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Tabii peptid molekular yiiksak spesifikliyi, kicik konsentrasiyalarda bels
tasir gostarmak qabilliyatine malikdirlor. Bu xassa ligand va ona uygun
reseptorun mitsharrik konformasiyalari ils tayin olunur. Qarsihgh tasirda olan
molekullarin sferik cohatdan uygunlugu faza qurulusunun spesifikliyi ils,
peptid molekulunun dinamik konformasyalarinin xassalari izah olunur. Peptid
molekulunun kimyavi qurulusu va konformasiya xassaleri arasinda asililiqlar
tayin olunmugdur ki, bu da peptid molekulunun funksiyalarini yranmak iigiin
zaruridir. Verilmis isda tadqiq edilmis peptid fragmenti lazimi peptidlardandir.

Tyr-Ala-Gly-Ala-Val pentapeptid fragmentin hesablamalar gostarir ki, asas
zancirin forma va seyplari arasinda giiclii energetik differensasiya bas verir. 0-
5 kkal/mol enerji intervalina pentapetid fragmentin asas zancirinin 13 seypinin
32 formast digir. Pentapeptid fragmentin asas zancirinin ¢,¥,w yan
zancirlarin y ikiiizli bucaglarinin giymatlari bes optimal konformasiyalar ligiin
hesablanmigdir. Eyni zamanda, bes konformasiya ligiin daxili va qaliglararasi
qarsthqgli tasir enerjilarinin giymatlari da tayin edilmisdir. Tyr-Ala-Gly-Ala-Val
molekulunun qlobal konformasiyasi eeff seypinin B,RPRR; formasi olmusdur.
Bu konformasiyanin asagidaki qarsiligh tasirlari imumi enerjiys miiayyan pay
verirlar: Tyrl - Ala2 - 2,3 kkal/mol, Tyr1- Gly3 - 2,7 kkal/mol, Ala2-Ala4 - 1,5
kkal/mol, Ala2-Val5 - 2,4 kkal/mol, Ala4- Val5 - 1,6 kkal/mol. Bu garsiliqli
tasirlor mahz hamin konformasiyani sabitlasdirir. eeff seypi asas zancirin dord
asagienerjili formasindan ibaratdir. Digar asagienerjili konformasiya 3,0 - 4,5
kkal/mol enerji intervalinda dayisir. f f f f seypinin B,.LPRRz konformasiyasinin
nisbi enerjisi global konformasiyanin enerjisindon 1,0 kkal/mol qadar
yiiksakdir. Bu konformasiyada Tyr1 - Ala2 qargiligh tesir imumi enerjiya -2,1
kkal/mol, Tyr1-Gly3 qarsiliqh tasir -1,6 kkal/mol, Tyr 1 - Ala 4 - 1,9 kkal/mol,
Tyr1-Val 5 - 2,5 kkal/mol, Ala2-Val 5 - 1,2 kkal/mol, Ala4-Val 5 - 1,5 kkal /mol
gadar enerji verarak bu konformasiyani sabitlasdirir. f f f f seypinin digar iki
asagienerjili konformasiyalari daha yiiksak enerjiya - 4,3 va 4,4 kkal/mol qadar
enerjiya malikdirlar.

Tyr-Ala-Gly-Ala-Val amin tursu qaliglann ardicili§i  6ziinamaxsus
xiisusiyyatlars malikdir. Bu fragment yan zancira malik olmayan glisindan,
kicik yan zancira malik olan alaninlardan ibaratdir. Ardicilhga daxil olan valinin
isa yan zanciri kifayar gadar hacmlidir. Bu amin tursu qaliglarinin bu va ya
digar konformasiya verdiyi pay ¢ox bdyiik deyil.
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