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Oksazoloaminokwasy oraz
i oOKksazolodehydroaminokwasy ( J

Aminokwas posiadajqcy oksazol
pierscien oksazolowy w

miejsce wigzania amidowego

od strony C-konca.

a,B-dehydroaminokwas z
pierscieniem oksazolowym w
miejsce wigzania amidowego
od strony C-konca.
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/Znaczenie konformacj

Katy torsyjne y i ¢

tancuch peptydowy

R — _,C%@#, R’ Rezonans amidowy ogranicza liczbg
konformacji w biatkach — rotacje w fancuchu
| gtéwnym sg ograniczone do katow vy i o .
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i Mapy teoretyczne

»,Doliny”- minima .Szczyty”-
energetyczne maksima
energetyczne
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Oddziatywania
i wptywajqce na konformacje

= wewnatrzczasteczkowe EG =0
wigzania wodorowe, - 2‘-’

= oddziatywania dipolowe, c C

= Sprzezenia n — elektronowe. LA 3
‘1\. J;"'

Wptyw Srodowiska na konformacje zwigzku

np. wody, H chloroformu. C$_
\ —H
O-H cl ¢l
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i Cel badan i metodyka

Ac-AAla-0zl-Me

ANV Metody
T
|| C obliczeniowe np.:
HAC c” \l\?f Z(E)/; —_CH, e B3LYP,
H O\CH e M062X

2-((1-acetyloamino)-et-1-en-1-ylo)4-metylo-1,3-oksazol

Cel: Badanie wiasciwosci konformacyjnych dehydroaminokwasow
posiadajacych pierscien oksazolowy w miejsce wigzania amidowego
od strony C-konca.
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Qy = -52,159
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B2<C5<B<q

0,00 < 2,22 < 4,33 <4,52 0,00< 1,81 < 3,16 < 3,33

@y =-180,180

dy =-53,157

Gy =-53,155 Gy =-62,-19
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Whioski

= f,- konformerem globalnym niezaleznie od
oddziatywujgcego otoczenia,

s Statosc konformacyjna - liczba, rodzaj a takze
kolejnoS¢ energetyczna konformerow w przypadku

oksazolodehydroalaniny zostata zachowana.
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Dziekuje za uwage

Projekt Stypendia doktoranckie — inwestycja w kadre naukowq wojewddztwa
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Funduszu Spotfecznego






KAPITAL LUDZKI

NARODOWA STRATEGIA SPOINOSCI

UNIA EUROPEJSKA
EUROPEJSKI
FUNDUSZ SPOLECZNY

‘L Parametry wigzan wodorowych

Parametry priinia chloroform woda
wizzai B2 Cs B B2 Cs B agr B2 Cs B R

1 dow| -180,0 -180.180 -32,159 -58.-21 -180.0 -180.180 -33,157 -60,-21 -130.0 -180.180 -33,153 -62,-19
N—H---0l
FN---0 2.66 2.66 2.66
LN-H---0 103.4 1038.2 108.1
N—H---N3 &
rH---N 124 233 2126 =
FN---N 273 273 276 Ar 001[
LN-H---N 109.4 109.2 109.0

A /= 0.4°

CE_H---ON 0’
rH---0 2.28 2.26 229 227 229 227
FC---0 pRy| 2.9 292 2.9 292 2.9
LC-H---0 115.8 116.2 115.5 116.1 1154 115.9
LC=0---H 104.3 104.5 104.4 104.6 104.3 104.7
CE_H---0l
rH--0 231 2.39 2.30 239 2.30 2.58
FC---0 .36 2.87 2.83 2.86 2.83 2.86
LC-H---0 97.7 933 97.7 932 97.7 93 4
CB_H---N?
rH--N .63 .63 .63
rC---N 297 297 297
LC-H-N 87.3 972 972
Parametry geometryczne wiazaf wodorowych -H-A (H=N.C; A= O, N), gdre H-A €27 A i £ X-H--A> 00° (Steiner 2002). Odlegloéci misdzyatomowe () podano w
angstremach (A} natomiast katy walencyjne (£) w stopniach (*). Oznaczenie f okreéla wiazanie wodorowe z udriatem atomu wodoru przy f atomie wegla. Oznaczenie N
okresla atom od strony N-kofica reszty aminokwasu, zas 1,3 dotyczy numeracji atomow w pierscieniu oksazolowym.
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Parametry oddziatywan dipolowych

Parametry proznia chloroform woda
wiazan B C: B . B C; B Oa B Cs B s
+ éw| -180,0 -180.1830 -32,159  -38-21| -1800 |-180180 -53157 | -60-21 | -180,0 -180,180 -33155  -62-19
rC---0F 297 3.05 297 3.06 296 3.08
rC--OF 5.08 311 3.13
rC---C A06 3.06 3.06 5.08 05 3.10
OO P 3.06 3.04 3.08 3.06 4.00
£(C=0y"---C* 823 19.0 §2.6 194 827 194
LOF--(C-0F) 778 123.5 708 1233 81.1 1242
£(C-05--C* 6.4 233 152 237 /44 254
£0---(C=0)Y" 745 60.1 151 68.9 754 0.3
Typ

oddzizhywad n = I m i m
Parametry geometryczne oddziabywan dipolowych C=0 W4 C=0, gdzie H--A < 36 A (Allen of ol | 1998).
Odlestosci miedzyatomowe (7) podanow angstremach (A), natomiast katy walencyjne () w stopniach (7).
Oznaczenie N okresla atom od stromy N-kofica reszty aminelowasu, zas 13 dotyezy numerac)i atomow w pierscieniu oksazolowym.

Ar=0.07A A /£=3.3°




