Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 92, ćżŕ. 5, ś. 398 { 402 cfl 2010 č. 10 śěŋš£ąř£

Ŕőń£řĺğăűĺ£ ăňĺŋőłĺśńőš ĺ ĺţ ćğăĺňőďěľśšćĺě ć ąĺőňőńěłşńăţ

Ă. Ć. Ňĺšĺŋ^{1)}

Ţĺňĺůěśłĺľ ťăłşńĳšěš, ŇČŞ ĺň. Ň.Ć. Ńőňőŋőśőćă, 119991 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 26 ĺ¿ń£ 2010 č.

Ŕőłăğăŋő, ůšő ăňĺŋőłĺśńőšż ć ąĺőňőńěłşńăţ, ăŋăńőčĺůŋő ăšőňăň, ćğăĺňŋő ŕőń£řĺğş¿šś£ ĺ ĺţ ŕőń£řĺğăűĺ£ ğăćĺśĺš őš ĺţ ćğăĺňŋőľ łőőřďĺŋăűĺĺ. Ćăęŋőśšĳ ¡šőčő ¡ťťěłšă ďń£ łőřřěłšŋőčő őŕĺśăŋĺ£ Łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ć ąĺőňőńěłşńăţ ŕőłăğăŋă ŋă ŕřĺňěřě ćżůĺśńěŋĺ£ őšŋőśĺšěńĳŋżţ ¡ŋěřčĺľ łőŋťőřňěřőć ąĺőňőńěłşń ňěšőďőň śĺńőćżţ ŕőńěľ ś ĺğćěśšŋżňĺ ťşŋłűĺőŋăńăňĺ. Ŋě şůěš ¡šőčő ¡ťťěłšă ŕřĺćőďĺš ł łăůěśšćěŋŋő ŋěŕřăćĺńĳŋżň őšŋőśĺšěńĳŋżň ¡ŋěřčĺ£ň łőŋťőřňěřőć ąĺőňőńěłşń.

Śőćřěňěŋŋżě ŕřěďśšăćńěŋĺ£ ő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ţ ăšőňőć ć ňőńěłşńăţ ć ŋăĺąőńěě £ćŋőň ćĺďě ťőřňăńĺğőćăŋż ć ňěšőďăţ śĺńőćżţ ŕőńěľ, őąğőř łőšőřżţ ŕřěďśšăćńěŋ ć [1]. Őŋĺ őśŋőćăŋż ŋă šőň, ůšő ăšőňż £ćń£¿šś£ őśŋőćŋżňĺ śšřőĺšěńĳŋżňĺ ąńőłăňĺ ňőńěłşń ĺ ůšő ąńăčőďăř£ łşńőŋőćśłőňş ćğăĺňőďěľśšćĺ¿ ůăśšĺůŋżľ ğăř£ď ŋă ăšőňăţ ňőęěš ĺğňěŋ£šĳś£, ă ¡ńěłšřőŋŋżě ŕńőšŋőśšĺ ăšőňőć ŕőń£řĺğş¿šś£. Ĺğćěśšŋżě śĺńőćżě ŕőń£ £ćŋő şůĺšżćă¿š ¡šĺ ¡ťťěłšż. Ŋăŕřĺňěř, ťşŋłűĺőŋăń ¡ŋěřčĺĺ śĺńőćőčő ŕőń£ Amber ĺňěěš ćĺď E = ∑ bonds

R_r(r � r_{eq} )^2 + ∑ angles

K_θ(θ � θ_{eq} )^2 +

+ ∑ dihedral V_n 2 [1+cos(nϕ�γ)]+ ∑ i<j ( A_{ij} R^{12}_{ij} � B_{ij} R^6_{ij} + q_iq_j ϵR_{ij} ) , (1) čďě q_i { ůăśšĺůŋżľ ğăř£ď i-čő ăšőňă [2]. Ŕőśńěďŋĺě šřĺ ůńěŋă ¡šőčő ćżřăęěŋĺ£ őŕĺśżćă¿š ćăŋ ďěř ćăńĳśőćśłőě ĺ łşńőŋőćśłőě ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ňěęďş ăšőňăňĺ.

Ąĺőňőńěłşńż, ć őšńĺůĺě őš ďřşčĺţ ňőńěłşń, ĺňě- ¿š ěźě őďĺŋ šĺŕ śšřşłšşřŋżţ ¡ńěňěŋšőć { ăňĺŋőłĺśńőšż, łőšőřżě śőţřăŋ£¿š ć ŋĺţ śćőĺ śšřşłšşřŋżě ĺ ďřşčĺě śćőľśšćă. Ŕő ¡šőľ ŕřĺůĺŋě ăňĺŋőłĺśńőšż řăśśňăšřĺćă¿šś£ ć ąĺőţĺňĺĺ łăł őśŋőćŋżě śšřőĺšěńĳŋżě ąńőłĺ ąĺőňőńěłşń [3]. Ć ść£ğĺ ś ¡šĺň ňőęŋő ŕřěďŕőńőęĺšĳ, ůšő łşńőŋőćśłőě ćğăĺňőďěľśšćĺě ć ąĺőňőńěłşńăţ ďőńęŋő ŕřĺćőďĺšĳ ŋě šőńĳłő ł ŕőń£řĺğăűĺĺ ăšőňőć ĺ ćőğňőęŋőňş ĺğňěŋěŋĺ¿ ĺţ ůăśšĺůŋżţ ğăř£ďőć, ŋő ĺ ł ŕő£ćńěŋĺ¿ ăŋăńőčĺůŋżţ ¡ťťěłšőć ďń£ ăňĺŋőłĺśńőš.

Řăśśňăšřĺćă£ ćőğňőęŋőě ŕřő£ćńěŋĺě ¡šĺţ ¡ťťěłšőć ć ąĺőňőńěłşńăţ, ňőęŋő ğăňěšĺšĳ, ůšő ăŋăńőčĺůŋő ăšőňăň, ůăśšĺůŋżě ğăř£ďż ăňĺŋőłĺśńőš, łőšőřżě ňőęŋő őŕřěďěńĺšĳ łăł śşňňż ůăśšĺůŋżţ ğăř£-

1)e-mail: mitin@phys.chem.msu.ru

ďőć ăšőňőć ăňĺŋőłĺśńőš, ďőńęŋż ğăćĺśěšĳ őš ĺţ ŕřőśšřăŋśšćěŋŋőľ łőőřďĺŋăűĺĺ. Ŕőń£řĺğăűĺ£ ăňĺŋőłĺśńőš ć ąĺőňőńěłşńăţ śşźěśšćěŋŋő őšńĺůăěšś£ őš ŕőń£- řĺğăűĺĺ ăšőňőć ć ňőńěłşńăţ. İšő ść£ğăŋő ś šěň, ůšő ćőğňőęŋőśšĳ ŕěřěřăśŕřěďěńěŋĺ£ ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ ć ăňĺŋőłĺśńőšăţ śşźěśšćěŋŋő ąőńĳÿě ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ăšőňăňĺ. Ŕő¡šőňş ŕőń£řĺğăűĺ£ ăňĺŋőłĺśńőš ŕřĺćőďĺš ŋě ł şśĺńěŋĺ¿ ćăŋ ďěř ćăńĳśőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ňěęďş ăšőňăňĺ, ă ł ďőŕőńŋĺšěńĳŋőňş şćěńĺůěŋĺ¿ ůăśšĺůŋżţ ğăř£ďőć ăšőňőć ăňĺŋőłĺśńőš.

Śşźěśšćőćăŋĺě ¡šĺţ ¡ťťěłšőć ć ąĺőňőńěłşńăţ ňőęŋő şćĺďěšĳ, śřăćŋĺćă£ ůăśšĺůŋżě ğăř£ďż ăňĺŋőłĺśńőš ĺ ăšőňőć, ŕőńşůăěňżţ ć ŋě¡ňŕĺřĺůěśłĺţ řăśůěšăţ, ć łőšőřżţ ćśě šĺŕż ćğăĺňőďěľśšćĺľ şůĺšżćă- ¿šś£ ěśšěśšćěŋŋżň ŕşšěň, ś řăśůěšăňĺ ňěšőďăňĺ śĺńőćżţ ŕőńěľ, ć łőšőřżţ ťşŋłűĺőŋăńż ¡ŋěřčĺĺ £ćŋżň őąřăğőň ŋě şůĺšżćă¿š őšňěůěŋŋżě ćżÿě ¡ťťěłšż. Ś ¡šőľ űěńĳ¿ ążńĺ ŕřőćěďěŋż řăśůěšż řăğńĺůŋżţ łőŋťőřňěřőć ąĺőňőńěłşń 1VM2 [4] ĺ 1CKW [5], śőśšő£- źĺţ ĺğ 13 ĺ 25 ăňĺŋőłĺśńőš, śőőšćěšśšćěŋŋő, ňěšőďăňĺ Ţăřšřĺ-Ťőłă (ŢŤ), šěőřĺĺ ťşŋłűĺőŋăńă ŕńőšŋőśšĺ (ŠŤŔ) ś čĺąřĺďŋżň ťşŋłűĺőŋăńőň B3LYP ĺ ąăğĺśăňĺ 6-31G, 6-31G**, 6-311G, ĺ 6-311G** [6 { 9], ă šăłęě ňěšőďőň śĺńőćżţ ŕőńěľ ś śĺńőćżňĺ ŕőń£ňĺ Amber 99 [2] ĺ Charmm 27 [10]. Řăğńĺůŋżě łőŋťőřňěřż ąĺőňőńěłşń 1VM2 ĺ 1CKW ążńĺ ŕőńşůěŋż ś ŕřĺňěŋěŋĺěň řăğńĺůŋżţ ňěšőďőć őŕšĺňĺğăűĺĺ ś śĺńőćżňĺ ŕőń£ňĺ Amber 99 ĺ Charmm 27 ł ĺţ ĺśţőďŋżň ¡łśŕěřĺňěŋšăńĳŋżň čěőňěšřĺ£ň ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕřőčřăňňż Tinker [11]. Ćőńŋőćżě ťşŋłűĺĺ ňěšőďőć ŢŤ ĺ ŠŤŔ ążńĺ ŕřőăŋăńĺğĺřőćăŋż ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ňăńńĺłěŋőćśłĺţ [12] ĺ ŋăšşřăńĳŋżţ [13] ğăř£ďőć ăšőňőć. Řěğşńĳšăšż, ŕőńşůěŋŋżě ć řăśůěšăţ ňěšőďăňĺ ŢŤ ĺ ŠŤŔ, ăŋăńőčĺůŋż ďń£ őąőĺţ ňőńěłşń. Ŕő¡šőňş ć šăąń.1 ŕřěďśšăćńěŋż šőńĳłő ŋăšşřăńĳŋżě ğăř£ďż řăğńĺůŋżţ łőŋťőřňěřőć ňőńěłşńż 1VM2, ŕőńşůěŋŋżě ďń£ ŠŤŔ/B3LYP ćőńŋőćżţ ťşŋłűĺľ, řăśśůĺšăŋŋżţ ś ąăğĺśőň 6-31G**, ŕőšőňş ůšő ĺňěŋŋő ¡šőš ąăğĺś ĺśŕőńĳğşěšś£ ďń£ őŕšĺňĺğăűĺĺ ŕăřăňěšřőć śĺńőćżţ

398 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 5 { 6 2010

Šăąńĺűă 1

1VM2 ăŋšĺąĺőšĺł. Ŋăšşřăńĳŋżě ůăśšĺůŋżě ğăř£ďż ăňĺŋőłĺśńőš ć řăğńĺůŋżţ łőŋťőřňěřăţ, řăśśůĺšăŋŋżě ś ŠŤŔ/B3LYP/6-31G** ćőńŋőćőľ ťşŋłűĺěľ, ĺ ğăř£ďż, ŕřĺŋ£šżě ć ňěšőďăţ śĺńőćżţ ŕőńěľ

ŚŔ 1 2 3 4 5 6 Gly 1.0 0.8607 0.8749 0.9092 0.8324 0.8201 0.8632 Leu 0.0 0.0190 0.0172 0.0353 0.0396 0.0187 0.0386 Phe 0.0 0.0120 0.0145 �0:0084 �0:0024 0.0269 0.0035

Asp �1:0 �0:8460 �0:8835 �0:8796 �0:7353 �0:7680 �0:7847

Lys 1.0 0.9184 0.9175 0.8909 0.7850 0.7824 0.8364 Leu 0.0 0.0191 0.0075 0.0111 0.0106 �0:0032 �0:0071 Lys 1.0 0.8636 0.8876 0.8953 0.8881 0.8687 0.8507 Ser 0.0 �0:0555 �0:0036 �0:0733 �0:0183 �0:0166 �0:0171 Leu 0.0 0.0168 �0:0045 0.0476 0.0586 �0:0460 0.0072 Val 0.0 0.0006 0.0401 �0:0031 �0:0170 0.0290 0.0323 Ser 0.0 0.0080 �0:0303 0.0134 �0:0071 0.0183 �0:0066

Asp �1:0 �0:8052 �0:7998 �0:8128 �0:8034 �0:6933 �0:7848

Phe 0.0 �0:0117 �0:0375 �0:0256 �0:0307 �0:0369 �0:0315

Šăąńĺűă 2

1VM2 ăŋšĺąĺőšĺł. Ŋăšşřăńĳŋżě ůăśšĺůŋżě ğăř£ďż ăšőňőć ć ćőśĳňőľ ŋěľšřăńĳŋőľ ăňĺŋőłĺśńőšě śěřĺŋ ć řăğńĺůŋżţ łőŋťőřňěřăţ, řăśśůĺšăŋŋżě ś ŠŤŔ/B3LYP/6-31G** ćőńŋőćőľ ťşŋłűĺěľ, ĺ ć ¡šőľ ęě őšďěńĳŋő ćğ£šőľ ăňĺŋőłĺśńőšě

Ăšőň 1 2 3 4 5 6 Śćőą.

N �0:6554 �0:6425 �0:6578 �0:6501 �0:6697 �0:6654 �0:5733 C �0:1746 �0:1699 �0:1660 �0:1698 �0:1568 �0:1543 �0:2804

C 0.7447 0.7063 0.7272 0.7386 0.6913 0.7138 0.5773

O �0:6848 �0:6481 �0:7302 �0:7087 �0:6226 �0:6665 �0:4463 C �0:0857 �0:0919 �0:1081 �0:1134 �0:1115 �0:1094 �0:0885 O �0:8000 �0:7906 �0:8066 �0:7592 �0:7816 �0:7552 �0:7263

H 0.4372 0.4478 0.4400 0.4345 0.4152 0.4392 0.3400 H 0.2399 0.2633 0.2745 0.2661 0.2941 0.2700 0.2792 H 0.2141 0.1992 0.2127 0.2340 0.2263 0.2215 0.2258 H 0.2190 0.2168 0.2337 0.2259 0.1943 0.2084 0.2056 H 0.4900 0.5062 0.5073 0.4837 0.5044 0.4808 0.4871

ŕőńěľ [2, 10]. Ďń£ śřăćŋěŋĺ£, ğăř£ďż ăňĺŋőłĺśńőš, ĺśŕőńĳğşěňżě ć řăśůěšăţ ňěšőďăňĺ śĺńőćżţ ŕőńěľ, šăłęě ŕřĺćěďěŋż ć ¡šőľ šăąńĺűě.

Ăŋăńĺğ ŕřěďśšăćńěŋŋżţ řěğşńĳšăšőć ŕőłăğżćăěš, ůšő ůăśšĺůŋżě ğăř£ďż ğăř£ęěŋŋżţ ăňĺŋőłĺśńőš śşźěśšćěŋŋő ŋĺęě ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ğăř£ďăňĺ, ŕřĺŋ£šżňĺ ć ňěšőďăţ śĺńőćżţ ŕőńěľ. Ŋăŕřĺňěř, ğăř£ď ďćěŋăďűăšőľ ăśŕăřăčĺŋőćőľ łĺśńőšż ć ŕ£šőň łőŋťőřňěřě řăćěŋ �0.6933 e�, šőčďă łăł ěě ğăř£ď ć ňěšőďăţ śĺńőćżţ ŕőńěľ řăćěŋ �1.0 e�. Ćěńĺůĺŋă ůăśšĺůŋżţ ğăř£ďőć ăňĺŋőłĺśńőš śĺńĳŋő ğăćĺśĺš őš łőŋťőřňěřă, šăł ęě łăł, ĺ őš ĺţ ćğăĺňŋőľ łőőřďĺŋăűĺĺ. Ŋăŕřĺňěř, ğăř£ď ůěšćěřšőľ ăśŕăřăčĺŋőćőľ łĺśńőšż řăćěŋ

�0.8796 e^� ć šřěšĳěň łőŋťőřňěřě, ă ć ůěšćěřšőň

łőŋťőřňěřě őŋ řăćěŋ �0.7353 e�. Ůăśšĺůŋżě ğăř£- ďż ŕ£šőľ ĺ śěďĳňőľ ăňĺŋőłĺśńőš ńĺğĺŋă ůěšćěřšőčő łőŋťőřňěřă řăćŋż 0.7850 e� ĺ 0.8881 e�, śőőšćěšśšćěŋŋő. Ćăřĺăűĺĺ ůăśšĺůŋżţ ğăř£ďőć ŋěľšřăńĳŋżţ ăňĺŋőłĺśńőš ğŋăůĺšěńĳŋő ňěŋĳÿě ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś ćăřĺăűĺ£ňĺ ğăř£ďőć ŋă ğăř£ęěŋŋżţ ăňĺŋőłĺśńőšăţ ĺ ąńĺğłĺ ł ŋşń¿. İšő ŕőďšćěřęďăěš, ůšő ăňĺŋőłĺśńőšż śšřěň£šś£ śőţřăŋĺšĳ śćőĺ śćőľśšćă ć ąĺőňőńěłşńăţ.

Ţăřăłšěřŋżě ůěřšż łşńőŋőćśłőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ăňĺŋőłĺśńőš ć ąĺőňőńěłşńăţ, őšňěůěŋŋżě ćżÿě, ţőřőÿő ćĺďŋż ŕřĺ řăśśňőšřěŋĺĺ ůăśšĺůŋżţ ğăř£ďőć ăšőňőć ăňĺŋőłĺśńőš ć řăğńĺůŋżţ łőŋťőřňěřăţ. Šăłőě řăśśňőšřěŋĺě ńşůÿě ŕřőćőďĺšĳ ďń£ ŋěľšřăńĳŋżţ ăňĺŋőłĺśńőš, ŕőšőňş ůšő ĺţ ůăśšĺůŋżě ğăř£ďż ąńĺğłĺ ł ŋşń¿ ćő ćśěţ łőŋťőřňěřăţ.

Śřăćŋĺň ůăśšĺůŋżě ğăř£ďż ăšőňőć ćőśĳňőľ ăňĺŋőłĺśńőšż śěřĺŋă ć řăğńĺůŋżţ łőŋťőřňěřăţ ąĺőňőńěłşńż 1VM2 ś ůăśšĺůŋżňĺ ğăř£ďăňĺ ăšőňőć ć ¡šőľ ęě, ŋő őšďěńĳŋő ćğ£šőľ, śćőąőďŋőľ ăňĺŋőłĺśńőšě, ś čěőňěšřĺěľ ĺğ šřěšĳěčő łőŋťőřňěřă, ŕřěďśšăćńěŋŋżě ć šăąń.2. Ćĺďŋő, ůšő ůăśšĺůŋżě ğăř£ďż ăšő-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 5 { 6 2010

Řĺś.1. İńěłšřőśšăšĺůěśłĺľ ŕőšěŋűĺăń ąĺőňőńěłşńż 1VM2, řăśśůĺšăŋŋżľ ś ŠŤŔ/B3LYP/6-31G** ćőńŋőćőľ ťşŋłűĺěľ ĺ ŋăšşřăńĳŋżňĺ ůăśšĺůŋżňĺ ăšőňŋżňĺ ğăř£ďăňĺ ďń£ ůěšćěřšőčő łőŋťőřňěřă, śŕřőěłšĺřőćăŋŋżľ ŋă ŕőćěřţŋőśšĳ ŕőńŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ, řăśśůĺšăŋŋőľ ś ¡šőľ ęě ćőńŋőćőľ ťşŋłűĺěľ

ňőć ¡šőľ ăňĺŋőłĺśńőšż ć řăğńĺůŋżţ łőŋťőřňěřăţ śşźěśšćěŋŋő ŕřěćőśţőď£š śőőšćěšśšćş¿źĺě ğăř£ďż ăšőňőć ć śćőąőďŋőľ ăňĺŋőłĺśńőšě. Ć ůăśšŋőśšĺ, řăğŋőśšĳ ňěęďş ůăśšĺůŋżňĺ ğăř£ďăňĺ ŕěřćőčő ăšőňă łĺśńőřőďă ć šřěšĳěň łőŋťőřňěřě ĺ śćőąőďŋőľ ăňĺŋőłĺśńőšż ąőńĳÿě, ůěň 0.28 e�. Řăğŋőśšĳ ňěęďş ůăśšĺůŋżňĺ ğăř£ďăňĺ ćšőřőčő ăšőňă şčńěřőďă ć ŕěřćőň łőŋťőřňěřě ĺ śćőąőďŋőľ ăňĺŋőłĺśńőšż řăćŋă 0.17 e�, ă ůăśšĺůŋżľ ğăř£ď ăšőňă ŕěřćőčő ćőďőřőďă, ść£ğăŋŋőčő ś ăšőňőň ăğőšă, ĺğňěŋ£ěšś£ ŕřĺňěřŋő ŋă 0.10 e�. İšő ŕř£ňő şłăğżćăěš ŋă šő, ůšő ăňĺŋőłĺśńőšă śěřĺŋă ŕőń£řĺğőćăŋă ć 1VM2 ąĺőňőńěłşńě, şůĺšżćă£, ůšő ěě ůăśšĺůŋżľ ğăř£ď ć ąĺőňőńěłşńě ąńĺğőł ł ŋşń¿. Ğăćĺśĺňőśšĳ ůăśšĺůŋżţ ğăř£ďőć ăšőňőć őš ćğăĺňŋőľ łőőřďĺŋăűĺĺ ăňĺŋőłĺśńőš šăłęě ćĺďŋă ĺğ śřăćŋěŋĺ£ ůăśšĺůŋżţ ğăř£ďőć ăšőňőć, ŕřěďśšăćńěŋŋżţ ć ¡šőľ šăąńĺűě. Šăł, ŋăŕřĺňěř, ůăśšĺůŋżľ ğăř£ď ŕěřćőčő ăšőňă łĺśńőřőďă ć šřěšĳěň łőŋťőřňěřě řăćěŋ

�0.7302 e^�, šőčďă łăł ć ŕ£šőň őŋ řăćěŋ �0.6226 e^�.

Ć ŋăčń£ďŋőň ćĺďě řăśţőęďěŋĺ£ ňěęďş łćăŋšőćżň őŕĺśăŋĺěň ąĺőňőńěłşń ĺ ĺţ őŕĺśăŋĺěň ć ňěšőďăţ śĺńőćżţ ŕőńěľ, ŕřěďśšăćńěŋŋżňĺ ćżÿě, ňőęŋő ćĺďěšĳ, śřăćŋĺćă£ ¡ńěłšřőśšăšĺůěśłĺě ŕőšěŋűĺăńż 1VM2 ąĺőňőńěłşńż, řăśśůĺšăŋŋżňĺ ś ŠŤŔ/B3LYP/6-31G** ćőńŋőćżňĺ ťşŋłűĺ£ňĺ ĺ ňăńńĺłěŋőćśłĺňĺ ĺ ŋăšşřăńĳŋżňĺ ğăř£ďăňĺ ăšőňőć ś ¡ńěłšřőśšăšĺůěśłĺňĺ ŕőšěŋűĺăńăňĺ ćżůĺśńěŋŋżňĺ ś ůăśšĺůŋżňĺ ğăř£ďăňĺ ăšőňőć ŕřĺŋ£šżţ ć śĺńőćżţ ŕőń£ţ Amber 99 ĺ Charmm 27. Łăůěśšćěŋŋő řăśţőęďěŋĺ£ ŋă ćśěţ ŕăřăţ řĺśşŋłőć ćżčń£ď£š őďĺŋăłőćő. Ŕő¡šőňş ŋă řĺś.1 ŕřěďśšăćńěŋ ¡ńěłšřőśšăšĺůěśłĺľ ŕőšěŋűĺăń ŕőńşůěŋŋżľ ś ŠŤŔ/B3LYP/6-31G** ćőńŋőćőľ ťşŋłűĺěľ ĺ ŋăšşřăńĳŋżňĺ ğăř£ďăňĺ ăšőňőć, ă ŋă řĺś.2 ŕřěďśšăćńěŋ ŕőšěŋűĺăń řăśśůĺšăŋŋżţ ś ůăśšĺůŋżňĺ ăšőňŋżňĺ ğăř£ďăňĺ, ŕřĺŋ£šżňĺ ć śĺńőćőň ŕőńě Amber 99 ďń£ ůěšćěřšőčő łőŋťőřňěřă. İńěłšřőśšăšĺůěśłĺě ŕőšěŋűĺăńż ążńĺ śŕřőěłšĺřőćăŋż ŋă ĺğőŕőćěřţŋőśšĳ ŕőńŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ, śőőšćěšśšćş¿źěľ ŕńőšŋőśšĺ 0.08 e�/A^3 ĺ řăśśůĺšăŋŋőľ ś ŠŤŔ/B3LYP/6-31G** ćőńŋőćőľ ťşŋłűĺěľ. Śřăćŋěŋĺě ¡šĺţ řĺśşŋłőć ŕőłăğżćăěš ŋăńĺůĺě ŕőń£řĺğăűĺĺ ăňĺŋőłĺśńőš ć łćăŋšőćőň őŕĺśăŋĺĺ ąĺőňőńěłşń, šőčďă łăł ć ňěšőďě śĺńőćżţ ŕőńěľ ¡šőš ¡ťťěłš őšśşšśšćşěš. Ŕřĺ ¡šőň śńěďşěš şůěśšĳ ąőńĳÿş¿ łőŋšřăśšŋőśšĳ řĺś.1 ć ść£ğĺ ś ŕěřěőŕřěďěńěŋĺěň ÿłăńż űćěšőć.

Őůěćĺďŋő, ůšő ¡ťťěłš ćğăĺňŋőľ ŕőń£řĺğăűĺĺ ăňĺŋőłĺśńőš ć ąĺőňőńěłşńăţ ďőńęěŋ ćńĺ£šĳ śşźěśšćěŋŋżň őąřăğőň ŋă ćżůĺśńěŋĺě ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ţăřăłšěřĺśšĺł ąĺőňőńěłşń ňěšőďőň śĺńőćżţ ŕőńěľ. Ś ść£ğĺ ś ¡šĺň ążńĺ ŕřőćěďěŋż řăśůěšż őšŋőśĺšěńĳŋżţ ¡ŋěřčĺľ łőŋťőřňěřőć ąĺőňőńěłşń 1VM2 ĺ 1CKW ŋě- ¡ňŕĺřĺůěśłĺňĺ ňěšőďăňĺ ĺ ňěšőďăňĺ śĺńőćżţ ŕőńěľ, łőšőřżě ŕřěďśšăćńěŋż ć šăąń.3. Ăŋăńĺğ ¡šĺţ ďăŋŋżţ ŕőłăğżćăěš, ůšő řěğşńĳšăšż, ŕőńşůěŋŋżě ňěšőďăňĺ ŢŤ ĺ ŠŤŔ, ŋăţőď£šś£ ć łăůěśšćěŋŋőň śőčńăśĺĺ ňěęďş śőąőľ, őďĺŋăłőćő ŕřěďśłăğżćă£ ŋăĺąőńěě śšăąĺńĳŋżě łőŋťőřňěřż 1VM2 ĺ 1CKW ąĺőňőńěłşń.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 5 { 6 2010

Řĺś.2. İńěłšřőśšăšĺůěśłĺľ ŕőšěŋűĺăń ąĺőňőńěłşńż 1VM2, řăśśůĺšăŋŋżľ ś ůăśšĺůŋżňĺ ğăř£ďăňĺ ăšőňőć ŕřĺŋ£šżňĺ ć śĺńőćőň ŕőńě Amber 99, ďń£ ůěšćěřšőčő łőŋťőřňěřă, śŕřőěłšĺřőćăŋŋżľ ŋă ŕőćěřţŋőśšĳ ŕőńŋőľ ¡ńěłšřőŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ, řăśśůĺšăŋŋőľ ś ŠŤŔ/B3LYP/6-31G** ćőńŋőćőľ ťşŋłűĺěľ

Šăąńĺűă 3

Őšŋőśĺšěńĳŋżě ¡ŋěřčĺĺ (ć łłăń/ňőńĳ) łőŋťőřňěřőć 1VM2 ĺ 1CKW ąĺőňőńěłşń

1VM2 1CKW Method 1 2 3 4 5 6 1 2 3 4 Amber 99 40.7 0.0 11.4 91.7 70.0 44.0 79.7 0.0 292.7 202.7 Charmm 27 92.1 58.7 69.7 75.0 5.5 0.0 42.5 3.0 45.6 0.0 ŢŤ/6-31G** 8.2 12.1 10.6 0.0 10.6 18.4 81.9 0.0 90.2 42.0 B3LYP/6-31G** 18.6 23.2 28.0 0.0 0.6 16.7 82.9 0.0 63.5 13.4 B3LYP/6-311G** 16.6 20.4 23.1 0.0 3.7 15.5 81.6 0.0 66.4 16.6

Řăśţőęďěŋĺ£ ňěęďş ğŋăůěŋĺ£ňĺ ŢŤ ĺ ŠŤŔ őšŋőśĺšěńĳŋżţ ¡ŋěřčĺľ ěśšěśšćěŋŋżň őąřăğőň őąž£śŋ£ěšś£ šěň, ůšő ŠŤŔ ňěšőďż şůĺšżćă¿š łőřřěń£űĺőŋŋş¿ ¡ŋěřčĺ¿, ć őšńĺůĺě őš ŢŤ ňěšőďă.

Ňěęďş řěğşńĳšăšăňĺ, ŕőńşůěŋŋżňĺ ŋě¡ňŕĺřĺůěśłĺňĺ ňěšőďăňĺ ĺ ňěšőďăňĺ śĺńőćżţ ŕőńěľ, ŋě ŋăąń¿ďăěšś£ ďăęě łăůěśšćěŋŋőčő śőčńăśĺ£. Šăł, řăśůěšż łőŋťőřňěřőć 1VM2 ąĺőňőńěłşńż ś śĺńőćżň ŕőńěň Amber 99 ŕőłăğżćă¿š, ůšő ćšőřőľ łőŋťőřňěř £ćń£ěšś£ ŋăĺąőńěě śšăąĺńĳŋżň, šőčďă łăł ůěšćěřšżľ łőŋťőřňěř, ůĳ£ őšŋőśĺšěńĳŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ćżÿě ŋă 91.7 łłăń/ňőńĳ, £ćń£ěšś£ ŋăĺąőńěě ŋěśšăąĺńĳŋżň łőŋťőřňěřőň. Ć šő ęě ćřěň£, řăśůěšż ś śĺńőćżň ŕőńěň Charmm 27 ŕőłăğżćă¿š, ůšő ŋăĺąőńěě śšăąĺńĳŋżň £ćń£ěšś£ ÿěśšőľ łőŋťőřňěř, ă ŋăĺąőńěě ŋěśšăąĺńĳŋżň £ćń£ěšś£ ŕěřćżľ łőŋťőřňěř, ůĳ£ őšŋőśĺšěńĳŋă£ ¡ŋěřčĺ£ ćżÿě ŋă 92.1 łłăń/ňőńĳ. Ďń£ łőŋťőřňěřőć 1CKW ąĺőňőńěłşńż ŋăąń¿ďă¿šś£ ăŋăńőčĺůŋżě łăůěśšćěŋŋżě řăśţőęďěŋĺ£ ňěęďş ŋě¡ňŕĺřĺůěśłĺňĺ řěğşńĳšăšăňĺ ĺ řěğşńĳšăšăňĺ, ŕőńşůěŋŋżňĺ ňěšőďăňĺ śĺńőćżţ ŕőńěľ. Ňőęŋő šăłęě ğăňěšĺšĳ, ůšő ňăłśĺňăńĳŋőě őšłńőŋěŋĺě ňěęďş řěğşńĳšăšăňĺ, ŕőńşůěŋŋżňĺ ňěšőďăňĺ śĺńőćżţ ŕőńěľ ĺ ć řăśůěšăţ ś ŠŤŔ/B3LYP/6-311G** ćőńŋőćżňĺ ťşŋłűĺ£- ňĺ şćěńĺůĺćăěšś£ ś 91.7 ďő 226.3 łłăń/ňőńĳ ďń£ ąĺőňőńěłşń 1VM2 ĺ 1CKW, śőőšćěšśšćěŋŋő. Šăłőě şćěńĺůěŋĺě ŋăţőďĺšś£ ć łăůěśšćěŋŋőň śőčńăśĺĺ ś šěň, ůšő ąĺőňőńěłşńă 1CKW ŕřĺňěřŋő ć ďćă řăğă ąőńĳÿě ąĺőňőńěłşńż 1VM2 ĺ šěň, ůšő ¡ťťěłš ćğăĺňŋőľ ŕőń£řĺğăűĺĺ ąĺőňőńěłşń, ŋě şůĺšżćăěňżľ ć ňěšőďě śĺńőćżţ ŕőńěľ, ĺňěěš šăłęě ńĺŋěľŋş¿ řăğňěřŋş¿ ğăćĺśĺňőśšĳ.

Šăłĺň őąřăğőň, ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ŕőłăğăŋő, ůšő ăňĺŋőłĺśńőšż ć ąĺőňőńěłşńăţ ćğăĺňŋő ŕőń£řĺğş¿šś£, ĺ ¡šă ŕőń£řĺğăűĺ£ ğăćĺśĺš őš ĺţ ćğăĺňŋőľ łőőřďĺŋăűĺĺ. Ňěšőďż śĺńőćżţ ŕőńěľ ś ťĺłśĺřőćăŋŋżňĺ

7 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 5 { 6 2010

402 Ă. Ć. Ňĺšĺŋ

ůăśšĺůŋżňĺ ğăř£ďăňĺ ăšőňőć ŋěăďěłćăšŋő őŕĺśżćă- ¿š łşńőŋőćśłőě ćğăĺňőďěľśšćĺě ć ąĺőňőńěłşńăţ. Ŋěśňőšř£ ŋă ¡šő, ŕřĺňěŋĺňőśšĳ ňěšőďőć śĺńőćżţ ŕőńěľ ł ąĺőňőńěłşńăň ňőęŋő śőţřăŋĺšĳ ŕşšěň ććěďěŋĺ£ ŕăřăňěšřĺğăűĺĺ ůăśšĺůŋżţ ğăř£ďőć ăňĺŋőłĺśńőš ĺ ĺţ ăšőňőć ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ćğăĺňŋőľ łőőřďĺŋăűĺĺ ăňĺŋőłĺśńőš.

1. J. W. Ponder and D. A. Case, Adv. Prot. Chem. 66, 27 (2003).

2. J. Wang, P. Cieplak, and P. A. Kollman, J. Comp.

Chem. 21, 1049 (2000).

3. C. K. Mathews and K. E. van Holde, Biochemistry, Second Edition, The Benjamin/Cummings Publishing Company, Menlo Park, California (1996).

4. G. Wang, Y. Li, and X. Li, J. Biol. Chem. 280, 5803 (2005).

5. M. A. Massiah, Y. H. Ko, P. L. Pedersen, and A. S. Mildvan, Biochemistry 38, 7453 (1999).

6. W. J. Hehre, R. Ditch˛eld, J. A. Pople, J. Chem. Phys.

56, 2257 (1972).

7. P. C. Hariharan and J. A. Pople, Theoret. Chim. Acta 28, 213 (1973).

8. R. Krishnan, J. S. Binkley, R. Seeger, and J. A. Pople, J. Chem. Phys. 72, 650 (1980).

9. A. D. McLean and G. S. Chandler, J. Chem. Phys. 72, 5639 (1980).

10. N. Foloppe and A. D. Mackerell, Jr., J. Comp. Chem.

21, 86 (2000).

11. P. Ren and J. W. Ponder, J. Phys. Chem. B 107, 5933 (2003).

12. R. S. Mulliken, J. Chem. Phys. 23, 1833 (1955). 13. J. E. Carpenter and F. Weinhold, J. Mol. Struct.

(Theochem) 169, 41 (1988).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 92 ćżŕ. 5 { 6 2010