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В последние годы возрос интерес к изучению термодинамики фазовых переходов олигопептидов, рассматриваемых в качестве моделей полипептидных цепей. Данная работа продолжает исследования низколетучих и термически нестойких биосоединений. Для изучения процессов их сублимации использован модернизированный масс-спектрометр МИ 1201 (ионизация электронным ударом) в сочетании с эффузионным методом Кнудсена. Представлены результаты исследования процессов парообразования DL-(-аланил-DL-(-валина, L-(-аланил-L-(-аланина и L-треонина. Определен диапазон температур, в котором происходит сублимация препарата в виде мономерных молекулярных форм. Найдена температура начала разложения, сопровождающаяся перестройкой твердой фазы: Т=463.15 К для L-аланил-L-аланина, Т=465.67 К для L-треонина и Т=493.15 К для DL-аланил-DL-валина. Обработка температурных зависимостей ионных токов по второму закону термодинамики позволила определить энтальпию сублимации мономерной формы L-аланил-L-аланина (113(7) кДж/моль,  Т= 438-463 К) и мономера L-треонина (158(8) кДж/моль,  Т= 431-453 К). При нагревании DL-аланил-DL-валина в области 419-449 К преобладает процесс сублимации мономера с тепловым эффектом 195(5) кДж/моль. В области 453-493 К, наряду с процессом сублимации, возрастает интенсивность процесса димеризации и циклизации  дипептида с тепловым эффектом 165(5) кДж/моль. Рассмотрено влияние структуры молекул биосоединений на характеристики реализующихся межмолекулярных взаимодействий. Используя методы линейной регрессии, получены корреляционные соотношения между объемно-удельной энтальпией сублимации  20 аминокислот и 4 дипептидов и молекулярными дескрипторами (lgM, pI, плотность упаковки, способность к образованию Н-связей). Показано, что в отличие от молекулярных органических соединений, исследуемые аминокислоты и пептиды имеют довольно высокие значения энтальпий сублимации, обусловленные взаимодействием цвиттерионов друг с другом и наличием водородных связей в их кристаллических структурах.
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