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Tadgigat isinin magsadi allatostatin 6 molekulunun Alal-Arg2-Pro3 tripeptid frag-
mentinin faza qurulusunun tadqiq edilmasindan ibaratdir. Hesablamalarda fragmentin fozada
tuta bilocayi biitiin miimkiin hallar nazordon kecirilmis, onun enerji va handasi parametrlori
oyranilmis, homginin yan zoncirlorinin ikitizlii bucaglarimin dayismo hadlari komiyyatco
qiymoatlondirilmisdir.

Hesablamalarda nozori konformasiya analizi iisulundan istifado edilmisdir. Bu
iisula osason ixtiyari molekul atomlar sistemi kimi gotiiriiliir vo bu zaman onun niive-
elektron qurulusu nozero alinmir. Burada istifade olunan yarimempirik potensial
funksiyalar vo onlarin parametrlori [ 1-3] islorindon gotiiriilmiisdiir, noticolori sorh etmok
ticiin standart identifikatorlar sistemindon istifade olunmusdur. Hesablamalar apararkon
ikitlizlii bucaglarin gqiymatlori standart nomenklaturaya uygun gotiiriliir.

Gordiiylimiiz kimi bu tripeptid fragmenti polyar yan zoncire malik arginin amin
tursusundan, suda holl olmayan vo hidrofob amin tursulari qurupuna daxil olan alanin
vo prolin amin tursularindan ibaratdir. Arginin (Arg) amin tursusunun yan zonciri
miisbat yliklondiyino géro o, hamiso ziilal globulunun konarinda yerloagir vo ziilalin suda
holl olma faizini artirir. Bundan basqa, digor amin tursularina nisboton, Arg daha ¢ox
konar tosirloro moruz qaldigi iigiin pargalanmaya da meyillidir. Alal-Arg2-Pro3
tripeptid fragmentinin konformasiya analizini aparmagq ii¢tin 162 ilkin variant y1gilaraq
hesaba buraxilmigdir. Hesablamalardan aydin olur ki, todqiq edilmis 162
konformasiyadan yalniz 23-ii enerji cohotco olverisli konformasiyalardir. Bunlardan
0+3 Kkkal/mol nisbi enerji intervalina 13 konformasiya disiir. Olverisli
konformasiyalardan 11-i fe seypino, 8 iso ee seypino monsubdur (cad.l). Digor
konformasiyalar enerji cohotco olverigli olmadiglarina goro biitov molekulun foza
qurulusu tadqiq edilon zaman onlar nazara alinmayacagqlar.

Cadval 1
Alal-Arg2-Pro3 tripeptid fragmentinin optimal
konformasiyalarinda enerjiyo goro paylanma

Seyp Nisbi enerji intervali, kkal/mol Konformasiyalarin
0+1 1+2 2+3 3+5 >5 Umumi say1
fe 2 3 2 4 - 11
ee 2 1 3 2 - 8
ef - - - 1 3 4
ff _ _ _ _ _ N
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