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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 iigiin toklif
etmoys imkan verir vo bunun osasinda dorman preparatlarinin yaradilmasi nozori
programlasdirmaq olur.

Nozori fizika sObasinin Molekulyar biofizika laboratoriyasinin omokdaslari
torofindon nozori konformasiya analizi lisulu ilo miomodulin G vo miomodulin H
molekullarinin analoglarin, nootrop vo kardiofoal peptid molekullarinin, opioid
peptidlori  fosilosino daxil olan dermorfinin vo onun analoqlarinin, sistostatin
molekullarin foza quruluslari tadqiq olunmusdur. Taxikinin neyropeptidlor fasilosing
aid olan eledoizin, hemokinin 1 molekulun analoglarmin konformasiya imkanlari
molekulyar mexanika vo molekulyar dinamika iisullari ilo 6yronilmisdir.

Homokarnozin molekulunun rags spektrininin nozori hesablanmig vo ragsin
formasina goro udma zolaglarinin tobiyati miioyyon olunmusdur.

Polietilen polimerinin zancirinin uzunlugundan asli olaraq i1Q spektrdo miisahido
olunan forqli xiisusiyatlori gostorilmisdir.

otraf miihitdo vo miixtalif istehsalat saholorinds shalinin saglamligna ciddi tosir
gostoron bentonit suxurlarinin torkibinds olan radiontiklidlorin aktivliyi dyronilmisdir.
Tacriibii olaraq miioyyan olunmusdur ki, bentonit suxurlarinda radioaktivliyin saviyyasi
normal soviyyadon (5-7mkR/saat) 10 dofo yiiksokdir.

Aparilan tadgigatlarin naticasinda slibut olunmusdur ki, bentonit radiontkllidlarinin aktivliyi

mineralin yerlasma darinliyindan asili olmayib, suxurun harada yerleasmasindan asilidir.



1. MOLEKULYAR BiOFiZiKA LABORATORIYASININ

STRUKTUR VO STAT CODVOLI

Hal-hazirda laboratoriyada 13 nofor omokdas ¢aligir. Onlardan 4 nofor omokdas
elmlor doktoru, 7 amokdas iso elmlor namizadidir. Omokdaslarin 10 nafari tam stat, 3
nofari 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 Niftal 1936 Sobo miidiri | fir.e.d. prof. | (0.5st.)
Mehral1 oglu
2 | ©hmadov Namiq 1949 Bas elmi ig¢1 | fir.e.d. prof. 1
Abdulavval oglu
3 | Mommodov Qudrat 1934 Bas elmi ig¢1 | fir.e.d. prof. 1
Qonis oglu
4 | Ismayilova Larisa 1952 Bas elmiisci | fe.d. dos. 1
Ismayil qiz1
5 | Demuxamedova 1950 Aparici e.i. fr.e.n. dos. 1
Svetlana Davudovna
6 | Agayeva Giilson 1954 Aparici e.i. fr.e.n. dos. 1
Olokboar qiz1
7 | Hagverdiyeva Giilnara 1959 Aparici e.i. fr.e.n. dos. 1
Ohmad qi1z1
8 | Abbasli Rona Moadot 1954 Aparici e.i. b.e.n. dos. 1
qiz1
9 | Imamova Torano ©Oli 1960 Elmi is¢i g.m.e.n. 1
qiz1
10 | Agayeva Ulkor 1976 Boylik e.i. 1
Teymur qiz1
11 | Bayramova Dilbar B. 1974 Laborant 1
qiz1
12 | Hactyev Zahid Ismayil 1948 Boyiik e.i. fr.e.n. dos. | (0.5st.)
oglu
13 | Haciyeva Lalo Sabir 1964 Aparici e.i. fr.e.n. dos. | (0.5st.)
qiz1




3. QRANTLAR OSASINDA YERINO YETIRILON ELMI TODQIQAT
ISLORI (cadval 15):
a) Respublikadaxili qrantlar;
b) Beynoalxalq qrantlar
Cadval 15
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4. AMEA ILO OLAQOLOR.

PEQ 4 polietilenglikol oligomerlarinin NaCl ion ciitlityii ilo kompleksinin faza
vd elektron qurulusunun va raqs spektrlorinin nazori hesablanmasi.

5. ETi, ETM, ETL-do-APARILAN ELMIi-TODQIiQAT ISLORININ OSAS
ISTIQAMOTLORI, ADI, SAYI, QISA ANNOTASIYASI VO YERINO
YETIRILMOSI

PROBLEM 1: BIOLOJI PROSESLORIN MOLEKULYAR TO9SKILININ FIZIKI
OSASLARI. RADIOLOJI TODQIQATLARIN FIZIKI VO TOCRUBU
OSASLARI.

MOVZU 1: PEPTID TOBISTLI BIOMOLEKULLARIN QURULUS-FUNKSIYA
OLAQOLIRININ KONFORMASIYA, DINAMIKA V9 ELEKTRON
ASPEKTLORI. RADIOEKOLOJI TOTQIQATLAR.

Is 1: INQIBITOR XASSOLi MIiOMODULIN MOLEKULLARININ F9ZA
QURULUSLARININ TODQIQI.

Morhalo 3. Miomodulin G vo H molekullarinin analoglarinin foza quruluslarinin
todqiqi.



Icracilar: b.e.i. 9hmadov N.A., a.e.i. Abbash R.M., b.e.i. Ismayilova L.I.

Nozori konformasiya analizi lisulu ilo miomodulinlor sinfino daxil olan Thrl-
Leu2-Ser3-Met4-Leu5-Arg6-Leu7-NH, miomodulin G molekulunun foza qurulusu
todqiq edilmis vo miioyyon olunmusdur ki, molekulun foza qurulusu 0-10,0 kkal/mol
enerji intervalina diison doqquz asagienerjili konformasiya ilo tomsil olunur. Molekulun
dogquz asagienerjili konformasiyalarinda Leu2 alti konformasiyada osas zoncirin R
formasinda, Ser3 yeddi konformasiyada osas zoncirin R formasinda, Leu5 iso bes
konformasiyada osas zoncirin R formasinda olur. Malumdur ki, L-amintursu qaligini N-
metillosmis amintursu qaligi ilo ovoz etdikdo homin amintursu qaliginin 6ziiniin vo
Oziindon avval golon amintursu galigimin konformasiya imkanlari mohdudlagir. Ona
gora do miomodulin G molekulunun asagienerjili konformasiyalar1 toplusunu
mohdudlasdirmaq iiciin [MeSer3]-miomodulin G, [MeMet4]-miomodulin G vo
[MeArg6]-miomodulin G molekullarinin konformasiya imkanlar1 O&yronilmisdir.
Hesablamalar noticosindo miioyyon olunmusdur ki, [MeSer3]-miomodulin G
molekulunun foza qurulusu dord konformasiya ilo, [MeMet4]- miomodulin G
molekulunun foza qurulusu ii¢c konformasiya ilo, [MeArg6]-miomodulin G molekulunun
foza qurulusu iso bes konformasiya ilo tomsil olunur. Alinan noticolor osasinda tobii
molekulun miioyyon funksiyalarini yerins yetiron siini analoq kimi [MeSer3] vo
[MeMet4]-miomodulin G molekullar1 sintez ti¢iin toklif oluna bilor.

Glyl-Leu2-His3-Met4-Leu5-Arg6-Leu7-NH,; miomodulin H molekulunun foza
qurulusunun todqiqi gostormisdir ki, onun foza qurulusu 0-13,0 kkal/mol enerji
intervalina diison doqquz asagienerjili konformasiyalar toplusu ilo tomsil olunur.Homin
konformasiyalarda Leu2 vo His3 yeddi konformasiyada osas zoncirin R formasinda
Leu5 iso bes konformasiyada asas zoncirin R formasinda olur. Ona gora do miomodulin
H molekulunun asagienerjili konformasiyalari1 mohdudlasdirmaq iiciin [MeHis3]
miomodulin H, [MeMet4]-miomodulin H vo [MeArg6]-miomodulin H molekullarinin
foza quruluslari tobii molekulun stabil konformasiyalari asasinda todqiq edilmisdir.
Hasablamalar naticosindo miioyyon olunmusdur ki, [MeHis3] vo [MeMet4]-miomodulin
H molekullarinin hor biri ii¢, [MeArg6]-miomodulin H molekulu iso bes asagiener;jili
konformasiya ilo tomsil olunur. Ona gors do tobii molekulun miioyyon funksiyasini
yerino yetiro bilon siini analoqu kimi [MeHis3] vo [MeMet4]-miomodulin H
molekullar1 sintez {i¢iin toklif edilo bilar.

IS 2: NEYROTROP VO KARDIOAKTIV PEPTIDLORIN KONFORMASIYA
ELEKTRON QURULUSLARININ TODQIQI.

Morhoalo3. Tobii “Crustacean” (CCAP) molekulunun analoglarinin konformasiya-
elektron quruluslarinin tadqiqi.

Icracilar: b.e.i, f.e.d. ismayllova L.0., a.e.i, f.r..e.n. Haciyeva L.S., a.e.i, b.e.n.
Abbash R.M., b.e.i, f.r.e.d. 9hmadov N.A.

Molekulyar mexanikanin yarim empirik dsulu  peptid molekullarinin
konformasiya imkanlar1 qiymotlondirmays imkan verir, kvant kimyasi {sullar



(CNDO/2) 1so molekulun stabil konformasiyalarinda atimlardak: effektiv yiiklori
elektron sixliginin paylanmasini, molekulun dipol momentinin qiymatini toyin etmayo
imkan verir. Elektron konformasiya aspektlorini toyin etmok ii¢iin obyekt olaraq Pro-
Phe-Cys-Asn-Ala-Phe-Tyr-Gly-Cys-NH, (CCAP Crustacean cardioactive peptide),
molekulu se¢ilmisdir. Molekul doniz krabinin iirok ozolosindon ayrilmisdir, o hom do
hasaratlarin liroyindo do miivcuddur. CCAP molekulu ozslo yigilmasi funksiyasi ilo
yanag1 markozi asab sisteminda asab impulslarinin 6tiiriiciisii rolunu oynayir, hormonlar
sinfino aiddirlor.

CCAP molekulu ilkin qurulusu PFCNAFTGC-NH; olan tsiklik nonapeptiddir vo
Cys3 vo Cys9 amintursu galiglar1 arasinda disulfid rabitosi yaranir. Hesablama
molekulu fragmentlora ayirmaqla mexaniki model asasinda aparilmisdir vo molekulun
potensial enerjisi geyri-valent, elektrostatik vo torsion garsiligl tosir enerjilorinin comi
vo hidrogen rabitosinin enerjisinin comi soklindo comi soklindo se¢ilmisdir.
Molekul 134 atomdan vo 41 ikiiizlii firlanma bucagindan ibarstdir. Molekula daxil olan
amintursu qaliglarinin osas zoncirlorinin R,B formalari, Gly {i¢iin iso R,B,L.,B formalar1
hesablama zamani bagslangic variantlar kimi se¢ilmisdir. Molekula hom do iki sistein
amintursu qaliglar1 daxildir.
Tetrapeptid fragmentlorin hesablanmasi gostordi ki, konformasiyalarin enerjilorina gora
diferensiasiya gedir. Bu diferensiasiya heksa-, hepta-, okta vo nonapeptid fragmentlordo
daha da giiclonir. Son morholodo do CCAP nonapeptid molekulu iigiin 150-don ¢ox
konformasiya hesablanmisdir ki, onlardan da yalmz 32-si 0-9,0 kkal/mol enerji
intervalina diiglir. Onlarin arasina yalniz 11 konformasiyada Cys3 vo Cys9-un yan
zoncirlori bir-birino yaxinlagsmis olur. Qlobal RBRBRRRBB S-S atomlar1 arasinda
mosafo 2,9.A olur. Biitiin 11 asagienerjili konformasiyalar osasinda molekulun elektron
qurulusu toyin olunmusdur. Hesablamalar kvant kimyasi tisulu olan CNDO/2 ilo vo
kompleks kvant kimyasi proqramlart ilo aparilmigsdir. Nonapeptid molekula 420
elektron, 378 timumi orbitallar daxildir. Tam enerjinin miixtalif toplananlari, rabito
enerjisi, elektron enerjisi, nliva qarsiligl tasir enerjisi toyin olunmusdur.
CCAP nonapeptid molekulunun 11 sec¢ilmis qurulusunda elektron qurulusunun
miigayisali tohlili biitiin amintursu qaliqlariin atomlardaki effektiv yiiklori toyin
etmoys 1imkan vermisdir. Kardiofoal nonapeptid CCAP molekulunun alinmis
alcagenerjili konformasiyalari asasinda molekulun analoglar1 6yronilmisdir.

IS 3: KARNOZIN VO ONUN ANALOQLARININ METAL KOMLEKSLORININ
QURULUSLARININ NOZ9ORI TODQIQI.

Morhala3. Homokarnozinin infraqirmizi spektrinin LEV proqrami vasitasilo nozori
todqiqi.
Icracilar: ap.e.i.S.D.Demuxamedova, dos.Z.i.Haciyev

Tabii dipeptid karnozine vo onun analoqlar1 ilo slagadar olan 3 isino asason.
2014-ci ildo karnozindo imidazole holgosindoki, azot atomlarindan birindo (CH3) metil



qrupunun olmasi ilo forqlonon vo karnozinin téromosi olan tobii anzerin dipeptidi ([3-
alanil-1-metil-L-qistidin) todqiq olunmusdur.

Anzerin dipeptidinin foza va electron qurulusu onun iki tautomer formasi N'H,
N°H va onlarm sinklo monomer komplekslori todqiq olunmusdur. Hesablamada PM3
yarimempirik kvant kimyasi Usulu ilo HyperChem8.06 programindan istifado
edilmisdir.

Anzerin sink kompleksini hesablamaq {i¢lin neytral sink atomundan istifads
olunur, sink atomu oksigen vo anzermin histidin halgasinds ki, iki azot atomu ilo
koordinasiya rabitosi yaradir. Beloliklo bes vo alti torofli iki holgodon ibarot
koordinasiya boslugu yaranir.

Hesablama noaticosindo sorbast anzerinin hor iki formasi enerjiya goro ciizi
forqlonir N'H anserini N°H sorbost anzerindon enerjiyo goro 1.0 kkal/mol olverisli
olmusdur.

N'H+Zn monomer anzerin kompleksi N'H sorbert anzerinlo miigayisade 235.7
kkal/mol ftstiinliik toskil edir monomer anzerin kompleksi N’H+Zn sorbost N°H
anzermlo miiqaysodo 238.8 kkal/mol enerjiyo qoro olverislidi. N°’H+Zn vo
N'H+Zn.anzerin komplekslorin enerji forgi 2.1 kkal/mol olmusdur ki, buda qéstorir ki,
anzerinin sinklo kompleksinde imidazol holqosindo N’H stabilliyi daha boyiikdur.

Anzerin vo karnozin enerji parametlorino gora miiqayisoli tohlil olunmusdur vo
miioyon olunmusdur ki, sorbost anzerinin N'H vo N°H enerjiyo géro uistiindiir uygun
olaraq 3473,5 vo 3472,4 kkal/mol, anzerin sink monomer kompleksi {iciin uygun olaraq
3516,9 va 3493,5 kkal/mol.

Anzerin sink kompleksinin yaranmasi anzerinin har iki tautomer formasinda sink
atomu ilo koordinasiya rabitosinds olan oksigen, azot vo alagads olmayan hoalqodoki
karbon atomunda elektron sixliginin yenidon paylanmasina asason demoak olar ki, sinkin
tosiri koordinasiya boslugunu ohato edir.

Alunmus naticolor tobii dipeptid anzerin vo onun sinklo kompleksindon yeni
dormanlarin sintezi vo modellasdirilmasinds istifado etmok olar.

IS 4: NANOZORROCIKLORL® HOPDURULMUS POLIMERLORIN
QURULUSLARININ NO9Z9RI TODQIQI

Morhala3. Polietilen polimerinin rags spektrinin nazari tadqiqi
Icragilar: ap.e.i.S.D.Demuxamedova, dos.Z.i.Haciyev

2014-cii il 1s 4-0 uygun olaraq nanohissocik hopdurulmus polimerlorin elektron vo
foza qurulusu vo polietilenqlikol {izvii polimer oligomerinin NaCl ion ciitliiytii ilo
kompleksinin rogs spektri nozari todqiq olunmusdur.

ChemOffice programindan istifade edorok molekulyar dinamika metodu ilo dord
tokrarlanan struktur vahidindon ibarat polietilenglikol oligomerinin strukturu
optimallagdirilmigdir vo NaCl ion ciitliiyu van-der-Vaals qarsiliqi tosir mosafasinda
zoncirin ortasinda yerlosdirilmisdir.



Alinmis struktur oksigen atomunun polietilenqlikol zoncirindoki natrium kation
ilo vo hidrogen atomunun NaCl ion ciitlilyiindoki xlor atomu 1ls qarsiligl tasiri
naticosindo stabillosir.

Foza va elektron strukturu ab initio Hartri-Fok (HF) kvant kimyas1 metoduna
osason 6-31G(p,d) bazisindon istifado edorok hesablanmisdir. Hesablanmada
GAUSSIAN-09 program kompleksindon istifado olunmusdur.

PEG4+NaCl kompleksinin strukturu, enerji vo elektron parametrlori haqqinda
molumat alinmisdir. Polietilenglikol oligomerinin NaCl ion ciitliiyii ilo kompleksinin
osas struktur vo elektron struktur doyismolori tohlil olunmusdur.

PEG4+NaCl kompleksinin rags spektrini nazari tadqiq etmok iiciin kompleksin
hondosi parametlori vo elektron strukturu DFT/B3LYP metodu ilo 6-31G(p,d)
bazisindon istifado edorok Gaussian-09 program paketindo hesablanmisdir. Malumdur
ki, rags spektrinin DFT/B3LYP metodu ilo hesablanmasindan alinmis naticolori tocriibi
tezliklo daha yaxindir. Bu mogsodlo rogs spektrinin hesablanmasinda geyd olunan
DFT/B3LYP metodundan istifadoe olunmusdur.

PEG4+NaCl kompleksinin tadqiqgindon alinmis naticalar polietilenglikol natrium
PEG4+Na vo PEG4+Cl polietilenglikol xlor komplekslorinin tadqiqindon alinmis
naticalorlo miigayise olunmusdur.

Hesablama tosdiq etdi ki, belo komplekslorin stabillosmosi natrium atomunun
oksigen atomu ilo vo xlor anionun polietilenglikol zancirinin hidrogen atomlar ilo
qarsiligl tasiri naticasinds yaranir.

PEG4+NaCl kompleksinin raqs spektri DFT/B3LYP sixliq funsionali metodu ilo
6-31G bazisido nozari olaraq tadqiq olunmusdur. Alinmis spektrin daqiq interpretasiyasi
va potensial enerjinin rags koordinatlarina gora paylanmasini tohlil etmok {igiin VEDA -
4 programindan istifade olunmusdur.

IS S: TAXIKININ NEYROPEPTIDLORIN ANALOQLARININ
KONFORMASIYA XUSUSIYYOTLORININ TODQIQI

Moarhals 3 Neurokininlorin konformasiya dinamikasinin tadqiqi.
Icraci : aparici elmi isci — Agayeva G. 9.

Bu hesabat dovriindo taxikininlor qrupuna aid olan neyrokininlorin —substance P,
neyrokinin A vo neyrokinin B- osas zoncirlorinin vo radikallarinin ayri-ayriligda asagi
enerjili konformasiya voziyyetlorindo miitoharriklikliyinin molekulyar mexanika vo
molekulyar dinamika {isullar1 ilo todqiqi nozordo tutulmusdur. ©vvolki illordo bu
taxikinin neyropeptidlorin konformasiya imkanlar1 nozori konformasiya analizi tisulu ilo
todqiq edilmisdir. Malumdur ki, on bir amintursusu qaliqindan ibarat olan substance P
molekulu NK1 reseptorunun aqonistidir. On amintursusu qaliqindan ibarst olan
neyrokinin A vo neyrokinin B NK2 vo NK3 reseptorlarinin miivafiq olaraq
aqonistloridirlor. Neyrokinin taxikinin molekullar1 canli orqanizmlordo genis spektrda
coxlu farmakoloji tosirloro malikdirlor. Nozori konformasiya analizi naticosindo va
fragmental yanagma osasinda miioyyon edilmisdir ki, neyrokininlor molekulu ¢cox genis



enerji intervalinda mohdud sayda oxsar foza quruluslart omolo gotirir. Bu foza
quruluslarin  hamisinda molekulun C-uclu pentapeptid fragmenti alfa spiral
konformasiya vaziyyatindadir. Aparilan hesablamalar gdstordi ki, biitiin todqiq olunmus
neyrokininlor iiclin bir y1§im oxsar asagi enerjili konformasiya voziyyatlori miioyyon
edilmisdir. Oxsar bioloji aktivliyo malik olan molekullarin stabil konformasiyalarin
hondasi vo enerji parametrlorinin miigaisosi aparilmisdir. Miiqaiso noticosindo onlarin
bioloji xiisusiyyatlori iigiin vacib olan qurulus parametrlori askar olunmusdur. Todqiq
olunmus molekullarda hor bir amintursusu qaliginin tobii molekulun stabil
konformasiya voziyyeotlorindoki omolo gotiron qarsiliglt tosirlorin enerji  paylari
hesablanmigdir. Belalikls, amintursusu qaliginin hor birinin global konformasiyalardaki
rolu miiloyyon edilmisdir. Sonraki marhalods hor bir neyrokinin molekulunun asas vo
yan zoncirlorindoki ikiiizlii bucaglar1 strafinda konformasiya xaritalori qurulmusdur.Bu
xoritolorin - asasinda  neyrokininlorin  ayri-ayr1  fragmentlorinin - miitoharrikliyi
Oyronilmisdir. Miioyyon edildi ki, molekullarin N-sonluqunda yerloson gqaliglarin
cevikliyi miisahids edilir, lakin alfa spiral konformasiyali C-sonlugunda xustisi stabillik
miisahido mévcuddur. Molekulyar mexanika tisulu ilo alinmis naoticolori tosdiq etmok
maqsadi ilo neyrokininlorin konformasiya dayanaqligint molekulyar dinamika tisulu ilo
todqiq etdik. Bu mogsadlo molekulyar dinamika tisulunda ilkin variant kimi molekulyar
mexanika tdsulu ilo oldo etdiyimiz molekullarin asagi-enerjili  konformasiya
voziyyatlorindon istifado etdik. Molekulyar dinamikada hesablamalar aparmaq {i¢iin
miivafiqg quvve sahasi secildi vo gagislarin 300 K temperaturunda vo 300 pikosaniya
orzindo aparilmasi uygun sayildi. Qiivvo sahosinin parametrlori biitiin atomlar {i¢lin
Amber versiyasindan gotiiriilmiisdiir. Molekulyar dinamika modellosdirilmosinda
HyperChem 8.01 programindan istifado edilmisdir. Molekullarin ayri-ayr1 konformasiya
voziyyatlori avvalco vakuum soraitindo, sonra iso su molekullar: olan qutuda miisahido
edildi. MD modellosdirilmasi naticisinde miioyyon edildi ki, neyrokinin molekullar
hom vakuum soraititindo, homdo su molekullar1 ohatasindo Ozlorino moxsus
konformasiya imkanlarini ciddi halda doyismirlor. Lakin molekullarin N-sonluqunda
yerlogon qaliglar {iclin miioyyon fluktuasiyalar miisahido olundu. Molekullarin C-
sonluqunda amoalo golon alfa spiral qurulusu miioyyan biicag doyisikliklorlo birlikda
kaskin spiral formasimi itirmadi. Demak olar ki, molekullarin daxilindo amols golon
qeyri-valent qarsiligh tosir qiivvelorinin enerji payt bu alfa spiral qurulusunun
dayanighqi tigiin kifayyotdir. Beloliklo, neyrokininlorin —substance P, neyrokinin A vo
neyrokinin B- asas zoncirlorinin vo radikallarinin  ayri-ayriligda asagi enerjili
konformasiya voziyyatlorindo miitoharriklikliyinin molekulyar mexanika vo molekulyar
dinamika tsullar1 ilo aparilan todiqi qostordi ki, hor iki tisulla alinan naticolor biri-birini
tosdiqloyir. Neyrokinin molekullarinin bu nazori modellogdirmo konformasiya analizi
belo molekullarin osasinda yaradilmig yeni farmakoloji preparatlarin vo daha
ohomiyyatli analoglarin sintezinds istifads edils bilor.

IS 6: FARMAKOLOJI PREPARATLARIN QIiCS-0 QARSI TOSIR GOSTORON
PEPTID T-nin VO HEMORFIN, DERMORFIN VO DELTORFIN OPIOID
PEPTIDLORININ BIOLOJI AKTIV QURULUSLARI



Morhalo 3 Dermorfin I vall opioid peptidinin analoqlarimin faza quruluslarinin
tadqiqi
Icraci: Aparici elmi isci Haqverdiyeva G.9.

Amfibiya dorisindo movcud olan giiclii periferial vo morkozi delta-selektiv opioid
aktivliyo malik olan deltorfin I vo deltorfin II xotti opioid peptidlorinin miixtolif
uzunlugda olan [D-Arg2]-analoglar1 farmakoloji cohotdon maraq kosb edirlor. Onlar
giiclii agrikasicidirlor. Bunu nozoro alaraq deltorfinlorin bu tip analoglarinin foza
quruluslar1  bir sira nozori metodlarla todqiq olunmusdur. Todqigatin birinci
moarholasindo peptidlorin konformasiya profillori mexaniki model ¢or¢ivasindo nozori
konformasiya metodundan istifado edorok Oyronilmis, sonra HyperChem 7.5
programimin demonstrasiya versiyasindan istifado edorok onlarin  molekulyar
dinamikasi, elektron quruluslart todqiq olunmusdur. Alinmis noticolor osasinda
deltorfinlorin fizioloji tesir mexanizminin konformasiya aspektlorino baxilmisdir:
onlarin foza quruluslarinin miiqaisali analizi aparilmis, analqgetik effekto cavab veron
imumi konformasiya xassolori vo hor birine xas olan qurulus xiisusiyyatlori
arasdirilmisdir. Aparilmis todqigat deltorfin peptidlorinin bioloji aktiv quruluslarmi
kompiiterdo modellogsdirmays imkan vermisdir. Miioyyan olmusdur ki, analoqlar tabii
peptidlora nozoron daha kompakt quruluslara malikdirlor vo onlarin yalniz miioyyan
asag1l enerjili  voziyyotlorino  uygundurlar. Bu konformasiyalar daha effektiv
elektrostatik, dispersion kontaktlar, elektron sixliginin 6ziinomoaxsus barabar paylanmasi
vo dipol momentinin ki¢ik qiymoti ilo xarakterizo olunurlar. Bu onu gostorir ki,
analoqglar tobii deltorfin peptidlorinin funksiyalarini selektiv olaraq yerina yetira bilorlor.
Deltorfin molekullarinin N-uclu fizioloji aktiv tetrapeptid seqmentinin dsas zanciri
bukiilii qurulusda olmaga meyllidir. Belo quruluslar N-uclu miisbot yiiklonmis amin
qrupunun va deltorfin I-in Asp va ya deltorfin II-nin Glu qaliglarinin manfi yiiklonmis
konar zoncirlorinin atom qruplarinin fazada yaxinlagsmasini tomin edir. N-uclu Tyr qaligi
peptid molekullarinin periferiyasinda lokallagir vo bu sobobdon onun konar zonciri bir
gadar mobildir. Tirozinin konformasiya sorbastliyi onun OH- qidroksil qrupunun otraf
mihitin molekullar1 ilo hidrogen rabitolori qurmaq l¢iin sorait yaradir. Belo noticoyo
golmok olar ki, deltorfinlorin analgetik effektina onlarin N-uclu tetrapeptidlorinin
quruluslar1 cavabdehdir. Tyr-DArg dipeptid fragmentinin formasi vo bu seqmento daxil
olan atomlar iizorindoki parsial yiiklorin xiisusi paylanmasi qeyd olunmus analoglarin
foza qurulusu vo miivafiq foaliyyoti iiclin miihlimdiir. Goriliniir, belo bir minimal
struktur tolob deltorfin peptidlorinin aktivliyi iiclin vacibdir. Todqiq olunmus
molekullarin  optimal quruluslarinda Tyr-DArg kimyovi rabito otraf miihitdon
ekranlagsmis vo noticodo qorunmus olur. Bioloji todqiqatlar da gostorir ki, analoqlarda
Tyr-DArg kimyovi rabito aminopeptidazalarin dagidici tosirino moruz galmir. Deltorfin
analoglarmin giiclii vo uzungokon agrikasici effekti mohz bununla izah oluna bilor.
Alinmig noticolor hom elmi, hom do ki boyiik praktiki chomiyyat kosb edirlor — onlar
deltorfin molekullarinin qurulus-funksiya slagslorinin arasdirilmasinda vo yeni effektiv
dorman preparatlarin hazirlanmasinda istifados oluna bilorlor.



IS 7: SISTOSTATIN NEYROPEPTIDI VO ONUN ANALOQLARININ FOZA
QURULUSLARININ T9DQIQI

Morhoalo 3. Sistostatin molekulunun kvant-mexaniki tisulu ilo todqiqi.
Icraci: b.e.i. Agayeva U.T.

Bu hesabat dovriindo bioloji aktivliyo malik olan iki taxikinin molekullarmin,
insan hemokinini-1 vo sicovul hemokinin-1, molekulyar mexanika vo molekulyar
dinamika tsullar1 ilo konformasiya analizi aparilmisdir. Hor iki taxikinin molekulu on
bir amintursusu qaliqindan ibarotdir. Bu molekullar NK1 taxikinin reseptorunun
aqonistloridirlor. Molumdur ki, har iki hemokinin-1 molekulu taxikinin reseptorlari ilo
qarsiliglh tosir naticesinds 6z bioloj1 aktivliymi hayata kegirirlor. Bu molekullar NK1,
NK2 va NK3 taxikinin reseptorlarla slagalor yarada bilirlor, xusiison iso NK1 reseptoru
ilo. Fragmental yanasma osasinda hemokinin-1 molekullarinin stabil konformasiyalari
miioyyon edilmisdir, onlarin hondasi vo enerji parametrlori hesablanmigdir. Hesablama
naticasindo alinmis optimal konformasiyalarin ikilizlii bucaqlar1 asasinda molekullarin
foza quruluslarinin modellori toklif edilmisdir. Miioyyon edilmisdir ki, bu molekullarin
C-sonluqunda konservativ alfa spiral qurulus movcuddur. Bu alfa qurulusun hansi
giivvalarin hesabina stabillosmasi magsadils bu molekullarin C-sonluqunun pentapeptid
fragmentlorinin elektron qurulusunun tadqiqi aparilmigdir. Molekulun formasinin daimi
doyismasi elektron sixliginin sathi ilo tez-tez olagalondirilir. Atomun gisman elektron
paylasdirmasi peptid ligandlar iiciin istonilon qiivvo sahasinin miihiim elementidir. Biz
molekullar {igiin elektron sixliginin miioyyan etmosi tigiin CNDO 2 yarimempirik kvant-
mexaniki hesablama {istilundan istifado etdik. CNDO-2 metodu peptid molekullarinda
diizgiin yiik paylasdirmasini verir vo ¢ox vo ya az kafi belo onlarin xiisusiyyatlorini
tasvir edir, molekullarin dipol momentlorini ,tam enerjisini, yiik sixligin1 hesablayir. Bu
todgiqatda, biz arasdiririq ki, molekullarin konformasiya voziyyatlorindoki yiik
paylasdirmasini onlarin dayaniqhilik imkanlar1 ilo neco  olagolondirmok olar.
Hesablamalarda hor iki hemokinin-1 molekullarin on stabil konformasiyalari ilkin
variant kimi istifado edildi. Miioyyan edildi ki, bu pentapeptidlorin oxsar kimjovi
quruluslary, oxsar konformasiya imkanlar1 olmaqla yanasi onlarin oxsar elektron
quruluslar1 miisahido olunur. Insan hemokininds ikinci yerdo Phe qaligi, lakin sigovul
hemokinindo iso o yerdo Tyr galigi yerlosmosino baxmayaraq bu fragmentlorin yiik
paylanmasina bu forq ciddi doyisikliklora gotirmir. Todqiq olunan pentapeptidlorin hor
bir konformasiya voziyyoati {iglin onlarin dipol momentlori vo elektron sixliglari
hesablanmigdir. Alinan naticalor miiqaise edilmisdir. Bu konformasiya voziyyastlorinin
lcolcilli foza quruluslarindaki yiik paylanmasinin sothi modeli yaradilmisdir. Bu
modellorin miigaisasi gostorir ki, hor iki pentapeptiddo eyni yiik paylanmasi miisahido
edilir. Beloliklo, hor iki hemokinin-1 molekulunun C-sonluqunda yerlogon pentapeptid
fragmentlorinin enerji cohotdon on olverisli konformasiya voziyyatlori li¢lin elektron
quruluslart miioyyon edilmisdir vo onlarin dipol momentlori hesablanmisdir. Bu
todgigat noticosindo hemokinin-1 molekullarinin  reaksiya qabiliyyotlor1 tadqiq



oliinmiisdur. Yarimempirik kvant-mexaniki hesablama iisulu ilo hor iki hemokinin-1
molekullarimin  C-sonluqunda yerlogon adres pentapeptid molekulunun elektron
qurulusunun todqiqi bu molekullarin onlarin miivafiq reseptorlar1 ilo garsiliqh tosir
kompleksinin 6yranilmosinds vacib amildan biri ola bilor.

IS 8: RADIOEKOLOJI TODQIQATLAR. ABSERON YARIMADASI
TORPAQLARINDA RADIOEKOLOJI TODQIQATLARIN APARILMASI

Morhalo 3 Abseron yarimadasi torpaqglarinda aparilan radioekoloji todqiqatlarin icmals.
Icrace: f.r.e.d. , prof. Q.Q. Mommadov, g.m.e.n. e.i. T.9. Imamova

Isdo otraf miihitdo vo miixtolif istehsalat saholorindo shalinin saglamligna ciddi
tosir gOstoron bentonit suxurlarinin torkibinde olan radioniiklidlorin aktivliyi
Oyronilmisdir. Bu suxurlardan hazirlanmis gil mohsullar1 neft-qaz ¢ixarma sahslorindo,
tikinti islorinds, yeyinti-dorman sanayelorinds vo digar sahoalorinda genis istifads olunur.
Isdo qoyulan masoloni holl etmok iigiin gabaqcadan secilmis arazilordon gétiiriilmiis
niimunoalordo miiasir tisullardan vo cihazlardan istifado edorok torkibindo ¢oxlu sayda
radioaktiv niiklid olan bentonit mineral suxurlar1 totqiq olunmusdur. Miioyyon
olunmusdur ki, bu suxurlarin torkibindo radioniiklidlorin aktivliyi 88,6- 170,6 mkR)\ saat
aralginda doyisir. Bu yol verilon normadan ~10 dofs yiiksokdir, homg¢inin siibut
olunmusdur ki, bentonit radioniiklidlorinin aktivliyi mineralin yerlosma dorinliyindon
asili olmay1b, suxurun harada yerlogsmosindon ashidir.

Tocriibii olaraq miioyyon olunmusdur ki, bentonit suxurlarinda radioaktivliyin
soviyyasi normal soviyyadon (5-7mkR/saat) 10 dofo yiliksokdir.

Aparilan  todqiqatlarin noticesindo  siibut  olunmusdur ki,  bentonit
radiontikllidlorinin aktivliyi mineralin yerlosma dorinliyindon asili olmayib, suxurun
harada yerlogsmosindon asilidir.

Ehtiyaclar.

1) Col soraitndo 6lgmo islori aparmagq tliclin 1-nofor elmi is¢i

2) Lazim olan saholoro getmok vo torpaq niimunolorini gotirmok iiclin noqliyyat
vasitosi.



7. XARICI DOVLOTLORIN TOHSIL VO ELMI MUDSSISOLORI ILO
OLAQOLOR

7.1 Elmi-texniki amokdashq

Nozori fizika gObosinin omokdaslart MDU-nin biologiya fakiiltosinin biofizika
kafedrasi, REA —nin Molekulyar biologiya, Bioiizvi kimya, Geokimya vo analitik kimya
institutlari, Tiirkiyonin Istanbul vo Erciyez Universitetlori vo AMEA —nm Radiasiya
Problemlori Institutu ilo omokdasliq etmislor.

7.2 Beynalxalq konfranslarda, konqreslords vo simpoziumlarda istirak

1. 8th IEEE International Conference on AICT 2014, Astana, Kazakhstan,15-17
October 2014

2. Dedicated to the 91™ Anniversary of the National leader of Azerbaijan, Heydar
Aliyev 1 International Scientific Conference of Young Researchers. Qafgaz
University, 18-19 Aprel, 2014

3. MexnayHapoaHas KoH(GepeHIHs Mo OMOOPTraHUYEeCKON XUMHUHU, OMOTEXHOJIOTUU U
ouonanorexnonoruu. Crem.Beimyck N1, Acta Nature, 15-19 centsabps, 2014,
Mocxksa UbX.

4. «KnuHUYecKass MMMYHOJOTHS M auIeprojorus—MeKINCIUIINHAPHBIC TPO-
osnembny (14—17 mast 2014 r.,Kazanp)

7.3 Beynalxalq proqramlar iizra takliflor, alinmis qrantlar hagqinda malumat.
Y oxdur.

7.4 Xaricdo cap edilmis maqalalar (ottisklor slava olunmalidir).

Xaricdo 14 mogals ¢ap olunmusdur.

7.5 Impakt-faktoru olan jurnallarda cixan maqalslor hagqinda malumat (ottisklor
dlava olunmagqla)

Yoxdur.
8. ELMI-TODQIQAT ISLORININ NOTICOLORININ TOTBIQI.

8.1 Dovlat va 6zal strukturlarda tatbiq olunmus elmi naticalor
Yoxdur.

8.2 Tohsilds elmi-tadqigat islorinin naticalarinin vo informasiya texnologiyasinin
totbiqi. Elmi-taodqiqat islorinin samaraliyi.



Yoxdur.

8.3 Istehsalatda totbiq iiciin hazir olan islor hagqinda malumat.
Yoxdur.

9. PATENT VO INFORMASIYA iSLORI.

Yoxdur.

10. DOVLOT PROQRAMLARININ ICRASI:

Yoxdur.

10.1 “Azarbaycan Respublikasinda 2009-2015-ci illoards elmin inkisafi iizro Milli
Strateqiya”-min hayata kecirilmasi ilo bagh Dovlat Proqrami”.

Y oxdur.

10.2 “Azarbaycan Respublikasinda kitabxana-informasiya sahasinin 2008-2014-cii
illords inkisafi iizra Dovlot Proqrami”.

Y oxdur.

10.3 “2009-2014-cii illardo Azarbaycan Respublikasimin ali tohsil ali tohsil
sistemindJ islahatlar iizra Dovlat Proqram”

Y oxdur.

11. ETi, ETM-do KECIRILMIiS ELMi KONFRANSLARIN, SEMINARLARIN,
SIMPOZIUMLARIN XARAKTERISTIKASI.

Sobado  “Bioloji  proseslorin  molekulyar togkilinin todqiqi” mdvzusunda
seminarlar foaliyyat gostorir. Seminarlarin rohbari f.r.e.d., prof. N.M.Qocayevdir.

12. ETI, ETM, ETL-do ELMi V® ELMI-PEDAQOJI KADRLARIN
HAZIRLANMASI

Sobonin omokdaglari: prof. N.M.Qocayev fizika fakiltosinin bakalavr vo
magistrantlart {i¢lin timumi fizika kursundan vo ixtisas kurslarin miihazirolor
oxumusdur.

Sébonin omokdaslar1 b.e.i. fe.d.L.IIsmayilova vo a.e.i Agayeva G.O. fizika
fakiiltosinin bakalavlari ti¢iin ixtisas kurslarindan miihaziralor oxumuslar.

13. DISSERTASIYA MUDAFioSIi VO DISSERTASIYA SURALARININ
FOALIYYOTI

Sébonin amokdaslari prof. N.M.Qocayev, b.e.i. L.I.Ismayilova fizika fakiiltosinda
foaliyyot gostoron dissertasiya surasinin iizvloridirlor. F-r. e.d. prof. N.A.©Ohmadov



BDU-nun boyiikk elmi surasmmin iizviidiir vo Azorbaycan Respublikasi Prezidenti
yaninda AAK-nin ekspertidir.

14. 2015-ci ILDO HANSI AVADANLIQLARIN ALINMASINA EHTIYAC
DUYULUR (ADI, ALINACAQ AVADANLIQLARIN SAYI, T9OXMINI
QIYMOTI, manatla).

1. Laboratiriyanin amakdaslar1 iiciin fordi kompyuterlors, ¢cap avadanhqlarina
ehtiyac duyulur.

15. 9SAS NOTICILIR V9 TIOKLIFLOIR.

Hesabat dovriindo Nozori fizika sobasinin Molekulyar biofizika laboratoriyasinin
omokdaglar1 torofindon nozori konformasiya analizi tisulu ilo miomodulin G va
miomodulin H molekullarin, nootrop vo kardiofoal peptid molekullarinin, opioid
peptidlori  fosilosino daxil olan dermorfinin vo onun analoqlarinin, sistostatin
molekullariin foza quruluslari tadqiq olunmusdur. Taxikinin neyropeptidlor fasilosing
aid olan eledoizin, hemokinin 1 molekulun analoglarinin konformasiya imkanlari,
opioid peptidlori fosilosino daxil olan dermorfinin analoglarinin, sistostatin
molekullarin foza quruluslari tadqiq olunmusdur. Taxikinin neyropeptidlor fasilosing
aid olan eledoizin molekulun analoglarinin konformasiya imkanlar1 molekulyar
mexanika vo molekulyar dinamika iisullar1 ilo 6yronilmisdir.

Homokarnozin molekulunun rags spektrininin nozori hesablanmis vo ragsin
formasina goro udma zolaglarinin tobiyati miioyyon olunmusdur.

Polietilen polimerinin zancirinin uzunlugundan asli olaraq i1Q spektrdo miisahido
olunan forqli xiisusiyatlori gostorilmisdir.

otraf miihitdo vo miixtolif istehsalat saholorinds ohalinin saglamligna ciddi tosir
gostoron bentonit suxurlarinin torkibinds olan radioniiklidlorin aktivliyi oyronilmisdir.
Tacriibii olaraq miioyyan olunmusdur ki, bentonit suxurlarinda radioaktivliyin saviyyasi
normal soviyyadon (5-7mkR/saat) 10 dofo yiiksokdir.

Aparilan  todqiqatlarin noticesindo  siibut  olunmusdur ki,  bentonit
radiontikllidlorinin aktivliyi mineralin yerlosma dorinliyindon asili olmayib, suxurun
harada yerlogsmosindon asilidir.



