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Аннотация. С использованием программы Gaussian03 методом MP2/6-31G+(d) выполнен кван-
тово-химический расчет ИК спектров водных растворов аланина в формах цвиттериона, катиона и 
аниона. Учет среды проведен с использованием модели сольватации поляризационного континуума 
Томаси. На основании исследования формы колебания, соответствующего определенной частоте 
программы GaussView, и рассчитанных амплитуд колебаний атомов проведено детальное отнесение 
ИК полос.
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Abstract. Quantum-chemical calculations of IR spectra of aqueous solutions of alanine in the 
zwitterionic, cation and anion forms is made by using the program Gaussian03 method MP2/6-31G+(d). 
Account of the environment carried out by using the model solvation of polarization continuum Tomasi. 
Detailed assignment of IR bands carried out on the basis of research waveform corresponding to a certain 
frequency the program GaussView and calculated amplitudes of atomic vibrations.
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L-a аминокислоты, являясь строительным ма-
териалом белков, играют важную роль в процес-
сах жизнедеятельности организмов. Они широко 
используются в фармацевтической, пищевой, пар-
фюмерной промышленности, сельском хозяйстве 
и др. Несмотря на важную роль аминокислот и 
большое число их спектральных исследований, 
проблема отнесения полос в ИК спектрах амино-
кислот не решена окончательно и широко обсуж-
дается в литературе [1 – 12]. В последние годы 
мощным инструментом анализа ИК-спектров 
становится компьютерное моделирование. Зна-
чительное внимание получил анализ геометрии, 
гидратации и ИК спектров цвиттерионов алифа-
тических  a-аминокислот методами квантовой 
химии при явном учете гидратных молекул воды 
аминокислоты. В работе [9] проведен учет ан-
грамонических эффектов в ИК, КР и оптически 
активном КР спектрах цвиттерионов аланина и 
пролина с использованием 25 квантово-химиче-

ских методов в базисе 6-31G(d,p). Однако авторы 
не получили хорошего согласия теоретических и 
экспериментальных спектров. В [10] проведен 
колебательный анализ водных растворов цвит-
терионов глицина и аланина методами HF, DFT 
и МР2 в базисе 6-31G(d,p), растворитель учи-
тывался эллипсоидальной полостью с помощью 
мультипольного разложения до шестого порядка. 
Авторы также не получили достаточно хороше-
го согласования теории и эксперимента. В [12] 
в модели B3LYP/6-31++G(d) выполнен квантово-
химический расчет ИК-спектров четырех амино-
кислот с гидрофобной боковой цепью: L-аланина, 
L-валина, L- лейцина и L-изолейцина. Гидратация 
данных аминокислот учитывалась явным вве-
дением молекул воды к центрам аминокислот, 
способных образовывать водородные связи с мо-
лекулами воды. На основании сопоставления ре-
зультатов расчета для систем с пятью и двенадца-
тью молекулами воды, авторы сделали вывод, что 
результаты расчета для этих систем различаются 
несущественно, поэтому модель с пятью молеку-
лами воды признана достаточной для проведения 
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анализа. В подавляющем большинстве исследова-
ний аминокислот методами квантовой химии из-
учаются цвиттерионные формы аминокислот.

ТЕОРЕТИЧЕСКАЯ ЧАСТЬ
Компьютерный эксперимент

Расчет ИК-спектров катиона, цвиттериона и 
аниона аланина проведен с использованием про-
граммы Gaussian03 [13, 14] по теории возмуще-
ний Меллера-Плессета второго порядка MP2 в 
базисе 6-31G+(d) с использованием модели соль-
ватации поляризационного континуума Томаси 
(РСМ) без явного учета молекул воды. Модели-
рование без явного учета молекул воды позво-
ляет вычленить из набора колебательных частот 
водного раствора аминокислоты частоты колеба-
ний атомов только аминокислоты. В общем слу-
чае ИК-спектр водного раствора аминокислоты 
включает помимо указанных, частоты, обуслов-
ленные колебаниями воды и комбинированными 
колебаниями аминокислота + вода. Таким об-
разом, компьютерное моделирование структу-
ры и свойств веществ не только позволяет про-
интерпретировать экспериментальные методы 
исследования, но и дает принципиально новую 
информацию, позволяющую более глубоко про-
анализировать экспериментальный спектр, выя-
вив полосы, относящиеся только к аминокислоте. 
Модель MP2/6-31G+(d) + РСМ показала наилуч-
шее согласие рассчитанных частот ИК-спектров 
с экспериментальными среди опробованных мо-
делей, согласование теоретических и эксперимен-
тальных ИК-полос оказалось лучше, чем при ис-
пользовании базиса 6-31G+(d,р). Помимо данной 
модели были проведены расчеты в рамках MP2/6-
31G+(d,р) + РСМ; MP2/6-31G+(d) + IEF + РСМ; 
B3LYP/6-31G+(d,р) + РСМ; B3LYP/6-31G+(d) + 
РСМ; B3LYP/6-31++G(d,p) + PCM; B3LYP/AUG-
CC-PVDZ + РСМ, показавшие менее удовлетво-
рительное согласие рассчитанных ИК-спектров с 
экспериментом. Кроме того, известно, что рассчи-
танная в модели DFT геометрия аминокислот дает 
заниженное значение расстояния между аммиач-
ным протоном и кислородным атомом карбокси-
латной группы цвиттериона. Например, Gontrani 
c соавторами [15] и Tortonda и др. [16] выполни-
ли вычисления цвиттерионных форм глицина и 
L-аланина с использованием модели DFT + PCM. 
В их оптимизированных структурах самое корот-
кое значение данного расстояния находилось в 
диапазоне 1.8-2 Å, что указывало на наличие во-
дородной связи между этими группами. Однако 

данные результаты плохо согласуются с данными 
по кристаллическим структурам L-аланина [17], 
где значение самого короткого расстояния H и O 
составляет около 2.5 Å, что слишком велико для 
образования водородной связи. В нашей модели 
значение расстояния rHO составило 2.36 Å.

Известно, что квантово-химические расчеты 
предсказывают ИК-спектры с систематической 
ошибкой, для устранения которой используются 
масштабирующие множители [18]. В настоящей 
работе для частот колебаний в области, меньшей 
1800 см-1, был использован масштабирующий 
множитель 0.985. В области, большей указанной 
частоты мы приводим результаты расчета с двумя 
масштабирующими множителями 0.9065 и 0.985. 
Это обусловлено тем, что в области валентных 
NH-колебаний, расположенных для большинства 
веществ в диапазоне 3300–3500 см-1, у аминокис-
лот колебаний нет. Вместо этого появляется поло-
са вблизи 3070 см-1 [1, 2, 19], которая предположи-
тельно обусловлена группой NH3

+  и множитель 
0.9065 обеспечивает согласование теории и экспе-
римента. Кроме того, с данным масштабирующим 
множителем рассчитанные частоты валентных 
СН-колебаний аминокислоты хорошо согласуют-
ся с таковыми для алканов, а при использовании 
множителя 0.985 – плохо. 

Безэталонный структурно-групповой анализ 
ионных форм аланина

Рассчитанные частоты колебаний цвиттерио-
на, катиона и аниона аланина и отнесение полос 
в области частот, больших 820 cм-1 представлены 
в таблице. Отнесение полос в ИК-спектрах прово-
дилось на основании анализа формы колебания, 
соответствующего определенной частоте и рас-
считанных амплитуд колебаний атомов. Иссле-
дование формы колебания проведено с помощью 
программы GaussView, позволяющей анимиро-
вать движение атомов для каждого нормального 
колебания. Использованы следующие обозначе-
ния: n - валентное колебание, d, r, w, t - дефор-
мационные колебания (ножничное, маятниковое, 
веерное, крутильное, соответственно). В столбце 
7 представлено отнесение полос. Частоты колеба-
ний цвиттериона, катиона и аниона с одинаковы-
ми формами колебаний, приведены в одной и той 
же строке, что позволяет проанализировать теоре-
тические изменения полосы в ИК-спектре водно-
го раствора аминокислоты при изменении кислот-
ности среды. При этом если форма колебания при 
переходе от одной формы к другой изменяется 
только вследствие протонирования (депротони-
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Таблица 1 
Рассчитанные в модели МР2/6-31+(d) + РСМ частоты колебаний цвиттериона, катиона и аниона аланина и 

экспериментальные частоты цвиттериона аланина, см-1

№
Цвиттерион Катион Анион

Отнесение полосрасчет эксперимент
[12]

относит.
ошибка, % расчет расчет

1 832(36) - - 814(14) 844(62)

d
CO2

(COOH), rNH3
(wNH2

), r
CH3

синфазные вал. кол. скелета

2 919(19) - - 929(6) 942(5)

d
CO2

(COOH), rNH3
(wNH2

), r
CH3

противофазные вал. кол. скелета 
3 964(23) - - 976(27) 957(230)

r
NH3

(wNH2
), r

CH3
, dCH 

4 987(15) - - 998(7) 1021(6)
r

NH3
(tNH2

), r
CH3

, dCH, nCa-N, nCa-Cb

5 1106(60) 1113 0.6 1118(67) 1090(80)
r

NH3
(wNH2

), r
CH3

, dCH 

6 1131(25) 1136 0.4 1134(28) 1162(16)
nCa-N, nCa-Cb

, r
CH3

, r
NH3

(tNH2
), dCH

7 1213(32) 1215 0.2 1209(101)
+ dОH 1262(46) dN-Ca-Cb

, r
CH3

, r
NH3

(tNH2
), dCH

8 - - - 1218(13) - dОH + dС–О, rNH3
, rCH3

9 1317(100) 1303 1.1 1286(483) 1305(84) dCH , n
s
CО2

(dОH + dС–О), rNH3
(dNH2

), r
CH3

10 1376(73) 1354 1.6 1364(89) 1388(101)

dCH, ns
CО2

(dОH + dС–О), r
CH3

, r
NH3

(t(NH2))
противофазные вал. кол. атомов 

C-Ca-Cb

11 1402(86) 1413 0.8 1422(60) 1399(65)

 ds
CH3

, ns
CО2

, dCH
синфазные вал. кол. атомов 

C-Ca-Cb 

12 1437(65) 1465 1.9 1443(30) 1427(76) ds
CH3 

13 1499(348) 1519 1.3 1519(254) - ds
NH3

14 1510(42) - - 1508(7) 1507(41) das
CH3 

15 1512(25) - - 1508(26) 1512(28) d´as
CH3

16 1591(472) + 
das

NH3 

1595 0.0 - 1533(1234) 
+ das

CH3
, dCH 

nas
CО2

17 1609(599) 1595 0.9 - - nas
CО2

, d´as
NH3

18,
19 1631(196) 1630 0.1 1603(74)

1622(80))
1655(83) das

CH3
, dNH2

 

20 - - - 1758(456) - nС=О + dCH 

21 2800/
  3043(6)

- - 2740/
   2977(35)

2793/
    3035(12)

ns
CH3

, dCH

22 - - - 2762/
  3001(567)

- dOH

рования) аминогруппы или карбоксильной груп-
пы, соответствующее изменение записывается в 
скобках. Например, запись r

NH3
(tNH2

) в столбце 7 
таблицы означает, что для катиона и цвиттерио-
на колебания NH3-групп являются маятниковыми, 
для аниона колебание NH2-группы является кру-

тильным. Если какая-либо форма аминокислоты 
имеет особенности, это отмечено в соответствую-
щем столбце под численным значением частоты. 
Например, полоса 7 для катиона аланина, кроме 
колебаний, указанных в столбце 7 включает де-
формационное ножничное колебание dOH и т.п.   

Отнесение полос в ик-спектрах водных растворов аланина
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Таблица 1 (Продолжение) 
Рассчитанные в модели МР2/6-31+(d) + РСМ частоты колебаний цвиттериона, катиона и аниона аланина и 

экспериментальные частоты цвиттериона аланина, см-1

№

Цвиттерион Катион Анион
Отнесение

полосрасчет
экспе-
римент 

[12]

относит.
ошибка, % расчет расчет

23 2805/
   3049(8)

- - 2807/
3051(2)

2798/
   3040(35)

ns
CH3

, nCH

24 2879/
  3128(12)

- - 2891/
3141(1)

2875/
    3123(38)

das
CH3 

25 2908/
3160(4)

- - 2903/
3154(1)

2888/
   3138(32)

d´as
CH3 

26 2979/
3238(124)

- - 2944/
  3198(155)

3079/
    3345(15)

ns
NH3(NH2) 

27 3051/
  3316(223)

- - 3002/
  3262(272)

3160/
   3434(35)

nas
NH3(NH2) 

28 3056/
  3321(238)

3064 [19] - 3010/
  3271(277)

- nas
NH3(NH2) 

Примечания: В скобках (нижний индекс) представлены теоретические интенсивности ИК полос, km/mole.
Значение после дробной черты (№№ 18-23) получено при использовании масштабирующего множителя 0.985, 
до дробной черты – с множителем 0.9065. Экспериментальные значения (3 столбец) взяты из работы [12], кроме 
последней строки, № 23, взятого из работы [19].

По данным расчета в теоретических ИК спек-
трах цвиттериона, катиона и аниона аланина име-
ют место следующие полосы:

1. Область 820-848 см-1. В данном колебании 
принимают участие все атомы всех форм ала-
нина. В него вносят вклад синфазные валент-
ные колебания атомов углерода и азота скелета

 
деформационные маятниковые колебания ме-

тильной и NH3 групп, ножничные колебания СН 
и карбоксильной СООН (карбоксилатной СОО) 
групп. Для аниона деформационные колебания 
NH2 группы являются веерными.

2. Область 919-942 см-1. В колебании участву-
ют все атомы аминокислоты, как и в области 1. 
Отличие в отнесении данной полосы от полосы 1 
состоит в том, что валентные колебания скелета 
для всех форм происходят в противофазе

3, 4, 5. Область 957-1116 см-1 является для всех 
форм, в основном, областью деформационных ко-
лебаний метильной, СН и аминогрупп. Указанные 
колебания дают вклад во все полосы с частотой 

менее 1430 см-1, что обусловлено малой массой 
атома водорода. Отличие между формами колеба-
ний полос 3, 4, 5 состоит в различиях проекций ам-
плитуд Ax, Ay, Az колебаний атомов водорода CH3 
и NH3 групп (для катиона и цвиттериона) и типах 
деформационных колебаний NH2 группы аниона. 
Для полос 3 и 5 последнее колебание является ве-
ерным, а для полосы 4 крутильным. Кроме этого 
в полосу 4 всех форм незначительный вклад дают 
валентные колебания nCa-N и nCa-Cb связей. В ряду 
цвиттерион – катион - анион для каждой из полос 
3, 4, 5 частота колебаний меняется несуществен-
но (< 20 см-1). Особенностью полосы 3 является 
сильный рост ее интенсивности при переходе от 
цвиттериона и катиона к аниону.

6. Область 1131-1162 см-1 - область деформа-
ционных колебаний метильной, CH и аминогрупп 
и валентных колебаний nCa-N и nCa-Cb 

связей всех 
форм аланина. Частоты колебаний цвиттериона и 
катиона близки между собой, колебание аниона 
сдвинуто от них в высокочастотную область. Од-
нако интенсивности полос малы, что не позволяет 
использовать данную полосу для идентификации.

7. В области 1213-1262 см-1 к деформацион-
ным колебаниям метильной, CH и аминогрупп до-
бавляется ножничное деформационное колебание 
угла N-Ca-Cb. Для катиона дополнительно имеет 
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место ножничное деформационное колебание dOH. 
Частоты колебаний цвиттериона и катиона близ-
ки между собой, колебание аниона существенно 
сдвинуто от них в высокочастотную область, од-
нако интенсивности данных полос малы.

8. В полосу 1218 см-1, имеющую место только 
для катиона аланина, основной вклад вносит нож-
ничное деформационное колебание OH-группы. 
Помимо данного в него дают вклад деформацион-
ное колебания метильной, CH и аминогрупп. 

9, 10. В колебания в области 1300-1388 см-1 
вносят вклад все атомы всех форм аланина. Наи-
больший вклад в данные полосы всех форм ала-
нина дает ножничное деформационное колебание 
CH группы. При этом полосы 9 и 10 различаются 
плоскостями, в которых колеблется связь CH (без 
изменения длины). Если в полосы 3–7 колебания 
карбоксильной (карбоксилатной ) группы вклада 
не давали, то в формировании полос 9 и 10 данная 
группа принимает участие (ns

CО2 
- для цвиттериона 

и аниона и dОH + nС–О карбоксильной группы для 
катиона). Кроме указанных в полосы 9 и 10 дают 
незначительный вклад валентные противофазные 
колебания группы C-Ca-Cb, деформационные 
маятниковые колебания метильной (все формы) 
и NH3 групп (цвиттерион, катион). Для аниона 
колебания аминогруппы являются ножничными 
- полоса 9 и маятниковыми - полоса 10. При пе-
реходе от одной формы к другой частоты колеба-
ний изменяются незначительно. Особенностью 
является высокая интенсивность катионной фор-
мы полосы 9 (1286 см-1).

11. Область 1399 – 1422 см-1. В полосы этой 
области для всех форм основной вклад вносит 
валентное симметричное ножничное деформаци-
онное колебание метильной группы. В меньшей 
степени в данном колебании принимает участие 
карбоксильная группа (ns

CО2 
- для цвиттериона 

и аниона и dОH + nС–О карбоксильной группы для 
катиона), имеют место валентные синфазные ко-
лебания скелета C-Ca-Cb. Очень незначительны 
деформационные колебания аминной группы.

Последующие полосы в большей степени со-
ответствуют локальным колебаниям.

12. Область 1427 – 1450 см-1. Основной вклад 
в полосы этой области вносит деформационное 
симметричное ножничное колебание метильной 
группы. Полосы не очень интенсивны и незначи-
тельно отличаются по значениям частот.

13. В интенсивные полосы цвиттериона и ка-
тиона в области 1499 – 1517 см-1 основной вклад 
вносит деформационное симметричное ножнич-

ное колебание аминогруппы NH3. Теоретическая 
частота колебаний катиона сдвинута в более вы-
сокочастотную область по сравнению с цвитте-
рионом на 18 см-1 и в полтора раза менее интен-
сивна. Анион в этой области колебаний не имеет, 
поскольку имеет не NH3, а NH2 группу, деформа-
ционное ножничное колебание которой лежит в 
более высокочастотной области (см. ниже).

14, 15. Область 1507 – 1527 см-1 - область близ-
ких по частоте и слабоинтенсивных деформаци-
онных асимметричных ножничных колебаний ме-
тильной группы.

16, 17. В полосы области 1533 – 1609 см-1, 
являющиеся наиболее интенсивными в спектрах 
цвиттериона и аниона и отсутствующее для ка-
тионной формы, наибольший вклад дает валент-
ное асимметричное колебание карбоксилатной 
группы. Кроме него достаточное большой вклад 
в данные полосы дает деформационное асимме-
тричное ножничное колебание аминогруппы d

NH3 (цвиттерион), CH3 и CH групп (анион). По данным 
используемой расчетной модели, полоса валент-
ного асимметричного колебания COO- в спек-
тре цвиттериона является дублетом: 1591(473) и 
1609(599) см-1, в которое подмешиваются колебания 
d

NH3
(dŃH3

). Данные значения частот в спектре цвит-
териона значимо отличаются от nas

CО2
=1533 см-1 в 

спектре аниона. 
18, 19. Область 1603–1655 см-1. В этой обла-

сти лежат деформационные асимметричные нож-
ничные колебания аминогруппы d

NH3
(цвиттерион, 

катион) и деформационное d
NH2

(анион). Колебание 
наиболее интенсивно в спектре цвиттериона, поч-
ти в два раза менее интенсивными по сравнению с 
ним являются данные полосы в спектрах катиона 
и аниона. Колебания разделены по частотам.

20. Интенсивное колебание 1758 см-1 в спек-
тре катиона в основном обусловлено колебаниями 
карбоксильной группы - nС–О + dОH. Данная полоса 
традиционно используется для идентификации 
катионной формы. 

21–28. Область со значениями частот выше 
2700 см-1 - область валентных OH, CH и NH коле-
баний. В данной области приведены рассчитанные 
частоты ИК-спектра с двумя масштабирующими 
множителями (0.9065 и 0.985). Частоты записаны 
в таблице через дробную черту, соответственно. 
Положение максимума интенсивной полосы ва-
лентных NH колебаний цвиттериона близко к 
экспериментальному [1, 2, 19] при применении 
масштабирующего множителя 0.9065. Положения 
максимумов полос nas,s

NH3
 для цвиттерионной и кати-

Отнесение полос в ик-спектрах водных растворов аланина
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онной форм значимо различаются. Интенсивность 
полос уменьшатся в ряду цвиттерион – катион – 
анион, для анионной формы данные полосы име-
ют значительно меньшую интенсивность. Полосы 
23-25, обусловленные валентными СН колебания-
ми, существенно отличаются по величине для раз-
ных ионных форм. Их интенсивность возрастает в 
ряду цвиттерион – катион – анион, для анионной 
формы интенсивность существенно выше, чем 
для цвиттериона и катиона. Для цвиттериона ве-
личина интенсивности близка к 0, что подтверж-
дается экспериментально: полосы не наблюда-
ются в экспериментальном спектре его водного 
раствора [19]. Использование масштабирующего 
множителя 0.9065 дает значения частот валент-
ных СН колебаний в интервале 2740 – 2908 см-1. 
При этом значения для симметричных валентных 
колебаний CH3 группы меньше их эксперимен-
тальных значений для алканов, а для асимметрич-
ных валентных колебаний CH3 группы близки к 
ним [1]. Для полосы 22 валентных ОН колебаний 
катиона значение частоты nOH=2762 см-1 (масшта-
бирующий множитель 0.9065) и nOH=3001 см-1 
(множитель 0.985). Можно сказать, что данная 
интенсивная полоса существенно смещена в об-
ласть низких частот по сравнению с валентными 
ОН колебаниями жидкой воды. 

На наш взгляд, масштабирующий множитель 
0.9065 в области валентных OH, CH и NH коле-
баний является более правильным, чем 0.985. Од-
нако для окончательных выводов в этой области 
необходимо проведение дополнительных иссле-
дований.

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ
В третьем столбце таблицы приведены часто-

ты, наблюдаемые в экспериментальном FT-IR ATR 
спектрах цвиттериона аланина [12]. Эксперимен-
тальные ATR спектры [12] аминокислоты концен-
трации 100 мМ получены в области 850-1650 см-1 
на спектрометре FT-IR Perkin-Elmer 2000 с ATR 
приставкой при комнатной температуре. Для по-
лучения ATR спектра [12] 18 мкл водного раство-
ра аминокислоты наносилось на кристалл ZnSe 
ATR приставки, покрывая всю его поверхность. 
Мы не нашли в литературе ИК-спектров катиона 
и аниона аланина, полученных при тех же услови-
ях, поэтому приводим экспериментальные часто-
ты только для цвиттериона аланина. Сравнение с 
экспериментальными данными в исследованной 
области показало хорошее согласие с эксперимен-
том для полос средней и высокой интенсивности. 

Максимальное значение относительной ошибки 
составляет 1.9% , что является удовлетворитель-
ным результатом. 

Известно, что компьютерное моделирование 
однотипных систем методами квантовой химии 
в рамках одного и того же метода и базиса часто 
дает относительные характеристики систем, хоро-
шо согласующиеся с экспериментом. На основа-
нии анализа теоретических ИК спектров разных 
ионных форм можно сделать следующие выводы. 

Второй по интенсивности полосой в спектре 
аниона аланина по данным расчета является по-
лоса 957(230) см-1 (№ 3, после полосы nas

CО2
, № 16), 

что может быть использовано для идентификации 
аниона, поскольку близкие к ним полосы других 
ионных форм слабоинтенсивны. 

Область колебаний карбоксильной (кар-
бонильной) групп позволяет надежно иден-
тифицировать все формы. Значимое различие 
максимумов полос валентных асимметричных 
колебаний карбонильной группы СОО- - 1591(348), 
1609(599) см-1 – (дублет циттерион) и 1533(1234) см-1 
(анион) позволяет идентифицировать катион и 
анион. Колебания карбоксильной группы кати-
она 1286(483) и 1758(456) см-1 позволяют надежно 
идентифицировать катион. 

Деформационные симметричные колебания 
аминогруппы  NH3 - 1499(348) см-1 (цвиттерион) 
и 1519(254) см-1 (катион) интенсивны и по частоте 
достаточно удалены от dH2O, поэтому отсутствие 
достаточно интенсивных полос в области вблизи 
1500 см-1 при наличии аминокислоты в раство-
ре свидетельствует о ее существовании в форме 
аниона. Частота деформационного колебания dNH2 

аниона по данным расчета равна 1655 см-1, до-
статочно удалена от указанных выше двух полос 
цвиттериона и аниона и перекрывается полосой 
dH2O, что не позволяет использовать данную об-
ласть для подтверждения анионной формы алани-
на. Частоты деформационных асимметричных ко-
лебаний аминогруппы NH3 (полосы 18, 19) близки 
к частотам dH2O (полуширина 75 см-1) поэтому не 
удобны для идентификации форм аминокислот в 
водных растворах. Кроме того, различие частот 
максимумов полосы 19 цвиттериона и катиона не-
значительно.

Полосы валентных С-Н колебаний (№ 21, 23 
– 25, таблицы 1) по данным расчета слабоинтен-
сивны. Для водного раствора цвиттериона они 
не наблюдаются в экспериментальном спектре 
[19]. Несколько выше интенсивность полосы 
nCH (№ 21) катионной и полос (№ 23-25) анион-
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ной форм, лежащих в интервале 2798–2890 см-1 
(масштабирование 0.9065). Полосы валентных 
NH цвиттериона и катиона аланина и ОН коле-
баний катиона достаточно интенсивны. Частоты 
максимумов валентных NH колебаний амино-
группы ионных форм аланина значимо различа-
ются (№ 26-28). Для цвиттериона в этой области 
имеются три достаточно интенсивных валент-
ных колебания аминогруппы NH3: 2978, 3051 
и 3056 см-1, причем последние два колебания 
сливаются в одну полосу, что увеличивает ее 
интенсивность. Для катиона данные полосы су-
щественно (~ на 35-45 см-1) сдвинуты в область 
низких частот и наблюдаются при 2944, 3002 
и 3010 см-1 соответственно (масштабирование 
0.9065), причем последние две также сливают-
ся в одну полосу. Для аниона интенсивность ва-
лентных колебаний аминогруппы NH2 достаточно 
мала по сравнению с катионом и анионом. Таким 
образом, для ионных форм аланина в области ва-
лентных колебаний аминогруппы имеются зна-
чимые различия. Интенсивная полоса валентных 
ОН колебаний катиона аланина также может быть 
использована для идентификации, поскольку от-
сутствует для других ионных форм, и сдвинута 
в область низких частот по сравнению с полосой 
ОН валентных колебаний воды.
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