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Sistostatin molekulu 12 amin tursu qaligindan ibarat olub, Ala1-Thr2-Gly3-
Ala4-Ala5-Ser6-Lleu7-Tyr8-Ser9-Phe10-Gly11-Leul2-NH; xatti ardicilligindan
ibaratdir. Bu molekulu tadgiq etmak (igiin, o kigik fragmentlara bolinmiigdi.
ilk noévbads biitiin bu fasiladen olan molekullar iigiin eyni ardiciliga malik
Phe10-Gly11-Leul2-NH; tripeptid hisssnin handasi va enerji parametrlari
Oyranilmigdir.

Hesaba bu fragmentin fozada tuta bilaceyi biitiin mimkiin hallan
(formalari) nazsre alan 324 konformasiya buraxilmigdir. Miiayyan edilmigdir
ki, 324 konformasiyadan yalniz 40-1 (0+3) kkal/mol nisbi enerji intervalina
disiir. Bunlar igarisinds 10 konformasiya tam agiq formali, 7 konformasiya tam
biikiik formali, 23 konformasiya ise yariaglq formali konformasiyalardir.
Cadvalda bu konformasiyalarin ¢, y, ® va y ikitizli bucaglarinin fazada aldiglar:
qiymatler, onlarin sxematik olaraq goriiniisleri, ve hamginin enerji
parametrlari verilmigdir.

Cadval
. i s Enerji parametrlari
Konformasiya ikitizlii bucaglar (&)
va onun Amin (kkal/mol)
sxematik tursusu
gBriiniisi ’ ¢ | v | x| x| o | Eqw |Ees | Ewor B
aaq V'V Phe |-110 154 [188 | 91 | 182
Gy | -74 |83 | - - 11751117 13 [ 14 | -89

Met |-101 | -61 | -57 | 170 | 180

Z/N\ | _Phe | -97 [148[181] 87 | 185
bk ey 170 Te2 | - | - 173 115 | 12 17 | -87

Met -96 | -53 | -53 | 176 | 178

N Gangq |_Phe [ -109 60 [180 [ 90 [ 178
Gy |-78 173 ] - | - [183]-118| 14 | 10| 94
Met |[-103]-61[-51 [177 [ 179
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Codvaldon aydin olur ki, enerji cahatdan an slverigli (qlobal) konformasiya
yariagiq formali konformasiyadir. Onun tam enerjisinin qiymati -9.4 kkal/mol-
a, qeyri-valent qarsiligh tesir enerjisinin giymeti -11.8 Kkkal/mol-a,
elektrostatik garsiligh tssir enenrjisinin qiymeati 1.4 kkal/mol-a ve valent
rabitelor atrafinda firlanma enerjisinin (Evor) qiymati iss 1.0 kkal/mol-a
barabardir. Tam agiq formaya uygun konformasiya global konformasiyadan ~
0,5 kkal/mol, tam biikik formaya uygun konformasiya isa global
konformasiyadan ~ 0,7 kkal/mol qader farqlenir. Bundan basqa, ikiiizli
bucaglarin giymatlarindan aydin olur ki, Phe amin tursusundan sonra Gly amin
turgusunun galdiyi ¢iin tam agiq va tam biikiik formali konformasiyalarda B-
biikiik amala galir.
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