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Lyz1-Asn2-Glu3-Phe4-1le5-Arg6-Phe7-NH, molekulu kardiofoal molekullar fasilosino
aiddir vo orqanizmdo miixtolif kardioloji funksiyalar1 yerino yetirir. Onun yerins yetirdiyi
miixtolif funksiyalar1 basa diismok vo onlara mogsodyonlii tosir etmok {i¢iin molekulun foza
qurulusunu vo konformasiya imkanlarini bilmok lazimdir [1-3].

Lyz1-Asn2-Glu3-Phe4-1le5-Arg6-Phe7-NH,  molekulunun  foza  qurulusu  nozori
konformasiya analizi lisulu ilo toadqiq edilmisdir. Molekulun potensial enerjisi qgeyri-valent,
elektrostatik, torsion qarsiligl tosir enerjilorinin vo hidrogen rabitosi enerjisinin comi soklindo
secilmigdir. Hesablamalar su miihitini nozore almaqla aparilmigdir. Heptapeptid molekulunun
foza qurulusu onu fragmentloro ayirmaqla dyronilmisdir. Molekulun avvolco N-torof Lyz1-Glu3
tripeptid vo C-toraf Phe4-Phe7-NH, tetrapeptid fragmentlorinin konformasiya imkanlar1 onlari
omolo gotiron amintursu qaliglarinin stabil konformasiyalar1 asasinda hesablanmigdir.

Lyz1-Asn2-Glu3-Phe4-Ile5-Arg6-Phe7-NH, molekulunun foza qurulusunu hesablamaq
ticin N-torof tripeptid fragmentin dord formasi1 vo C-torof tetrapeptid fragmentin sokkiz formasi
secilmigdir. Sonra iso miixtalif formalarda yan zoncirlorin digor vaziyyetlorino do baxilmisdir.
Hesablanmis konformasiyalarin nisbi enerjilori 0-27.8 kkal/mol enerji intervalinda doyisir.
Heptapeptid molekulun hesablanmis konformasiyalarinin tohlili gdstorir ki, 0-8.0 kkal/mol enerji
intervalina asas zoncirin 9 formasinin konformasiyalar1 diigiir. Homin konformasiyalar codval 1-
do gostorilmisdir. Molekulun alcagenerjili konformasiyalarint N-torof tripeptid vo C-torof
tetrapeptid fragmentin stabil konformasiyalarinin formalarina vo ya seyplorino goro
qruplasdirilmasi gostarir ki, lic qrup foza quruluslar1 formalasir. C-toraf tetrapeptid fragmentin
comi li¢ seypi — fee, eee, fff, N-torof tripeptid fragmentin iso alt1 seypi — fff, eee, ffe, fef, eef, fee
alcagenerjili olmusdur.

Lyz1-Asn2-Glu3-Phe4-Ile5-Arg6-Phe7-NH, molekulunun stabil konformasiyalarinda
geyri-valent qarsilight tosir enerjisi (-29.3)-(-41.0) kkal/mol (11.7 kkal/mol intervalinda),
elektrostatik qarsiligli tosir enerjisi 3.3-12.1 kkal/mol (8.8 kkal/mol intervalinda), torsion
qarsiligh tesir enerjisi 3.3-6.7 kkal/mol (3.4 kkal/mol intervalinda) doyisir. Molekulun an stabil
konformasiyast R2220R13R3,R2B3,B2220Bs-diir. Bu qurulusda amintursu galiglarinin osas vo yan
zoncirlorinin fozada yerlogsmasi sokil 1-do gostorilmisdir.

Konformasiyanin stabillosmoasindo qeyri-valent gqarsiliqlt tosir enerjisi miithiim rol
oynaylr, lmumi enerjiyo (-41.0) kkal/mol qodor pay wverir ki, bu da onun digor
konformasiyalarda verdiyi paydan ¢coxdur. Konformasiya elektrostatik qarsiliqli tosiro gora iso
olverigli deyil, elektrostatik qarsiligh tosir enerjisi 9.7 kkal/mol godor pay verir. Qlobal
konformasiyada N-torof tetrapeptid fragment spiralvari firlanmis, C-torof tripeptid fragment iso
osas zoncirin a¢ilmis formasini omala gotirarak spiraldan uzaqlasir.

B2122B13B21R2B3:B2222B3s - konformasiyasinin - nisbi  enerjisi 1.3 kkal/mol-dur. Bu
konformasiya osason elektrostatik qarsiligli tosir enerjisino gors stabillosir, elektrostatik qarsiligli
tasir enerjisi 3.7 kkal/mol gader imumi enerjiys pay verir. Qeyri-valent qarsiligl tasir enerjisinin
verdiyi pay (-34.4) kkal/mol-dur.

Bu konformasiyada molekulun N-torof tripeptid fragmenti vo C-torof tetrapeptid
fragmenti asas zoncirin a¢ilmis formasini omalo gatirir, dordiincii fenilalanin iso onlar1 bir-biring
nisbaton miioyyon gador dondormis olur.

Lyz1-Asn2-Glu3-Phe4-1le5-Arg6-Phe7-NH, molekulunun geyd olunan iki stabil
konformasiyasinda molekula daxil olan amintursu qaliglarinin yan zoncirlorinin konformasiya
sorbostliklori todqiq edilmisdir. Qlobal konformasiyada yan zoncirlorin ikilizlii firlanma
bucagqlar otrafinda qurulmus konformasiya xaritalorinin tohlili gostorir ki, Lysl-in yan zonciri
togribon 40% konformasiya sorbostliyino malik olur. Asn2-nin yan zaonciri boylik konformasiya

sorbastliyine malik olur. Glu3 y'=-60° vo 180° giymotlori strafinda konformasiya sorbastliyine
malik olur. Phed-iin »' bucagi (-180)-don (-60°)-ys kimi konformasiya sorbastliyine malik olur.
[le5-in yan zonciri yalmz fozada miioyyon vaziyyatds ola bilor. Arg6-nin yan zonciri su miihitine



dogru yonalir, gismon konformasiya sorbastliyino malikdir. Phe7-nin yan zonciri iso demok olar
ki, tam konformasiya sorbostliyino malikdir.

Cadval 1
Lys1-Asn2-Glu3-Phe4-Ile5-Arg6-Phe7-NH, molekulunun stabil konformasiyalari, onlara Van-
der-Vaals, elektrostatik, torsion qarsiliqht tesir enerjilorinin verdiklori pay, imumi vo nisbi
enerjilori.

Ne Seyp Konformasiya Uyav Uq Uior Uiim UL
1 ffffee R2222R13R32R2B32B2222B3 -41.0 9.7 4.6 -26.8 0
2 c€cece fe € B2122B13B21R2B32B2222B3 -34.4 3.7 52 -25.5 1.3
3 ffefee R2222R13B32R2B32B2222B3 -36.7 9.0 6.1 -21.6 5.2
4 feffee R2222B31R33R2B32B2222B3 -36.3 11.1 3.8 -21.4 54
5 eefeee B2122B13R21B2B22B3222B3 -32.0 33 4.9 -23.8 3.0
6 eceecece B2122B13B21R2R22B3222B3 -28.7 4.3 4.8 -19.7 7.1
7 fe fe €e R2222B31R33R2R22B3222B3 -34.6 12.1 3.3 -19.2 7.6
8 feefff R2222B31B33R2R32R2222R3 -32.6 6.9 5.0 -20.8 6.0
9 eeefff B2122B13B21R2R32R2222R3 -29.3 3.7 6.7 -18.9 7.9
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.Sakil 1. Molekulun R2222R13R32R2B32B2222B3 (Unisbi:O) konformasiya51
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