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Неканонические аминокислоты отличаются от обычных аминокислот тем, что они на-
прямую не кодируются ДНК и обладают уникальными химическими и биологическими
свойствами. Научные исследования, направленные на изучение квантово-химических па-
раметров неканонических аминокислот (НКА), представляют собой важный шаг в обла-
сти биохимии и фармакологии. В нашем исследовании мы сосредоточились на определе-
нии геометрических и термодинамических параметров этих молекул, что может открыть
новые горизонты в создании лекарств и биоматериалов.

В работе использовался современный квантово-химический пакет MOPAC, с пара-
метризацией PM7. Обьектами исследования стали изолированные неканонические ами-
нокислоты: 4-аминобензойная кислота, 4-гидроксипролин, Азетидин-2-карбоновая кис-
лота, Аллотреонин, Бэта -аланин, Гипузин, Гомонорлейцин, Дегидроаланин, десмозин,
изосерин, Канаванин, Карбоксиглутаминовая кислота, Кискваловая кислота, Лантионин,
норвалин, Норлейцин, Орнитин, Пипеколиновая кислота, Пироглутаминовая кислота,
Цистатианин.

В рамках расчетов PM7 нами были определены ключевые параметры, включая дли-
ны связей, электронную плотность, дипольные моменты и щели между верхней запол-
ненной молекулярной орбиталью (HOMO) и нижней вакантной молекулярной орбита-
лью (LUMO). Несмотря на крайне скудные имеющиеся экспериментальные данные, под-
тверждающие наши расчеты, мы получили ценные данные, которые могут служить осно-
вой для будущих исследований. Основные результаты нашего исследования показали, что
некоторые неканонические аминокислоты обладают уникальными свойствами электрон-
ной структуры, которые потенциально делают их эффективными для взаимодействия с
белками, нуклеиновыми кислотами и другими макромолекулами и ансамблями.


