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Allatostatin fasilosino monsub olan sistostatin-5 molekulunun faza quruhisu nozo-
ri konformasiya analizi visulu ilo Syronilmisdir. Molekuldaxili konformasiya ener jisi-
nin hesablanmasi naticasindoa polyar miilitdo molekulun biitiin nuimkiin stabil kon-
Jormasiya hallari komiyyatco qgiymotlondirilmisdir.

SHUPUIIT

Sistostatin molekullar1 biolop aktiv neyropeptidlor olub allatostatin
fosilasinin bir grupunu togkil edirlor. Onlar Schistocerca gregaria sohra ¢o-
yirtkasinin beynindan i1zols edildiklori tgtin sistostatinlar (qisa Scg-AST)
adlandirilmuglar [1]. Sistostatin molekullar: da allatostatin fasilasindon olan
biitiin neyropeptidlor kinu hogoratlarin beyinlorinds yerlogon corpora allata
iki endokrin organda yuvenil (cavan) hormonlarm sintezinin garsisini alir-
lar [2]. Bu 1so hogoratin 6z inkigsafmin ilkin — sirfo morholasinds mohvine
sobab olur.

Sistostatin molekullarmm faaliyyat mexanizmlorini molekulyar so-
viyyads izah etmok ti¢iin miitloq onlarm konformasiya xiisusiyyatlori va faza
quruluglar: 6yranilmalidir.

Monim bu 1sds foza qurulusunu tadqiq etdiyim molekul gistostatin - 5
(Scg-AST-5) neyropeptididir. Bu molekul 8 amin tursu gqaligindan ibarat
olub asagidaki xotti ardicilliga malikdir: H- Gly!-Arg2-Leu>-Tyr4-Sers-Phe¢-
Gly’-Leus-NHo.

Ardicilligdan gorindiyi kimi, bu molekulun tarkibins aromatik halgali
yan zancirs malik Tyr vo Phe amin tursulari, yikli grupa malik Arg amin
tursusu daxildir. Ardicilligin 3-cii va 8-c1 pozisiyalarmda ir1 yan zanciri olan
Leu amin tursusunun durmasi 1ss sistostatin - 5 molekulunun kigik ener jli
stabil konformasiya hallarinm yaranmasmda xiisusi rol oynayirlar.

Sistostatin - 5 molekulunun foza qurulusu [3, 4] islorinds gostarildiyi
kimi, kigik fragmentlors bolinmokls dyronilmisdir (sokil 1). Ik 6nce ayri-
ayr1 fragmentlorin, sonra iso alinan naticalor asasmda biitov molekulun faza
qurulusu todqiq edilmigdir.
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Sokil 1. Sistostatin-5 molekulunun hesablanma sxeni.
NOZORI KONFORMASIYA ANALIZi USULU

Bildiyimmuz kimi, konformasiya dedikds, atomlarm molekulda rabitolar
qirilmamagq sorti ilo bir va ya bir nego rabits strafinda firlanmasmdan alman
miixtolif diiziiliisii baga diigiiliir. Ixtiyari ikiiizlii bucaglarm doyismosi va va-
lent bucaglarnm deformasiyasi hesabmna miixtalif konformasiyalar movc-
uddur. Molekullarm konformasiyalarmni, konformasiya ¢evrilmolarini, bu
cevrilmolarin kimyavi reaksiyalarim mexanizm va siiratloring tosirini 6yranan
elm 1so konformasiya analizi adlanir.

Nozoari konformasiya analizi tisulunun asas1 XX asrin 40-c1 illorinin so-
nunda vo 50-ci illarinin avvallorinds Xill, Vestgeymer vo Kitayqorodski tors-
finden goyulmugdur. Bu isula asasan molekula qarsiligli tesirds olan vo
mohkom rabits 1lo baglh atomlar sistemu kimi baxilir. Bu zaman molekulun
tam konformasiya enerjisi geyri-valent (Eqv), elektrostatik (Ees ), valent
rabitalar otrafinda firlanma ener jisinin (Ecw:) vo hidrogen rabitalarinin ya-
ranma ener jilorinin (Eg, ) additiv coni soklinds gostarilir. Nazari konforma-
siya analizi isulunda istifads olunan yarimempirik potensial funksiyalar vo
onlarm parametrlori [5] 1isindon gotirilmigdir. Hesablamalarda atomlarm
polyar mihiti =10 goétirilmokls vo Morze potensialnda [3, 4] 1,5
kkal/mola barabar olub hidrogen rabitasinin dorinliyini xarakterizo edon D
parametri ilo nozors almir. Isdo alman naticolori sorh etmok iigiin standart
1dentifikatorlar sistemindan istifads olunur [6]. Bu sistems asason foza sorti
olaraq 4 hissoys (B, R, P vo L) bolunir ki, bunlara da formalar deyilir. Bu
formalar i1so amin tursularinm ¢ va W ikiizli bucaglarinin konformasiya
fazasinda aldiglar1 giymatlorls, yoni R (¢, y=-180°+0°); B(¢ =-180°+0°, y=
0°:180°); L (9, y=0°+180°) va P(¢p =0°+180°, y=-180°+0°) 1lo xarakterizo
olunurlar. Bu formalarin fozada miixtalif kombinasiyalar1 naticasinds iki
ciir qurulus tipi yaranir. Bunlara seyp deyirlor. R-R, R-B, B-L, L-L, B-P, L-
P, P-R, P-B formalarmdan yaranan seyplor fkinu isars olunur va polipep-
tid zoncirinin tam bikilmis qurulus tipini, B-B, B-R, R-L, L-B, R-P, P-L,
P-P, L-P formalarmdan yaranan seyplar 1so e kimi 1sars olunur v polipep-
tid zencirinin tam ag¢ilmug qurulus tipini xarakterizo edir. Bu qurulus tiplori
bir-birindon 6=wyi+@;+1 bucaq godar forglanirlor vo onun giymsati e seypinda
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homigo 0°-y9, f'seypinds 1so 180°-ya yaxin olur. Amin tursularmmm yan zanc-
irlorinin konformasiya hallarmm y; (1=1, 2 va ya 3) 1o 1sars olunmasi gobul
olunmusdur. 1=1 oldugda 7y bucag 0°+120° intervalinda, 1=2 olduqda -
120°+120° intervalinda, 1=3 olduqda iso -120°:0° mtervalinda giymotlor
alir. Hesablamalar aparilan zaman ikiizli bucaglarm qiymstlori standart
nomenklaturaya uygun [6] gotiiriliir.

NOTICOLOR VO ONLARIN SORHI

Sistostatin-5 molekulunun faza qurulusu sokil 1-ds gostarilon sxem iizra
5 etapla dyranilmigdir.

I etap. Bu etapda Phes-Gly’-Leus-NH, tripeptidinin foza qurulusu tad-
qiq olunmugdur. Hesablamalarimiza bu fragmentdon baglamagmmizin ssas
sobabi onunla baglidir ki, allatostatinlor fasilosino daxil olan biitiin neyro-
peptidlorin son uclu tripeptid fragmenti mshz bu ciir xatt1 ardicilliga malik-
dirdor.

Phe¢-Gly’-Leus-NH- tripeptid fragmentinin konformasiya ener jisini
minimizasiya etmok tg¢in Phe vo Leu anmun tursularmin R, B, va L, Gly
amin tursusunun 1s3 R, B, L vo P formalarmm mixtalif kombinasiyalarm-
dan ibarat 324 variant hesaba buraxidmigdir. Bunlardan yalniz 76 konfor-
masiya nisbi ener inin (Enispi) 0+5 kkal/mol intervalma digtr ki, bu da he-
sablannug biitiin konformasiyalarm ~ 23,5%-n1 togkil edir. Biitiin kigik ener-
jli konformasiyalar tohlil edilmis va 1-3 cadvallorinds 6z oksini tapmuslar.
Miioyyan olunmusdur ki, Pheé-Gly7-Leus-NH, tripeptid fragmentinds glo-
bal minimumu tomsil edon konformasiya fe seypino monsub R;BR3 formali
konformasiyadir (cadval 3). Bu fragmentin tam biikilmiis formasini tomsil
edon konformasiya 1so ff seypino B1PR; formasma moensub olub, global
konformasiyanin tam ener psindon ¢ox ciizi (0,4 kkal/mol godar) farglonir.
Bu sobabdon dos hor 1ki seyps monsub bu kigik enerpli konformasiyalarm
sonraki etaplarda 6zlarini biiruzs vermalari eyni ehtimallidir.

II etap. Bu etapda Leu3-Tyr4-Ser5-Phes-NH, tetrapeptid fraqmentinin
faza qurulusunu dyronmok t¢iin bu amin turgularmm R, B, va L formalari-
nm miixtalif kombinasiyalarmdan istifads edilmus (burada yan zancirin 7y,
%2 va s. 1kiizli bucaglarmnimn 60°, 180° va -60° giymsatlorinin ayri-ayriligda
har biri nazars alinnugdir. Tokes aromatik halgaya malik Tyr vo Phe amin
turgsularmda %>=90° gétirilmisdir) vo 1215 konformasiya hesablanmigdir.
Bundardan 126 konformasiyann (~10,4%) 0+5 kkal/mol nisbi enerj mter-
valma digdiytint goririk (cadval 1). Bu fragmentin global mimimumuna
uygun konformasiya eef seypina B3;BsRiR; formasma mensubdur. Tam
ener jisi global konformasiyanm tam ener jisindon 0,2 kkal/mol godar kigik
olan konformasiya 1s3 eff seypins B3;R3R1Bs formasma monsub konforma-
styadir (cadval 3).

III etap. Bu etapda Phes-Gly’-Leus-NH, tripeptid va Leu3-Tyr*-Sers-
Phe¢-NH, tetrapeptid fraqgmentlori hor iki fragment tigiin ortaq olan Phe
amin tursusunun eymi formali konformasiyalar1 osasmda birlagdirilorak
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Leu3-Tyr4-Ser5-Phes-Gly’-Leus-NH, geksapeptidinin foza qurulusu oyro-
nilmigdir. Bundan 6trii 371 konformasiya hesablanmigdir. Bunlardan ancaq
27 konformasiya 0+5 kkal/mol nisbi enerji intervalina disiir (cadval 1). Bu
152 hesablanmig konformasiyalarin ~7,3%-ni togkil edir.

Phes-Gly’-Leus-NH, tripeptidinds global minimumu tomsil eden kon-
formasiyanm fe seypinos, Leu3-Tyr4-Sers-Pheé-NH, tetrapeptidinds 1so eef
seypino mansub olmasma baxmayaraq (cadval 1-2), bu iki fragmentin bir-
logmasindon  alman  Leu3-Tyr#-Ser>-Phe¢-Gly’-Leus-NH, geksapeptidinds
global konformasiyanm bizim ehtimal etdiyimiz eeffe seypms yox, effff
seypino monsub oldugunu goririik. Bu ona goérs bag verir ki, iki fragment
birlogan zaman mohz effff seypino monsub konformasiyada eeﬂe seypindon
fargli hidrogen rabitaleri yaranir (Tyr(O)...Gly(H), Tyr(O)... NHx(H) va
Ser(O)...NH»(H) arasinda). Hidrogen rabitslori enerjisinin tam ener jiys
verdiyi paym o gadar ds ¢ox olmasma baxmayaraq (cadval 2), bu rabitalar
kigik ener jili stabil konformasiyanin yaranmasmda ¢ox miihiim rol oynayir
va onun daha dayanigli olmasina sobab olur.

Cadval 1. Sxemdo gostarilon fragmentlarin va biitév Scg-AST-5
molekulunun kigik ener jili konformasiyalarinin seyplara gora paylanmasi

Nisbi enerji inetrvali (Enispi ), kkal/mol
seye 0:1 | 1:2 | 2:3 3:4 | 45
I. Phet-Gly’-Leus-NH»
Je 6 9 - 7 6
ef 2 2 4 5 4
yil 1 - 6 5 2
ee 4 - 6 3 4
II. Leu3-Tyr4-Ser5-Phet-NH,
eee - 1 2 1 3
eef 1 1 4 11 17
eff 1 1 5 5 20
Jee - 2 6 1 6
Jef - - 2 5 14
efe - 2 2 12
III. Leu3-Tyr*- Ser5 Phes-Gly’-Leus-NH»
S - - - - 1
efftf 1 1 1 1
eefff - 1 1 - 2
eeeff - - - - 1
eefee - - - 1 3
eeffe - 1 - 1 1
eefef 1 1 1 3 1
Jeflf - 1 1 - 1
Jefee - - - - 1
IV. Gly!-Arg?-Leu3-NH,

ef 3 2 2 1 -
Je - - 7 1 1
il - 3 4 1 3
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seyp

Nisbi enerji inetrvalt (Enisvi ), kkal/mol

0:+1 | 1+2 | 2+3 | 3:4 | 4+5
ee - [ s [ 6 | - [ -
Gly!-Arg?-Leu3-Tyr4-Sers-Phet-Gly’-Leus-NH, (Scg-AST-5

Jfeefef 1 1 - 1 -
Jeeefef - - 1 1 2
eeeefef 1 - 2 2 3
efeffif - 1 2 - 1
effeftf - - 1 1 2
eeeefee - - 1 2 1
Jeeefee - 1 - - 2
eeeffff - - 1 1 1

Cadval 2. Ayri-ayr1 fragmentlorin va biitév Scg-AST-5 molekulunun
bir ne¢a kigik ener pli konformasiyalarmin hidrogen rabitslori

seyp | hidrogen rabitalori | mosafs (3) |  Eu. (kkal/mol)
Phes-Gly’-Leus-NH,
fe Phe (O)...Leu(H) 2.07 -1.03
Leu(O)...NHx(H) 2.52 -0.33
Phe (H)...Phe (O) 2.52 -0.12
yia Phe (O)...Leu(H) 2.86 -1.12
Leu(O)...NHx(H) 2.03 -0.32
Leu3-Tyr4-Ser5-Phes-NH»
Tyr(H)...Tyr(O) 2.37 -0.49
Eef Ser(H)...Ser(O") 2.49 -0.35
Ser(O")...Phe(H) 2.32 -0.54
Phe(O)...NHa(H) 2.52 -0.33
Ser(H)...Ser(O") 2.66 -0.22
eff Ser(O")...Phe(H) 2.15 -0.86
Phe(H)...Phe(O) 2.63 -0.24
Phe(O)....NH:x(H) 2.52 -0.33
Leu®-Tyr4-Ser’-Phes-Gly’-Leus-NH»
Tyr(0)...Gly(H) 2.73 -018
efflf Ty1(O)... NHz(H) 2.14 -0.89
Ser(H)...Ser(O") 2.49 -0.35
Ser(O")... Phe(H) 2.37 -0.49
Ser(O)...NHx(H) 2.92 -0.10
Phe(O)...Leu(H) 2.01 -1.17
Tyr(H)...Tyr(O) 2.37 -0.49
eeffe Ser(H)...Ser(O") 2.50 -0.35
Ser(O")... Phe(H) 2.42 -0.43
Phe(O)...Leu(H) 2.05 -1.09
Leu(H)... Leu(O) 2.77 -0.16
Gly!-Arg2-Leu3-NH»

ef Leu(H)... Leu(O) 2.71 -0.19
Leu(O)... NH:(H) 2.52 -0.33
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seyp hidrogen rabitalori mosafa (3) Ei... (kkal/mol)
yil Gly(H)...Leu(O) 2.70 -0.19
Leu(H)... Leu(O) 2.03 -0.48
Leu(O)... NHx(H) 2.52 -0.33

Gly!-Arg?-Leu3-Tyr4-Ser5-Phet-Gly’-Leus-NH: (Scg-AST-5)

Gly(H)...Tyr(O) 1.98 -1.23
Arg(O)... Tyr(H) 2.66 -0.22
Jfeefef Tyr(O)...NHx(H) 2.26 -0.66
Ser(H)...Ser(O) 2.49 -0.35
Ser(O)...Phe(H) 2.39 -0.47
Ser(O)...NH:(H) 2.83 -0.13
Phe(O)...Leu(H) 1.98 -1.24
Leu(O)...NHx(H) 2.52 -0.33
efefftf Arg(O)... Tyr(H) 2.76 -0.17
Tyr(O)...Gly(H) 2.66 -0.22
Ser(H)...Ser(O) 2.52 -0.33
Ser(O)...Phe(H) 2.31 -0.58
Phe(O)...Leu(H) 2.11 -0.95
Leu(O)...NH:(H) 2.52 -0.33

IV etap. Bu etapda sistostatin-5 molekulunun 6n uclu Gly!-Arg?-
Leu3NH, tripeptid fragmenti todqiq edilmugdir. Hesaba 324 variant bura-
xilmigdir ki, bunlardan yalniz 36 konformasiya 0+5 kkal/mol nisbi ener
mtervalma diisiir (cadval 1). Bu fragmentds global mimimumu xarakterizo
edon konformasiya LR,B; formasina ef seypins monsub konformasiyadir.
Gly!-Arg?-Leu*NHo tripeptidinds birinci yerdo Gly amin tursusunun durmasi
ef seypi ilo birgs digar seyplora do monsub konformasiyalarm sonuncu etapda
stabil konformasiyanin yaranmasinda istirak etmosi eyni ehtimallidir. Ciinki
Gly amin turgusu yegans amin tursudur ki, o yan zancirs malik deyil. Buna

gora da o, fozada ixtiyari istiqamotds firlanma gabiliyystine malikdir.

Cadval 3. Ayri-ayri fragmentlorin va biitov Scg-AST-5 molekulun

bir ne¢a kigik ener jili konformasiyalarmin ener ji parametrlari

Seyp forma Ener ji parametrlori (kkal/mol)
Eqv. | Eas | Etor | Eum | Easbi
Phes-Gly’-Leus-NH»
Je RiBR:" -11.85 1.41 0.98 -9.45 0.0
yia BiPR; -11.51 1.17 1.29 -9.05 0.4
Leu3-Tyr4-Ser’-Phes-NH>
eef B:BsRiR1 -20.02 2.56 2.73 -14.73 0.0
eff B:;R3RiB; -19.73 2.70 2.32 -14.71 0.2
Leu-Tyr4-Ser’-Phes-Gly’-Leus-NH,
effff | BsRsRiBsPRs; | -30.88 | 407 | 287 | -2394 | 0.0

* formanm altmmdaki raqem yan zencirdeki ikiiizlii bucagm qiymstini gostorir
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Seyp forma Ener j parametrlori (kkal/mol)
Eqv. Eerst Eior Eian Enisvi
eefef B;B3RiRiPR; -29.02 3.60 2.48 -22.94 1.0
Gly!-Arg2-Leu3-NH>
ef LRoB: -12.15 1.87 1.20 -9.08 0.0
yil PR3B; -11.23 2.01 1.17 -8.05 1.03
Gly!-Arg?-Leu3-Tyr4-Sers-Phet-Gly’-Leus-NH> (Scg-AST-5)
ffeefef | PR3B:BsRiRiPR; | -42.83 6.02 4.28 -32.53 0.0
efeffff | LR2B:RsRiB3PR3 | -42.18 5.25 4.57 -32.37 0.16

V etap. Bu etapda 1so Gly!-Arg2-Leu3-NH, tripeptidi ilo Leu3-Tyr4-Ser>-
Phes-Gly’-Leus-NH, geksapeptidi birlagdirilorak sistostatin-5 molekulunun
faza qurulusu 6yronilmisdir.

Gly!-Arg2-Leu3-NH, fragmentinds global mmimumu tomsil edon kon-
formasiya ef seypino monsubdur. Ona gors ehtimal etmok olard: ki, Gly!-
Arg2-Leu3-NH, tripeptidi ilo Leu3-Tyr4-Ser5-Phes-Gly’-Leus-NH, geksapep-
tidi birleson zaman biitév molekulun kicik enerjli konformasiyas: miitlog
efeffff seypino mansub olmalidir. Ancaq naticads hesablamalardan goriirik
ki, sistostatin-5 molekulunda kigik ener jili konformasiya PR3B3B3;R1R PR3
formals ffeefef seypino monsub konformasiyadir. efeffff seypino monsub
konformasiyanm tam enerjisi is> global konformasiyanin tam ener jisindon
¢ox ciizi, 0,16 kkal/mol gadar forglonir (cadval 3).

Sistostatin-S molekulunun foza qurulugunu todqiq etmok ti¢iin hesaba
453 konformasiya buraxidmugdrr. Lakin bunlardan yalniz 33-i (0+5)
kkal/mol nisbi ener i intervalina diigiir (cadval 1) va bu konformasiyalarin
demok olar ki, aksariyyati son uclu tripeptid fragmentinds biikilmiis forma
ilo xarakterizo olunurlar (ffeefef, feeefef. eeeefef, efeffff, effefff va eeeﬁﬂ‘f
seyplori). Bu fakt sistostatin 5 molekulunun son uclu fragmentinin geyri-
mitahorrik olduguna dslalot edir.

Cadval 4-dos sistotstatin-5 molekulunun global mmimumunu xarakteri-
zo edan vo ehtimal edilon konformasiyalarm ikiiizli bucaglarinin qiymstlori,
sokil 2-do 1so onlarm fazadaki gorinitiglori verimuigdir.

Cadval 4. Sistostatin-5 molekulunun kigik ener pli konformasiyalarmn
amin tursularmin asas va yan zoncirinin ikiizli bucaglari

mml Ikiiizlii bucaglar (deraca)

Gly! =66, y= 57, ®=180 ©=79, y=85, ®=189

Arg? o= -129, y=-66, »=183, o= -104, y=-66, »=183,
1= -62, 1>=180, 13=180 7= 182, 12=183, 13=178

Leu? ®=-99, y=86, ®=183, ¢=-109, y=131, ©=177,
x1=-52, x2=177, 13=186 1=-54, 1.=174, y3=185

Ty ¢=-151, y=169,0=176, @=-121, y=-56,0=176,
= -67, x2=93, x3=180 = -62, x2=102, x3=179
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tu?;llllllzn Ikiiizlii bucaglar (deraca)
Sers = -66, y=-52, =171, @=-96, y=-63, ®=181,
1=56, 12=179 =58, 12=178
Phes ¢=-61, y=-29, =176, @=-108, y= 155, ®=180,
=62, 12=79 1=-46, x.=141
Gly’ =80, y=-77, ®=183 ©=77, y= -68, ®=178
Leus ¢=-104, y=-60, ®=179, ¢=-100, y=-57, ®=181,
1=52, 12=177, x:=186 1=-53, x2=175, 13=186
Enisbi 0,0 kkal/mol 0,16 kkal/mol

Sakil 2. Sistostatin-5 molekulunun: a) ffeefef, b) efeffif
seyplerine uygun konformasiyalarm foza quruluslari

Hesablamalarin doqiq tohlili naticasinds sistostatin-5 molekulunun
ancaq global konformasiyasinda B-bikiytin (Tyr4-Gly” hissasinds) méveud-
Iugu misyyan olunmugdur. Bu iso allatostatinlor fasilosindon olan bir g¢ox
molekullar igiin xas olan xususiyystdir. Bundan basqa, sokil 2-don goriirik
ki, global konformasiyada Gly! amin tursusu ilo Leus amin tursularinin
digoar konformasiyalardan fargli olaraq bir-birilorine yaxmlasmalarr va
Gly(H)...Tyr(O), Arg(O)... Tyr(H) va Ser(O)...Phe(H) arasmda hidrogen
rabitalorinin amolo galmosi (cadval 2) naticasinds daha kompakt qurulus
yaranir. Aldigimiz bu vo digar naticalor ssasinda moahz bu qurulugun daha
dayaniqgli va nativ quruluga yaxm oldugu fikrini sdylayas bilorik.

Hesablamalarin naticalorini timumulasdirarak demok istardim ki, allato-
statinlar fasilosindan olan bir ¢ox molekullar kinu sistostatin-5 molekulu-
nun da foza qurulusunun Oyronilmasi boyik maraq kasb edir. Bels ki, bu
noticalordon istifads etmoklo xalq tosorrifatinda hogoratlarr mohv etmok
tgtn tosir middsti daha uzun olan va ekoloj tomiz insektisidlor yaradila
bilar.
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W3VUEHHUE [TPOCTPAHCTBEHHOI'O CTPOEHHS MOJIEKYJIBI
IIIICTOCTATHH-5 METOJJOM TEOPETHYECKOT' O
KOH®OPMAITHOHHOI'O AHAJII3A
JLU.BEJIMEBA
AHHOTAITUS

Mertonom TEOPETHYECKOI'O KOH(bOpMaLIHOHHOl"O aHaJIM3a H3y'Y€Ha ITPOCTPaHCT-

BEHHas CTPYKTypa MOJIEKYJIbI IMHCTOCTaTHHA-S, MPHHAZJIEKAIEro ceMeHcTBY aju1aToc-
TaTHHOB. Ha ocHOBe pacyéra BeJHYHHbI BHYTPHMOJIEKYJIAPHOH KOH(pOPMALMOHHOM
SHEPTHH TPOBEJIEHA KOJHYECTBEHHAs OLIEHKa CTaGHJIBHOCTH BO3MOXHBIX KOH(OpMa-
LIHOHHBIX COCTOSHHE MOJIEKYJIbI B Y CJIOBHSIX TIOJISIPHOM CPEJIbL.

STUDY OF SPATIAL STRUCTURE OF MOLECULE SHISTOSTATIN-5
OF THE METHOD THEORETICAL CONFORMATIONAL ANALYSIS

LIVELIYEVA
ABSTRACT

The spatial structure of the shistostatin-5 molecule from allatostatin family has

been established by theoretical conformational analysis method. On the basis of the in-
tramolecular conformational energy calculation the quantitative evaluation of the pos-
sible conformational states of the molecule in water solution has been carried out.
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