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Трудно переоценить значение аминокислот как класса органических соединений. Аминокислоты являются, по сути, основой всего живого на Земле, так как чередование в строго определенной последовательности двадцати стандартных аминокислот (кодируемых генетическим кодом) образует первичную структуру белка. Однако несмотря на важность соединений этого класса, на основе анализа литературы, можно сделать вывод, что термохимия образования, сгорания и сублимации аминокислот изучена достаточно слабо. Основной причиной этого являются большие технические сложности, возникающие при экспериментальном определении термохимических характеристик аминокислот. Таким образом, при изучении термохимии аминокислот особое значение приобретают расчетные методы, которые в большинстве своем являются эмпирическими.
В настоящей работе для расчета энтальпий сгорания, а также энтальпий образования аминокислот как в газовой фазе, так и в кристаллическом состоянии, был применен эмпирический аддитивный метод групповых вкладов [1]. Расчет термохимических характеристик аминокислот осуществлялся с помощью последней версии компьютерной программы Enthalpy [2]. Энтальпии сублимации аминокислот рассчитывались по разности энтальпий образования соединений в газовой фазе и энтальпий образования в кристаллическом состоянии.
В итоге проведенных исследований были рассчитаны основные термохимические характеристики около восьмидесяти аминокислот и их производных: стандартных L-(-аминокислот; нестандартных L-(-аминокислот; L-аминокислот, иных, чем альфа; алифатических и ароматических производных L-(-аминокислот; а также пептидов. В большинстве случаев отклонение полученных расчетных значений от соответствующих экспериментальных данных не превышает 1-3%.
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