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Wystepowanie aminokwasow z pierscieniem
heterocyklicznym
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3 Analiza konformacyjna wybranych reszt |
» aminokwasowych z pierscieniem heterocyklicznym
(oksazolinowym, oksazolowym, tiazolowym)

Z zastosowanie metod obliczeniowych.
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Wilasciwosci konformacyjne peptydow
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Utozenie pierscienia heterocyklicznego
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Modelowe zwigzki do obliczen
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Mapy konformacyjne
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Konformacja oksazoloaminokwasow

Ac-AAla-Tzl-4-Me Ac-AAla-Ozl-4-Me (S)-Ac-L-Ala-Ozn-4-Me
Préznia Préznia Proznia
2<C5<B<a 2<C5<PB<a B2<oaR<C5<fB<aD<a <alL

www.uni.opole.pl



Oddziatywania wewnatrzczasteczkowe

C=0p> - 4C=0
Ca-H-0

Ca-H---O

C=0p»----4C=0

Ca-H---0 CB-H---O

10



Oddzialywanie pierscienia
oksazolowego z czasteczka wody
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WhniosKki

« Charakterystyka wigzania wodorowego pomiedzy
pierscieniem heterocyklicznym 1 woda:

— Struktura i moc wigzania wodorowego zalezy od rozktadu
tadunkow w pierscieniu

— Wigzanie wodorowe wzmacnia aromatycznosc pierscienia

— Najsilniejsze pomiedzy atomem azotu | wodg

 Wewnatrzczgsteczkowe wigzanie wodorowe wptywa na
konformacje tizazolo-, oksazolo | oksazolino-
aminokwasow
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Cambridge Data Base
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Podsumowanie

Konformacja 2 jest charakterystyczng cechg
aminokwasow z pierscieniem heterocyklicznym: konformer

— Konformacja B2 jest stabilizowana przez
wewnatrzczgsteczkowe wigzanie wodorowe typu

N-H---N
— Typ konformacji zalezy od reszty aminokwasowe;
| rodzaju pierscienia;
— Konformacja B2 jest bardziej stabilna dla
dehydroaminokwasow;

— Tendencja przyjmowania tej konformacji zmniejsza
sie wraz ze wzrostem polarnosci rozpuszczalnika;

Wyniki obliczen zostaty potwierdzone eksperymentalnie.

konformer B,

Tiazolo-, oksazolo- oraz oksazolino-aminokwasy maja
podobny (ale nie identyczyny) profil konformacyjny.

www.uni.opole.pl



Granty I czas obliczen

Praca zostata wykonana z wykorzystaniem
Infrastruktury PL-Grid
na klasterze ZEUS | Prometheus

Wszystkie obliczenia prowadzone byt przy uzyciu
programu Gaussian 09, wersja C.01.

Wykonanie wszystkich obliczen wymagato ok.
180 000 godzin CPU oraz max. 0.211 GB.

W tym celu zostaty ztozone wnioski o 3 granty:
oksazole, oksazoliny i dPheOzI(1-3).



Publikacje

Wyniki badan opublikowane z wykorzystaniem infrastruktury ACK Cyfronet:

1. Dawid Siodtak, Maciej Bujak, Monika Stas; “Intra- and intermolecular forces
dependent main chain conformations of esters of a,6-dehydroamino acids” J. Mol.
Struct., (2013); 1047, 229-236. (IF: 1,599)

2. Dawid Siodfak, Monika Stas, Matgorzata Anna Broda, Maciej Bujak, Tadeusz Lis;
,conformational Properties of Oxazole-Amino Acids: Effect of the Intramolecular N-H-N
Hydrogen Bond” ). Phys. Chem. B (2014); 118; 2340-2350; (IF: 3,302)

3. Monika Stas, Matgorzata A. Broda, Dawid Siodtak; “Conformational properties of
oxazoline-amino acids” J. Mol. Struct., (2016); 1109, 192-200. (IF: 1,602)

4. Monika Stas, Maciej Bujak, Matgorzata A. Broda, Dawid Siodfak;
,Conformational preferences and synthesis of isomers Z and E of oxazole-
dehydrophenylalanine” Biopolymers: Peptide Science (2016); 106; 283-294; (IF: 2,248)

Badania dodakowe:

5. Tao Yang, Beni B. Dangi, Aaron M. Thomas, Ralf I. Kaiser, Bing-Jian Sun, Monika Stas,
Agnes H. H. Chang ,Gas-Phase Synthesis of the Elusive Trisilicontetrahydride Species
(Si;H,)” ). Phys. Chem. Lett. (2017) 8; 131-136; (IF: 8,449)



PODZIEKOWANIA

Grant dla ,Mtodych Naukowcow”
Wydziat Chemii Uniwersytetu Opolskiego
2015-2016

www.uni.opole.pl



W

uwage

mstas@uni.opole.pl


mailto:mstas@uni.opole.pl

