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1. GIRIS

Biomolekullarin yerino yetirdiklori funksiyalarin molekulyar mexanizmlorini
Oyronmok iiclin onlarin foza quruluslar1 vo dinamik konformasiya imkanlart molum
olmalidir.  Biomolekullarin  foza  quruluslarinin = vo  dinamik  konformasiya
xiisusiyyatlorinin miioyyon edilmosi iso 6z novbosindo canli orqanizmds gedon bir ¢ox
fizioloji proseslorin molekul-atom saviyyasinds izah edilmasino imkan verir. Digor
torofdon peptid molekullarinin foza quruluslarinin miioyyon edilmosi tobii molekulun
yalniz miioyyon funksiyasimi 6ziindo saxlayan siini analoglarini sintez tigiin toklif
etmoys imkan verir vo bunun osasinda dorman preparatlarinin yaradilmasi nozori
programlasdirmaq olur.

Nozori fizika sObasinin Molekulyar biofizika laboratoriyasinin omokdaslari
torofindon nozori konformasiya analizi tisulu ilo maymodulinlor fosilesino daxil olan
molekullarin, nootrop va neyroprotektor xassali peptid molekullariin, opioid peptidlori
fosilosina daxil olan peptid T vo hemorfin molekullarin foza quruluslar toedqiq
olunmusdur. Taxikinin neyropeptidlor fosilosino aid olan kassinin molekulun
analoglarinin konformasiya imkanlar1 molekulyar mexanika vo molekulyar dinamika
tsullar1 ilo Oyronilmigdir. Asetilaseton molekulunun azotlu téromsolorinin tautomer
formalarinin (enol-azo, keto-azo vo hydro-azo) elektron qurulusu Oyronilmisdir.
Karnozin molekulunun sink vo mis metallar1 ilo kompleksinin elektron vo foza qurulusu
PM3 yarmmempirik kvant kimyasi tisulu ilo Oyronilmisdir. HyperChem programm
paketina daxil olan polimer programm monimsanilmis vo 10 (on) monomerdon ibarot

karnozin-sink kompleksinin polimerinin modeli yaradilmisdir.



2. MOLEKULYAR BiOFiZiKA LABORATORIYASININ
STRUKTUR VO STAT CODVOLI

Hal-hazirda laboratoriyada 16 nofor omokdas ¢aligir. Onlardan 4 nofor omokdas

elmlor doktoru, 9 amokdas iso elmlor namizadidir. Omokdaslarin 11 nofori tam stat, 5

nofori 0.5 stat vahidindo calisir.

ICRACILARIN STRUKTUR VO STAT CODVOLI

No | Soyadi, adi, atasinin Tovoalliidii Vazifs Elmi adi, Stat
ad1 elmi doracosi | vahidi
1 | Qocayev N.M 1936 Sobo miidiri | frr.e.d. prof. | (0.5st.)
2 | Oliyeva LN 1959 Bas elmiigsci | b.e.d. prof. | (0.5st.)
3 | ©Ohmadov N.A. 1949 Bas elmi ig¢1 | fir.e.d. prof. 1
4 | Mommoadov Q.Q. 1934 Bas elmi ig¢1 | fir.e.d. prof. 1
5 | Ismayilova L.I. 1952 Aparici e.i. fr.en. 1
6 | Demuxamedova S.D. 1950 Aparici e.i. fr.en. 1
7 | Agayeva G.O. 1954 Aparici e.i. fr.en. 1
8 | Hagverdiyeva G.O. 1959 Aparici e.i. fr.en. 1
9 | Abbaslhi R.M. 1954 Boytik e.i. b.e.n. 1
10 | Imamova T.9. 1960 Elmi is¢i g.m.e.n. 1
11 | Agayeva U.T 1976 Elmi isci - 1
12 | Hosonova X.T. 1959 Laborant - 1
13 | Bayramova D.B. 1974 Laborant - 1
14 | Pasayev F.H. 1955 Aparici e.i. fr.en. (0.5st.)
15 | Haciyev Z.1. 1948 Boytik e.i. fr.en. (0.5st.)
16 | Hosonov A.Q. 1959 Boytik e.i. fr.en. (0.5st.)




3. ELMI -T9DQIQAT ISLIRININ 9SAS ISTIQAMOTLOIRI, ADI, SAYI,
QISA ANNOTASIYASI VO YERINO YETIRILMOSI
Problem 1: Bioloji proseslorin molekulyar toskilinin fiziki osaslari
Moévzu 1: Bioloji foal molekullarin vo komplekslorinin foza quruluslari, qurulus—
funksiya oslagolori

Is 1: : INGIBITOR XASSOLI MAYMODULIN MOLEKULLARININ FOZA
~ QURULUSLARININ TODQIQI.
Icracilar: b.e.i. 9hmadov N.A., b.e.i. Abbash R.M., a.e.i. Ismayilova L.1.

Maymodulin sensor neyronlarinin elektro-fizioloji effektlorini ingibirlosdiron
neyropeptid molekullaridir. Maymodulinlor fosilosine daxil olan

Prol-Met2-Ser3-Met4-LeuS5-Met6-Leu7-NH, maymodulin A
Gly1-Ser2-Tyr3-Arg4-Met5-Met6-Arg7-Leu8-NH, maymodulin B
Glyl-Leu2-Ser3-Met4-Leu5-Arg6-Leu7-NH, maymodulin D

molekullarmin foza quruluslart nozori konformasiya analizi iisulu ilo onlari
fragmentloro ayirmaqla Oyronilmisdir. Maymodulin A vo D molekullarinin foza
quruluslarinin todqiqi gostorir ki, osas zoncirin formalarinin vo konformasiyalarinin
enerjilorino goro koskin diferensiasiya gedir. 0-8,0 kkal/mol enerji intervalina
maymodulin A molekulunun 12 konformasiyasi, maymodulin B molekulunun 9
konformasiyasi diisiir.

Maymodulin B molekulun foza qurulusu iss ¢oxlu saylh alcagenerjili
konformasiyalarda toronniim olunur. Maymodulin molekullarinin yan zancirlorinin
konformasiya sorbostliyi Oyronilmis, onlarin miixtolif reseptorlarda qarsiliqh
tosirlordo istirak edo bilocoklori gostorilmisdir.

is 2: MET-GLU-HIS-PHE-PRO-GLY-PRO HEPTAPEPTID
MOLEKULUNUN ELEKTRON-KONFORMASIYA QURULUSLARININ
TODQIQI

Icracilar: aparici elmi isci, f.r.e.n. ismayilova L.I., boyiik elmi isci, b.e.n. Abbash
R.M., bas elmi isci, f.r.e.d. 9hmodov N.A.

Nozori konformasiya analizi iisulu ilo nootrop vo neyroprotektor xassoli,
sintetik heptapeptid Semaks molekulunun konformasiya imkanlar1 &yronilmisdir.
Molekulu XXI osrin dorman maddesi adlandirirlar. Hesablamalar molekulun
mexaniki modeli osasinda geyri-valent, elektrostatik, torsion qarsilighh tosir
enerjilorini vo hidrogen rabitosi enerjisini nozoro almaqla aparilmisdir. Heptapeptid
molekulun amintursu qaliqlart ardicilligina osason onun asagidaki konformasiya
analizi sxemi se¢ilmisdir. Ilk morholods iki tripeptid Metl-Glu2-His3 vo Pro5-Gly6-
Pro7, tetrapeptid Metl-Glu2-His3-Phe4 vo Phe4-Pro5-Gly6-Pro7, pentapeptid His3-
Phe4-Pro5-Gly6-Pro7 fragmentlorinin konformasiya imkanlar1 dyronilmisdir. Sonra
birinci N-konar tetrapeptid fragmentinin vo C-konar pentapeptid fragmentinin
alcagenergili konformasiyalar1 osasinda biitiin heptapeptid molekulununkonformasiya
imkanlar1 6yronilmisdir. Gostorilmisdir ki, heptapeptid molekulun foza qurulusu osas



zoncirin yeddi formasi ilo toronniim olunur. Heptapeptid molekulunun enerji vo
hondosi parametrlori toyin edilmisdir. Kvant kimyasi tisullar1 ilo molekulun elektron
xassolort  todqiq edilmisdir. Heptapeptid molekulunun biitiin  algagenerjili
konformasiyalarinda molekulun enerji xususiyyatlori, dipol momenti, atomlarda
yiiklorin paylanmasi1 toyin edilmisdir.

IS 3: KARNOZININ NOZORI INFRAQIRMIZI SPEKTRININ LEV
PROQRAMMI ILO HESABLANMASI VO KARNOZIN DIPEPTIDININ
NOZOIORI KONFORMASIYA ANALIZI.

Icracilar: I.N.Oliyeva, S.D.Demuxamedova, Z.I.Haciyev

Hesabat dovriindo karnozin molekulunun sink vo mis metallar1 ilo
kompleksinin elektron vo foza qurulusu PM3 yarimempirik kvant kimyasi tisulu ilo
Oyronilmisdir. Monomer vo dimer komplekslorin qurulusu todqiq olunmusdur.
Hesablamalar karnozin molekulundaki imidazol halgasinin iki tautomer formasi ii¢iin
aparilmisdir. Karnozinin sink vo mis atomlar1 ilo monomer, sink atomu ilo dimer
komplekslorindo atomlarda elektronlarin moskunlasmasi tohlil edilmisdir. Sink vo
mis atomlari ilo karnozin-monomer komplekslorinin elektron qurulusu vo atomlarda
elektronlarin  moskunlagsmas1 miigayiso olunmusdur. Hesabat dovrindo yeni
ChemOffice programmi 6yronilmis vo tam monimsonilmisdir. Karnozin molekulunun
iki tautomer formast ChemOffice programm kompleksino daxil olan MOPAC vo
GAUSSIAN programlari ilo todqiq olunmusdur. Karnozin molekulunun hondosi,
enerji vo spektral parametrlori MOPAC proqramindaki PM3 yarimempirik kvant
kimyas1 vo GAUSSIAN program ilo Xartri Fok usulundan istifado edorok yerina
yetirilmigdir. Hor iki halda optimallasdirmadan sonra karnozin molekulunun iQ rags
spektri hesablanmigdir.

Is-4. KARNOZIN MOLEKULUNUN ZN-L® POLIMER MODELININ
VO POLIETILENIN ADSORBSIYA EDILMIS CDS MOLEKULU IL9
MODELININ YARADILMASI.

Icracilar: I.N.Oliyeva, S.D.Demuxamedova, Z.I.Haciyev

HyperChem programm paketino daxil olan polimer programm monimsonilmis
vo 10 (on) monomerdon ibarat karnozin-sink kompleksinin polimerinin modeli
yaradilmigdir. Myxtolif sayda monomer vahidi olan polietilen vo poliakrilonitril
polimerlarinin modeli yaradilmisdir.

IS 5: QICS-O QARSI TOSIR GOSTORON PEPTID T-nin VO HEMORFIN
OPIOID PEPTIDLORININ BIOLOJI AKTIV QURULUSLARI

Icrac: a.e.i. Haqverdiyeva G.O.

Farmakoloji preparatlarm - QICS-o qarsi tosir gostoron peptid T —nin vo
hemorfin opioid peptidlorinin bioloji aktiv quruluslar todqiq olunmusdur. Peptid T-
nin (Alal-Ser2-Thr3-Thr4-Thr5-Asn6-Tyr7-Thr8) bir sira analoglart — qlisin ilo
noqtovi avaz edilmo vo amin tursu galiglarinin D-modifikasiya yolu ilo alinmis aktiv



vo geyri-aktiv analoglar1 todqiq olunmusdur. Bu todqiqatlar noticosindo miioyyon
olunmusdur ki, bu peptidin fizioloji aktiv formasi siklik konformasiya ilo tosvir
olunur vo onun C-uclu aktiv pentapeptid hissosinin polipeptid zonciri beta-doniis ilo
xarakteriza olunur.

Hemorfinlor endogen peptidlor olaraq, «qeyri-klassik», basqa sozlo desok tipik
olmayan opioid peptidlor sinfino aiddirlor. Miioyyon olunmusdur ki, hemorfinlor bir
sira fizioloji funksiya yerino yetirirlor. Onlar bir sira bioloji aktiv molekullarin
foaliyyetini tonzimloyirlor. Hemorfin sinfino (Leu-Val-Val-Tyr-Pro-Trp-Thr-Gln-
Arg-Phe) monsub olan muxtslif uzunlugda olan peptidlorin foza quruluslarinin nazari
todqiqatt aparilmigdir. Onlardan molekulyar ¢okisi on bAlinmis naticolori bioloji
testlor ilo miiqaiso edorok hemorfinlorin  bioloji aktiv  konformasiyalari
modellosdirilmisdir. Mexaniki model ¢ar¢ivasindo 4 — 10 amin tursularindan ibarat
olan hemorfinlorin asagi enerjili konformasiyalarin enerji vo hondosi parametrlori
miloyyonlosmisdir, sonraki etapda iso AM1 kvantkimyavi metodun kémayi ilo bu
quruluslar doqiqlosdirilmisdir. Elektron qurulusunu xarakterizo edon elektrik dipol
momenti, atomlarin parsial yiiklori, elektron sixliginin paylanmasi kimi parametrlor
hesablanmisdir. Miioyyon olunmusdur ki, molekullarin N- u C-uc hissalorine nozoron
hemorfin-4 peptidinin ardicilligina uygun golon morkazi Tyr-Pro-Trp-Thr tetrapeptid
fragment konformasiya sortliyina malikdir. Todqiq olunmus peptidlorin optimal
quruluslarinin bu seqmentindo peptid zoncirinin doniisii agkar olunmusdur. Alinmis
naticolor bu tetrapeptid fragmentino hemorfinlorin spesifik tosirlorino cavab veron
aktiv morkoz kimi baxmaga imkan verir

IS 6 KASSININ MOLEKULUNUN ANALOGLARININ KONFORMASIYA

XUSUSIYYOTLORININ TODQIQI
Icraci: aparigi elmi is¢i Agayeva G.O.

Taxikinin neyropeptidlor ailosine aid olan kassinin molekulun(H-Asp'-Val*-
Pro’-Lys*-Ser’-Asp’-GIn’-Phe®-Phe’-Gly'’-Leu''-Met'>-NH,) analoglarinin miiqaisoli
konformasiya analizi molekulyar mexanika vo molekulyar dinamika metodlar1 ilo
apalilmigdir. Todqiqatin birinci morhalosindo kassinin molekulunun enterokassin adli
analoqunun (H-Asp'-Glu*-Pro’-Asn*-Ser’-Asp®-GIn’-Phe®-1le’-Gly'’-Leu''-Met'*-
NH,) foza qurulusu todqiq olunmusdur. Enterokassinin kassinindon forqli olarag
hiiceyro membraninda ion naqlini stimullasdirmir. Aparilan todqiqatlar naticosindo
mioyyon olunmusdur ki, bu peptidin do kassinin molekulu kimi on stabil
konformasiyalarinin C-uclu aktiv pentapeptid hissosinin osas zonciri alfa-spiral
qurulusu ilo xarakterizo olunur. Enterokassinin bioloji xassalarinin forgi onun N-uclu
hissasindoki qululusdan va bununla bagli olan konformasiya sortliyi ilo izah olunur.
Molekular mexanika tisulu ilo enterokassinin molekulunun biitliin optimal
konformasiyalarin atomlarinin koordinatlari, enerji vo hondasi parametrlori
miloyyonlosdirilmisdir. Sonra iso enterokassinin molekulunun se¢ilmis on optimal
foza quruluslarinin dayanaqligr molekulyar dinamika iisulu ils tadqiq olunmusdur. Bu
todqiqatlarin noticosindo  enterokassinin  molekulunun  foza  qurulusu
modellosdirilmisdir. Sonraki morhoalods kassinin molekulunun torkibindoki amin



tursusu qaliglarinin  ana molekulun foza qurulusunun togkilindo  rolunu
miloyyanlosdirmok magsadi ilo onun hor bir qaliginin yan zonciri olmayan qlisin ilo
tok-tok ovoz etmo yolu ilo 12 analogun konformasiya xusiisiyyatlori tadqiq
olunmusdur. Hor bir analogun optimal konformasiyalarinin atomlarinin koordinatlari,
enerji vo hondosi parametrlori hesablanmisdir vo bu quruluslar1 stabilllosdiron
qarsiligl tosirlorin enerji payina gora oan shomiyystli qaliglar miioyyon olunmusdur.
Molekulyar dinamika metodu ils kassininin qlisin ilo avez olunmus 12 analoglarinin
konformasiya c¢evikliyi Oyronilmisdir. Gostorilmisdir ki, N-uclu hissodo prolin
qaliginin qlisin ilo ovoz olunmasi molekulun optimal konformsiyalarmin ikigat
bucaglarmin doyismosino sabob olur, lakin C-uclu aktiv pentapeptid hissosindoki
ovoz etmolor asas zoncirin alfa-spiral qurulusuna bir o qodor koskin tosir etmirlor.
Alinan naticolor vo bioloyi testlor osasinda kassinin molekulunun va onun
analoglariin qurulus-funksiya alagolori miizakirs edilmisdir.

IS 7: SISTOSTATIN NEYROPEPTIDI VO ONUN ANALOQLARININ FOZA
QURULUSUNUN TODQIQI
Icraci: Agayeva U.T.

Hesabat ilindo Sistostatin molekulunun foza qurulusunun todqiqi davam
etdirilmisdir. Bu molekulun aktiv hissosi kimi giiman edilon PheGly-Leu
fragmentinin milkommoal konformasiya analizi aparilmig, on kicik enerjili 3
konformasiyanin kvant-mexaniki hesablanmasi icra olunmusdur. Hesablama
Volfsberg-Helenhols (VH) metodu ilo aparilmisdir. Volfsberg-Helenhols (VH)
metodu molekulyar orbitallar metodunun sado yarimempirik variantlarindan biridir.
Hesab olunur ki, molekulda hor bir elektron niivalorin va digor elektronlarin yaratdogi
orta effektiv sahodo digor elektronlardan asili olmadan horokot edir. Elektronun hali
molekulyar orbital adlanan birelektronlu dalga funksiyasi ilo tosvir olunur. Atom
orbitallarondan forgli olarag molekulyar ¢ox morkozli funksiyalar olur. Belo ki,
molekulyar orbitallarin ifadosino elektrondan miixtolif atom niivelorino godor
mosafolor daxil olur. Molekulyar orbitallar1 qurmaq T{giin valent elektronlar
yaxinlagmasinda MO LCAO metodundan istifado olunur. Basqa sozlo desok,
molekulyar orbitallar molekula daxil olan atomlarin valent atom orbitallarinin xotti
kombinasiyas1 soklinds axtarilir.

IS 8: SAMUR -ATASAY ARASI SAHONIN MINERAL-TERMAL
SULARININ PAYLANMASI, FORMALASMASI QANUNUNAUYGUNLUGU
VO SOMOROLI ISTIFADOSI.

Icraci: T.9.Imamova

Bu is faktiki materiallarla, xiisuson do geologiya sahosindo respublikamizda
ilk dofo 6z oksini tapmis vo yiiksok soviyyado tortib olunmus yeni xoritolorlo,
grafiklorlo isin moaqsadini va qarsiya qoyulan mosalolorin tam hallini 6ziinds oks
etdiron elmi naticolorlo zongindir. Bels ki, bu region iiciin ilk dofs olaraq mineral vo
termal su yataqlar1 konkter geoloji strukturlarda Oyronilmis vo onlarin



formalasmasinda istirak edon miihiim geoloji faktorlar vo proseslor otrafli sorh
edilmisdir. Bundan basqa ilk dofo olaraq, todqiq olunan yeralt1 sularin qaz vo duz
torkiblorini tamamilo yeni tisulla islonilmis vo homin yeralt1 sularin ion, anion va
kation torkiblorini gostoran bir sira yeni tigbucaq qrafiklor vo bu yeralt1 sularin ion-
duz torkiblorini gostoron, prof. S.9.Boktasinin toklif etdiyi iisulla coxkomponentli
diaqgramlar tortib edilmisdir.

IS 9: Di- VO TRIPEPTID MOLEKULLARIN F9ZA QURULUSLARININ
KVANT-KIMYASI USULLARI ILO TODQIQI.

Icracilar: F.H.Pasayev, A.Q.Hasanov

Bozi bioloji molekullarin dyronilmasi movzusu iizro hesabat ili dovriinde
C1904N4H25(miixtolif quruluslu) bioloji molekulunun elektron buludunun
paylanmasi vo parsial (effektiv) yiiklorin qiymatlori sleyter funksiyalari bazisindo
hesablanmisdir.

Hesabat dovriindo homg¢inin asetilaseton molekulunun azotlu téromolorinin
tautomer formalarmin (enol-azo, keto-azo vo hydro-azo) elektron qurulusu
Oyranilmisdir. Hesablamalar MO LCAO metodunun sads yarimempirik varianti olan
Hiikkel metodunu ilo aparilmisdir. Molekulyar orbitallar ©1 — elektronlarin atom
orbitallarinin xotti kombinasiyas: soklindo axtarilmisdir. Hesablamalar noticosindo
biitlin tautomer formalar ticlin molekulyar orbitallarin analitik ifadslori tapilmus,
molekullarin orbital enerjilorinin, tam elektron enerjisinin qiymatlori, homg¢inin
molekulda atomlarin effektiv yiiklorinin qiymotlori hesablanmis vo molekulyar
diaqram qurulmusdurs. Effektiv yiiklorin qiymatlori osasinda tautomer formalarin
reaksiya girmok gabiliyyatlori aragdidilmisdir.

Molekullarin elektron qulusunu Oyronarkon meydana c¢ixan molekulyar
inteqrallrin igorisindo &rtmo inteqrallarin xiisusi yer tutur. Isdo drtmo inteqrallarmin
ohomiyyoati arasdirilmis vo miioyyan edilmisdir ki, onlar ii¢iin alinmis analitik ifadolor
vo bu ifadolor osasinda tortib olunmus kompiiter proqramlart kvant adadlorinin
istonilon miimkiin qiymatlorinds yararhdirlar.
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“Nozori fizika” sObosinin omokdaslar1 tolobolorin kurs vo buraxilis islorino
magistrlorin dissertasiya iglorino rohborlik etmislor. Prof. N.Qocayevin magistri
[.Mommodova sdbado elmi-todqiqat i¢lori aparmuis vo aldigi noticolor “Journal of
Qafgaz University” jurnalinda mogalo soklindo dorc olunmusdur.

12. 9SAS NOTICIOLIR VO TIOKLIFLIR

Hesabat dovrindo Nozori fizika sObasinin  Molekulyar  biofizika
laboratoriyasinin omokdaglar1 torafindon nozori konformasiya analizi tsulu ilo
maymodulinlor fasilasina daxil olan molekullarin, nootrop vo neyroprotektor xassali
peptid molekullarinin, opioid peptidlori fosilosino daxil olan peptid T vo hemorfin
molekullarin foza quruluslari tadqiq olunmusdur. Taxikinin neyropeptidlor fasilasing
aid olan kassinin molekulun analoglarinin konformasiya imkanlar1 molekulyar
mexanika vo molekulyar dinamika tisullar1 ilo 6yronilmisdir. Sistostatin molekulunun
Phe-Gly-Leu fragmentinin miixtalif metodlarla qurulusu Oyronilmisdir. Karnozin
molekulunun sink vo mis metallar1 ilo kompleksinin elektron vo foza qurulusu PM3
yarimempirik kvant kimyasi tisulu ilo dyronilmisdir. HyperChem programm paketina
daxil olan polimer programm monimsanilmis vo 10 (on) monomerdon ibarot
karnozin-sink kompleksinin polimerinin modeli yaradilmigdir. Asetilaseton
molekulunun azotlu toromolorinin tautomer formalarinin (enol-azo, keto-azo vo
hydro-azo) elektron qurulusu dyronilmisdir.



