ANHANG A

Parametertabellen
A.1 Asparagin
Bindungen HF/6-311++4G(d,p) Experiment
0(1)-C(2) 1.2292 1.2465(3)
0(2)-C(2) 1.2116 1.2661(4)
0(3)-C(4) 1.2085 1.2428(3)
N(1)-C(1) 1.5029 1.4907(3)
N(2)-C(4) 1.3391 1.3327(3)
C(1)-C(2) 1.5726 1.5359(3)
C(1)-C(3) 1.5261 1.5216(3)
C(3)-C(4) 1.5166 1.5182(4)
Winkel
N(1)-C(1)-C(2) 105.5 110.4(1)
N(1)-C(1)-C(3) 112.5 111.1(1)
C(2)-C(1)-C(3) 113.5 114.2(1)
0(1)-C(2)-0(2) 132.9 125.9(1)
0(1)-C(2)-C(1) 112.6 118.0(1)
0(2)-C(2)-C(1) 114.4 115.9(1)
C(1)-C(3)-C(4) 110.2 113.1(1)
0(3)-C(4)-N(2) 123.6 123.1(1)
0(3)-C(4)-C(3) 119.2 120.5(1)
N(2)-C(4)-C(3) 117.2 116.4(1)
Torsionswinkel
N(1)-C(1)-C(2)-0(1) 18.8 10.5(1)
N(1)-C(1)-C(2)-0(2) —161.4 —174.1(1)
N(1)-C(1)-C(3)-C(4) 57.3 71.9(1)
C(3)-C(1)-C(2)-0(1) 142.4 136.6(1)
C(3)-C(1)-C(2)-0(2) —37.7 —48.0(1)
C(2)-C(1)-C(3)-C(4) —62.4 —53.8(1)
C(1)-C(3)-C(4)-0(3) —68.7 3.9(1)
C(1)-C(3)-C(4)-N(2) —249.2 —176.5(1)

Tabelle A.1 Vergleich ausgewéhlter Bindungsldngen, -winkel und Torsionswinkel zwischen Theorie
und Experiment.
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ATOM ATOMO AX1 ATOM1 ATOM2 AX2

0(1) c(2) X 0(1) 0(2) Y
0(2) c(2) X 0(2) o(1) Y
0(3) C(4) X 0(3) N(2) Y
O(4)  DUMO v/ 0(4) H(9) Y
N(1) c(1) z N(1) H(1) Y
N(2) c(4) z N(2) H(7) Y
c1) c(2) z c1) o(1) Y
c(2) c(1) z c(2) N(1) Y
c(3) c(1) z a(3) C(4) Y
C(4) Cc(3) Z C(4) N(2) Y
H(1) N(1) z N(1) c(1) Y
H(2) N(1) z N(1) c(1) Y
H(3) N(1) Z N(1) C(1) Y
H(4) c1) / c(1) C(2) Y
H(5) a(3) z c(3) C(4) Y
H(6) a(3) z a(3) C(4) Y
H(7) N(2) z N(2) C(4) Y
H(8) N(2) z N(2) C(4) Y
H(9) 0(4) Z H(9) H(10) Y
H(10)  O(4) z H(10) H(9) Y

Tabelle A.2 Definition des lokalen atomaren Koordinatensystems. Die AX 1, AX2 Ebene wird
durch die Vektoren ATOM 0-ATOM and ATOM 2-ATOM 1 definiert. Die dritte Achse steht senkrecht
zu dieser Ebene, so dafl ein rechthéndiges System entsteht. DUMO bezeichnet ein Dummy-Atom.
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A.2 Glutaminsiure

Tabelle A.3 Vergleich ausgewéhlter Bindungslédngen, -winkel und Torsionswinkel zwischen Theorie

und Experiment.

Tabelle A.4 Definition des lokalen atomaren Koordinatensystems. Die AX 1, AX2 Ebene wird
durch die Vektoren ATOM 0-ATOM and ATOM 2-ATOM 1 definiert. Die dritte Achse steht senkrecht
zu dieser Ebene, so daf} ein rechthéindiges System entsteht. DUMO bezeichnet ein Dummy-Atom.
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A.3 Lysin
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Tabelle A.5 Vergleich ausgewihlter Bindungsldngen, -winkel und Torsionswinkel zwischen Theorie
und Experiment.
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Tabelle A.6 Definition des lokalen atomaren Koordinatensystems. Die AX 1, AX 2 Ebene wird
durch die Vektoren ATOM 0-ATOM and ATOM 2-ATOM 1 definiert. Die dritte Achse steht senkrecht
zu dieser Ebene, so dafl ein rechthindiges System entsteht. DUMO bezeichnet ein Dummy-Atom.
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Tabelle A.7 Vergleich ausgewihlter Bindungsléngen, -winkel und Torsionswinkel zwischen Theorie

und Experiment.

Tabelle A.8 Definition des lokalen atomaren Koordinatensystems. Die AX 1, AX2 Ebene wird
durch die Vektoren ATOM 0-ATOM and ATOM 2-ATOM 1 definiert. Die dritte Achse steht senkrecht
zu dieser Ebene, so dafl ein rechthidndiges System entsteht. DUMO bezeichnet ein Dummy-Atom.
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A. Parametertabellen

Formel
Kristallsystem
Raumgruppe
Z

a [A]

b [A]

c [A]

V [A3)

F(000)

D, [gem™]
Kristallgréfie [mm
Strahlung/Mefiplatz

A [A]

ft [mm™]

Temperatur [K]

Scan Typ

Scan-Inkrement A20Aw [°]
Schrittweite

Zeit pro Schritt min/max [s]
hkl-Bereich

°]

(sin 9//\)1’11&}( [A_l}

gesamt
unique
unique (30)

int

C502NHy-H20
Orthorhombisch
Pbca (Nr. 61)
8
5.253(3)
11.967(8)
19.830(17)
1246.6(15)
576.0
1.419
0.50 x 0.22 x 0.11
Synchrotron/D3
0.496
0.07
100
w
0.012
61/41 Schritte
0.1/0.5
<h < 8
< k 16
<1 28

1.21
0.41
11608
9241
7109

0.0248

o
IAINA

Tabelle A.9 Kristallographische Daten und experimentelle Bedingungen der Messung mit Szintil-
lationsdetektion.
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A.5 Serin

Tabelle A.10 Vergleich ausgewéhlter Bindungsléngen, -winkel und Torsionswinkel zwischen Theo-

Experiment

HF/6-311++4G(d,p)
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rie und Experiment.

Tabelle A.11 Definition des lokalen atomaren Koordinatensystems. Die AX 1, AX 2 Ebene wird
durch die Vektoren ATOM 0-ATOM and ATOM 2-ATOM 1 definiert. Die dritte Achse steht senkrecht
zu dieser Ebene, so dafl ein rechthindiges System entsteht. DUMO bezeichnet ein Dummy-Atom.
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A.6 Valin
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Tabelle A.12 Vergleich ausgewéhlter Bindungslédngen, -winkel und Torsionswinkel zwischen Theo-
rie und Experiment.
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Tabelle A.13 Definition des lokalen atomaren Koordinatensystems. Die AX 1, AX 2 Ebene wird
durch die Vektoren ATOM 0-ATOM and ATOM 2-ATOM 1 definiert. Die dritte Achse steht senkrecht
zu dieser Ebene, so dafl ein rechthéndiges System entsteht. DUMO bezeichnet ein Dummy-Atom.
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A.7 Terbogrel
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Tabelle A.14 Vergleich ausgewéhlter Bindungsldngen zwischen Theorie und Experiment.
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Tabelle A.15 Vergleich ausgewéhlter Bindungswinkel zwischen Theorie und Experiment.
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Experiment

HF/6-31G(d,p)

Torsionswinkel
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Tabelle A.16 Vergleich ausgewéhlter Torsionswinkel zwischen Theorie und Experiment.
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ATOM1 ATOM2 AX2 ATOM ATOMO AX1 ATOM1 ATOM2 AX2

AX1

ATOM ATOMO

Tabelle A.17 Definition des lokalen atomaren Koordinatensystems. Die AX 1, AX 2 Ebene wird
durch die Vektoren ATOM 0-ATOM and ATOM 2-ATOM 1 definiert. Die dritte Achse steht senkrecht
zu dieser Ebene, so dafl ein rechthédndiges System entsteht. DUMO bezeichnet ein Dummy-Atom.
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