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HESABAT

Tacriibokegma kursu Hesablama kristallografifas: laboratoriyasinda kegmisdir.
Kurs orzinds struktur biologiyasinin miiasir problemleri laboratoriya amoekdaslarimnin
istiraki  ilo laboratoriya midiri Q.N.Miirsiidovla miizakirs olunmusdur.
Tacriiboke¢mo kursu “Ziilal siniflerinin miigayisali ti¢6l¢iilii analizi” mévzusunda
todqiqat isinin hoyata kecirilmesi ti¢lin lazim olan metodlarla tanig olmaq vo homin
movzuda layihoni hoyata kecirmoys hosr edilmisdir.

Layihoads garsiya qoyulan osas masals, ziilal siniflarinin sistemli analizi idi.

Layihods qgarsiya iki esas moaqsad qoyulmus va yerins yetirilmisdir:

1) Zilal sinflorinin {i¢6l¢iilii quruluslarinin analizi ti¢lin statistik iisullarin inkisafi
va tatbiqi;

2) bir nego sinfin analizi ve aparilan hesablamalarin ziilallarin bioloji xassalori ilo
qarsiliglt analizi ve bu analizler naticasinde alinmig informasiyanin toplanmasi;

Qarsiya qoyulan moagsede uygun olaraq, yliksek rezolyusiya omsali ilo

saflagdirilmig ziilal siniflari seg¢ilmisdir (33 ziilal sinfi) veo bu siniflorden bir negosi
analiz olunmusdur. Layiho miiddsti orzindo bir-birine oxsar olan ziilallarin foza
qurulusundaki dayisiklikler (ve ya variasiyalar) analiz olunmus vo hesablanmisdir.
Foza quruluslarinin dayiskenlikleri ti¢ miixtslif tisulla hesablanmigdir:

1. eyni sinfo daxil olan ziilallarin superpozisiyasi (bir ne¢a qurulusun eyni bir
fozaya yerlosdirilmoklor miigayisesi) ve bir-birina uygun golon atomlarda
variasiyalarin analizi;

2. asas zoncirds dénma bucaglarinin (phi/psi) variasiyalarinin analizi;
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3. ziilalda osas zencire daxil olan atomlar arasindaki mesafslorin (v ya rabitslorin
uzunluglarinin) variasiyalarinin analizi.

Baxmayaraq ki, 1-ci tlisul genigs istifado olunur, bu {isul domen
yerdayismolorine kifayet qodar hassasdir. 2-ci vo 3-cii tisullar domenlorin horokatine
hassas olmasa da, onlarin analizi o qoder de asan deyil, ona gérs ki, dénms bucaglar
vo atomlararas1 mosafoler qeyri-evkliddirlor. Bu hesablamalarin hor Jii¢iiniin
aparilmasi vo alinmis neticolerin analizi muixtalif siniflorde miixtalif doyiskenliklorin
movcud oldugunu géstormisdir.

Tacriibokegmo kursu orzinds hesablamalarin aparilmasi {i¢iin statistik metodlar
Oyronilmis vo coxsayli ziilal quruluslarinin analizino totbiq edilmok magsadile
sadolosdirilmis vo yaxsilagdirilmigdir. Statistik metodlar R programlasdirma dilinde
yazilmis proqramin magsadine uygun olaraq sadslosdirilmisdir ve bunun naticasinde
programin yerino yetirilmo stireti 2-3 dofo artmugdir. Todqigat isinde miirokkab
struktur diizlondirmenin naticesinde molekulun fleksibl (qurulusu doyisikliye
ugrayan) ve rigid (qurulusu doyisikliye ugramayan) hissalerini izlomoak {igiin, PyMol,
RasMol, Jmol Tg¢6l¢iili quruluslarin  vizualizasiyasi programlarindan istifade
olunmugdur. Buradan rigid sahslori miisyyon etdikdon sonra atomlar arasindaki
mosafolorin daha boyiik kenaracixmalarin miisahide olundugu hissalerin ikinci
qurulus seviyyesinin hansi qurulus elementins aid oldugunu DSSP metodu vasitasile
mioyyen edib, vizualizasiyadan goriinen rigid sahelerle tst-iisto diisiib-diismadiyini
yoxlamaq miimiikiin olur. Analizlar zaman statistik yanasmalarda bioloji verilenlerin
miirokkobliyini nozere alan sadelogdirmolor totbiq edilmisdir. Oxsar ziilallar
arasindaki farglor ziilallarin ikinci qurulug seviyyasinin motiflorinin qurulusunu daha
yaxs1 basa diismoys baxis yaradir. Eyni sinfo daxil olan ziilallarin superpozisiyas1 vo
bir-birine uygun golen atomlarda variasiyalarin analizi genis istifade olunan metod
olmasina baxmayaraq, bu metod domen yerdoayismolorine hossas oldugundan tadgiqat
isinin mogsadine uygun olaraq, bu metod kifayst etmodi. Buna géra do, osas zencirde
dénmas bucaqlarnin (phi/psi) variasiyalarinin analizi ve atomlar arasindaki
mosafalorin (va ya rabitelerin uzunluqlarinin) variasiyalarinin analizi aparildi. Lakin
dénmo bucaglart ve interatomik mosafolor geyri-evklid olduglarma gére onlarin
hesabianmasi elo do asan deyildir.

Todgiqat isi zamani aparilan statistik analizlor sadslogdirilmis veo bu da
naticalerin  analizini asanlasdirmigdir. Statistik analizlerin aparilmasinda genis
imkanlara malik oldugu {iglin toadqiqat isi tgiin R proqramlasdirma dili seg¢ilmisdir.
Zilallarin osas zencirinde atomlarin koordinatlarinin analizi edilmesi veo foza
quruluslarin  Syrenilmesi tiglin {igl¢iili quruluslarla is iiglin nozerds tutulmus

“bio3d”" kitabxanasindan istifado olunmusdur. Atomlar arasinda masafolorin
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hesablanmasi, toplanmasi ve miiqayisesi ii¢lin “Distance” kitabxanasindan istifade

olunmusdur.

Doénms bucaglarinin analizinden alinan naticalerin — kenaragixmalar v onlarin
variasiyalarinin qrafik tasvirlori R programlagdirma dili vasitasile alinmigdir.

Osas zencirin N (Azot), Ca (Karbon-alfa), C (Karbon), O (Oksigen)
atomlarmnin arasindaki mesafelorin analizindon alinan naticalorin qrafik tesviri R
programlagdirma dili vasitesilo alinmigdir, eloco do “bio3d” ve “Distance”
kitabxanalarindan istifade olunmugdur. “bio3d” kitabxanasindan pdb formatl
fayllarin oxunmast {giin istifade olunmusdur. “Distance” kitabxanasi atomlar
arasindaki mosafslorin hesablanmasi vo matrise yi8ilmasi {i¢iin istifade olunmusdur.
Sonra da bu matrisler variasiyalarin hesablanmas: {i¢lin R dilinds yazilan proqrama
daxil edilmisdir. Analizlor naticesinde Lizosimlarin daxil oldugu birinci sinif iiciin
8 A° orta kvadratik kenaracixma alinmigdir.

Layihe miiddatinde alinan naticaler:

1. Zilallarin Verilonlor Bankindan kifayst qodor niimayondslori olan sinifler
gotiirtilmiisdiir ve bu siniflerin konformasiya analizi aparimisdir.

2. Eyni bir ziilal sinfino daxil olan niimayeondslarin asase zencirinin atomlarinin
koordinatlar1 analiz edilmis ve belo bu naticoye golinmisdir ki, daxili
koordonatlarin doyisiklikleri (ve ya variasiyalar1) ziilal sinifinds olan
niimayondelerin konformasiya deyisikliklarini gostarir.

3.  Eyni bir ziilal sinfine daxil olan niimayendslerinin, miirokkab superpozisiya
aparmagqla, rigid (qurulusu doyisikliye ugramayan) veo fleksibl (qurulusu
dayisikliye ugrayan) hissalar miisyyen edilmisdir.

4. Zilal sinfinds osas zencirin atomlar1 arasinda mosafslorin doyisikliklori analiz
etmak {i¢lin R proqramlar1 yazilib ve bu proqramlar bir sinfs (Lysozyme) totbiq
olunmusdur.

5.  Atomlar arasindaki mesafolorin doyisikliyi (variasiyalari) konformasiya
dayisikliyinin ziilalin hansi sinfinds daha az vs daha ¢ox oldugunu géstarir.

6.  Atomlar arasindaki mosafolerin daha ¢ox oldugu hissoler superpozisiyanin

naticesindoe alinan rigid hissalers uygun goldiyi melum olmusdur.

7. I sinfin (Lysozyme) miiqayisali ti¢ol¢lilii analizi nsticesinde miioyyen
olunmusdur ki, konformasiya foerqleri nezeragarpan hodde Helix-Loop-Helix
motifinde (“zencir-ilgek-zencir”), loop (ilgek) sahslordedir. Bu da bu
hisselords yiiklii amin tursularin toplanmast ils slagadardir.

Tacriibokegmo kursu gelocakde do davam etdirilmasi nozords tutlmus todqiqat
layihasinin osasinin qoyulmasina va bu istigamotds bilik ve tocriibs alds edilmasine
xidmat etmigdir. Tocriibeke¢ma kursu layihe rohberi Masmoliyeva Rofige Cingiz
quzininin  ¢aligdigi Hesablama Struktur Biologiyasi laboratoriyasinda ziilallarin
miiqayisali analizinen aid tadqiqat islerini aparlmasi ve davam etdirmasi ii¢iin bilik v
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tocrubalor sldo etmesine sobeb olmusdur. Islerin naticalori golocek moqalolords
isiglandirilmast gozlonilir.
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