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Podczas projektowania nowych leków przeciwnowotworowych w grupie prof. A. Misickiej  

zaobserwowano zmianę aktywności biologicznej dla dwóch pentapeptydów różniących się  

jedynie długością łańcucha bocznego reszty trzeciej. Zamiana Dap na Dab powodowała  

znaczące obniżenie aktywności.[1] W ramach niniejszej pracy wykorzystano spektroskopię 

NMR by określić jak zamiana Dap na Dab w tych pentapeptydach wpływa na ich strukturę  

przestrzenną. Dla obu peptydów zmierzono standardowy zestaw widm NMR (TOCSY, 1H-13C 

HSQC, 1H-15N HSQC, ROESY) co umożliwiło przypisanie przesunięć chemicznych atomom 

badanych związków oraz policzenie ich struktur przestrzennych. Wydłużenie łańcucha 

bocznego w pozycji trzeciej znacząco zwiększa swobodę konformacyjną pentapeptydu, co 

może tłumaczyć obniżenie jego aktywności biologicznej. 

 

 

Rysunek 1. 20 najniżej energetycznych konformacji z 500 obliczonych. 
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