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ABSTRACT

Nine stable structures of complexes formed by interaction of guanine
with thymine were located on potential energy surface at B3LYP/6-
3M++G(2d,2p). The complexes are quite stable with interaction energy
from -5,8 to -17,7 kcal.mol™. Strength of complexes are contributed by
hydrogen bonds, in which a pivotal role of N-H--O/N overcoming
C-H--O/N hydrogen bond, up to to 3.5 times, determines stabilization
of complexes investigated. It is found that polarity of N/C—H covalent
bond over proton affinity of N/O site governs stability of hydrogen
bond in the complexes. The obtained results show that the
N/C-H---O/N red-shifting hydrogen bonds occur in all complexes, and
a larger magnitude of an elongation of N-H compared C-H bond
length accompanied by a decrease of its stretching frequency is
detected in the N/C-H--O/N hydrogen bond upon complexation. The
SAPT2+ analysis indicates the substantial contribution of attractive
electrostatic energy versus the induction and dispersion terms in
stabilizing the complexes.

Gidi thiéu chung

tinh thé héa, polymer hda, hda hoc siéu phan t&, qua
trinh solvat hda, hay trong téng hap hitu ca®?. Do do,
viéc hiéu vé cac thudc tinh vat ly va héa hoc cla lién

Viéc hiéu biét vé cac tuong tac khéng cong hoa tri rét
can thiét dé lam sang to nhiing bi &n vé chic nang cla
t€ bao nham tim ra cac phuong thic chita bénh mdi,
gidi quyét cac véan dé stic khde cling nhu phét trién cac
loai thudc va vat liéu mdi phuc vu cudc séng con
ngudi!! Trong cac tuong tac khéng cong haéa tri, lién
két hydro chiém vj trf quan trong bdi vai tro to I6n
trong nhan dang théng tin phan t&, qué trinh cudn
gdp protein, sép xép lai cdu tric cla cac acid nuclei,

két hydro A-H---B d& va dang la van dé ly thi clia céc
nha nghién ctu thyc nghiém va ly thuyét*,

Cung vdi lién két hydro ¢6 dién vai dac trung lién két
A-H kéo dai, tdn s6 dao doéng hoa tri chuyén vé ving
dd c6 ban chat la do lyc hit tinh dién gitta H va B, thi
lién két hydro chuyén dai xanh, khéng ¢é dién véi dac
trung do dai lién két A-H rdt ngan va tan s6 dao déng
héa tri chuyén vé ving xanh da dugc phat hién gan
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day van chua dugc hiéu mac du co nhiéu nghién clu
thuc nghiém va ly thuyét da dugc cong bg 678910
DPang chd vy, lién két hydro kiéu C-H-O/N, C-H-x, C-
H-X (X= F, Cl, Br) gén day dugc phat hién trong nhiéu
cluster phén t, cg ché enzym, protein, ADN, ARN, cdu
trdc tinh thé clia nhiéu loai vat liéu.. 1121314151

Kiéu va muc dé gén két gilta cac base nitc chdng han céu
trdc hinh hoc, dé bén clia phc, va vi tri hoat déng cla
nguyén t&r anh hudng dén thudc tinh, chiic ndng cla
ADN, ARNIET81 That vay, viec hiéu vé nhitng nguyén
tac gan két gilta cac cap base nitg trong ADN dugc xac
nhan sé cung cap buc tranh déy dd hon vé viéc sia chita
clia ADN hodc tinh tu tap hgp clia n6.2%?!. Cac nghién
cltu cho théy viéc gan két khac nhau cuia cac cap doi base
nitd trong ADN gay anh hudng t&i sic khoé cla con
ngudi, dadc biét co thé gay ung thu*23 Do bén cac phic
hinh thanh do sy tuong tac clia mét s6 cap base nitc
trong ADN dugc xac dinh do cac lién két hydro
N-H--O/N cung va&i C—H--O/N.?4 Cac phic cua tuong
tac cytosine-guanine, cytosine-thymine va guanine-
guanine da dugc cong bolP>?52728 tuy nhién cau tric
hinh hoc va dé bén cac phtic binary gitta guanine (ky hiéu
G) vdi thymine (ky hiéu T) cling vdi vai tro clia cac lién két
hydro dong gdp vao dé bén cac phic chua dugc nghién
ctu. Hon nira, nghién clu nay dugc thyc hién dé hiéu dé
bén va ban chét lién két hydro N-H--O/N, dac biét la
C—H--O/N trong cac phuc. Viéc hiéu rd hon vé cac lién
két nay dang la m&i quan tdm cla nhiéu finh vuc nhu hoa
hoc, hda sinh, hoa dugc, sinh hoc céu tric va s& gop
phan quan trong dé hiéu rd hon cdu trdc ciia ADN, ARN,
protein.. "% Cac két qua dat dugc clia hé guanine vai
thymine s& gilp lam sang té thém cac van dé dat ra cho
viéc nghién cu tuong tac clia cac cap base nita.

Thyc nghiém va phuang phap nghién cldu

Céc tinh toén trong hé nghién cltu nay dugc thuc hién
bang phan mém Gaussian 09.2% Hinh hoc, tan s§ dao
déng héa tri, cac nang lugng dao déng diém khong
(ZPE) dugc tinh tai B3LYP/6-311++G(2d,2p). Nang
lugng diém don, sai s6 do su chdng chat bd ham ca s
(BSSE) enthalpy tach proton (DPE) cla lién két N-H va
C-H, ai lyc proton (PA) tai nguyén t&r O/N trong cac
monomer, thé tinh dién phan t& (MEP) phan tich NBO
déu dugc tinh & muc ly thuyét B3LYP/6—-311++G(2d,2p).
Nang lugng tuong tac dugc hiéu chinh ZPE va BSSE
(AE*) dugc tinh nhu sy khac nhau gilta nang lugng cua
phic déi véi hai monomer. Hinh hoc topo cla diém téi
han lién két (BCP) tinh theo thuyét AIM véi phan mém
AIM 2000.B" Nang lugng cla méi lién két hydro (Ers)
dugc tinh theo cong thuic kinh nghiém cla Espinosa-

Molins—Lecomte: Ens = 0,5V(r) trong do V() la gia tri
mat do thé nang khu trd tai BCP.P? Phan tich
SAPT2+,33 vai bd co s6 aug-cc-pVDZ dudc thuc hién
bang phan mém tinh toan Psi4 dé tach cac hop phan
khac nhau clia cac phuc.B4

K&t qua va thao luan

Cdu truc hinh hoc va phdn tich AIM

Két qud t6i uu hinh hoc tuong tac gitta guanine Vvdi
thymine thu dudc chin phuc bén nhu & Hinh 1. Két qua
phan tich AIM va mét s6 théng s6 tiéu biéu tai cac BCP
clia cac phuc & B3LYP/6-311++G(2d,2p) duac tap hop &
Bang 1. Hinh hoc topo theo phan tich AIM cla céc phuc
nhu & Phu luc ST. Hinh 1 cho théy, khodng céch tuong
tdc N--H, O-+H trong céc phic lan lugt trong khoang
1,79-2,55 Ava 1,73-2,45 A; hau hét déu nhd hon téng
ban kinh van der Waals cla hai nguyén ti tham gia
tuong tac (Hva N 1a 2,75 A, Hva O 1a 2,72 A). Do vy,
ching t6i du doan c6 su hinh thanh lién két hydro
C-H--O/N, N-H--O/N trong cac phuc thu dugc. bac
biét c6 su xudt hién clia tuang tac chalcogen O7--030
la loai tuong tac yéu trong phiic G-T9.

Mat do electron (p(r)) va Laplacian clia mat dé electron
(V°p(r)) tai cac BCP khoang 0,009-0,044 au va
0,026-0,115 au tuong Ung, va nhin chung thudc gidi han
cho hinh thanh lién két hydro (p(r) = 0,002-0,035 au va
V2p(r) = 0,02-0,15 au).* Bang cha y, p(r) tai cac BCP
clia G-T1, H28--N14 cia G-T2 va G-T3, H9--0O26 cla
G-T4 kha I6n, khodng 0,037-0,044 au, nén cac lién két
hydro nay kha bén. Do do, tat c& cac tudng tac
N-H--O/N va C-H--O/N trong cac phic déu thudc lién
két hydro. Ngoai ra, c6 mét BCP cla tiép xtc O7---030
trong G-T9, va day la tuong tac chalcogen.

Thém vao do, gia tri téng nang lugng mat do electron
H(r) tai cac BCP cla cac tiép xic N-H--O trong G-T1,
G-T4, G-T5; N-H--N trong G-T2, G-T3, G-T6 am,
nén nhing lién két hydro nay cd phan tram déng gép
dang ké clia hap phan cong hoa tri va kha bén. Cac gia
tri H(r) tai cac BCP con lai déu duang nén la cac lién két
hydro yéu. Bang chu vy, p(r) va nang lugng ciia mdi lién
két hydro (Exg) N—-H--O/N (khoang 0,011-0,044 au va -
2,5 dén -11,0 kcal.mol™) 18n hon nhiéu so v&i C-H--O/N
(khodng 0,009-0,014 au va -1,4 dén -2,9 kcal.mol™). Do
dé lién két hydro N-H---O/N bén hon khoang 3,5 lan so
véi C=H--O/N, trong do dé bén gidm dan theo thi tu
N-H--O > N-H--N > C-H--O > C-H--N. biéu nay
cho thédy vai tro dong gop chiém uu thé hon cla
N-H---O/N trong viéc lam bén phc.
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G-T7 G-T8 G-T9

Hinh 1: C&u trdc hinh hoc bén clia phdc guanine-thymine tai B3LYP/6-311++G(2d,2p)
Bang 1: Cac théng sé phan tich AIM tai cac BCP cla céc phuc tai B3LYP/6-311++G(2d,2p)

ohiic acp p(r) V2 olr) H(r) Eve
(au) (au) (kcalmol™ | (kcal.mol™
N8-H9---030 0,037 0,1 -0,9 -9,3
oM N17-H31---O7 0,042 0,12 -2,0 -1,0
N1-H16---O30 0,022 0,07 09 -4,9
G-T2 N27-H28---N14 0,044 0,09 -3,5 -10,5
N11-H12.--026 0,022 0,07 0,8 -4,9
N1-H16---O26 0,024 0,08 0,8 -5,3
G-T3 N27-H28---N14 0,043 0,09 -34 -10,3
N11-H13---O30 0,021 0,07 09 -4,5
G-T4 N8-H9---026 0,037 omn -0,9 -9,5
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N27-H28..-07 0,035 0,10 -0,7 -8,6

N8-H9---O30 0,035 0 -0,5 -9,0
G-T5

N27-H28..-07 0,033 0,10 -0,4 -8,1

N17-H31.--N4 0,035 0,09 -1.2 -8,0
G-Té

C2-H3--030 0,010 0,03 0,7 -19

N11-H13---026 0,012 0,05 12 -2,5
G-T7 N8-H9---026 0,023 0,08 10 -5,2

C21-He23---07 0,011 0,03 0,5 -2,0

C18-H19---N4 0,009 0,03 0,6 -14
G-T8

N17-H31.-.-07 0,024 0,09 10 =57

N27-H28---N4 0,025 0,07 04 -4,9
G-T9 C2-H3.-026 0,014 0,05 11 -2,9

07---030 0,001 0,00 0,1 -0,1

Ndéing lugng tuong tdc

Nang lugng tuong tac clia cac phuc tép hgp & Bang 2,
va c6 gia tri am kha lén, khodng -58 dén -17,7
kcal.mol™, nén céc phic thu dugc khé bén. Nang lugng
tudng tac cla cac phic tang dan theo thu tu G-T1 <
G-T2 = G-T3 < G-T4 < G-T5 < G-T6 < G-T7 =
G-T8 < G-T9, nén phiic G-T1 bén nhét va kém bén
nhat la G-T9. Phiuc guanine-thymine bén haon
cytosine-thymine, nhung kém bén hon so vdéi cytosine-
guanine va guanine-guanine. That vay, nang lugng
tuong tac tU -7,4 dén -20,3 kcal.mol! d&i vdi hé
cytosine-guanine; -4,1 dén -17,1 kcal.mol! d&i vdi
cytosine-thymine; va -5,1 dén -21,7 kcal.mol d&i vdi hé
guanine-guanine. 264728l

PE& danh gid anh hudng dé phan cuc lién két N-H,
C—H va ai luc proton tai nguyén tir O/N trong thymine,

guanine dén dé bén cua lién két hydro cling nhu céc
phic hinh thanh, céac gia tri DPE cla lién két N-H, C-H
va PA tai nguyén t0 O/N dugc tinh tai B3LYP/6-
31++G(2d,2p) nhu & Bang 3. Gia tri DPE cla lién két
C-H (366,8-379,1 kcal.mol™) Ién hon N-H (3354
346,8 kcal.mol™) cho thdy dé phan cuc kém hon cla
C-H so N-H. Gia tri PA tai O/N tham gia tao lién két
hydro giam dan theo thr ty N4 > O7 > N14 > 026 >
030, nén kha nang nhan proton cia O/N gidm theo
thd tu nay. Két qua nay phu hgp vdi chiéu hudng thay
déi vé dé bén cac phic. Do dé, dé bén cac phiic phuy
phu thudc vao dé phan cuc lién két N-H, C-H va éi
luc proton tai O/N. Cu thé, phic cang bén khi lién két
N-H, C-H cang phan cuc, khad nang nhan proton cua
O/N cang manh, va nguac lai phic s& kém bén. Hay
noi cach khac phic cé nhiéu lién két hydro véi sy tham
gia lién két N-H sé bén han so vdi lién két C-H.

Bang 2: Nang lugng tuong tac clia cac phic (kcal. mol™) tai B3LYP/6-311++G(2d,2p)

Phuc G-T1 G-T2 G-T3 G-T4

G-T5 G-T6 G-T7 G-T8 G-T9

AE* 17,7 -14,9 -14,9 -13,0

-12,4 -11.3 -9,1 -9, -5.8

K&t qua & Bang 3 con cho thdy do phan cuc cla lién
két N/C—-H dong vai tro chiém uu thé haon quyét dinh
dé bén lién két hydro va cla phuc so vdi ai luc proton
tai O/N. That vay, déi véi G-T9 tuy rang PA tai N4 I6n
nhat va 026 I6n thd hai nhung DPE clia C2-H3 I6n
nhat va N27-H28 cling 16n nhét so vd&i cac lién két
N-H khac, va d6 bén cac lién két hydro cuing vdi phic

kém bén nhat. Mat khac, déi vai phidc G-T1, gia tri DPE
tai lién két N8—H9 nho va N17-H31 nhd nhét, gia tri PA
tai O7 Ién thd hai, O30 nhd nhat va phiic G=T1 bén
nhat. Do dé khdng dinh thém vé tinh quyét dinh dén
dé bén cla phic clha lién két hydro N=H---O/N so vdi
C—H---O/N.
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Su' thay doi do dai (Ar) va tan s6 dao déng héa tri (Av)
cua lién két N-H, C-H khi phic hinh thanh so vdi
monomer

DE phan loai va hiéu rd hon ban chét lién két hydro
trong cac phuec, su thay déi dé dai va tan sé dao déng
hoa tri lién két C-H, N-H trong cac phdc so vdi
monomer tai B3LYP/6-311++G(2d,2p) tdp hop & Bang
3. Gia tri Ar(C/N-H) tang trong khoang 0,0001-0,0337
A va Av(C/N-H) giam trong khoang -1,1 dén -636,1 cm”
! do do, lién két hydro N/C-H---O/N trong cac phc I3

lien két hydro chuyén dai do. Bang chud vy, déi véi
G-T9, gia tri Ar(C2-H3) 1a 0,0007 A, trong khi Av(C2-
H3) duong khoang 0,9 cm™. D& c6 thé du doan loai
lien két hydro nay, muc ly thuyét B3LYP/aug-cc-pVDZ
da dugc st dung va thu dugc Ar(C2-H3) = 0,0007 A
va Av(C2-H3) = -2,6 cm™. Do véy, C2-H3--026 trong
G-T9 la lién két hydro chuyén doi do.

Méi tuang quan tuyén tinh ty & nghich gilta sy thay
déi tan s6 dao déng hoa tri véi sy thay déi do dai lién
két C/N-H dudc thé hién nhu & Hinh 2.

Bang 3: Su thay d&i do dai lién két (Ar, A) va tan s§ dao dong hoa tri (Av, cm™) cia C—H va N-H khi phic hinh
thanh; enthalpy tach proton (DPE, kcal/mol) ctia N-H, C—H va ai luc proton (PA, kcal/mol) tai O/N clia guanine va

Gia tri DPE, Ar, Av cla cac lién két N—H trong céc phtic
lan luct khodng 335,4-346,8 kcalmol™; 0,0001 dén
0,0337 A; -57,3 dén -636,1 cm™ va cla lién két C-H I3
366,8-379,1 kcal.mol™; 0,0007 dén 0,0014 A; 0,9 dén -
13,7cm™.

Gi4 tri DPE cia C/N—-H cang nho (lién két C/N-H cang
phan cuc) su tang do dai lién két C/N-H cang I6n, tan
s6 dao dong hoa tri cla lién két C/N-H cang gidm khi
phtc hinh thanh, va ngugc lai. Do vay, lién két C/N-H
cang phan cuc thi xu hudng hinh thanh lién két hydro
chuyén doi dé cang manh va nguac lai.

thymine
Phiic | Lién két hydro Ar Av DPE | PA | Phic | Lién két hydro Ar Av DPE | PA
N8-H9---O30 | 0,0192 | -362,7 | 339,3 | 2009 N8-H9---0O30 | 0,0166 | -314,6 | 339,3 | 2009
G-T1 G-T5
N17-H31---O7 | 0,0304 | -553,5 | 335,4 | 224,4 N27-H28--O7 | 0,0248 | -437,7 | 346,8 | 224,4
N1-H16---O30 | 0,012 | -187,0 | 337,71 | 2009 N17-H31.--N4 | 0,0232 | -433,3 | 3354 | 2299
G-T2 | N27-H28--N14 | 0,0337 | -636,1 | 346,8 | 2131 | G-T6
C2-H3--030 | 0,0012 -1, 3791 | 2009
NT1-H12---026 | 0,0109 | -189,8 | 338,8 | 205,4
N1-H16--026 | 0,0125 | -209,1 | 3371 | 205,4 N11-H13---026 | 0,0001 -57,3 | 343,6 | 205,4
G-T3 | N27-H28--N14 | 0,0331 | -6251 | 346,8 | 2131 | G=T7 | N8-H9--O26 | 0,0066 | -123,1 | 339,3 | 205,4
NT1-H13---0O30 | 0,0091 | -167,4 | 343,6 | 200,9 C21-H22--07 | 0,00M -1,2 376,2 | 224,4
C18-H19--N4 | 0,0014 -131 366,8 | 2299
N8-H9--O26 | 0,0186 | -353,7 | 339,3 | 205,4 | G-T8
N17-H31---O7 | 0,0106 | -179,4 | 3354 | 224,4
G-T4
N27-H28--N4 | 0,0192 | -338,1 | 346,8 | 229,9
N27-H28---O7 | 0,0264 | -465,1 | 346,8 | 224,4 | G-T9
C2-H3--026 | 0,0007 09 3791 | 2054
Két qua Bang 3 cho thay lién két hydro chuyén dai do 100
manh hon nhiéu déi véi N=H---O/N so vd&i C—H---O/N. 0 AV(C/N-H) = -18563 4Ar(C/N-H) + 5.4
] R’=0,99

-100
-200 4
-300

-400

AV(C/N-H )/‘cm_]

-500

-600

-700 T T T T T T T 1
0.000 0.005 0.010 0.015 0.020 0.025 0.030 0.035 0.040

Ar(C/N-Hy/A
Hinh 2: D6 thi thé hién mai lién hé gitra AV(C/N-H) va
Ar(C/N=H) trong céc phuc
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Phan tich SAPT2+ va MEP

Phan tich SAPT2+ vdi bd ham cd s& aug-cc-pVDZ
dugc thuc hién dé danh gia vai tro déng gdép cla cac
hop phan nang luong dén dé bén cac phic. Biéu do
thé hién phan tram déng gop cla cac hgp phéan nang
lugng nhu & Hinh 3.

- %l{clc
B %E;ng
1 %Edisp

I o5l

40

%

20

G-T1G-T2G-T3G-T4G-T5G-T6G-T7G-T8G-T9

Hinh 3: Phan tram dong gop cla cac hgp phén néng
lugng trong cac phuc

Hinh 3 cho théy dé bén cac phtic do su dong gép cla
ba hgp phan chinh dé la finh dién (Eele) cdm Ung (Eind)
va phan tan (Edisp) trong doé hgp phén tinh dién déng
gbép nhiéu nhat, trén 45%. Két qua nay tucng ty vdi
cac phdc guanine-guanine, cytosine-guanine va
cytosine-thymine 2627283 St chiém uu thé cla tuong
tac tinh dién c6 thé do dd phan cuc manh cla lién két
N-H két hgp vdi &i luc proton manh cla nguyén tu
O/N. D€ lam r& hon nhéan dinh nay, ching toi tién
hanh phan tich bé mat thé tinh dién trong phan tu
thymine  (MEP) tai muc Iy thuyét B3LYP/6-
311++G(2d,2p) (hinh 4).

thymine

guanine

Hinh 4: Gidn d& MEP cho guanine va thymine vdi
isovalue = 0,02 au/A’

Két qua Hinh 4 thdy rang su phan bé mat do dién tich
am tai cac nguyén t& O/N gidm dan theo th ty O7,
N4, N14, N11 dé&i v&i guanine va 026, O30 x3p xi nhau
déi vd&i phan ti thymine. Biéu nay dugc giéi thich do
su lién hgp cla cdp electron riéng trén N cla nhém
NHz vao vong dén cap electron riéng clia O7, N4, N14
nén tai cac nguyén t& O/N nay mat dé dién tich am
cao. Nndbm C=0 hut electron nén mat doé dién tich am
tap trung tai O7 trong guanine va 026, O30 trong
thymine la I&n nhat.

Hinh 4 con cho théy, mat dé dién tich duong tai H cla
N/C-H trong thymine gidm dan theo trat ty H28 =
H31, H19, H22 =~ H23 ~ H24, phu hgp vdi gia tri DPE
cla cac lién két nay tang (Bang 3). Biéu nay gay nén
luc hat tinh dién gitta O/N vd&i H trong cac lién két
hydro N/C—H---O/N cla cac phuc cling giam dan theo
trat tu trén. Do do, nhiing lién két hydro N-H--O/N
manh han, va C-H---O/N yéu han. Phiic G=T1 chifa hai
lien két hydro O7--H31-N17 va 030--H9-N8 manh
nhat, nén bén nhat; trong khi phic G-T9 cé lién két
hydro C2-H3---026 yéu nhat nén kém bén nhat. Céach
giai thich tuong tu vé thi ty dd bén déi vdi cac phic
con lai.

Phdn tich NBO

Thuc hién phan tich NBO cho cac phic tai
B3LYP/6-311++G(2d,2p). Mat do electron trao ddi
téng (EDT) gita guanine véi thymine va nang lugng
tuong téac siéu lién hop ngoai phan t& (Birer) chuyén
electron dén o*(N/C-H) dugc liét ké & Bang 4.

Minh chiing su ton tai céc lién két hydro C/N-H---O/N
trong cac phiic guanine-thymine dugc thé hién & gian
dod mat do electron téng vai bé mat dang gia 0,005 au
tai B3LYP/6-311++G(2d,2p) nhu & Hinh S2 clia Phu luc.
Gia trj EDT duong cta hau hét cac phdc, ngoai tru
G-T7, chiing to su chuyén electron vugt tréi hon tur
guanine sang thymine khi phdc hinh thanh. Gia tri EDT
am khoang 0,0135 e clia G-T7 cho théy electron
chuyén tir thymine sang guanine tréi hon so vdi chiéu
ngugc lai. Nhin chung, su chuyén electron tir cac doi
electron riéng clia orbital n(O/N) dén o*(N-H) I6n hon
nhiéu so vdi dén o*(C—H). Cu thé, gia tri Einer clia hai
loai tuong tac nay l&n luct khoang 1,6-28,4 kcal.mol™
va 1,3-2,5 kcal.mol™. Biéu nay xac nhan do bén Ién
hon nhiéu va quyét dinh dén dé bén cac phuc
guanine-thymine cua lién két hydro N-H---O/N déi vdi
C-H--O/N.
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Bang 4: K&t qua phéan tich NBO cla céc phic guanine-thymine tai B3LYP/6-311++G(2d,2p)

Einte Eint
Phic | Lién kéthydro | 200 © ™| Phic | Lién kéthydro | 0T © ™
(au) (kcal.mol™ @u) | (kcal.mol™
N8-H9---O30 20,4 N8-H9---O30 191
G-T1 0,0126 G-T5 0,0022
N17-H31---O7 25,7 N27-H28---O7 18,5
N1-H16---O30 8,5 N17-H31---N4 191
G-T2 | N27-H28---N14 0,0266 28,4 G-T6 0,0400
C2-H3---030 13
N11-H12---O26 8,6
N1-H16---026 93 N11-H13---O26 1,6
G-T3 | N27-H28---N14 0,0259 27,9 G-T7 N8-H9-.-026 -0,0135 7,7
N11-H13---O30 7.7 C21-H22---O7 2,2
C18-H19---N4 2,1
N8-H9---026 20,7 G-T8 0,0264
N17-H31---O7 9,5
G-T4 0,0008
N27-H28..-N4 1,7
N27-H28.---O7 20,0 G-T9 0,0218
C2-H3---026 2,5
Két luan LSi cdm on

Tuong tac gilta guanine-thymine thu dugc 9 phtic bén
vdi néng luong tuong tac tu -5,8 dén -17,7 kcal.mol™.
Do bén cac phic gidm dan theo tht tu: G-T1 > G-T2
~ G-T3 > G-T4 > G-T5 > G-T6 > G-T7 ~ G-T8 >
G-T9. Két qud thu dugc trong nghién clu nay cung
vGi cac cong bd khac cho thdy do bén cac phic gidm
theo thd ty: guanine-guanine > cytosine-guanine >
guanine-thymine > cytosine-thymine.

Céac phuc guanine-thymine dugc lam bén bdi cac lién
két hydro N-H--O/N va C-H--O/N, trong dé vai tro
clia N=H--O/N quyét dinh han. K&t qua con cho théy
lien k&t N/C—H cang phan cuc va ai luc proton cla
nguyén t0 O/N cang manh thi lién két hydro hinh
thanh cang bén va ngugc lai. D6 bén lién két hydro
gidm theo th tu: N-H--O > N-H-~N > C-H--O >
C-H--N.

T4t cd céc lien két hydro N-H--O/N va C-H--O/N
trong céc phic déu thudc loai lién két hydro chuyén
dai dé, va C—H--O/N ¢ cudng doé yéu hon.

D6 bén va ban chat cac lién két hydro dugc hiéu rd
qua cac phan tich AIM, NBO, MEP. Két qua phan tich
SAPT2+ con cho thay do bén cla cac lién két hydro
N/C—H---O/N va cla phic do sy dong gop chinh cla
hop phén nang lugng tinh dién, vuct tréi hon cac hop
phan cdm Uing va hgp phan phan tan.

Nghién clu nay dugc tai trg bdi Quy Phat trién khoa
hoc va cédng nghé Quéc gia (NAFOSTED) trong dé tai
mé s6 104.06-2020.28.
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