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Oksazoloaminokwasy oraz
oksazolodehydroaminokwasy
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Aminokwas posiadający 
pierścień oksazolowy w 
miejsce wiązania amidowego 
od strony C-końca.

α,β-dehydroaminokwas z 
pierścieniem oksazolowym w 
miejsce wiązania amidowego 
od strony  C-końca.
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Występowanie w przyrodzie

Promotiocyna Genintiocyna
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Znaczenie konformacji

Rezonans amidowy ogranicza liczbę
konformacji w białkach – rotacje w łańcuchu 

głównym są ograniczone do kątów ψ i φ .

Łańcuch peptydowy

Kąty torsyjne ψ i φ
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Mapa Ramchandrana

G.N. Ramachandran

Lewoskrętna Prawoskrętna

Struktura kolagenu

Struktura poliproliny (II)



Mapy teoretyczne
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Oddziaływania 
wpływające na konformację

wewnątrzcząsteczkowe 
wiązania wodorowe,

oddziaływania dipolowe,

sprzężenia π – elektronowe.
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Wpływ środowiska na konformację związku 
np. wody,             chloroformu.



Cel badań i metodyka
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2-((1-acetyloamino)-et-1-en-1-ylo)4-metylo-1,3-oksazol

Ac-∆Ala-Ozl-Me

Cel: Badanie właściwości konformacyjnych dehydroaminokwasów
posiadających pierścień oksazolowy w miejsce wiązania amidowego 

od strony C-końca. 

Metody 

obliczeniowe np.: 

• B3LYP,

• M062X
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Wyniki - próżnia

-180

-90

0

90

180

φ
-180

-90

0

90

180

ψ

β

α

C5

β2

β2

φ,ψ = -180,0

β2

φ,ψ = -180,0

β2

φ,ψ = -180,0

C5

φ,ψ = -180,180

C5

φ,ψ = -180,180

C5

φ,ψ = -180,180
β

φ,ψ = -52,159

β

φ,ψ = -52,159

β

φ,ψ = -52,159

αR

φ,ψ = -58,-21

αR

φ,ψ = -58,-21

αR

φ,ψ = -58,-21

β2 < C5 < β < α

C5
β

β2α



Wyniki – próżnia cdn.

∆ E
[kcal/mol]
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Wyniki – chloroform, woda
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Wnioski
β2 - konformerem globalnym niezależnie od 
oddziaływującego otoczenia,

Stałość konformacyjna - liczba, rodzaj a także 
kolejność energetyczna konformerów w przypadku 
oksazolodehydroalaniny została zachowana.
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Parametry wiązań wodorowych

∆r = 0.01Å

∆ ∠= 0.4°



Parametry oddziaływań dipolowych

∆r = 0.07Å ∆ ∠= 3.3°


