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Isda biomolekullarin f>za qurulusunun tadgiginda istifada olunan tacribi va nazari
hesablama tisullarmmn bir sira aspektlori Nazordon kegirilmisdir.
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Giris

Bioloji foal molekullar dedikdo, ziilal va kicik peptid molekullari, on-
larin togkil olunduglart amin tursulari nozords tutulur. Malumdur ki, bu mole-
kullarin funksional aktivliklorindoki miixtsalifliliklor onlarin foza quruluslarinin
miixtolifliyi ilo birbasa olagodardir. Bu da 6z ndvbasindo biomolekullarin
birinci qurulusundan, yoni ziilal vo kigik peptid molekullarinin toskil olundugu
amin tursular ardicilligindan asilidir.

Umumiyyatlo, amintursu qaliqlarindan ibarot molekullar otraf miihito
qarst ¢cox hossasdirlar. Buna goro do onlar fozada bir konformasiya voziyye-
tindo olmurlar vo miihitin tasiri noticosinds bir konformasiya halindan digorino
asanliqla kegirlor. Bagqa sozlo desak, biomolekullar kigikenerjili konformasiya
hallar1 toplusundan ibarat olur ki, bu kigikenerjili konformasiya hallarinin tapil-
mas1 onlarin bioloji aktivliyinin spesifikliyinin izah edilmesi yolunda atilan
osas addimdir.

Biomolekullariin faoza quruluslar osason iki ndv tisullarla - tocriibi vo
nozori usullarla todqiq olunur [3, 4]. Biz 6z hesablamalarimizda nozori hesab-
lama tisullarina xiisusi yer veririk vo onlarin biomolekullarin todqiginds rolunu
yiiksok giymatlondiririk. Onu geyd etmok lazimdir ki, tocriibi {isullarin ¢oxun-
da alinan noticolor ortalanmig, birqiymotli olmayan noticalor verir. Ciinki
tocriibado biomolekulun oldugu real miihiti yaranmaq homiso miimkiin olmur.

Bu baximdan son illor nozori hesablama iisullarina daha ¢ox {istiinliik
verilir.
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Tacriibi tadqigat iisullari

Biomolekullarin konformasiya hallarinin mihitds Oyronilmasi {igiin
istifado edilon tocriibi lisullara asagidakilart misal gostormok olar: infraqirmizi
spektroskopiya (IQ), niive maqnit rezonansi iisulu (NMR), elektron paramaqnit
rezonansi tsulu (EPR), rentgen qurulus analiz (RQA) iisulu vo firlanma di-
xroizmi (FD) tisulu.

Spektroskopik iisullar ilo biomolekullarin kimyavi qurulusu vo torkibi
haqqinda genis molumat oldo etmok miimkiindiir [9, 11]. Belo ki, miihitdo 1Q-
spektrlor vasitosilo 1) biitiin amid rabitolorinin sis- vo trans-konfiqurasiyalarini
tam aydmlhigi ilo bir-birindon ayirmaq miimkiin olur; 2) disulfid rabitolorinin
movcudlugunu miioyyonlogdirmok olur; 3) yan zoncirin hidrogen rabitolori ya-
ratmaq imkanlar1 haqqinda genis malumat almaq olur.

NMR iisulu ilo bir sira neyropeptid tobiotli molekullarin foza qurulusla-
r1, o ciimlodon temperaturun miixtolif qiymatlorinds onlarin asas v yan zancir-
larinin pH fizioloji torkibi miioyyon edilmis, dinamik xarakteristikalari, fozada
yerlogmolorinin miixtolif oriyentasiyalari barodo molumat oldo edilmisdir [1].

Biomolekullarin todqiqi tiglin istifado edilon iisullar igarisindo rentgen-
qurulus analiz (RQA) tisuluna daha ¢ox istiinliikk verilir. RQA-todqiq olunan
niimunadon sopilmis rentgen slialarinin fozada paylanmasina vo intensivliyino
osason maddolorin qurulusunu Oyronon tsuldur. Qeyd etmok lazimdir ki, bu
iisul ziilal molekullarinin todqiqindo bir sira naticolorin alinmasi iigiin effektiv
iisul hesab edilsa do, ziilallardan forqli olaraq peptid molekullarninin daha ¢ox
miitoharrikliyi hesabina, RQA tisulu ilo aydin fikso olunmus quruluslar1 almaq
miimkiin olmamigdir. Bu da 6z ndvbasinda, bioloji foal qurulusun se¢ilmasini,
yoni konkret bioloji funksiyani yerino yetirmoyo cavabdeh olan qurulusun
tapilmasini ¢otinlogdirir.

FD spektrlori vasitosilo iso kigik peptid tobiatli molekullarin konfor-
masiya doyisikliklorini, yoni bir konformasiya halindan digor hala ke¢cmaosini
tohlil etmok miimkiindiir.

Nazari hesablama iisullar:

Nozori hesablama tisullar1 dedikde son illor biomolekullarin tadqiginda
genis istifado olunan nozori konformasiya analizi iisulu vo molekulyar dina-
mika tisullarin1 misal ¢okmok olar [2, 5].

Nozari konformasiya analizi tisulunun asas1 XX osrin 50-ci illorinds qo-
yulmusdur. Burada istifads olunan yarimempirik potensial funksiyalar vo on-
larin parametrlori [6,7,8] islorindon gotiiriilmiisdiir, naticolori sorh etmok {iciin
iso standart identifikatorlar sistemindon istifado olunmusdur [10].

Nozori konformasiya analizi {isuluna osason ixtiyari biomolekul aomlar
sistemi kimi gotiiriiliir vo bu zaman onun niive-elektron qurulusu nozors alin-
mir. Hom nozori konformasiya analizi tisulunda, hom do molekulyar dinamika
iisulunda tam enerji asagidaki enerjilorin additiv comi goklindos ifado olunur:

Etam:Eq.v.+Ee1.st..+Etor.+Eh.r.
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Burada Eg, - qeyri-valent, vo ya Van —der-Vals qarsiliql tosir enerjisidir; onu
hesablamaq {i¢iin Lennard-Consun "6-12" — Eq‘v=-Aijrij'6+Bijrij'12 potensialin-
dan istifado edilir (potensialdaki A vo B parametrlori eksperimentdon tapilan
qiymatlordir. rj; - 1 vo j atomlar arasinda mosafadir); Ee s - elektrostatik qar-
siligh tosir enerjisini tomsil edir; onun giymoti Kulon ganunu ilo hesablanir:

Eel,f% (qi gj - noqtovi yiiklor, rjj- 1 vo j atomlar1 arasindaki mosafs, e-di-
ij

elektrik niifuzlugu adlanir vo H,O (su) miihiti {i¢iin =10 gotiirtildiikdo tocriibi
naticalor nozari hesablamalarin naticalori ilo ist-iisto diisiir); Ei,~ torsion vo ya
valent rabitolor otrafinda firlanma enerjisidir vo onu hesablamaq {igiin
Etor=§E0(1-cosn(p) diisturundan istifado edilir (E,- potensial c¢oparin hiindiir-
liyt, @-ikilizli bucaq, n-isa molekulun simmetriya elementina uygun olan pa-
rametrdir. Masalon, 3-cii tortib simmetriya oxuna malik molekul iiciin n=3
olur); Ep,- hidrogen rabitolorinin yaranma enerjisidir. Bu enerjini hesablamaq
figiin osason En,=D(1-¢™")*-D Morze potensialindan istifado olunur (D-dis-
sosiasiya enerjisidir vo onun qiymoti 1.5 kkal/mol tortibindadir, Ar=r-1¢, r-hid-
rogen rabitolori arasindaki masafs, r,=1.8 A°(NH...OC) - hidrogen rabitolorinin
tarazliq mosafosi, n iso empirik parametrdir (n=3(A°)™M).

Hesablamalar apararken ikiiizlii bucaqlarin qiymatlori standart nomen-
klaturaya uygun gotiirtliir.

Molekulyar dinamika t{isulu. Makmolekullarin daxili miitohorrikliyinin
modellosdirilmasindo genis istifado olunan nozari iisullardan biri do molekulyar
dinamika tisuludur [7, 12]. Bu tisulun asasini makromolekulu togkil edon atom-
larin koordinat vo impulslarinin faza fozasinda klassik (nyuton) horokot tra-
yektoriyasinin hesablanmasi togkil edir [13]. Molekulyar dinamika tisulunda
biomolekula qarsiligh tosirdo olan kigik hissociklor sistemi kimi baxilir vo
atomlarin klassik harokat trayektoriyalari empirik atom-atom potensialinin
qiivvo sahasindo hesablanir. Bu iisulla makromolekulun daxili mikroskopik is-
tilik horokati subnanodaqiqe intervalinda modellogdirilir. Otraf miihitlo enerji
mibadilosi effektlorini nozors almaq vo sistemin temperaturunu sabit saxlamaq
maogsadi ilo xiisusi alqoritmdon - Berendsen termostatindan istifade olunur.
Temperaturun tarazliq giymotindon konara ¢ixmalar1 Landau-Teller tonliyi
vasitasilo korreksiya edilir.

Molekulyar dinamika tisulunda todqiq edilon molekulun konformasiya
miitoharrikliyine otraf miihitin tesiri sistema su molekullarinin daxil edilmasi
va sorhad sortlorinin qoyulmasi ilo hoyata kegirilir. Bu iisulla ilk addimda biitiin
zarraciklarin koordinat va siiratlorini vermaklo, sonraki addimlarda zarraciklora
tosir edon biitiin qiivvolori, onlarin koordinatlarini vo siiratlorini hesablamaq
miimkiin olur.

Deyilonlori iimumilogdirarak o noticoyo golmok olar ki, nozori komfor-
masiya vo molekulyar dinamika iisullarinin tocriibi tisullarla miiqayisads bir
sira Ustlinliiklorine baxnayaraq, biomolekullarin foza quruluslarini todqiq etmok
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tiglin, hom tocriibi yolla tapilmis qiymatlordon, hom do nozori hesablamalardan
birgo istifado edilorso, todqiq edocoyimiz molekulun molekuldaxili garsiligl
tosir enerjisinin minimum qiymoatino uygun golon dayanigli halim1 — konfor-
masiyasini daha daqiq miioyyanlonlogdirmok miimkiin olar.
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METO/IbI UCTIOJIb3YEMBIE ITPU U3YUYEHUE MTPOCTPAHCTBEHHOM
CTPYKTYPbI BUOMOJIEKY.JI

JLA.BEJIMEBA, O.I' TYJEXMEJTOB, HM.AMAHOBA
PE3IOME

B pabore Obul paccMOTpEH HEKOTOPBIE ACMEKTHl IKCIIEPUMEHTAIbHBIX U TEOPETH-
YECKUX METOJIOB, UCTIOJIb3YEMBIX IIPH N3YYEHUH NTPOCTPAHCTBEHHOH CTPYKTYPHI OHOMOJICKYJI.

KioueBble c10Ba: CIIEKTPOCKOIIMYECKUE METOJbI, KOH(POpMAIMs, TEOPETHYECKUI
KOH(OPMALOHHBIH aHAIIN3, CTPYKTYPa, METOJ MOJIEKY ISPHON TMHAMUKH
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METHODS USED IN THE STUDY OF THE SPATIAL STRUCTURE
OF BIOMOLECULES

L.I. VELIYEVA, O.G.GULEXMEDOV, NM.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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