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Isd> biomolekullarin foza qurulusunun tadgiginda istifads olunan tacriibi vo nazori
hesablama tisullarinin bir swra aspektlari nazordon kegirilmisdir.

Acar sozlor: spektroskopik tsullar, qurulusun todqiqi, konformasiya, nozori konfor-
masiya analizi lisulu, molekulyar dinamika tisulu

Bioloji foal molekullar dedikds, ziilal vo kigik peptid molekullari, onla-
rin toskil olunduglart amin tursular1 nozords tutulur. Malumdur ki, bu molekul-
larin funksional aktivliklorindoki miixtalifliliklor onlarin foza quruluslarinin
miixtalifliyi ilo birbasa slaqedardir. Bu da 6z ndvbesindo biomolekullarin bi-
rinci qurulusundan, yaoni ziilal va kicik peptid molekullarinin tagkil olundugu
amin tursular ardicilligindan asilidir.

Umumiyyatlo, amintursu qaliglarindan ibarot molekullar otraf miihito
qarst ¢cox hossasdirlar. Buna goro do onlar fozada bir konformasiya voziyye-
tinds olmurlar vo miihitin tasiri naticasinda bir konformasiya halindan digsrine
asanligla kegirlor. Basqa sozlo desok, biomolekullar kicikenerjili konformasiya
hallar1 toplusundan ibarat olur ki, bu kigikenerjili konformasiya hallarinin ta-
pilmasi onlarin bioloji aktivliyinin spesifikliyinin izah edilmasi yolunda atilan
osas addimdir.

Biomolekullariin foza quruluslar osason iki ndv tisullarla - tocriibi vo
nazori isullarla tadqiq olunur [3,4]. Biz 6z hesablamalarimizda nozori hesab-
lama tisullarina xiisusi yer veririk vo onlarin biomolekullarin todqiqinds rolunu
yiiksok giymatlondiririk. Onu geyd etmok lazimdir ki, tocriibi iisullarin coxun-
da alinan naticalor ortalanmis, birqiymatli olmayan naticalor verir. Ciinki toc-
riibads biomolekulun oldugu real miihiti yaratmaq homiso miimkiin olmur.

Bu baximdan son illor nozori hesablama tisullarina daha ¢ox iistiinliik
verilir.
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Tacriibi tadqiqat iisullar:

Biomolekullarin konformasiya hallarinin miihitdo 6yronilmasi {igiin
istifada edilon tocriibi lisullara asagidakilart misal gostormak olar: infraqirmizi
spektroskopiya (IQ), niive maqnit rezonansi iisulu (NMR), elektron paramaqnit
rezonansi isulu (EPR), rentgen qurulus analiz (RQA) tiisulu vo firlanma
dixroizmi (FD) iisulu.

Spektroskopik iisullar ilo biomolekullarin kimyavi qurulusu vo torkibi
haqqinda genis molumat oldo etmok miimkiindiir [9,11]. Bels ki, miihitdo Q-
spektrlor vasitasila 1) biitiin amid rabitslarinin sis- va trans-konfiqurasiyalarini
tam aydinlig1 ilo bir-birindon ayirmaq miimkiin olur; 2) disulfid rabitalorinin
movcudlugunu miioyyonlosdirmok olur; 3) yan zoncirin hidrogen rabitalori
yaratmaq imkanlar1 haqqinda genis molumat almaq olur.

NMR isulu ila bir sira neyropeptid tobistli molekullarin foza qurulusla-
11, o climlodon temperaturun miixtalif qiymatlorinds onlarin asas v yan zancir-
larinin pH fizioloji torkibi miioyyon edilmis, dinamik xarakteristikalari, fozada
yerlogsmolorinin miixtolif oriyentasiyalar1 barodo moalumat olds edilmisdir [1].

Biomolekullarin todqiqi tigiin istifads edilon tsullar igarisinds rent-
genqurulus analiz (RQA) lisuluna daha ¢ox tstiinliik verilir. RQA-tadqiq olu-
nan niimunodon sopilmis rentgen siialarinin fozada paylanmasina vo inten-
sivliyino osason maddoslorin qurulusunu dyronaon iisuldur. Qeyd etmok lazimdir
ki, bu tisul ziilal molekullarinin tadqiqinds bir sira naticalorin alinmasi {iigiin
effektiv iisul hesab edilsa do, ziilallardan forqli olaraq peptid molekullarinin
daha cox miitohorrikliyi hesabina, RQA iisulu ilo aydin fikso olunmus qu-
ruluslart almaq miimkiin olmamisdir. Bu da 6z ndvbasindo, bioloji foal quru-
lusun se¢ilmasini, yoni konkret bioloji funksiyani yerino yetirmoys cavabdeh
olan qurulusun tapilmasini ¢atinlogdirir.

FD spektrlori vasitasilo isa kicik peptid tabiotli molekullarin konfor-
masiya doyisikliklorini, yani bir konformasiya halindan digor hala ke¢cmasini
tohlil etmok miimkiindiir.

Noazari hesablama iisullan

Nozori hesablama iisullart dedikds son illar biomolekullarin tadqiqinde
genis istifado olunan nozori konformasiya analizi iisulu vo molekulyar dina-
mika tisullarin1 misal ¢okmok olar [2,5].

Nozori konformasiya analizi Gisulunun asast XX asrin 50-ci illorindo
qoyulmusdur. Burada istifade olunan yarimempirik potensial funksiyalar vo
onlarin parametrlori [6,7,8] islorindon gotiiriilmiisdiir, naticolori sorh etmok
liclin iso standart identifikatorlar sistemindon istifado olunmusdur [10].

Noazari konformasiya analizi isuluna asason ixtiyari biomolekul aomlar
sistemi kimi gotiiriiliir vo bu zaman onun niive-elektron qurulusu nozers alin-
mir. Hom nazari konformasiya analizi tisulunda, hom ds molekulyar dinamika
isulunda tam enerji asagidaki enerjilorin additiv comi soklinde ifads olunur:

Etam:Eq.v.+Eel.st..+Etor.+Eh.r.
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Burada E, - qeyri-valent, vo ya Van —der-Vals qarsiligh tosir enerjisidir;
onu hesablamagq ii¢iin Lennard-Consun "6-12" — Eq.VZ-A,-jrij'6+Bijr,-j'12 poten-
sialindan istifads edilir (potensialdaki A vo B parametrlori eksperimentdon
tapilan qiymotlordir. rj; - 1 vo j atomlar1 arasinda mosafodir);

E.1st - elektrostatik qarsiligli tosir enerjisini tomsil edir; onun qiymoti Ku-

lon qanunu ilo hesablanir: Eel_stZ% (qi gj - noqtovi yiiklor , 13- 1 vo j atomlari
1)

arasindaki mosafs, e-dielektrik niifuzlugu adlanir vo H,O (su) miihiti iigiin
e=10 gotiiriildiikdos tocriibi noticalor nozori hesablamalarin naticolori ilo list-listo
diisiir);

Ei- torsion vo ya valent rabitolor otrafinda firlanma enerjisidir vo onu
hesablamaq ti¢lin Et0r=§E0(l-cosn(p) diisturundan istifads edilir (E,- potensial

¢oparin hiindiirliiyii, ¢-ikiiizlii bucaq, n-iso molekulun simmetriya elementino
uygun olan parametrdir. Masolon, 3-cii tortib simmetriya oxuna malik molekul
ticlin n=3 olur);

En,- hidrogen rabitalorinin yaranma enerjisidir. Bu enerjini hesablamaq
ii¢lin osason Eh_rZD(l-e'“Ar)z-D Morze potensialindan istifado olunur (D-dis-
sosiasiya enerjisidir vo onun qiymati 1.5 kkal/mol tertibindadir, Ar=r-ry, r-hid-
rogen rabitolori arasindaki mosafa, r,=1.8 A°(NH...OC) - hidrogen rabitslorinin
tarazliq mosafosi, n ise empirik parametrdir (n=3(A°)™).

Hesablamalar apararkon ikilizlii bucaqglarin qiymatlori standart nomen-
klaturaya uygun gotiiriiliir.

Molekulyar dinamika tisulu. Makmolekullarin daxili miitsharrikliyinin
modellogdirilmasinda genis istifado olunan nazari tisullardan biri do molekulyar
dinamika tisuludur [7,12]. Bu tisulun asasin1t makromolekulu toskil edon atom-
larin koordinat vo impulslarinin faza fozasinda klassik (nyuton) harokot trayek-
toriyasinin hesablanmasi togkil edir [13]. Molekulyar dinamika tisulunda bio-
molekula garsiligl tosirds olan kigik hissaciklor sistemi kimi baxilir vo atom-
larin klassik horokot trayektoriyalar1t empirik atom-atom potensialinin qlivve
sahasinda hesablanir. Bu iisulla makromolekulun daxili mikroskopik istilik ha-
rokoti subnanodoqiqo intervalinda modellosdirilir. Otraf miihitlo enerji miiba-
dilesi effektlorini nazors almaq va sistemin temperaturunu sabit saxlamaq moq-
sadilo xiisusi alqoritmdon - Berendsen termostatindan istifado olunur. Tem-
peraturun tarazliq qiymotindon konara ¢ixmalar1 Landau-Teller tonliyi vasi-
tosilo korreksiya edilir.

Molekulyar dinamika tisulunda tadqiq edilon molekulun konformasiya
miitohaorrikliyina otraf miihitin tosiri sistema su molekullarinin daxil edilmasi
va sarhad sortlorinin qoyulmasi ilo hayata kegirilir. Bu tisulla ilk addimda biitiin
zarraciklarin koordinat va siiratlorini vermokla, sonraki addimlarda zarraciklora
tosir edon biitlin qiivvalari, onlarin koordinatlarini vo siirotlorini hesablamaq
miimkiin olur.
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Deyilonlori timumilosdirarok o naticoys golmok olar ki, nazari kom-

formasiya vo molekulyar dinamika tisullarinin tocriibi tisullarla miiqayisado bir
sira uistiinliikloring baxnayaraq, biomolekullarin faza quruluslarini tadqiq etmok
lictin, hom tocriibi yolla tapilmis qiymatlordon, hom do nozori hesablamalardan
birgo istifado edilorso, todqiq edocoyimiz molekulun molekuldaxili garsiliqh
tosir enerjisinin  minimum qiymotine uygun golon dayanmiqli halmi —
konformasiyasini daha doqiq miisyyonlonlogdirmok miimkiin olar.
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METO/IbI HCITIOJIb3YEMBIE ITPA U3YYEHUE MPOCTPAHCTBEHHOM
CTPYKTYPbI BUOMOJIEKYJI

JLU.BEJIUEBA, O.I' T'YJIEXMEJOB
PE3IOME

B paGote Ob11 paccMOTpeH HEKOTOPBIE ACTIEKThI SKCTIEPUMEHTAIBLHBIX U TEOPETHUECKUX

METOIOB, HCIIOJIB3yEMBIX IPH M3YICHUH NMPOCTPAHCTBEHHON CTPYKTYPHI OMOMOJIEKYI.

KiaioueBble cJjioBa: CIEKTPOCKONUYECKHE METO/bI, KOH(OpMalus, TeOopeTHUeCKUn

KOH(i)OpMaIII/IOHHHﬁ aHaJiu3, CTPYKTypa, METO MOJ'[CKyJ'ISIpHOﬁ JUHAMHUKH
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METHODS USED IN THE STUDY OF THE SPATIAL STRUCTURE
OF BIOMOLECULES

L.ILVELIYEVA, O.G.GULEXMEDOV
SUMMARY

In this paper, some aspects of experimental and theoretical methods used in the study of
the spatial structure of biomolecules were considered.

Keywords: spectroscopic methods, conformation, theoretical conformational analysis,
structure, molecular dynamics method
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