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В последнее время большое внимание уделяется комплексам высокоэффективных антиоксидантов- биокарнозина и его производных, анзерина и гомокарнозина с переходными металлами. Особый интерес вызывают полимерные цинковые комплексы L-карнозина, нашедшие применение в медицине. Данная работа посвящена исследованию пространственной структуры молекулы карнозина  в двух таутомерных формах N1H и N3H, а также мономерных и димерных комплексов этих таутомерных форм с цинком. Расчеты пространственных структур исследуемых моделей проведены полуэмпирическим методом ММ+ с использованием программы Hyper.Chem.8.03. Геометрию построенных молекулярных структур оптимизировали методом Polak-Ribiere с точностью 0,001  ккал/моль. Полученные геометрические параметры для всех исследуемых моделей  хорошо согласуются с  экспериментальными данными. Из всех изученных аналогов карнозина молекула анзерина имеет наиболее компактную структуру, что подтверждается экспериментально более выраженной способностью анзерина выполнять функции буфера протонов. Согласно результатам расчета (рис.) координационная  полость как мономерного так и димерного комплексов карнозина с цинком, состоящая из двух хелатных колец – пяти- и шестичленного, имеет общую координационную связь Zn-N9, относительно которой хелатные кольца согнуты под углом (115º. Валентные углы N9-Zn-O и N9-Zn-N принимают значения, близкие к прямому углу. Пространственное строение координационной полости имеет вид кресла, что согласуется с  экспериментальными данными.






