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Pro3-Tyr4-Ser5-Phe6-Gly7-Leu8-NH; heksapeptid fragmentinin foza
qurulusunun hondssi vo enerji parametrlorini hesablamaq tliglin Pro3-Tyr4-
Ser5-Phe6 vo Phe6-Gly7-Leu8-NH, fragmentlori iiclin noazori konformasiya
analizi Gsulu ilo alinmis naticalordon istifads edilmisdir[1].

Bildiyimiz kimi nozori konformasiya analizi tGsulunun osasim tarazliq
vaziyyetinds olan konformasiyalarin hesablanmasi va onlarla molekulun xassslori
arasinda baghligin miiayysn edilmssi toskil edir[2]. Hesablama aparmaq tigiin
Phe6 amin tursusunun imumi olan formalarindan istifado edilmisdir. Bunun
tigiin 510 variant yigumigdir [3-4]. Minimizasiya olunmus konformasiyalarin
tohlili naticasinds miisyyon olunmusdur ki, 0-5 kkal/mol nisbi enerji intervalina
yalniz 11 seyps monsub konformasiyalar diisiir (cad.1-2).

Cadval 1
Pro3-Tyr4-Ser5-Phe6-Gly7-Leu8 fragmentinin kicik enerjili optimal
konformasiyalarinin enerjiys gors paylanmasi

Seyp Nisbi enerji intervali, kkal/mol Konformasiyalarin
0+1 |1+2 |2+3 |3+4 | 4+5 |5+10 | imumisayl
fiife 2 6 5 3 10 4 30
Yiiiii 4 3 1 4 3 2 17
fifef 1 4 2 2 2 3 14
fifee - 3 1 1 3 5 13
fefef - - - 1 4 3 8
fefee - - - 1 1 3 5
feefe - - - 1 1 3 5
eefee | - - - - 2 2 4
ffefe - - - 3 1 4
ffeee - - - - 2 1 3
feeff - - - 1 - 2 3
Cadval 2
Pro3-Tyr4-Ser5-Phe6-Gly7-Leu8 fragmentinin kigik enerjili konformasiya
hallar
Seyp konformasiya Enerji paylari, kkal/mol
Eq.val Eelst. Etor Etam Enisbi
RR2R1B1PR3 -29.38 1.18 2.82 -25.38 0.00
i} RR2R2B1PR3 -28.85 1.17 2.49 -25.19 0.19
RR2R1B2PR3 -28.88 0.98 3.07 -24.84 0.54
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fiife RR2R1B1LB3 -29.40 1.96 2.82 -24.63 0.75
RR2R3B3PL3 -27.64 1.02 2.58 -24.04 1.34
fifef RR2R3R1PR3 -29.08 1.27 2.97 -24.84 0.54
RR2R1R2PB3 -27.64 1.49 2.76 -23.40 1.98

Codvallordon aydin olur ki, bu konformasiyalardan an minimal enerjili
konformasiya fffff seypine aid R2R:B1PR3 formali konformasiyadir ki, onun
tam enerjisi - 25.38 kkal/mol-a borabardir. Fragment {i¢iin hesablanmis ¢oxlu
sayda kicik enerjili konformasiyalarin aksariyystinin mohz peptid zoncirinin
biikiik formali qurulus tiplerins aid olmasi, biitév molekulda da bu qurulusun
tstiinliik toskil edacoyini dncodon sdylomays imkan verir. (fffff seypinden 17-
si, ffffe-don 30-u, fffef-don 14-1, fffee-don 13-, fefef-don 8-i, ffefe-don 4-ii). Bu
fragment ticlin alinan biitlin naticalorden biitov Helicostatin 4 molekulunun
faza qurulusunun tohlilinds istifads olunacaqdir.
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