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脯氨酸的构象及性质 

王朝杰;李永;杨新宇;林丽 

(温州医学院药学院, 浙江 温州 325035) 

摘要： 

用X3LYP法在6-311++G(d, p)和6-311++G(3df, 3pd)基组水平上对脯氨酸15种构象的几何结构、相对能量、电

子结构、红外光谱、偶极矩、极化率等性质进行了研究, 并与PBE1PBE/6-311++G(d, p)的结果和文献相比较, 从
而得到: (1) 的脯氨酸的15种构象中能量最低的有4种, 不同构象中存在着强弱不同的5种氢键, 其中以N…H—O氢键

最强, 并存在特殊的C—H…O=C氢键. 两种方法计算的几何结构数据相近, 均与实验值吻合; (2) 在构象相对能差计

算方面, X3LYP具有明显的优势, 用中等基组就可以得到与高水平从头算法和大基组相同的结果, 而PBE1PBE法计算

的相对能值则相差较大; (3) 脯氨酸不同构象中偶极矩最大和极化率最小的是最稳定的构象1和2, 两种方法计算的

结果一致. 
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