Kavitanduose inkapsuliuoty alkany struktiiros bei dinamikos modeliavimas
MD simuliacijomis

Exploring structure and dynamics of alkane-cavitand complexes by MD simulations
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Kavitandai — tai molekuliniai konteineriai, kuriuose
gali biiti patalpintos tinkamo dydzio ir formos molekulés.
Kavitandai vaidina svarby vaidmenj supramolekuliy
chemijoje. Cia suformuojami vadinamieji ,,$eimininko-
sveCio® kompleksai, kuriuose sveéias ir Seimininkas
(kavitandas) saveikauja nekovalentinémis sgveikomis.
Tokiu biidu Sie kompleksai primena biologines struktiras,
kaip, pavyzdziui, fermentai, kuriy aktyvieji centrai geba
talpinti bei orientuoti molekules netipiniy reakcijy
katalizavimui [1]. Seimininko molekulés geba atskirti
»svecio® molekules nuo supanéio tirpiklio, pavyzdziui,
rezorcinareno kavitandai formuoja dimerines struktiras,
primenancias kapsulg. Suformuotos kapsulés vidiné
aplinka atlieka savotiska tirpiklio vaidmenj ir taip daro
jtakg reagento tirpumui [2,3]. Dél $iy sgveiky kavitandai
aktualtis vystant naujas vaisty transporto Sistemas,
chemingje sintezéje ir kitose srityse.

Siame darbe nagrinéjamas kavitandas yra ,,puodelio*
formos molekulé, sudaryta i§ keturiy 2-benzimidazolono
(ciklinio karbamido) tilteliy, kurie leidzia kavitandui
formuoti dimerus vandeniliniy rySiy pagalba [4].
»Puodelio* pagrindas sudarytas i$ keturiy benzeno Ziedy,
sujungty alkaniniais tilteliais, prie kuriy prijungiamos
Soninés piridino grupés [5]. Sios grupés uztikrina gera
kavitando tirpumg vandenyje. Kadangi kavitando ertmé
yra hidrofobing, todél joje gali biiti inkapsuliuojamos
nepolinés vandenyje netirpios molekulés, tokios kaip
alkanai, ar mazai tirpios vaisty molekulés, pavyzdziui,
ibuprofenas [5]. Kaip rodo branduoliy magnetinio
rezonanso matavimai, kavitando ertméje esantys alkanai
gali jgyti ilgai gyvuojancias egzotines ,,U* ar ,,J* formos
konformacijas, kurios maZai tikétinos jprastinése
izotropinése aplinkose [5].

Siame darbe buvo atliktos oktano molekulés,
inkapsuliuotos rezorcinareno tipo kavitando ertméje,
klasikinés molekulinés dinamikos (MD) simuliacijos,
siekiant jvertinti komplekso tarpmolekuling struktiirg
vandens tirpale. Pradinés Cs simetrijos oktano ir Cs
simetrijos kavitando geometrijos buvo optimizuotos
HF/6-31+G* metodu, naudojant programa Gaussian (1a
pav.). MD simuliacijose oktano ir kavitando molekulés
buvo apraSytos GAFF jégy lauko parametrais, o vandens
molekuléms buvo taikytas TIP3P potencialas. Oktano ir
kavitando taskiniai kroiviai buvo apskai¢iuoti RESP

metodu. MD simuliacijos buvo atliktos naudojant
programg AMBER.

Desim¢iy nanosekundziy trukmés simuliacijos
parodé, kad vandens molekulés i tiesy nepatenka |
kavitando ertme (1b pav.). Kompleksas tarp oktano ir
kavitando iSliko susiformaves visos simuliacijos metu.
Nors buvo stebimi oktano molekulés konformaciniai
virsmai, visgi dominuojanti buvo tiesiné, vadinamoji visi-
trans konformacija.

Skai¢iavimai buvo atlikti Vilniaus universiteto
auk$to naSumo skai¢iavimo centro ,,HPC Saulétekis“
superkompiuteriu.

1 pav. (a) Kompleksas i§ apacios, matoma C4v
simetrija, (b) kompleksas vandens dézéje, vandens
molekulés komplekso iSoréje.

Reiksminiai  ZodZiai:  supramolekuliy — chemija,
modeliavimas, MD simuliacijos.
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