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Вперше квантово-хімічним методом функціоналу густини на рівні теорії MP2/6-311++G(d, 
p)//DFT B3LYP/6-31G(d, p) проведено повний конформаційний аналіз 2'-дезоксиаденозину. Пред
ставлено основні геометричні, енергетичні та полярні характеристики усіх його 88 стійких 
конформерів, а також основні конформаційні рівноваги за нормальних умов. 
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Вступ. Фундаментальною властивістю біополіме-
рів, зокрема, нуклеїнових кислот та їхніх компо
нентів, яка лежить в основі їхнього функціону
вання, є здатність змінювати свою конформацію 
під дією міжмолекулярних взаємодій [1 ]. Експери
ментальне її вивчення фізико-хімічними методами 
стикається з методологічними труднощами, пов'я
заними з тим, що конформери, які не є енергетич
но найвигіднішими, не проявляються у досліді, але 
можуть бути біологічно значущими. 

Зважаючи на це, останнім часом усе частіше 
та ефективніше для вирішення зазначеної пробле
ми залучають сучасні теоретичні методи обчислю
вальної біології, у тому числі квантово-хімічні. 
Нині їхня точність завдяки використанню новітніх 
інформаційних технологій може бути досить сут
тєвим доповненням до реального експерименту чи, 
в окремих випадках, навіть його альтернативою. 

У попередніх роботах [2—6] нами започатко
вано новий підхід до теоретичного конформаційно-
го аналізу 2'-дезоксирибонуклеозидів. Так, кванто
во-хімічним методом функціоналу густини вперше 
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отримано повну конформаційну родину Г,2'-дезок-
сирибози — модельного цукрового залишку вищез
гаданих нуклеозидів [2] і на його основі вперше 
здійснено повний конформаційний аналіз піриміди-
нових нуклеозидів — 2'-дезоксиуридину [3], 2'-де-
зокситимідину [4], 2'-дезоксицитидину [5] і 2'-де-
зоксигуанозину [6]. Ця праця є логічним продов
женням попередніх публікацій [3—6 ] — її присвя
чено повноформатному квантово-хімічному кон-
формаційному аналізу іншого канонічного пурино
вого нуклеозиду — 2'-дезоксиаденозину. 

Матеріали і методи. Методику розрахунків 
викладено у наших попередніх роботах [2, 3]. 
Обчислення виконано за допомогою програмного 
пакету «GAUSSIAN 03» для платформи Win32. 

У роботі використано загальновживані позна
чення атомів (рис. 1) та конформаційних змінних 
[9]. За міру конформаційної мінливості того чи 
іншого структурного параметра — довжини зв'яз
ку, величини валентного або ж торсійного кута — 
взято безрозмірну величину А, яка є відношенням 
стандартного відхилення структурного параметра 
до його середнього значення. 
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Рис. 1. Структура та позначення атомів молекули 2'-дезоксиа-
денозину 

Коефіцієнти лінійної кореляції між торсійними 
кутами, які змінюються від 0 до 360°, обчислювали 
за методикою, запропонованою і реалізованою у 
роботі [10]. 

Результати і обговорення. Отримані результа
ти представлено в таблиці та на рис. 2—4. їхній 
аналіз дозволяє стверджувати наступне. 

Вперше встановлено, що молекула 2'-дезокси-
аденозину (dAdo) має 88 стійких конформерів, які 
за нормальних умов займають діапазон значень 
відносних енергій Гіббса 0—8,39 ккал/моль. За 
своїми класичними конформаційними ознаками 
(номенклатурні кути %, Р, у, /?, £, д [9]) та 
кількістю вони розподілені таким чином. 

Сіш-орієнтацію цукрового залишку відносно 
нуклеотидної основи мають 36 конформерів —• 
46,7° < Xsyn - 82,8°, 52 конформери мають анти-
орієнтацію (-195,9° < %апй < -104,8°), з-поміж них 
один конформер має незвичне значення кута 
X =121,6°. Переважаюча кількість аняш-конфор-
мерів та значно більший діапазон їхніх торсійних 
кутів х свідчить про те, що для них існують менші 
стеричні ускладнення, ніж для сіш-конформерів. 

Кількість конформерів, які мають північну (Л0 
конфомацію фуранозного кільця цукрового залиш
ку (333,4° < PN < 358,0°; 3,9° < PN < 35,6°) (їх 42), 
менша, ніж конформерів з південною (S) конфор
мацією (136,5° < Ps < 219,9°) (їх 46). 

Ширший діапазон кутів псевдообертання Р та 
вужчий діапазон змін амплітуди псевдообертання 
фуранозного кільця vmax (рис. 2) свідчить про те, 
що S-конформери стерично менше обмежені, ніж 
N-конформери. При цьому S- та N-конформери не 
зводяться лише до класичних С2'-ендо та СЗ'-ендо 
відповідно. Хоча кількість останніх у загальній 
чисельності своєї родини є максимальною (ЗО та 32 

відповідно), однак поряд з ними спостерігаються й 
інші—13 конформерів СЗ'-екзо, два конформери 
СГ-екзо та один конформер С4'-ендо у підродині 
5-конформерів та 10 конформерів С2'-екзо серед 
N-конформерів (рис. 2). 

Розподіл значень торсійних кутів у для кон
формерів dAdo тримодальний (рис. 3). Вони займа
ють три доволі вузьких сектори: g (41,4°<y< 
< 65,4°) (28 конформерів); t (162,5° < у <180,0°; 
-180,0° < у < -169,5°) (31 конформер) і g (-75,2° < 
<у<-57,6°) (29 конформерів). 

Тримодальне розподілення спостерігається і 
для номенклатурних кутів /ї та є, розташованих в 
секторах g+, t і g (рис. 3). Для кута j3 маємо: g+ 

(40,3°</?<86,5°) (34 конформери), t (162,9°</?< 
< 180,0°; -180,0°</?<-166,3°) (26 конформерів) і 
g (-86,3°</J<-44,6°) (27 конформерів). Для одного 
конформера значення /? = 98,2° не потрапляє у 
класичний діапазон g. 

Для кута є: g (40,8°< є < 66,7°) (30 конфор
мерів), t (172,4°<е< 180,0°; -180,0°<є<-160,8°) 
(30 конформерів) і g~ (-89,0° < є<-55,3°) (26 кон
формерів). Два конформери із значеннями кута є 
-149,4 та -93,0° не потрапляють у класичні діапа
зони. Розподіл значень торсійних кутів д є бі-
модальним. Вони займають два сектори — один 
(-162,8° < д < -136,4°) поблизу верхньої межі сек
тора t (42 конформери), другий (-115,Г< д < 
< -83,2°) — поблизу нижньої межі сектора g (46 
конформерів). При цьому перший сектор представ
лений лише iV-конформерами, а другий — £-кон-
формерами цукрового залишку. Таким чином, спо
стерігається приблизно рівномірний кількісний роз
поділ усіх можливих конформерів dAdo за кутами 
у, /? та £ в секторах g+, t та g і кутом д поблизу 
секторів t і g. 

Вивчаючи структурні особливості усіх можли
вих конформерів dAdo, ми не обмежилися лише 
аналізом їхніх номенклатурних характеристик, а 
дослідили конформаційну мінливість усіх без ви
нятку структурних параметрів, а саме — довжин 
хімічних зв'язків, величин валентних та торсійних 
кутів, що описують неплощинність гетероцикл у 
основи та вихід глікозидного зв'язку із середньої 
площини гетероциклу основи, а також пірамідаль
ну будову амінного фрагмента > CNH2. 

При цьому нам вдалося зафіксувати такі зако
номірності. Пуриновий гетероцикл нуклеотидної 
основи у складі нуклеозиду є неплоским — ми не 
зафіксували жодного конформера із плоским гете-
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Деякі структурні, енергетичні та полярні характеристики повної родини конформерів 2'-дезоксиаденозину 

Конформер AG D Р vmax X У Р 6 Е 

1 
2 

3 
4 

5 
6 
7 
8 
9 
10 
11 

12 
13 
14 
15 
16 
17 
18 
19 

20 
21 
22 
23 
24 
25 
26 
27 
28 
29 
30 
31 
32 

33 
34 
35 
36 
37 
38 
39 
40 
41 
42 
43 

0,00 
0,05 
1,79 
2,87 
3,03 
3,06 
3,28 
3,51 
3,60 
3,62 

3,65 

3,86 
3,94 
4,02 
4,13 
4,23 
4,25 
4,40 
4,51 

4,57 
4,58 
4,60 
4,61 
4,62 
4,62 
4,62 
4,69 
4,73 
4,82 
4,86 
4,86 
4,99 
5,01 
5,05 
5,20 
5,21 

5,34 
5,39 
5,49 
5,49 
5,54 
5,55 
5,60 

1,92 
2,99 

3,49 
2,66 

3,64 
2,03 
1,77 
3,74 
3,24 
1,03 

0,68 
2,21 
1,90 
4,02 

2,16 
1,09 
4,91 
2,01 
2,21 

2,49 
4,38 

1,36 
1,50 
5,16 
2,97 
2,92 
3,58 
4,80 

4,67 
0,76 
2,05 

1,11 
6,11 
4,07 
3,37 
2,73 
2,59 

1,91 
1,06 
3,56 
4,21 
2,46 
2,10 

169,4 
166,9 
174,3 

28,6 

34,3 
176,0 

22,6 
171,4 

21,4 
334,1 
176,9 
140,1 

18,4 
9,6 

28,3 
149,8 
172,1 

15,9 
177,8 

17,9 
34,2 

358,0 
175,2 

11,4 
187,9 
157,9 

18,1 
34,2 

154,4 
136,5 
175,0 
179,9 
175,4 

9,8 
154,2 

162,5 
28,9 
14,8 
3,9 

157,0 
184,5 
202,2 

157,7 

36,0 
35,8 
34,9 
31,8 

28,8 
35,4 
30,5 
35,3 
29,9 
35,3 
34,5 
39,1 

28,7 
34,0 
32,5 
37,9 
33,4 
33,1 
34,8 

33,7 
36,7 
35,3 
35,3 

34,7 
34,8 
36,2 
28,9 
28,6 
36,9 
37,4 
34,9 
34,6 
33,4 
33,3 
37,6 
36,5 
35,7 
32,7 
35,3 
37,2 

32,9 
33,4 
37,6 

56,8 
56,6 
57,8 
46,7 
48,9 
68,1 
63,6 
68,1 

71,1 
121,6 

69,9 

-111,9 
67,3 

-153,3 
66,2 

176,5 
-125,5 
-128,3 

69,9 

-126,5 
-124,3 
176,2 
70,3 

-148,7 
73,2 

-104,8 
67,8 
48,6 

-132,5 
-110,4 

69,8 
70,9 

-122,2 
-150,9 
-129,6 
-121,6 
—142 1 
-127,3 
-176,8 
-129,4 
-119,9 
175,9 

-150,8 

44,2 

44,8 
42,6 
41,4 
44,2 

172,9 
-59,6 
172,0 
178,4 
53,4 

-68,0 
60,0 

178,0 
51,3 

-59,0 
55,9 
50,6 
64,3 

-66,4 

61,9 
-57,6 
179,4 
-66,1 
47,5 
173,6 
65,4 
179,6 
45,3 

-68,7 
59,5 

-63,7 
-68,7 
49,9 
52,0 
172,1 
171,6 
1 ТО Л 
1 | U , U 

64,6 
-179,8 
-67,9 
48,7 
51,1 

-64,8 

68,8 
68,2 

70,9 
45,5 

44,5 
-57,4 
169,1 

-56,3 
-56,6 
173,9 
175,3 
62,3 

-56,1 
172,2 
-76,1 
61,8 

174,6 

63,5 
-75,0 

63,0 
177,6 
-53,6 
177,6 
162,9 
-57,2 
64,3 

-58,4 
43,8 

-179,1 
62,6 

-68,3 
98,2 

173,6 
175,2 
-49,0 
-48,7 
_ С А 1 

63,7 
-55,3 
-75,9 
177,1 
75,7 

-67,6 

-87,9 
-93,2 
-94,6 

-150,4 
-150,1 
-85,9 

-149,6 
-91,9 

-150,4 
-139,6 

-86,2 

-107,7 
-145,5 
-152,8 
-152,5 
-101,7 

-93,1 
-153,2 

-85,5 

-150,9 
-157,0 

-150,6 
-89,5 

-151,0 
-89,9 
-93,9 

-153,1 
-154,1 
-95,4 

-115,1 
-90,3 
-85,3 
-87,8 

-156,2 

-99,1 
-91,1 

і r-o г» 

-156,7 
-156,6 
-93,6 
-92,9 
-89,1 
-96,4 

-64,2 
-178,3 

45,8 
-84,3 

-149,4 
-60,7 
-60,4 
179,8 

-160,8 
-165,2 
-64,3 

-177,8 
-85,7 

-167,3 
-65,8 
177,0 
173,9 

-166,0 
-66,1 

-85,1 
-55,3 

-172,0 
-177,1 
-89,0 
42,8 

-63,7 
56,9 

58,4 
-64,9 
58,3 

-178,3 
-59,9 
-64,6 
65,9 

178,5 
-60,5 
-78,2 

63,3 
63,3 

-67,4 

56,6 
55,2 
178,3 
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Продовження таблиці 

Конформер AG D Р vmax X У fi 6 і 

44 
45 
46 
47 
48 
49 
50 
51 
52 

53 
54 
55 

56 

57 
58 
59 
60 
61 
62 

63 
64 
65 
66 

67 
68 
69 
70 
71 
72 

73 
74 
75 
76 
77 
78 
79 
80 
o i 
O l 

82 
83 
84 
85 
86 

5,60 
5,65 
5,66 
5,73 
5,73 

5,77 
5,79 
6,02 

6,06 
6,10 
6,14 
6,19 

6,27 
6,29 
6,32 
6,33 
6,35 
6,46 
6,53 

6,61 
6,63 

6,68 
6,78 

6,78 
6,80 
6,82 

6,84 
6,84 
6,89 

6,90 
6,94 
7,01 
7,01 
7,05 

7,07 
7,10 
7,18 
1 ,-^U 

7,43 
7,43 
7,49 
7,69 
7,75 

3,39 
2,06 
2,95 
3,56 
1,56 
1,32 
3,52 

3,31 
1,05 
2,12 
1,55 
2,62 

2,75 
1,89 
4,90 
3,55 
3,57 
1,34 
1,65 

1,06 
3,43 
3,36 

2,57 
3,32 

3,35 
1,84 
3,68 
2,59 
3,20 
2,82 

2,38 
2,83 
2,93 
5,59 
1,78 
1,65 
4,30 
1 П1 

3,53 
2,28 
3,40 
1,70 
1,85 

33,8 
192,7 

35,6 
7,8 

25,3 
185,4 

161,0 
176,3 

19,2 
348,2 

7,2 

23,1 
192,4 
344,3 
172,9 

8,2 

30,7 
19,9 
18,6 

11,6 
195,4 
158,6 
342,6 

345,7 
172,8 
352,0 
208,8 
219,9 
177,3 

183,6 
194,6 
210,8 
158,7 
177,0 
168,4 
333,4 

7,9 
О А А О 
u*t*t,o 

186,6 
13,3 
17,5 

160,9 
201,5 

37,2 
35,4 
37,4 
36,0 
31,5 

34,7 
37,4 
35,0 
29,4 
34,5 
38,2 

30,5 

34,8 
33,9 
33,7 
35,6 
35,1 
29,8 
29,4 

38,0 
34,0 

37,1 
33,1 

33,5 
35,3 
34,4 
33,5 
37,7 
33,9 

34,5 
35,4 
36,2 

37,5 
33,7 
35,3 
31,8 
34,6 
33,4 
33,4 
27,4 
28,7 
35,5 
35,5 

74,4 
76,2 

-124,6 
-159,8 

70,8 
-121,4 
-154,9 

70,9 
65,2 

170,4 
175,7 
71,3 

75,5 
171,1 

-126,7 
-157,1 

70,4 
66,2 

66,6 

-176,7 
-161,7 
-138,5 
172,9 
171,0 

-125,6 
173,5 

-171,3 
-172,4 

71,0 
72,1 

77,0 
-162,2 

-157,5 
-123,6 
-125,3 
164,1 

-160,6 
1 Т Э Q 
1 / xJfU 

-120,8 
66,9 
67,6 

-134,4 
79,4 

-69,5 
-67,9 
-58,0 
54,0 

-170,3 
168,2 
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Закінчення таблиці 

Конформер до 

87 8,30 
88 8,39 

D 

2,63 
3,02 

Р 

351,6 
153,2 

vmax 

34,0 
38,3 

X 

173,2 

82,8 

У 

-70,2 

51,6 

Р 

176,1 
-78,3 

6 

-150,5 
-99,7 

є 

54,4 
176,7 

П р и м і т к а . Позначення кутів /?, у, <5, є, %> Л vmax — стандартні [9], їхні величини наведено у градусах; AG — відносна вільна 
енергія Гіббса за нормальних умов, ккал/моль; D — дипольний момент, дебаї. Структурні характеристики отримано на рівні теорії 
DFT B3LYP/6-31G(d, р), а енергетичні — на рівні теорії MP2/6-311-H-G(d, p) / /DFT B3LYP/6-31G(d, p). Конформації пронумеро
вано у порядку зростання їхньої відносної енергії. 
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Р, град 
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Рис. 2. Залежність відносної енергії Гіббса AG (а) та максимального вигину кільця цукрового залишку 
псевдообертання цукрового залишку Р повної конформаційної родини 2'-дезоксиаденозину 

(б) від кута 

роциклом, при цьому відповідні торсійні кути, що 
описують неплощиність, не перевищують 0,2° для 
шестичленного кільця та 0,1° —для п'ятичленного 
(нагадаємо для порівняння, що ізольований Ade є 
плоскосиметричною молекулою з плоским пурино
вим кільцем). Іншою структурною особливістю 
конформерів dAdo є вихід глікозидного зв'язку 
С Г N9 із середньої площини імідазольного кільця 
основи. Середньою площиною кільця вважається 
площина, проведена через його атоми таким чи
ном, щоб забезпечити мінімальне значення суми 
квадратів відстаней від них до цієї площини. Згідно 

з отриманими результатами, кут виходу зв язку 
С Г N9 із площини імідазольного кільця основи 
змінюється від -1,30° до +1,74° (знак «+» відповідає 
випадку, коли вектори N9C4, N9C8 та N9C1' 
утворюють праву трійку векторів). 

Раніше неплощинність гетероциклу основ у 
піримідинових нуклеозидах та вихід глікозидного 
зв'язку із площини гетероциклу основи в них 
фіксувалися у кристалічному стані рентгенострук-
турним аналізом [11]. Однак було незрозумілим, 
зобов'язаний цей ефект силам кристалічного паку
вання або ж він має і внутрішньомолекулярну 
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Рис. 4. Просторова структура повної родини конформерів 2'-дезоксиаденозину для анти- (ліворуч) та син- (праворуч) підродин 

складову. Проведений нами конформаційний ана
ліз вільного нуклеозиду виявив, що ці ефекти 
мають внутрішньомолекулярне походження і при 
переході у кристал, очевидно, додатково збурюють
ся силами кристалічного пакування. 

Також ми встановили, що модуль кута між 
екзоциклічним зв'язком C6N6 амінного фрагмента 
та площиною шестичленного кільця основи змі
нюється в межах від 0,5° до 1,6°. При цьому 
значення кутів між зв'язком C6N6 та площиною 
аміногрупи варіює у діапазоні значень 7,2—22,6° 
залежно від конформації. 

З-поміж усіх хімічних зв'язків нуклеозиду 
конформаційно найчутливішим є глікозидний — 
для нього параметр А становить 0,0071. При цьому 
його довжина змінюється в межах 1,442-И,485 А, 
а середнє значення складає 1,460 А. Для порів
няння зазначимо, що максимальне значення пара
метра А (0,0019) для зв'язків основи спостері
гається для зв'язку C4N9, для зв'язків N7C8, 
C6N6, N3C4 та С8Н 0,001 < А < 0,002, а інші 
зв'язки основи є конформаційно нечутливими (А < 
< 0,001). У цукровому залишку максимальне зна
чення А = 0,0046 відмічено для зв'язку СГ04 ' , а 
мінімальне (А = 0,0012) — для ОЗ'Н. Таким чином, 
хімічні зв'язки цукрового залишку конформаційно 
лабільніші, ніж хімічні зв'язки основи. 

Аналогічна закономірність існує і для валент
них кутів: валентні кути цукрового залишку кон
формаційно лабільніші, ніж валентні кути основи. 
Для останніх параметр А змінюється від 0,0004 
(N1C6N6) до 0,0041 (N4C4N9). Для валентних 

кутів цукрового залишку ці зміни значно більші — 
від 0,004 (Н1С5'Н2) до 0,026 (С2'СЗ'03'); при 
цьому ще п'ять валентних кутів мають великі 
значення А: ОЗ'СЗ'Н (0,025), С4 ,СЗ ,03' (0,024), 
05'С5'Н1 (0,023), 05'С5'Н2 (0,022) та С4'С5'05' 
(0,021). 

Отже, за всіма структурними ознаками азоти
ста основа усіх конформерів dAdo є конформаційно 
консервативнішою, ніж цукровий залишок. 

Маючи у своєму розпорядженні структурні да
ні для всіх конформерів, ми застосували стати
стичні підходи, щоб виявити взаємозв'язок між 
номенклатурними торсійними кутами. 

По-перше, має місце досить сильна кореляція 
(за одним винятком, який наведено останнім) між 
торсійним кутом д і торсійними кутами v3 (-1,00), 
v2 (0,98), v, (0,93), v4 (-0,86) і v0 (-0,55) (тут і 
нижче у дужках наведено коефіцієнти лінійної 
кореляції, обчислені із урахуванням кругової ко
рекції [10]). Окрім того, спостерігається доволі 
сильна кореляція між торсійними кутами v{ та v2 

(0,98), v3 (-0,92), v0 (-0,82), v4 (-0,62), між v2 та 
уъ (-0,98), v4 (-0,77), v0 (-0,68), між уъ та v4 (0,88). 
Найслабше корелюють між собою кути v0 та v4 

(0,06), v3 (0,53). 
По-друге, встановлено, що торсійні кути у, є, в 

і х практично не співвідносяться як між собою, так 
і з торсійними кутами v0 •*• v4 (значення відповідних 
коефіцієнтів лінійної кореляції не перевищують за 
модулем 0,32). 

Ці доволі важливі висновки істотно відріз
няються від результатів, отриманих тим же сами*м 
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методом [10] для нуклеозидів у кристалічному 
стані [9, 10], які свідчать про сильну кореляцію 
(коефіцієнти лінійної кореляції в межах 0,77— 
0,89) між кутами х та /З, є, v0 і між кутами є та д. 
Вочевидь, цей ефект зумовлений дією сил кри
сталічного пакування. 

Конформаційний аналіз свідчить про те, що 
довжина глікозидного зв'язку dAdo як конфор
маційний параметр сильніше корелює з довжинами 
хімічних зв'язків основи, а саме — C5N7 (-0,90), а 
не цукрового залишку, де його максимальна коре
ляція з довжиною зв'язку СГ04' становить -0,78. 
Між довжиною глікозидного зв'язку CTN9 та ве
личинами валентних кутів цукрового залишку най
більший коефіцієнт кореляції спостерігається лише 
для кута СГС2'Н1 (-0,76), для валентних кутів 
основи він не перевищує 0,61 (N1C6C5). Щодо 
торсійних кутів, то найсильніше довжина гліко
зидного зв'язку корелює з двома із них — 
С4'04'С1'Н (0,90) і v0 (-0,90). Проте найвищий 
рівень кореляції має місце для торсійного кута 
C4'04'C1'N9 (0,92). На противагу поширеній точці 
зору про структурну кореляцію між довжиною 
глікозидного зв'язку та торсійним кутом х У пури
нових нуклеозидах [9] (зафіксовану, до речі, в 
кристалічному стані) нами не зафіксовано її в 
конформерах ізольованого dAdo — принаймні ве
личина її за модулем не перевищує 0,44. 

Цікаві статистичні закономірності виявлено 
для торсійного кута х- він доволі сильно корелює не 
з одним—двома, як це вважалося раніше [9], а з 
цілою низкою структурних параметрів — довжин 
зв'язків, величин валентних та торсійних кутів. 
Так, кут х корелює з довжинами таких валентних 
зв'язків: N3C4 (0,69), C4N9 (0,61) та С4С5 (0,60), 
валентних кутів C5C6N6 (-0,80), C1'N9C8 (-0,79), 
N1C6N6 (0,78), C4C5N7 (0,77), C1'N9C4 (0,75), 
C6C5N7 (-0,75), N3C4N9 (0,74), N3C4C5 (-0,74), 
С4С5С6 (0,73), C2N1C6 (-0,71) C5N7C8 (-0,70) і 
торсійних кутів N1C2N3C4 (-0,75), C2N3C4C5 
(0,73) та 04'C1'N9C8 (-0,70). 

Спираючись на енергетичні характеристики 
усіх можливих конформерів dAdo, нам вперше 
вдалося кількісно охарактеризувати конформаційні 
рівноваги. Виявилося, що рівновага співвідношення 
син:анти сильно зсунута за кімнатної температури 
у бік ош-конформерів (син:анти = 99,4:0,6 %), а 
рівновага S/N — у бік S-конформерів (S:N = 
= 98,5:1,5 %). При цьому співвідношення між 
«класичними» та «некласичними» конформерами 

фуранозного кільця цукрового залишку наступне: 
для S-підродини — С2'-ендо (98,4 %), СГ-екзо 
(0,1 %) і СЗ'-екзо (0,04 %); для ^-підродини — 
СЗ'-ендо (1,3 %), С4'-ендо (4-Ю"4 %) і С2'-екзо 
(0,1 %). Конформації С2'-ендо є а/н-любивими 
(98,2 проти 0,2 %). Таким чином, є всі підстави 
нехтувати «некласичними» конформаціями цукро
вого залишку dAdo з огляду на їхню незначну 
сумарну заселеність (-0,3 %). 

Що стосується інших номенклатурних конфор-
маційних характеристик, то нам вдалося зафіксу
вати закономірності (у дужках наведено заселе
ності), які наведено нижче. 

Конформери з у б / (98,8 %) сильно до
мінують над конформерами з у Е / (0,7 %) та з у 
Є g (0,5 %); при цьому параметр у є cww-любивим 
(98,4 проти 0,5 % для у Є g). Конформери з у Є 
g асоціюються у переважній кількості випадків 
(97,8 %) з конформацією цукрового залишку С2-
ендо. Конформери з /З Є g (98,6 %) сильно 
домінують над конформерами з /З Є t (0,6 %) і /З 
Є g (0,8 %); конформери з (З Є g є син-любивими 
(98,4 проти 0,2 %). Конформери з з (З Є g у 
переважній своїй більшості (97,7 %) асоціюються з 
конформацією цукрового залишку С2'-ендо. Кон
формери з є Є t (46,7 %) і з є Є g~ (50,8 %) сильно 
домінують над конформерами з є Є g (2,5 %); при 
цьому домінуючі конформери є cwH-любивими: 
46,3 проти 0,4 % та 50,7 проти 0,1 % для 
конформерів з є Є і і є Є g~ відповідно. Незалежно 
від параметра є конформери у переважній своїй 
більшості асоціюються з конформацією цукрового 
залишку С2'-ендо: 46,0 % для конформерів з є Є 
tj 50,0 % для конформерів з є Е g~ і 2,4 % для 
конформерів з є Є g. 

Насамкінець автори висловлюють щиру вдяч
ність корпорації «GAUSSIAN» (США) за люб'язно 
наданий грант — програмний пакет «GAUSSIAN 
03» [12] для платформи Win32, а також 
Є. П. Юренку — за увагу до роботи. 

R. О. Zhurakivsky, D. М. Hovorun 

Complete conformational analyses of deoxyadenosine by density 
functional theory 

Summary 

Firstly the comprehensive conformational analyses of 2'-
deoxycytidine is done by means of quantum-chemical density 
functional method on MP2/6-3J 1++G(d,p)/1DFT B3LYP/6-
31G(d,p) theory level. Main geometric, energetic and polar charac
teristics are provided for all of its 88 stable conformers as well as 
conformational equilibrium at normal conditions. 
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Complete conformational analysis of deoxyadenosine by density 
functional theory 

Summary 

For the first time the comprehensive conformational analysis of 
2'-deoxyadenosine is performed by means of the quantum-chemical 
density functional method on MP2/6-311++G(d, p)//DFT 
B3LYP/6-31G(d, p) theory level. Main geometric, energetic, and 
polar characteristics for all of its 88 stable conformers as well as 
conformational equilibrium at normal conditions are presented. 
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P. О. Жураковский, Д. Н. Говорун 

Полный конформационный анализ дезоксиаденозина квантово-
химическим методом функционала плотности 

Резюме 

Впервые квантово-химическим методом функционала плотно
сти на уровне теории MP2/6-311++G(d, p)//DFT B3LYP/6-
31G(d, p) проведен полный конформационный анализ 2'-дезок
сиаденозина. Представлены основные геометрические, энерге
тические и полярные характеристики всех его 88 устойчивых 
конформеров, а также основные конформационные равновесия 
при нормальных условиях. 

Ключевые слова: дезоксиаденозин, конформационный анализ, 
квантово-химические расчеты. 
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