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Annotation 

An accurate knowledge of 13C and 15N chemical shift anisotropy (CSA) in nucleotides is 
important for the interpretation of solution-state NMR data in terms of local dynamic properties 
of DNA and RNA.  It allows structural analysis of biologically important nucleic acid motifs 
such as Z-DNA, DNA triplexes and quadruplexes, or unusual DNA duplex and hairpin motifs. A 
DFT-based computational approach was applied to extract the information about CSA tensor 
values for carbon and nitrogen atoms in DNA nucleosides under different nucleoside 
conformations (glycosidic torsion angle χ and sugar pucker). Our calculations have revealed that 
not only sugar carbons and nitrogen atoms involved in glycosidic bond but also C6 atom in 
pyrimidines and C8 atom in purines are strongly dependent on χ. In the case the information 
would not be included into the structure determination it could lead to errors. On the other hand, 
this dependence may be very useful for determining preferred glycosidic bond conformations.  
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Abstrakt 

Tenzory magnetického stínění atomů 13C a 15N v molekulách 2′deoxyadenosinu, 
2′deoxyguanosinu,  2′deoxycytidinu a 2′deoxytymidinu  byly spočítány pomocí metody DFT 

(Density Functional Theory) v závislosti na orientaci glykosidického torzního úhlu (χ) a 
konformaci cukerného kruhu. Nedávno bylo prokázáno, že magnetické stínění dusíků, které jsou 
zapojeny do glykosidické vazby, a uhlíků na cukerném kruhu se mění podle konformace cukru a 
torzního úhlu χ. Naše výpočty ukázaly, že také tenzor magnetického stínění atomů C6 u 

pyrimidinů a C8 u purinů je silně závislý na χ. Ostatní uhlíkové atomy ležící na bázi nukleosidu 

zůstávají orientací cukru a reorientací glykosidického torzního úhlu χ neovlivněny. Tyto 
výsledky ale naznačují, že předpoklady, které byly do této doby používány pro interpretaci 
reziduálních posunů chemické anizotropie (residual chemical shift anisotropies) a 13C a 15N auto- 
a cros- korelovaných relaxačních rychlostí (auto- and cross-correlated relaxation rates) nemají 
absolutní platnost a ukazují možné limitace těchto metod pro DNA aplikace. 

 

 

 


