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MADD N GEL HALININ B  XÜSUS YY TL  
 

E. . M simov, A.R. mam liyev, A.H. mrahova 
Bak  Dövl t Universiteti 

 
 lumdur ki, bir sira polimer-h lledici cütl rd n ibar t m hlullar mü yy n raitd  
polimerin konsentrasiyas ndan, temperaturdan v  müxt lif lav rd n as  olaraq m hlul-
gel faza keçidin  m ruz qalaraq  gel hal na keçirl r. Bu keçidl r özünün spesifik 
xüsusiyy tl ri il  madd rin dig r fiziki hallar ndan f rql nirl r (histerezis, sinerezis v  s.). 
Gell rin böyük t tbiq sah rinin olmas na baxmayaraq m hlul–gel faza keçidinin 
molekulyar mexanizmin  v  gelin faza hal na aid bir çox m hur aliml rin fikirl ri ks r 
hallarda üst-üst  dü ürl r. , gelin faza hal  v  keçidin mexanizmi haqq hda elmi 

biyyatda olan fikirl r v  mü llifl rin bu fikirl  münasib tl ri rh edilmi dir. 
 

Madd nin xüsusi fiziki hal  kimi q bul edil n gel hal  (bu hal  rus elmi biyyatda 
m gel, h m d  studen, ingilis dilli biyyatda gel v  ya jel, az rbaycan dilind  is  h lm ik 
 ya gel adland rlar) al nmas , formala mas  v  müxt lif çevrilm r zaman  polimer 

sisteml rin  m xsus olan bütün qanunauy unluqlara tabe olurlar. Lakin, buna baxmayaraq 
polimer sisteml rinin gel hal  b zi özün xsus xüsusiyy tl  malikdir v  çox geni  t tbiq 
sah ri oldu una gör  bu hal n qurulu unu v  xass rini xüsusi ara rma a ehtiyac vard r. 
Eyni zamanda elmi byyatda gel hal na h sr olunmu  n riyy r d  bir-birind n 

rql nirl r v  bu da polimer sisteml rinin müxt lif çevrilm  texnologiyalar n 
kmill dirilm sind  mü yy n probleml r yarad r. 

Terminoloji anla lmazl qlar  aradan qald rmaq üçün biz gel terminind n istifad  
ed yik. Bel likl , gel dedikd  polimer m hlullar n (b zi hallarda h tta kiçik molekullu 
birl r m hlullar n) al nmas ndan as  olmayaraq (qeyd ed k ki, gel hal  m hlulun 
temperaturunu d yi kl  v  ya m hlula müxt lif komponentl r lav  etm kl  almaq olar) 

hlullar n xüsusi fiziki hal  kimi q bul ed yik. 
rinliyin  varmadan madd nin geli hal  a dak  kimi xarakteriz  etm k olar: gel 

–yüks kelastikli dön n deformasiya etm k qabiliyy tin  malik olan, praktiki olaraq ax  
olmayan kiçik molekullu komponentin miqdar  üstünlük t kil ed n çoxkomponentli polimer-
kiçikmolekullu maye sistemin  deyilir. Göründüyü kimi bu t rifd  sistemin üç sas 
göst ric ri –sistemin t rkibi, komponentl rin miqdar nisb ti v  reoloji xass r ks 
olunmu dur. 

Ba qa sözl  des k, gel hal  polimerin kiçikmolekullu mayed  v  ya mayel r 
qar ndak  ax  itirmi  m hlulu kimi v  ya kiçikmolekullu mayed  h cmc  bir neç  

mi  v  bu mayenin çox böyük miqdarda (1; 100 nisb ti q r) olmas na baxmayaraq 
ax q ld  ed  bilm n polimer kimi q bul etm k olar. 

Gelin yaranmas  v  strukturu haqq nda mövcud olan müxt lif hipotezl r v  
mülahiz r mövcuddur, lakin qeyd etm k laz md r ki, baxmayaraq h ll olan polimerl  
(dispersiya olunmu  faza il ) h lledicinin (dispersiya mühitil ) miqdarlar  aras ndak  bel  

rqin olmas na baxmayaraq sistemin ax  itirm si yaln z polimer molekullar  v  ya 
onlar n aqreqatlar  aras ndak  çox böyük olmayan xarici t sirl rl  pozulmayan (da lmayan) 
dayan ql  qar ql  t sirl rin olmas  il  izah oluna bil r. 

Bel  qar ql  t sirl r n tic sind  sistemd  ayr -ayr  elementl rinin kinetik s rb stliyi 
olmayan f za topu yaran r. lb tt  ki, bel  qar ql  t sirl r ax a malik olan m hlullarda 
da mövcuddur. Lakin S.Y.Frenkelin n riyy sind  oldu u kimi m hlullarda bel  qar ql  

sirl r mayenin bir tarazl q hal ndan dig r tarazl q hal na keçm si üçün (özlü ax n üçün) 
yaln z kiçik energetik barerl r yarad r (eu/kt) v  dönm n deformasiya (axma) üstünlük  t kil 
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edir. Gell rd  is ksin , qar ql  t sirl rin möhk mliyi n tic sind  dönm n 
deformasiyan n sür ti praktiki olaraq s fra b rab r olur. 

Qeyd etm k laz md r ki, gell rd  mövcud olan f za toru böyük konsentrasiyalarda, 
hlullarda da  g  bil r. Lakin bel  f za toru gell rd  olan f za torundan f rqli olaraq 

fluktuasiya xarakteri da r –istilik h ti n tic sind  da r v  yenid n yaran r. lb tt , 
mü yy n raitd  –temperaturun böyük qiym tl rind  v  ya gel  t tbiq olunan böyük 

rginlikl rd  qar ql  t sirl r n tic sind  yaranm  kontaktlar q la bil r, f za toru da lar 
 fluktuasiya xarakteri da yar v  gel m hlul hal na keç r. 

Qeyd ed k ki, böyük dön n deformasiyalar komponentl rinin s ras nda polimer 
olmayan gell rd  d  mü ahid  olunur (m n, benzolun suda emulsiyas nda). Lakin polimer 
gell rinin spesifikliyi onun özün xsus elastiki xüsusiyy tl rinin mövcudlu unda olmay b, 
bu xass rin  g lm  mexanizmind  v  b zi hallarda m hluldan gel  v  geld n m hlula 
dön n keçid imkanlar na malik olmas ndad r. 

Dig r t fd n daha bir spesifik c t ondan ibar tdir ki, mayeni geld n ay b 
sonradan yarad lan kontakt n tic sind  gelin b rpa ola bilm sidir. Polimer gell rinin dönm  
xass si onlar  qeyri-üzvü madd rd n yaranan gell rd n f rql ndir n sas xass sidir.  

 
Gell rin klassifikasiyas  
 
Gell rin termodön n v  termomexaniki xass rinin öyr nilm si onlar n iki sas qrupa 

I v  II növ gell  bölünm sin  g tirib ç xard . 
I növ polimer gell ri kimy vi rabit rl  tikilmi  polimerin si zaman  g lir. 

Bu növ gell rin f za toru (karkas ) düyünl r (kimy vi tiki  nöqt ri) aras nda yerl n 
makromolekulun hiss rind n t kil olunmu dur. Makromolekullar aras nda kimy vi 
rabit rin olmas  sistemin axmas na mane olur, makromolekullar n düyünl r aras ndak  
yerl n statistik yumaqlar n konformasiya çevikliyi is  sistemin yüks k elastikliyini t min 
edir. I növ gell ri q zd rd qda kimy vi rabit r (kiçik temperaturlarda) q lm r v  bu növ 
gell r heç bir temperaturda rimirl r. Lakin mü yy n temperaturdan böyük temperaturlarda 
sistem termik destruksiyaya m ruz qal r v  bütün sistem da r. I növ gell r b n 
termodönm n gell r adlan rlar. 

II növ gell r homogen polimer m hlul qeterogen hala keçdikd , y ni iki fazaya 
ayr ld qda yaran r. Bu növ gell rd  f za toru müxt lif t bi tli molekullararas  qar ql  t sirl r 
(kimy vi olmayan) n tic sind  g lir. Mü yy n raitd  bu növ sistem dayan ql  olur. 
Lakin rait d yi dikd  sistem da laraq homogen sistem  çevrilir. Sistemi vv lki 

ziyy tin  qaytard qda o yenid n gel hal na keçir, y ni bu növ gell r termodön n olurlar. 
II növ gelin  g lm si – homogen m hlulun heterogen ikifazaya ayr lmas  zaman  

sas öz k faza polimerl  zangin (bel  dem k mümkündürs  suyun polimerd  m hlulu) tor 
faza olur v  onun daxilind  yerl mi  su il  z ngin (polimerin suda duru m hlulu) faza 
yerl ir. Bu cür fazalaraayr lma tam olmur, y ni makroayr lma ba  vermir. ks r hallarda 
makromolekulun fraqmentl rinin kinetik ç tinlikl ri makroayr lma a imkan vermir v  sistem 
gel hal na keçir. Bel  qeyri-tarazl q sistem tarazl a g rs  (çox böyük relaksasiya müdd ti 
il ) tam ikifazal  sistem  çevril r. Bu m nada mühitin h lletm  qabiliyy tinin azalmas  (bu 
azalma müxt lif s bl rd n d  ba  ver  bil r) hesab na yaranan bu tam olmayan ayr lma 
sistemin gel hal  kimi q bul oluna bil r. Lakin deyil nl ri n  almaqla II növ gell  
ikifazal  sistem kimi baxmaq olar. Polimer fazas n elementl rinin elastiki yilm si sistemin 
yüks kelastiklik xass sini, bu elementl rin kiçik qal nl qda olmas  is  fazalar s rh ddin  b rk 
cisim xass si ver k gelin ax n olmamas  t min edir. 

Gell rd  ba  ver n temperaturdan v  konsentrasiyadan as  faza çevrilm rini yani 
görm k üçün II növ gell rin hal diaqram  n rd n keçir k. Yuxar  kritik ayr lma 
temperaturu (Tkr) olan sisteml r üçün (YKAT) temperaturun artmas  (sistemin q zmas ) 
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zaman  gelin da lmas  ( rim si) ba  verir. kil 1-d  temperatur –konsentrasiya 
koordinatlar nda sistem soyuduqda T0-dan  T1  q r) polimerin homogen m hlulunun gel 
hal na keçm sini, y ni sistemin heterogen hala keçm sini görm k olar. 
 
     

kil 1. 
 

Qeyd ed k ki, I növ gell rd  kritik nöqt si mü ahid  olunmur. YKAT-dan a  
temperaturlarda (sistemin qeyri-stabil hal nda) sistem iki fazaya ayr r. T1 temperaturunda 
birinci fazada –polimerin sas n a  molekul ç kili fraksiyalar n suda duru m hlulunun 
konsentrasiyas  C1 , ikinci fazada –polimerl  z ngin fazada is  C1  olur. Polimer 

hlullar n fazalara ayr lmas  (gel lm ) prosesinin kinetikas n xüsusiyy tl ri 
sistemin dön n deformasiyas  t min ed n ikinci fazan n yaranmas na g tirib ç xar r. ( kil 
1b a  kritik ayr lma temperaturuna (AKFT) malik olan sistemin hal diaqram r). 
 Bu deformasiyan n qiym ti f zalar n h cml ri  nisb tl ri il  mü yy n olunur. Sistemi 

zd rd qda  ikinci fazada polimerin mü yy n konsentrasiyas ndan ba layaraq ax  el  
yüks k s viyy  çat r ki, bu da gelin dönm z da lmas  il  n tic nir (bu halda sistemin 
ikifazal  hal nda qalmas  mümkündür). Sistemin komponentl rinin uyu maqlar n onun 
da lmas na g tir n hal  (sistemin temperaturu) ad n gelin rim  temperaturuna identik 
götürülür. Lakin sözün sl m nas nda bu temperaturlar üst-üst  dü mür, çünki gelin rim  
temperaturu –müxt lif metodlarla (m s., kür ciyin sistemd  h ti v  s.) t yin edilir. 
 

Gell rd  sinerezis hadis si 
 
 Mayenin geld n onun ümumi formas n saxlan laraq h nd si ölçül rinin azalmas  
(kiçilm si) v  ya da lmas  il  mü aiyy t olunan ayr lmas  prosesin  sinerezis deyilir. 
Sinerezis  n tic sind  ayr lan mayenin t rkibini ara rmadan qeyd ed k ki, bu proses b zi 
hallarda mü ahid  olunur v  gelin al nma (formala lmas ) üsulundan as r. M n, 
polimerin si n tic sind  al nan gell rd  (I növ gell r) sabit temperaturda v  t zyiqd , 
traf mühitin t rkibi d yi dikd  v  sistemd  heç bir kimy vi d yi iklikl r olmad qda 

sinerezis mü ahid  olunmur. II növ gell rd  is  (polimer m hlulunu soyutduqda v  ya bir s ra 
hallarda q zd rd qda) m hlula pis h lledici lav  etdikd  v  zaman keçdikc  kimy vi 

yi iklikl r ba  verdikd  kiçik sür tli olsa da sinerezis ba  verir. Qat  polimer m hlullar  gel 
hal na g tirildikd  sineretik mayenin xaric  ayr lmas  (sinerezis) ks r hallarda mü ahid  
olunmur, maye mikrooblastlarda uzun müdd t qala bilir, ç nki onun ayr lmas  üçün laz m olan 
aç q kapilyar kanallar sistemi yaranm r, y ni gel da lm r. Sinerezisin olmamas  polimerl  

lledici aras nda özün xsus tarazl n yaranmas  kimi q bul olunur. Bu is  polimerl  
lledici aras nda mü yy n d  qar ql  t sirin (solvatla man n) olmas ndan x r 

verir. Misal olaraq, jelatinin su il  solvatla mas  göst rm k olar. Mü yy n edilmi dir ki, 
jelatin su il  solvatla mas , y ni solvatasiya d li 10-a b rab rdir v  buna gör  jelatinin 

a) 
T0 

  C1  C2             C2   C1        C 

m hlul 

T1 

T2 

Tkr 

T b) 
T 

  C 

hlul 
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10%-li suda m hlulu sinerezisin yaranmas  üçün kritik konsentrasiya kimi q bul olunur, y ni 
Ckr.>10% -li m hlulun sinerezis ba  vermir. Qeyd etm k laz md r ki, solvatasiya, solvatasiya 

di dedikd  polimerl  energetik olan s x ba  mayenin miqdar  götürülür v   

c
n 100                                                                 (1) 

düsturu il  hesablan r. Burada  - sinerezis n tic sind  ayr lan mayenin (suyun) q/100q –larla 
ifad  olunan h cmi, C –polimerin konsentrasiyas r. Bel likl , gell ri sinerezis  m ruz 
qalmas  v  qalmamas  onlar n t snifat nda bir s ra dig r xass ri il  birlikd  istifad  oluna 
bil r. Daha bir vacib m qam  qeyd etm k laz md r ki, sinerezis  m ruz qalmayan gell rd  
sinerezis prosesinin mü ahid  olunmas  tarazl q hal nda olan gell rd lav  kimy vi 
çevrilm rin ba  verm si il laq dard r. 
 I növ gell rd , y ni h lledici mühitind  makromolekullar n bir-birin  kimy vi 
ba lanaraq f za toru  g tirdikl ri gell rd  enin  rabit rin s xl ndan v  h lledicinin 
aktivliyind n as  olaraq  g lmi  gelin  d si tarazl q qiym tind n kiçik 
olduqda gel lav  m ruz qal r, böyük olduqda is  h lledicinin art q hiss si geld n 
ayr r, y ni sinerezis prosesi ba  verir. Bu prosesl rin h r ikisi  d sinin tarazl q 

sinin eyni qiym tin  g tirib ç xar r. 
Kimy vi rabit rl  ba lanm  polimeri, tor strukturlu polimeri (TSP) h lledici il  

kontakta  g tirdikd  onun h cmi  art r  ( ir)  v  bu  proses  s rb st  enerjinin  (izoxor  izotermik  
enerjinin) d yi si dayanana q r, y ni onun d yi si s fra b rab r olana q r davam 
edir. Kimy vi rabit rl  tikilm mi  polimerl rd  h lledici il  qar ql  t sir n tic sind  

hlulun sonsuz durula mas  ba  verdiyi halda (bu, s rb st enerjinin azalmas  t min ed n 
entropiya art  hesab na olur), tor strukturlu polimer dikc  (z ncirl rin aç ld qca) eyni 
zamanda molekul z ncirinin monomerl rinin ixtiyari qar ql  yerl  imkanlar  ehtimal n 
azalmas  hesab na entropiya azal r (s rb st enerji art r). Bu is  öz növb sind  komponentl rin 
qar mas na mane olur v nin mü yy n qiym tind  sistem tarazl a g lir, y ni s rb st 
enerjinin komponentl ri – h llolma s rb st enerjisinin v  elastiki deformasiya s rb st 
enerjil rinin d yi ri bir-birinin kompens  edir: 

G ll + Gel = 0     (1) 
Tor strukturu olmayan polimerl rd  (II növ gell ri  g tir n polimerl rd ) 

sistemin ayr ld  fazalar n biri polimerin h lledicid  duru m hlulu oldu u halda (b zi 
hallarda bu fazada konsentrasiya böyük qiym tl rd  ola bil r), tor strukturlu polimerl rd  bu 
faza tarazl q hal na q r mi  polimerin üz rind  olan praktiki olaraq t miz h lledicid n 
ibar t olur. Lakin tiki  d si kiçik olduqda polimer z ncirl rinin mü yy n, b n böyük 
hiss si s rb st olurlar (bir –birin  tikilm mi ). Bu zaman  d sini t yin etm k ç tin 
olur. Bel  halda,  d sinin zamandan as  olaraq azalmas  mümkündür. Bu polimerin 

rb st, ba  olmayan fraksiyalar n geld n «yuyulmas » ( nin bo alma m hz sinerezis 
adland r. Sinerezis hadis si – mayenin mi  polimerd n ayr lmas  bir çox s bl rd n 
yarana bil r. 

II növ gell rd  birfazal  (homogen) m hlulun parametrl rini d yi kl  al nan 
gell rd  fazalar n rü eyml rin  g lm si v  inki af  iki variantda ba  ver  bilir. Birinci 
variantda polimerin konsentrasiyas  cüzi olan fazan n rü eyml rinin  g lm si v  
inki af , ikinci variantda is  polimerin konsentrasiyas  çox böyük olan fazan n  g lm si  

 inki af   üstünlük t kil edir. Birinci halda praktiki olaraq h lledicid n ibar t birinci 
fazan n üstün inki af  n tic sind  qeyri –tarazl qda olan m hlulda h lledicinin miqdar  
azalacaq (m hlul h llediciy  n n «kas blayacaq»). Uy un olaraq qeyri-tarazl qda olan 

hlulun polimer  gör  konsentrasiyas  artacaq v  t rkibin  gör  ikinci fazaya (polimerl  
ncin fazaya) yax nla macaq. Bel likl , prosesin ax nda bir-biri il  tarazl qda olan iki faza 

yaranacaqd r. Termodinamik nöqteyi-n rd n sistemin nec  tarazl a g lm si bir o q r d  
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vacib olmad  halda, fiziki forma nöqteyi-n rd n bu sistemi tarazl a hans  yolla g lm si 
miyy t k sb edir. Bel  sistem fiziki formaca kiçik konsentrasiyal  fazan n yüks k 

konsentrasiyas  fazadak  emilsiyas  xat rlad r. 
Yüks kkonsentrasiyal  fazan n özlülüyü çox böyük oldu undan kiçik konsentrasiyal  

fazan n hiss cikl rinin yerd yi si, görü si v  birl si praktiki olaraq mümkün olmur. 
Ancaq ilkin m hlulun kiçik konsentrasiyalar nda, m hlulun parçalanmas  zaman  g n 
polimerl  z ngin fazan n h cmi kifay t q r kiçik olduqda matrisan n mexaniki da lmas  
ba  verir v  bu zaman bu matrisaya daxil olan birinci fazan n hiss cikl ri birl k bütöv 
laya çevrilirl r. Matrisan n bel  da lmas  v  birinci fazan n ayr lmas , y ni t miz h lledicinin 

 ya polimerin çox duru m hlulunun ayr lmas  m hz sinerezis hadis sini xarakteriz  edir. 
lkin m hlulun böyük konsentrasiyalar nda ikinci fazan n h cmi dayan ql  matrisin 

yaranmas na s b olur v  bu halda sinerezis hadis si ya ba  vermir, ya da çox z if olur. 
 

YYAT 
 

1. . ,  
, 1959. 

2. . , , , 1963. 
3. . , .  1974. 
4. simov E. . Polimerl rin fiziki-kimyas , Bak  Universiteti N riyyat , 2010. 

 
 

 
 

. , . , . , .  
,  

ihm@adna.baku.az 
 

,  
 

.  
, ,  

. 
 

 
.  

 
,  

[1].  
,  

 [2]. 
, , 

.  
 

. 
.  

 ( 1
0 )( cl , l  

,  , 0c  



Fizikan n müasir probleml ri VII Respublika konfrans   
 
 

 197 

1

2

3

5

4

6

7

)  
.   

)exp(
0

z
c

T s  

 
,  

.  p  
 [3] 

Tccppp 0
2
0

2
00 . 

 0 , 0ppp  , 

0   1  

, -  
. ,  0 ,  Tcp 0

2
0 .  

, , 
.  
 0z ,  

. , 
.  

,  

.  ( 0
0c
zt ) 

, ,  
. -

 ( onst )  
 )cexp(~)0( 0p  [4].  

 z  
 . 

,  z  

,   z  v . ,  

 
 

)cexp(~ 0)0(p ,  
,  

 
. 

 
 [5]. 

 
,  1,06 .  

 ~20  ~5 , .  
 ~1 . 

 ~6  
.  

 

. 1 



Fizikan n müasir probleml ri VII Respublika konfrans   
 
 

 198 

 
, .1. . 

 1 -
.  3  

 – , .  
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

,  
, 

 4 .  
,  ~1,5  

 5 . 
 6.  

, . 
,  

2CuCl  ~ 50 -1.  
,  

. 
 

. . 2  
.  

, .  
, 

, . 
 

0  .  
 ~5%  

.  
 ~10%. 

 0 103,  -1 

1 1,46 1,3 
2 1,55 2,8 
3 1,45 24,8 
4 1,47 25,2 
5 1,60 39,3 
6 1,40 31,5 

0,2 0,4 0,6 0,8 1,0 1,2

1

2

3

4

5

lnP,
.

t,

. 2 



Fizikan n müasir probleml ri VII Respublika konfrans   
 
 

 199 

 2,7 -1. 
 14 -1. 

,  
. ,  

,  ~20%,  
, .  

 
.  

.  
. 

,  
 

,  
.  

   62 . 

 
 

 
1. . , . , . . . , 

,  2006 , 579 . 
2. . . .  

, , 1981, 148 . 
3. . , . . . – , , 1986, 730 . 
4. . , . , . , . , . . 

. ,  2008, .126, 12, .22-27.  
5. . .  

 – . , 2000, . VI, 1, . 43-46 
 

 
,  

 
. , . , . , .  

,  
Larisa_Ismailova@yahoo.com 

 
  

 
.   

, ,  
.  

, ,  
 – . ,  

   
.  

  
? , 

, , ,  
 



Fizikan n müasir probleml ri VII Respublika konfrans   
 
 

 200 

. , ,  
. ,  

. 
 

.  
:  – . ,  
,  – ,  

.  
, ,  

, .   
 

.  
, , -

.  
 
 

,    
  .  

.  
. 

 Ocp1 –
Ocp4  Octopus Proctolin,  

 [1, 2]. Octopus Proctolin 
,  

. ,  
.  

.  
 [3, 4].  –  

.  
 –  

, .  
 

, -
.  

 
 Gly-Phe-Gly-Asp (Ocp1), Gly-DPhe-Gly-Asp (Ocp2), Gly-Ser-

Trp-Asp(Ocp3), Gly-DSer-Trp-Asp(Ocp4)  Gly-DPhe-Ala-Asp ( ).  
   

.  
,  

 [5]. 
 

, .  
, , , 

   
. ,  

,  
, .  

 
.  



Fizikan n müasir probleml ri VII Respublika konfrans   
 
 

 201 

 
. 
 

.  
 

 [6]. 
,  

. -
 

.  
 

.  
. ,  

,  
, . 

,  
,  

 [7].  
,  

,  
.  

 ( , , )  
, ,  

,  
.  

 B, R, L  
.  

 IUPAC-IUB [8]. 
  

, ,  
.  

 [9].  
 c ,  [9]. 

 
,  

 10. , , 
 (  

 ro=1,8Å  1,5 ).  
,  [9].  

 Gly-Phe-Gly-Asp  Gly-DPhe-Gly-Asp 
 49  15  

, ,  Gly-Ser-Trp-Asp  Gly-DSer-
Trp-Asp – 57  17 ,  Gly-DPhe-Ala-Asp- 52 

 16 .  
 Gly, , Phe  Trp  

 
 Asp .  

 N-
 – . 



Fizikan n müasir probleml ri VII Respublika konfrans   
 
 

 202 

  
 Gly (B, R, L, P 

, ), Phe  Trp 
(B,  R,  L  )   Asp,  Ala  (B,  R ).   

 200-300 ,  
.  

. 
  

 1. 
 1. 

 
 

N   
1 Gly-Phe-Gly-Asp RRRR, PRRR, RBPR, RBLR, RRBR 
2 Gly-DPhe-Gly-Asp BPRR, LPRR, BRRR, RPRR, BLRR 
3 Gly-Ser-Trp-Asp RRRR, PRRR, RRBR, BRBR, BRRR 
4 Gly-DSer-Trp-Asp BPRR, LPRR, BPBR, RRBR, PRRR 
5 Gly-DPhe-Ala-Asp BPRR, , LPRR, RPRR, RRRR, BPBR 

 
 L  D  

, 
 D –  

.  L –  
B, R, L ,  D –  P, L  R  

.  
   RRRR, PRRR, BPRR  LPRR.  

 
.  

. 
 

,  
, - .  

,  
.  

, ,  
. 

 
 

 
1. H. Minakata, E. Iwakoshi, K. Takuwa, Structure and function of molluscan 

neuropeptides – cardioactive peptides isolated from the Octopus mino,. Pept. Sci, Vol. 
1999, p.171-174, 2000  

2. E. Iwakoshi, M. Hisada, H. Minakata, Cardioactive peptides isolated from the brain of a 
Japanes octopus, Octopus mino, Peptides, Vol. 21, No. 5, p.623-630, 2000 

3. T. Kimura, E. Okamura, N. Natubayasi, K. Asami, M. Nakahara, NMR Stude on the 
binding of neuropeptide achatin – I  to phospholipids bilayer, Biophys. J., Vol. 87, No. 1, 
p. 375-385, 2004 



Fizikan n müasir probleml ri VII Respublika konfrans   
 
 

 203 

4. L.  Bail.,  EV  Romanova,  JV  Sweedler,  Measuping,  D-amino  acid  contaning  
neuropeptides with capillary electrophoresis, Anal. Chem.,vol. 83, N. 7, p. 2794-2800, 
2011. 

5. E. Iwakoshi, K. Takuva-Kuroda, Y. Fujisawa, Isolation and characterization of a GnRH- 
like peptide from Octopus vulgaris, Biochem. Biophys. Res. Commun., vol. 291, N. 5, p. 
1187-1193, 2002.  

6.  I.S. Maksumov, L.I. Ismailova, N.M. Godjaev, A computer  program for  calculation 
of conformations of molecular systems, J. Struc. Chem., Vol. 24, p. 147-148, 1983     

7. . , , , , . 10-73, 1995 
8. IUPAC-IUB, Quantity, Units and Symbols in Physical Chemistry,  Blackwell Scientific  

Publications, Oxford, p. 39, 1988 
9. F.A. Momany, R.F. McGuire, A.W. Burgess, H.A. Scheraga, Energy parameters in 

polypeptides. VII. Geometric parameters, partial atomic charges, nonboded interactions, 
hydrogen bond interaction and intrinsic torsional potentials for naturally occurring 
aminoacid, J.Phys.Chem., J.Phys.Chem., Vol. 29, p. 2361-2381, 1975  

 

 

BETA-NEOENDORF N MOLEKULUNUN YAN Z NC RL N 
KONFORMAS YA MKANLARI 

 
N.A. hm dov, L. . smay lova, R.M. Abbasl , N.F. hm dov 

BDU, Fizika Probleml ri nstitutu 
Namig.49@bk.ru 

 
 ri konformasiya analizi üsulu il  beta-neoendorfin molekulunun f za qurulu u 

dqiq olunmu  v  mü yy n edilmi dir ki, onun f za qurulu u on bir stabil konformasiya il  
nnüm oluna bil r. Molekulun n stabil konformasiyas nda onu  g tir n amin-tur u 

qal qlar n yan z ncirl rinin ikiüzlü f rlanma bucaqlar traf nda konformasiya x rit  
qurulmu  v  onlar n konformasiya s rb stlikl ri mü yy n olunmu dur. 
 
 Beta-neoendorfin Tyr1–Gly2-Gly3–Phe4-Leu5–Arg6–Lys7–Tyr8–Pro9 molekulu 
doqquz amintur u qal ndan ibar tdir. Onun N-t f pentapeptid hiss si [Leu] –enkefalin 
molekulunu  g tirir. Beta-neoendorfin molekulu opioid aktivliyin  malikdir v  onun 
aktivliyi [Leu] –enkefalin molekulunun aktivliyind n 8 d  çoxdur [1]. Beta-neoendorfin 
molekulunun f za qurulu u öyr nilmi  v  göst rilmi dir ki, onun f za qurulu u on bir stabil 
konformasiya il  t nnüm oluna bil r [2]. Molekulun stabil konformasiyalar , onlara qeyri-
valent, elektrostatik, torsion qar ql  t sir enerjil rinin verdikl ri pay v  nisbi enerjil ri 

dv l 1-d  döst rilmi dir. Bu konformasiyalar [Leu] –enkefalinin stabil konformasiyalar na 
gör  qruplara ayr lm r. C dv l 1-d n göründüyü kimi bel  qruplar n say  be dir, bunlardan 
ikisin  üc stabil konformasiya dü ür. Bu t dqiqat i ind  molekulun stabil konformasiyalar  
ara lm , onlar n formala mas nda müxt lif amintur u qal qlar n rollar  mü yy n 
edilmi dir. Bunun üçün molekulun n stabil konformasiyas nda onu  g tir n Tyr1, Phe4, 
Leu5, Arg6, Lys7, Tyr8 amintur u qal qlar n yan z ncirl rinin ikiüzlü f rlanma bucaqlar  
traf nda konformasiya x rit ri qurulmu dur. Bu i  bizim apard z t dqiqat i rinin 

davam r [3-5]. 
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dv l 1. 
Beta-neoendorfin molekulunun stabil konformasiyalar , onlara qeyri-valent, elektrostatik, 
torsion qar ql  t sir enerjil rinin verdikl ri pay v  nisbi enerjil ri. 

 
 Konformasiya Uqv Uel Utor Unisbi 

1 B1BPB2B21R3322B2322B2B -45.9 8.1 6.0 0 
2 B1BPB2B21B1222R2222B2B -41.5 8.9 4.6 3.8 
3 B1BPB2B21B2122B2322B2B -40.3 7.6 6.3 5.4 
4 B2PRR2B21R3222B2322B2B -43.7 8.1 6.1 2.3 
5 B2PRR2B21B2222B2322B2B -42.0 8.2 6.6 4.6 
6 B2PRR2B21B1222B2222B2B -39.6 9.2 4.9 6.3 
7 B2BPR2R21B1222R2122B2B -43.3 9.9 5.4 3.8 
8 B2BPR2R21B1232B2322B2B -43.8 9.3 6.7 3.9 
9 B1PRB3B21B2122B2322B2B -46.1 9.5 6.5 6.2 
10 B1PRB3B21B1222R2322B2B -38.4 8.0 5.1 6.5 
11 B2LPB2R21 B1222R2222B2B -37.4 7.5 5.7 7.6 

 
 Tyr1-in yan z ncirinin 1 2 bucaqlar traf nda qurulan konformasiya x rit si göst rir 
ki, o tam konformasiya s rb stliyin  malikdir. Ona gör  d  Tyr1-in yan z nciri ist nil n 
reseptor molekulu il lveri li qar ql  t sir yarada bil r. 
 Phe4-ün yan z ncirinin 1 2 bucaqlar traf nda qurulan konformasiya x rit si 
göst rdi ki, onun da yan z nciri tam konformasiya s rb stliyin  malikdir v  asanl qla dig r 
molekullarla v  reseptorlarla qar ql  t sird  i tirak ed  bil r. 
 Leu5-in yan z ncirinin 1 2 bucaqlar traf nda qurulan konformasiya x rit si göst rdi 
ki, onun yan z nciri konformasiya s rb stliyin  malik deyil, o yaln z f zada mü yy n bir 

ziyy td  ola bilir, molekulun daxili hiss sind  yerl ir v  reseptorlarla qar ql  t sird  ola 
bilm z. 
 lum oldu u kimi arginin v  lizin yan z ncir  v  yan z ncirl ri dörd ikiüzlü 

rlanma bucaqlar na malikdir. Ona gör  d  iki amintur u qal n yan z ncirl rinin 1 2, 2–
3,  3 4 ikiüzlü f rlanma bucaqlar traf nda konformasiya x rit ri qurulmu dur. H r iki 

amintur u qal n konformasiya x rit ri göst rir ki, onlar n yan z ncirl ri kifay t q r 
konformasiya s rb stliyin  malikdirl r, molekuldan su mühitin  do ru yön lmi r v  dig r 
molekullarla v  reseptorlarla qar ql  t sird  i tirak ed  bil rl r. 
 Konformasiya x rit si qurulmaqla mü yy n olundu ki, Tyr8-in yan z nciri kifay t 

r konformasiya s rb stliyin  malikdir v  mü yy n v ziyy tl rd  reseptor molekullar  il  
qar ql  t sirl rd  i tirak ed  bil r. 
 Beta-neoendorfin molekulunu  g tir n amintur u qal qlar n yan z ncirl rinin 
konformasiya imkanlar n t dqiqi sas nda t bii molekulun sintetik analoqlar  seçm k v  
öyr nm k olar. 
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KR STALL N KONFORMAS YA V  ELEKTRON XASS  
 

G. . Haqverdiyeva 
Fizika Probleml ri nstitutu, Bak  Dövl t Universiteti,  

Hagverdigulnara@gmail.com 
 

Molekulyar mexanika metodu il  kristallin adland lan H-Trp-Gly-OH opioid dipeptid 
molekulunun konformasiya profill ri öyr nilmi dir. Sonrak  m rh  dipeptidin 

enerjili konformasiyalar  kvant –kimy vi metod il  d qiql dirilmi dir. Hesablamalar n 
tic ri göst rir ki, bu molekul üçün sas z ncirin h m bükülü h m d  ki aç q qurulu lar na 

aid konformasiyalar  mümkündür. Bu ard ll n stabilliyi triptofan n yan z ncirinin v  
molekulun sas z ncirinin atomlar n qar ql  v ziyy tl ril  q rarla r v  elektron s xl n 
spesifik paylanmas  il  xarakteriz  olunur.  

Açar sözl r: kristallin opioid dipeptidi, konformasiya, elektron qurulu u 

 
 Kristallin opioid dipeptidi (H-Trp-Gly-OH) insan hipofizind n ayr lm r. n vivo 
apar lan t dqiqatlarda bu peptid siçan orqanizmind  opioid effekti nümayi  etdirir [1]. 

lumdur ki, canl  orqanizml rd  peptidl rin yerin  yetirdikl ri funksiyalar  onlar n f za 
qurulu lar  il  ba r. Bu s bd n d rman preparat n t sir mexanizminin ba a dü ülm si 
üçün onun molekulunun konformasiya imkanlar  t dqiq olunaraq fizioloji aktiv formas  
mü yy n edilm lidir. T qdim olunmu  i  kristallin molekulunun konformasiya profill ri 
molekulyar mexanika metodu il  öyr nilmi dir. Konformasiya enerjisinin lokal 
minimumlar n tap lmas  üçün universal hesablama proqram ndan istifad  edilmi dir [2]. 
Peptid molekullar n sas z ncirinin forma v eypl rini t svir ed n identifikatorlar 
sistemind n istifad  edilmi dir. H r bir amin tur usu qal n konformasiya v ziyy tini onun 
sas z ncirinin  (N – C - traf nda), (C –C' traf nda) v  yan z ncirin 1, 2, 3, (C –

C ,  C – C , traf nda) ikiüzlü bucaqlar n qiym tl ri xarakteriz  edir. Amin tur usu 
qal n konformasiyas  R ( =-180- 00), B ( =-180-00,  =0-1800), L ( , =0-1800), 
P( =0-1800, =-180-00) oblastlar  il  mü yy n edirl r. Kristallinin hesablamalar  üçün 
haz rlanm  konformasiyalar onun t rkib hiss ri olan Trp amin tur unun sas z ncirinin 
mümkün olan R, B, L formalar  v  Gly amin tur usunun mümkün olan R, B, L, P formalar  
sas nda t rtib olunmu dur. Trp amin tur usunun yan z ncirinin 1 buca  üçün 600, 1800  -

600, 2 buca  üçün 900  -900  torsion minimumlar na uy un qiym tl r bax lm r. Bunu 
 alaraq, bu dipeptidin sas z nciri aç q olan qurulu a (e eypi) malik olan BB, BR, LB, 

LR, RL, RP formalar na v  bükülü olan qurulu a (f eypi) malik olan RR, RB, BL, BP, LL, 
LP formalar na aid 72 konformasiya hesablanm r. A  enerjiy  malik qurulu lar n 
optimalla mas  AMBER qüvv  sah sind  apar lm r. N tic r göst rir ki, bu dipeptid 
ard ll  üçün sas z ncirin h m aç q, h m d  ki bükülü qurulu lar  mümkündür. Bel  ki, 
enerji c td n daha lveri li konformasiyalar e eypin BB, BR, LB, LR formalar na, f eypin 
is  BL, BP formalar na m nsubdur. Kristallinin sas z ncirinin aç q v  bükülü qurulu a malik 
olan optimal konformasiylar   (B2B  v  B2P) dem k olar ki, izoenerqetikdirl r, onlar n nisbi 
enerjil ri müvafiq olaraq 0.0 kkal/mol v  0.7 kkal/mol-dir. Bu konformasiyalar n h nd si 
parametrl ri C dv l 1-d  verilmi dir. Triptofan amin tur usunun massivliyi v  dipeptid 
ard ll n ikinci pozisiyas nda yan z nciri olmayan qlisin qal n yerl si 

bind n peptid z ncirinin müt rrikliyi bu molekulun f za qurulu unu formala ran 
sas faktorlard r. Qeyd etm k laz md r ki, triptofan qal n yan z ncirinin atomlar  il  
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dipeptidin sas z ncirinin atomlar  aras nda yaranan dispersion qar ql  t sirl rin bu 
molekulun stabill si üçün ön mli oldu undan onun enerjisi Trp amin tur usu qal n 
yan z ncirinin v ziyy tin  çox h ssasd r. Bel  ki, h r forma daxilind  bu qal n 1 buca na 
gör  konformasiyalar aras  enerji differensasiyas  ba  verir. Mü yy n olmu dur ki, triptofan n 

1 buca n 1800 qiym ti onun yan z ncirinin daha lveri  v ziyy tin  cavab verir. 
Triptofan n yan z nciri 1 buca n 60o  -60o qiym tl rin  uy un v ziyy tl rd  olduqda 
molekulun dig r atomlar  il lveri li kontaktlar qura bilmir v  bu s bd n dipeptid 
molekulunun enerjisi 0.6 –4.5 kkal/mol interval nda art r. Yaln z dörd konformasiyada bu 
qal n 1 buca n 60o qiym ti lveri li olur, triptofan n 2, buca  -90o qiym tin  b rab r 
olduqda. Qeyd ed k ki, triptofan n 2 buca n 90o  v  -90o qiym tl rin  cavab ver n 

ziyy tl ri dem k olar ki izoenerqetikdirl r, lakin e eypinin LB v  LR formalar na aid olan 
qurulu larda triptofan n 1 buca  180o  qiym t ald qda onun 2  buca  üçün -90o qiym ti qeyri 
mümkün olur. Qeyd ed k ki, dipeptidin sas z nciri aç  v ziyy td  olduqda triptofan n yan 

nciri molekulun sas z nciri il  maksimal yax nla araq effektiv dispersion kontaktlar qurur. 
n e eypin  aid olan qlobal konformasiyada qeyri-valent qar ql  t sirl rin ümumi 

qiym ti -6.1 kkal/mol-dir, Trp-Gly qar ql  t sirin qiym ti is  -8.6 kkal/mol-dir. Müqais  
üçün dey k, f eypin optimal qurulu unda enerjinin qeyd olunan paylar  müvafiq olaraq -5.0 

 -7.7 kkal/mol-dir, lakin bu enerji itkisi elektrostatik qar ql  t sirl rin stabill dirici 
effekti il  mü yy n d  kompensasiya olunur. Hesablamalar göst rdi ki, dipeptidin 
stabil qurulu lar nda molekulun uclar ndak  a r atomlar aras nda olan m saf  5.8 –6.9  -dir, 
bu m saf  kiçildikc  bir çox atomlararas  dispersion kontaktlar mümkün olmur, triptofan n 
yan z nciri molekulun dig r atomlar na yax nla a bilmir. Onuda qeyd ed k ki, kristallin 
molekulunun stabil qurulu lar nda son uclu amin kationu v  triptofan n sas z ncirinin karbon 
atomuna peptid rabit sil  ba  olan oksigenin aras nda hidrogen rabit si mövcuddur (2,44A).  
 

dv l 1.  
Kristallinin sas z ncirinin aç q v  bükülü qurulu a malik olan optimal 

konformasiylar n h nd si parametrl ri (d rd ) 
Trp Gly 

 
1 2       

-182.631 180.371 73.518 151.032 176.931 -91.100 99.120 

-182.757 181.220 97.808 148.721 179.106 89.169 -85.711 
 

 Sonrak  m rh  kristallin molekulunun optimal konformasiyalar  CNDO kvant-
mexaniki metod il  HyperChem7.5 (http://www.hyper.com) proqram n nümüyi  
versiyas ndan istifad  ed k d qiql dirilmi dir [3]. Elektron enerjisinin optimalla mas  üçün 
ba lan c v ziyy t olaraq bu molekulun molekulyar mexanika üsulu il  hesablanml  optimal 
konformasiyalar n h nd si parametrl rin  (C dv l 1) cavab ver n  nüv rin tarazl qda olan 
konfiqurasiyalar  bax lm r. Atomlar n effektiv yükl rinin qiym tl ri, elektrostatik 
potensial n paylanmas , elektron qurulu unu xarakteriz  ed n enerji parametrl ri sas nda 
molekulun elektron –konformasiya xass ri öyr nilmi dir. Hesablamalar göst rdi ki, 
konformasiya müxt lifliyin  baxmayaraq bu qurulu lar n bir cox elektron parametrl ri az 

rql nir (C dv l 2). Bel  ki, dipeptidin sas z ncirinin bükülm si elektron enerjisinin 
artmas na s b olsa da, bu enerji itkisi nüv rin it  enerjisinin azalmas  il  
kompensasiya olunur v  bu s bd n molekulun tam enerjisi d yi z qal r. H r iki 
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qurulu lar üçün yüks k dolmu  ( HOMO)  v  a ag  dolmam  ( LUMO) molekular orbital 
enerjil rinin qiym tl ri yax nd r. Molekulun sas z ncirin n bükülm si n tic sind  müsb t 
yük m rk zinin yerd yi si ba  verir v  bu s bd n molekulun dipol momenti  2 debay 
azalm  olur. Dipeptidin bir cox atomlar n yükl ri h r iki qurulu lar üçun yax n qiym tl r 
alsalarda, triptofan amin tur usunun yan z ncirind ki funksional atom qruplar n traf nda 
yük s xl n spesifik paylanmas  n  çarp r. Triptofan n indol halqas n molekulun sas 

ncirinin üstünd  as lm  v ziyy td  olmas  s bind n bu qal ln yan z ncirind ki 
funksional quplar n v  son uclu COO-, v  +NH3 ionogen qruplar n atomlar  f zada yax nla  
olurlar, bu da ki  reseptorlarla ba lanmaq üçün ön mli ola bil r. 
 

dv l 2.  
Kristallinin sas z ncirinin aç q v  bükülü qurulu a malik olan optimal 

konformasiyalar n elektron qurulu lar n sas parametrl ri 
Elektron parametrl ri Aç q qurulu  Bükülü qurulu  

Dipol momenti 
(debay) 

25.231 23.262 

Tam enerji (kkal/mol) -121631.0509226 -121630.2009902 
 
 

Baglanma enerjisi 
(kkal/mol) 

-10433.8865589 -10433.0366265 

zol  olunmu  atom 
enerjisi (kkal/mol) 

-111197.1643637 
 

-111197.1643637 

Elektron enerjisi  
(kkal/mol) 

-618926.2631477 -587632.0521384 

Nüv  qar ql  t sirl r 
enerjisi (kkal/mol) 

497295.2122251 466001.8511483 

 g lm  
enerjisi(kkal/mol) 

-6913.1095589 -6912.2596265 

EHOMO -6.21 -6.02 
ELUMO -1.75 -2.19 

*Qeyd: EHOMO - yüks k dolmu  molekulyar orbital enerjisi, ELUMO - a  molekulyar orbital 
enerjisi 
 
 Kristallinin elektron-konformasiya xass rinin t dqiqi qeyritipik opioid peptidl rinin 
qurulu -funksiya münasib tl rinin ara lmas nda vacib rol oynaya bil r.  
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POL ET LENQL KOL-KARBOM D-SU  V  ÜÇ QAT S STEML ND   
TH  G LM  

 
K.M. Budaqov, Q.M. Bayramov, Ç. . brahimov  

Bak  Dövl t Universiteti, Fizika Probleml ri ET  
 

Mayel rd  s thi g rilm  ümumiyy tl  koqeziya qüvv rinin asimmetriyas  hesab na 
ba  verir ki, buda mayeni t kil ed n molekullar n qar ql  t sir qüvv rind n as r. 

bi tc  bu qüvv r dispers, dipole –dipol v  induksiya qar ql  t sirl ri v  h mçinin 
hidrogen rabit ri ola bil r. Bel  ki, h cmd  yerl n molekullar h r t fd n qon u 
molekullar il hat  olundu u halda, s thd  yerl n molekullar üst t fd n bel  qon ulardan 

hrum oldu undan h cmd ki molekullar t find n daha çox c zb olunurlar. Bu 
asimmetriya s th enerjisinin d yi sin  v  s thi g rilm nin yaranmas na s b olur [1]. 

Polietilenqlükol (PEQ) polimer madd  kimi hüceyr  membranlar ndak  antigenl  
ciddi z r verm diyind n tibb v  kosmetika sah sind  istifad  olundu undan onun karbomid 

 su il  m hlulu t dqiqat üçün maraq k sb edir. M lumdur ki, polimer m hlullar nda s thi 
rilm  yaranm  s thin tarazl q v ziyy tin  g lm  müdd tind n, komponentl rin say ndan, 
ll olunma qabiliyy tind n, s th  diffuziya eym  sür tind n v  molekullar n konfiquryas n 
yi sind n as r.  

Polimer m hlullar nda adsorbsiyan  izah etm k mü yy n ç tinlik yarad r. Çünki 
onlar n molekulyar kütl si böyük oldu una gör  h ll olunmas  z if, s th  toplanmas  is  çox 
olur. Dig r t fd n s thd  polimer molekullar n konfiqurasiyas  ciddi d yi ikliy  m ruz 
qala bilir. Bu s bd n d  polimerl rin s thi g rilm sini dinamik üsul il  ölçm k laz md r. 
Dinamik s thi g rilm  –tarzl q hal  yaranana q r olan s thi g rilm nin d yi sidir.  

thi g rilm msal  yar mstatik metod olan qabarc n kapilyar t zyiqinin maksimal 
qiym tinin t yin edilm sin saslanm r [2]. 

 

 
 

kil 1-d ki 1- yrisind  PEQ-su m hlulu üçün s thi g rilm msal n 
konsentrasiyadan as  verilmi dir. kild n göründüyü kimi bu m hlul özünü s thi aktiv 
madd  kimi apar r. vv lc  b azal r (PEQ-in m hluldak  pay n 10%-n  q r), sonradan is  
adsorbsiya t sinin doymas  ba  verdiyind n b sabit qal r. S thi aktiv madd nin yüks k 
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konsentrasiyalar nda b-n n doymu  qiym t almas  onunla izah olunur ki, nazik s th t si 
art q s thi aktiv madd  molekullar  il  dolmu dur.  

thi aktivliy  malik olan PEQ molekullar  iki hiss n –polyar v  z if molekulyar 
qüvv r sah sin  malik olan qeyri-polyar radikallara maikdir. Onun polyar qruplar  
adsorbsiya olunduqda polyar fazaya (suya) qohumlu una sas n ona t f c zb olunurlar. 
Qeyri –polyar radikallar is  qeyri –polyar fazaya (havaya) t f it nirl r. Kiçik 
konsentrasiyalarda havaya t f it nmi  karbohidrogen z ncirl ri suyun üz rind  üzürl r, 
polyar qruplar is  suya daxil olmu  v ziyy td  olurlar. Bel  v ziyy ti almaq karbohidrogen 

ncirl rinin müt rrikliyi hesab na ba  verir. PEQ –in konsentrasiyas n sonrak  art  il  
th t sind  molekullar n say  art r v  karbohidrogen z ncirl ri son halda aquli v ziyy t 

al rlar. Doymu  adsorbsiya t si yarananda suyun üz ri tamamil  karbohidrogen z ncirl ri 
il  örtülmü  olur ki, onun da hesab na b azalaraq t miz s thi aktiv madd  - hava s rh di üçün 
mövcud olan qiym tin  yax nla r.  

kil 1-d ki 2- yrisind  krbomid-su m hlulu üçün karbomidin m hluldak  konsentra-
siyas ndan as  verilmi dir. yrid n göründüyü kimi karbomidin konsentrasiyas  1-2% 

kil etdiyi hala q r s thi g rilm msal  k skin azal b minimumdan keç k yenid n art r 
 mü yy n bir qiym  çataraq sabit qal r. 

Göründüyü kimi karbomidin konsentrasiyan n 1-2%-i traf nda suyun srukturu 
dedikd  ondak  hidrogen rabit rinin say , enerjisi klasterl rin ölçül rin  gör  paylanmas  v  
s. n rd  tutulur.  

Qeyd etm k laz md r ki, t miz karbomid tetraqonal qurulu a malik olub onun 
kristallik yuvac   dörd molekuldan ibar t olur[3]. Karbomid molekullar n öz aralar da 
yaratd  bel  qurulu  say sind  diametrl rinin ölçül ri 4-9A interval nda dig r madd  
molekullar n yerl si mümkün ola bil r. Dig r t fd n t sdiq edilmi dir ki, t miz su 
molekullar  ad n özünd  daha çox ölçül ri 30-50 nm olan klasterl r saxlay rlar. Buradan 
bel  n tic  g lm k olar ki, karbomid çox kiçik konsentrasiyalarda (1-2%-  q r) suya 
daxil edildikd  onun kristallik yuvac qlar  da r v  onun molekullar  m hlulda su 
klasterl rin  daxil olaraq onun strukturunu d yi dirir. Larin ehtimal etm k olar ki, yüks k 
konsentrasiyalarda karbomid molekullar n mü yy n hiss si öz aralar nda yenid n 
assosiatlar yarada bil r ki, onlar da su klasterl rin  kifay t q r daxil ola bilmirl r. Bu 

bd n d  s thi g rilm msal vv lc  azalm , sonradan is  minimumdan keç k 
mü yy n qiym tin  q r artaraq son halda mü yy n bir qiym t alaraq sabit qalm r.  

kil 1-d ki 3 v  4 yril rind  karbomidin konsentrasiyas  sabit saxlan lmaqla (3-
yrisind  10%, 4- yrisind  20%) PEQ-karbomid-su sistemind  s thi g rilm nin 

konsentrasiyadan sa  verilmi dir. kild n göründüyü kimi karbomidin 
konsentrasiyas n artmas  il  PEQ-karbomid-su sistemi üçün b-c as  PEQ-su sistemi 
üçün olan as a b nz yir v  konsentrasiyan n artmas  il  yuxar ya t f sürü ür (krbomid-
su sistemi üçün olan as a). Bunu onunla izah etm k olar ki, veril n üç qat m hlulda 
apar  rolu PEQ molekullar  yerin  yetirir. Y ni karbomid molekullar  PEQ molekullar  il  
qar ql  t sird  oldu undan s thi g rilm msal  bir q r d  art r. Eyni zamanda karbomidin 
kiçik konsentrasiyalar nda karbomid –su m hlulu üçün mövcud olan minimumdan keçm  
hadis si ba  vermir.  

Bu n tic r m hlullarda mövcud olan qar ql  t sirl rin n  q r mür kk b 
oldu unu bir daha nümayi  etdirir.   
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NEFT M HSULLARINDAN QAZOL N B ST K F  V  OPT K  
XASS N T  

 
. liyev, .L. B xtiyarov 

Az rbaycan Dövl t Neft Akademiyas   
ali.bakhtiyarov@mail.ru 

 
qdim olunan i  neft m hsullar ndan qazolin nümun sinin b zi istilik fiziki v  optik 

xass rin  bax lm r. T crüb nin n tic ri göst rmi dir ki, nümun nin istilik fiziki  
xass rind n olan sabit t zyiqd ki istilik tutumunun, kinematik, dinamik özlülük msallar n 

 s xl n temperatur as , h mçinin onun optik xass rind n i q üas  intetsivliyinin 
dal a uzunlu undan v  temperaturdan as na bax lm r. N tic  bu nümun nin 
aktivl  enerjisinin qiym tinin VeW 86,0  oldu u, i q üas  intensivliyinin dal a 
uzunlu u v  temperaturdan as q qrafikin sas n is  s pilm nin molekulyar s pilm  
xarakterin  uy un g ldiyi mü yy n olunmu dur.  

 
Neft v  neft m hsullar n ist r n qlind , ist rs  d  saxlanmas  i ind  onun fiziki 

xass rini t yin ed n fiziki k miyy tl rin öyr nilm si m si d  mühüm rol oynay r [1, 2]. 
qdim olunan bu i  is  neft m hsullar ndan olan qazolinin b zi istilik v  optik xass rinin 

öyr nilm sin  bax r.  
Qazolin nümun sinin sabit t zyiqd ki istilik tutumunun temperatur as  298 ÷ 

3980K interval nda IT-C-400 ölçü cihaz  vasit sil   

)( 0

0
TT

T
p m

KC  

ifad sin  gör  t yin olunmu dur. Burada TK  –istilik keçirm msal ; 0
T  –istilik ölçm nin 

özünün temperaturunun yubanma vaxt ; T  –is  nümun nin ölçülm si zaman  yubanma 
vaxt r. stilik tutumunun temperatur as  c dv l 1–d  verilmi dir.  

dv l 1. 

 T(K) 0
T  (san) T  (san) )(

K
VKT  

kqK
CC p  

1 298 13,9 17,3 0,395 2441 
2 323 15,2 18,5 0,369 2389 
3 348 14,5 18,8 0,374 3216 
4 373 14,8 18,6 0,391 2972 
5 398 16,0 19,7 0,400 2960 

 
dv ld n göründüyü kimi, qazolinin sabit temperaturdak  istilik tutumunun qiym ti 

tempeturun artmas  il  art r, temperaturun sonrak  artmas nda is  o, azalma a ba lay r.  
 h mçinin qazol neft m mulat  nümun sinin kinematik, dinamik v  onun s xl n 

temperatur as na da bax lm r. Kinematik msal, diametri 0,56 mm olan viskozimetr 
vasit sil   

CgV
7,980

 

ifad sin sas n tap lm r. Burada  –mayenin axma müdd ti; C  –is  viskozimetr üçün 
sabit k miyy t olub, )/(010128,0 22 sanmmC -dir.  

crüb nin n tic ri c dv l 2-d  verilmi dir. 



Fizikan n müasir probleml ri VII Respublika konfrans   
 
 

 211 

 
dv l 2. 

  (san) kinV  (m2/san)  (kq/m·san)  (kq/m3) T(K) 
1 485 4907,6·10-10 4122,4·10-7 840 297 
2 327 3308,8·10-10 2736,4·10-7 827 313 
3 - - - - 323 
4 207 2094,6·10-10 1717,6·10-7 820 333 
5 157 1586,1·10-10 1280,0·10-7 807 353 

 
Al nm  bu n tic r sas nda qazol nümun sinin aktivl  enerjisinin qiym ti 

tap lm r. Aktivl  enerjisinin qiym ti m lum KTWAe /  v  ya 
KT
EnAn  

ifad sin  gör  hesablanm  v  VeW 86,0  oldu u al nm r.  
Bu i  qazol nümun sinin optik xass rind n nümun  daxilind  udulma v  s pilm  

tic sind  i q üas  intensivliyinin dal a uzunlu undan v  temperaturdan as na da 
bax lm r.  

crüb nin n tic ri c dv l 3-d  verilmi dir. 
 

dv l 3. 
T = 393K T= 413K T = 433K T= 453K 

 (mm) 
0I
In  

0I
In  

0I
In  

0I
In  

1 680 2,5648 2,1203 2,4177 2,8549 
2 610 2,0808 2,0947 2,3187 2,379 
3 590 2,1523 2,1970 2,1970 2,1523 
4 535 2,1752 2,2192 2,4713 2,3758 
5 480 2,0504 2,0919 2,3295 2,6326 
6 430 2,2194 2,6753 2,6753 2,2623 
7 390 2,160 2,2118 2,3918 2,4200 

 
Al nm  bu t crübi n tic  gör  intensivliyin dal a uzunlu undan v  temperaturdan 

as q qrafikini qurmu  olsaq, gör rik ki, intensivliyin dal a uzunlu undan v  temperaturdan 
as  olaraq d yi yril ri eyni formaya malik olsalar da, lakin q sa dal alarda intensivliyin 
temperaturdan as  olaraq z ifl nm si daha çox özünü büruz  verir. 

lumdur ki, i q üas  madd  daxilind n keçdikd  onun dal a uzunlu u, madd ni 
kil ed n hiss cikl rin ölçüsü t rtibd  oldu u halda s pilm  difraksiya xarakterli olub 

müxt lif bucaq alt nda s pilirl r. Hiss cikl rin ölçüsü dal a uzunlu una nisb n çox kiçik 
oldu u halda is  s pilm  dipol xarakterli olur, çünki üan n d yi n elektrik sah si dipollar  

cburi r qs  g tirdiyind n s pil n üan n tezliyi onu yaradan üan n tezliyin  b rab r olur. 
Bel  s pilm  is  Reley s pilm sin  tabe oldu undan, s pilm nin intensivliyi q sa dal alarda 
uzun dal alara nisb n daha çox s pilm  m ruz qalmal r [3]. 

Lakin i q üas  k nar qar  olmayan çox t miz madd rd n keçdikd  is  
pilm nin n tic si fluktuasiya n tic sind  mühitd ki qeyri-bircinsliliyin (s xl n, 

anizatroplu un) yaranmas  n tic sind  molekulyar s pilm  m ruz qal r ki, bu da 
temperaturun artmas  il  intensivliyin artmas na s b olur. 

Bel likl , apard z t crüb nin n tic si olaraq bel  n tic  g lm k olar ki, qazolin 
neft nümun si daxilind  i q üas  intensivliyinin temperaturdan as  olaraq d yi si 
molekulyar s pilm  xarakterin  uy un g lir. 
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PROP LBENZOL DOYMU  BUXARI T ZY N TEMPERATURDAN 
ASILILI IN T CRÜBI T DQIQI V  ANALITIK IFAD SI 

 
F.Q. Abdullayev, H. . H nov, Y.A. C biyev, N. . C rova  

Az rbaycan Dövl t Neft Akademiyas  
Bak  Dövl t Universiteti 

 
75,638298T  temperatur interval nda propilbenzol doymu  buxar  t zyiqi t crübi 

dqiq olunmu . Al nm  t crübi n tic r sas nda propilbenzolun ss TP  as  ifad  
etm k üçün yeni t nlik t klif olunur. Hesablama x tas n qiym ti %01,0 -d n böyük olmur. 

 
Aromatik karbohidrogenl r müasir s nayenin dem k olar ki, bütün sah rind  geni  

istifad  olunurlar. Bu madd rin i tirak etdikl ri prosesl rin ks riyy ti temperatur v  
zyiqin çox geni  d yi ilm  interval nda ba  verirl r. Bel  prosesl rin elmi c td n düzgün 

lahiy dirilm si v  iqtisadi s sinin yüks k olmas  üçün geni  temperatur v  t zyiq 
interval nda aromatik karbohidrogenl rin istilikfiziki xass rinin d qiq qiym tl rinin m lum 
olmas  mühüm miyy t k sb edir. Deyil nl ri n  alaraq, biz maye propilbenzolun 
doymu  buxar  t zyiqini T=(300 639)K temperatur interval nda t crübi t dqiq etmi ik. 

Ölçm r benzol, toluol, etilbenzol v  s. PS TS as qlar n t dqiqind  istifad  
olunmu  TP  qur usunda [1] apar lm r. T crüb rd  temperatur, xüsusi sifari  
haz rlanm -10 tipli, nümun vi müqavim t termometri il  ölçülür. Temperaturun 
ölçülm sind  burax lan mütl q x ta 01,0 K-d n böyük olmur. Nisbi x tan n qiym ti bundan 
da kiçik olur. 

zyiq standartla rma m rk zl rind  xüsusi yoxlama keçmi  nümun vi -60 v  
-600 pistonlu manometrl ri vasit sil  ölçülür. T zyiqin ölçm sind  burax lan nisbi 

tan n n böyük qiym ti %01,0 -d n böyük olmur. 
dqiqat üçün istifad  olunan “ ” (çist y dlya analiza) markal  propilbenzol 

nümun si, yüks k h ssasl a malik rektifikasiya kalonunda t krar t mizl nmi dir. T dqiqatda 
istifad  olunan propilbenzolun t mizliyinin 99,9% olmas  mü yy n edilmi dir. 

300-523K temperatur interval nda doymu  buxar n t ztiqi, bu m qs d üçün 
haz rlanm  xüsusi U- killi manometrl  ölçülür. 523-598K temperatur interval nda 

crüb nin t zyiq -60 tipli pistonlu manometrl rl  ölçülmü dür. 598-639K temperatur 
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interval nda t crüb nin t zyiqi h m -60, h m d -600 tipli pistonlu manometrl  
ölçülmü dür. 

crübi qur u doymu  buxar n t zyiqini h m nümun ni q zd ra-q zd ra, h m d  soyuda-
soyuda ölçm  imkan verir. Bu imkandan istifad  ed k propilbenzol doymu  buxar n 

zyiqi iki d  h m q zd la-q zd la, h m d  soyudula-soyudula ölçülmü dür. Müxt lif 
crüb rd  t zyiqin ölçülmü  qiym tl ri aras ndak  f rq %01,0 -d n böyük olmur. 

dv l 1 
T, K t ,C PS, bar. T, K t ,C PS, bar 

298,15 25 0,004489 523,15 250 5,6829 
323,15 50 0,02030 548,15 275 10,2651 
348,15 75 0,06368 573,15 300 14,6714 
373,15 100 0,17090 598,15 325 24,6242 
398,15 125 0,39401 623,15 350 28,1412 
423,15 150 0,83102 632,36 359,21 31,4322 
448,15 175 1,5153 635,56 362,41 32,6541 
473,15 200 2,7051 637,47 364,32 33,4057 
498,15 225 4,3820 638,75 365,60 33,9148 
 

Ölçülmü  qiym tl r sas nda )639323(T K interval nda propilbenzol doymu  
buxar  t zyiqinin temperaturdan as  olaraq d yi ilm sini ks etdir n PS TS qrafiki 
qurulmu dur. Bu qrafik  h r iki seriya t crüb rd  t yin olunmu  qiym tl r qeyd olunur. 
Bütün t crübu n tic rin ümunil dirici yrid n k nara ç xmas  %01,0 -d n böyük olmur. 

Qrafoanalitik ara rmalar n tic sind  mü yy n olunmu dur ki, propilbenzol doymu  
buxar  t zyiqinin )(lg Pb

SP  as  il  etilbenzol doymu  buxar  t zyiqinin )(lg eb
SP  [2] 

as qlar  aras nda 
NMPPb

S )(lg )(lg eb
SP                                                    (1) 

klind  x tti as q mövcuddur. 70,047,0  temperatur interval  üçün t nlik 
046425,1105045,0)(lg Pb

SP )(lg eb
SP                             (2) 

klind , 00,170,0  temperatur oblast  üçün is  
040703,1103486,0)(lg Pb

SP )(lg eb
SP                            (3) 

klind  yaz r. 
Bütün t dqiq olunan 00,147,0  temperatur interval  üçün propilbenzol doymu  

buxar  t zyiqinin (2) v  (3) t nlikl ri il  hesablanm  qiym tl ri v  onlar n t crüb  al nm  
tic rl  müqayis si c dv l 2-d  verilmi dir. C dv ld n göründüyü kimi bütün t dqiq 

olunan temperatur interval nda (2) v  (3) düsturlar  il  hesablanm  qiym tl ril  t crübi 
tic r aras ndak  f rq t crüb nin nisbi x tas ndan, y ni %01,0 -d n böyük olmur. 

dv l 2 
  T, K t ,C .,. barP crt

S  .,. barP form
S  100

SP
P  

1 0,47 300,21 27,06 0,0052708   
2 0,48 306,60 33,45 0,0077622   
3 0,49 312,99 39,84 0,0112087   
4 0,50 319,38 46,22 0,0158933 0,0158812 +0,008% 
5 0,51 325,76 52,61 0,0221584   
6 0,52 332,15 59,00 0,0304118 0,030399 +0,043% 
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7 0,53 338,54 65,39 0,0411308   
8 0,54 344,92 71,78 0,0548823   
9 0,55 351,31 78,16 0,0722235   

10 0,56 357,70 84,55 0,0941319   
11 0,57 364,09 90,94 0,121189   
12 0,58 370,48 97,32 0,154401   
13 0,59 376,86 103,71 0,194791   
14 0,60 383,25 110,10 0,243746 0,243454 +0,12% 
15 0,65 415,19 142,04 0,660516   
16 0,70 447,12 173,98 1,514158 1,513158 +0,087% 
17 0,75 479,06 205,91 3,044264 3,044248 +0,0005% 
18 0,80 511,00 297,85 5,552508 5,556024 -0,063% 
19 0,85 542,94 269,79 9,396539 9,396471 +0,0007% 
20 0,90 574,88 301,72 15,01039 15,031720 -0,14% 
21 0,95 606,81 333,66 22,94027 22,940148 +0,0005% 
22 0,97 619,59 346,44 26,91609   
23 0,98 625,98 352,82 29,10476   
24 0,99 632,36 359,21 31,43219   
25 0,995 635,56 362,41 32,65409   

  
Etilbenzol doymu  buxar  t zyiqinin 00,147,0  interval nda temperaturdan as  

olaraq d yi ilm sini ifad  etm k üçün, xüsusi ara rmalar n tic sind  
1

0ln SsS                                                          (4) 

düstur mü yy n etmi ik. Haz rda 55,619, k
k

S T
T
T K kritik temperatur; 

195,37, k
k

S
S P

P
P bar kritik t ztyiq, æ, 0s  1s  müxt lif temperatur intervallar  üçün sabit 

msallard r, qiym tl ri d  c dv l 3-d  verilir. 
                                        C dv l 3 

 Temperatur interval  æ 
0

s  
1

s  
1 55,047,0  1,44 3,95522 -4,16447 
2 63,050,0  1,40 4,22889 -4,38446 
3 79,064,0  1,30 4,84304 -4,92634 
4 86,071,0  1,20 5,44813 -5,49857 
5 95,080,0  0,90 7,76903 -7,77839 
6 00,194,0  0,80 8,94733 -8,94931 

 
YYAT 
 

1. ., ., ., .  
. .  

, 1997, 1-2, .36-39 
2. ., .  

 
. Conference Prioceeding, First International Conference on Technical and 

Physical Problems in Power Engineering, 23-25, Aprel 2002, Buku, Azerbaijan, 
p.274-277 
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ANT BAKTER AL BAKTENETS N 5 MOLEKULUNUN TETRAPEPT D 
ANALOQLARININ KONFORMAS YA XÜSUS YY TL  

 
X. . K rimova, G. . A ayeva, N.M. Qocayev 

Bak  Dövl t Universiteti 
kerimova.xanim@gmail.com 

 
ri konformasiya analizi üsulu il  v m bakteriyalar na qar  antibakterial t sir 

göst n  Baktenetsin 5 molekulunun Phe-Arg-Pro-Trp, Phe-Arg-Pro-Phe, Phe-Arg-Pro-Tyr, 
Phe-Arg-Pro-Met tetrapeptid analoqlar n  f za qurulu u v  konformasiya xüsusiyy tl ri 
polyar mühit üçün t dqiq edilmi dir. Molekulun konformasiya analizi onu t kil ed n 
amintur usu qal qlar n optimal konfomasiya v ziyy tl ri sas nda apar lm r. 
Hesablamalar n tic sind  molekulun a  enerjili konformasiyalar n ikiüzlü bucaqlar n 
qiym tl ri v  qal qlararas  qar ql  t sir qüvv rin enerji paylar  mü yy n edilmi dir.  
 

Peptid molekullar n canl  orqanizmd  yerin  yetirdikl ri bioloji funksiyalar 
molekullar n f za qurulu lar  v  konformasiya imkanlar  il  bilavasit  ba r. Adi 
antibiotikl rd n f rqli olaraq yeni d rman preparatlar  geni  antibakterial v  nisb n az 
toksik, y ni az z rl yici, t sirl  malik olmal rlar. T bii antimikrob peptidl rin t sir 
mexanizmi adi antibiotikl rin mexanizmind n f rqli oldu undan onlar n d rman preparatlar  
kimi daha üstün keyfiyy tl ri var. Bel  d rman miyy tli peptidl rin funksional 
mexanizminin öyr nilm si üçün onlar n konformasiya imkanlar  mü yy n etm k vacibdir. 

qdim olunmu  i  antibakterial t sir  malik olan Baktenetsin 5 (OaBac5) 
molekulunun [1-3] dörd tetrapeptid analoqlar n konformasiya imkanlar  konformasiya 
analizi üsulu il  t dqiq edilib v  onlar n f za qurulu u modell dirilmi dir. Baktenetsin 5 
(OaBac5), 43 amintur usu qal ndan ibar t olan peptid molekulu m nfi yüklü Gram 
bakterialara qar  güclü t sir göst rir [1]. Bu molekulun t rkibind  Phe-Arg-Pro ard ll  bir 
neç  d  t krar oldu undan, bu fraqment antimikrob t sirind  vacib rol oynay r. Bioloji 

naqlardan keçmi  Phe-Arg-Pro-Trp, Phe-Arg-Pro-Phe, Phe-Arg-Pro-Tyr v  Phe-Arg-Pro-
Met tetrapeptidl rind n n yüks k antibakterial t sir potensial na v n az toksik t sirin  gör  
Phe-Arg-Pro-Trp >Phe-Arg-Pro-Phe >Phe-Arg-Pro-Met Phe-Arg-Pro-Tyr klind  

ralanm r. Göründüyü kimi n yüks k antibakterial t sir potensial na v n az toksik t sir  
malik olan Phe-Arg-Pro-Trp tetrapeptid molekulu  mü yy n edilmi dir. Bu tetrapeptidin eyni 
zamanda v m mikroblarina qar  m hvedici t siri a kar olunmu dur. Göründüyü kimi, bu 
molekulda çoxlu hidrofob qal qlar  (Phe, Pro v  Trp) v  tam müsb t yüklü Arg qal  var. Bu 
amill r m nfi yüklü Gram bakteriyalar n membranlar  il  qar ql  t sir  girm lveri li 
imkanlar yaradir. 
      
 HESABLAMA METODU 
 

Konformasiya analizi üsulunda molekulun tam daxili potensial enerjisi onun 
rkibind  olan h r cüt atomlar n qar ql  t sirl rin enerji qiym tl rinin c midir. Mexaniki 

model sas nda peptid molekullar  üçün, valent bucaqlar  v  rabit ri d yi z olmaq rti 
il , konformasiya enerjisi qeyri –valent, torsion, elektrostatik qar ql  t sirl rin v  hidrogen 
rabit rinin enerjil rinin c mi kimi göst rm k olar: Ekonf.=Eqval+Eels+Etor+Eh.r.. 
Hesablamalarda qeyri –valent qar ql  t sir enerjisi «6-12» potensialla Skott v eraga 

find n t klif olunmu  parametrl r sistemi vasit  il  hecablanm r [4]. Mexaniki model  
saslanaraq peptid birl rd  elektrostatik qar ql  t sir enerjisini monopol yax nla mas  
sas nda, y ni ayr  –ayr  atomlar n parsial yükl rin qiym tini bilm kl , Kulon qanunun 
sas nda  hesablanm dir. Peptidin sas z ncirind  bir qat C -N( ) v  C –C  rabit ri v  yan 
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ncirl rin bucaqlar traf nda f rlanmalar üçün torsion potensiallardan istifad  olunub.  
Hidrogen rabit sinin donor –akseptor t bi tini n  alaraq bu rabit nin enerjisini Morze 
potensial  il  hesablanm r. Bucaqlar n hesablanmas UPAC- UB nomenklaturas na sas n 
apar b. Apar lan müxt lif qurulu  m rin h lli zaman  ilkin verilmi  b zi qiym tl r 

yi ir.  Buna  gör  d  N.M.  Qocayev  v .S.  Maksumov  t find n  t rtib  edilmi  universal  
alqoritm bu t bl ri tamamil  n  al r. Enerjinin minimumla mas  birinci t rtib tör  
gör  qradient üsulu il  apar r. Qal lar n konformasiyas  ,  ikiüzlü bucaqlar n 

dak  sah  Ramaçandran x rit sin  uy ün n h rfl rl  i ar  edirl r: R ( =-180 , 
=-180  ); B ( =-180 , =0  180 ); L ( =0 180 , =0  180 );  P ( =0 180 , =-

180  ). H rfl rin (R,B,L,P) indeksl ri yan z ncirin v ziyy tini xarakteriz  edir : 1 r mi  
 120 , 2 r mi  120  -120 , 3 r mi  -120  0  sah rin  uy undur. Qal qlar n bütün 

mümkün formalar  -nun iki  0  v  ya  180  sah rind  qrupla r. Bununla laq dar olaraq 
sas z ncirl rin müxt lif formalar  iki sinf  ayr rlar: bükülü (f) v  aç q (e) eypl r. Bel likl  

N amintur usu qal ndan ibar t olan peptidin yarada bil n eypl rin say  ancaq 2N-1 ola bil r.  
 

R V  MÜZAK  
 

qdim edilmi  i  antimikrob Baktenetsin 5 (OaBac5), molekulunun Phe-Arg-Pro-
Trp, Phe-Arg-Pro-Phe, Phe-Arg-Pro-Tyr v  Phe-Arg-Pro-Met tetrapeptid analoqlar n f za 
qurulu u n ri konformaiya analizi üsulu il  polyar mühit üçün (dielektrik sabiti =10) 

dqiq olunmu dur. H r bir molekul üçün hesablama modell ri mü yy n sayda atomdan 
ibar tdir. Hesablamada h r bir analoqa uy un ikiüzlü f rlanma bucaqlar  göst rilmi dir. 
Kimy vi qurulu una gör  Phe-Arg-Pro-Trp, Phe-Arg-Pro-Phe, Phe-Arg-Pro-Try, Phe-Arg-
Pro-Met tetrapeptid analoqlar müxt lif tipli amintur usu qal lardan t kil olunub. Birinci 
fenilalanin (Phe) qal n benzol h lq li yan z nciri var. kinci arqinin (Arg) qal n nisb n 
uzun müsb t yüklü yan z nciri var. Üçüncü (prolin Pro) qal n yan z nciri sas z ncir  
qapal r. Prolin qal sas z ncird  qapal  qurulu  g tirdiyin  gör , onun daxili 

rlanmas  m hduddur. Bundan ba qa m lumdur ki, prolin qal  özünd n vv l yerl n 
qal n konformasiya imkanlar  m hdudla r v  bu qal q üçün yaln z B konformasiya 

ziyy ti mumkün olmur.  
lumdur ki, dörd qal dqan ibar t olan peptid molekulu 8 optimal f za qurulu u tipi 

yarada bilir: eee, efe, eef, eff, ffe, fef, fee v  fff. Phe-Arg-Pro-Trp molekulunda üçüncü 
ziyy td  Pro qal  yerl diyin  gör , burada Arg qal  üçün R formas  qada and r.  

 
dv l 1.  

Baktenetsin 5 (OaBac5) molekulunun Phe-Arg-Pro-Trp, Phe-Arg-Pro-Phe, Phe-  
Arg-Pro-Tyr, Phe-Arg-Pro-Met analoqlar n n optimal konformasiyalar n  

        enerji parametrl ri 
 

Analoq eyp Konformasiya 
 

Qar ql  t sir qüvv rin paylar  
(kkal/mol) 

   Eqval Eels Etor Eümumi Enisbi 

Phe-Arg-Pro-Trp 

eef 
fef 
eee 
fee 

B1B22RB1 
R3B32RB3 
B2B22BB3 
R3B12BB1 

-16,1 
-13,5 
-16,2 
-14,1 

-4,8 
-3,2 
-0,2 
0,5 

1,4 
1,3 
1,2 
2,1 

-19,6 
-15,4 
-15,2 
-11,5 

0 
4,2 
4,4 
8,1 

Phe-Arg-Pro-Phe 
eef 
 fef 
eee 

B2B1RB1 
R3B1RB1 
B2B2BB3 

-16,31 
-15,01 
-15,02 

-1,66 
-1,63 
0,3 

0,66 
0,86 
1,22 

-17,31 
-15,77 
-13,68 

0,0 
1,54 
3,63 
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Buna gör , bu tetrapeptidinin sas z nciri üçün yaln z 4 qurulu  formas  mümkündür: eee, eef, 
fee v  fef. Hesablama variantlar  t kilind  h r bir qal n s rb st, y ni monopeptid halda 
olan stabil konformasiya v ziyy tl rinin f rlanma bucaqlar n qiym tl rind n istifad  
olunmu dur. lkin variantlarda sas z ncirin h r bir formas  üçün qal lar n yan z ncirl rinin 
müxt lif orientasiyalar  n  al nm r: 1=60 ,2=180  3=-60 . N tic  hesablamada h r 
bir analoq üçün 108 ilkin tetrapeptid variantlar  seçilib minimiz  olunmu dur.H m t crübi 

m d  ald z n ri n tic  gör  bu analoqlardan n güclü antibakterial t sir  v n az 
toksik t sirin  gör  Phe-Arg-Pro-Trp molekulu mü yy n olunmu dur. Bel  ki, Phe-Arg-Pro-
Trp molekulu dörd amintur usu qal ndan ibar tdir. 1 -li kild  bu molekulunun 
hesablama modeli verili dir. Hesablama modeli 85 atomdan ibar tdir. Hesablamada 18 
ikiüzlü f rlanma buca  göst rilmi dir. Dördüncü triptofan (Trp) qal n böyük qeterotciklik 
yan z nciri vard r.  
 

Amintur usu Bucaq  enerjili konformasiyalar 
 

  B1B22RB1 B2B12RB1 B2B22RB1 B2B32RB3 
Phe 

 

 -107 -109 -109 -108 
 167 145 150 146 
 179 180 182 179 
1 69 179 181 178 
2 84 87 89 87 

Arg  -115 -124 -120 -124 
 105 151 116 151 
 175 176 182 175 
1 180 63 183 62 
2 182 178 180 178 
3 179 182 181 183 
4 184 179 181 178 

Pro  -59 -51 -54 -50 
 172 170 173 174 

Trp  -155 -150 -151 -140 
 158 159  160 159 
1 57 57 59 -60 
2 78 78 79 95 

Enis(kkal/mol)  0,0 2,7 3,0 3,1 
  

a) b) 
kil 1. a) Phe-Arg-Pro-Trp tetrapeptidinin n a i enerjili konformasiyalar n ikiüzlü bucaqlar n v  nisbi  

 enerjil rinin qiym tl ri c dv ld  göst rilmi dir; b) B1B22RB1 konformasiyas n bucaqlar sas nda  
     modell dirilmi  tetrapeptidin f za qurulu u. 
 
 n a  enerjili konformasiyalar n ikiüzlü bucaqlar sas nda atomlar n üç ölçülü 
koordinatlar  mü yy n edilmi  v  molekulun f za modell ri qurulmu dur. Apar lan t dqiqat 
bu molekulun mühüm qurulu lam tl rini mü yy nl dirm  v  bu m lumatlar sas nda 

rman miyy tli preparatlar n yaranmas na imkan ver  bil r. 
 
 

fee R3B2BB3 -12,16 0,93 1,75 -9,5 -9,5 

Phe-Arg-Pro-Tyr 

eef 
 fef 
eee 
 fee 

B2B1RB1 
R3B1RB1 
B2B2BB3 
R3B1BB3 

-15,12 
-13,53 
-13,94 
-11,67 

-2,66 
-2,34 
0,14 
0,96 

0,87 
0,86 
1,34 
1,09 

-16,91 
-15,01 
-12,46 
-9,62 

0,0 
1,9 

4,45 
7,29 

Phe-Arg-Pro-Met 

eef 
 fef 
eee 
 fee 

B1B2RB3 
R3B1RB2 
B2B2BB3 
R3B1BB1 

-12,41 
-10,68 
-13,57 
-13,30 

-1,82 
-1,57 
1,48 
2,07 

0,87 
0,99 
1,82 
4,14 

-13,36 
-11,27 
-10,27 
-7,08 

0,0 
2,09 
3,09 
6,28 



Fizikan n müasir probleml ri VII Respublika konfrans   
 
 

 222 

YYAT 
 

1. Narendra Babu S.N.,Rangappa K.S., Design, synthesis, antibacterial and 
antitubercular activity of cationic antimicrobial peptide,ovine bactenecin 5, ndian 
Journal of Chemistry, vol. 47B, 2008, pp.297-304. 

2. ., ., . .  
. . . 1968, . 2 . 

612-620. 
3. IUPAC-IUB Commision on  Biochimical Nomenclature Abbreviations and 

symbols for  description of conformation of polypeptide chains. Pure Appl. 
Chem. 1974, v. 40, p. 291-308.  

4. ., ., .  
    

. ,1983,  24, 4, .147-148  
 
 

KOBALT V  D N MAQN TYUM AQ NT  
 

T.M. P nahov, V. . hm dov, N.M. R fiyev  
AzM U Fizika kafedras   

valik.ahmadov@gmail.com 
 

mir-kobalt rintil ri texnikada yax  m lumdur v  çox maraql  maqnit xass ri il  
yana  eyni zamanda adi temperaturda çox yüks k kövr kliy  malikdirl r ki, bu da onlardan 
istifad ni ç tinl dirir. Çox yüks k kövr klik 7300C temperaturdan a da nizaml  –nizams z 
keçid n tic sind  yaranan nizamlanm -fazan n  g lm si n tic si hesab olunur. ndiy  

r bu nizaml  –nizams z keçid vanadiumun lav  edilm si il  l ngidilirdii ki, bu da çox 
skin soyumadan sonra soyuq yayma üçün yararl  oland mir-kobalt tip rintil r 

haz rlama a imkan verirdi. Mü yy n edilmi dir ki, vanadiumun niobium v  ya tantalla z 
edilm si d  s rh ddi boyunca  d nin böyüm sin  mane olan fazalar   g tirir ki, bu 
da plastikliyi miyy tli d  yax la rmadan elastiklik h ddini xeyli d  art r. 

 
49% Co –49%Fe-2%V nisb tind  götürülmü  kobalt – mir rintil ri bütün 

maqnityum aq rintil r iç risind n yüks k doyma maqnit induksiyas na malikdir. Buna gör  
 onlar yüks k F  v  böyük m xsusi güc  malik elektrik generatorlar n v  

müh rrikl rinin istehsal  üçün n yax  iddias  olan rintil ridir. D mir-kobalt rintil ri 
sas nda xüsusil , yüks ktezlikli çevricil r üçün haz rlanan yeni materiallar i nmi dir ki, bu 

materiallar böyük elektrik müqavim tin  malikdirl r. Kobalt n miqdar  say sind rintinin 
doyma maqnit induksiyas  çox yüks kdir ki, bu da bu materiallar n istifad si zaman  elektrik 
ma nlar n i çi bo lu unda böyük intensivlikli maqnit sah si yaratma a imkan verir. Bu cür 
materiallar yanacaq klapanlar  v  ya yanacaq injektor qur ular n istehsal  üçün çox 

lbedicidir. 
Öyr nil n rintil rin t rkibi a dak  kimidir, kütl  %: 

%05,0;%007,0%0007,0;%2,02%02,0;%5,2%5,0;%55%35 CBNbTaVCo  
qalan -d mir v  haz rlanma zaman  meydana ç xan a qarlar. T klif edil n d mir-kobalt 
rintisi plastikliy , yax  maqnit xass rin  v  yax la lm  mexaniki xarakteristikalara 

malikdir (c dv l 1-5). 
Bel likl , t qrib n 49% kobalt, 2% vanadium, qalan  d mir v  a qarlar olan t kilif 

edil n rinti soyuq yayama v  7200C v  8700C aras nda tab almadan sonra çox yax  maqnit 
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xass sin  malikdir. Lakin, k skin soyumadan vv l q zma zaman  xüsusi ehtiyat t dbirl ri 
görm k laz md r ki, plastikliyi pisl dir n d rin böyüm si m hdudla n. 

 K skin soyumadan vv l q zman  asanla rmaq üçün 0,02%-d n 0,5% –  q r 
niobium v  bir s ra hallarda 0,07%-d n 0,3%-  q r sirkonium lav  edilm si t klif olunur 
ki, q zma zaman  d nin böyüm si m hdudla n. Bu üsulla al nm rinti yaln z 2% 
vanadiuma malik rintinin xass ri il  müqayis  edil n (yaln z ondan yax  deyil) maqnit 
xass rin  v  plastikliy  malikdir. K skin soyumadan vv llki q zma daha asan h yata 
keçiril ndir.  

 Dig r t fd n, mü yy n edilmi dir ki, vanadium niobium v  ya tantalla z edil  
bil r. M n, niobium v  tantal n c mi 0,15%-d n 0,5%-  q r olan rinti yuxar dak  
rintinin plastikliyi il  müqayis  edil n plastikliy  malik olsa da daha yüks k temperaturda 

tablamaya m ruz qala bil r ki, bu da daha yax  maqnit xass ri alma a imkan verir. Lakin, 
bu rinti nisb n kiçik elektirk müqavim tin  malikdir ki, bu da induksiya c yanlar  
hesab na itkil ri art r v  onun t tbiqinin mümükünlüyünü m hdudla r. 

 N hay t, bütün bu rintil r b zi t tbiql rd  m n, çox yüks k sür tl  f rlanan 
ma nlar n f rlanan maqnit dövr rind  kifay t etm n dart lmada möhk mlik mexaniki 
xarakteristikal na malikdir. slind  dem k olar ki, 480 MPa-dan yuxar  elastiklik h ddi almaq 
mümkün deyil. 

 Mexaniki xarakteristikalar n yax la lmas  üçün  48-50% kobalt, 1,8-2% 
vanadium, 0,15-0,5% niobium v  0,003 %-d n 0,02 %-q r karbon, qalan  d mir v  dig r 

qarlar olan rinti seçilmi dir. Göst rilmi dir ki, bir atom tantal n bir atom niobiumla z 
edilm si hesab  il  niobium tamamil  v  ya qism n tantalla z edil  bil r. Tantal v  
niobiumun uy un atom ç kil rin  diqq t etm kl  1 kütl  % niobiumun 2 kütl  % v  daha çox 
tantala uy un g ldiyini n  almaq laz md r. Bu rintid  niobium (v  ya tantal) d  

rh ddi boyunca d nin böyüm sin  mane olan Lave Fazalar  g tirir ki, bu da 
plastikliyi miyy tli d  yax la rmadan elastiklik h ddinin xeyli d  art r. 

n, 7200C temparaturda tab almadan sonra elastiklik h ddi 600 MPa q r yüks  
bil r. Lakin, bu mexaniki  xarakteristikalar niobium v  ya tantal n yaln z miyy tli 

lav  edilm si il ld  edil  bil r. 
 Niobium v  ya tantal n miyy tli d lav  edilm si ona gör  z ruridir ki, 

yenid nkristalla man n temperatur diapazonunun yuxar  oblast nda tab alma zaman  elastiklik 
ddinin yüks lm sin  nail olunsun. Bu, tabalman n effektiv temperaturunda al nm  a  
ssasl ql  n tic  nisb n, üstünlüy  malikdir. M nin bu cür h lli rintinin qaynar 

yay lmas na yararl n azalmas ndan ibar t olan çat mazl a malikdir. 
 Burada m qs d eyni zamanda plastikliy , yax  maqnit xass rin  v  yax la lm  

mexaniki xarakteristikalara malik el  d mir –kobalt rintisinin i nib haz rlanmas r ki, bu 
zaman soyuq yaymaya yararl qyax  olsun. 

 Müqayis  v  nümun  ü ün A, B v  V rintil rind n (c dv l 1) t qrib n 12000C 
temperaturda qaynar yayma il  2 mm qal nl ql  lentl r haz rlanm , 8000C –d n 1000C –d k 1 
saniy n az müdd td  k skin soyutmaqla tablanm lar. Bu cür al nm  lentl rd n soyuq 
yayma il  0,35 mm qal nl ql  lentl r haz rlanm r. Bu cür soyuq yay lm  lentl  t tbiq 
üçün z ruri olan xass r verm k üçün onlar 7000C -d n 9000C -d k temperaturlarda tab 
almaya m ruz qalm lar. 

 Al nm  mexaniki v  maqnit xarakteristikalar  ölçülmü dür. Mü yy n edilmi dir ki, A 
 B rintil ri ç tinlik ç km n y ni, çatlar meydana g lm n qaynar yaymaya m ruz 

qal rlar. rintil rin kimy vi t rkibl ri (qalanlar  d mir) c dv l 1-d  verilmi dir. 
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 7250C, 7600C v  8500C temperaturlarda tabalmadan sonra al nm  mexaniki 

xarakteristikalar (Re0,2-elastiklik h ddi; HV-Vikkers  gör  b rklik) c dv l 2-d  verilmi dir. 

 
 

Ölçül n maqnit xarakteristikalar : 
- 20 e=1600 A/m, 50e=4000A/m v  100e=8000A/m sabit c yanla yarad lan H maqnit 

sah sind  maqnit induksiyas n B (Tesla); 
- Koersitiv qüvv nin HC, A/m; 
- sinusoidal induksiyan n maksimal qiym ti 2Tesla v  400 Hs olduqda, ferromaqnit 

itkil rinin (Vt/kq); 
qiym tl ri c dv l 3 (7250C), c dv l 4 (7600C) v  c dv l 5-d  (8500C) verilmi dir: 

 

 

 
 

tic r göst rir ki, m lum V rintisinin xass rin  çox yax n olan maqnit xass rin  
malik A v  B rintil ri aç q a kar daha yüks k mexaniki xas  malikdir.  Bel  ki, elastiklik 

ddi 500 MPa-dan yüks k ola bil r. Bu xarakteristikalar 0,3% niobiy  malik rintil r üçün 
al nm  xarakteristikalarla müqayis  olunand r. 
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5 1,475 1,575 1,685 1,825 1,995 2,170 2,365 2,590 2,835 
10 1,935 2,178 2,418 2,658 2,898 3,143 3,381 3,615 3,849 
15 2,668 2,992 3,298 3,610 3,910 4,199 4,483 4,754 4,998 
20 2,813 3,301 3,752 4,165 4,531 4,848 5,126 5,362 5,551 
25 2,001 2,465 2,905 3,312 3,681 4,018 4,308 4,569 4,788 
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, , 
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1. Chaplin M.F. Water: its strukture and importance. South Bank University, London, 
2001, 76p. 
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TYR-SER-LEU ANT RÇ NG  TR PEPT D MOLEKULUNUN 

KONFORMAS YA XASS  
 

T. .Binn tova1, G. .A ayeva2 

1Qafqaz Universiteti  
 2Bak  Dövl t Universiteti, Fizika Problem ri nstitutu,  

binnatova@inbox.ru 
 

ri konformasiya analizi üsulu il  antix rç ng Tyr-Ser-Leu tripeptid molekulunun  
za qurulu u v  konformasiya xass ri polyar mühit üçün t dqiq edilmi dir. Hesablamalar 
tic sind  molekulun a  enerjili konformasiyalar n ikiüzlü bucaqlar n qiym tl ri, 

qal qlararas  qar ql  t sir qüvv rinin enerji paylar  v  molekulun optimal f za 
qurulu unun modeli mü yy n edilmi dir  
 

Son ill r d rman miyy tli peptidl  elmi maraq artm r. M lumdur ki, kiçik 
peptid molekullar  s rb st halda fizioloji mühitd  özl rin xsus stabil konformasiya 

ziyy tl rind  bioloji t sir göst  bilirl r. Peptidl rin t sir mexanizml rini öyr nm k üçün 
ilk növb  onlar n konformasiya v ziyy tl rini mü yy n etm k vacibd r. 

qdim olunan i  H-Tyr-Ser-Leu-OH tripeptid molekulu n ri konformasiya 
analizi üsulu il  t dqiq olunmu dur. Bir s ra bioloji t dqiqatlardan m lum olunub ki, Tyr-Ser-
Leu tripeptid molekulu qaraciy rd  BEL-7402 x rç ng hüceyr rinin inki af  dayand r 
[1-4]. Bu keyfiyy tin  gör  tripeptidin farmakoloji xüsusiyy tl ri marag k sb edir v  onun 

rç ng x st liyinin müalic sind  istifad si n rd  tutulur. Bu bax mdan molekulun 
konformasiya imkanlar n öyr nilm si onun t sir mexanizminin a karlanmas na v  yeni daha 

sirli analoqlar n yaranmas na s b ola bil r.  
ri konformasiya analizi  üsulunda atomlar aras ndak  qar ql  t sirin ümumi 

enerjisi Van-der-Vaals, elektrostatik, torsion qar ql  t sir enerjil ri v  hidrogen rabit si 
enerjisinin c mi kimi hesablan r [5]. Bucaqlar n hesablanmas UPAC– UB nomenklaturas na 
sas n apar b [6]. Qurulu  m rin h lli zaman  N.M. Qocayev v .S. Maksumov 

find n t rtib edilmi  universal proqram v  alqoritm bütün t bl ri tamamil  n  al r v  
müxt lif peptidl rin f za qurulu lar n t dqiqind  istifad  edilir [7-9]. Enerjinin 
minimumla mas  birinci t rtib tör  gör  qradient üsulu il  apar r. Molekulun sas 

ncirin müxt lif formalar  iki sinf  ayr r: bükülü (f)  v  aç q  (e) eypl r. Tripeptid üçün 
yaln z dörd eyp yaran r. Hesablamada t dqiq olunan tripeptidin atom modeli 54 atomdan 
ibar tdir v  bu modeld  18 ikiüzlü buca  n  al nmi r. Peptidin sas z ncirind  birqat  
C –N,  C –C', N–C' rabit ri v  yan z ncirl rin bucaqlar trafinda f rlanma n tic sind  

nd si paremetrl r, qar ql  t sirin enerji paylar , qal qlararas  qar ql  t sirin enerji 
paylar , optimal konformasiya v ziyy tl rin ikiüzlü bucaqlar n qiym tl ri v  ümumi enerji 

yin edilmi dir. R, B, L sas z ncirin ikiüzlü bucaqlar n qiym tl rinin konformasiya 
ziyy tl rini ks etdir n i ar rdir: R ( ,  =-180 -0 ), B ( = -180 –0 , =0 –180 ), L ( ,  

=  0 –180 ). lkin variantlarda sas z ncirin h r bir formas  üçün qal qlar n yan z ncirl rinin 
müxt lif orientasiyalar  n  al nm r: 1,2,3 r ml ri müvafiq olaraq daxili f rlanma 
bucaqlar n 60º,180º v  -60º qiym tl rini ifad  edir. C dv ld n göründüyü kimi n stabil 
konformasiya tam bükülü ff  eypin  aiddir. Stabil konformasiyalarda hidrogen rabit ri 
yaran r. Tripeptidin n stabil konformasiyas nda tirozinin  qrupunun hidrogeni il  
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leysinin COO- qrupunun oksigeni aras nda hidrogen rabit si yaran r v  onun enerjisi E=-
1.42kkal/mol, rabit nin uzunlu u 2.53Å t kil edir. Mü ahid  olunan hidrogen rabit si n 

 enerjili konformasiyaya lav  stabillik verir. Hesablamalar n tic sind  qal qlar aras  
qar ql  t sird  dispersiya qar ql  t sirl rin daha böyük rol oynad   mü yy n 
olunmu dur. n optimal konformasiyada bu t sirin enerji pay  -11.4 kkal/mol t kil edir. 

dv l 1 d n görünürki, h r 4 eyp  m xsus olan n stabil konformasiyalar 0-1kkal/mol nisbi 
enerji interval na daxil olurlar.Bu onu göst rir ki, tripeptid molekulu çox böyük konformasiya 
çevikliyin  malikdir. 1 nömr li kild  tripeptid molekulunun qlobal konformasiya 

ziyy tl rinin hesablanm  ikiüzlü bucaqlar (C dv l 2) sas nda f za qurulu unun modeli 
göst rilmi dir. 
 

dv l 1.  
Tyr-Ser-Leu molekulunun optimal konformasiyalar n  

qar ql  t sir qüvv rinin  enerji paylar . 

 
 

 
kil 1. Tyr-Ser-Leu tripeptid molekulunun qlobal konformasiya v ziyy tl rinin  

hesablanm  ikiüzlü bucaqlar sas nda f za qurulu unun modeli. 
 

Qar ql  t sirin enerji paylar  (kkal/mol)  N  Konformasiya  eyp  

Eq.v  Eel  Etor  Eümumi  Enisbi  
1   R222 R32 R3322 ff  -11.37 2.84 2.48  -6.05  0.0  
2   R222R12R3222 ff  -10.21 2.84  1.39  -5.98  0.07  
3   B222R12R3322  ef -10.81 3.27  2.34  -5.20  0.85  
4  B222R32R3222 ef -9.73  3.45  3.00  -3.29  2.76  
5  R222B32R3222 fe -10.05 2.82 1.62 -5.60 0.45 
6  R222 B12R3222 fe -8.50 2.94 1.31 -4.25 1.8 
7  L322B32R3222 ee -10.00 2.82 1.84 -5.34 0.71 
8  B322B32R3222 ee -8.99 2.91 1.23 -4.84 1.21 
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dv l 2.  
Tyr,Ser v  Leu amintur u qal qlar n ikiüzlü  
rlanma bucaqlar n ilkin hesablama qiym tl ri 

 
Bel likl , n ri konformasiya analizi üsulu il  Tyr-Ser-Leu tripeptid molekulunun 

optimal f za qurulu u v  konformasiya xass ri polyar mühit( =10) üçün t dqiq edilmi dir. 
Hesablamalar n tic sind  molekulun a  enerjili konformasiyalar n ikiüzlü bucaqlar n 
qiym tl ri v  qal qlararas  qar ql  t sir qüvv rinin enerji paylar  mü yy n edilmi dir  
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sas z ncirin bucaqlar  Yan z ncirin bucaqlari Amin tur u qal  
  

 
 

 
 

   Tyr1 -43 
-57 
-63 

-68 
-60 
-65 

180 
179 
182 

172 
172 
170 

57 
48 
55 

180 
180 
180 

- 
- 
- 

Ser2 -108 
-92 
-103 

-67 
-54 
-65 

178 
178 
181 

54 
-61 
54 

179 
179 
179 

- 
- 
- 

- 
- 
- 

   Leu3 -102 
-101 
-103 

-79 
-77 
-57 

180 
180 
180 

197 
198 
-51 

174 
172 
177 

189 
189 
186 

180 
180 
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 ri konformasiya analizi üsulu il  antibakterial L-Val-L-Val-D-Val tripeptid 
molekulunun konformasiya xüsusiyy tl ri mü yy n olunmu dur. Hesablamalar n tic sind  
tripeptid molekulun n optimal konformasiya v ziyy tl ri a kar olunmu dur. Bu 
konformasiyalar  stabill dir n qüvv rin t bi ti v  enerji paylar  mü yy n olunmu dur. L-
Val-L-Val-D-Val molekulu üçün bütün optimal f za qurulu lar n ikiüzlü  h nd si v  enerji 
parametrl rin  qiym tl ri al nm r. 
 

Peptid t bi tli antibakterial t sir  malik olan molekullara son ill r elmi maraq k skin 
artm r. Adi antibiotikl rd n f rqli olaraq peptid molekullar  geni  antibakterial v  nisb n 
az toksik t sir  malikdirl r. Bioloji t crüb r sas nda mü yy n edilmi dir ki, bir s ra 
hidrofob amintur ular ndan t kil v  sintez olunmu  tripeptid molekullar ndan yaln z L-Val-
L-Val-D-Val molekulu yüks k antibakterial effekt  malikdir [1]. Bu tripeptid bir neç  

st liktör dici bakteriyalar n inki af  dayand r. Bu molekul iki L –valin v  bir D–valin 
izomerind n ibar tdir. M lumdur ki, valin amin tur usu orqanizmin toxuma v  hüceyr rinin 
sintez olunmas  v  böyüm si üçün n vacib komponentdir. L-Val- L-Val-D-Val molekulun 

sir mexanizmini öyr nm k v  onun yeni analoqlar n yarad lmas  m qs di il  ilk növb  
onun f za qurulu unun v  konformasiya imkanlar n öyr nilm si çox böyük elmi maraq k sb 
edir.  

qdim edilmi  i  antibakterial L-Val-L-Val-D-Val tripeptidinin f za qurulu u 
ri konformasiya analizi üsulu il  polyar mühit üçün (dielektrik sabiti =10) t dqiq 

olunmu dur. Enerjinin minimumla mas  birinci t rtib tör  gör  qradient üsulu il  
apar r. Konformasiya analizi zaman  molekulun Van der Vaals ,elektrostatik,torsion 
qar ql  t sirl rin enerji paylar  v  hidrogen rabit si enerjisi n  al nm r [2]. Qurulu  

rin h lli zaman  N.M.Qocayev v .S.Maksumov t find n t rtib edilmi  universal 
proqram v  alqoritmd n tripeptidin konformasiya analizind  istifad  edilmi dir [3]. Bu 
proqram v  alqoritm bir çox t dqiqatlarda özünü do ruldurmu dur [4,5]. M lumdur ki, 
tripeptid molekulun sas z ncirind  yaln z dörd eyp yarana bil r: ee,ef,fe,ff. sas z ncirin  

 bucaqlar  a dak  intervalda d yi ir: ( , )  are:  R  ( ,  =-180 -0 ),  B  ( = -180 -0 , 
=0 -180 ),  L  ( ,  =  0 -180 )  and  P  ( =0 -180 , =-180 -0 ). Yan z ncirl rinin müxt lif 
ziyy tl ri n  al nm r: 1,2,3 r ml ri müvafiq olaraq daxili f rlanma bucaqlar n 

60º,180º v  -60º qiym tl rini ifad  edir [6].  
dv l 1. 

L-val-L-val-D-val molekulunun optimal konformasiyalar n 
0-5 kkal/mol  nisbi enerji interval nda paylanmas  

Nisbi enerji interval  (kkal/mol) eyp sas 
ncirin 

formas  
0-1 1-2 2-3 3-4 4-5 5> 

BBL    - 2 4 2  -   - ef 
 LBL    - 1 1 3 3   - 

BRL   2 2 1 - 1  ee 
LRL   - - 1 3 2 2 

ff RBL   - 1 2 1 - 4 
fe RRL   - - - 2 - 6 
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Hesablamalar n tic sind  tripeptid molekulun bir y m optimal konformasiya v ziyy tl ri 
mü yy n edilmi dir. 0-5 kkal.mol nisbi enerji interval na daxil olan konformasiyalar c dv l 1 
–d  göst rilmi dir. Bu dv ld n görünür ki, tripeptidin n a  enerjili konformasiya 

ziyy ti BRL formas nda  g lir v  bu forma ee eypin  aiddir. Tripeptidin n optimal 
konformasiyas nda güclü dipeptid v  tripeptid laq ri yaran r. C dv l1-d n görürük ki, 
tripeptidin h m eypl ri, h md sas z ncirin formas na gör  güclü diferensasiya mövcuddur.  
 

dv l 2. L val-L val-D val molekulunun optimal konformasiyalar nda qal qlar  
     daxili v  qal qlararas  qar ql  t sir qüvv rin enerji paylar . 

 
Qeyd etm k laz md r ki, 0-2 q r enerji interval na yaln z 3 eypin konformasiyalar  

daxildir. fe eypin konformasiyalar  is  qeyri stabildirl r v  onlar n nisbi enerjisi 3 kkal/mol 
r qalan eypl rin konformasiyalar ndan f rql nir. Tripeptid molekulunda a  enerjili 

konformasiyalar n stabill sind  onu t kil ed n amintur ular n rolunu mü yy n etm k 
üçün qar ql  t sir matrisind n istifad  olunur. L-Val-L-Val-D-Val molekulun n stabil 
konformasiyalar n qal qlar-aras  qar ql  t sir enerjil rin paylar  c dv l 2-d  göst rilmi dir.  
 

 
kil 1. Tripeptid  L-Val-L-Val-D-Val molekulunun optimal  f za qurulu unun modeli 

 
n stabil konformasiyada dipeptid qar ql  t sirl rin enerji pay n c mi -4.7 

kkal/mol t kil edir. Birinci L-Val qal n üçüncü D-Val qal  il  qar ql  t sirl rin enerji 

Konformasiya L -Val L-Val D-Val Amin tur u 
qal  

B3R2L3 
R2B2L2 
B2B2L2 

0.82 
0.91 
0.51 

-2.1 
-2.8 
-2.1 

-2.6 
-1.0 
-1.6 

L-Val 

0.5 
0.5 
0.41 

-3.2 
-1.9 
-2.0 

L-Val 

0.23 
-0.42 
-0.4 

D-Val 
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pay n is  c mi -2,6 kkal/mol t kil edir. Bel  qar ql  t sirl r ba qa konformasiyalarda 
 g lmir v  yaxud nisb n z if olur. Hesablamalar n tic sind  molekulun ikiüzlü 

bucaqlar n qiym tl ri sas nda molekulun  f za qurulu unun modeli qurulmu dur. kil 1-
 tripeptid molekulun enerji c td n n lveri li konformasiyas n f za modeli 

göst rilmi dir. 
Bel likl , apar lan hesablamalar göst rdi ki, t dqiq olunmu  L-Val-L-Val-D-Val  

tripeptid molekulunun sas z ncirin aç q formas na aid olan konformasiya v ziyy ti enerji 
td n n lveri lidir. Bu da valin qal qlar n ax li olmas n n tic sidir. 
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. 
 

 CI, S 4, HCO3,  Na,  K,  Ca,  Mg,   
.  ( . 

1)  
 – . 

 1  
 

 
 

 
. 

 
 

CI SO4 HCO3 Na
+K 

Ca Mg 

 1/80 1205 87 12 - 93 - - 
 12  82,6 16,2 0,99 79,4 14,5 6,05 
 7 1245 57,1 1,3 41,6 93,1 3,4 3,5 
 10 2461 92,7 6,0 1,3 86,5 4,7 8,8 

 111   1140 85,8 13,1 0,9 88,9 6,0 5,1 

 14 1164 54,1 42,4 3,0 62,7 6,7 3,6 
 5  60,5 20,2 18,5 91,1 6,4 2,5 

 9 1852 70,6 24,7 4,7 93,0 3,9 3,1 
 20 1926 99,5 0,1 0,4 82,4 14,6 3,0 
 112 2877 99,7 - 0,3 85,5 12,6 1,9 
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 113 1594 79,0 18,8 2,2 76,4 18,8 4,8 
 1163 1853 95,7 2,14 1,76 91,3 8,35 0,35 

 115 1615 77,2 18,6 4,20 85,0 8,7 6,3 
 

) 
15 3350 36,1 38,0 2,6 91,0 6,2 2,6 

 1  2497 99,0 0,3 1,0 87,0 10,7 2,7 
 45  54,6 7,8 3,7 96,0 2,4 1,9 
 54  43,3 1,0 5,7 96,1 0,6 3,0 

 9 1067 - 16 80 85 96 29 
 

 
, ,  

,  
. 

.  [1]  6 : 1. 
;  2.  ;  3. ;  4.  ;  5.  ;  6.  

. 
 –  

, , ,  
. 

.  [2]  
, , ,  

 (CO2,  HS,  CH4,  N2).  
 (CO2, HS, CH4, N2, Rn) . 

 
,  0,3 (  5, 7, 9, 10, 12, 14, 3)  106,56  (  

112,20 – ). 
 

 3 : 
1.  -  10 ; 
2.  -  10  35 ; 
3.  -  35 . 

:  
 10  5, 7, 9, 10, 12, 14, 3/65, 113, 55, 14. 

 10-35  
.  1/80, 33, 34, 30, 43, 35, 54, 58, 115, 111, 110, 36, 115. 

 - ,  
 35 112, 115, 20. 6, 116, 10, 7, 111, 43, 34, 1, 2, 4, 

10. 
 

, 
. 

.  [3, 4], .  [5, 6, 7] .  
: 

. : 1.  (  4 ); 
   2.  (  4  20 ). 

. : 1.  (  -  20  37 ); 
   2.  (  -  37  42 ); 
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   3.  (  42 ); 
.  [2],  

 
,  

 ( . 2):         

  2 
   

1.  1.   0  7  
 2.   7  12  
2.  3.   12  20  
 4.   20  37  
3.  5.  37  42  
 6.   42  100  
4.  7.   100  

 
,  

.  
,  

, .  
 22  85 ,  

. 
 

, -
. 

, -
. , ,  

, . 
 

. 
, ,  

 
.   

,  
. 

 
 

, . 
,  

.  
, 

. 
.  

:   6-7   
. 

,  
.   

: 
1)  (  5,5  6,8); 
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2)  (  6,8  7,2); 
3)  (  7,2  8,5); 
4)  8,5. 
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LYS-GLY  D PEPT D MOLEKULUNUN F ZA QURULU U 
 

E.M. C rov 
Qafqaz Universiteti  

elshad_ceferov@hotmail.com 
 

ri konformasiya analizi üsulu il  Lys-Gly dipeptid molekulunun konformasiya 
xüsusiyy tl ri mü yy n olunmu dur. Hesablama n tic sind  Lys-Gly dipeptidinin m hdud 
sayda n optimal konformasiya v ziyy tl ri a kar olunmu  v  bu konformasiyalar  
stabill dir n quvv rin t bi ti v  enerji paylar  mü yy n olunmu dur. Lys-Gly dipeptid üçün 
bütün optimal f za qurulu lar n ikiüzlü f rlanma bucaqlar n qiym tl ri v  atomlar n 
üçölçülü koordinatlar  al nm r.  

 
Dipeptid molekullar n bioloji s naqlar  göst rdi ki, onlar n b zil rinin mü yy n 

farmakoloji xüsusiyy tl ri var. Yüklü radikallar  olan amin tur ular n qal qlar ndan t kil 
olunmu  dipeptidl r müxt lif reseptorlara qar  aqonist v  antaqonist aktivliyin  malikdirl r. 
Lys-Gly dipeptidi bel  dipeptidl rd n biridir. Bu Lys–Gly dipeptidinin sinir sisteminin 

st likl rinin müalic sind  istifad  edilm si n rd  tutulur [1]. 
Peptid molekullar n t sir mexanizmini t dqiqi üçün ilk növb  onlar n f za 

qurulu unu v  konformasiya imkanlar  öyr nm k vacibdir. M lumdur ki, peptidl r fizioloji 
raitd  bir y m ox ar stabil konformasiya v ziyy tl rind  olurlar. T crübi üsullar vasit si 

il  peptid molekulun kristalda v  ya m hlulda yaln z bir ortala  konfomasiya 
ziyy tind n m lumat verirlir. Haz rda t crübi üsullarla yana  peptid molekullar n qurulu  
dqiqind  n ri yar mempirik hesablama üsullar ndan geni  istifad  edilir. N ri 

konformasiya analizi üsulu bu üsullardan biridir. N ri konformasiya analizi üsulu peptid 
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molekulun bütün optimal konformasiya v ziyy tl rinin enerji v  h nd si parametrl rini,  
konformasiyalarda qar ql  t sir qüvv rin t bi tini v  rolunu mu yy n etm  imkan verir. 

qdim edilmi  m qal  Lys–Gly dipeptidin f za qurulu u n ri konformasiya 
analizi üsulu il  t dqiq olunmu dur. 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
 

kil 1. Lys-Gly molekulunun atom hesablama modeli v  f rlanma bucaqlar . 
 
 lkin hesablama variantlar n seçilm sind  Lys qal  üçün 2 mümkün olan sas 

ncirin konformasiya v ziyy tl ri B,R v  Gly üçün is  4 B,R,L,P formal  variantlardan 
istifad  olunmu dur. M lumdur ki, iki qal qdan ibar t olan peptid molekulu 2 optimal f za 
qurulu u tipi yarada bil r: e v  f. kil 1-d  Lys-Gly molekulunun atom hesablama modeli v  

rlanma bucaqlar  göst rilmi dir. 
 

dv l 1.  
Lys-Gly molekulunun e v  f eypin  aid olan optimal  

konformasiyalar n qar ql  t sir qüvv rinin enerji paylar . 

 
Qurulu  m rin h lli zaman  N.M. Qocayev v .S. Maksumov t find n t rtib 

edilmi  universal proqram v  alqoritm bütün t bl ri tamamil  n  al r  [3,4]. Enerjinin 
minimumla mas  birinci t rtib tör  gör  qradient üsulu il  apar r. kiüzlü bucaqlar n 
hesablanmas UPAC– UB nomenklaturas na sas n apar lm r [5]. Hesablamalar  vasit si 
il  molekulun mövcud olan parametrl rini stabill dir n Van-der-Vaals, elektrostatik, torsion 
qar ql  t sir qüvv rinin,  g n hidrogen rabit rinin enerji paylar  mü yy n 
etm k mümkün olmu dur. Dipeptidin f za qurulu u 2 eyp il  t svir olundu una baxmayaraq, 

 
Müxt lif qar ql  t sirl r v  nisbi enerji qiym tl ri S.S Konformasiya eyp Eqv Eel Etor Eüm Enisbi 

1 B23222B e -6,39 5,34 2,06 1,01 0 
2 R22222P e -5,52 6,32 0,55 1,35 0,34 
3 R23222L e -5,79 5,56 1,61 1,37 0,36 
4 R22222L e -5,41 6,39 0,47 1,45 0,44 
5 R22222B f -5,07 6,57 0,54 2,04 1,03 
6 B22222P f -4,96 6,49 0,62 2,15 1,14 
7 R22222R f -5,01 6,65 0,49 2,19 1,18 
8 B22222L f -4,92 6,53 0,62 2,23 1,22 

C  C  
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hesablanm  konformasiyalar n enerji differensasiyas  mü ahid  olunur. Mü yy n edildi ki, e 
seypin  aid olan konformasiyalar f seypinin konformasiyalar ndan enerji c td n daha 
lverislidir. C dv l 2-d  is  dipeptidin qal qlar aras  qar ql  t sir qüvv rin enerji paylar  

verilmi dir. Buradan ayd n görm k olur, tam bükülü e eypin  aid olan B23222B 
konformasiyada Lys v  Gly qal qlar  aras nda n lveri li qar ql  t sir  g lir v  onun 
enerji pay  -5,93 kkal/mol t kil edir. Qeyd etm k laz md r ki, R22222P konformasiyada Gly v  
Gly qal qlar  aras ndak  qar ql  t sir f rqlidir v  -0,23 kkal/mol t kil edir. C dv l 2-d n 
göründüyü kimi B23222B  v  R22222P konformasiyalarda ba qa qalan eypl rin optimal 
konformasiyalar ndan frqli olaraq effektiv qal qlararas  qar ql  t sirl r  g lir. Bu 
onunla izah olunur ki, dipeptidin konformasiya enerjisi amin tur ular n sas z ncirl rinin 
formas na, h mçinin yan z ncirl rinin v ziyy tl rin  qar  çox h ssasd r. Müqais  üçün h r 
eypin amin tur usunun konformasiyalar n n a  enerjili nümay nd rinin nisbi 

enerjil rin  n r salaq: e- eyp - BB (1.01 kkal/mol), f- eyp - RB (2.04 kkal/mol) 
 

dv l 2.  
Lys-Gly molekulunun optimal konformasiyalar nda qal qlar  

daxili v  qal qlararas  qar ql  t sir qüvv rin enerji paylar . 

Konformasiya  LYS   GLY  Amintur usu 
qal  

B23222B 5,07 -5,93 
R22222P 3,8 -2,7 

 LYS  

-0,19 

e 

 
-0,23 

 GLY  

     

Konformasiya  LYS   GLY  Amintur usu 
qal  

R22222B 3,71 -1,95 
B22222P 3,49 -1,72 

 LYS  

-0,26 

f 

 
-0,24 

 GLY  

 
Onu da qeyd ed k ki, dipeptidin n dayanaql  üç konformasiyas  m hz e eyp  

aiddirl r: B23222B (0.0 kkal/mol), R22222P (0.3 kkal/mol) v  R23222L (0.4 kkal/mol).  
Göründüyü kimi, konformasiyalar n qeyri-valent qar ql  t sir enerjisin pay  orta 

hesabla -5 kkal/mol t kil edir.  
Bel likl , hesablama n tic sind  Lys–Gly dipeptidinin m hdud sayda n optimal 

konformasiya v ziyy tl ri a kar olunmu  v  bu konformasiyalar  stabill dir n quvv rin 
bi ti v  enerji paylar  mü yy n olunmu dur. Lys-Gly dipeptid üçün bütün optimal f za 

qurulu lar n ikiüzlü f rlanma bucaqlar n qiym tl ri v  atomlar n üçölçülü koordinatlar  
al nm r.  
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,  

, . 
  

  ( )  
 ( =0). 

  )(tf  (  – , t – ), 
 3 : -

 ( 1);  ( 2);  
 Pk (  P<Pk ,  

P>Pk – );   (  
);  

 1;  2; , 
m.  

 ,  
 4 .   

,  
 

.  (  
)  

. 
  

,  
 ( 1, Pk, m   1 )  ( 2  

2 ).  1. 
  

 5,  6 ,  
,  

 (  2). 
 , , ,  

 ( ,  
, , ,  

, )  
 ( ). 

 
 1. 

 2%-   
   

-
 

1 10-4, 
2 

2 10-4, 
2 

Pk 10-2 
2 

1 10-5  

 
210-5  

 
 m 10-2 

2 
- 1,9 2,9 4,9 3,6 4,9 0,40 15 
1 2,3 2,6 8,8 7,0 3,8 0,48 20 

 
 2. 

 
  

 
-
 
, 

 
t .,  t ,  

,  
t .,  t ,  

- 39,5 81,0 5,1 39,0 80,5 
1 41,0 82,5 5,6 41,5 82,0 
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 0  –  
  [C5H8 ],  [C5H10],  

,  
 0 %  100 % (0 %, 20 %, 40 %, 60 %, 80 %, 100 %),  

 0  1,0 (0; 0,1724; 0,3572; 0,5556; 0,7692;  1,0).  
 

:  
.  

, . 
.  

.  
.  

 
,  1. -

.  
  1. 

 /1/   
            20

4n ,  20
4d ,  Ctk

0 ,  
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  .  /1/ , 

 
. 
 20

4d  20
4n  Ctk

0  20
0  20

4d  20
4n  Ctk

0  20
0  

  
OHC 85  

84,119 1,4395 129 129 13,2
4 

0,94
8 

1,4312 129 13,49 

  
105HC  

70,135 0,7450 1,4080 49,2
5 

1,95
5 

0,74
5 

1,4065 49,3 1,965 

 
 2 ,  

 0 -
 

 2.  
 0  – 

 ( ) 
   

Ct0  0 0,1724 0,3572 0,5536 0,7692 1,0 
- 40 2,05 4,81 8,36 11,95 14,82 17,67 
- 30 2,04 4,74 8,10 11,63 14,42 16,87 
- 20 2,02 4,68 7,95 11,34 13,93 16,08 
- 10 2,01 4,63 7,76 11,07 13,47 15,35 

0 2,00 4,58 7,59 10,82 13,05 14,52 
10 1,98 4,52 7,44 10,51 12,55 13,85 
20 1,97 4,49 7,30 10,28 12,08 13,24 
30 1,96 4,45 7,16 10,02 11,71 12,53 
40 1,94 4,42 7,00 9,73 11,28 11,68 

 
,  

 -400  +400 ,  0  
 34%,   5,4 %.  

 
.  

 0  
 8-34 %- ,  

.  
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.  (1), (2), (3)  
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,  

.  1>g  (2)  0cos
_______

,  
,  

.  1g , 0cos
_______
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1
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n      (4)  

: Dn  – , ;  
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 0  (1)  
 ,  [6].  

 , 
 (1),  , 
; (  1). 

 1  
     g  

 )( 85 OHC ,  (1). 
  t0C 0   ,  ,  g  

-40 17,67 2,22 2,44 3,00 0,66 
-20 16,08 2,19 2,46 /8/ 0,67 
0 14,52 2,16 2,45  0,67 

20 13,24 2,14 2,44  0,66 

 
)( 85 OHC   

40 11,68 2,39 2,39  0,63 
,  g  

.    
,  

 
; 

, , -
,  

, , , 
,  

.  
  

  
.   

  
.1   

 g  
 g   

:  
 

2211

2211
2

0

0022

4
9

)2(
)2)(-(

xx
xMxM

N
kTg

A

;     (5)  

 21, MM  – ; 1  2 , 21, xx  – , 
.  

. 1,  
   g .  

 
 

 
1. .  « », ., 1960  
2. . «  

», ., 1963  

 .1.  
  g    

 
  

Ct 020= .   BX    
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 ri konformasiya analizi üsulu il  Glu-Lys  bioloji aktiv dipeptid molekulunun 
konformasiya xüsusiyy tl ri t dqiq olunmu dur. Hesablama n tic sind  bu molekulun 

hdud sayda n optimal konformasiya v ziyy tl ri a kar olunmu dur. Glu-Lys dipeptidi 
üçün bütün optimal f za qurulu lar n ikiüzlü  f rlanma bucaqlar n qiym tl ri v  
atomlar n üç ölçülü koordinatlar  al nm r . 
 
 Bir s ra dipeptid molekullar n sintezi v  bioloji s naqlar  n tic sind  onlar n 
neyroprotektor v  antidepressiv t sirl ri a kar olunmu dur. Hüceyr  modell rind  mü yy n 
olunmu dur ki, yüklü reaksion qruplar  olan amintur ular n qal qlar ndan t kil olunmu  
dipeptidl r neytrofinl  qar  aqonist v  antaqonist aktivliyin  malikdirl r [1,2]. Glu-Lys 
dipeptidi bel  dipeptidl rd n biridir. Müxt lif kimy vi qruplar hat sind  Glu-Lys 
dipeptidinin beyindaxili qan dövran n pozulmas  il  ba  x st likl rin müalic sind  istifad  
edilm si tövsiyy  olunur. Glu-Lys dipeptidinin t sir mexanizmini öyr nm k üçün önc  bu 
molekulun f za qurulu unun v  konformasiya imkanlar n öyr nilm si çox böyük elmi 
maraq k sb edir.  

qdim olunan i  Glu-Lys dipeptid molekulunun f za qurulu u v  konformasiya 
xass ri n ri konformasiya analizi üsulu il  t dqiq olunaraq modell dirilmi dir. N ri 
konformasiya analizi üsulunda molekulun tam daxili potensial enerjisi onun t rkibind  valent 
rabit sind  olmayan h r cüt atomlar n qar ql  t sirl rin enerji qiym tl rinin c min  

rab rdir. Peptid molekullar n konformasiya enerjisi mexaniki model sas nda valent 
bucaqlar  v  rabit ri d yi z olmaq rti il , qeyri-valent, torsion, elektrostatik qar ql  

sirl rin v  hidrogen rabit rinin enerjil rinin c mi kimi t yin olunmu dur .  
Hesablamalarda qeyri-valent qar ql  t sir enerjisi «6-12» potensialla ifad  olunmu  

 Skott v eraga t find n t klif olunmu  parametrl r sistemi il  hesablanmalar 
apar lm r [3]. Mexaniki model saslanaraq peptidl rd  elektrostatik qar ql  t sir 
enerjisini monopol yax nla mas sas nda, y ni ayr -ayr  atomlar n parsial yükl rin qiym tini 
bilm kl , Kulon qanununa müvafiq olaraq hesablanm r. Peptid molekullar nda polyar 
mühit üçün 10 n rd  tutulmu dur. Peptidin sas z ncirind  birqat C -N( ) v  C -C  
rabit ri v  yan z ncirl rin ikiüzlü bucaqlar traf nda f rlanmalar üçün torsion 
potensiallardan istifad  olunmu dur. Peptidl rd  q sm n ikiqat C=N peptid rabit si traf nda 

rlanma n  al nm r. Hidrogen rabit sinin donor-akseptor t bi tini n  alaraq bu 
rabit nin enerjisini Morze potensial  il  hesablanm r. Bütün hesablamalar polyar mühüt 
üçün apar ld ndan dielektrik sabiti =10 götürülüb [3,4]. Qurulu  m rin h lli zaman  
N.M. Qocayev v .S. Maksumov t find n t rtib edilmi  universal proqram v  alqoritm 
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bütün t bl ri tamamil  n  al r  [5]. Enerjinin minimumla mas  birinci t rtib tör  
gör  qradient üsulu il  apar r. kiüzlü bucaqlar n hesablanmas UPAC- UB 
nomenklaturas na sas n apar lm r [6]. Molekulun sas z ncirin mümkün formalar n 
qrupla mas  iki sinf  ayr r: bükülü (f) v  aç q (e) eypl ri.  

lumdur ki, dipeptid üçün iki eyp yarana bil r. Peptidin ilkin variantlar nda sas z ncirin 
r bir formas  R(  , =-180-0), B( =-180-0 , =0-180), L(  , =0-180) üçün qal qlar n yan 
ncirl rinin müxt lif orientasiyalar  n  al nm r. 

Glu-Lys dipeptidinin hesablama modeli 40 atomdan ibar tdir. Hesablamada 14 ikiüzlü 
rlanma buca  n  al nm r. Molekulun konformasiya analizi onu t kil ed n 

amintur usu qal qlar n optimal konfomasiya v ziyy tl ri sas nda apar lm r. Glu-Lys 
dipeptidinin konformasiyalar n hesablamas  n tic sind  0-5 kkal/mol nisbi enerji interval na 
daxil olmu n stabil konformasiyalar n enerji parametrl rin  gör  bükülü qurulu lar bu 
dipeptid üçün n lveri lidir. Molekulun stabil konformasiyalar n ikiüzlü bucaqlar n 
qiym tl ri v  qal qlararas  qar ql  t sir qüvv rin enerjil rinin qiym tl ri t yin edilmi dir. 

dv l 1-d  nisbi enerjil rin 0-5 kkal/mol interval nda eypl rin  paylanmas  t svir 
olunmu dur. Burada eypl r v sas z ncirl rin formalar  aras nda k skin differensasiya 
mü ahid  olunmu dur. Tam bükülü f eypin  aid olan konformasiyalar Glu-Lys dipeptidi 
üçün enerji c td n daha lveri lidir. 
 

dv l 1.  
Glu-Lys dipeptid molekulunun optimal konformasiyalar n  

0-5 kkal/mol nisbi enerji interval nda paylanmas  
              Nisbi  enerji  interval   (Kkal/mol)               

eyp                       
sas z ncirin 

formas  
  0-1   1-2   2-3   3-4   4-5    5> 

   RL     -     -      -     1     -      8 
   LR     -     -      -     -     1     8 

                              
e 
    BR     -     -     -     -             -                9 

   BL     -     1     -     -     1     7 f 
   RR     2     1     1     2     1     2 

 
dv l 2. 

Glu-Lys dipeptid molekulunun optimal konformasiyalar nda qal qlar daxili  
 qal qlararas  qar ql  t sir enerji qüvv rinin enerji qüvv ri 

 
 
Konformasiya 

 
Glu 

 
Lys 

Amin 
tur u 
qal  

R221R12222 

B121L32222 

R221R32222 

1.98 
1.9 
1.88 

0 
0.7 
0.2 

 

Glu 

   

-9.6 
-9.1 
-8.5 

        

         Lys 
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dv l 2-d  dipeptidin n optimal konformasiyalar n qal qlararas  qar ql  
sirl rin enerji paylar  göst rilmi dir. Bu c dv ld  Glu v  Lys qal qlar aras ndak  qar ql  
sirin enerjisi n optimal konformasiyas  üçün -9,6 kkal/mol t kil edir. Qeyd etm k laz md r 

ki, Glu-Lys dipeptid stabil konformasiyalar nda bir neç  hidrogen rabit ri  g lir, 
onlar n v ziyy tl ri v  enerji paylar  hesablanm r.  

Bel likl , hesablamalar n tic sind  Glu-Lys dipeptid molekulunun optimal f za 
qurulu u v  konformasiya xass ri polyar mühit üçün mü yy n edilmi dir. N tic  olaraq 
apar lan t dqiqat Glu-Lys molekulunun mühüm qurulu lam tl rini mü yy nl dirm  v  
ld  edil n bu ara rmalar d rman miyy tli preparatlar n yaranmas na imkan ver  bil r.  
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ri konformasiya analizi üsulu il  immunstimulla  t sir göst n Lys-Glu 

dipeptid molekulunun f za qurulu u t dqiq edilmi dir. Lys-Glu dipeptid molekulunun f za 
qurulu unun t dqiqi n tic sind  onun m hdud sayda stabil konformasiya v ziyy tl ri, onlar  
sabitl dir n qar ql  t sir qüvv rinin enerji paylar , molekullardaxili v  molekullaras  
enerji qiym tl ri mü yy n edilmi dir. H r bir optimal konformasiyan n ikiüzlü bucaqlar n 
qiym tl ri hesablanm r. Bu dipeptid molekulu bükülü formalara meyl edir v  onun enerji 

td n n lveri li konformasiyas  kvaziqapal  qurulu  g tirir. 
 
Peptid molekullar n yerin  yetirdikl ri funksiyalar onlar n f za qurulu lar  il  

laq dard r. Bu peptidl rin t sir mexanizminin öyr nilm si üçün onlar n qurulu -funksiya 
laq rinin t dqiqi z ruridir. Bu m qs dl  t qdim olunmu  i  bir çox farmakoloji t sirl  

malik olan Lys-Glu dipeptidinin f za qurulusunun xüsusiyytl ri n ri konformasiya analizi 
üsulu il  t dqiq olunmu dur. Bioloji testl r vasit si il  göst rilmi dir ki, insan n qan 
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plazmas ndan al nm  Lys–Glu  peptid molekulu canl  orqaniziml rd  sa lam hüceyr  
art  t min edir, reperativ prosesl ri stimulla r. Bu dipeptid molekuluna vilon ad  
verilmi dir. Bundan ba qa göst rilmi dir ki, vilon molekulun daxili istifad si zaman  
oynaq x st likl rind  mühüm ir lil yi r ld  edilir, r x st liyinin 1-ci m rh sind  
immun sistemin , qan laxtalanmas na müsb t t sir göst rir, x rç ng x st liyind  humoral 
immunitet sistemin  v  hüceyr  immunitetin  t sir edir [1, 2]. N ri konformasiya analizi 
modeli üsulunda peptid molekunun tam potensial enerjisinin hesablanmas  zaman  Van-der-
Vaals , elektrostatik, torsion qar ql  t sirl rin v  hidrogen rabit rinin enerji paylar n 

mi kimi n  al nm r. [3, 4]. Qurulu  m rin h lli zaman  N.M. Qocayev v .S. 
Maksumov t find n t rtib edilmi  universal proqram v  alqoritm bütün t bl ri tamamil  

 al r [5]. Enerjinin minimumla mas  birinci t rtib tör  gör  qradient üsulu il  
apar r. kiüzlü bucaqlar n hesablanmas UPAC– UB nomenklaturas na sas n apar lm r 
[6]. Lys–Glu dipeptid molekulunun hesablanma modeli 40 atomdan ibar tdir. Hesablamada 
14 ikiüzlü f rlanma buca  göst rilmi dir. Kimy vi qurulu una gör  Lys-Glu dipeptidi 
müxt lif tipli amintur u qal qlar ndan t kil olunub. Birinci, lizin ( Lys) qal n nisb n 
uzun müsb t yüklü yan z nciri var, ikinci is  Glu tur usunun (Glu) qal n yan z nciri is  

nfi yüklüdür. 
 

dv l 1.  
Lys-Glu dipeptid molekulunun optimal konformasiyalar n  

0-5 kkal./mol nisbi enerji interval nda paylanmas  
                       Nisbi enerji interval                         

eyp 
sas 
ncirin 

formas   
  0-1   1-2   2-3    3-4     4-5    5>  

   RL     -      -      -     -      -      9 
   BR     -      -      -      -      3     6 

                                                           
e 

   LR     -      -      -      1     2     6 
   RR     2      -      -      2      2     3                                                                

f    BL     -      -      2     -     -     7  
 
Dipeptid molekulun sas z ncirinin mümkün formalar  iki eyp t kil edir : aç q (e) v  

bükülü (f) [4]. Peptidin  ilkin variantlar nda sas z ncirin h r bir formas  R( =-180-0 , =-
180-0), B( =-180-0 , =0-180), L(  , =0-180) üçün qal qlar n yan z ncirl rinin müxt lif 
orientasiyalar  n rd  tutulmu dur [4.5]. H r bir peptidin f za qurulu u onun konformasiya 

ziyy ti il , sas z ncirin formas , eypl rl  xarakteriz  olundu undan bunu c dv ld 1-d  
daha d qiq gör  bil rik. Bu c dv ld  Lys-Glu dipeptid molekulunun optimal 
konformasiyalar n 0-5 kkal./mol nisbi enerji interval nda paylanmas  göst rilmi dir. 

dv ld n görünür ki, molekulun eypl ri v sas z ncirin formalar  aras nda differensasiya 
mü ahid  olunur.Tam bükülü f eypin  aid olan konformasiyalar Lys-Glu dipeptidi üçün 
enerji c td n daha lveri lidir.Onu da qeyd etm k laz md r ki, Lys-Glu dipeptid molekulu 
stabil konformasiyalar nda bir s ra hidrogen rabit ri  g lir. N tic  hesablanm  
optimal f za qurulu lar  aras nda çox k skin enerji f rqi mü ahid  olunmu dur. Dipeptid 
molekulun n stabil R22222R121 konformasiyas nda Lys-nin NH2 v  Glu-nin COO- yan 

ncirl rinin qruplar ndak  atomlar aras nda spesifik hidrogen rabit si  g lir. Bu 
hidrogen rabit si R22222R121 konformasiyada kvaziqapal  v ziyy tin  s b olur. 
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dv l 2. 
Lys-Glu dipeptidinin stabil konformasiyalar n qaliqdaxili v   

   qal qlararas  qar ql  t sirl rin enerji paylar  
 

Konformasiya Lys Glu Amin 
tur u 
qal  

R12222R121 

R22222R221 

R22222R321 

4.4 
4.2 
4.1 

-11.4 
-14.2 
-13.8 

 
Lys 

   
    3.3 

3 
2.8 

  Glu 

 
dv l 2-d  Lys–Glu dipeptidinin stabil konformasiyalar n qal qdaxili v  qal qlararas  

qar ql  t sirl rin enerji paylar  göst rilib. Bu c dv ld n görünür ki, n stabil bükülü RR 
formal  konformasiyalarda birinci v  ikinci qal qlar aras nda çox güclü elektrostatik qar ql  

sirl r   g lir.  Misal  üçün  R22222R221 konformasiyada bu qar ql  t sir -14,2kkal/mol 
kil edir. Hesablama n tic sind  al nan optimal konformasiyalar n ikiüzlü f rlanma 

bucaqlar  mü yy n edilmi dir. n lveri li konformasiyan n ikiüzlü bucaqlar n sas nda 
dipeptid molekulunun f za modeli al nm r. kild  dipeptid molekulunun n lveri li 
konformasiyas n modeli göst rilmi dir. 

Bel likl , Lys-Glu dipeptid molekulunun f za qurulu unun t dqiqi n tic sind  onun 
hdud sayda stabil konformasiya v ziyy tl ri onlar  sabitl sdir n qar ql  t sir 

qüvv rinin enerji paylar , molekullardaxili v  molekullaras  enerji qiym tl ri v  h r bir 
konformasiyalar n ikiüzlü bucaqlar n qiym tl ri hesablanm r. 

Apar lan t dqiqat onu göst rdi ki, Lys-Glu dipeptid molekulu 0-5 kkal/mol nisbi enerji 
interval nda m hdud sayda konformasiya v ziyy tl ri yarad r. Bu molekul bükülü formalara 
meyl edir v  onun enerji c td n n lveri li konformasiyas  kvaziqapal  qululu  

tirir. Al nan n tic r g kd  yeni daha selektiv d rman miyy tli preparatlar n 
yaranmas nda istifad  edil  bil r. 

 
kil. Lys-Glu dipeptid molekulunun polyar mühiti üçün n stabil konformasiyanin proyeksiyas  
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,  
. 

 
 IRIS Intrepid II 

Optical Emission Spectrometer [2] ( .2)  1. 
 [5]. 

,  
 <0.01 . , 

 
. 

 
 (Na).  21,6 mq/l  126,0 

mq/l. 
 

,  
 

, .  
, ,  

. ,  
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, . ,  

 (Ca)  
 (S).   (Ca)   

 35.9 mq/l  93.3 mq/l,  25.7mq/l  119.0 mq/l. 
 

,  
, , ,  

.  
, . 

, -
, , -

,  
. 

 
. 2.  IRIS Intrepid II Optical Emission [2]. 

 (Mg),  (K),  (Si)  (Sr)  
:  

Mg  9,3 mq/l  44,2 mq/l; K  1,4 mq/l  5,1 mq/l; Si   3,1 mq/l  12,8 mq/l  Sr  
0.4 mq/l  1,2 mq/l. 
  – . 
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. , 

,  (PEG),  
,  

,  [1, 2]. 
 

 
. 1. : 
)  PEG4, ( )  PEG5, ( ) PEG4+Cl, ( ) PEG5+Cl 

 
 

 [3-7].  
l  

 HO-(CH2–CH2–O)n-H,  
 (PEG4+ l  PEG5+Cl).  

 ChemOffice  
,  4  5  

.   
.  

.  
 

 ab initio  Gaussian-09  
 6-31G (p,d). 

,  
, ,  

,  50.  
 PEG  

.   
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 1.  
 ( )  

 
PEG-4 PEG-4+Cl PEG-5 PEG-5+Cl 

 

 

 

 

 

 
O1-O4 2.78 O1-O4 2.78 O1-O4 2.69 O1-O4 2.85 
O4-O7 2.87 O4-O7 2.87 O4-O7 2.83 O4-O7 2.93 
O7-O10 2.87 O7-O10 2.87 O7-O10 2.82 O7-O10 2.89 
O10-O13 2.78 O10-O13 2.78 O10-O13 2.85 O10-O13 2.77 
    O13-O16  3.60 O13-O16  2.78 

O1-O7 5.38 O1-O7 5.38 O1-O7 5.06 O1-O7 4.99 
O1-O10 6.59 O1-O10 6.76 O1-O10 5.65 O1-O10 6.02 
O1-O13 7.31 O1-O13 7.63 O1-O13 5.70 O1-O13 5.30 
O4-O13 6.59 O4-O13 6.78 O1-O16 2.99 O1-O16 2.90 
O7-O13 5.38 O7-O13 5.39 O16-O10 5.01 O16-O10 3.55 
O4-O10 4.86 O4-O10 4.98 O16-O7 5.97 O16-O7 3.81 

  Cl –O1 3.90 O16-O4 4.73 O16-O4 3.56 
  Cl –O4 3.55 O4-O13 5.91 O4-O13 5.84 
  Cl –O7 3.69 O7-O13 5.32 O7-O13 4.78 
  Cl -O10 3.52 O4-O10 5.16 O4-O10 5.15 
  Cl -O13 3.88   Cl -O1 4.58 
      Cl –O4 4.48 
      Cl –O7 4.83 
      Cl -O10 4.77 
      Cl -O13 4.92 
      Cl –O16 2.94 

 
 PEG4+ l  PEG5+Cl  

 
.  

.1 , 
.  

.1,  
1 4,  4 7,  7 10 10 13   PEG4+Cl . 

   
1 13  0,32Å.  

4 10  0,12Å,  
4 13 1 10  0,19Å  0.17Å,  

.  
 PEG4  
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4 10. 1 13  
0,4Å, 7,  0,2Å .  

,  
, ,  

PEG4 ,  
 ( .2, ). 

 PEG5   
 
 

16 ,  
,  

2.94 Å.  0,6Å , 
1 4.  

13,  
7 10 (  2Å, 1.8Å 

 1.9Å  ,  16).  
,  

16  
,  4,5Å.  

16  
 « »  

,  
,  0.82 Å  

13. 10 13,  
 0.08 Å. : O1-O4  0.16Å,  

O4-O7  O7-O10  0.1  0.07Å.  
. , 1 10, 
 0.37Å, . 16  

,  
7  2.16Å,  1.46Å 10  1.17Å 4.  

13 7 1  0.54Å  0.4Å . 
 PEG5+Cl ( .2, )  

Cl  PEG5. 
 

 2 .  
 

 PEG-4 PEG-4+Cl PEG-5 PEG-5+Cl 
SCF Done: E(UHF) ( .)  -687.708 -1147.159 -840.636 -1300.087 
nuclear repulsion energy (Hartrees) 855.947 1087.141 1249.965 1498.227 
Total Dipole moment (Debye) 4.778 4.755 4.298 4.272 

 
 2  

. 2  
 PEG-4+Cl   PEG-5+Cl  

 PEG-4  PEG-5  
459.451 . ,  

.  
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 -  0.023 D  PEG-
4+Cl  0.026 D  PEG-5+Cl.  
PEG5+ l ,  0.483 D 

,  PEG-4+ l. 
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POL NILP RROL DONUN TIRAKI  ALINMI  POL MER-SU FAZALI 
STEML RI V  ONLARIN F -KIMY  XASS  

 
T.O. Ba rov, A. . H nov, A.E. Hac yeva, N.F. hm dov, X.T. H nova 

Bak  Dövl t Universiteti, baghirov-t@mail.ru 
 

Polivinilpirrolidonun (PVPD) i tirak  il  al nm  polimer-su ikifazal  sisteml rind n 
dekstran-PVPD-su, PVPD–duz-su sisteml rind  fazalara ayr lman n molekulyar aspektl ri 
ara lm , sisteml rin hal diaqramlar  qurulmu dur. H min sisteml rin ox ar v  f rqli 

tl ri mü yy nl diril k göst rilmi dir ki, ist r iqtisadi s liliyin  gör , ist rs  d  
lveri lilik bax ndan PVPD-duz-su, o cüml n, PVPD-üzvi tur ular n Na duzu–su ikifazal  

sisteml ri daha m qs uy undur. 
 

lumdur ki, termodinamik uyu maz el  polimer cütl ri vard r ki, b zi h lledicil rd  
bu polimerl rin konsentrasiyas n mü yy n qiym tl rind n böyük qiym tl rind  fazalara 
ayr lma prosesi ba  verir v  fazalar n h r biri polimerl rd n h r hans  biri il  z nginl mi  
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olur [1]. Polimerl rin bir h lledicid  termodinamik uyu mazl  bar biyyatda 
ziddiyy tli fikirl  rast g linir. B zi mü llifl r komponentl rin h lledici rolunu ir li sürürl r. 
Onlar iddia edirl r ki, r iki polimer h r hans  h lledicid  ikifazal  sistem verirs , onda bu 
hadis  dig r h lledicil rl  d  mü ahid  olunmal r. Son zamanlar is  E. M simov, B. 
Zaslavski v  dig rl ri elmi t dqiqat i rind  ikifazal  sulu polimer sisteml rinin 
yaranmas nda suyun h lledici rola malik olmas  ir li sürür [2, 3] v  bunu t crübi faktlarla 

sdiq edirl r. Dekstran-polietilenqlikol(PEQ)-su ikifazal  sisteml rd  fazalara ayr lma 
prosesin  xarici amill rin sistemli t dqiqi apar lm  v  göst rilmi dir ki, suya daxil edil n faza 

 g tir n komponentl rin h r birinin t siri il  sistemd  suyun strukturu (hal ) el  d yi ir 
ki, yaranacaq fazalar n öz yi olan iki müxt lif su strukturu (hal ) yaran r v  komponentl rin 
konsentrasiyas n mü yy n qiym tind n böyük qiym tl rind  sistemin fazalara ayr lmas  ba  
verir [3]. 

Polimer-su ikifazal  sisteml rinin t dqiqinin aktuall  bel  sisteml rd  ged n 
prosesl rin canl  orqanizmd  ged n prosesl rin modeli kimi q bul oluna bilm si il  
laq dard r. Do rudan da, sistemin bir-birind n hidrofobluqlar na gör  f rql n eyni 

zamanda mövcud olan fazalar  aras nda bioloji madd rin paylanmas n ara lmas  
orqanizmd  da nmas  qanla h yata keçiril n madd r mübadil si mexanizmini ba a 
dü  köm k ed  bil r. Fazalar n çox hiss sini su t kil etdiyind n bel  mühitd  
biomakromolekullar n konformasiyas  v  strukturunu formala ran qar ql  t sirl rin 

miyy tc  öyr nilm si çox miyy tlidir. 
spaniyan n “Panreac” firmas n istehsal etdiyi polietilenqlikol (PEQ)-

HO(C2H4O)nH, Almaniyan n “Applichem” firmas n istehsal etdiyi polivinilpirrolidon, 
Rusiyan n istehsal  olan dekstran v  polivinilspirti, «kimy vi t miz» qeyri–üzvi duzlar v  üzvi 
tur ular n duzlar  istifad  olunmu dur. Bütün t crüb r kvars qablarda iki d  distill  
olunmu  su il  apar lm r. kifazal  sisteml rin sas xarakteristikalar ndan olan binodal 
yrisini qurulmu  v  birl dirici x ttin meyl buca  tap lm r. 

Polimer-polimer-su ikifazal  sisteml rind  fazalara ayr lma mexanizminin molekulyar 
aspektl rini ara rmaq üçün dekstranla b zi ion da mayan polimerl rin-polietilenqlikol, 
polivinilpirrolidon, fikoll v  polivinilspirtinin sulu qar nda al nm  ikifazal  sisteml rin hal 
diaqramlar  t dqiq olunmu dur. H min sisteml rin binodal yril rini t hlil etdikd  m lum 
olur ki, hal diaqram nda homogen oblast n sah ri a dak  ard ll a malikdir: 
SPVPD>SPEQ>SPVS. Bu fakt  onunla izah etm k olar ki, PVS-in suda h llolma qabiliyy ti dig r 
polimerl r, PEQ v  PVPD-y  nisb n kiçikdir, onun sulu m hluluna dekstran lav  etdikd  

hlulda ikinci fazan n öz yini t kil ed n su strukturu yaran r v  fazalara ayr lma ba  verir. 
PVPD il  suyu strukturla ran qeyri-üzvi duzlar n sulu m hlullar nda al nm  ikifazal  

sisteml rin fiziki-kimy vi xass ri t dqiq edil k göst rilmi dir ki, suya daxil edil n faza 
 g tir n komponentl rin h r biri suyun strukturuna v /v  ya termodinamik hal na t sir 

ed k iki müxt lif struktura (termodinamik hala) malik olan su  g tirir v  h min 
müxt lif strukturlu sular konsentrasiyan n mü yy n qiym tind n böyük qiym tl rind  ayr -
ayr  fazalara y laraq termodinamik tarazl q hal nda olan ikifazal  sistem  g tirirl r. 

Yeni ikifazal  sisteml rin axtar  n tic sind  m lum olmu dur ki, polivinilpirrolidonla 
(PVPD) b zi üzvi duzlar n-çax r, limon v  k hr ba tur ular n Na duzunun sulu m hlulu 
ikifazal  sistem verir. 

Qeyd ed k ki, qeyri–üzvi duzlar v  uzvi tur ular n Na duzunun sulu m hlulu il  
dekstran v  fikollun sulu qar nda ikifazal  sistemin al b al nmamas  da ara lm  v  bu 
qar qlarda komponentl rin müxt lif konsentrasiyalar nda ikifazal  sistem al nmam r. 
kifazal  sistem t dqiq olunmu  polimerl rd n PVPD v  polietilenqlikolla uzvi tur ular n Na 

duzunun sulu qar nda al r. Bizim fikrimizc , polimer-duz-su sisteml rind  ikifazal  
sistemin al b-al nmamas  polimer molekulunun suda yaratd  hidrat t nin f za ölçül ri 
il  duzun suda h ll olmas  n tic sind  al nan ionlar n traf ndak  hidrat t nin ölçül ri 
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aras ndak  uy unsuzluqla ba r. Bu uy unsuzluq PVPD v  PEQ olan halda daha çox 
oldu undan müxt lif strukturlu sular n bir-birind  qeyri m hdud h ll olmas  n tic sind  
fyazalara ayr lma ba  vermir. 

Suyun ikili struktura malik olmas  n  ald qda termodinamik tarazl q hal nda 
faza tir n komponentl rin mü yy n konsentrasiyadan böyük qiym tl rind  heterogen 
sistem al nmas  asanl qla izah etm k olur. Suyun termodinamik hal  molekullar n f za 
orientasiyas n müxt lifliyi v  molekullar aras ndak  hidrogen rabit rinin intensivliyi 
mü yy n edir. Bel  ki, molekullar aras ndak  h r bir hidrogen rabit sin  dü n enerjinin v  
molekullar n f za orientasiyas n d yi si suyun hal n v /v  ya strukturunun d yi sini 
göst rir. Bu mülahiz r müxt lif madd rin - h m yüks kmolekullu, h m d  kiçikmolekullu 
birl rin - t siri il  suyun strukturunun d yi sini izah etm  imkan verir.  
PVPD-duz-su ikifazal  sisteml ri faza tir n komponentl rin konsentrasiyalar  v  ya 
temperaturu d yi kl  al r. Polimer-polimer-su ikifazal  sisteml rind n f rqli PEQ-duz-su 
ikifazal  sisteml rin  analoji olaraq, bu sisteml rd  d  fazalara ayr lma temperaturu artd qca 
daha tez ba  verir. Ba qa sözl , PVPD –duz–su ikifazal  sisteml ri fazalara ayr lman n a  
kritik nöqt sin  (FAAKN) malik olan sisteml rd ndir. 

PVPD –nin duru m hlullar  üçün (0,04÷0,1qr/l) 13 qeyri-üzvi duzla 25÷85°C 
temperatur interval nda qar qda termodinamik uyu mazl q hadis si mü ahid  olunmu dur. 

lum olmu dur ki, müxt lif duzlar üçün sistemd  fazalara ayr lma müxt lif temperaturlarda 
ba  verir v  duzlar n konsentrasiyas  artd qca fazalara ayr lma prosesi ba  ver n temperatur 
azal r. 

Analoji t dqiqatlar 13 qeyri–üzvi duzla PVPD–nin be  fiks  olunmu  h cmi paylar  
üçün apar lm r. Müqayis  üçün bir s ra natrium v  kalium duzlar  üçün Na2CO3, Na3PO4, 
Na2HPO4, NaH2PO4 v  K2CO3,  K3PO4,  K2HPO4, KH2PO4 – PVPD-duz-su sisteml rind  
fazalara ayr lma temperaturu Tf.a. tap lm r. M lum olmu dur ki, natrium duzlar n i tirak  
il  olan duzlarda fazalara ayr lma kalium duzlanma nisb n azd r v  fazalara ayr lma 
temperaturlar  aras ndak  f rq Tn t dqiq olunmu  duzlar n anionlar ndan as  olaraq d yi ir. 

Tf.a.=Tf.a.(K anion)- Tf.a.(Na anion) 
Mü yy n olunmu dur ki, natrium v  kalium ionlar  xarici elektron örtükl rin  gör  

ox ard r v  eyni yük  malikdirl r. Onlar bir–birind n ancaq radiuslar na gör  f rql nirl r 
(rNa=0,98 Å, rK=1,33 Å) v  bu s bd n radiusu kiçik olan ionun hidratla ma di böyük 
olur, uy un olaraq nNa=7÷9  v  nK=4÷6-d r. T dqiq olunmu  ionlar n su molekullar  il  
qar ql  t sir ehtimallar  da f rql nir v  bu f rq özünü sisteml rin fiziki–kimy vi xass rin  
müxt lif cür t sir etm kd  biruz  verir. Qeyd ed k ki, Na v  K kationlar n su molekullar  il  
qar ql  t sir enerjil ri uy un olaraq ENa=-101,2kC/mol, EK=-75,7kC/mol-dur. 

biyyatdan m lumdur ki, eyni yük  v  ox ar xarici elektron qurulu una malik olan ionun 
polyarizasiya v  diffuziya xass ri ionun radiusu azald qca art r [4]. Al nm r ki, NaH2PO4 
duzundan f rqli olaraq, dig r t dqiq olunmu  natrium duzlar nda fazalara ayr lma temperaturu 
kaliuma nisb n kiçikdir. NaH2PO4 v  KH2PO4 duzlar ndak  k naraç xman  is  duzlar n tur u 
xass rinin kalium duzunda çox olmas  il laq ndirm k olar. 

Na2HPO4,  K2HPO4, (NH4)2PO4 duzlar n i tirak  il  PVPD-duz-su sisteml ri üçün 
tap lm  fazalara ayr lma temperaturunun qiym tl ri yuxar dak  n ri mülahiz rd n al nm  
qiym tl  uy undur. PVPD-(NH4)2PO4-H2O sisteminin fazalara ayr lma temperaturu PVPD- 
Na2HPO4-H2O v  PVPD-K2HPO4-H2O sisteml rin  nisb n böyükdür v  bu fakt (NH4) 
ionunun nisb n böyük olmas  il  (1,43Å) izah olunur. 

Analoji n tic r Na2SO4 v  Li2SO4 duzlar  il  olan sisteml r üçün d  al nm r. Li 
ionunun radiusu (0,78Å) Na ionunun radiusundan kiçik oldu undan PVPD-Li2SO4-H2O 
sistemind  fazalara ayr lma komponentl rin daha kiçik konsentrasiyalar nda ba  verir. 

Qeyd etm k laz md r ki, qeyri–üzvi duzlar n suyun strukturuna (hal na) bu v  ya dig r 
istiqam td  t siri daha çox anionun t bi ti il  izah olunur. Bu m nada natrium v  kalium 
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duzlar n anionlar n fazalara ayr lma prosesin  t siri t dqiq edilm kl  onlar n suyun 
strukturuna t siri haqq nda mülahiz r yürüdülmü dür. 
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OLOJ  AKT V MOLEKULLARIN QURULU -FUNKS YA ASPEKTL N 
 T DQ QATLARI  

 

G. . Haqverdiyeva 
Fizika Probleml ri nstitutu, Bak  Dövl t Universiteti,  

Hagverdigulnara@gmail.com 
 

ri yana ma il  bir s ra bioloji aktiv molekullar n qurulu -funksiya münasib tl rin  
ayd nl q g tirilmi dir. Molekulyar mexanika, molekulyar dinamika, kvant kimy vi 
metodlardan v  müasir kompüter proqramlar ndan istifad  ed k peptid molekullar n 
konformasiya imkanlar , elektron qurulu lar , dinamik xass ri öyr nilmi  v  bioloji aktiv 

za qurulu lar  modell dirilmi dir. Apar lm  t dqiqatlar n sas nda ümumil dirilmi  
tic r ld  edilmi dir.  

Açar sözl r: bioloji aktiv molekullar, f za qurulu u, molekulyar mexanika, 
molekulyar dinamika, kvant-kimy vi metodlar, molekulyar modell dirm  

 
 Orqanizmd  bioloji aktiv molekullar n fizioloji t sirl ri onlar n f za qurulu lar , 
elektron v  dinamik konformasiya xass ri il  ba r. T qdim olunmu  i  n ri yana ma 
il  [1-3] peptid T-nin, dermorfin, deltorfin, kiotorfin, neokiotorfin, hemorfin molekullar n 
qurulu -funksiya probleml rin  bax lm r. Birinci m rh  mexaniki model ç rçiv sind  
bu peptidl rin v  onlar n analoqlar n stabil konformasiyalar n enerji v  h nd si 
parametrl ri mü yy nl dirilmi dir. Sonrak  m rh rd  kvant-kimy vi metodlar n köm yi 
il  bu konformasiyalar  xarakteriz  ed n elektron qurulu lar n parametrl ri hesablanm , 
molekulyar dinamika metodu il  mü yy nl mi  lokal minimumlar traf ndak  ehtimal 

ziyy tl r ara lm r. Al nm  n tic ri bioloji testl r il  müqais  ed k t dqiq 
olunmu  molekullar n bioloji aktiv konformasiyalar  HyperChem proqramlar paketinin 
köm yi il  modell dirilmi dir (http://www.hyper.com/). 

ÇS-  qar  t sir göst n farmakoloji preparat olan peptid T (Ala1-Ser2-Thr3-Thr4-
Thr5-Asn6-Tyr7-Thr8) insan immundefisit virusunu hat  ed n gp 120 qlikoproteidin kiçik 
seqmentidir v  limfositl rd , beyind  yüks k konsentrasiyada mövcud olan CD4 antigen 
reseptorlar na ba lanan mediator kimi tan r. Peptid T-nin inyeksiyalar  davaml  
olmad ndan ist nil n fizioloji effektin al nmas  ç tinl ir. Bu s bd n spesifik reseptorlarla 
ba lanma a qadir olan v  peptidazalar n deqradasiyas na m ruz qalmayan peptid T-nin 
analoqlar n ld  edilm si z ruridir. Hesablamalar göst rir ki, bu molekulun f za qurulu u 
iki tip konormasiya il  t svir oluna bil r, siklik v  spiralvari [4,5]. Birinci konformasiya 
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molekulun N- v  C- uclar nda yerl n ks yük da yan atom qruplar n elektrostatik 
qar ql  t sirl ri üçün lveri lidir, ikincisi is  polipeptid skeletinin atomlar n effektiv 
dispersion kontaktlar  t min edir. Siklik konformasiya molekulun C-uclu fizioloji aktiv 
pentapeptid fraqmentinin Thr4-Tyr7 seqmentind  beta-dönü ün olmas  il  xarakteriz  olunur. 
Peptid T-nin v  onun bioloji testl r keçmi  analoqlar n konformasiya xüsusiyy tl rinin 
müqais li analizi [6] sas nda mü yy n edilmi dir ki, fizioloji aktiv pentapeptid  daxil olan 
qal qlar buradaki requlyar qurulu un- beta-dönü ün v  el  molekulun bütövlükd  f zada 
formala mas nda sas rol oynay rlar. Bel  ki, bu fraqmentd  apar lan modifikasiyalar sas 

ncirin bucaqlar n d yi sin  s b olaraq -dönü ün da lmas na g tirib ç xar r. Peptid 
T-nin NMR t dqiqatlar da göst rir ki, onun aktiv v  qeyri-aktiv analoqlar  konformasiya 
müxt lifliyi il  xarakteriz  olunurlar. [D-Ala1]- peptid T amid Q ÇS-  qar  t sir göst n 
terapevtik preparat kimi kliniki s naqlardad r. Bu analoq peptid T– n daha yüks k 
hemotaktik aktivlik numayi  etdirir, H V-nun neyrotoksik v  immununotoksik effektl rini 
blokada edir. Apard z hesablamalar göst rir ki, bu zetm  peptid T–nin iki xarakterik 
konformasiyalar  istisna etm , siklik konformasiyada elektrostatik kontaktlar  daha da 
gücl ndirir. Bu onunla izah olunur ki, analoq molekulunun uclar  f zada yax nla  olur v  

bii peptid  n n daha kompakt forma al r. Bu model nativ peptididd ki Thr4 v  Tyr7 
qal qlar aras nda mövcud olan hidrogen rabit sind n ba qa Thr4 v  Thr8 qal qlar aras nda 
hidrogen rabit sinin qurulmas  il  xarakteriz  olunur. Bu model konformasiya keçidl rini 
istisna etm  d , peptid T-nin fizioloji aktiv qurulu unu t svir edir. Hesablamalar göst rir ki, 
siklik qurulu  biopotensiyas  az olan  [D-Ala1, D-Thr8]-peptid T amid üçün qeyri-
mümkündür. Treoninin modifikasiyas  peptid z ncirind ki stabil kontaktlar n itm sin  s b 
olaraq bioloji aktiv qurulu un da lmas  il  n tic nir. Bu t dqiqatlar onu göst rir ki, peptid 
T-nin fizioloji aktiv konformasiyas  onun [D-Ala1]-analoqunun optimal qurulu u olan siklik 
konformasiya modell dirir. Qeyd ed k ki, peptid T-nin xarakterik konformasiyalar n h r 
birisi elektron s xl n spesifik paylanmas  il  xarakteriz  olunur [7]. Yük paylanmas n 

yi si sas n Thr4 amin tur usu qal n sas v  yan z ncirl rind  ba  verir, bu da ki 
bax lm  konformasiyalar n xüsusiyy tl ril  ba r. Siklik konformasiyada bu qal  ba qa 
OH qrupu da yan qal qlardan f rql  olaraq molekulun m rk zin  yön k, sikl-dövr ni 
deformasiyaya edir v  onun N – v  C-uc hiss rin  f zada yax nla  olur. N tic  Thr4, 
Thr8 qal qlar n OH qruplar ndak  v  molekulun uclar ndak  karbon, oksigen v  hidrogen 
atomlar n yük d yi ri mü ahid  olunur. Konformasiya f rqliliyi peptid T molekulunun 
dipol momenti kimi molekulyar xass sin  t sir edir. Siklik konformasiyada molekulun yük 
da yan uc hiss rin f zada yax nla  v ziy td  oldu u üçün dipol monenti daha kiçik 
qiym t al r, bu da molekulun daha stabil v ziy td  olmas ndan x r verir. Apar lm  

dqiqatlar traf mühitin polyarl ndan as  olaraq bax lm  konformasiyalar n realla mas  
proqnozla rma a imkan verir. Peptidin T-nin C–uclu petapeptid hiss sind  –dönü ün 
formala mas n enerji üstünlüyü onun spesifik reseptorlarla ba lanmas  üçün z ruridir. 
Al nm  n tic r HIV-s  qar  effektiv t sir göst n davaml  farmakoloji preparatlar n 
haz rlanmas nda istifad  oluna bil r. 

Dermorfin (H-Tyr-D-Ala-Phe-Gly-Tyr-Pro-Ser-NH2), deltorfin I (H-Tyr-D-Ala-Phe-
Asp-Val-Val-Gly-NH2) v  deltorfin II (H-Tyr-D-Ala-Phe-Glu-Val-Val-Gly-NH2)  
Phyllomedusa ail sin  aid olan qurba alar n d risind n al nm  endoqen x tti 
neyropeptidl rdir. Onlar, müvafiq olaraq, -, 1- v  2-opiat reseptorlarla ba lanaraq 

rk zi v  periferik sinir sisteml rin  t sir edirl r. Bu peptidl rin ard ll nda fizioloji 
miyy tli olan a sici t sir  malik ox ar N-uclu tetrapeptid Tyr-D-Ala-Phe-Xaa (harada 

Xaa- dermorfind  Gly, deltorfin I-d  Asp, deltorfin II -d  is  Glu- dir) mövcuddurdur. Bu 
peptidl rin ard ll nda aromatik halqalar da yan Tyr v  Phe amin tur ular  qal qlar n 
aras nda D- Ala amin tur usu yerl ir. Bu cür qurulu  onlar n biloji aktivliyin  cavab verir. 
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Hesablamalar sas nda bu peptidl rin f za qurulu lar n müqais li analizi apar lm , onlar n 
analqetik effekt  cavab ver n ümumi konformasiya xass ri v  h r birin  xas olan qurulu  
xüsusiyy tl ri ara lm r [8, 9]. Mü yy n edilmi dir ki, dermorfinin qlobal 
konformasiyas nda Tyr1-Cly4 seqmenti spiralvari qurulu a malikdir. Bu konformasiyada D–
Ala2 amin tur usu qal n v  molekulun C-ucunda yerl n NH2 amid qrupunun 
atomlar n f zada yax nla mas  il  kvazisiklik qurulu  g lir. Qeyd ed k ki, dermorfin 
molekulunun v  onun guclu a sici t sir  malik [D–Arg2]-tetrapeptid analoqlar n 
optimal konformasiyalar  N–uclu dipeptid seqmentinin sas z ncirinin bükülü qurulu da 
olmas  il  xarakteriz  olunurlar. Görünür, bel  bir minimal struktur t b bu peptidl rin v  
onlar n analoqlar n aktivliyi üçün miyy t k sb edir. Deltorfinl rin optimal qurulu lar nda 
Val5 amin tur usundan ba layaraq peptid z ncirinin dönm si mü ahid  olunur, bu da ki 
molekullar n bükülü qurulu a malik olan N-uclu fizioloji aktiv tetrapeptid v  dart lm  

ziy td  olan C–uclu Val-Val-Gly tripeptid fraqmentl rinin yax nla mas  t min edir. Bu 
konformasiyalarda effektiv elektrostatik v  intensiv dispersion kontaktlar, bir neç  
molekuldaxili hidrogen rabit rinin yaranmas  mü ahid  edilir. Bundan ba qa bu qurulu lar 
dipol momentin kiçik qiym ti il  xarakteiz  olunurlar. Bel likl , h r iki deltorfin 
molekullar n optimal konformasiyalar   N-uclu tetrapeptid seqmentinin sas z ncirinin 
bükülü qurulu da olmas  il  xarakteriz  olunurlar. Bel  n tic  g lm k olar ki, deltorfinl rin 
analqetik effektin  onlar n N-uclu tetrapeptidl rinin qurulu lar  cavabdehdir.  

Analqetik effekt göst n dig r peptidl rin, kiotorfinin (Tyr–Arg), neokiotorfinin (Thr-
Ser-Lys-Tyr-Arg) [D–Arg]-bioloji aktiv analoqlar  uzun müdd tli aktivlik göst k, traf 
mühitin t sirin  qar  daha dayan ql rlar. Bununla yana  neokiotorfin peptidi insan 
orqanizmin  xo ag lm z t sirl r d  göst rir: son t crüb r gös trir ki, neokiotorfin v  onun 
1-4 fraqmenti insan orqanizmind  L 929 adlanan karsinoma hüceyr rinin artmas nda i tirak 
edir. Bel likl  neokiotorfin polifunksionald r, bu da ki bilavasit  bu peptidin konformasiya 
xüsusiyy tl ri il  ba r. Hesablamalar n tic sind  mü yy n olmu dur ki, arqininin D-
izomerl si bu peptidl rin konformasiya imkanlar  m hdudla r v  onlar n yaln z 
tirozin-arqinin seqmentinin bükülü qurulu a malik olan konformasiyalar  realla r [10, 
11]. Bu cür z etm  h r iki molekulda arqininin yan z ncirind  v  molekullar n 
sonluqlar nda elektron s xl n payla mas n d yi sin  s b olaraq, bu peptidl rin 
daha dayanaql  v ziyy t almas  t min edir v  bu da ki onlar n aktivliyin  t sir göst rir. 
Hesablamalar n tic sind  a kar olunmu dur ki, spiralvari konformasiyalar neokiotorfin 
molekulunun daha stabil v ziyy tl rin  cavab verir. Bu onunla izah olunur ki, bel  
qurulu larda lizin v  arqinin amin tur ular  qal qlar n müsb t yük da yan yan z cirl ri 

zada uzaqla , molekulun C-ucunda yerl n m nfi yük da yan karboksil atom qrupu is  
onlara n n m rk zi v ziyy t al r, t rkibind  hidroksil qruplar  olan qal qlar is  molekulun 
periferiyas nda yerl k trafdak  su m hlulunun atomlar  il lveri li hidrogen rabit rinin 
yaranmas nda i tirak etm k imkan ld  edirl r. Bioloji t dqiqatlar göst rir ki, Tyr–DArg 
kimy vi rabit  aminopeptidazalar n da  t sirin  m ruz qalm r. Apard z hesablamalar 
göst rir ki, dermorfin, kiotorfin v  neokiotorfinin analoqlar n Tyr–D–Arg dipeptid 
seqmentinin bükülü qurulu lar  bu rabit nin ekranla mas  t min edir, bununla onlar n güclü 

 uzunmüdd tli a sici effekti izah oluna bil r. 
 Hemorfin molekullar  «qeyri–klassik» opioid peptidl r sinfin  aiddirl r. nqibitor 
xass rin  gör  hemorfinl r bir çox bioloji aktiv molekullar n f aliyy tini t nziml yirl r. 
Hemorfin sinfin  m nsub olan Leu-Val-Val-Tyr-Pro-Trp-Thr-Gln-Arg-Phe ard ll n 
muxt lif seqmentl rini t kil ed n peptidl rin f za qurulu lar n n ri t dqiqatlar  [12-15] 
göst rir ki, molekullar n N- v  C–uc hiss rin  n n bioloji aktiv hemorfin–4 peptidinin 
ard ll na uy un g n m rk zi Tyr-Pro-Trp-Thr tetrapeptid fraqmenti konformasiya 

rtliyin  malikdir v  optimal elektron qurulu u il  xarakteriz  olunur. Bu tetrapeptidin dönü  
olan konformasiyalar  polipeptid z ncirini uzatd qda dig r hemorfin peptidl rinin enerji 
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td n lveri li qurulu lar  t kil edirl r. Bu tip konformasiyalarda Tyr v  Trp  qal qlar  
Pro-n  n n sis-pozisiyada yerl irl r v  onlar n yan z ncirl rind ki halqalar n müst vil ri 
bir birin  n n 900 v  ya  00 bucaq v ziyy t alaraq f zada maksimal yax nla rlar. Bu 

bd n Tyr, Trp v  Thr qal qlar  bir-biril  v  d r qal qlar il  effektiv qar ql  t sirl rd  
tirak edirl r. Hesablamalar göst rir ki, peptidl rin bu hiss sind ki sas z ncirinin C  

atomlar n koordinatlar n orta-kvadratik k nara ç xmalar  cüzidir. Bu ondan x r verir ki, 
qeyd olunmu  tetrapeptid hemorfinl rin konservativ, konformasiya d yi ikliyin  m ruz 
qalmayan hiss sidir. Dönü  n sind  qeyd olunan peptidl rin global qurulu lar nda Val3 
amin tur usu qal n yan z nciri peptid z ncirinin m rk zi hiss sinin atomlar  il  f zada 
maksimal yax nla araq q rmaqvar  qurulu  g tirir. Qurulu -funksiya anal  n tic sind  

kar olunmu dur ki, Tyr4 v  Trp6 qal qlar n alanin il z edilm si LVV-hemorfin-7 
peptidinin bu molekulun RAP-a komplementarl  10 d  azald r. Hesablamalar göst rdi 
ki, Tyr qal n alanin il z edilm si n tic sind  peptidin aktivliyinin azalmas  
konformasiya faktoru il  yox, yaln z tirozinin yan z ncirind  lokalla an kimy vi qrupun 
itirilm si il  izah oluna bil r. Trp qal n alanin il z edilm si is  qeyd olunan 
tetrapeptid fraqmentind ki dönü ü deformasiya edir. Bu onu göst rir ki, triptofan n ikihalqal  
yan z nciri peptidin Tyr4-Thr8 hiss sind ki dönü ün stabill sini t min edir. Bel  n tic  

lm k olar ki, Tyr-Pro-Trp-Thr tetrapeptid fraqmenti hemorfinl rin spesifik t sirl rin  cavab 
ver n aktiv m rk z olaraq onlar n fizioloji aktiv qurulu lar n formala mas nda sas rol 
oynay r. Bu fraqmentin f za qurulu unu daha d rind n öyr nm k m qs di il  onun elektron 
qurulu unu v  molekulyar dinamikas  t dqiq etmi ik. Hesablamalar göst rdi ki, 
tetrapeptidin optimal elektron qurulu una polipeptid z ncirinin Pro-Trp seqmentind  dönü  
olan konformasiya cavab verir. Qeyd ed k ki, tetrapeptidin bu qurulu u elektron s xl n, 
müsb t v  m nfi yükl rin  b rab r paylanmas  il  v  dipol momentin kiçik qiym ti il  
xarakteriz  olunur. Optimal qurulu lar aras nda konformasiya keçidl ri h m sas z ncirin, 

m d  yan z ncirl rin atomlar n yükl rinin d yi si il  mü ay t olunur. Yükl rin daha 
çox d yi si yan z ncirl rind  aromatik halqa da yan Tyr v  Trp qal qlar n v  f zada 
onlara yax nla an Thr qal n sas z ncirinin atomlar nda ba  verir. Qeyd ed k ki, 
temperaturun d yi si yan z ncirl rin atomlar n dinamikas nda öz ksini tap r. Trp amin 
tur u qal  Tyr qal ndan f rqli olaraq vakuumda daha dinamikdir, su mühitin  keçdikd  is  
enerjinin daha intensiv stabill si ba  verir v  atomlarin fluktuasiyas n amplitudu azal r. 
Bel  n tic  g lm k olar ki, triptofan n yan z ncirind ki atomlar mü yy n sayda su 
molekullar  il  ba lanaraq, bu qal n s rb stliyini v  el  d  peptid molekulunun h tini 
bütövlükd  m hdudla r. Bel  guman etm k olar ki, mü yy n fermentl ri inqibirl dirm k 
üçün hemorfinl rin bu qal n yan z nciri su molekullar ndan azad olaraq molekullararas  
kontaktlarda substrat rolunda i tirak edir.  
 Apar lm  t dqiqatlar göst rir ki, bioloji aktiv molekullar n f zada stabill sinin 
vacib rtl rind n biri onlar n fizioloji f aliyy ti üçün ön mli olan aktiv m rk zin nizaml  
qurulu a malik olmas , dig ri is  farmakofor qal qlar n mü yy n d  dinamikaya sahib 
olmas  v  konformasiya-elektron münas tl rind  i tirak etm sidir. Al nm  n tic r bioloji 
aktiv molekullar n qurulu -funksiya laq rinin  ara lmas nda, onlar n t sir mexanizminin 
ba a dü ülm sind  v   bunun sas nda yeni d rman preparatlar n haz rlanmas nda istifad  
oluna bil r. 
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: R ( , =-180 00); B(  =-180 00, = 0 1800); L ( , =0 1800);  
P(  =0 1800, =-180 00) (4). 
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.1 7  Fe3O4 

 1-6 ( ) 7. 
 

 1.  
 ( )  

 ( )  
7 

 
 Fe3O4 + 7  

) 1 2 3 4 5 6 
 -385679.1 -385704.7 -385653.2 -385593.9 -384816.2 -385588.4 

  
,  

33.7 39.2 50.2 30.0 45.6 32.0 

 
 

. ,  
,  

.  
, 

, .  
 

. ,  
 Fe1  -0.127  -0.299 ,  

. 
 2.  

  
7 

 
 Fe3O4 + 7  

  1 2 3 4 5 6 

Fe1 -0.151 -0.142 -0.257 -0.202 -0.260 -0.209 
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Fe3 -0.172 -0.159 -0.180 -0.196 -0.299 -0.378 

Fe4 -0.153 -0.150 -0.127 -0.165 -0.160 -0.141 

O2 -0.242 -0.186 -0.220 -0.272 -0.133 -0.123 

O5 -0.362 -0.393 -0.402 -0.474 -0.416 -0.308 

 
   

. 
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.)( ptcttttc
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nd  ELEKTRON T  MAL K B  KEÇ D METALLARININ H CM  
KLASTERL N KVANT-K MY VI T DQ  

 
D.B. Bayramova 

Bak  Dövl t Universiteti, Fizika Probleml ri ET  
 

Keçid metallar n i tirak  il  meydana g n kasterl rin fiziki-kimy vi xass rinin 
crübi v  n ri üsullarla öyr nilm si mater ünasl n sas m ind n biridir. Bu 

klasterl rin elektron-f za qurulu unun kvant-mexaniki t dqiqi bu istiqam td  apar lan n ri 
dqiqatlar n ön s ralar nda durur. Bu ilk növb  bel  klasterl rin maqnit xass rinin t crübi 
dqiqat üsullar  il ld  edilmi  n tic rin sisteml dir k izah edilm si z rur tind n 

yaranm r. Bilindiyi kimi madd nin maqnit xass ri yaln z kvant mexanikas rçiv sind  
izah edil  bilin r. t qdim olunan m ruz  Sc -scandium (N=21), Ti –titan (N=22), V-
vanadium (N=23) keçid metallar n h cmi qurulu a malik ilk klasterl rin 4X  elektron –f za 
qurulu unun yar mempitik kvant kimy vi metodlarla hesablamalar n n tic ri t qdim 
olunur. Hesablama modell ri qurulark n ba lan c variantlar atomlar n ion radiuslar  n  
al nmaqla t kil olunmu dur  h r bir klasterin f za qurulu u ilk m rh  molekulyar 
mexaniki, ikinci m rh  kvant-mexaniki üsullarla optimalla lm r. Optimalla  
elektron qurulu una uy un, orbital enerjil r, rabit  enerjisi, elektron buludunun paylanma 

rb ri, spinl  gör  orbitallar n m skunla ma xüsusiyy tl ri v  s. t yin edilnmi dir. Stabil 
klasterl rd  metal atomlar n koordinatlar  hesablanm r. 
 Hesablama modlerin qurark n b rab r üçbucaql  s tl  malik düzgün piramida 

rind  yerl n klasterl rin z  matris atomlar kavalent radiuslar  n  al b 
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qurulmu dur. Valent elektron VAX-da metal atomlar n bütün nd v  m+1s orbitallar  n  
al nm  kimy vi rabit nin tamamlanmas  üçün valla mayan rabit r H il  birl ir. H r bir 
klasterl ri d orbitallar n m skunla mas sas götürül k atom orbitallar  istiqam t v  növün  
gör  elektron buludun paylanmas  mü yy nl dirir. N tic r göst rilmi dir. S ra nömr si 
artd qca enerji s viyy r k skin d rinl si ba  verir. onla ma enerji T sonlu tutulmu  
molekulyar arbitallar enerjisi bütün klasterl r üçün t qrib n eyni qiym  malikdir. 6-7 eV S 
kanal valent elektor yerl diyi ilk v  “-li molekullar prbita aras nda enerji f rqi 1,5 Titan üçün 

qrib n 1,2 oldu u halda Vanadium üçün t qribi 3 eV-  b rav rdir. S viyy  enerjiy  gör  
paylanmas  bütün klasterl r üçün ox arvarakter  malikdir. 
 

Klasterl rin energetik paramertl ri 
 4cS  4uV  4Ti  
Etot -3937.960 -17461.589 -11303.114 
E n 187.502 -110.425 -11303.114 
EIvol -4125.461 -17351.164 -9776.111 
Eee -9914.934 -61552.141 -29803.610 
Ecc 5976.974 -44090.551 -18500.496 

 
 totE  - ümumienerji,  
 FolE  - izol  olunmu  atomlar n enerjisi, 
 eeE  - elektron enerjisi, 
 binE  - rabit  enerjisi, 
 ccE  - atom qal qlar n qar q t sir enerjisi 

dv ld n göründüyü kimi 4cS  klasterinin rabit  enerjisi müsb t 187.502 kala b rab rdir. 
Buna sas n güman etm k olarki, Scandium atomlar ndan t kil ilk h cmi 4cS  klasteri 
dayan qs z olacaq. Dig r iki klaster kifay t q r böyük rabit  enerjisin  malikdir v  güman 
etm k olar ki, bu metallar n ilk h cmi klasterl ri dayan ql  olacaq. 
  
 

BUT LBUT RATIN ÖZLÜLÜYÜ 
 

.X. X lilov, A.B. brahimli, .M. lm rdanova 
Az rbaycan Dövl t Pedaqoji universiteti 

 
Ya  tur usunun mürekkeb efiri olan butilbutirat n dinamik özlülük msal n 

molekulyar mexanizminin izah na c hd edilmi  v  özlülük msal n müxt lif temperatur v  
zyiql rd  hesablanmas na dair emprik düstur verilmi dir.  

Mayel rin istilik -fiziki xass rinin geni  temperatur v  t zyiq interval nda t dqiqi 
müasir mayel r fizikas n qar nda duran sas m rd ndir.Bel  ki, kimy vi 
texnologiya v  aparatlar n haz rlanmas nda istilik-fiziki  k miyy tl rin t crübi qiym tl rinin 
olmas  praktik miyy t k sb edir v  dig r t fd n k miyy tl rin molekulyar mexanizminin 
öyr nilm sin  köm klik edir.  

Butilbutirat mür kk b qurulu lu mayel  aiddir, onun molekulyar  kütl si M=144,21 
kq/kmol olur. O, praktikada boyay  madd rin al nmas nda istifad  olunur. H min 
madd nin özlülük v  istilik keçirm sinin molekulyar mexanizmin öyr nilm si v  praktikada 
geni  istifad  olunmas  m qs dil  geni  temperatur v  t zyiq interval nda t crübi t dqiq 
edilmi dir.Dinamik özlülük msal  Y.F.Qolubyev (v-variant) metodu il  istilikkeçirm msal  
il  silindrik bikalorimetr üsulu il  297-499 temperatur 1-491 bar t zyiq interval nda t crübi 
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dqiq edilmi dir. Al nan t crübi n tic rd n mü yy n edilmi dir ki, h r iki msal 
temperaturdan as  olaraq azal r v  t zyiqd n as  olaraq is  art r. Buradan ayd n olur ki, h r 
iki hadis rin molekulyar mexanizml ri ox ard r. Lakin onlar n parametrl rd n as n 
(P,T) d yi si müxt lifdir. Bel  ki, özlülük msal n temperaturdan as  olaraq d yi si 
eksponensial qanunla, istilikkeçirm msal n temperatur as  is  z if azal r. T zyiqd n 
as  olaraq artmalar  x tti qanuna tabedir. Buradan ayd n olur ki, ozlülüyün molekulyar 
translyasiya qaydas nda bir oruraql q v ziyy tind n dig rin  keçm si n tic sind   yaran r. 

ni Frenkel  Eyrinqin aktivatsiya n riyy sin  tabe olur, keyfiyy t bax ndan düzgün 
svir olunur. Bu a  temperaturlarda özünü daha yax  göst rir [1]. 

 

Dinamik özlülük .Pa·s 
T,K 

P,MPa 

 
297,41 

 
325,42 

 
358,66 

 
373,16 

 
405,16 

 
439,16 

 
46766 

0,1 954 651 456 396 299 - - 
5,0 1024 695 489 420 323 245 200 

10,0 1099 744 614 440 352 256 211 
20,0 1253 636 555 484 380 275 241 
30,0 1390 930 607 531 490 309 263 
40,0 1509 1719 704 628 499 373 319 

Butilbutirat n dinamik özlülüyünün t zyiqd n as  t klif olunmu  düsturla ifad  
olunmu dur. Müxt lif t zyiq v  temperaturlarda dinamik özlülük msal n ölçm  
interval nda düz x tt verdiyind n, alar q [2]: 

= +     (P-P0) 
 - müxt lif t zyiq v  temperaturlardan dinamik özlülük msal , -atmosfer t zyiqind  

T-y  uy un özlülük msal , 
ort

tP
- orta barik düz li idir.   

33
2

210 TbTbTbb
P

ort

t

klind  hesablan r. b- msallar  EHM köm yi n kiçik 

kvadratlar üsulundan  istifad  edil k t yin olunur. Butilbutirat üçün temperaturdan as  

olaraq
ort

tP
 qiym tl ri c dv ld   verilmi dir. 

               
T 

ort

tP
 

               
T 

ort

tP
 

297,41 14,6 405,16 5,35 
325,42 9,4 439,16 3,31 
358,66 5,86 467,66 2,61 
373,16 5,44 499,06 2,55 

 

dv ld n görünür ki, 
ort

tP
 -ni temperaturdan as  olaraq azal r. Y ni izoterml rd  -n n 

P-d n as n d yi si azal r. 
YYAT 
 

1. E. .Eyvazov Molekulyar köçürm  hadis ri. Bak   2013. s.93-108 
2.   . .  1972 . .412 
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