Modern szerkezetkutatd modszerek feherjek

Inverz y-kanyar szerkezeteinek azonositasara
avagy

Amit a ciklo[Ala-3-Ala-Pro-3-Ala]
térszerkezetérol megtudhatunk






Inverz y-kanyar

* Feherje masodlagos szerkezeti €pitoeleme
* Harom aminosav alkotja

o Jellemzése torzios szogek segitségével (4, )
$ ~-80°, y ~80°




A B-Ala-Ala-B-Ala peptidrészlet
Inverz y-kanyar térszerkezettel
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Szerkezetvizsgalat
NMR-spektroszkopiaval

spektrumok felvétele

jelek azonositasa (asszignalasa)
(TOCSY ¢s NOESY spektrum alapjan)

. B

tavolsag jellegl kényszerfeltételek gyujtese
(NOESY spektrum alapjan)

. B

szerkezetszamolas



Az altalunk hasznalt 2D NMR
spektrumok informaciotartama
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Az altalunk hasznalt 2D NMR
spektrumok informacidtartam
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A mert NMR spektrumok
(TFEd, oldoszerben)

TOCSY NOESY




Szerkezetszamolas

0. NMR kényszerfeltételek alapjan
1. szemiemperikus (AM1) optimalizalas
2. finomitas ab initio (RHF/3-21G) modon

3. végso finomitas ¢€s frekvenciaszamolas
(B3LYP/6-31G(d))

o L

Tizenkét szerkezethez jutottunk



1. konformer
AE=0,0 kcal*mol-!

5. konformer
AE=5,8 kcal*mol-!

2. konformer
AE=2,7 kcal*mol-!

6. konformer
AE=5,9 kcal*mol-!

3. konformer
AE=5,0 kcal*mol-!

4. konformer
AE=5,3 kcal*mol-!

7. konformer
AE=7,5 kcal*mol-!

9. konformer
AE=9,6 kcal*mol-!

10. konformer
AE=11,6 kcal*mol-1

11. konformer
AE=12,0 kcal*mol-!

8. konformer
AE=7,5 kcal*mol-!

12. konformer
AE=17,0 kcal*mol-!
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Abszorbancia
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