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Установление взаимосвязи между электронным строением молекул и их 
функциональной  активностью  является одной из важных проблем современной 
науки. Структурные изменения по разному влияют на биологическую активность. 
Замещение меняет электронное распределение, в результате чего меняется характер 
взаимодействия и функциональные свойства. С целью изучения влияния 
абсолютной конфигурации замещающих групп при хиральном атоме углерода 
проведены квантово-химические расчеты электронной структуры и поверхностей 
потенциальной энергии для L- и D-стереоизомеров аспарагиновой кислоты и 
остатка пролина в различных конформационных состояниях основной цепи 
нейропептидов семейства галлатостатинов. Расчеты проводились методами 
квантовой химии  CNDO/2, АМ1  и  РМ3 с использованием сервисного комплекса 
программ LEV [1,2]. Было рассчитано распределение зарядов на атомах 
аминокислотных остатков, проведена оптимизация геометрических характеристик, 
вычислены силовые и электрооптические потенциалы, электронные плотности и 
ядерные силы. Кроме того, были построены наглядные карты и рельефные 
поверхности распределения валентной электронной плотности в заданных 
плоскостях, а также карты и поверхности распределения проекций электронно-
ядерных сил, действующих на ядро ассиметричного атома углерода и изучен 
характер взаимодействия сил. Проведена количественная оценка суммарного 
влияния структурных изменений на распределение электронной плотности 
аминокислотных остатков в целом и в ее отдельных частях. 

Искажения атомных потенциалов за счет действия других сил (своеобразная 
“поляризация” атомных потенциалов) и появление новых областей с повышенным 
положительным потенциалом между ядрами (потенциальных ям для электронов) 
приводит к тому, что происходит перераспределение электронной плотности. Такой 
дополнительный положительный потенциал в межъядерных промежутках является 
необходимым условием для образования химической связи. Из приведенных карт и 
поверхностей следует, что влияние любого заместителя на распределение 
электронной плотности мало уже в сравнительно близких участках молекулы. 
Исследование же характера связей на уровне сил, действующих на ядра со стороны 
различных участков электронного облака молекулы, это не только наглядный 
прием, но и открывает многообразие деталей химической связи, особенности 
которой определяются особенностями формирования сил.  
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