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 چکیده
 

مورد  31G(d)-B3LYP/6درسطح محاسباتی  DFTبا استفاده از روش 2NH-Ala-Ser-Forپپتید های مختلف دیدر این مطالعه کنفورماسیون     

پپتید کنفورماسیون حاصل از تغییر زوایای دووجهی زنجیر جانبی سرین و زنجیر اصلی دی 54منظور  بررسی و تحلیل قرار گرفته است. بدین

Ala-Ser (2 2 1 1, , ,    و ) را بهینه نموده و با استفاده از محاسبات فرکانس در سطح مشابه ساختارهای پایدار و مقادیر ترمودینامیکی

کنفورماسیون یافت  19کنفورماسیون یافت شدند و  35 در این پژوهش، های مورد بررسیکنفورماسیون 54 از بین اند.طه بدست آمدهمربو

کنفورماسیون  35اند. از بین تر و پایدارتر مهاجرت نمودهدیگری با سطح انرژی پایینساختار هندسی به  . کنفورمرهایی که یافت نشدندنشدند

یافت شده 
L L   پایدارترین و

D L   ی بر مول است. کیلوکالر 64/14ناپایدارترین کنفورماسیون بوده که اختلاف انرژی نسبی بین این دو

iکنفورماسیون یافت نشده با ساختارهای کلی 19همچنین از میان 

L x   وi

L
x  ،مهاجرت به کنفورمر

D های سرین و برای باقیمانده

 شود.پپتید میباعث پایداری بیشتر ساختار دی Dبیشترین مهاجرت بوده است، به عبارتی کنفورمرآلانین، 

 

 DFT، اچاندران، زنجیر جانبی، نقشه رام  2NH-Ala-Ser-Forپپتید، دی : واژه های کلیدی

 

 . مقدمه1

نمایش داده  Dو  Lای انانتیومرهای تصویر آینه 1شوند. در شکل یافت می Dو  Lاسیدهای آمینه به هر دو فرم کنفورماسیونی      

ای سنتز پروتئین ها بر Lشوند. اگرچه موجودات زنده از اسیدهای آمینه اند. این دو مولکول یکسان نیستند و بر هم منطبق نمیشده



 

 

 

 کوانتومی و اسپکتروسکوپی مجله شیمی                                           1398 پاییز، 31، شماره نهمسال                                                                18

 
( JQCS ) 

منافع زیادی  Dانانتیومرهای  1، ازجمله داروی ضد سرطان لوپرولئید استاتDکنند ولی با ظهور داروهای شامل ایزومرهای استفاده می

که شامل نوناپپتیدی  است 2برای صنایع دارویی ایجاد کردند. لوپرولئید استات دارویی برای درمان سرطان تخمدان و آندومتریوز

سیلین است که به طور ای دیگر در این زمینه پنی. نمونه]1[لوسین استفاده شده است -L-لوسین-Dپپتید ت که در ساختارش دیاس

. ]2[آلانین تکرار شده است-D -آلانین-Dپپتید گیرد و در ساختارش دیبیوتیک مورد استفاده قرار میای به عنوان آنتیگسترده

ترین گیرند زیرا آنها کوچکمورد استفاده قرار می 3هاای در مطالعات چین خوردگی پروتئینایندهپپتیدی به طور فزهای دیمدل

.  به دلیل اهمیت اساسی چین خوردگی ]3[گذارندآمیدی به نمایش میهای تریواحد ساختمانی ممکن را برای مطالعه کنفورماسیون

های ناشی الی پروتئین ها، و همچنین تاثیر بسزایی که در شناسایی بیماریهای زنده، کمک به درک توپروتئین در ساختمان ارگانیسم

 .]4،5[دارد، مطالعات زیادی بر روی آن صورت گرفته است 4هااز چین خوردگی نادرست پروتئین

 
 نهیآم یدهایاس Dو  L یومرهایانانت یا نهیآ ری. تصو1شکل 

پپتیدی انجام شده است ارتباط آنها را در روشن نمودن مکانیسم چین خوردگی پروتئین های دیکه بر روی مدل حجم زیاد کارهایی

شود. هر دو ( ازتشکیل یک پیوند آمیدی بین دو اسیدآمینه سرین و آلانین ایجاد میSer-Alaآلانین )-پپتید سریندهد. دینشان می

(، یک اسیدآمینه کایرال هیدروفیل و قطبی OH2CHهیدروکسی متیل ) 5ا زنجیر جانبیاین اسیدهای آمینه آلیفاتیک بوده، سرین ب

 (،  هیدروفوب و غیرقطبی است.  CH3-که آلانین با زنجیر جانبی متیل )است در حالی

ی پپتید ساختار کلی د .اندمورد مطالعه قرار گرفته 2NH-Ala-L–Ser -L–HCO پپتیدهای مختلف دیدر این بررسی کنفورماسیون

 Hبه صورت  Bو  Aدر نظر گرفته شوند که در این تحقیق  Hیا  3CHتوانند می Bو  A نشان داده شده است. 2 مورد مطالعه در شکل

در تا پارامترهای ویژه درونی ساختار اصلی دی پپتید  اندهپپتید اضافه شددیدو انتهای به  2NHو  HCO در نظر گرفته شد. گروه های

 . لی از تغییر حفظ شوندطول زنجیر اص

 
 HCO–L-Ser–L-Ala-NH2 پپتید . ساختار دی2شکل 

                                                 
1. Leuprolide acetate 
2. Endometriosis  
3. Protein folding 
4. Misfolded proteins 
5. Side chain  
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پپتید مورد اند. در مدل دیبهینه شده 2NH-Ala-Ser-Forهای مختلف کنفورماسیون 1در این پژوهش با استفاده از محاسبات آغازین

نسبت به هم در موقعیت ترانس قرار دارند. همچنین هر دو کربن آلفا کایرال  NH و COمطالعه در همه پیوندهای پپتیدی گروه 

 (.3های فیزیولوژی و غالب، هماهنگی دارند )شکل هستند که با فرم Lانانتیومر 

 
 طور ، که هر کدام بهC-گروه محافظ پایانه و نیباقیمانده آلان ن،ی، باقیمانده سرN–باچهار بخش: گروه محافظ پایانه N-For-Ser-Ala-NH2 پپتید . ساختار دی3شکل 

 .اند شده گذاری شماره استاندارد گذاری شماره سیستم طبق مجزا

پپتید در پروتئین تقلید شود. در این مدل با معرفی در تحلیل و بررسی کنفورماسیونی انجام شده، سعی بر آن بوده که محیط دی

های القایی و فضایی بین و تشکیل پیوندهای آمیدی، برهمکنش Cو  Nدر انتهای به ترتیب  2NHهای محافظت کننده فرمیل و گروه

 شود.سازی میهای اسیدهای آمینه مجاور شبیهباقیمانده

 2های خاصی از بتاترن هاآمیدی ممکن است کنفورماسیونای و تریبه عنوان یک سیستم دواسیدآمینه 2NH-Ala-Ser-Forپپتید دی

 .]6،7[های کروی است، را انتخاب کنداز واحدهای ساختمانی نوع دوم در پروتئین ،که یک ساختارمتداول

حاصل از چرخش حول زوایای   2NH-Ala-Ser-Forپپتید کنفورمر محتمل دی 54های محاسباتی در این پژوهش با استفاده از روش

رار گرفته است. همچنین مهاجرت به ساختارهای پپتید و زنجیر جانبی باقیمانده سرین، مورد بررسی قدی 3دووجهی زنجیر اصلی

 است تا پایداری و ناپایداری کنفورمرهای مختلف نمایش داده شود.  پایدارتر برای کنفورمرهایی که موجود نیستند، شناسایی شده
  

 کارروش. 2

 تحلیل و بررسی کنفورماسیونی. 2-1

های پپتیدی اند تا در زنجیرهافزوده شده Ser-Alaپپتید نده به دو انتهای دیکنآمید به عنوان محافظت-Nفرمیل و -Nهای گروه        

گذاری شده شماره ،گذاری استانداردبر اساس سیستم شماره 2NH-Ala-L-Ser-L-Forرا تقلید کنند. ساختار  بلندتر رفتار کربن 

                                                 
1. Ab initio calculations 
2 .  -Turns 

3. Backbone  
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، باقیمانده سرین، باقیمانده آلانین و گروه محافظ Nشده است: گروه محافظ پایانه  پپتید مورد مطالعه به چهار بخش تقسیماست. دی

در زنجیر اصلی وجود  و  . در باقیمانده پپتیدی دو زاویه دووجهی ]8،9[اندگذاری شدهکه هرکدام جداگانه شماره Cپایانه 

Nیب مربوط به چرخش حول پیوندهای دارند که به ترت C  وC CO   هستند و زاویه دووجهی مربوط به چرخش حول

 5ن با ارتباط پایداری انرژیتیکی و شکل آ  2NH-Ala-L-Ser-L-Forپپتید نامگذاری شده است. در دی زنجیر جانبی سرین، با 

2زاویه دووجهی شامل  2 1 1, , ,    و]8[ اند، مورد بررسی قرار گرفته است. چرخش حول هر نشان داده شده 3،که در شکل

gساختارهای گوچ منفی ) ،یک از زوایای دووجهی ( گوچ مثبت ،)g (و آنتی )aتوانند ایجاد کنند. بنابراین ( را می

 23 3 54   کنفورمر مختلف حاصل از چرخش حول زوایای دو وجهی مورد بررسی قرار خواهد گرفت. بر اساس قواعد

IUB-IUPAC 1 ]10[ ( زوایای چرخشی زنجیر اصلی  و( و زنجیر جانبی ) بین مقادیر ،)گیرند + قرار می180و  -180]11[. 

(1)                    180 180    

(2)                    180 180    

(3)                     180 180    
نشان داده شده است.  4چین در شکل گیرند که به صورت مربع خط+ قرار می180و  -180بین  و  نیز  2روی نقشه راماچاندران

، همانطور که قبلاً توسط راماچاندران های حاصل از چرخش حول زنجیر جانبی، مقادیراما برای نمایش گرافیکی کنفورماسیون

0گیرد )+ قرار می360تا  0، بین ]12[پیشنهاد شده است  360  . ) 

 
کل کامل از باشند( که دو سی 3CHیا  Hتوانند می Qو  P) NHQ-CO-CHR-NH-CO-P. نمایش توپولوژیکی نقشه راماچاندران برای آمینواسید محافظت شده 4شکل 

است و چهار بخش دیگر که با  IUPACچین مشخص شده است مربوط به قاعده دهد. قسمت مرکزی که با خط+ را نشان می360تا  -360تغییرات زوایا بین 

نحصر به فردکنفورماسیون م 9های پپتیدی خطوط پر نمایش داده شده است مربوط به روش متداول تعیین محدوده زوایا هستند. اکثر باقیمانده
D

،
D
 ،

D
 ،

L
 ،

L
 ،

D
 ،

L
 ،

L
 و

L
 کنند.را اختیار می 

 

                                                 
1. International Union of Pure and Applied Chemistry -International Union of Biochemistry 
2. Ramachandran 
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 محاسبات مولکولی. 2-2

-6، و با استفاده از سری پایه ]B3LYP ]13در سطح محاسباتی  DFTهمه ساختارها با استفاده از محاسبات کوانتومی به روش      

31G(d) ودینامیکی، پایدار بهینه شده و با استفاده از محاسبات فرکانس در سطح محاسباتی مشابه ضمن بدست آوردن مقادیر ترم

های نسبی بر اند لذا انرژیهای کل بر حسب هارتری بدست آمدهاند. انرژیبودن ساختارهای بررسی شده، مورد تأیید قرار گرفته

1برمول )حسب کیلوکالری
kCalmol

اند که برای این منظور مقادیر بدست آمده برحسب هارتری در ضریب ( محاسبه شده

( انجام شده G03w)03افزار گوسینو با استفاده از نرمatm1و فشار  K15/298اند. همه محاسبات در دمای ضرب شده 5095/627

 .]14[است

 . بررسی نتایج3

 . بررسی کنفورماسیونی زنجیر جانبی3-1

درجه تغییر داده و  360تا  0درجه از  30ن را در فواصل مربوط به باقیمانده سری( ابتدا زاویه دووجهی زنجیر جانبی )     

 آورده شده است.  1بهینه نموده که نتایج آن در جدول  B3LYP/6-31G(d)ساختارهای حاصل را با استفاده از روش
 

 ()زنجیر جانبی دووجهی حاصل از چرخش حول زاویه2NH-Ala-L-Ser-L-Forکنفورمرهای مختلف ( ∆relEو انرژی نسبی ) (E)مقادیر انرژی. 1جدول 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

زنجیر جانبی، کنفورمر آنتی  C-Cهای حاصل از چرخش حول پیوند دهد در بین ساختارنشان می 1همانطور که نتایج جدول 

پایدارترین ساختار است. انرژی نسبی سه کنفورمر آنتی 180,a    گوچ مثبت ، 60,g 


    و گوچ منفی

   HartreeEnergy  
relE   1

kCalmol
  

0 -739.7392112 8.75 

30 -739.7437431 5.91 

60 -739.7489438 2.64 

90 -739.7469095 3.92 

120 -739.7436117 5.99 

150 -739.7477400 3.40 

180 -739.7531551 0.00 

210 -739.7514540 1.07 

240 -739.7428582 6.46 

270 -739.7431223 6.30 

300 -739.7449936 5.12 

330 -739.7416234 7.24 

360 -739.7392112 8.75 
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 60,g 


    ترتیب پایداری این سه کنفورمر به صورت برمول هستند.  کیلوکالری 12/5و  64/2، 0به ترتیبa g g    .است

آورده شده است و ساختارهای  5نمودار تغییرات انرژی نسبی کنفورمرهای مختلف حاصل از چرخش حول زنجیر جانبی در شکل 

 نشان داده شده است. 6در شکل  gو a ،gسه بعدی کنفورمرهای 

 
 .31G(d)-B3LYP/6در سطح  (برحسب زاویه دو وجهی زنجیر جانبی ) 2NH-Ala-L-Ser-L-Forپپتید . نمودار تغییرات انرژی نسبی دی5شکل

 

 

For-پپتید ( حاصل از چرخش حول زنجیر جانبی دیg-( ج( گوچ منفی)g+( ب( گوچ مثبت )a. ساختارهای سه بعدی بهینه شده کنفورمرهای الف( آنتی)6شکل 

2NH-Ala-L-Ser-L  31در سطحG(d)-B3LYP/6. 

 بررسی کنفورماسیونی زنجیر اصلی. 3-2

ا برای دو باقیمانده در ابتدا زنجیر جانبی سرین را در سه موقعیت آنتی، گوچ مثبت و گوچ منفی قرار داده و زوایای زنجیر اصلی ر     

حاصل گردد و سپس با  4های راماچاندران طبق شکل دهیم تا کنفورمرهای مختلف مربوط به نقشهسرین و آلانین طوری تغییر می

دووجهی  ساختارهای بهینه حاصل از چرخش حول چهار زوایه 31G(d)-B3LYP/6استفاده از محاسبات کوانتومی در سطح 

2 2 1 1, , ,    پپتید های مختلف حاصل از تغییر زوایای دووجهی زنجیر اصلی برای دیآوریم. بررسی کنفورماسیونرا بدست می

1(، طی دو مرحله انجام شده است: در مرحله اول زوایای چرخشی باقیمانده پپتیدی سرین )Ala-Ser (SAمحافظت شده  1,  را )

)ف حاصل از چرخش حول زنجیر جانبیبرای سه کنفورمر مختل ), ,g g a
  در موقعیت ،

L
 قرار داده )که به ترتیب باa

L ،L
  و

L
 حالت کنفورماسیونی مختلف  9، در 4طبق شکلشوند( و سپس باقیمانده پپتیدی آلانین را نشان داده می(

D
،

D
 ،

D
 ،

L
 ،

L
 ،

D
 ،

L
 ،

L
 و

L
) آورده  2آوریم. نتایج حاصل از محاسبات مربوطه در جدول قرار داده و ساختارهای بهینه را بدست می

 شده است.  
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iدر حالت  2NH-Ala-L-Ser-L-Forو زوایای دووجهی ساختارهای بهینه شده کنفورمرهای مختلف  (E)مقادیر انرژی. 2جدول 

L x * 

 i a   
1
   

1
   

2
   

2
      Energy Hartree  

L

a

L   199.99 187.60 196.89 202.59 191.42 -739.7539908 

L

a

L   200.54 186.57 287.18 55.81 190.59 -739.7535868 

D

a

L   198.41 189.10 82.57 287.54 190.80 -739.7568433 

L

a

L   199.24 188.33 171.25 36.46 190.23 -739.7497720 

D

a

L   199.66 183.52 127.58 343.93 189.96 -739.7533237 

L

a

L   197.93 159.35 295.09 331.78 177.24 -739.7508371 

D

a

L  ** 199.53 184.06 130.33 343.17   189.99 -739.7533296 

L

a

L   199.31 165.58 302.27 151.91 177.12 -739.7571952 

D

a

L  ** 199.74 189.21 83.06 287.00 190.30 -739.7568567 

 i g


  
1
   

1
   

2
   

2
      Energy Hartree

 

LL 
  200.44 172.92 160.65 194.34 66.82 -739.7492010 

LL 
  200.87 169.20 288.06 62.42 67.61 -739.7459026 

DL 
  201.11 170.83 84.00 285.56 67.13 -739.7499554 

LL 
  198.97 175.17 170.62 38.93 68.20 -739.74023325 

DL 
  198.02 172.41 132.50 339.86 70.99 -739.7458780 

LL 
  197.21 178.78 295.51 338.74 73.85 -739.7477650 

DL 


** 197.97 172.32 132.34   340.08  71.08 -739.7458783 

LL 
  202.67 168.18 304.71 154.34 65.55 -739.7502175 

DL 


** 200.53 171.27 84.10 285.55  67.32 -739.7499514 

 i g


  
1
   

1
   

2
   

2
      Energy Hartree

 

L L
 


 235.02 148.90 159.15 192.04 -64.69 -739.7450741 

L L
 


** 279.40 62.91 286.18 49.66 -48.78 -739.7507411 

L D
 


 238.58 135.50 82.21 286.79 -63.67 -739.7464487 

L L
 


 238.47 136.05 167.13 37.29 -65.24 -739.7366736 

L D
 


** 303.53 120.73 109.01 343.69 -51.53 -739.7526249 

L L
 


** 280.03 69.19 294.17 325.92 -48.82 -739.7471790 

L D
 


** 303.47 120.58 109.22 343.73 -51.50 -739.7526249 

L L
 


 236.07 146.80 301.66 151.44 -67.95 -739.7386215 

L D
 


** 239.93 134.20 82.40 286.98 -63.53 -739.7464545 

               *  , ,i a g g
 

 ,  ** NOT FOUND (N/F)   
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i، با ساختار کلی4کنفورمر مورد مطالعه بر روی نقشه راماچاندران طبق شکل  27از بین  2اساس نتایج جدول بر 

L x  

 , ,i a g g  ،18 ( ساختار یافت شدندFOUND)   9و ( ساختار یافت نشدندNOT FOUND, N/Fکه به نواحی دیگری )  از

aکنفورمر مذکور کنفورمر 27اند. از بین کرده 1راماچاندران مهاجرت نقشه

L L  9ز بین امودینامیکی را دارد. بیشترین پایداری تر 

هایمورد، کنفورماسیون 5اند در ساختاری که به نواحی دیگر مهاجرت کرده
D  وD باقیمانده آلانین، به ترتیب بهD  وD  

ساختار باقیمانده، 4 ود را حفظ نموده است. ازخ Lصورتیکه باقیمانده سرین کنفورماسیون اولیه  اند درمهاجرت کرده i g ،

یل شده است در حالیکه آلانین کنفورماسیون اولیه تبد Lسرین به  Lمورد کنفورماسیون 2اند در که تحت مهاجرت قرار گرفته

Lخود را حفظ کرده است که شامل L  وL L  هایبوده و به ترتیب به کنفورماسیونL L  وL L  اند. مهاجرت کرده 

اند که شامل تغییر کرده Ala-L-Ser-Lپپتید محافظت شده رماسیون هر دو باقیمانده سرین و آلانین در دیمورد دیگر کنفو 2برای 

L D  وL D  هستند و هر دو به ناحیه مربوط به کنفورمرL D  نشان  7در شکل اند که در نقشه راماچاندران مهاجرت کرده

 اند.  داده شده
Initial Conformations Initial Conformations 

L L   D L   D L   L L   L D   L D   

L L   L L   D L   L L   L L   L D   

L L   L L   D L   L L   L L   L D   
Final Conformations for anti (a) Final Conformations for anti (a) 

L L   D L   D L   L L   L D   L D   
*

L L
β β  L L   D L   L L   L L   *

L D
β γ  

*
L D
γ γ  *

L L
β β  D L   L L   L L   *

L D
β δ  

Final Conformations for gauche + (g+) Final Conformations for gauche + (g+) 
*

L L
γ β  D L   D L   L L   L D   L D   

*
L L

β β  L L   *
D L
γ β  L L   L L   *

L D
β γ  

L L   *
L L
γ β  D L   L L   L L   *

L D
β δ  

Final Conformations for gauche − (g−) Final Conformations for gauche − (g−) 

L L   *
L L

α β  D L   *
L L
γ α  *

L Dε γ  L D   

L L   L L   *
D L
γ β  L L   L L   *

L D
β γ  

L L   *
L L
γ β  D L   *

L L
γ γ  L L   *

L Dε γ  
برای سه کنفورماسیون مختلف زنجیر جانبی 2NH-Ala-L-Ser-L-Forپپتید محافظت شده دی و نهایی 2های اولیه. کنفورماسیون7شکل  , ,a g g   بدست آمده از

اند. ساختارهای پایدارتر مهاجرت نموده کنفورماسیون به 19کنفورماسیون ذاتاً پایدار بدست آمده است و  31G(d)-B3LYP/6 .35محاسبات کوانتومی به روش

 *کنفورماسیون اولیه خود را حفظ نموده و Alaیا  Serهای ها باقیماندههایی است که ضمن مهاجرت به ساختار جدید در آنمربوط به کنفورماسیون *بالاوند

 اند، اشاره دارد.دچار تغییر کنفورماسیونی شده باقیماندهبه مواردی که هر دو 

                                                 
1. Migration  
2. Initial conformations  
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iدر حالت  2NH-Ala-L-Ser-L-Forو زوایای دووجهی ساختارهای بهینه شده کنفورمرهای مختلف  (E)مقادیر انرژی. 3جدول

Lx  * 

 i a   
1
   

1
   

2
   

2
      Energy Hartree  

L

a

L   199.99 187.60 196.89 202.59 191.42 -739.7539908 
a

L L  ** 278.67 62.85 81.38*  285.59  180.33 -739.7587352 
a

D L   73.53 287.06 153.31 201.93 190.94 -739.7420916 

L

a

L  ** 200.15 188.16  162.73 201.99 191.30 -739.7540054 

L

a

D   206.13 295.52 153.19 187.67 176.46 -739.7403719 

L

a

L   291.40 323.93 166.61 197.51 183.82 -739.7376675 

L

a

D   61.75 32.66 154.46 191.94 192.18 -739.7522938 

L

a

L  ** 199.73  187.93 162.80 202.15 191.30 -739.7540061 

L

a

D   72.67 193.60 162.00 198.11 201.04 -739.7471311 

 i g


  
1
   

1
   

2
   

2
      Energy Hartree

 

LL 


 200.44 172.92 160.65 194.34 66.82 -739.7492010 

L L 


 276.13 78.00 159.29 197.24 55.54 -739.7593146 

D L 


 57.64 327.97 155.61 206.53 69.38 -739.7359904 

LL 


** 246.71 11.17 158.32 192.66 52.44 -739.7510546 

LD   239.11 275.41 154.04 192.79 54.52 -739.7466960 

LL  ** 246.65 11.15 158.39 192.69 52.44 -739.7510546 

LD   41.99  56.30  149.20 189.61  62.34 -739.7486041 

LL  ** 201.01 173.06 160.44 193.55 66.98 -739.7492017 

LD  ** 39.37 245.79 165.40 202.30 64.18 -739.7391453 

 i g


  
1
   

1
   

2
   

2
      Energy Hartree

 

LL 


 235.02 148.90 159.15 192.04 -64.69 -739.7450741 

L L 


 275.54 60.24 154.69 201.43 -49.26 -739.7477055 

D L 


 75.86 297.95 154.54 201.08 -60.52 -739.7439125 

LL 


** 245.08 12.32 158.54 192.32 -56.43 -739.7462008 

LD  ** 286.30 340.62 164.32 196.57 -52.26 -739.7471374 

LL   286.24 340.49 164.56 196.48 -52.29 -739.7471351 

LD   61.52 35.90 153.35 191.98 -58.78 -739.7458161 

LL   300.94 121.08 154.38 190.96 -52.20 -739.7458440 

LD  ** 75.39 298.08 154.18 201.61 -61.00 -739.7439388 

*  , ,i a g g
 

 ,  ** NOT FOUND (N/F)   
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)در مرحله بعدی برای هر یک از سه کنفورمر زنجیر جانبی ), ,g g a
  به صورت جداگانه، زوایای دووجهی باقیمانده پپتیدی ،

2آلانین ) 2, را در موقعیت )
L

 حالت کنفورماسیونی  9، در 4داده و سپس باقیمانده پپتیدی سرین را طبق جدول شکل قرار

)مختلف 
D

،
D
 ،

D
 ،

L
 ،

L
 ،

D
 ،

L
 ،

L
 و

L
 )آوریم. نتایج حاصل از محاسبات قرار داده و ساختارهای بهینه را بدست می

 نشان داده شده است.   3 مربوطه در جدول

نقشه های راماچاندران با ساختار  کنفورمر مورد مطالعه بر روی 27دهد، از بین نشان می 3همانطور که نتایج جدول

کلی , ,i a g g i

L
x  ،17 بر  به نواحی کنفورماسیونی دیگری ساختار یافت نشدند، به عبارتی10ساختار یافت شدند و

iکنفورمر با ساختار   27اند. از بین راماچاندران مهاجرت کرده روی نقشه

L
x ،

L L   کنفورماسیونی با کمترین سطح انرژی و

کنفورمری که به نواحی دیگر بر روی نقشه راماچاندران مهاجرت  10ز بین ابه عبارت دیگر بیشترین پایداری ترمودینامیکی را دارد. 

مورد باقیمانده آلانین کنفورماسیون اولیه،) 9اند درکرده
L

را حفظ کرده و فقط در یک مورد آلانین به کنفورماسیون  (، خود

 دیگری مهاجرت نموده است که در مورد اخیر کنفورماسیون باقیمانده سرین در حالت اولیه خود باقیمانده است.

 Lمورد به کنفورماسیون  1و  2به ترتیب در  Lو  Lهای اند، کنفورماسیونکنفورمری که تحت مهاجرت قرار گرفته 10در 

در یک مورد نیز به کنفورماسیون Lاند. همچنین کنفورماسیونتبدیل شده
L

  نکنفورماسیومورد نیز  2مهاجرت کرده است. در-

به ترتیب به  Dو  Lهای 
L

 وD اند و در یک موردتغییر نمودهD  بهL  ر مهاجرت کرده است. در همه موارد اشاره شده د

اند که این بخش کنفورماسیون آلانین حفظ شده است فقط در یک مورد کنفورماسیون هر دو باقیمانده پپتیدی دچار تغییر شده

Lمربوط به کنفورماسیون L  در حالت آنتی است که بهL D   اند.هآورده شد 7تغییر یافته است و به طور کامل در شکل 

کنفورماسیون یافت  19کنفورماسیون یافت شدند و  35های مورد بررسی کنفورماسیون 54توان بیان نمود از بین به طور کلی می

کنفورمر سه کنفورماسیون پایدارتر عبارتند  54اند. از بین این های پایدارتری مهاجرت نمودهنشدند و عمدتاً به کنفورماسیون

Lاز L ،a

L L  وa

L L  که ترتیب پایداری آنها به صورتa a

L L L L L L         (. همانطور که توضیح 3و  2است. )جداول

aداده شد کنفورماسیون 

L L   بهa

L D    .مهاجرت نموده است 

های نسبی )رژیان
rel

E2پپتید های مختلف دی( کنفورماسیونNH-Ala-Ser-For  با استفاده از محاسبات کوانتومی در سطح

31G(d)-B3LYP/6  های نسبی در مقایسه با پایدارترین کنفورماسیون انرژی اند.آورده شده 4در جدولL L 
 اند.محاسبه شده 

iدهند برای حالتنشان می 7و شکل  4همانطور که نتایج جدول  

L x  ساختارهایD وD های برای هیچ یک از کنفورماسیون

iزنجیر جانبی یافت نشدند و برای حالت

Lx  هایاز کنفورماسیون نیز هیچ کدامLهای پایدارتر یافت نشدند و به کنفورماسیون

Lکنفورمر یافت شده  35مهاجرت کردند. همچنین در بین  L   پایدارترین وD L   ناپایدارترین کنفورماسیون بوده که انرژی و

 (.4کیلوکالری بر مول هستند )جدول  64/14،  0هارتری و  -7539904/739،   -7593146/739ا به ترتیب  انرژی نسبی آنه

 



     

 

 

 27  1398 پاییز، 31، شماره نهمسال                           همکارانو  چهکندی

 
( JQCS ) 

نسبی هایانرژی. 4جدول
rel

E 1
kCalmol

  2کنفورمرهای مختلفNH-Ala-L-Ser-L-For 

 [ ]BB i Ser

  
SC 

 [ 1]BB i Ala  

L
   

L
   

D
   

L
   

D
  

L
  

D
  

L
  

D
  

L
  a   3.34 3.59 1.55 5.99 3.76 5.32 Not found 1.33 Not found 

L
  g 

  6.35 8.42 5.87 11.97 8.43 7.25 Not found 5.71 Not found 

L
  g 

  8.95 Not found 8.07 14.21 Not found Not found Not found 12.99 Not found 

 [ ]BB i Ala

 
SC 

 [ 1]BB i Ser  

L
   

L
   

D
   

L
   

D
  

L
  

D
  

L
  

D
  

L
  a   3.34 Not found 10.81 Not found 11.89 13.58 4.41 Not found 7.65 

L
  g 

  6.35 0.00 14.64 Not found 7.92 Not found 6.72 Not found Not found 

L
  g 

  8.94 7.28 9.66 Not found Not found 7.64 8.47 8.45 Not found 

 اند، به شرح زیر است:های پایدارتر مهاجرت کردهو به کنفورماسیون( Not found)اند هایی که یافت نشدهنسبی کنفورماسیونانرژی 

D

a

L  =3.76, 
D

a

L  =1.54,
DL 


=8.43, 

DL 


=5.88, 
L L

 


=5.38, 
L D

 


=4.20,
L L

 


=7.62,
L D

 


=4.20,
L D

 


=8.07 

a

L L  =0.36,
L

a

L  =3.33,
L

a

L  =3.33,
LL 


=5.18,

LL  =5.18,
LL  =6.35,

LD  =12.66,
LL 


=8.23,

LD  =7.64,

LD  =9.65 
 

 . نتیجه گیری4

B3LYP/6-با استفاده از محاسبات کوانتومی در سطح    2NH-Ala-L-Ser-L-Forشده پپتید محافظتیآنالیز کنفورماسیونی د     

31G(d) دهد:انجام شده است نتایج محاسبات نشان می 

کنفورماسیون یافت  35های ناشی از چرخش حول زوایای دووجهی زنجیر جانبی سرین و زنجیر اصلی کنفورماسیون  54از بین  -1

 اند.های پایدارتری مهاجرت نمودهکنفورماسیون یافت نشدند و عمدتاً به کنفورماسیون 19شدند و 

Lکنفورمر مورد مطالعه سه  کنفورماسیون پایدارتر عبارتند از 54از بین  -2 L ،a

L L  وa

L L   که ترتیب پایداری آنها به

aرتصو a

L L L L L L        .است 

Lکنفورمر یافت شده  35همچنین در بین   -3 L   پایدارترین وD L  و  0ها با انرژی نسبی  به ترتیب ناپایدارترین کنفورماسیون

 کیلوکالری بر مول هستند.  64/14

iورد مطالعه با ساختار کلیهای مکنفورماسیون 27از بین  -4

L x   ،9  روی نقشه به نواحی دیگریساختار یافت نشدند و 

به  Dو  Dهایمورد، به ترتیب با حفظ کنفورماسیون اولیه سرین یا آلانین، کنفورماسیون 7اند که در راماچاندران مهاجرت کرده

اند تغییر کردهمورد دیگر کنفورماسیون هر دو باقیمانده سرین و آلانین  2اند و در مهاجرت کرده Lبه  Lو   Dو  Dترتیب به

Lکه شامل  D  وL D  هستند و هر دو به ناحیه مربوط به کنفورمرL D  اند.در نقشه راماچاندران مهاجرت کرده 

iکنفورمر با ساختار   27از بین  -5

L
x  ،10 مورد با  9ند که در اکنفورمر به نواحی دیگر بر روی نقشه راماچاندران مهاجرت کرده

به  L، کنفورماسیون Lبه  Lو  Lهای حفظ کنفورماسیون آلانین، کنفورماسیون
L

  هایکنفورماسیونوL   وD  به ترتیب

به 
L

 وD اند و در یک موردتغییر نمودهD  بهL  مهاجرتاند. فقط در مهاجرت کردهa

L L   بهa

L D  کنفورماسیون هر دو

 اند.باقیمانده پپتیدی دچار تغییر شده
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Abstract 

      In this study conformational analysis of HCO-Ser-Ala-NH2 dipeptide were performed using DFT method at 

the B3LYP/6-31G(d) level of theory. For this purpose 54 conformations of serine-alanine protected dipeptide 

that derived from varying the backbone and sidechain dihedral angles ( 1 1 2 2, , ,    and  ), were optimized. 

Then by using frequency calculations at the same level of calculations the stable conformers and 

thermodynamic values were obtained. Of the 54 considered conformations in this research, 35 conformations 

were found and 19 conformers were not found. Those that were not found have converged to a different 

geometry of lower energy and greater stability. Among 35 found conformers the L L   and D L   have the 

lowest and highest relative energy respectively, therefore are the most stable and unstable conformers 

respectively. The relative energy of D L   is 14.64 kcalmol-1. The migration pattern show that of the 19 not 

found conformers with 
i

L x   and
i

L
x   general structures, migration to D  is more favorable.  
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