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Работа посвящена исчерпывающему конформационному анализу модельного 
сахарного остатка РНК - 1'-дезокси- -рибозы в свободном состоянии с 
использованием неэмпирического квантово-механического метода DFT|B3LYP. Ее 
актуальность сопряжена, по меньшей мере, с двумя причинами. Во-первых, 
понимание природы конформационной механики рибозы - конформационного 
"переключателя" РНК - является необходимым условием выяснения механизмов 
конформационных перестроек макромолекулы. Во-вторых, эта тема исключительно 
важна при изучении механизмов биологической активности модифицированных 
рибонуклеозидов. 

Не имея в своем распоряжении необходимых технических ресурсов для решения 
этой задачи путем классического сканирования гиперповерхности потенциальной 
энергии (ГППЭ), мы воспользовались обходным приемом - размножили 
устойчивые конформации, отвечающие всевозможниым комбинациям поворотов 
вокруг одинарных химических связей, исходя из двух классических конформаций - 
C3'-эндо и C2'-эндо. Для определения вклада в относительную энергию 
конформеров энергии, связанной с внутримолекулярными колебаниями, а также 
для более надежной фиксации внутримолекулярных водородных связей мы также 
рассчитали колебательные спектры конформеров в гармоническом приближении на 
уровне теории B3LYP|6-31G(d,p). Расчет энергетических характеристик молекулы 
проводился на уровне B3LYP|6-311++G(d,p)||B3LYP|6-31G(d,p). Расчет 
электронных характеристик - электростатических зарядов на атомах, а также 
дипольных моментов, проводился для конфигураций, полученных в результате 
оптимизации геометрии на уровне B3LYP|6-31G(d,p). При этом был использован 
программный пакет Northwest Computational Chemistry Package (NWChem) 4.1. 

Полученные результаты позволяют сделать следующие выводы: 
1.  Установлено, что ГППЭ изолированной молекулы 1'-дезокси- -рибозы 

содержит около 100 пар зеркально-симметричных локальных минимумов, 
отвечающих всевозможным конформациям. При этом конформационное 
многообразие не ограничивается лишь двумя классическими конформационными 
семействами C3'-эндо и C2'-эндо. 

2.  Используя геометрические и спектрально-колебательные признаки H-
связывания, показано, что практически во всех конформациях наблюдается слабая 
внутримолекулярная H-связь между гидроксильными группами в положениях 2' и 
3'; в части конформаций зафиксирована H-связь O5'H:O4' и лишь в некоторых 
конформациях имеется H-связь между гидроксилами в положениях 5' и 3' (эти 
конформации оказались одними из наиболее выгодных). 

3.  Все семейство конформаций исследуемой молекулы располагается в 
диапазоне относительных энергий 0-13 ккал/моль. При этом разница нулевых 
колебательных энергий конформеров не превышает нескольких десятых ккал/моль. 

4.  Полученные результаты будут использованы для исследования 
конформационных возможностей модифицированных рибонуклеозидов, в 
частности, 6-азоцитидина и 6-азоуридина. 
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