ИЕРАРХИЯ НЕКОВАЛЕНТНЫХ ВЗАИМОДЕЙСТВИЙ ВО ВТОРИЧНЫХ СТРУКТУРАХ ПЕПТИДОВ. СОВМЕСТНОЕ ИСПОЛЬЗОВАНИЕ ЧАСТОТНЫХ СДВИГОВ И ТЕОРИИ БЕЙДЕРА. 
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Методами теории функционала плотности (приближение B3LYP) рассчитано строение С5, С7 и С10 структур на основе аланина. В приближении CPMD/BLYP найдено пространственное строение белковой (-спирали и (-складчатых листов. Совместное использование частотных сдвигов и квантово-топологической теории Бейдера позволило выявить и количественно охарактеризовать нековалентные взаимодействия (Н-связи), стабилизирующие вторичные структуры пептидов [1]. Найдено, что энергии первичных N(H…O H-связей убывают в следующем порядке: C13 ((-спираль) > C5 ≥ C7 > C10. Расчетные энергии вторичных N(H…O, N(H…N, and H…H взаимодействий сопоставимы с первичными Н-связями (~ 4.5 ккал/моль). C(H…O взаимодействие остов-боковая цепь в (-спирали оказалось наиболее слабым нековалентным взаимодействием в рассматриваемых системах: его энергия составила ~0.5 ккал/моль. Найдено, что квантово-топологический анализ электронной плотности является удобным средством идентификации вторичных взаимодействий (C=O…H(C and H…H) и бифуркатных H-сязей, в то время как изучение частотных сдвигов весьма эффективно при количественном описании первичных и вторичных Н-связей типа N(H…O. Сопоставление кластерных [2] и периодических [1] моделей вторичных структур пептидов на основе аланина позволило выявить роль размерного фактора при формировании внутри- и межцепочечных Н-связей.
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