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     Карнозин - природный дипептид, состоящий из двух аминокислотных остатков - гистидина и β-аланина, выполняющий в организме важные физиологические функции. Карнозин может образовывать комплексы с переходными металлами. Наибольший интерес представляет комплекс карнозина с цинком, который имеет наиболее перспективные применения в медицине. Экспериментально, по сопоставлению поглощения имидазольных атомов углерода было установлено, что в процессе комплексообразования происходит валентная изомеризация имидазольного кольца гистидина, которое в комплексе карнозина с цинком имеет форму  N1H, отличную от формы N3H свободного кристаллического карнозина. Такая валентная таутомеризация, по-видимому, благоприятна для формирования энергетически устойчивых пяти- и шестичленных хелатных колец. Спектры ИК- и дальнего ИК-диапазона указывают на то, что комплекс карнозина с цинком представляет собой полимер.  
Нами были проведены теоретические расчеты колебательных спектров обоих таутомерных форм карнозина и их мономерных комплексов с цинком с использованием комплексов программ LEV и Hyper.Chem.8.03.  Геометрия моделей исследуемых молекул при расчете по программе LEV  создана с использованием координат атомов, полученных после исследования пространственных структур карнозина и его комплексов    полуэмпирическим методом ММ+ по программе  Hyper.Chem.8.03. Начальные силовые и электрооптические параметры взяты из модели, созданной фрагментарным способом из молекул метилацетат, этилцикпентан и 3,3-дианодипропиламин. Также проведен расчет колебательных спектров моделей полуэмпирическим квантовохимическим методом РМ3 по программе  Hyper.Chem. Проанализированы полученные частоты нормальных колебаний и интенсивности активных полос спектров молекул.
