Vandens jtakos L-treonino fragmentacijai tyrimas taikant ab initio metodus

A study on the influence of water on the L-threonine fragmentation
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Visus organizmus nuolat veikia jonizuojancioji
spinduliuvoté, kurig skleidzia radionuklidai esantys
dirvoZemyje, ore, maiste ir vandenyje. Jonizuojancioji
spinduliuoté taip pat naudojama ir medicininiais tikslais.
Pavyzdziui, rentgeno spinduliai naudojami jvertinti
danty buklg ir diagnozuoti kauly ldZius, o gama
spinduliai naudojami véZio gydymui. Rentgeno ir gama
spinduliams veikiant organizmus, susidaro létieji
(antriniai) elektronai dél biomolekuliy pakitimy.
Susidare létieji elektronai sukelia amino rigs$ciy (pvz.
L-treonino) fragmentacijg [1].

Yra Zinoma, jog vanduo sudaro didZiausig dalj
Iastelés svorio- ~ 70%. Be to, dauguma biocheminiy
reakcijy ir biofizikiniy procesy vyksta vandenyje. Taip
pat vanduo veikia amino rigsciy strukttrg [2]. Deja, yra
labai mazai teoriniy ir/ar eksperimentiniy duomeny apie
amino riig§ciy fragmentacija vykstancia vandenyje. Tad
misy tyrimy tikslas— nustatyti vandens jtaka L-treonino
fragmentacijai.

Stabiliausiy L-treonino konformero struktiiry
vakuume bei jskaitant vandens jtakg (1 pav.) nustatymui
ir teigiamy fragmenty susidarymui reikalingy energijy
apskai¢iavimui buvo naudotas tankio funkcionalo
teorijos (DFT) B3LYP kvantinés chemijos metodas su
koreliaciniy trivalen¢iy (cc-pVTZ) baziy artiniu.
Vandens jtakai jvertinti naudotas poliarizuojamos
aplinkos modelis (PCM). Tyrimai atlikti naudojant
Gaussian 03 Rev D.01 programg instaliuvota VU MIF
Skaitmeniniy tyrimy ir skaiiavimy centre esanciame
superkompiuteryje.

Nustatyta, jog vienodos molinés masés ir
vienodos cheminés sudéties fragmenty atsiradimo
energija nustatyta jskaitant vandens ijtaka ir be jos
skiriasi, t.y. fragmenty atsiradimo energija nustatyta
nejskaiCius vandens jtakos yra mazesné. PavyzdZiui,
labiausiai  tikétino teigiamo fragmento C,H;NO*
(m=57 a.m.v.) susidarymui reikalinga energija pateikta
zemiau (1 lentelé).

Remiantis gautais tyrimo rezultatais galime teigti,
kad L-treonino fragmentacijos procesams dél léty
elektrony poveikio vykti vandenyje reikés daugiau
energijos nei vakuume ar ore, t.y. vanduo L-treonino
fragmentacijos procesus turéty létinti.

1 pav. Vieno i§ stabiliausiy L-treonino konformero
geometriné struktiira nustatyta nejskaiCius (kairéje) ir
iskai€ius vandens jtaka (deSinéje).

1 lentelé. Apskaiciuota energija, reikalinga tikétiniausio
fragmento susidarymui, tyrimus atlikus nejskaicius ir
iskaicius vandens jtaka.

Fragmentas Energija, reikalinga fragmento
susidarymui, eV
L-treoninas L-treoninas
nejskaicius jskaiCius
vandens jtakos vandens jtaka

C2H3NO+

(m=57 am.v.) | 998 10.87

Reiksminiai  ZodZiai:  L-treoninas, fragmentacija,

vandens jtaka.

Padéka
Autorés dékoja Informaciniy technologijy atviros
prieigos centrui uz galimybe naudotis HPC istekliais.
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