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Аннотация. В настоящей работе исследован элементарный акт адсорбции мономеров и димеров энан-
тиомеров гистидина на правовращающей модельной УНТ хиральности (7,6) из водного раствора мето-
дами квантовой химии для интерпретации изотермы адсорбции L- и D- гистидина на углеродных нано-
трубках mkNANO MKN-SWCNT S1 и выявления механизма сорбционных взаимодействий сорбент-
сорбат. Квантово-химическое моделирование структур проведено с привлечением программы 
GAUSSIAN 09 методом B3LYP/6-31G(d,p) GD3; для учета влияния среды использована модель поля-
ризационного континуума Томаси (PCM). Результаты квантово-химического моделирования устано-
вили большее число точечных взаимодействий атомов азота и кислорода D- изомера с правовращаю-
щей УНТ, что обуславливает большую величину энергии адсорбции мономера и димера D- гистидина 
на УНТ по сравнению L- изомером. Показано, что энантиомеры закрепляются на нанотрубках, в основ-
ном, силами Ван-дер-Ваальса и π-π-взаимодействиями между имидазольным кольцом гистидина и уг-
леродной нанотрубкой. Проведена оценка вклада в величину адсорбции π-π- стэкинговых взаимодей-
ствий методами квантовой химии. На поверхности УНТ возможно формирование 4-х различных диме-
ров L-аминокислоты: 2L1, 2L2, 2L3, 2L4 а также для D изомера: 2D1; 2D2; 2D3; 2D4. Результаты кван-
тово-химического моделирования показали что наибольшую энергию адсорбции на УНТ имеют ди-
меры 2L4 и 2D4. Методы квантовой химии также применены для расчета средней энергии межмолеку-
лярных Н связей в семи-, восьми-, тринадцатичастичном кластерах L-гистидина, а также в семи-и де-
вятичастичном кластерах D-энантиомера. Расчет показал, что эта величина увеличивается с увеличе-
нием размера кластера. Это приводит к существенному вкладу водородной связи в понижение энергии 
сорбционной системы при адсорбции кластеров. 
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Abstract. In this study, the elementary act of adsorption of monomers and dimers of histidine enantiomers on 
a dextrorotatory model CNT-(7,6) chirality from an aqueous solution was studied using quantum chemistry 
methods to interpret the adsorption isotherm of L- and D-histidine on carbon nanotubes mkNANO MKN-
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SWCNT S1 and identify the mechanism of sorption sorbent-sorbate interactions. Quantum chemical modelling 
of the structures was carried out using the GAUSSIAN 09 program by the B3LYP/6-31G(d,p) GD3 method; 
the influence of the environment was considered using the Tomasi polarization continuum model (PCM). The 
results of quantum chemical modelling have established a greater number of point interactions of nitrogen and 
oxygen atoms of the D-isomer with the dextrorotatory CNT, which determines the higher adsorption energy of 
the D-histidine monomer and dimer on the CNT compared to the L-isomer. It was shown that enantiomers are 
attached to nanotubes mainly by Van der Waals forces and π-π interactions between the imidazole ring of 
histidine and the carbon nanotube. The contribution of π-π stacking interactions to the adsorption value was 
assessed using quantum chemistry methods. The formation of 4 different L-amino acid dimers is possible on 
the surface of CNT: 2L1, 2L2, 2L3, 2L4 and also for the D isomer: 2D1; 2D2; 2D3; 2D4. The results of 
quantum chemical modelling showed that dimers 2L4 and 2D4 have the highest adsorption energy on CNT. 
Quantum chemistry methods were also used to calculate the average energy of intermolecular H bonds in 
seven, eight, and thirteen particle clusters of L-histidine, as well as in seven- and nine-particle clusters of the 
D-enantiomer. The calculation showed that this value increases with increasing cluster size. This led to a sig-
nificant contribution of hydrogen bonding to the decrease in the energy of the sorption system during cluster 
adsorption. 
Keywords: dextrorotatory carbon nanotube, histidine, quantum chemistry, adsorption energy. 
For citation: Butyrskaya E.V., Le D.T., Volkov A.A. Quantum-chemical modeling of sorption interactions of 
histidine enantiomers with carbon nanotubes. Sorbtsionnye i khromatograficheskie protsessy. 2024. 24(1): 11-
22. (In Russ.). https://doi.org/10.17308/sorpchrom.2024.24/11929 

 

Введение 
Уникальные механические, электрон-

ные, оптические и сорбционные свойства 
углеродных нанотрубок (УНТ) обуслав-
ливают перспективность их применения 
во многих областях, включая нанотехно-
логию, биомедицину и хроматографиче-
ское разделение веществ [1-9]. В частно-
сти, одной из проблем биомедицины яв-
ляется поиск эффективных сорбентов для 
разделения энантиомеров биологически 
активных веществ, что является крайне 
значимым для развития методов получе-
ния гомохиральных лекарственных пре-
паратов [10]. Необходимость их произ-
водства обусловлена различным характе-
ром взаимодействия L- и D-изомеров с 
живыми организмами, однако существу-
ющие хиральные сорбенты далеко не для 
всех энантиомеров обеспечивают доста-
точную величину коэффициентов разде-
ления [11]. 

Высокие сорбционные свойства и 
свойство хиральности УНТ делают их 
перспективными сорбентами для энанти-
оразделения. Хиральность УНТ опреде-
ляется их индексами хиральности (m, n), 
численные значения которых определя-
ются способом «сворачивания» графено-
вой плоскости в нанотрубку [12]. Если 

m=n, или один из индексов равен 0, то уг-
леродные трубки ахиральны, это трубки 
типа «кресло» (m=n, рис.1а) и трубки 
типа «зигзаг» (один из индексов равен 0, 
рис. 1б). В этом случае структура УНТ 
совпадает со структурой ее зеркального 
отображения. Во всех остальных случаях 
(m≠n, m≠0, n≠0) углеродная нанотрубка 
является хиральной (ее структура не сов-
падает со своим зеркальным отображе-
нием), рис. 1в, г. [13-15]. Если m>n, то 
нанотрубка является правовращающей, 
если m<n – левовращающей. При сорбци-
онном взаимодействии с хиральной моле-
кулой вся нанотрубка является хираль-
ным селектором. 

В ахиральной среде два энантиомера 
имеют одинаковые химические и физиче-
ские свойства, кроме способности вра-
щать плоскость поляризации плоскопо-
ляризованного света на одинаковую ве-
личину угла, но в противоположных 
направлениях [16]. Вследствие этого они 
различным образом взаимодействуют 
только с хиральными сорбентами, по-
этому одним из наиболее часто применя-
емых методов разделения энантиомеров 
является хиральная хроматография 
[17,18].  

https://rushim.ru/books/uchebnik/reutov2.djvu
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Первой и практически единственной 
теорией хирального распознавания явля-
ется модель трехточечного взаимодей-
ствия [19,20]. Согласно этой модели, 
наиболее комплементарный селектору 
энантиомер имеет три одновременно осу-
ществляющихся контакта между энан-
тиомером и селектором, в то время как 
менее комплементарному энантио-меру 
соответствует только два сайта связыва-
ния [19, 20].  

Хиральные углеродные нанотрубки 
различным образом взаимодействуют с 
L- и D-изомерами, вследствие чего ис-
пользуются для эффективного энантио-
разделения [21,22]. Однако в литературе 
нет четкого понимания природы различ-
ного сродства данного наносорбента к 
оптическим изомерам, а также отсут-
ствует понимание сущности элементар-
ного акта и механизма взаимодействия 
нанотрубок с энантиомерами на микро-
уровне; теория энантиоразделения на 
УНТ разработана недостаточно. Исследо-
вания взаимодействий АК с УНТ выпол-
няются в основном методами квантовой 
химии, молекулярной динамики, а также 
физико-химическими методами [23-32]. 
Несмотря на большое число исследова-
ний взаимодействий АК и УНТ в литера-
туре практически не представлены ре-
зультаты квантово-химических расчетов 
взаимодействий с УНТ энантиомеров за 
исключением наших работ [31, 32].  

В наших работах [30-32] получены 
изотермы адсорбции L- и D-гистидина на 
углеродных нанотрубках mkNANO 
MKN-SWCNT S1, анализ которых пока-
зал более высокую комплементарность 
УНТ к D гистидину [30-32]. В работе [33] 
аналогичный вывод сделан при анализе 
взаимодействий L- и D-аланина с УНТ. В 
настоящей работе представлены резуль-
таты квантово-химического моделирова-
ния элементарного акта адсорбции моно-
меров и димеров энантиомеров гисти-
дина на правовращающей модельной 
УНТ из водного раствора методами кван-
товой химии и на основе анализа резуль-
татов выявлен механизм сорбционных 
взаимодействий сорбент-сорбат. 

Экспериментальная часть 
Квантово-химическое моделирование 

структур проведено с привлечением про-
граммы GAUSSIAN 09 методом 
B3LYP/6-31G(d,p) GD3; для учета влия-
ния среды использована модель поляри-
зационного континуума Томаси (PCM). 
Все расчеты проведены на модельной 
правовращающей УНТ хиральности (7.6) 
длиной 16 Å.  

Структура модельной правовращаю-
щей трубки, использованной в расчетах, 
представлена на рис. 2. Сорбционными 
областями трубки для фиксации амино-
кислоты являются внешняя боковая по-
верхность трубки, ее концы и внутренняя 

 
Рис. 1. Типы углеродных нанотрубок – ахиральные (кресельные (а), зигзагообразные (б)) и 

хиральные (правовращающие (RH) (в), левовращающие (LH) (г)). 
Fig. 1. Types of carbon nanotubes – achiral (chair (a), zigzag (b)) and chiral (right-handed 

(RH) (c), left-handed (LH) (d)). 

https://www.chem21.info/info/1059386
https://www.chem21.info/info/8799
https://www.chem21.info/info/5671
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поверхность нанотрубки (при проникно-
вении аминокислоты внутрь УНТ).  

Исследование сорбционных взаимо-
действий аминокислоты и нанотрубки 
проведено только для расположения ами-
нокислоты на ее внешней боковой по-
верхности в силу следующих причин. 
При построении экспериментальных изо-
терм в наших работах [30-33] использова-
лись одностенные УНТ с закрытыми кон-
цами, поэтому проникновение внутрь 
УНТ через ее концы не имеет места. Ре-
альные УНТ имеют различные дефекты, 
однако их концентрация, по данным ли-
тературы, очень мала [34]. Кроме того, 
анализ показал, что размер цвиттер-иона 
гистидина больше размеров отверстий на 
поверхности УНТ, образующихся вслед-
ствие образования дефектов. Поэтому 
проникновение аминокислоты внутрь 
трубки через данные дефекты затруднено 
по стерическим соображениям. Следова-
тельно адсорбция гистидина на внутрен-
ней боковой поверхности не имеет место 
в условиях эксперимента.  

Адсорбция на концах трубки не будет 
давать значительного вклада в изотерму, 
поскольку отношение длины УНТ к их 
диаметру, называемое аспектным отно-
шением, достаточно велико (~1000); по-
этому количество сорбата, абсорбирован-
ного на концах УНТ, будет значительно 
меньше, чем на боковой поверхности, и 
его вклад в адсорбцию незначителен. Та-
ким образом, достаточно выполнить оп-
тимизацию структуры системы амино-
кислота – нанотрубка при расположении 

аминокислоты на внешней боковой по-
верхности УНТ.  

Трубки, использованные в экспери-
менте, имели закрытые концы, однако 
модельная трубка для изучения адсорб-
ции цвиттер-иона аминокислоты имеет 
открытые концы (рис. 2). Это обуслов-
лено сложностью закрытия концов УНТ 
при проведении моделирования, и незна-
чительным вкладом адсорбции амино-
кислоты на концах трубок в изотерму 
вследствие вышесказанного.  

Обсуждение результатов 
Оптимизированные структуры бипо-

лярных ионов гистидина на УНТ пред-
ставлены на рисунке 3. В таблице 1 при-
ведены характеристики систем УНТ – би-
полярный ион L- (D-) гистидина, рассчи-
танные методами квантовой химии. Уста-
новлено, что энергия адсорбции индиви-
дуального цвиттер-иона D-гистидина на 
УНТ лишь незначительно выше энергии 
адсорбции L-изомера. Поэтому при усло-
вии формирования на боковой поверхно-
сти УНТ только мономеров гистидина 
энантиоразделение не будет достаточно 
эффективным процессом. Тем не менее, 
Еads (L)<Еads (D), что обусловлено боль  
шим числом близких контактов углерод-
ной нанотрубки с атомами O и N амино-
кислоты и соответствует теории трехто-
чечного взаимодействия. Действительно, 
расстояния от атомов N и О аминокис-
лоты до ближайшего атома С трубки (4 
столбец, табл. 1) для D изомера меньше, 
чем для L изомера, что обуславливает 

  
Рис. 2. Оптимизированная структура модельной правовращающей УНТ, использован-

ная для исследования сорбционных взаимодействий L- и D- гистидина и нанотрубки в 
водном растворе 

Fig. 2. Optimised structure of a model dextrorotatory CNT used to study the sorption interac-
tions of L- and D-histidine and nanotubes in an aqueous solution 
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большую энергию взаимодействия сор-
бент – сорбат, поэтому нанотрубка более 
комплементарна к D-изомеру и энантио-
разделение возможно. При этом L- изо-
мер находится дальше от поверхности 
УНТ, что следует из сравнения расстоя-
ний R между центрами масс сорбента и 
сорбата, R=7.91 Å (L) и R=7.69 Å (D). Хи-
ральность правовращающей УНТ, обу-
словленная ее «закрученностью», рис. 1в, 
рис. 2, соответствует хиральности D-изо-
мера, что позволяет D-аминокислоте 
иметь большее число точечных контак-
тов с УНТ. 

Анализ расстояний от атомов О и N 
оптических изомеров до атомов углерода 
УНТ также позволяет сделать вывод об 

отсутствии ковалентных связей сорбент – 
сорбат. Действительно, по данным рас-
чета, данные расстояния превышают 3.2 
Å (табл. 1), что существенно больше длин 
ковалентных связей С-О (1.43 Å) и C-N 
(1.47 Å), имеющих место в химических 
соединениях. Сумма зарядов на атомах 
по Малликену на УНТ и аминокислоте в 
оптимизированных структурах сорбци-
онных комплексов близка к нулю. Это 
позволяет сделать вывод, что при адсорб-
ции перенос заряда с сорбата на сорбент 
практически отсутствует, а электростати-
ческие взаимодействия, обусловленных 
переносом заряда не имеют места. Таким 
образом, наиболее вероятным механиз-
мом закрепления аминокислоты на УНТ 

  
L-гистидин -УНТ D-гистидин -УНТ 

Рис. 3. Оптимизированные структуры индивидуальных биполярных ионов гистидина 
на боковой поверхности правовращающей углеродной нанотрубки (7,6) в водной среде 

Fig. 3. Optimised structures of individual bipolar histidine ions on the lateral surface of a dex-
trorotatory carbon nanotube (7,6) in an aqueous environment 

 
Таблица 1. Энергетические и структурные характеристики оптимизированной системы би-
полярный ион аминокислоты (АК) – модельная УНТ 
Table 1. Energy and structural characteristics of the optimized bipolar amino acid (AA) ion system 
– model CNT 

№ 

Энергия 
адсорбции, 

Еадс 
кДж /моль 

RCO18, RCO19, Å, 
Расстояния от 

атомов О (АК) до 
ближайшего 

атома С (УНТ) 

RCN3, RCN7, RCN15, 
Å. Расстояния от 
атомов N (АК) до 

ближайшего 
атома С (УНТ) 

Расстояние 
между цен-
трами масс 
АК и УНТ 

R, Å 

Дипольный 
момент, 

d, D 

L изомер 

1 60.12 
3.24 
3.31 

 

3.75 
3.29 
3.97 

7.91 24.99 

D изомер 

2 60.29 
3.22 
3.41 

 

3.69 
3.23 
3.80 

7.69 15.06 
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являются силы Ван-дер-Ваальса и 
стэкинг (π-π-взаимодействия между ими-
дазольным кольцом гистидина и углерод-
ной нанотрубкой).  

Проведена оценка вклада в величину 
адсорбции π-π-стэкинговых взаимодей-
ствий методами квантовой химии. Для 
этого алифатическая часть аминокислоты 
в оптимизированных структурах, пред-
ставленных на рис. 3, заменена атомом Н 
(расположение кольца относительно 
УНТ оставлено таким же как в оптимизи-
рованной структуре, рис. 3). Для полу-
ченной модельной системы методами 
квантовой химии рассчитана энергия вза-
имодействия УНТ с имидазолом (EУНТ-

имидазол). В результате расчета получено: 
EУНТ-имидазол=27.01 кДж/моль (44.9% от 
энергии адсорбции) для L-гистидина и 
EУНТ-имидазол=26.70 кДж/моль (44.3% от 
энергии адсорбции) для D-гистидина. 
Различие в данных энергиях обусловлено 
различиями во взаимном расположении 
ахирального имидазола относительно 
УНТ в оптимизированных системах УНТ 
– L-гистидин и УНТ – D- гистидин (рис. 4-5).  

Вклад в энергию адсорбции стэкинг 
эффекта D-структуры меньше, чем для L-
структуры, и, таким образом, π-π- взаимо-
действия снижают селективные свойства 
УНТ хиральности (7,6) к энантиомерам 
гистидина.  

Димер L-гистидина Димер D-гистидина 

 
2L1 

 
2D1 

 
2L2 

 
2D2 

 
2L3 

 
2D3 

 
2L4 

 
2D4 

Рис. 4. Структурные изомеры димеров L и D-гистидина 
Fig. 4. Structural isomers of L and D-histidine dimers 
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В работе [31] установлено, что L-ги-
стидин сорбируется на УНТ в виде бипо-
лярных ионов и кластеров из 13 (25°С), 8 
(35°С) и 7 (45, 55, 65, 80°С) молекул, а D-
гистидин – в виде биполярных ионов и 
кластеров из 9 (25°С) и 7 (35, 45, 55, 65, 
80°С) молекул. Первым этапом образова-
ния кластеров сорбата на поверхности 
УНТ является адсорбция димеров амино-
кислоты, поэтому было выполнено моде-
лирование систем димер гистидина – 
нанотрубка. Расчет показал, что кар-
боксильная группа одного биполярного 

иона L-гистидина может образовать во-
дородные связи с различными NH груп-
пами второго биполярного иона L-гисти-
дина, вследствие чего на поверхности 
УНТ возможно формирование 4-х раз-
личных димеров L-аминокислоты, обо-
значим их как 2L1, 2L2, 2L3, 2L4. Анало-
гично, на УНТ могут быть сформированы 
четыре различных димера D-аминокис-
лоты, обозначим их как 2D1; 2D2; 2D3; 
2D4. Их структуры представлены на ри-
сунке 4. 

Таблица 2. Энергия адсорбции димеров 2L1, 2L2, 2L3, 2L4, 2D1, 2D2, 2D3 и 2D4 (Еадс) и 
расстояние между их центрами масс и УНТ (R) 
Table 2. Adsorption energy of dimers 2L1, 2L2, 2L3, 2L4, 2D1, 2D2, 2D3, and 2D4 (Eads) and the 
distance between their centres of mass and the CNT (R) 

Димер 2L1 2L2 2L3 2L4 2D1 2D2 2D3 2D4 
Еадс, 

кДж/моль 83.43 68.07 44.69 98.53 89.49 69.33 52.13 113.38 

R, Å 9.49 9.54 10.30 8.96 9.35 9.52 9.91 8.86 
 

L-гистидин 

 

 
D-гистидин 

 

 
Рис. 5. Оптимизированные структуры систем 2L4 - и 2D4 - УНТ хиральности (7,6) с 

наибольшей энергией адсорбции и наименьшие расстояния от атомов азота и кислорода 
аминокислоты до атома С трубки 

Fig. 5. Optimised structures of 2L4 - and 2D4 - CNT (7,6) chirality with the highest adsorp-
tion energy and the shortest distances from the nitrogen and oxygen atoms of the amino acid to 

the C atom of the tube 

 
(1) (2)

(3) (4)

(1) (2)

(3) (4)

(5) (6)

O C O C

O C O C

N C N C

N C N C

N C N C

R R

R R

R R

R R

R R

= 3.11 Å; = 3.14 Å;

= 5.15 Å; = 5.56 Å;

= 3.37 Å; = 3.24 Å;

= 3.94 Å; = 4.68 Å;

= 6.20 Å; = 6.19 Å;

 
(1) (2)

(3) (4)

(1) (2)

(3) (4)

(5) (6)

O C O C

O C O C

N C N C

N C N C

N C N C

R R

R R

R R

R R

R R

= 2.98 Å; = 3.20 Å;

= 3.61 Å; = 5.02 Å;

= 4.04 Å; = 3.54 Å;

= 3.35 Å; = 5.55 Å;

= 4.13 Å; = 3.11 Å;
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Энергии адсорбции данных димеров 
на УНТ хиральности (7,6), а также соот-
ветствующие расстояния между цен-
трами масс сорбента и сорбата R пред-
ставлены в таблице 2. Расчет показывает, 
что различие в энергиях адсорбции соот-
ветствующих димеров L- и D-гистидина 
увеличилось по сравнению результатами 
для мономера (табл.1), что обусловлено 
увеличением числа близких точечных 
контактов атомов O и N аминокислоты c 
ближайшим к ним атомом углерода УНТ 
при димеризации.  

Анализ оптимизированных структур 
2L4 (2D4) – УНТ (рис. 5) показывает, что 
атомы O и N димера 2D4 имеют большее 
число точечных контактов с УНТ по срав-
нению с димером 2L4, что обуславливает 
большую комплементарность УНТ к D- 
изомеру и согласуется с теорией «трехто-
чечного взаимодействия». При этом 
число точечных контактов димеров с 
УНТ больше, чем для мономеров с УНТ, 
что приводит к большему различию энер-
гий взаимодействия в системах 2D4 - 
УНТ и 2L4 - УНТ (табл. 2) по сравнению 
с системами D - УНТ и L - УНТ (табл. 1). 
Таким образом, энантиоразделение при 
адсорбции кластеров будет более эффек-
тивным по сравнению с адсорбцией мо-
номеров. Анализ оптимизированных 
структур аналогично анализу адсорбции 
мономеров гистидина на УНТ, приводит 
к выводу, что димеры L- и D-гистидина 
сорбируются на УНТ посредством сил 
Ван-дер-Ваальса и cтэкинг-
взаимодействий (π-π) между ими-
дазольным кольцом гистидина и УНТ.  

Поскольку энергии адсорбции диме-
ров 2L4 и 2D4 на УНТ имеют наибольшие 
значения, а расстояния R между цен-
трами масс данных димеров и УНТ до-
стигают наименьшего значения, данные 
димеры будут преимущественно форми-
роваться на УНТ, а кластеры аминокис-
лоты будут образовываться путем присо-
единения к ним новых цвиттер-ионов ги-
стидина. 

Аналогично случаю адсорбции моно-
меров на УНТ проведена оценка вклада π-
π стэкинговых взаимодействий в вели-
чину энергии адсорбции димеров на УНТ 
методами квантовой химии. Энергия вза-
имодействия двух имидазольных колец с 
УНТ составила 28.67 кДж/моль для L-
структуры и 49.70 кДж/моль для D-струк-
туры, что составляет ~ 29.1 % (L) и ~ 
43.8% (D) от величины энергии адсорб-
ции. 

Адсорбция димеров на УНТ и даль-
нейшее формирование на их основе кла-
стеров сорбата на сорбенте является бо-
лее энергетически выгодным по сравне-
нию с адсорбцией индивидуаль-ных мо-
лекул, что обусловлено дополнительным 
вкладом сорбат-сорбатных взаимодей-
ствий в понижение энергии системы при 
адсорбции кластеров [31,32,35,36]. Для 
оценки этого вклада выполнено компью-
терное моделирование кластеров L- и D-
гистидина в водном растворе, показав-
шее, что биполярные ионы в кластерах 
сорбата связаны водородными связями. 
Методы квантовой химии также приме-
нены для расчета средней энергии меж-
молекулярных Н связей в данных систе-
мах. Известно, что методы квантовой хи-
мии не позволяют выполнить расчет аб-
солютных значений энергии с хорошей 
точностью, и корректными являются от-
носительные значения энергий. Поэтому 
рассчитанные величины энергий Н свя-
зей были умножены на поправочный ко-
эффициент k = EH димер

exp / EH димер
calc , где 

EH димер
exp  и EH димер

calc  – экспериментальное и 
рассчитанное значение энергии водород-
ной связи в димере гидразина. В табл. 3 
представлены средние значения энергий 
водородных связей и числа водородных 
мостиков в димере 2L4 и кластерах из 7, 
8, 13 молекул – для L-гистидина, а также 
в димере 2D4 и кластерах из 7, 9 молекул 
– для D-изомера, формирующихся на по-
верхности УНТ [31].  

Согласно данным табл. 3 средняя 
энергия водородной связи увеличивается 
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с увеличением размера кластера, что объ-
ясняется кооперативным эффектом. 
Вследствие этого образование больших 
кластеров на поверхности УНТ энергети-
чески более выгодно, чем адсорбция мо-
номеров или формирование нескольких 
димеров адсорбата из этих же молекул. 
Расчет показывает, что сорбат-сорбатные 
взаимодействия (в данном случае Н-
связь) вносят существенный вклад в по-
нижение энергии сорбционной системы 
при адсорбции кластеров. Кроме того, 
при адсорбции кластеров увеличивается 
число близких точечных контактов ато-
мов О и N аминокислоты с УНТ. 

Заключение 
В работе представлены результаты 

квантово-химического моделирования 
сорбционных взаимодействий опти-че-
ских изомеров гистидина на поверхности 
правоворащающей УНТ хиральности (7,6) 
и проанализированы оптимизированные 
структуры систем мономер L-(D-
)гистидина – УНТ, димер L- (D-) гисти-
дина – УНТ. Установлено большее число 
точечных взаимодействий атомов азота и 

кислорода D-изомера с правовращающей 
УНТ, что обуславливает большую вели-
чину энергии адсорбции мономера, а 
также димера D- гистидина на УНТ по 
сравнению L-изомером и соответствует 
теории трехточечного взаимодействия. 
Показано, что энантиомеры закрепля-
ются на нанотрубках, в основном, силами 
Ван-дер-Ваальса и π-π-взаимодействи-
ями между имидазольным кольцом ги-
стидина и углеродной нанотрубкой.  

Выполнен расчет структуры и энергий 
водородных связей в кластерах L-
гистидина и D-энантиомера в водном 
растворе, формирующихся на поверхно-
сти нанотрубки при адсорбции. Расчет 
показал, что водородная связь между мо-
лекулами сорбата вносит существенный 
вклад в понижение энергии сорбционной 
системы при адсорбции кластеров. 
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