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Создание катализаторов, обладающих стереоселективностью могло бы оказать существенный экономических эффект в таких областях промышленности, как парфюмерная, косметологическая, фармакологическая. В настоящей работе подходом к данной проблеме является разработка специальных покрытий поверхности с известным каталитическим действием, которые бы дискриминировали стереоизомеры при их сближении с поверхностью и обеспечивали протекание каталитической реакции только с одним из них. Так, были проведены дизайн данных покрытий и теоретическая проверка их ориентирующего действия при адсорбции хиральных реагентов. В качестве компонентов данных дискриминирующих покрытий были рассмотрены 7 вариантов конденсированных производных пиридина, которые далее называются ориентирующими лигандами (ОЛ). Их оптимальная структура и энергетические характеристики были рассчитаны методами DFT(B3LYP/6-31G(d,p)) и PM6. Поверхность катализатора моделировалась кластерами Pt​36, Pt​​64, Pt100, которые соответствовали фрагментам (6х6), (8х8), (10х10) поверхности (100) монокристалла платины. На поверхность платины помещались два ОЛ, моделирующих лигандный монослой. Полученная модель оптимизировалась при фиксированных боковых атомах Pt методами PM6 и DFT (B3LYP в псевдопотенциальных базисах LANL2DZ и CRENBS для атомов Pt и 6-31G(d,p), LANL2DZ для остальных атомов). По результатам данной оптимизации были выбраны ОЛ, обладающие лучшими геометрическими характеристиками монослоя и лучшей энергией адсорбции. Для них было проведено исследование адсорбции хирального реагента (системы «поверхность платины + 2 ориентирующих лиганда + стереоизомер реагента»). 
Установлено, что энергия взаимодействия различных непредельных кетонов с модифицированной поверхностью недостаточна для их адсорбции. Вместе с тем, аминокислоты образуют устойчивые адсорбционные комплексы с поверхностью катализатора, энергия которых определяется их хиральностью. Так, энергия адсорбции D-пролина на поверхности, модифицированной серосодержащим лигандом, находится в пределах 8-23 ккал/моль, а L-пролина – 6-13 ккал/моль. Такая существенная разница в энергиях адсорбции позволяет сделать вывод о том, что использованный в настоящей работе принцип функционализирования платиновой поверхности может быть использован для стереоселективной адсорбции и катализа различных реагентов.

Для оценки температурного диапазона применимости данных катализаторов в настоящее время выполняется молекулярно-динамическое исследование монослоев лигандов, дополненных алифатическими цепями, обеспечивающими их вертикальную ориентацию на поверхности платины, с использованием силовых полей ReaxFF. 
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