QTAIM исследование глутамина и глутаминовой кислоты
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Глутаминовая кислота (I) и глутамин (II) (Рис) - важные аминокислоты в жизни человека: оптически активные L-формы АМК участвуют в биосинтезе белков. Объектами квантовохимического исследования выбраны I и II. Для них проведена оптимизация геометрии методом B3LYP и получены заряды атомов в рамках «квантовой теории атомов в молекулах», которые затем были суммированы в групповые характеристики: q(R). Ранее данная методика была рассмотрена в работах [1-3].
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Рис.: Молекулярные графы молекул: I - глутаминовой кислоты и II - глутамина 

Функциональные группы NH2 и СООН обладают отрицательной величиной q(R), следовательно, проявляют индуктивный эффект на соседние группы, стягивая с них электронную плотность в свой атомный бассейн, что сопровождается уменьшением их заряда. Сопоставление q(R) (Таблица) АМК выделяет в II наиболее электроотрицательную аминогруппу, связанную с карбонилом, что отражается в более низкой величине ее q(R) (q(2NH2) = -0,354 а.е.). В этом же соединении карбоксильная группа также обладает наименьшим q(COOH) по сравнению с I. Такое возможно вследствие меньшего индуктивного эффекта фрагмента С(О)NH2 на ближайшие метиленовые группы в II (q(C(O)NH2) = -0,079 а.е.) по сравнению с находящейся в идентичном положении СООН в I. 
Таблица: 
Заряды групп q(R) молекул глутаминовой кислоты (I) и глутамина (II), в а.е.
	q(R), а.е.

	
	1NH2
	CH
	1COOH
	1CH2
	2CH2
	2COOH
	CO
	2NH2

	I
	-0,296
	0,418
	-0,185
	0,111
	0,103
	-0,151
	
	

	II
	-0,298
	0,414
	-0,188
	0,112
	0,040
	
	0,275
	-0,354
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