Особенности распределения внутреннего электронного давления в конформерах С5 диамида глютаминовой кислоты: первые наблюдения
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Нековалентные взаимодействия определяют свойства веществ в газовой фазе и конденсированном состоянии. Изучение таких взаимодействий в биологических системах позволяет решать задачи, связанные с организацией трехмерных белковых структур. Объектом нашего исследования является молекула диамида глютаминовой кислоты (CH3CO-Glu–NHCH3), имеющая длинную и гибкую боковую цепь. На примере трех наиболее устойчивых конформеров С5 диамида глютаминовой кислоты показано, что нековалентные взаимодействия замыкают псевдоциклы, устойчивость которых различна. По данным QTAIMC [1] в близких к структурной катастрофе (неустойчивых, стремящихся к раскрытию) псевдоциклах, две критические точки (3, +1) и (3, -1) расположены достаточно близко друг к другу. С помощью анализа внутреннего давления электронного континуума [2] в этих конформерах получены картины распределения его кинетической и обменной компонент. Показано, что вдоль линий нековалентных взаимодействий электронная среда разрежена, тогда как вдоль ковалентных связей - сжата. Отметим, что в распределении кинетической компоненты электронного давления между атомами, нековалентные взаимодействия между которыми замыкают устойчивые псевдоциклы, наблюдается седловая точка, а в случае неустойчивых псевдоциклов седловая точка отсутствует. На картинах распределения обменной компоненты для устойчивых псевдоциклов на линиях этих нековалентных связей наблюдаются минимумы, в то время как для неустойчивых псевдоциклов минимумов не выявлено. 
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