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Bioloji f al molekullar dedikd , zülal v -
z rd tutulur. M lumdur ki, bu mole-

rind ki müxt liflilikl
müxt lifliyi il laq sind biomole

ni zülal v

Ümumiyy tl t molekullar traf mühit
d onlar f zada bir konformasiya v ziyy -

tind olmurlar v mühitin t siri n tic sind rin
des k, biomolekullar kiçikenerjili konformasiya 

t olur ki, bu kiçikenerjili konformasiya hall -

-
b-

-

verilir.

104 



-
xroizmi (FD) üsulu. 

-
- -

-
-

rat
la-

cir-
zada 

dir [1].
-

-

üsul zülal molekull

mü

-

N z ri hesablama üsullar
N z son ill dqiqind

olunan n z ri konformasiya analizi üsulu v molekulyar dina-
ç km k olar [2, 5].

N z ri konformasiya analizi üsulunun XX srin 50-ci ill rind qo-
istifad on-

rind tic l rh etm k üçün 
is standart identifikatorlar sistemind n istifad

N z ri konformasiya analizi üsuluna sas n ixtiyari biomolekul aomlar 
sistemi kimi götürülür v bu zaman onun nüv - z r -

m n z ri konformasiya analizi üsulunda, h m d molekulyar dinamika 
rin additiv c klind ifad olunur: 

Etam=Eq.v.+Eel.st..+Etor.+Eh.r.
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Burada Eq.v - qeyri-valent, v ya Van –der- sir enerjisidir; onu 
hesablamaq üçün Lennard-Consun "6- q.v=-Aijrij

-6+Bijrij
-12 potensia -

dan istifad B parametrl ri eksperimentd
qiym tl rdir. rij - i v saf dir); Eel.st  - elektrostatik qar-

sir enerjisini t msil edir; onun qiym ti Kulon qanunu il
Eel.st= η

(qi qj - ij- ε-di-

2O (su) mühiti üçün ε
- Etor- torsion v ya 

valent rabit l r onu hesablamaq üçün  
Etor= E0(1-cosnϕ) düsturundan istifad edilir (Eo- hündür-
lüyü, ϕ-ikiüzlü bucaq, n- -
rametrdir. , 3-
olur); Eh.r- hidrogen rabit l rinin yaranma enerjisidir. Bu enerjini hesablamaq 
üçün sas n Eh.r=D(1-e- )2-D olunur (D-dis-
sosiasiya enerjisidir v onun qiym ti -r0, r-hid-

o=1.8 A°(NH...OC) -
parametrdir (n=3(A°)-1).

Hesablamalar aparark tl ri standart nomen-

Molekulyar dinamika üsulu. daxili müt h rrikliyinin 
modell sind olunan n z ri üsullardan biri d molekulyar 
dinamika üsuludur [7, 12]. Bu üsulun n atom-

r k t tra-

sird olan kiçik hiss cikl
atom r k -
qüvv sah sind -
tilik h r k ti subnanod qiq modell enerji 
mübadil si effektl rini n z r almaq v sistemin temperaturunu sabit saxlamaq 
m qs di il xüsusi alqoritmd n - olunur. 
Tem tind n k -Teller t nliyi 
vasit sil korreksiya edilir.

Molekulyar dinamika üsulunda t dqiq edil n molekulun konformasiya 
müt h rrikliyin traf mühitin t siri sistem si 
v s rh rtl h yata keçirilir. Bu üsulla ilk a
z rr cikl rin koordinat v sür tl rini verm kl rr cikl r
t sir ed n bütün qüvv l sür tl rini hesablamaq 
mümkün olur.   

Deyil nl ri ümumil r k o n tic y g lm k olar ki, n z ri komfor-
masiya v crübi üsullarla müqayis d bir 

rin baxnayaraq, dqiq etm k
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üçün, h m t tl rd n, h m d n z ri hesablamalardan 
birg istifad edil rs , t dqiq ed c
t sir enerjisinin minimum qiym tin l – konfor-

qiq mü yy nl nl k mümkün olar.
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METHODS USED IN THE STUDY OF THE SPATIAL STRUCTURE 
OF BIOMOLECULES

L.I. VELIYEVA, O.G.GULEXMEDOV, N.M.AMANOVA

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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