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Sistostatin-3 molekulunun 6n uclu Ala1l-Thr2-Gly3-Ala4-Ala5 fragmen-
tinin (sokil 1) foza qurulusunun osas elementlorini — hondosi va enerji para-
metrlorini miiayyon etmak ti¢ilin nazari konformasiya analizi iisulundan isti-
fads edilmisdir. Nozori konformasiya analizi lisuluna gérs ixtiyari molekulun
faza qurulusunu todqiq etmoak ti¢ciin marhalsli yanasmadan istifads olunur. Bu
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cliir yanasma hoam hoddindon artiq ¢oxlu sayda konformasiyalarin hesablan-
masinin qarsisinl alir, hom de minimizasiya prosesinin siiratlo getmasine
koémok edir [1-3].
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Sak. 1. Sistostatin-3 molekulunun 6n uclu Alal-Thr2-Gly3-Ala4-Ala5 fragmentinin
amin tursu ardicilhig

Hesaba 48 variant buraxilmisdir. Enerjinin minimizasiya prosesinden
sonra 0-5 kkall/mol nisbi enerji intervalina 26 Kicik enerjili konformasiyanin
disdiiyit molum olmusdur. Alinmis noticolordon aydin olur ki, minimizasiya
edilmis 72 konformasiyadan yalniz 14-ii 0-3 kkal/mol nisbi enerji intervalina
diisiir. Cadval 1-dos Sistostatin-3 molekulunun 6n uclu Alal-Thr2-Gly3-Ala4-Ala5
fragmentinin boazi konformasiyalarinin enerji parametrlori, codval 2-ds isa kicik
enerjili konformasiyalarinin seyplors gors paylanmasi 6z oksini tapmisdir.

Cadval 1
Alal-Thr2-Gly3-Ala4-Ala5 fragmentinin bozi konformasiyalarinin enerji parametrlori
forma Seyp Eq.v Eelst Etor Etam Enisbi
BL3RRR feff -16.84 4.94 1.13 -10.77 0.0
BL3RRB -16.79 4.15 2.08 -10.55 0.22
RB3RBR fefe -15.16 4.15 0.73 -10.27 0.5
RR:PRR fttf -16.85 5.70 1.69 -9.46 1.31
BB2PLR efee -15.17 5.33 1.87 -9.97 0.8
RB2LBR feee -16.38 4.96 1.35 -10.07 0.7

Cadval 2

Alal-Thr2-Gly3-Ala4-Ala5 fragmentinin
kicik enerjili konformasiyalarinin seyplora gérs paylanmasi

seyp 0-1 |12 |2-3
fefe 1 1 -
effe - 2 -
fffe 1 - -
ffff - 1 1
efee 1 - 1
eeef - - 1
eefe 1 - -
eeff - 1 1
feef - - 1
feff 2 1 -
ffef - - 1
feee 1 - -
efef 1 1 -
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Pentapeptid fragmenti liciin alinmis biitiin naticalor biitév molekulun
faza qurulusunun miisyysn edilmasinds istifade olunacaqdir.
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