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Analiza konformacyjna wybranych reszt 

aminokwasowych z pierścieniem heterocyklicznym 

(oksazolinowym, oksazolowym, tiazolowym)                   

z zastosowanie metod obliczeniowych.
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Właściwości konformacyjne peptydów
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Nomenklatura Scarsdala

Mapy i minima: 

M06-2X/6-311++G(d,p)  

SMD

Wpływ rozpuszczalnika (CHCl3 oraz H2O)



Ułożenie pierścienia heterocyklicznego
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Modelowe związki do obliczeń
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Ac-L-Ala-Ozl(4-Me)

Ac-Ala-Ozl(4-Me)

Ac-(Z)-Abu-Ozl(4-Me)

Ac-L-Ala-Tzl(4-Me)

Ac-Ala-Tzl(4-Me)

Ac-(Z)-Abu-Tzl(4-Me)

Ac-(E)-Phe-Ozl(4-Me)

Ac-(Z)-Phe-Ozl(4-Me)
Ac-L-Ala-Ozn(4S-Me)

Ac-L-Val-Ozn(4S-Me)

Ac-(Z)-Phe-Tzl(4-Me)

Ac-(E)-Phe-Tzl(4-Me)

Otrzymane pochodne



Mapy konformacyjne



Konformacja oksazoloaminokwasów 

Ac-Ala-Tzl-4-Me Ac-Ala-Ozl-4-Me (S)-Ac-L-Ala-Ozn-4-Me
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Oddziaływania wewnątrzcząsteczkowe
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Oddziaływanie pierścienia 

oksazolowego z cząsteczką wody



Wnioski

• Charakterystyka wiązania wodorowego pomiędzy 

pierścieniem heterocyklicznym i wodą:

– Struktura i moc wiązania wodorowego zależy od rozkładu 

ładunków w pierścieniu

– Wiązanie wodorowe wzmacnia aromatyczność pierścienia

– Najsilniejsze pomiędzy atomem azotu i wodą 

• Wewnątrzcząsteczkowe wiązanie wodorowe wpływa  na 

konformację tizazolo-, oksazolo i oksazolino-

aminokwasów



Cambridge Data Base

Ac-ΔAla-Ozl(4-Me)



Podsumowanie

Konformacja β2 jest charakterystyczną cechą 

aminokwasów z pierścieniem heterocyklicznym:

– Konformacja β2 jest stabilizowana przez 

wewnątrzcząsteczkowe wiązanie wodorowe typu

N-H···N

– Typ konformacji zależy od reszty aminokwasowej      

i rodzaju pierścienia; 

– Konformacja β2 jest bardziej stabilna dla 

dehydroaminokwasów;

– Tendencja przyjmowania tej konformacji zmniejsza 

się wraz ze wzrostem polarności rozpuszczalnika;

Wyniki obliczeń zostały potwierdzone eksperymentalnie.

Tiazolo-, oksazolo- oraz oksazolino-aminokwasy mają 

podobny (ale nie identyczyny) profil konformacyjny.
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Granty i czas obliczeń

Praca została wykonana z wykorzystaniem 
Infrastruktury PL-Grid

na klasterze ZEUS i Prometheus

Wszystkie obliczenia prowadzone był przy użyciu 

programu Gaussian 09, wersja C.01. 

Wykonanie wszystkich obliczeń wymagało ok.

180 000 godzin CPU oraz max. 0.211 GB.

W tym celu zostały złożone wnioski o 3 granty:

oksazole, oksazoliny i dPheOzl(1-3).
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