Использование непрерывной меры хиральности для оценки структурных изменений биомолекул
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Симметрия молекулярных структур во многом определяет физические и химические свойства веществ. Одной из характерных особенностей биологических систем является свойство хиральности биологических молекул, которое  обусловлено отсутствием у молекулы зеркально-поворотной оси симметрии Sn. Исследование хиральности давно вышло за пределы химии, и в настоящее время является междисциплинарной областью химии, физики и биологии. 
В ходе моделирования взаимодействия биомолекул с ферментом важным параметром, от которого зависит степень сродства, оказывается класс хиральности (L или D) изучаемых веществ. Кроме установления самого факта наличия симметрии конкретного соединения, важно также произвести сравнение степени симметрии различных веществ внутри одного класса хиральности. Данное сравнение можно рассматривать как дополнительный критерий в ходе отбора группы веществ обладающих наибольшим сродством с рассматриваемым ферментом. В связи с этим возникает задача введения количественной оценки хиральности молекул. Особое внимание в последнее время уделяется введению непрерывной меры хиральности [4]. В этом направлении можно выделить геометрические подходы, основанные на пространственных преобразованиях определяющих степень несовпадения между энантиомерами, либо определенными группами симметрии [2]. При этом существуют подходы, учитывающие физические особенности системы. В работе [3], в качестве критерия хиральности вводится псевдотензорный индекс, связанный с оптической активностью молекулы [1]. Таким образом, в рамках данного критерия хиральность трактуется как некоторое электронное свойство системы. 
С помощью меры предложенной в работе [3] произведено сравнение индекса хиральности аминокислот, имеющих только один асимметричный атом углерода, и аминокислот, у которых два хиральных центра. На примере аминокислот показан аддитивный характер выбранного критерия, что позволяет в дальнейшем использовать его для изучения хиральности макромолекул на основе сведений о хиральности отдельных мономеров.
Основной задачей исследования является поиск корреляции между степенью хиральности макромолекул в рамках определенного класса молекул и функциональной активностью. Данное исследование полезно для дизайна лекарств, поскольку индекс хиральности может быть использован в качестве дополнительного параметра при виртуальном скрининге.
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