Моделирование структур и свойств нанотрубок на основе изолейцина различной хиральности

Леденева О.Р.
Студент                                                                                                                                                            Московский государственный университет имени М.В.Ломоносова,                       физический факультет, Москва, Россия

E-mail: Olyaledenyova2002@gmail.com
Нанотрубки на основе аминокислот были исследованы ранее экспериментально с учетом знака хиральности [3, 4], однако молекулярное моделирование их структур и свойств было проведено лишь для аминокислот с L-конфигурацией. Именно поэтому изучение свойств D-аминокислот с помощью молекулярного моделирования актуально для развития фармакологии и нанотехнологий. Не менее значимо сравнение получившихся результатов для молекул с разным знаком хиральности.

Известно, что в зависимости от оптической конфигурации, две формы одной молекулы обычно различны по проявлению биологической активности. Изучение дифенилаланиновых нанотрубок показало, что значение поляризации данных молекул связано с тем, какие в их составе аминокислоты (L- или D-) [2]. Сами нанотрубки - это множество слоев дипептидов с меняющимся, при переходе от молекулярной структуры к спиральной, знаком хиральности [1].
Изолейцин (HO2CCH(NH2)CH(CH3)CH2CH3) – это основная аминокислота, кодируемая генетическим кодом. Ее пептиды неполярны, что важно для структурообразования нанотрубок.
В настоящей работе с помощью компьютерной программы для моделирования молекул “HyperChem” построены модели L- и D-изолейцина, их дипептидов, а также нанотрубок на их основе. Рассчитаны объем, дипольный момент и прочие необходимые параметры, и на их основе определена поляризация всех структур. Проведено сравнение данных для структур одного уровня, но разного типа хиральности. Показана зависимость свойств нанотрубок на основе изолейцина от знака хиральности.
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