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Аннотация. Для установления механизма хирального распознавания поверхностью с супрамолекуляр-

ной хиральностью проведено молекулярно-динамическое моделирование адсорбции энантиомеров 

лейцина на фрагменте кристалла γ-глицина. Симуляции проведены с помощью программного пакета 

GROMACS c использованием силового поля GROMOS96 54a7. Моделирование сорбции D-, L-лейцина 

проводили в NVT-ансамбле с модифицированным термостатом Берендсена (V-rescale), предварительно 

системы подвергали процедуре минимизации энергии и NVT, NPT уравновешиванию в течение 200 пс 

при 300 К. Для равномерного распределения молекул адсорбата на поверхности монослоя кристалла 

глицина применили протокол отжига при 433 K с плавным охлаждением до 230 К. Для того чтобы 

молекулы глицина не меняли геометрию в процессе симуляции их «заморозили» до 0 К, время симу-

ляции 20 нс. Для исключения взаимодействий молекул адсорбата с обратной стороной слоя кристалла, 

использованы периодические граничные условия только в направлениях x и y. Проведено моделирова-

ние 20, 40, 60, 80 молекул энантимеров лейцина на фрагменте кристалла γ-глицина размером 147 мо-

лекул и поверхности графена 12х6 нм. Рассчитаны Кулоновские энергии и энергии Леннарда-Джонса 

межмолекулярных взаимодействий глицин-лейцин, лейцин-лейцин, графен-лейцин. При адсорбции 20 

молекул лейцина на поверхности γ-глицина с направленными вверх COO– группами степень заполне-

ния поверхности глицина θ≈0.44. При такой степени заполнения между энантиомерами лейцина не 

наблюдается заметных различий по Кулоновской энергии и энергии Леннарда-Джонса взаимодействий 

глицин-лейцин. Однако при адсорбции 40 молекул лейцина (θ≈0.88) Кулоновская энергия взаимодей-

ствий энантиомеров лейцина с поверхностью глицина различается на 168.0 кДж/моль, а энергия Лен-

нарда-Джонса на 15.1 кДж/моль. При адсорбции 60 молекул лейцина (θ≈1.32) наблюдается значитель-

ное отличие в энергии Кулона (∆ ECoulGly-Leu=664.1 кДж/моль) и Леннарда-Джонса (∆ ELJGly-

Leu=194.5 кДж/моль) взаимодействий глицин-лейцин. При адсорбции 80 молекул лейцина (θ≈1.76) от-

личие в энергиях взаимодействий лейцин-глицин (∆ ECoulGly-Leu=116.7 кДж/моль, ∆ ELJGly-Leu=105.4 

кДж/моль). При адсорбции лейцина (θ≈0.44) на поверхности γ–глицина с направленными вверх NH3
+ 

группами, наблюдается значительная разница в энергиях взаимодействиях глицин-лейцин уже при ад-

сорбции 20 молекул (θ≈0.44, ∆ ECoulGly-Leu=420.0 кДж/моль). При адсорбции 40 молекул лейцина 

(θ≈0.88) ∆ ECoulGly-Leu=624.4 кДж/моль, ∆ ELJGly-Leu=71.5 кДж/моль. При адсорбции 60 молекул лей-

цина (θ≈1.32) ∆ ECoulGly-Leu=304.4 кДж/моль, ∆ ELJGly-Leu=59.1 кДж/моль. При адсорбции 80 молекул 

лейцина (θ≈1.76) отличие в энергиях взаимодействий глицин-лейцин ∆ ECoulGly-Leu=384.8 кДж/моль, 

∆ ELJGly-Leu=122.2 кДж/моль. 

Таким образом, по результатам молекулярно-динамического моделирования установлено, что выбран-

ная форма кристалла γ-глицина проявляет энантиселективность аналогично изученному ранее цито-

зину. При моделировании адсорбции на разных гранях γ-глицина наблюдается хиральная селектив-

ность по отношению к L-лейцину. Обнаружено, что грани с различными функциональными группами 

проявляют энантиоселективность в различном диапазоне степеней заполнения поверхности. Данное 

явление позволит в будущем добиваться большей энантиоселективности поверхности γ-глицина за 

счёт блокирования грани с карбоксильными группами. 

Ключевые слова: молекулярная динамика, GROMACS, адсорбция, аминокислота, супрамолекуляр-

ная хиральность, глицин, лейцин, графен. 
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Abstract. To establish the mechanism for the chiral recognition of a surface with supramolecular chirality, we 

conducted molecular- dynamic simulation of the adsorption of leucine enantiomers on a fragment of a γ-glycine 

crystal. Simulations were conducted using the GROMACS software package with the GROMOS96 54a7 force 

field. Simulation of D- and L-leucine sorption was performed in an NVT ensemble with a modified Berendsen 

thermostat (V-rescale). Before that, the systems were subjected to energy minimisation and NVT and NPT 

equilibration for 200 ps at 300 K. To uniformly distribute adsorbate molecules on the surface of a glycine 

crystal monolayer, we used an annealing protocol at 433 K with gradual cooling to 230 K. To prevent glycine 

molecules from changing their geometry during the simulation, they were “frozen” to 0 K, and the simulation 

time was 20 ns. To exclude interactions of adsorbate molecules with the reverse side of the crystal layer, we 

used periodic boundary conditions only in the x and y directions. Simulations of 20, 40, 60, and 80 molecules 

of leucine enantimers were performed on a fragment of a γ-glycine crystal with a size of 147 molecules and a 

graphene surface of 12x6 nm. The Coulomb and Lennard-Jones energies of intermolecular interactions of gly-

cine-leucine, leucine-leucine, and graphene-leucine were calculated. When 20 leucine molecules were ad-

sorbed on the surface of γ-glycine with upward-directed COO– groups, the degree of covering the glycine 

surface was θ≈0.44. At this degree of covering, there were no distinctive differences in the Coulomb and Len-

nard-Jones energies of glycine-leucine interactions between the enantiomers of leucine. However, with the 

adsorption of 40 leucine molecules (θ≈0.88), the Coulomb energy of interactions of leucine enantiomers with 

the glycine surface differed by 168.0 kJ/mol and the Lennard-Jones energy differed by 15.1 kJ/mol. Over the 

course of adsorption of 60 leucine molecules (θ≈1.32), a significant difference was observed in the Coulomb 

energy (∆ ECoulGly-Leu=664.1 kJ/mol) and the Lennard-Jones energy (∆ ELJGly-Leu=194.5 kJ/mol) of gly-

cine-leucine interactions. Over the course of adsorption of 80 leucine molecules (θ≈1.76), there was a differ-

ence in glycine-leucine interactions (∆ ECoulGly-Leu=116.7 kJ/mol, ∆ ELJGly-Leu=105.4 kJ/mol). Over the 

course of adsorption of leucine (θ≈0.44) on the surface of γ-glycine with upward-directed NH3
+ groups, a 

significant difference was observed in the energies of glycine-leucine interactions already with the adsorption 

of 20 molecules (θ≈0.44, ∆ ECoulGly-Leu=420.0 kJ/mol). Over the course of adsorption of 40 leucine mole-

cules (θ≈0.88) ∆ ECoulGly-Leu=624.4 kJ/mol, ∆ ELJGly-Leu=71.5 kJ/mol. Over the course of adsorption of 60 

leucine molecules (θ≈1.32) ∆ ECoulGly-Leu=304.4 kJ/mol, ∆ ELJGly-Leu=59.1 kJ/mol. Over the course of 

adsorption of 80 leucine molecules (θ≈1.76) there was a difference in glycine-leucine interactions ∆ ECoulGly-

Leu=384.8 kJ/mol., ∆ ELJGly-Leu=122.2 kJ/mol. 

Thus, based on the results of molecular-dynamic modelling, it was established that the selected form of the γ-

glycine crystal demonstrated enantiselectivity similar to the previously studied cytosine. When modelling ad-

sorption on different sides of γ-glycine, we observed chiral selectivity in relation to L-leucine. It was found 

that the sides with different functional groups showed enantioselectivity in different ranges of surface covering. 

This phenomenon will allow achieving greater enantioselectivity of the γ-glycine surface in the future by block-

ing the side with carboxyl groups. 

Keywords: molecular dynamics, GROMACS, adsorption, amino acid, supramolecular chirality, glycine, leu-

cine, graphene. 
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Введение 

Хиральность является неотъемлемым 

признаком всего живого [1]. Биополи-

меры обречены на то, чтобы быть хираль-

ными, в ином случае уровень достигае-

мой ими иерархии не позволил бы до-

стичь условий создания живой клетки [2]. 

Будучи геометрическим свойством объ-

екта не совмещаться в n-мерном про-

странстве со своим зеркальным отраже-

нием путём любых движений в таком 

пространстве[3], хиральность может 

наблюдаться не только на молекулярном, 

но и на любом уровне материи [4]. Когда 

Луи Пастер открыл явление хиральности 

[5], он увидел асимметрию не молекулы, 

а кристалла – объекта более высокого 

уровня иерархии, нежели одна молекула 

винной кислоты. В случае Луи Пастера, 

хиральность кристалла была следствием 

хиральности молекулы мономера. Од-

нако существует ряд случаев, когда ис-

ходное соединение не имеет центра, оси 

или плоскости хиральности, однако ре-

зультат самосборки молекул – двумерная 

супрамолекулярная структура или трёх-

мерный кристалл – хиральны [6-8]. По-

этому для более глубокого понимание 

причин асимметрии всего живого необ-

ходимо изучать, как именно взаимосвя-

заны молекулярная и иные виды хираль-

ности, и как можно осуществить хираль-

ный трансфер между объектами с различ-

ным уровнем иерархии.  

На данный момент известно, что си-

стемы с супрамолекулярной хирально-

стью могут индуцировать молекулярную, 

выступая в качестве исходного вещества 

для органического синтеза [9-10], катали-

затора [11-12] или адсорбента [13-15]. 

Так, ещё в 1969 году Пензейном и Шмид-

том было установлено, что хиральный 

кристалл 4,4’-диметилхалкона, реагируя 

с бромом, образует не рацемическую 

смесь, а хиральный дибромид с энантио-

мерным избытком 6-25% [16]. На сего-

дняшний день существует более 200 при-

меров органических синтезов, в которых 

использование энантиоморфного кри-

сталла ахирального исходного вещества 

приводит к частичному, и в редких слу-

чаях даже полному смещению хираль-

ного равновесия в сторону образования 

того или иного энантиомера [10]. Также, 

группой К. Соаи обнаружено, что хираль-

ные кристаллы способны направлять ре-

акцию пиримидин-5-карбальдегида с ди-

изопропилцинком [17] в сторону образо-

вания одного энантиомера [18]. Нашей 

научной группой обнаружено, что раз-

личные системы с супрамолекулярной 

хиральностью, такие как двумерные су-

прамолекулярные структуры [19-20] и 

энантиоморфные кристаллы [21-22], спо-

собны селективно адсорбировать пре-

имущественно только один энантиомер, 

как из газовой фазы, так и из раствора. В 

этой связи интересно понять механизм, 

по которому происходит индуцирование 

хиральности. Для этого полезно осуще-

ствить моделирование адсорбции энан-

тиомеров на поверхности с супрамолеку-

лярной хиральностью.  

В настоящей работе в качестве объекта 

исследования выбрана система «энантио-

мер лейцина – поверхность кристалла γ-

глицина». Последний представляет собой 

энантиоморфный кристалл с простран-

ственной группой симметрии Р31 или Р32 

для право- и левовращающих кристаллов 

соответственно [23]. Поскольку и кри-

сталл, и адсорбат являются аминокисло-

тами, изучение их взаимодействий может 

пролить свет на причины гомохирально-

сти биополимеров. 

Экспериментальная часть 

Симуляции проведены с помощью 

программного пакета GROMACS [24-26] 

c использованием силового поля 

GROMOS96 54a7 [27]. Топологии для 

всех структур генерировали с помощью 

сервиса ATB [28-29]. Параметры сило-

вого поля рассчитаны в приближении 

теории функционала плотности 

B3LYP/6-31G*. В качестве поверхности 
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использовали слой кристалла глицина со-

стоящий из 147 молекул. Глицин в форме 

γ- кристалла существует в виде цвиттер-

иона [30]. Кристалл глицина построен в 

программе Avogadro [31] из cif-файла, 

скачанного из Кембриджской кристалло-

графической базы данных [30, 32]. Была 

построена суперячейка в программе 

Avogadro и вырезаны лишние слои. Далее 

получен слой молекул глицина (рис 1а, 

рис 1в). Изменение имен атомов в файле 

координат согласно индексам в силовом 

поле GROMOS провели в программе 

VEGA ZZ. Полученную структуру поме-

стили в триклинный бокс с периодиче-

скими граничными условиями, длины 

векторов бокса 5.4 нм 5.4 нм 8 нм, углы 

векторов бокса 90º 90º 120º. Степень за-

полнения поверхности адсорбента моле-

кулами адсорбата рассчитывали как от-

ношение площадей поверхности без 

учета растворителя рассчитанные в 

MGLtool/PMV [33]. Расчеты проведены 

на компьютере с 16 ядерным процессо-

ром AMD Ryzen 9 3950X с частотой 3.50 

GHz, оперативной памятью 32,0 ГБ, ви-

деоускорителем NVIDIA GeForce RTX 

2070 (8 ГБ). 

Моделирование сорбции D-, L-лей-

цина проводили в NVT-ансамбле с моди-

фицированным термостатом Берендсена 

(V-rescale), предварительно системы под-

вергали процедуре минимизации энергии 

и NVT, NPT уравновешиванию в течение 

200 пс при 300 К. Для равномерного рас-

пределения молекул адсорбата на поверх-

ности монослоя кристалла глицина при-

менили протокол отжига при 433 K с 

плавным охлаждением до 230 К. Для того 

чтобы молекулы глицина не меняли гео-

метрию в процессе симуляции их «замо-

розили» до 0 К, время симуляции 20 нс. 

Для исключения взаимодействий моле-

кул адсорбата с обратной стороной слоя 

кристалла использованы периодические 

 
Рис. 1. Структурные формулы слоев глицина и их молекулярные поверхности: 

а – слой кристалла γ - глицина с полярной поверхностью, вверх направлены COO– группы; 

б – молекулярная поверхность слоя кристалла γ – глицина с направленными вверх COO– 

группами; в - слой кристалла γ - глицина с неполярной поверхностью, вверх направлены 

NH3
+группы ; г - молекулярная поверхность слоя кристалла γ – глицина с направленными 

вверх NH3
+ группами. Где красным цветом обозначены атомы кислорода, синим – атомы 

азота, серым – атомы углерода, белым – атомы водорода. 

Fig. 1. Structural formulas of glycine layers and their molecular surfaces: a – layer of 

γ-glycine crystal with a polar surface, COO– groups directed upward; b – molecular surface of a 

γ-glycine crystal layer with COO– groups directed upward; c – layer of γ-glycine crystal with a 

non-polar surface, NH3
+ groups directed upward; d – molecular surface of γ-glycine crystal layer 

with NH3
+ groups directed upward. Oxygen atoms are shown in red, nitrogen atoms in blue, car-

bon atoms in grey, and hydrogen atoms in white. 
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граничные условия только в направле-

ниях x и y. Симуляцию адсорбции опти-

ческих изомеров лейцина проводили на 

поверхности глицина, состоящей из 147 

молекул, показанной на рис 1а, рис 1в, 

полученные данные сравнивали с дан-

ными, полученными при симуляции ад-

сорбции D-, L-лейцина на поверхности 

графена размером 12х6 нм. 

Обсуждение результатов 

Для установления механизма хираль-

ного распознавания поверхностью с су-

прамолекулярной хиральностью была по-

строена модель поверхности кристалла 

глицина, проведено молекулярно-дина-

мическое моделирование адсорбции 

энантиомеров лейцина на слое кристалла 

глицина и поверхности графена размером 

12х6 нм.  

В качестве объекта сравнения изуча-

лась адсорбция энантиомеров лейцина на 

графене. На рис. 2 в качестве примера по-

казана адсорбция 60 молекул лейцина на 

графене (здесь и далее адсорбция каж-

дого энантиомера моделировалась от-

дельно от другого энантиомера). Как 

видно из полученных данных, изменение 

Кулоновской энергии (рис. 2в) и энергии 

Леннарда-Джонса (LJ) (рис. 2в, рис. 2г) 

взаимодействия энантиомеров с поверх-

ностью графена, а также взаимодействия 

между собой в результате адсорбции D-

лейцина не отличается от L-лейцина. Гра-

фен ожидаемо показал себя как ахираль-

ная поверхность. 

В качестве модели слоя кристалла γ-

глицина использовали фрагмент супра-

молекулярной структуры состоящий из 

147 молекул (рис 1), полученный из кри-

сталла из Кембриджской кристаллогра-

фической базы данных. Интересно, что 

 
Рис. 2. Адсорбция 60 молекул лейцина на поверхности графена, вид сверху (а) и вид 

сбоку (б). Изменение энергии Кулона межмолекулярных взаимодействий лейцин-лейцин 

при адсорбции D- и L- лейцина на поверхности графена (в). Изменение энергии Лен-

нарда-Джонса межмолекулярных взаимодействий графен-лейцин при адсорбции D- и L-

лейцина на поверхности графена (г). Изменение энергии Леннарда-Джонса межмолеку-

лярных взаимодействий лейцин-лейцин при адсорбции D- и L-лейцина на поверхности 

графена (д). 

Fig. 2. Adsorption of 60 leucine molecules on a graphene surface, top view (a) and side view 

(b).  Change in the Coulomb energy of intermolecular leucine-leucine interactions during the 

adsorption of D- and L-leucine on the graphene surface (c). Change in the Lennard-Jones en-

ergy of intermolecular graphene-leucine interactions during the adsorption of D- and L-leucine 

on the graphene surface (d). Change in the Lennard-Jones energy of intermolecular leucine-leu-

cine interactions during the adsorption of D- and L-leucine on the graphene surface (e). 
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верхняя и нижняя поверхность получен-

ного слоя имеет разную полярность. Пер-

вая сторона, показанная на рисунках 1а и 

1б, обладает нескомпенсированным из-

бытком электронной плотности, за счет 

направленных вверх COO– групп. Вторая 

сторона характеризуется направленными 

вверх NH3
+ группам (рис 1в, рис 1г). Из-

вестно, что γ-глицин образует супрамоле-

кулярные хиральные слои [34-35]. На ри-

сунках 1б и 1г видно топологию поверх-

ности глицина, при инверсии хирально-

сти всего слоя, возможно получить зер-

кальный супрамолекулярный ансамбль. 

В настоящей работе проведено моделиро-

вание различного количества молекул 

лейцина на полярной и неполярной по-

верхности глицина. 

Результаты моделирования адсорбции 

различного количества молекул лейцина 

показаны на рисунках 3-5. На рисунке 3 

показана визуализация финальной гео-

метрии при моделировании адсорбции 

различного количества молекул D-

лейцина на поверхности глицина c 

направленными вверх COO– группами. 

На рисунке 4 показаны изменения меж-

молекулярных энергий при адсорбции D- 

и L-лейцина на поверхности γ-глицина с 

направленными вверх COO– группами. 

При адсорбции 20 молекул лейцина сте-

пень заполнения поверхности глицина 

θ≈0.44. При такой степени заполнения 

между энантиомерами лейцина не наблю-

дается заметных различий по Кулонов-

ской энергии и энергии Леннарда-

Джонса взаимодействий глицин-лейцин. 

Анализ распределения молекул по боксу 

(рис. 3) показывает, что при такой сте-

пени заполнения молекулы лейцина мо-

гут взаимодействовать друг с другом на 

поверхности. Такие латеральные взаимо-

действия возникают, когда молекулы ад-

сорбируются настолько близко друг к 

другу, что могут взаимодействовать за 

счёт ван-дер-Ваальсовых сил или образо-

вывать Н-связи. При этом фиксируется 

различие в латеральных взаимодей-

ствиях, отличие энергий Кулона (∆ 
ECoulLeu-Leu=112.1 кДж/моль) и Лен-

нарда-Джонса (∆ ELJLeu-Leu= 

55.5 кДж/моль) взаимодействий лейцин-

лейцин. Таким образом, адсорбция энан-

тиомеров лейцина на глицине не отлича-

ется, и поверхность не проявляет способ-

ность к хиральному распознаванию. Од-

нако при адсорбции 40 молекул лейцина 

(θ≈0.88) Кулоновская энергия взаимодей-

ствий энантиомеров лейцина с поверхно-

стью глицина различается на  

168.0 кДж/моль, а энергия Леннарда-

Джонса на 15.1 кДж/моль. Поверхность 

 
Рис. 3. Вид на моделируемый бокс сбоку, поверхность кристалла γ-глицина с направлен-

ными вверх COO– группами и различное количество адсорбированных молекул 

D- и L-лейцина (а). Вид сверху, поверхность кристалла γ-глицина с направленными вверх 

COO– группами и различное количество адсорбированных молекул D- и L-лейцина (б). 

Fig. 3. Side view of the simulated box, the surface of γ-glycine crystal with upward-facing COO– 

groups and different amounts of adsorbed D- and L-leucine molecules (a). Top view, surface of a 

γ-glycine crystal with COO– groups directed upward and different amounts of adsorbed 

D- and L-leucine molecules (b). 
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проявляет способность к хиральному рас-

познаванию. При адсорбции 60 молекул 

лейцина (θ≈1.32) наблюдается значитель-

ное отличие в энергии Кулона (∆ 
ECoulGly-Leu=664.1 кДж/моль) и Лен-

нарда-Джонса (∆ ELJGly-Leu=194.5 

кДж/моль) взаимодействий глицин-лей-

цин. Поверхность проявляет способность 

к хиральному распознаванию. При ад-

сорбции 80 молекул лейцина (θ≈1.76) от-

личие в энергиях взаимодействий лей-

цин-глицин (∆ ECoulGly-Leu=116.7 

кДж/моль, ∆ ELJGly-Leu=105.4 кДж/моль) 

значительно ниже, чем при адсорбции 60 

молекул. Во всех описанных выше слу-

чаях поверхность γ-глицина с COO– груп-

пами проявляет наибольшую селектив-

ность по отношению к L-лейцину. 

Наблюдаемые результаты аналогичны та-

ковым, наблюдавшимся при моделирова-

нии адсорбции энантиомеров лимонена 

 
Рис. 4. Изменение энергии Кулона межмолекулярных взаимодействий глицин-лейцин при 

адсорбции D- и L-лейцина на поверхности γ-глицина с направленными вверх COO– группами 

(а). Изменение энергии Кулона межмолекулярных взаимодействий лейцин-лейцин при адсорб-

ции D- и L- лейцина на поверхности γ – глицина (б). Изменение энергии Леннарда-Джонса меж-

молекулярных взаимодействий глицин-лейцин при адсорбции D- и L- лейцина на поверхности 

γ – глицина (в). Изменение энергии Леннарда-Джонса межмолекулярных взаимодействий лей-

цин-лейцин при адсорбции D- и L- лейцина на поверхности γ – глицина (г). Где |ΔE| модуль 

разности энергий изображенных на графике в момент времени 20000 пс. 

Fig. 4. Change in the Coulomb energy of intermolecular glycine-leucine interactions during the 

adsorption of D- and L-leucine on the surface of γ-glycine with COO– groups directed upward (a). 

Change in the Coulomb energy of intermolecular leucine-leucine interactions during the adsorption 

of D- and L-leucine on the surface of γ-glycine (b). Change in the Lennard-Jones energy of intermo-

lecular glycine-leucine interactions during the adsorption of D- and L-leucine on the surface of γ-

glycine (c). Change in the Lennard-Jones energy of intermolecular leucine-leucine interactions dur-

ing the adsorption of D- and L-leucine on the surface of γ-glycine (d). Where |ΔE| is the modulus of 

the energy difference shown on the graph at 20000 ps. 



 

Сорбционные и хроматографические процессы. 2024. Т. 24, № 3. С. 353-363. 

Sorbtsionnye i khromatograficheskie protsessy. 2024. Vol. 24, No 3. pp. 353-363. 
 

ISSN 1680-0613_____________________________________________________________ 
 

 

 
 

360 

на супрамолекулярно хиральной поверх-

ности кристаллов цитозина [22]. Наличие 

хирального распознавания лишь вблизи 

от монослоя обусловлено способностью 

поверхности с элементом асимметрии 

надмолекулярного уровня иерархии рас-

познавать только хиральный объект 

только такого же размера. В качестве по-

следнего выступает адсорбционный слой 

лейцина.  

На рисунке 5 показаны изменения 

межмолекулярных энергий при адсорб-

ции D- и L-лейцина на поверхности γ-

глицина с направленными вверх NH3
+ 

группами. При адсорбции лейцина 

(θ≈0.44) на такой поверхности γ-глицина, 

наблюдается значительная разница в 

энергиях взаимодействиях глицин-лей-

цин уже при адсорбции 20 молекул 

(θ≈0.44, ∆ ECoulGly-Leu=420.0 кДж/моль), 

в отличие от данных полученных на по-

верхности γ-глицина с COO-группами. 

Впервые поверхность глицина проявляет 

наибольшую селективность по отноше-

нию к D-лейцину. При адсорбции 40 мо-

лекул лейцина (θ≈0.88) ∆ ECoulGly-

 
Рис. 5. Изменение энергии Кулона межмолекулярных взаимодействий глицин-лейцин при 

адсорбции D- и L- лейцина на поверхности γ – глицина с направленными вверх NH3
+ группами 

(а). Изменение энергии Кулона межмолекулярных взаимодействий лейцин-лейцин при ад-

сорбции D- и L- лейцина на поверхности γ – глицина (б). Изменение энергии Леннарда-

Джонса межмолекулярных взаимодействий глицин-лейцин при адсорбции D- и L- лейцина на 

поверхности γ – глицина (в). Изменение энергии Леннарда-Джонса межмолекулярных взаимо-

действий лейцин-лейцин при адсорбции D- и L- лейцина на поверхности γ – глицина (г). Где 

|ΔE| модуль разности энергий изображенных на графике в момент времени 20000 пс. 

Fig. 5. Change in the Coulomb energy of intermolecular glycine-leucine interactions during the ad-

sorption of D- and L-leucine on the surface of γ-glycine with NH3
+ groups directed upward (a). 

Change in the Coulomb energy of intermolecular leucine-leucine interactions during the adsorption 

of D- and L-leucine on the surface of γ-glycine (b). Change in the Lennard-Jones energy of intermo-

lecular glycine-leucine interactions during the adsorption of D- and L-leucine on the surface of γ-

glycine (c). Change in the Lennard-Jones energy of intermolecular leucine-leucine interactions dur-

ing the adsorption of D- and L-leucine on the surface of γ-glycine (d). Where |ΔE| is the modulus of 

the energy difference shown on the graph at 20000 ps. 
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Leu=624.4 кДж/моль, ∆ ELJGly-Leu= 

71.5 кДж/моль. При адсорбции 60 моле-

кул лейцина (θ≈1.32) ∆ ECoulGly-Leu= 

304.4 кДж/моль, ∆ ELJGly-Leu=59.1 

кДж/моль. При адсорбции 80 молекул 

лейцина (θ≈1.76) отличие в энергиях вза-

имодействий глицин-лейцин ∆ ECoulGly-

Leu=384.8 кДж/моль, ∆ ELJGly-Leu= 

122.2 кДж/моль. Таким образом, в систе-

мах с 40, 60 и 80 молекулами лейцина по-

верхность γ-глицина с NH3
+ группами 

проявляет хиральную селективность по 

отношению к L-лейцину.  

Заключение 

По результатам молекулярно-динами-

ческого моделирования установлено, что 

выбранная форма кристалла γ-глицина 

проявляет энантиселективность анало-

гично изученному ранее цитозину. При 

моделировании адсорбции на разных гра-

нях γ-глицина наблюдается хиральная се-

лективность по отношению к L-лейцину. 

Обнаружено, что грани с различными 

функциональными группами проявляют 

энантиоселективность в различном диа-

пазоне степеней заполнения поверхно-

сти. Данное явление позволит в будущем 

добиваться большей энантиоселективно-

сти поверхности γ-глицина за счёт блоки-

рования грани с карбоксильными груп-

пами. 
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