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 چکیده

-M06-2X/6 و B3LYP/6-311+G(d,p) سطح محاسباتیدو در در فاز گازی با استفاده از محاسبات کوانتومی در این تحقیق           

311+G(d,p)، شیتارهای چرخساخ β  فرمL از بین  ند.افتهر گرقرا رد بررسیموراماچاندران  بر روی نقشه آلانین-سرین همحافظت شد پپتیددی

ها در اتمنظریه کوانتومی  .را دارند  βچرخشی ساختارکنفورمر 2NH-laa-ers-For-N، 26 پپتید محافظت شدهیکنفورمر محتمل د 243

مورد استفاده قرار گرفته است. نتایج بدست آمده β شیتارهای چرخساخبیعت پیوندهای هیدروژنی بین مولکولی برای بررسی ط هامولکول

Lکنفورمر کنند کهمشخص می D  متعلق به نوع V ساختارهای βچرخشی ساختار ، پایدارترینل سه پیوند هیدروژنیشکییل تبه دلβ  در بین

) βچرخشی ساختارناپایدارترین که یلحا . درهمه ساختارها است
a

L L ) متعلق به نوع ،I، سطح وژنی در دو یک پیوند هیدر به ترتیب دو و

  د. دهل میتشکیرا  M06-2X/6-311+G(d,p) و B3LYP/6-311+G(d,p) محاسباتی

 
 

 

 QTAIM ، DFT  ،M06-2X  راماچاندران، ، βساختار چرخشیآلانین، -سرین ،پپتیددی واژه های کلیدی:

 
 

 . مقدمه1

 یاصل ساختارو  شوند یمتصل م گریکدیبه  یدیپپت یوندهایپکه توسط  ندها هست نیپروتئدر ساختار  یاساس اجزاء نهی آمیدهایاس   

 دو فرم به و هستند ،αC بن آلفارک،مرکز کایرال ها دارای یکبقیه آنگلیسین اسیدآمینه  به استثناء دهند. یم لیها را تشک نیپروتئ

شود، به طور  یم دهینام دیپپت ید شوند یممتصل  به هم یدیپپت وندیپ کیکه توسط  نهیآم دیدو اس .جود دارندو Dو  L انانتیومری
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اسید آمینه پلی تعداد بیشتری  اتصال و برای دیگوپپتیساختار ال ،شوند یبه هم متصل م ابهشم روش به نهیآم دیکه چند اس یزمان مشابه

هستند، به طور  هاینئپروت رد ممکن یساختار هایواحد نیترکوچک یدیپپت یدمدل های  که ییاز آنجا .[1]آیندمی جودوب اهپپتید

 کی یخواص عملکرد .[2]نداهگرفتمورد مطالعه قرار دیپپت 2یدرک بهتر تاخوردگ یبراβ1 یچرخش یاختارهادر مورد س یاگسترده

ل که شام 3نیپروتئ هیثانو یبر اساس ساختارها سنتیها به طور یژگیو نیدارد. ا یآن بستگ یدر درجه اول به ساختار سه بعد نیپروتئ

ه بکه ) متوالی هستند 6باقیمانده n لها شام. چرخشگیرندمیمورد بررسی قرار  و تعیینهستند،  5چرخش هاو  4لفایچ آمارپ

 از و ،(1 لکش) [43،] استآنگستروم  5/7یا  0/7 تر ازمک i+n و  iاندهباقیم αCبین که فاصله شود(، نشان داده می i+niصورت

 α هایکربن نیب کنندهشده اند. فاصله محدودتشکیل  ، (n=6) [9،10]و  ،γ (n=3) [5،6]، β (n=4)، α (n= 5) [7،8]ی هاچرخش

 .شودموجب تاخوردگی آن میو نموده اعمال  7ژئومتری خاصی را به زنجیر اصلی

 
 ، i+1φ یدووجهزوایای پیوند هیدروژنی بین مولکولی و ، آن i+3و  iهای ندهیماباق α هایکربنله بین فاص به همراه βچرخشی ساختارکلی یک شمای  .1 شکل

i+1ψ ، 2i+φ 2 وi+ψ . 
 

 ماندهیباق یوجهدو یایزوا ریاساس مقاد رب که اندر گرفتهراق لیتحلمورد بررسی و ها چرخشبیشتر از سایر   β یچرخش یاختارهاس

 ویهزا راز چها. تسا هدش هدروآ 1جدول  رد و انواع آنها β یساختارها ψو φ ایر زوایمقادی .ندوشمی بندیدسته ψو  φآنها،  یمرکز

 ± 45 تا تواند یمچهارم  هیکه زاو یمجاز است، در حال 1ارائه شده در جدول  ریمقاد از درجه ±30انحراف ه مورد ر س، ددووجهی

 نانتیومرهایا ، درحالیکهشوندبیشتر مشاهده می  β یچرخش یاختارهاس IIIو  I ،IIع نو معمولبه طور  .[11]شود منحرف درجه

نشان داده نشده است.  1در جدول  VIIهستند. نوع  جیرا مترک VIIIو  VIa1 ،VIa2 ،VIbواعنا و ('IIIو  'I' ،II ) اآنه کنفورماسیونی

طبقه  IVبه عنوان نوع  ستندین فیکه قابل تعر ییکه آنها یشده است، در حال فیتعر βمعمول، هشت نوع مختلف از چرخش  به طور

                                                 
1. β-turns 

2. Protein folding 
3. Protein secondary structures 
4. α-Helix 

5. Turns 

6. Residue 

7. Backbone 
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 شوندمی مشخص، i+3و  i یهاماندهیباق C=Oو  H-N هایگروه  نیب 1یدروژنیه وندیپ کیبا ، β یچرخش ها .[21]شوند یم یبند

تحت  یتا حد و بوده یچند وجه ندیفرآ کی  β یرخشساختارهای چدر  دیپپت کی گیردوخکه تا ی(. در حالدینیرا بب 1شکل ) [13]

اگرچه  .[14]دنتارها شوموجب پایداری بیشتر این ساخ دنتوانیم یارشته نیب های هیدروژنیوندیپ ،است یمحلهای برهمکنشتأثیر 

 خواصو  ،[15]را تشکیل دهندآنها توانند هم می پپتیدهاپپتیدها و دیشوند ولی تریایجاد می در تتراپپتیدها بیشترβ هایچرخش

در شده  ایجادβ ساختارهایهای انتهایی در حالیکه باقیمانده .[16]ند متفاوت باشطور قابل توجهی به  تواندمی این پپتیدها شیمیایی

اسیدهای آمینه  α هایکربن فاصله بین ، دننکب میپایداری بیشتری کسهیدروژنی  هایدر اثر ایجاد پیوند پپتیدهاتتراپپتیدها و ید

بر  یمحاسباتهای وشربا استفاده از  ایگستردهنظری ات عهای اخیر مطالدر سال .[2]ا استتر از تتراپپتیدهپپتیدها کوتاهانتهایی دی

-آلانینپپتید دیروی  برانجام گرفته مطالعات  عنوان مثال به. [19-17] پپتیدها انجام گرفته استدیβ چرخشی رهایساختا روی

های تجربی و نظری در توافق که با یافته است Iبه نوع  آن متعلقβ چرخشی رساختادهد کنفورماسیون ارجح نشان میین گلایس

 چرخشیساختار  47از بین  دهدنشان می آلانین-ینوالپپتید محافظت شده بر روی دی همچنین مطالعات صورت گرفته .[17]است

βمتعلق به نوع ورمرکنفرترین یداپا ،هبدست آمد III'[19]ستا.   
 

 . 2i+ψ و i+1φ ، i+1ψ ، 2i+φ ها شاملآن دووجهیو زوایای  βچرخشیساختارهای بندی دسته .1جدول 

 
 

 پپتیددی Lفرم  محتمل βشیتارهای چرخساخ ،2(DFT)تئوری تابعیت چگالی روشو با استفاده از محاسبات کوانتومی در این تحقیق 

ساختار  ند.اقرار گرفته رد بررسیتعیین و موراماچاندران  بر روی نقشه ،(2NH−la−aL−ser−L−COH) ،آلانین-سرین همحافظت شد

                                                 
1. Hydrogen bond  

2. Density Functional Theory 
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  ،[21،20]بر روی نقشه راماچاندران  های محتملکنفورماسیونو  2NH−la−aL−ser−L−HCO محافظت شده پپتیدبعدی دیسه 

     اند.ان داده شدهنش 3و  2های در شکلبه ترتیب  -N و -C ه هایندر پایا محافظت شده هآمینداسی یک برای

 
شده است: گروه  بندیبه چهار بخش تقسیم ینآلان-پپتید محافظت شده سریندی(. 2NH-laa-ers-For-Nین )آلان-پپتید محافظت شده سریندی .2لشک

پپتید بر ی دیهاگذاری اتمجهی و شمارهی دووزوایاتعیین . C (2NH)-هنپایا محافظگروه  ن، باقیمانده آلانین وانده سری(، باقیمFor=HCO)  N-هنپایا محافظ

 گذاری استاندارد صورت گرفته است. اساس یک سیستم شماره
 

 ی محاسباتیهاروش. 2

-دی -Nو  -C هنپایا دوابتدا در لذا است.  اکنترل واکنش جفت شدن آنه یبرا یموضوع ضرور کی نهیآم یدهایفاظت از اسح     

 ییاثرات فضا ،کیل یک پیوند آمینه ویژهشتمن که ضاضافه نموده را  HCOو 2NH محافظ هایوهرگیب به ترت laa−L−ser−L پپتید

 رساختاشود، یممشاهده  3کل همانطور که در ش .کندتقلید می در پروتئین را پپتیددیمحیط و  مجاور نهیآم دیاس یمانده ها یباق

 تقسیم شده C پایانه وه محافظاقیمانده سرین، باقیمانده آلانین و گرب ،N هگروه محافظ پایانشامل پپتید مورد مطالعه به چهار بخش دی

 و  φ،ψ ، توسط زوایای چرخشی پپتیدیساختار سه بعدی د .[22،23]ستا گذاری شدهشمارهو طبق یک روش استاندارد 

ز های حاصل ایونسورمافکن  کهکنند در حالیرا مشخص می وضعیت زنجیر اصلی و φ،ψ  وجهیدو اییاوز شود.یف میتوص

نسبت به هم در موقعیت همه پیوندهای پپتیدی  ،این تحقیق مطالعه در پپتید مورددیدر  کند.ی را تعیین میبچرخش حول زنجیر جان

 NH−CO و αC−NH ، CO−αC هایچرخش حول پیوندمربوط به ترتیب  به و φ ،ψ یایاوزو  (018= ) ترانس قرار دارند

ساختار  9هر باقیمانده پپتیدی  برای ψو φزوایای و مقادیر 1 [24-26](MDCA) چند بعدیتحلیل کنفورماسیونی س بر اسا هستند.

ساختار  99=81 نلانیآ-پپتید سرینبرای دیپس ، [27]شودبینی میاماچاندران پیشیدار بر روی نقشه رکنفورماسیونی پا

دار حاصل از ختار پایساود سه . همچنین با توجه به وجرندی وجود داصلزنجیر ا وجهیدو اییاوزحاصل از تغییر اسیونی مکنفور

  993=243 ، [28]پپتید مورد مطالعهبرای دی( +gوچ مثبت )( و گa(، آنتی )-gجانبی شامل گوچ منفی )حول زنجیر چرخش 

                                                 
1. Multi Dimensional Conformational Analysis  
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-مورد مطالعه قرار میβ چرخشی هایتارساخ، آلانین-پپتید سرینساختار محتمل برای دی 243. از بین یم داشتاهخو ساختار محتمل

  .د(راببینی 1 )جدول گیرند

 
-میQ و PCO–NH–CHR–CO–NHQ(P با فرم کلی-C و-N هاینه محافظت شده در پایانهدآمینمایش توپولوژیکی نقشه راماچاندران برای یک اسی .3شکل

 . [23] باشند( 3CHو H هایگرو ندانتو

بهینه  G(d,p)+311-6و سری پایه  M06-2Xو  B3LYPح ودر سط DFTبه روش تومینبات کوامه ساختارها با استفاده از محاسه

نسبی و انرژی آزاد گیبس  ز جمله انرژیا ودینامیکیدیر ترما، مقمشابهمحاسباتی سطوح شده و با استفاده از محاسبات فرکانس در 

 هاکولها در مولاتمنظریه کوانتومی چنین با استفاده از مهاند. ساختار بدست آورده شدهدارترین یاپنسبت به  βیتارهای چرخشساخ

(QTAIM)1 [92]، همه  اند.یین و مورد بررسی قرار گرفتهبین مولکولی تعنی ن مولکولی شامل پیوندهای هیدروژبیهای برهمکنش

. دنشده ا انجام اتمسفر 1 و فشارکلوین  15/298دمای ، فاز گازی در ،Gaussian09 [30]افزارنرم از ادهاستف باکوانتومی  محاسبات

 اند.صورت گرفته AIMAll [31]افزاربا استفاده از نرمAIM 2باتهمچنین محاس
 

 
 

 . نتایج و بحث 3

بر (. نیدرا ببی 1و جدول  1شکل ) شوندمی تعریف i+2ψو i+1φ ،1i+ψ ،i+2φدووجهیزوایای  ساسبر ا βچرخشیساختارهای     

 ساختارکنفورمر به عنوان  26، آلانین-نسری پپتید محافظت شدهیمحتمل دکنفورمر  243ن همه ات انجام شده از بیس محاسباسا

مورد  βچرخشیارهای ختسا 26 ، زوایای دووجهی و نوعگیبس نسبیآزاد هایانرژی ،بینس هایانرژی .اندایی شدهسشنا βچرخشی

بیشترین و ترتیب  به I و V نوع βچرخشی هایساختار هک دهدنتایج بدست آمده نشان می .استه آورده شد 2در جدول مطالعه 

 2همانطور که مقادیر جدول  های نسبی را دارا هستند.کمترین پایداری را دارند، به عبارتی کمترین و بیشترین مقادیر انرژی و انرژی

 گیبس نسبیآزادانرژی انرژی ومقادیر  هستند. βاپایدارترین ساختارهایو  به ترتیب پایدارترین و ن های دهد کنفورمرنشان می

                                                 
1. Quantum Theory of Atoms In Molecules 

2. Atoms In Molecules  
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 کنفورمر
a

L L  در سطوح محاسباتیB3LYP وM06-2X  برمول هستند. کیلوکالری 63/14 (89/12) و 91/16 (89/14)به ترتیب

 هستند. نسبی گیبس آزاد هایانرژیمقادیر داخل پرانتز 

 

-پپتید محافظت شده سریندی  ی چرخشی هو زوایای دووج (مولبریرالکیلوک)برحسب های نسبی یمقادیر انرژ،  βچرخشیساختارهای  بندیدسته .2جدول 

 M06-2X/6-311+G(d,p)و  B3LYP/6-311+G(d,p)محاسباتی حطسو د آلانین در

 
ساختار، به ترتیب 26ن بی رد Vنوع پایدارتر  βهمچنین سه ساختار

L D  ،a

L D  و
L D  .گیبس آزادانرژی مقادیر انرژی و هستند

a هایکنفورمر نسبی

L D    و
L D  محاسباتیطوح در سB3LYP 2وX-M06 (79/2)و 91/5 (71/5) ، 25/3 (95/2) به ترتیب 

  هستند.  11/5 (46/4) ، 00/3

گروه یدروژن تم هو ا ،(i)، تم اکسیژن گروه کربونیل اولین باقیمانده آمینواسیدی بین اکولی مول دروژنی درونتشکیل پیوند هی   

،(3i+) ،ین باقیمانده آمینواسیدیرماچه آمین 11 19 9O H N، هایساختار منجر به پایداریβ برای بررسی  .[31]شودمی
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شامل تحلیل توپولوژیکی خواص نقاط  [92] 1ردِبَ س نظریهسابر ا AIMباتسمحا βهایساختاردر های پیوند هیدروژنی برهمکنش

،دانسیته الکترونی کل صورت گرفته است.2(BCPs) یدنپیو بحرانی r، نیسو لاپلا، 2 r، طبیعت پیوند  ط بحرانینقا آن در

نسیکووالاهای کنشند. برای برهمکهیدروژنی را تعیین می  0.1 . .r au ، 2 0r غیرکووالانسی  هایکنشد برهمدر مور و

نیپیوند هیدروژ واندروالسی و شامل  0.001 0.01 . .r au  ، 2 0r برای برهمکنش پیوند هیدروژنی [. 23-43] هستند

به صورت نیسو لاپلا دانسیته الکترونی کلمقادیر   0.02 0.034 . .r au  ، 2 0.024 0.139 . .r au  [35]اندشدهرش گزا. 

همچنین انرژی برهمکنش پیوند هیدروژنی )
HBEاز رابطه ) 1

2HBE V rBCP ین رابطه که در اآیدبدست میV(rBCP) انرژی ،

طول پیوند هیدروژنیدیر . مقاستپتانسیل الکترونی در نقطه بحرانی ا r، r، 2 rو
HBE هایساختارβ پپتیدختلف دیم 

پیوند هیدروژنیدهد نتایج محاسبات نشان می آورده شده است. 3در جدول  ala−L−ser−Lمحافظت شده 
11 19 9O H N 

aکنفورمرهایدر

D L ،a

L L ،
L L و

L L محاسباتیآن در سطوح  پیوندی و انرژی شودتشکیل میB3LYP 2 وX-M06  به

) آن  یوندیپفاصله و  است برمولیلوکالری( ک93/3 ،80/2، 75/3، 22/3)و  (4.94، 66/3، 75/4، 59/3)ترتیب 
11 19O H)  اینبرای 

 در د.قرار دارآنگستروم  06/2-17/2 و 07/2-20/2ه در محدود به ترتیب M06-2X و B3LYPسطوح محاسباتیدر کنفورمرها 

    مانند نیز پیوندهای هیدروژنی ازدیگری انواع مورد مطالعه  β ساختارهای

14 19 19
...O H N،

14 27 21
...O H O،

3 15 6
...N H N،

21 15 6
...O H N،

11 15 6
...O H N،

21 12 3
...O H N،

14 12 3
...O H N،

21 19 9
...O H N

و
18 15 6

...O H N عنوان فات کمی دارند، به در برخی موارد اختلا آمده از دو سطح محاسباتینتایج بدستالبته  ند.شویم تشکیل

روژنیهید هایپیوندتشکیل  B3LYPمحاسباتی در سطحمثال 
3 15 6
...N H N و

14 12 3
...O H N  کنفورمرهای برایبه ترتیب 

(
L L ،a

L L ،
L L ،

L L ( و )a

L L ،a

L L ،
L L ) 2ی محاسبات سطحکه در رحالیشود دمشاهده میX-M06  این

 د.نشودیده نمیها پیوند

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

                                                 
1. Bader 

2. Bonding Critical Points 
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 (مولبریرالکیلوک)برحسب  βچرخشیساختارهای ولی یوند هیدروژنی درون مولکپانرژی و  (.a.uاحدهای اتمی )برحسب و پارامترهای توپولوژیکی .3جدول 

 .M06-2X/6-311+G(d,p)و  B3LYP/6-311+G(d,p)محاسباتی حطسو د درآلانین -رینفظت شده سپپتید محادی
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رهایکنفورمطور مشابه برای به 
L L   و(

L L ،a

L L ) روژنیهید هایپیوندترتیب  به
21 12 3

...O H N، و
18 15 6

...O H N  فقط

aهایراختاسکه، در در حالی د،شونمی دههامش B3LYPمحاسباتی سطحدر 

L L  وa

L L  ، هایپیوندبه ترتیب
21 15 6

...O H N 

و
21 19 19

...O H N2ی محاسباتدر سطح نها تX-M06  را ببینید(.  3و شکل  3جدول ) وندشمیمشاهده 

س مقادیربر اسا    r، 2 rو
HBE به عنوان مثال مقادیر [.63] بندی کردسط تقسیمرا به ضعیف یا متو هیدروژنی یوندپتوان می 

 r، 2 rو
HBE پیوند برای

14 19 19
...O H N  محاسباتیدر سطوحB3LYP 2 وX-M06 هایهدر محدود ترتیب هب 

(a.u.030/0 -017/0،a.u.  940/0 – 550/0 ،1-calmolk 00/8- 35/4 )  و(a.u. 027/0- 015/0 ،a.u. 111/0- 054/0،-calmolk

مقادیردهد نشان می 3نتایج جدول د. نگیرقرار می ( 15/3 -11/7 1 r، 2 rو
HBE موجود در های هیدروژنییوندپ 

 .a.u.037/0 -014/0، a.u) هایبه ترتیب در محدوده M06-2X و B3LYPمحاسباتیح سطبرای دو ، مورد مطالعه βساختارهای 

118/0 – 470/0 ،1-calmolk 20/10- 59/3 )  و(a.u. 230/0- 101/0 ،a.u. 121/0- 430/0،1-calmolk 56/8- 80/2 ) ر میراق-

روژنیدهند پیوند هیدمقادیر بدست آمده در هر دو سطح محاسباتی نشان می .دنگیر
11 15 6

...O H N برای کنفورمر
D L   بیشترین

aکه برای ساختار، در حالیوندی را داردمقدار  انرژی پی

D L  در سطح محاسباتیB3LYP هیدروژنی ندیوپ
11 19 9O H Nکمترین 

برای این پیوند در کنفورمر انرژیکمترین میزان  2X-M06 محاسباتیح سط مقدار انرژی پیوندی را داراست و در
L L   مشاهده

کنفورمرشود. می
L D   متعلق به نوعV ساختارهایβ چرخشی ساختار ، پایدارترینل سه پیوند هیدروژنیشکییل تبه دلβ  در بین همه

، 41/4( و )38/6، 96/5، 79/5) به ترتیب M06-2X و B3LYPمحاسباتیدو سطح  مقادیر انرژی پیوندی آنها در که ساختارها است
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( و 05/2، 04/2، 06/2تیب ) ح محاسباتی یاد شده به تردر دو سط H و O هایفاصله اتم و برمول هستند( کیلوکالری84/4، 54/4

β (aچرخشی ساختارهمچنین ناپایدارترین . را ببینید( 3و  2)جداول  ( آنگستروم هستند12/2، 06/2 ،08/2)

L L ) متعلق به نوع ،I،  به

-کیلوکالری 60/4( و 72/3، 04/7) انرژی ا مقادیرب M06-2X و B3LYP سطح محاسباتیترتیب دو و یک پیوند هیدروژنی در دو 

ساختارهاید. دهل میگستروم را تشکیآن 04/2( و 36/2، 96/1و فاصله پیوندی ) مولبر
L D  وa

L L  ه مقادیر توپولوژیکی به همرا

های فاصله بین اتم .است اده شدهن دنشا 4شکل  رداند، ت آمدهبدس 2X-M06 طحدر س AIMکه با استفاده از محاسبات  مربوطه

1H  10وH (H10-1Hdگروه )کننده ی محافظتهاHCO  2وNH  در ساختارهایβ کمتر ازÅ7  است به غیر از ساختارهای متعلق به

برای کنفورمرهای 0H1-1Hdمقدار. [37] است Å7 > 0H1-1Hd که bIVو  VIa1 ،VIa2انواع 
L D  وa

L L  ترتیب به Å87/5 

II-a')به ترتیب از 2X-M06و B3LYPسطح محاسباتیدر دو  0H1-1Hdمقادیرمحدوده  .(4شکل ) است Å08/6و

D L )Å03/5 تا 

(VIa2-
L L )Å25/9  و('I-

D D )Å38/4 تا (VIa2-
L L )Å25/9  .است 

مقادیر  r، 2 rوV(rBCP) شامل دروژنی مرسومسه پیوند هی
14 19 19

...O H N،
14 27 21

...O H Oو
11 15 6

...O H N پیوند  و دو

یرمعمولغدروژنی هی
9 11 2
...N O C و 

14 24 16
...O H C برای کنفورمرهای

L D  وa

L L  نشان داده شده است. همانطور  4در شکل

پیوندهای V(rBCP)رشود مقادیاهده میالف مش-4که در شکل 
14 19 19

...O H N،
9 11 2
...N O C و 

14 24 16
...O H C در نقطه بحرانی

aبرای کنفورمر

L L  ها انرژی پیوند هیدروژنی برای آن نبنابرای ،هستندهارتری  -008574/0و  -001980/0،  -014673/0 ترتیب به

کنفورمررای ب همچنین .هستندول برمکیلوکالری 69/2و  62/0، 60/4به ترتیب 
L D  مقادیرV(rBCP)  وHBE پیوندهای 

14 19 19
...O H N، 

14 27 21
...O H O و 

11 15 6
...O H N  54/4، 84/4، 41/4و هارتری  -014460/0،  -015437/0،  -014049/0ترتیب به 

دهند کنفورمرآمده نشان میایج بدستنت . ب(-4)شکل  هستند ولبرمکیلوکالری
L D  ر در محدوده کنفورم به عنوان پایدارترین 

 βساختارمطابق با  یکنفورماسیون 2NH−la−aL−ser−L−COH پپتیدتوان گفت دی، پس مییردگقرار می βچرخشیساختارهای 

 .کندرا اختیار می
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در  ینآلان-پپتید محافظت شده سریندی βچرخشیساختار برای دو (.a.uاحدهای اتمی )برحسب والکترونی سیل نسین و انرژی پتاکترونی، لاپلالدانسیته ا .4شکل

aالف( .G(d,p)-2X/6-06M+311 محاسباتی حطس

L L  ب)
L D  دهند(را نشان میپیوندی  نقاط بحرانی ،سبز )نقاط  

 



 

 

 

 مجله شیمی کوانتومی و اسپکتروسکوپی                                           1400پاییز، 36، شماره یازدهمسال                                                              74

 
( JQCS ) 

 . نتیجه گیری4

-6سری پایه با استفاده از  و M06-2Xو  B3LYPمحاسباتی حسطدو در  DFTبه روش تومینمحاسبات کوا در این تحقیق     

311+G(d,p) تارهای بر روی ساخβ 2 پپتیددیNH−laa−L−ser−L−COH یچرخش ختارسا 26از بین  .استشده  انجامβ   بدست

Lف کنفورمرهایآمده D  و
a

L L   به ترتیب پایدارترین و ناپایدارترین ساختارها هستند. محاسباتAIM  10یک حلقه تشکیل 

  i+3و  iهای ندهمین باقیماو آ لهای کربونیو هیدروژن گروه های اکسیژنپیوند هیدروژنی بین اتمرا به دلیل ایجاد  عضوی

کنفورمرهایدر
a

D L ،
a

L L ،L L وL L  حوسط در این کنفورمرها های هیدروژنی. مقادیر انرژی پیوندددهنشان میرا 

 نفورمرک .هستند ولبرمکیلوکالری 39/3، 80/2، 75/3، 22/3و  94/4، 66/3، 75/4، 59/3به ترتیب   M06-2Xو  B3LYPمحاسباتی

L D  ساختار( β   نوعV،)  54/4، 41/4( و )38/6، 96/5، 79/5)مقادیر انرژی پیوندی ا ایجاد سه پیوند هیدروژنی بین مولکولی ببا ،

کنفورمر  کهرد. در حالیی را داپایداربیشترین  ، M06-2X و B3LYPمحاسباتیدو سطح  در ترتیببه  برمول( کیلوکالری84/4
a

L L  ساختار( β   نوعI،) محاسباتیح وسط در ناپایدارترین ساختار است وB3LYP و M06-2X پیوند  دو و یک ایجاد به ترتیب

 دهد.را نشان می برمولوکالریکیل 60/4( و 72/3، 04/7)مقادیر انرژی پیوندی ا هیدروژنی بین مولکولی ب
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Abstract 

     In this research the β-turn structures of L form of serine-alanine protected dipeptide on Ramachandran map 

were investigated using quantum calculations at the  B3LYP/6-311+G(d,p) and M06-2X/6-311+G(d,p) levels of 

theory in gas phase. Amongst of 243 plossible conformers of N-For-ser-ala-NH2 protected dipeptide, 26 of the 

found conformers having β-turn structures. The quantum theory of atoms in molecules were carried out to 

characterize the nature of the intramolecular hydrogen bonding in β-turn structures. The obtained results reveal 

that the 
L D   conformer of type V because of including of three HBs is the most stable one between all β-turn 

structures. However, the most unstable ( a

L L  ) β-turn conformer of type I bears two and one HBs at the B3LYP 

and M06-2X levels of theory, respectively. 
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