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ТЕОРЕТИЧЕСКИЙ МЕТОД ОЦЕНКИ КАЧЕСТВА  
ХИРАЛЬНОГО МОДИФИКАТОРА НА ОСНОВЕ РАЗНОСТИ 

ERed/Ox ЕГО ЭНАНТИОМЕРОВ 

Важным условием достижения наилучшего качества анализа 

энантиомерных препаратов с помощью энантиоселективных сенсоров, 

являются хиральные модификаторы. Строение модификатора имеет 

важное значение для обеспечения наилучшей селективности. В насто-

ящее время выбор хирального модификатора происходит методом пе-

ребора, что занимает достаточно много времени. Нами предложен 

теоретический метод оценки качества хирального модификатора, ис-

пользуемого для создания энантиоселективных вольтамперометриче-

ских сенсоров [1-3]. Метод основан на вычислении разности окисли-

тельно-восстановительных потенциалов между комплексами энан-

тиомеров:  

∆ERed/Ox(R/S) = ERed/Ox(RAnalit*RMod) - ERed/Ox(SAnalit*RMod) 

используя, ранее обоснованные полуэмпирические квантово-

химические приближения, обладающие достаточной точностью [4, 5].  

Оценка разности потенциалов была рассчитана на примере R и S 

энантиомеров Alprenolol, Clopidogrel, Cys, Glu, Hyp, Ile, Leu, Levomi-

cetin, Met, Naproxen, Ofloxacium, Penicilamin, Propronalol, Trp и Tyr в 

приближении SM5.2/AM1 при взаимодействии с хиральными моди-

фикаторами Ala, Asp, Glu, Ile, Leu, Pro и Gln, взятыми в R конфигура-

ции (табл1).  
 

Таблица 1 - Разница ERed/Ox между комплексами энантиомеров 

(R)-аналит*(R)-модификатор и (S)-аналит*(R)-модификатор. 

Аналит 

∆ERed/Ox(R/S), эВ 

Модификатор 

Ala Asp Glu Ile Leu Pro Gln 

1 2 3 4 5 6 7 8 

Alprenolol 0.14 0.21 0.49 0.32 0.35 0.08 0.09 

Clopidogrel 0.25 0.29 0.21 0.12 0.22 0.23 0.10 

Cys 0.00 0.08 0.07 0.13 0.05 0.25 0.21 

Glu 0.05 0.06 0.04 0.00 0.03 0.00 0.20 

Hyp 0.02 0.10 0.04 0.02 0.11 0.01 0.08 

Ile 0.01 0.07 0.13 0.07 0.08 0.04 0.03 

Leu 0.01 0.05 0.01 0.09 0.09 0.09 0.07 

Levomeycetin 0.05 0.09 0.07 0.30 0.22 0.25 0.13 

Met 0.12 0.02 0.19 0.27 0.13 0.03 0.07 
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Продолжение таблицы 

1 2 3 4 5 6 7 8 

Naproxen 0.01 0.02 0.15 0.19 0.29 0.15 0.02 

Ofloxacinum 0.32 0.12 0.10 0.24 0.04 0.21 0.04 

Penicillamine 0.06 0.14 0.12 0.01 0.20 0.02 0.00 

Propronalol 0.38 0.16 0.01 0.20 0.18 0.66 0.10 

Trp 0.07 0.18 0.05 0.20 0.14 0.04 0.13 

Tyr 0.02 0.09 0.18 0.01 0.12 0.12 0.13 

Ср.знач. 0.10 0.11 0.12 0.15 0.15 0.15 0.09 
 

Рассчитав потенциалы, заметно, что разности потенциалов зави-

сят от структуры модификатора, а также превышают ошибку экспе-

риментальных измерений. Что будет использовано для построения 

корреляционного уравнения, связывающего расчетную и эксперимен-

тальную разность потенциалов.  
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