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Аминокислоты и белки имеют как положительно, так и отрицательно 
заряженные группы (например, такие как Н3N+- и – ООС – группы) [1]. Между 
ними возможно взаимодействие. В данной работе для изучения указанного 
взаимодействия использовался полуэмпирический метод PM3 [2]. Рассмотрен 
гомологический ряд аминокислот Н3N+(СН2)nСОО- (n=2-4), пептидные фрагменты 
цитохрома С и цитохром-С-пероксидазы. 

Аминоэтановая кислота (глицин) – это аминокислота, содержащая две 
функциональные группы. Частицы данной аминокислоты могут существовать в 
виде молекул, биполярных ионов, катионов и анионов. У биполярного иона 
глицина аминогруппа является протонированной и положительно заряженной, а 
карбоксильная группа – депротонированной и отрицательно заряженной. 
Разноименно заряженные группы сближаются вследствие электростатического 
взаимодействия. Энергия электростатического взаимодействия довольно велика в 
вакууме, но она уменьшается при увеличении диэлектрических свойств среды. При 
изучении взаимодействия между указанными группами выделены две конформации 
биполярного иона. У одной из них атом кислорода – ООС – группы расположен 
между двумя атомами водорода Н3N+ – группы (конформация I). В компьютерной 
модели расстояния между атомами водорода и кислорода больше суммы их 
радиусов Ван-дер-Ваальса. В другом случае атомы кислорода и водорода указанных 
групп расположены напротив друг друга и в компьютерных моделях происходит 
перекрывание сфер с радиусом Ван-дер-Ваальса (конформация II). Атом водорода, 
ковалентно связанный с атомом азота, внедряется в электронную плотность атома 
кислорода, при этом энергия системы понижается (водородная связь; l = 1.72 Å )[3]. 
Конформация II (полная энергия Еп = - 1063.019 эВ) более устойчива, чем 
конформация I (Еп = - 1062.813 эВ). Энергетический барьер перехода I → II 
составляет 0.001эВ (Рис 1). 

 
Рис.1. Конформационный переход для глицина 

Для аминокислот с n=2 и 3 характерны такие же конформации, что и для 
глицина, но атомы водорода и кислорода заряженных групп расположены ближе к 
друг другу. 

В случае аминокислоты с n=4 число устойчивых конформаций, связанных со 
взаимной ориентацией заряженных групп, возрастает до четырех (Рис.2). Еп = -
1511.495 (I); -1511.620 (II); -1511.429 (III); -1511. 588 (IV) эВ.  
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Рис.2. Конформации 5-аминопропановой кислоты 

Компьютерное моделирование белковых фрагментов Lys-Asp и Lys-Glu 
показало, что H3N+- и –OOC- группы могут ориентироваться по отношению к друг 
другу различным образом, при этом происходит перекрывание сфер атомов 
водорода H3N+-групп   и атомов кислорода –OOC- групп (Риc.3). 

 
Рис.3.Одна из рассчитанных конформаций белкового фрагмента Lys-Glu(PM3) 
Ориентация заряженных групп фрагмента Lys-Glu в цитохроме С (PDB-файл) 

показана на рис.4. Некоторое различие в ориентации заряженных групп 
объясняется тем, что рядом с рассматриваемым дипептидным фрагментом 
расположены иные пептидные фрагменты, которые оказывают влияние на 
положение заряженных групп. 

 
Рис 4. Конформация  фрагмента Lys-Glu в цитохроме С (PDB-файл; ЯМР) 

Аналогичные соответствия существуют и для цитохром-С-пероксидазы. 
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