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Аннотация 
Исследование водородных связей (Н-связей) в биомолекулах и живых системах является в 

настоящее время одной из актуальных задач. Изменения в структуре молекулярных кристаллов, 
связанные с нестабильностью Н-связи, могут отражаться на состоянии лекарственных препаратов 
вследствие неконтролируемых полиморфных превращений. Квантово-химическое моделирование 
является одним из методов исследования природы и определения силы водородных связей. Расчет 
энергии взаимодействия в молекулярных кристаллах аланина и ее декомпозиция были проведены по 
методу Морокумы (HF/6-31G (PC GAMESS)). Дана оценка таким компонентам энергии как 
электростатическая, обменного отталкивания, поляризационная, переноса заряда, смешивания. 
Показано, что для четырех модельных систем электростатическая составляющая дает основной вклад 
в энергию взаимодействия, а тенденция распределения компонентов Е по величинам у них 
одинаковая. Для двух модельных систем наблюдается существенное отличие от остальных и по 
величине энергии взаимодействия и по распределению отдельных компонентов энергии. Разница в 
энергии взаимодействия и в величинах ее компонентов свидетельствует о различии природы 
водородных связей в исследуемом ассоциате. В четырех модельных системах Н-связь является 
результатом электростатического взаимодействия (Ees и Ect соответственно равны –41.0 и -6.84 
ккал/моль), а в двух – доля ковалентного взаимодействия значительно больше (Ees = -7.94 ккал/моль и 
Ect = -3.92 ккал/моль). Проведенное сопоставление данных позволяет сделать вывод о присутствии в 
молекулярном кристалле аланина трех типов водородных связей, отличающихся друг от друга по 
энергетическим характеристикам. 


