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Xiilasa. Oksor molekullar birdon ¢ox konformasiyalara (forma, qurulus) va ya
molekulyar handasaya malik ola bilar. Konformastya analizi atom alagalori atrafinda firlatma
vasitasilo yaranan dayisikliklorin baxilan molekulun xassalorina tasiri arasinda alagoni
modellasdirmaya ¢alisir. Bu magsadlo molekulyar mexanika va dinamika tisullarindan istifado
edilir. Isda konformasiyalarin komputer vasitasilo alinmast iiciin algoritm va iisullar tadgiq
olunmusdur.

Acgar sozlor: MD alqgoritmlori, konformasiva analizi, konformasiyalar fazasi, MD
simulyasiyalari, sabaka axtarts.

Molekulyar dinamika (MD) simulyasiyalart atomlarin cari voziyyat vo
stirotlorino osaslanaraq onlarin golocok voziyyot vo siirotlorini hesablamaga
imkan verir. 9ksor molekullar birdon ¢ox konformasiyalara (forma, qurulus) vo
ya molekulyar handasoays malik ola bilor. Bu iss firlana bilon slagoslor strafinda
firlanma noticosindo yaranir. Beloliklo, molekulun forqli konformasiyasi
atomlarin fozada forqli diiziiliisii ilo baghdir. Lakin, bu zaman konfiqurasiya
yoni, atomlarin vo slagolorin say1 eyni galir. Onlar 6ziino ¢evrilo bilondirlor.

Hor bir konformasiya molekulun potensial enerji sothindo bir noqtoyo
uygun golir. Bu iso o demokdir ki, miioyyon hondasonin tosviri {i¢lin enerjinin
konformasiya parametrlorindon asililigindan istifads edilir. Qeyd edok ki, enerji
homiso molekulun biitiin 3N-6 sayda olan daxili koordinatlarindan asilidir. Buna
goro do oksor molekullar iiglin potensial enerji sothi ¢ox yiiksok  Ol¢iilii
funksiyalardir vo bozon onlara hipersathlor deyilir. Masolon, su molekulu 3
daxili koordinata malikdir vo demoli enerji 3 parametrdon asili funksiyadir vo
naticalar 4 Slgiilii potensial sathdir.

Potensial enerji sothi adston bir qlobal minimuma malikdir. Bu iss an
kicik enerjiyo malik hondosoys — konformasiyaya uygun golir. Bundan basqa
miixtolif lokal minimumlar ki¢ik enerjiyo malik konformasiyalar miisahido oluna
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bilor. Bu minimum enerjiyo malik strukturlar firlanan sadlor (araliq
konformasiyalara uygun enerjilor) vasitosilo bir-birindon ayrilir.

Miixtolif hondosolorin qurulmasi, Oyronilmosi vo onlarin potensial
enerjilori avtomatik konformasiya yaradan alqgoritmlorin inkisafina sobob olub.
Bu alqoritmlor molekulun verilmis 3D modelindon istifado edorok
konformasiyalar coxlugu yaradir vo qurur. Molekulun  miimkiin
konformasiyalarinin say1r konformasiya fozasi adlanir. Potensial enerji sothinin
miirokkabliyi vo ¢oxdl¢iilii olmasit biitiin konformasiya fozalarinin qurulmasini
oksor hallarda miimkiinsiiz edir. Buna gora do ¢ox hesablama iisullar1 molekulun
konformasiyalarin1 almaq istodikdo konformasiyalar1 sadolosdirir. Yoni
konformasiya fozasinda genis sokildo axtaris aparmaqla miimkiin lokal
minimumu tapir (kigik enerjili konformasiyalar1) va global minimumu toyin edir.
Belalikls, konformasiyalar ¢oxlugu onlarin daxili enerjisi vasitasils alinir.

Konformasiya analizi liclin osason soboko axtaris iisulu, tosadiifi vo ya
stoxastik generasiya, genetik algoritmlor, molekulyar dinamika (MD), Monte
Karlo simulyasiyasi vo digor simulyasiya iisullart istifado edilir. COBRA,
CORINA, MIMUMBA kimi proqramlar konformasiya analizi aparan
proqramlardir. Bu proqgramlar Cambridge Structural Database (CSD) vo Torsion
Angle Library (TAlibrary) bazalarindaki molumatlardan istifado edir. Bunlar
histoqramlar soklindo saxlanir vo sonra enerji funksiyalar1 qurulur vo kigik enerji
qiymatloring uygun konformasiyalar miiqayiss edilir.

Molekulyar dinamika (MD) simulyasiyalari atomlarin cari voziyyot vo
stirotlorino osaslanaraq onlarin golocok voziyyot vo siiratlorini hesablamaga
imkan verir. MD simulyasiyalar1 molekullarin trayektoriyalarin1 ¢ox kigik
nanosaniyolordo hesablaya bilir, bu iso ¢ox ki¢ik zamanda doyison xassolori
Oyronmays imkan verir. Molekulyar dinamika simulyasiyalar1 {i¢iin kompiiter
vaxti sistemdo olan atomlarin sayimin kvadrati qodor artir. Bu iso potensial enerji
funksiyalarindaki bondsuz olagolor hesabina bas verir. Bu vaxti azaltmaq iigiin
diisturlarda bir sira sadologmolor aparilir, miioyyon parametrlor nozordon atilir.
Eyni zamanda MD simulyasiyalarim1 hesablamaq ti¢iin giiclii kompiiterlor vo
algoritmlor tolob olunur. MD praktikada mutasiyalarin alinmasinda istifado
olunur.
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