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Аннотация. С целью получения ряда данных о возможности поглощения аминокислот суперабсорбен-
тами и влиянии температуры при проведении сорбционного процесса на величину поглощения иссле-
довано взаимодействие глицина гидрогелем на основе сополимера акриламида и акрилата калия при 
296 и 280 К в водных растворах в диапазоне концентраций 0.005-0.1 моль/дм3. 
Установлено, что при температуре 280 К количество поглощенного глицина меньше по сравнению с 
сорбцией при 296 К. Показано, что зависимость коэффициента распределения от равновесных концен-
траций глицина проходят через максимумы. Рост коэффициента распределения связан с накоплением 
аминокислоты в фазе сорбента при низких концентрациях раствора, в дальнейшем происходит запол-
нение сорбционных центров и структурирование внутреннего раствора, что приводит к уменьшению 
коэффициента распределения.   
Аминокислота в водном растворе находится в виде биполярного иона, исключается перезарядка си-
стемы «функциональная группа-противоион» в данных условиях, таким образом, предполагается по-
глощение по механизму необменной сорбции. Основываясь на предположении о том, что сорбционным 
центром в данной сорбционной системе будет СООК-группа, не способная к обмену в данных усло-
виях, термодинамическое описание провели согласно представлениям о стехиометричности процесса.  
Рассчитаны коэффициенты активности, термодинамические константы и дифференциальные энергии 
Гиббса, которые имеют отрицательные значения, что свидетельствует о самопроизвольности и энерге-
тической выгодности процессов. Необходимо отметить, что изменение данной величины во всех си-
стемах при сорбции исследуемой аминокислоты происходит в диапазоне значений от -13 до  
-5 кДж/моль, что свидетельствует о слабом взаимодействии поглощаемой аминокислоты с фазой гид-
рогеля.  
С использованием программы Gaussian 09W методом гибридного функционала плотности B3LYP в 
базисе 6-31G++(d,p) было проведено моделирование набухания гидрогеля, с варьированием количества 
молекул воды от 9 до 15, приходящихся на функциональную группу. Проведенное квантово-химиче-
ское моделирование показывает, что поглощение глицина гидрогелем сопровождается перераспреде-
лением молекул воды между аминокислотой и функциональными группами гидрогеля. 
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Abstract. To assess the possibility of absorption of amino acids by superabsorbents and the effect of the tem-
perature of the sorption on the degree of absorption, we studied the interaction of glycine with a hydrogel based 
on a copolymer of acrylamide and sodium acrylate at 296 and 280 К in aqueous solutions with the concentration 
range of 0.005-0.1 mol/dm3. 
The study determined that the amount of absorbed glycine is smaller at 280 K than at 296 K. The dependences 
of the distribution coefficient on the equilibrium concentrations of glycine pass through maximums. The 
growth of the distribution coefficient is explained by the accumulation of the amino acid in the sorbent phase 
at low concentrations of the solution. The sorption centres are then filled and the internal solution is structured, 
which results in a decrease in the distribution coefficient.  
The amino acid is present in the aqueous solution in the form of a bipolar ion. This prevents the recharging of 
the system “functional group - counterion”. Therefore, the absorption proceeds according to the non-exchange 
sorption mechanism. Assuming that the sorption centre in the system is COOK, i.e. A group incapable of 
exchange under the said conditions, the thermodynamic description was based on the idea of a stoichiometric 
character of the process.  
We calculated the activity coefficients, thermodynamic constants, and Gibbs differential energies, which were 
negative, which indicates that the processes are spontaneous and energetically favourable. We should note that 
this value varied from -13 to -5 kJ/mol in all the systems during the sorption of the studied amino acid. This 
indicates the weak interaction of the absorbed amino acid with the hydrogel phase.  
Using the Gaussian 09W software by the DFT method at the B3LYP/6-31G (d, p) basis we performed computer 
modelling of the hydrogel swelling with the number of molecules of water in the functional group varying from 
9 to 15. Quantum-chemical modelling demonstrated that absorption of glycine by hydrogel is accompanied by 
redistribution of molecules of water between the amino acid and the functional groups of the hydrogel. 
Keywords:  hydrogel, glycine, non-exchange sorption. 
For citation: Kashirtseva E.R., Safronova A.V., Khokhlov V.Yu., Khokhlovа О.N. Interaction of glycine with 
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Введение 
В настоящее время широкое распро-

странение получили суперабсорбирую-
щие полимерные материалы в качестве 
поглотителя жидких растворов, обладаю-
щие уникальными качествами впитывать 
воду в объеме до 400, а в некоторых слу-
чаях до 1000 раз превышающем соб-
ственную массу. Благодаря своим свой-
ствам они находят свое применение не 
только в сельском хозяйстве в виде нако-
пителя жидкости и минеральных удобре-
ний, но также и в качестве носителей ле-
карственных средств [1, 2]. Имеющиеся 
литературные данные свидетельствую о 
весьма значительном влиянии различных 
факторов, таких как рН и температура на 
процессы поглощения веществ супераб-
сорбентами различной природы [3-5]. 
Способность гидрогелей связывать мине-
ральные растворы известны, однако 
большой интерес представляет рассмот-
рение взаимодействий органических ве-
ществ с гидрогелем, особенно с амино-
кислотами.  Поэтому цель работы - иссле-
дование влияния температуры на процесс 

поглощения аминокислот на примере 
простейшей аминокислоты глицина. 

Экспериментальная часть 
В работе использован гидрогель «Ак-

ватерра» на основе сополимера акрила-
мида и акрилата калия, являющийся по 
своей природе слабокислотным катиооб-
менником, имеет гидрофильные незаря-
женные группы -СОNH2 и гидрофильные 
заряженные звенья -СООК [6]. В качестве 
сорбата использовалась простейшая ами-
нокислот глицин в водном растворе в 
виде биполярного иона, таким образом, 
отсутствует ионный обмен в системе и 
предполагается поглощение по меха-
низму необменной сорбции [7]. Рассмот-
рение взаимодействий с глицином позво-
лит в дальнейшем использовать данную 
систему в качестве системы сравнения 
при изучении взаимодействии гидрогеля 
с другими аминокислотами. 

Равновесие в исследуемых сорбцион-
ных системах исследовано в статических 
условиях методом переменных концен-
траций в диапазоне концентраций 0.005-
0.1 моль/дм3. Для выявления влияния 
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температурного фактора сорбцию прово-
дили при 296 и 280 К. Концентрацию в 
равновесных растворах определяли фото-
метрически при 670 нм, предварительно 
переводя растворы в комплекс с медью 
[8]. Содержание аминокислоты в сор-
бенте находили по разности концентра-
ций в исходных растворах и растворов 
после сорбции с учетом объема и массы 
контактирующих фаз. 

Обсуждение результатов 
В работе исследована система ««Аква-

терра» + водный раствор глицина» при 
296 K и при 280 К. Изотермы сорбции 
представлены на рис. 1. Как видно из ри-
сунка, величина поглощения глицина при 
температуре 296 K выше, чем при 280 K. 

Интересно отметить, что зависимости 
коэффициентов распределения от равно-
весных концентраций глицина проходят 
через максимумы (рис. 2). Рост коэффи-
циента распределения связан с накопле-
нием аминокислоты в фазе сорбента при 
низких концентрациях раствора, в даль-
нейшем происходит заполнение сорбци-
онных центров и структурирование внут-
реннего раствора, что приводит к умень-
шению коэффициента распределения.   

Для термодинамического описания 
равновесия необменной сорбции амино-
кислоты из индивидуальных растворов 
катионообменником использован под-
ход, основанный на представлениях о 
стехиометричности необменного погло-
щения [9]. Основываясь на предположе-
нии о том, что сорбционным центром в 
данной сорбционной системе является 
группа СООК, не способная к обмену в 
данных условиях процесса. 

Из рисунка 3 видно, что чем больше 
сорбция вещества, тем сильнее отклоня-
ется от состояния сравнения коэффици-
ент активности свободных сорбционных 
центров и тем ближе к 1 стремится коэф-
фициент активности, связанных с актив-
ными сорбционными центрами. 

Были рассчитаны термодинамические 
константы 1.33±0.02 и 1.20±0.02 для тем-
пературы 296 K и 280 К соответственно. 
Дифференциальные энергии Гиббса для 
исследуемых систем имеют отрицатель-
ные значения, что свидетельствует о са-
мопроизвольности и энергетической вы-
годности процессов. Необходимо отме-
тить, что изменение данной величины в 
обеих системах происходит в диапазоне 

  
Рис.1. Изотермы сорбции глицина из вод-

ного раствора гидрогелем «Акватерра» 
при различных температурах: 

 1 – 296 К, 2 – 280 К. 
Figure1. Sorption isotherm of glycine from 
an aqueous solution on an Aquaterra hydro-

gel at various temperatures:  
1 – 296 К, 2 – 280 К. 

Рис.2. Зависимость коэффициентов рас-
пределения от равновесной концентрации 
глицина в вводном растворе при различ-
ных температурах: 1 – 296 К, 2 – 280 К. 

Fig, 2. Dependence of the distribution coeffi-
cients on the equilibrium concentration of 
glycine in an aqueous solution at various 

temperatures: 1 – 296 К, 2 – 280 К. 
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значений от -13 до -5 кДж/моль (рис. 4), 
что свидетельствует о слабом взаимодей-
ствии поглощаемых аминокислот с фазой 
гидрогеля. 

Для более полного понимания взаимо-
действия аминокислот с гидрогелем 
представляет интерес квантово-химиче-
ское моделирование в исследуемых си-
стемах.  

Было проведено моделирование набу-
хания гидрогеля с различным количе-
ством молекул воды, с использованием 
программы Gaussian 09W методом ги-
бридного функционала плотности B3LYP 
в базисе 6-31G++(d,p) [10]. 

Основываясь на литературных дан-
ных, количество молекул воды, приходя-
щихся на функциональные группы, меня-

  
Рис. 3. Зависимости коэффициентов актив-
ности, связанных с активными сорбцион-
ными центрами (γ̅RА) и коэффициентов ак-
тивности свободных активных сорбцион-
ных центров, несвязанных с молекулами 

сорбата (γ̅R) от равновесной концентрации 
водного раствора глицина при температу-

рах: 1 – 296 К, 2 – 280 К. 
Fig. 3. Dependences of the activity coefficients 
of active sorption centres (γ̅RА) and the activ-
ity coefficients of free active sorption centres 
not bonded to the sorbent molecules (γ̅R) on 
the equilibrium concentration of the aqueous 
solution of glycine at the following tempera-

tures: 1 – 296 К, 2 – 280 К. 

Рис. 4. Зависимость дифференциальной 
энергии Гиббса необменной сорбции от со-
держания глицина в сорбенте при поглоще-
нии гидрогелем при различных температу-

рах: 1 – 296 К, 2 – 280 К. 
 
 
 

Fig. 4. Dependence of the Gibbs differential 
energy of non-exchange sorption on the con-
centration of glycine in the sorbent during ab-
sorption on hydrogel at various temperatures:  

1 – 296 К, 2 – 280 К. 

 

 
Рис.5. Визуализация системы ««Акватерра» (12 H2O) + глицин (3 H2O)» 
Fig. 5. Visualisation of the system “Aquaterra’’ (12 H2O) + glycine (3 H2O)” 
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лись от 9 до 15 [11,12]. Стартовые фраг-
менты предварительно оптимизировали и 
располагали различным образом относи-
тельно друг друга. На всех этапах опти-
мизированными считались структуры, 
характеризующиеся наименьшей энер-
гией. Также было проведено моделирова-
ние систем «гидрогель+аминокислота». 
При проведении исследований были ис-
пользованы вычислительные мощности 
Суперкомпьютера ВГУ.  

Весьма интересным является выявле-
ние влияния молекул аминокислоты на 
состояние функциональных групп гидро-
геля. На рисунке 5 представлена оптими-
зированная система ««Акватерра»+гли-
цин» с количеством молекул воды 12+3 
соответственно. По данным моделирова-
ния необходимо отметить, что аминокис-
лота изменяет гидратную структуру кати-
она калия, при этом происходит перерас-
пределение воды. 

Заключение 
Таким образом, исследовано поглоще-

ние глицина гидрогелем на основе сопо-

лимера акриламида и акрилата калия. По-
казано, что при понижении температуры 
сорбция гидрофильной кислоты глицина 
понижается. Рассчитаны коэффициенты 
распределения термодинамических кон-
стант и дифференциальные энергии Гиб-
бса, свидетельствующие о самопроиз-
вольности процесса и о слабом взаимо-
действии в системе «гидрогель+амино-
кислота». Проведенное квантово-хими-
ческое моделирование показывает, что 
поглощение глицина гидрогелем сопро-
вождается перераспределением молекул 
воды между аминокислотой и функцио-
нальными группами гидрогеля. 
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