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Aspl-Pro2-Lys3-Gln4-Asp5-Phe6-Met7-Arg8-Phe9-NH, molekulu iki laboratoriyada
bir-birindon asili olmayaraq Drosophila melanogaster toxumalarinin ekstraktindan ayrilmisdir
vo FMRF-amidlor fosilosing aiddir. Todqiq olunan molekul FMRF-amid tetrapeptidinin homoloji
biofoalligina aiddir vo onun yeni niimayandosidir.

Aspl-Pro2-Lys3-Gln4-Asp5-Phe6-Met7-Arg8-Phe9-NH, molekulu ovvalco embrionun
morkozi sinir sistemindo miisahido olunmusdur. O, {irok-damar sistemina tosir edir, momalilordo
miloyyon davranig doyisikliklori amaloa gotirir, iirok ddylinmosinin siiratino tosir etmir vo garin
azalalarinin sinir sixilmalarinin stimullasdirilmasini artirir [1-3].

Aspl-Pro2-Lys3-Gln4-Asp5-Phe6-Met7-Arg8-Phe9-NH, molekulunun foza qurulusu
nozari konformasiya analizi iisulu ilo todqiq edilmisdir. Molekulun potensial enerjisi qeyri-
valent, elektrostatik, torsion qarsiliqli tosir enerjilorinin vo hidrogen rabitssi enerjisinin comi
sokilindo secilmisdir.

Nonapeptid molekulun foza qurulusu onu fragmentlors ayirmaqgla Oyronilmisdir.
Hesablamalar noaticosinds fragmentlorin asagi enerjili konformasiyalari ¢oxlugu toyin edilmis vo
onlarin osasinda da nonapeptid molekulunun foza qurulusu todqiq edilmisdir. Birinci moarhalods
molekulun N-torof Aspl-Asp5 pentapeptid vo C-torof Phe6-Phe9-NH2 tetrapeptid
fragmentlorinin foza quruluslari onlart omolo gotiron amin tursu qaliglarinin  stabil
konformasiyalar1 asasinda hesablanmisdir. 0-10.0 kkal/mol enerji intervalina osas zoncirin 14
formasina monsub konformasiyalar diisiir (cadvall).

Cadval 1.
Faza Ne Enerji pay1
quru- Seyp Konformasiya Unis Uq.v Uel. Utors.
lusu
1 efffffee B3RR2,R,31R3R;B33,B312,B3 0 -44.0 -1.2 6.1
A 2 efffffef B3RR2:R231R3RB335R2:00R3 34 -45.0 3.9 53
3 effffeef B3RR225R531R3B2B3 12 R5120B3 3.1 -46.6 4.6 6.0
4 effffeee B3RR2:0R231R3B,B23:B512:B; 6.4 -42.4 4.2 5.6
5 eeeeefef B;BB122:B5;1B1R,B33:R220R5 0.5 -45.0 0.7 5.8
6 eceeefee BBB22,B,11B1R;B33,B312,B3 2.5 -38.5 -2.6 4.5
7 eeeeefff B1BB220B»11B1R,R,12R332,B; 2.7 -41.9 1.9 3.8
B 8 eeeeeeef BBB222B511B1B2Bs12R2122R3 4.6 -40.7 1.3 49
9 eceeeffe BBB22:B,11B1R3R33,B332,B;1 5.5 -43.9 5.1 5.1
10 eeeecefe B;BB122:B5;1B1BR»2:B332:B» 8.1 -36.7 1.9 3.7
11 eeeeeeee BBB222B21:B1B2B323B512:B; 8.3 -35.9 09 4.2
12 efeeefef BiRB25B»11B1R:B335R»00R; 5.5 -44.0 5.1 5.1
C 13 efeeefff B1RB1,2:B5112B1R3R515R330:R 5.7 -42.5 53 3.8
14 efeeeeef BiRB22:B5;1:B1B2B115R2120R5 6.8 -41.5 4.6 4.6
Aspl-Pro2-Lys3-Gln4-Asp5-Phe6-Met7-Arg8-Phe9-NH, molekulunun stabil

konformasiyalarinin N-torof pentapeptid fragmentin konformasiyalarina gora A, B, C kimi ¢
grupa ayrilmigdir. A- qrupu asas zoncirin dord, B- qrupu yeddi, C- qrupu iss ii¢ konformasiya ilo
tomsil olunmuslar. A qrupunun on stabil konformasiyast B3RR220R231R3R2B33:B3120B3 (Upishi=0
kkal/mol), B qrupunun on stabil konformasiyast BiBB;22:B211B1R2B332R2220R3  (Upisyi=0,5



kkal/mol), C Jrupunun an stabil konformasiya51 189 B1RB1222B211B1R2B332R2222R3 (UnisbiZS,S
kkal/mol)-dur

Hor ii¢ konformasiyada molekulu omalo gotiron amin tursu qaliglariin miitohorrikliyi
Oyronilmigdir. Bunun tiigiin hor bir amin tursu qali§inin yan zoncirinin ikiiizlii firlanma bucaqlari
otrafinda konformasiya xaritslori qurulmusdur (sokil) .

DZ
18 Molekulun on stabil konformasiyasinda
konformasiya xaritalorinin qurulmasi
® gostormisdir ki, Aspl-in yan zonciri fozada
0

yalniz y;= -60° voziyyatindo, Asp5-in yan
zanciri 182 ;= 180° va
1= -60° voziyyatindo ola bilor. Lys3-iin yan

-60

129 zonciri tam  konformasiya  sorbastliyine
e n malikdir. GIn4-lin yan zonciri konformasiya
- 2060 9 %0 mo——sdX!  sorbostliyino malik deyil, yalniz bir voziyyotdo

ola bilor. Phe6 vo Phe9-un yan zonciri

bucagmim 180° va -60° qiymotlori strafinda
konformasiya sorbostliyino malik olur. Met7-
nin yan zoncirinin konformasiya imkanlar
mohduddur. Arg8-in yan zonciri iso demok
olar ki, tam konformasiya sarbastliyine malik olur.

Konformasiya xaritolori gostorir ki, Lys3, Arg8, AspS, Phe6 vo Phe9 digor molekullarla
va reseptorlarla qarsiliql tosirlords istirak eds bilorlor.

Sakil. Lys3 amintursu qaliginin ;- 2
bucaglari iiciin konformasiya
Xaritosi
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