибиторов ферментов, бактерицидных препаратов и 

антибиотиков. 
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Актуальность. Модель Сокольского Ю.М. основана на взаимосвязи 

теплоемкости кристаллических веществ с волновыми числами валент-

ных колебаний их химических связей. Эта модель характеризуется 

значительной универсальностью, ведь охватывает как неорганические, 

так и органические вещества [1]. Однако, границы ее применимости 

для протеиногенных аминокислот и их солей остаются малоизучен-

ными.  

Цель работы ‒ оценка применимости модели Сокольского для расче-

та теплоемкости кристаллических протеиногенных аминокислот и их 

солей с металлическими катионами.  

Материалы и методы исследования. В работе использовалась мо-

дель Сокольского Ю.М. [1], основанная на расчетах эффективного 

числа осцилляторов в кристаллах сложных химических веществ [1, 2]. 

Результаты и выводы. На первом этапе выполнения работы анали-

зировали возможность применения модели Сокольского Ю.М. для 

определения теплоемкости кристаллических протеиногенных амино-

кислот. Рассчитанные по методике [1] величины теплоемкости для 

двадцати α-аминокислот сравнивали с экспериментальными данными 

из [3]. В результате установлено, что наименьшие отличия расчета от 

эксперимента наблюдаются для глицина (0,76 %), аланина (6,29 %), 

лейцина (9,43 %) и лизина (3,55 %). Для остальных ациклических 
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аминокислот различия между расчетом и экспериментом превышают 

10 %. Также отметим, что при переходе к циклическим аминокисло-

там отклонения резко увеличиваются и становятся выше 30 %. Оче-

видно, для структур с циклическими объединениями атомов модель 

Сокольского требует усовершенствования. 

Из [2] следует, что наилучшее согласие расчета теплоемкости с экспе-

риментом наблюдается для неорганических солей щелочных и щелоч-

ноземельных металлов. Для таких соединений соответствующие отли-

чия находятся в интервале 0,57‒3,16 %. Как известно из [1], метод Со-

кольского применим не только к неорганическим, но и к органиче-

ским кристаллическим веществам. Поэтому, в данном случае, можно 

ожидать наивысшую точность в прогнозировании свойств именно для 

солей глицина, аланина, лейцина и лизина с катионами щелочных и 

щелочноземельных металлов. В качестве примеров приведем расчет-

ные величины теплоемкости для некоторых из них. Так, для натрий 

глицината H2NCH2COONa и натрий аланината CH3CH(NH2)COONa 

получены значения 122,5 и 152,5 Дж/(моль×К), а для барий глицината 

(H2NCH2COO)2Ba и барий аланината (CH3CH(NH2)COO)2Ba ‒ соответ-

ственно 245,0 и 305,0 Дж/(моль×К). Экспериментальная теплоемкость 

этих веществ нам неизвестна. Однако из изложенного выше вытекает, 

что для рассмотренных солей натрия и бария отклонения расчетных 

значений от экспериментальных вероятно будут находиться в интер-

вале 1‒6 %.  

Таким образом, применение модели Сокольского для некоторых про-

теиногенных аминокислот дает хорошее согласие расчетной теплоем-

кости с экспериментальной. Есть основания полагать, что рассмот-

ренный подход вполне применим и для их солей с металлическими 

катионами. Использование метода Сокольского для других аминокис-

лот и их солей требует оптимизации соответствующей модели. 
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