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Streszczenie

Intra- and intermolecular non-covalent interactions play an
important role in modern design of biologically active
compounds. In the paper, we discuss the physicochemical
features of three selected compounds from penicillin group —
Oxacillin, Ampicillin and Penicillin G. Quantum-chemical
simulations on the basis of Density Functional Theory (DFT)
were carried out for these compounds. The analyses were
performed for selected metric parameters as well as electronic
structure (QTAIM and NCI index) of the fused rings and the
whole molecules. The simulations were done in the gas phase
and taking into account the influence of the polar environment
— CPCM model and water as a solvent. The last part of the
study is devoted to the non-covalent interactions analysis in the
binding site of the penicillins. The presented results are in line
with the Computer-Aided Drug Design (CADD) philosophy.

Oddziatywania niekowalencyjne wewnatrz- i
miedzyczagsteczkowe majgq kluczowe znaczenie W
nowoczesnym projektowaniu zwigzkéw aktywnych biologicznie.
W artykule omawiamy wiasciwosci fizykochemiczne trzech
wybranych zwigzkdéw z grupy penicylin - oksacyliny, ampicyliny
i penicyliny G. Dla tych zwigzkéw zostaty wykonane symulacje
kwantowo-chemiczne wykorzystujgc teorie funkcjonatu gestosci
(DFT). Analizowane byly wybrane parametry metryczne, jak
rowniez struktura elektronowa (teoria QTAIM i indeks NCI)
skondensowanych pierscieni, jak i calych czasteczek.
Symulacje zostaly wykonane w fazie gazowej, jak rowniez z
uwzglednieniem polaryzacji otoczenia — model CPCM i wody
jako rozpuszczalnika. Ostatni fragment badan stanowi analiza
oddziatywan  niekowalencyjnych  pomiedzy opisywanymi
penicylinami a ich miejscem wigzacym. Przedstawione wyniki
badan wpisujg sie w zatozenia komputerowo wspomaganego
projektowania lekéw.
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