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HcenepoBansl KOHQOPMAUHORELIE BO3MOKHOCTH CIEAYIOMUX (PATrMEHTOR, COMEPHAMIX

nonspame octarku: C*-CO-Asn-Asn-NH-C*, C*-CO-Asn-Asp-NH-C*, C%-CO-Asn-Asn-
o e -

Asp-NH-C*, Hesasucumriii paceeT ¢parMenToB 10Kasall, 4To IPefilouTHTeNbLEE KOHPoD-
MAUWM TPHOENTHAA [PEKCTABIAIOT €000l coYeTanue HHBKOBHEPTOTHUECHUX NMISITHIHBIX
dopu. Pacemorpensl Bce caydyan 00pPasoBAHMA BHYTPUMOIEKYISPHEIX BOXOPOIHEIX CBA3LH.
Ouener BKIAJ 9JEKTPOCTATHICCKIX B3aUMOACICTBIIE H BOTOPORHLIX cBA3ell B xuddepenipna-
{0 ONTHMAJNLHEBIX QOPM IO SHEPTHH.

Paumee [1—4] namu Gpiiin waydens KORGOPMANMOHHEBIE COCTOSHIA PALA LI~
¥ TPUIENTHABEX (HPArMEHTOB, COCTOAIMN M3 THEPOPOGHBIX OCTATKOB (EeH NI~
amapmma, TpoauHa, amaunHa. [loxasaHo, 9YTo yiKe Ha YPOBHE IWIENTHIOB
HMEeT MeCTO 3HAYMTeNbHASA B3aUMOOOYCIOBISHHOCTH KOHGOPMAHOHHBIX COC-
TOSHMEL CMEMKHBIX OCTATKOB M, KAK CJEICTBUE, Pe3KasA DHePreTHIecKas ud-
depermumanyg onTuManbpEEX Qopm. Cpemy rombopMANuUP IMUENTHIOB, Hpem-
BAPUTENHHO COCTABICHHBIX M3 NMPAKTHYECKU HKBHEBAJCHTHLIX HHBKOJHEPLEeTH-
yeckmx Gopm MoHomenTupoB [5, 6], Brpensercsa NUUIb CPaBHETEIBHO HEGOMb-
ot Habop CIrPYyKTYD, obaajaoninX Husko¥ sueprueit. Halimewwsie mpu we-
3ABHCUMOM AHAJM3E HUBKOIHEPTeTHdeckHe KOHGOPMANYH TPHTENTHAOB Upes-
CTABJAIOT CODOM Cco¥eTauusa CAMBIX NPENIIOYTHTENHHBIX JUUCHTHIHEX (OpPM.
Tlepexom oT AHUEOTHLOD K TPUIENTHIAM CONPOBOILALTCA LPOTpecCupyoueil
sueprerndeckoil juddepentinaiueit xoudopmaiuu. B pesyabrare mpoBemeH-
HOTO aHaNm3a OHA OPeNIOKeH MEeTO[ AlpPHOPHOTO Pacdera CTabuibHBIX ROH-
dopManyil ONUTOUENTHAHEIX MOIEKYJ, OCHOBAHHBIA ma 3WAHUA KOHDOPMA-
MHEOHUBIX BO3MOMKHOCTEIl BCEX AUMENTHIHBIX ¢parMentos. [[yisa mposepkw ofiu-
HOCTH NPEIJIOKEHHOTO IMOAX0AA IPEACTABISETCHA BAMHEIM PACCMOTPETH ero
MPUMEHIMOCTD K IeNTHAAM, BRJIIOTAIONHM TONAPIBE aMHHOKHCIOTHEE 0C-
TATKU, KOTOPLIE CHOCOGHBI 00PABOBEIBATHL BOAOPOJNHLIE CBA3M W BCTYHNATh B
piierTpocraTHaecKe BaaumMomericTsusa. C arof uennio OBIIH M3YyUEHBI KOHOOP-
MAMUOHHBIEC BO3MORHOCTH N¥- ¥ TPHOENTHIOB, CONEPIKAMMX OCTATKH acnapa-
TUHA ¥ aCIaparuuoBoil xucmorsl. B nacrosamen coofmienuy H3N0KeHE PE3yiab-
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Puc. 1. Mopear ¢parsenra C*-CO-Asn-Asn-NH-C*. ITomoskemnsi, COOTBOT-
crByiourrie %! (C“-C@)ZXZ(CQ—CY)EZ 0, morasamsl Ha mpoeKmuax Ipromerd

TAaTbl TEOPETHIEeCKOTIO I(O]I(i)OpMaIJ‘HOHHOI‘O AHaNIH3a CJHelyUuiux (i)paI‘MeHTOBI

C%CO-Asn-A sn-NH-CY, 0
C*CO-Asn-Asp-NH-CE, an
C*CO-Asn-Asn-Asp-NH-C* (10

Pacger spimoineH] Ha OCHOBE ONTHMANbUNX ¢opm Monomentnios fAc-Asn-
NHMe [7] uAc-Asp-NHMe (8]. Husa ¢parmenron (I) —(I11) mccmenopannr sce
BO3MOYRIILIE CIOCODLI 06PABOBAHUA BOXOPOMHLIX CBA3el; PacCMOTPEHHI BRIa-
Jb BOTOPOMUBIX CBAZeldl, HeBANEGHTHDLIN ¥ HIEKTPOCTATHUECKAX B3AUMOMEHCT-
B MEMRIY COCENHVME TMOJAPHLIME OCTATKAME B KOHMOPMALHOHHYIO DHEPTHI
M- B oTpmnentEgos. Horemuupanbusie GYEKIHE W mapaMeTphl HPHBEIEHBI B
padorax (1, 2, 7, 8l.

g ynobera obossagenyss ROHGOPMANUE BBeJeHBl IIEHTMOHKATOPHI.

DopmMa ocHoBroll wenm ¢parmenta ompegessercs tafopon GYRBeHHBIX 0603-
cmavennit, orsedalonpix R (P ~30 +— —120°, p ~ —40 — —60°), B (O ~
—~—30 = —120°, y ~30 =180, L (D ~40 —60°, p ~ 40 = 80°) cocro-
SHIAM OCTATKOB; MBOMIBIE HPPOBHIC HHICKCH ¥ OYKB XaPaKTEPH3YIT TOJN0-
amenug Oorosblx memeit (11 — ot ~ 60°, 2 ~ 90°; 21 — coorrercreenno
180, 90°; 31 — —60, 90°;, 12 — 60, —90° u r. x.). Jusa wammoi xoudopma-
i HapAxy ¢ obmeil sueprueil (AFysy) Mafgennl apauenus dHe” “eTUISCRUX
COCTABAAIOMIIY OT CKEJeTHDLIX Ba3amMomedcTBuit (Ehi_b]_), B3auMoJeii 'BUE Mesk-
1Y OCHOBHEMIT H OOKOBBIMHA IEIIAMHA (Ebi-Sﬂ W B3AMMOLEHCTBIE MerRy 6Goxo-
BOIMIL TemaMu (£ s ).

Memuaamud N-ayemua-L-acnapacunua-L-acnapaeuna (I). Mopexs dpar-
menrta npusegena wa puc. 1. Mexogwsie npubnmskenns coemurenus (1) gopmu-
posammeh m3 18 nmpepmouTmIenbIEX KoHpopMmaui mMoneryus Ac-Asn-NHMe
[7]. Hafigenmsie mocne MuHAMA3ATNY BeXUIHHEL £Aq5, BCEX BOSMOIKHBIX KO-
dopmanmit coepmienuss (1) npusegenst B rabx. 1. Ilo gopme ocuosroil e
ROMpOpPMAlK pasmeNedsl wa mgBe CPpynne: passepuyreie (B-B, B-R, R-L,
L-R, [-B) uw ceepnyroie (R-R, R-B, B-L, L-L). B rex cayuasnx, rie BO3MOKHO
ofpasoBarie BOXOPOAHON CBA3U MeMAY 3BeHbAME by w by, by s, 83 W Dby
WK S; @ Sy (pHC. 1), pacder BHIOOJHAXCH JBAN/L — ¢ YIeTOM (BHAUEHWS
AEq5y TIPUBEJEHDI ¢ TeBOE CTOPOHRL Kaskmoro crombua Tabn. 1) u Ges yuera
9HEPIWH BONOPOANONA CBA3H. 3a HYIb orcuera Benwuyud A5y IPAHATA
preprusg Koudopmanuu Ry — Ry, rrobansumoil cpeu romdopMamui, paccum-
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Tadanna |1

OrnocHrenbtas aHEepran  (KKAA/MOAbL) ONTHMANBLHDLIX woH(popmanmit ¢parsedra
C*-CO-Asn-Asn-NH-C”

e Lassepuyraie Hopno Coepnyreie Gopmnl

50

= 5%

X BB B-R L-B L-R | R-L R-R R-13 B-L | L-L
e

1111 10,7 1,1 1,2 3,9 4.5 4.1 0,202 0,9 1,8 3,2] 6,1
112 =004 1.4 1.7 13,5 4,6] 5,0 = 0,5 0.4 — .
12411 1,023 0,31,5 - — (3,342 2,0 | 1,21.6] 4,6 -
12 12 1,0 2,50 0,922 — — — 1,0 2,1 0,2 1,4 - —
121 |[—0,3 1.4 1.6 5,0 | 5.2 ] 3.5 1,7 1,6 3,8 | 6.7
11 22 |—0,5 1,1 1,7 4,9 5,4 2,6 1,5 1,3 3,0 6,0
12 21 2,7 1,6 2,5 — ~ 3,7 4,7 3,0 2.5 4.0 —
12 22 2,3 1,4 2.5 -— — 12,9 3,0 3,2 2.6 3,9 —
3 |—0,514,1] 1,8 42 | 4.6 |05 0.7 0 09 3.6 | 6,2
11 32 |—0,3 1,3 1,3 3,9 3,9 2,1 0,3 0,3 10,3 2,00 5,3
1231 ] 0,922 2.3 — ~ |0,4'1,0 3.5 3,0 [1,1 8,00 —
12 32 0,9 2.1 2,0 —- — 1.7 2,7 3,3 2,2 3,4 -
4L 2,0 |=0,40.7 41 | 4,9 |27 3.7 2.4 [.8 5.8 | 3,7
21 12 2,0 2.1 3,6 4,71 5,2 — 0,7 2,1]—0,2 1,2 — —
22 41 |—0,9 0.8 0,7 3,2 3,4 2.5 0,1 1,4—0,9 0,6/1,8 3,5| 4,5
2242 10,8 0,5 1,1 3,4 4,0 2,2 1,3 | - —
21 21 2.4 1,221 5,0 5,0 13,4 4.4 2,9 2.8 4,6 7.7
24 22 2.1 1.021 5,0 5,8 12,6 3,6 3,1 2,4 3,8 7.8
220 o4 1,1 2.1 42 1 46 | 44 2.6 20 35 | 5,8
22 22 |—0,2 1,0 1,0 4,0 4,2 3,5 2,8 2,0 5,0 5,0
30 4,1 2.2) 1,424 3.7 | 44 054,246 | 1,02,00071,5| 4.2
2032 2,5 0014 4.0 |35 [1.42.3 204 1.8 |24 3.8 6,2
22 31 01,5 0,6 2.7 3,2 |1,4 2,6 1,6 1,0 14,74,7| 3.2
22 32 0,2 1,4 0,7 2.5 4,2 2,9 —0,34,3[—0,9 1,2{1,0 1,7| 4,4
3041 ] 2,8 27 12,425 3.3 5.4 2.9 2.3 5,0 | 4,9
31 12 2,8 2,2 3,312,101 3,1 3,8 - 3.0 2.1 — —
3241 2.6 3.0 3.00 137 | 4.6 2.5 1.9 46 6,0
32142 | 2.6 1,93,00 3.4 | 5.6 8 2.4 1.7 = -
3120 | 3.0 3.2 37 | 44| 5,7 3.5 30 | 54 | 6.2
3022 28 32 36 | 4.3 48 3.7 2.9 43 | 5.4
3220 301 33 40 L 44| 50 3.4 278 53 | 6,4
3222 | 2.8 3.4 40 | 46| 44 5.0 23 hia | 57
303 | 1,325 21 2.6 3.4 (3,9 4,9 3,0 1.9 2.9 | 4.4
3132] 2,9 23 o | 23] 48 2.7 2.7 35 | 4.8
3231 | 1,026 209 3.0 | 35 |3,44,2 1.9 1.4 |2,53.8| 4,7
32 32 2,4 2,7 2,5 2,7 3,4 2,2 2,4 3,7 4.9

Opusmeuvanse |, Tna xoHPopMawitit, B KOTOPLIX BO3MO/KIO 0 Gpa3zoBaHile BONOPOLHOH CBADM.
GPMBENPHLL ABA 3HAUEHMS HHEepPCUM: ODHO (CHesa) pPacCUuTaHo € YIeTOM 00paszosaHud BOXOPOIHOIT
CBA3M, NDYLoe (ClpiBa) — 023 yucra. 2. HoHQOopManwH, BRIOYAIONNE L-COCTOARKE OCTATKA C YI~60,
22~ —90°, MMEOT OUeHb BEICOKYIO AHEPTHIO (8 TalTHILEe CHeINAHbl IIPOILYCKIL).

TaHHRIX 0e3 yuera BOZOPOMHON cBsAzw. ['eoMerpudueckue It dHepreTHIECKue
gapamerpnl mambosee XapaKTePHBIX BAPHAHTOB MPHBENEHE B Tadm. 2.

Pasbpoc ouweprum cpeunm wondopmamuit gumentiga -Asn-Asn- ¢ HE3RO-
DHEPTETUTECKIMH POPMAMA OCTATKOB COCTABHI ~3,D KKaia/mMous Ges yuera u
~4.5 rran/moan ¢ yuerom Bomopomuoit c¢msasu. llpm apmwrisooM dopmupo-
BAHNH CIPYRTYPLI  pasépoc  osueprmsd He xomReH 0w 6L IPeBHIIATH
~1,5 rran/sonn [7]. [lomomnureasnas oueprermdeckas puddepeHnmanyisi
00yCIOBIEHA B3aNMONEHCTBIAMU MEIIY OCTATRAMH, KOTOPLIe HA MHIENTI-
HOAM YYaCTKe. MMEIOT B OCHOBHOM CTAa0WIH3NPYIOMBH XaparTep.

Jus passepnyroit opmnl ocHosHOW uenm B-B nauboiee xapakTePHE CTa-
OUAWAUPYIOMIE B3aMMOLEHCTBUS Dy-Sy W by-s;, KOTOpPHE MOTYT HOCTHLATH
—2 xran/vons (raba. 2). BsaumopeficTBue Mersay by w sy peammsyercs npm
%1t ~60 u 180° w orcyrermyer mpm ;b ~ —60°, Korga GoroBasg Tenb s; Ia-
TIpaBleHa B TPOTHBOTOMOMKHYIO CTOPOHY OT TeNTHAHOIO ocToBa. CTabNIAN3UPYIO-
Iee B3amMojieiicTBre Dgy-sy CYMECTBEIHO B3aBHCHT OT yIhaa ;% B ciayda-
Ax gt ~60, v3% ~ —90° m b ~180, %% ~90° sHeprus ToBHIIAETCA W3-33
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DIEKTPOCTATUYECKOI O OTTAJIKUBAHIA ATOMOB KUCIOPONA LENTHIHOH IPyIIBL
by m GoxoBo# wermm s,. dierrpocrarmuecras crabunusanng s B-B ocobenno
sdpdpertura mpm x,* ~60, 1,2 ~90° u 1t ~180, 4,2 ~ —90°. Opuospemenmas
CONMIKEHHOCTD 3BEHBEB Dy € Sy M by ¢ sp mumeer mecTo B RoudopMauuu Byy-Baq.
Korpa GowoBsble meny B TPOCTPANCTBE HATPABICHL! APYr & ApPyry (y;* =180° n
Yot = 60") MoryT BOSHUKATE B3aNMOAEHACTBHUA $1-Sg, HOCTHTAIONIINE —3 KIKas /MOJb.
B srom cnywae pmnosm aMERMBIX TPYON GOKOBBIN Iemel HANpPaBieHBl B NPO-
TUBOLONOMRHEIE CTOPOHEL IpH %2~ —90°,

Y muorux xoudopmamui B-B BosM0omxu0o o6pasoBanue BOMOPONHON CBSA3H
MEKJY aTOMOM KHCJIOPOAA OCHOBHOM 1end b, 1 BOJOPOAAMH aMIIHOW I'DyInit
$1. Ocobenyo 6HaTOUPAATHLE YCIOBMA IS 9TOTO HMEIOTCA Yy KOBQOpPMAIui
¢ XOPOIIUMH JUCHEPCHOHHLIMH ¥ 2JeRTPOCTATHIECKUMI B3aTMOIEHCTBIAMII
bs-s;. Tam, rge penwduna [, ¢, HeBenuRa, 06Pa30BaAEHEe BOMOPOKIOH CBA3H
neappertusro. Tawnm o6paszoM, BOJOPOANEE CBASH JAONOANHTENbHO crabii-
AMBUPYIOT HAHGOJEe BHITOMHEE M0 HEBALCHTHLIM I 3JIERTPOCTATHYCCKIM B3all-
MojleficTBUAM KOH(GOPMAUMH I, CIeJOBATENILHO, HE BHOCHAT CYI[ECTBEHHLIX
E3MEHENWH B Pacmojo;KeHHe KOHGOPMAIu B pPANY DHEPTeTHIeCKod cTabniab-
HOCTH.

Passepuyras Qopma ocHoBHOH mnenm B-R ornmyaerca ot [5-B TorbKO
HAMTPABICHIIOCTHIO HUIOIS 3BeHa by, s Hee xapaxTepHBI Te ske, YTO ¥ [N
B-B, tuno crafuiapsupyIOMKNCA B3aHMOIEHCTBIH MTPH OXMHAKOBEIX KOMOII-
Hanmax yraoB %Y, 4? GOROBBIX Iemedl s o s,. Pasiuyme cocTONT JHMINL B TOM,
aro y B-R Benmumna Ky, 16 3aBHCHT 0T 3MAYEHMS yIaa %, Tak KaK P
dopyme R BTOPOro OCTATRA HE BOSHHRAET HAEKTPOCTATHIECKOTO OTTANKWBARIIA
MEKIY aToMaMi KHCIOPOoma by sy, Crabuanzanus 3a cueT BOAOPOAHON CBA3H
v B-R B menom ppipajkena crabee, wem vy B-B. Bomopoanas ¢BsA3b MemILy
rpynnoit NH ocnopro#l nenu b, u Rucaopomom s;, e peasusyemas B Gopie
B-B, obpasyerca 8 B-R npu y;* 60, 180° u ;2 —90 u 90° coorsercrrenyo.
Bosmomma raxswe Bomopopmas CBA3b Memay rpynnod C=O0 b; nm NH, s,
(ot —60% m 5,2 —90° rabm. 1 m 2).

Peanuszanms ssammogneiicteuit by-¢, 1 s;-by v popusr R-L mpowmexopnr we-
CHOABKO HHAUe, YeM V IPEeAUIeCTBYIOMIX PasBeplyTHX Bapuanros. Bsaumo-
nefictsue b-s, HMEET MECTO UPH 3HAYCHUM yIua v, —60° mis Bcex poramepon
oo yray vy,' nepsoro ocrarka. lloaromy mpn sroit Popme OCHOBHON (emir BO3-
MOKHA OJ[IIOBPEMEHHAst CTAGIIM3amyss 33 C4YeT B3amMomeitcrsuit bi-s, 1
by-S{, YTO NPHBOANT K TOHMKEHUIO HEPTUN Ha ~ 3,5 krax/monn (ratu. 1, 2).
B mexoropeix woudopmanuax R-L (nampumep, Ryp-Lg, taba. 1) obpasyrores
€Pa3y IBE BOJOPOLHHIE CBASM MEMKIY RHCTOPOIOM AMIIHOW IPYIUINb §; H BO-
LOPONOM OCHOBHOM merm by, a Taxr:ke BOKODPOIOM Sy M RuciHoporom b;. Benen-
CTBHE 3JHAYHTCHBION HUCIEPCHOHHON ¥ HIEKTPOCTATHUECKOH CTabIrmirsariiim
sHepTHA R-L CraHoBUTCS CPABHHMOH C 9Heprued HEKOTOpPsx dopM rtuma 5-B
u B-R, mecmoTpss Ha IMTPOWUTPHUN 10  MOHOTENTHIHBIM B3aNMOACHCTBY M
(~1,5 mraas/vons [7, 8]). B passepwyrsix dopaax ocmosmoll menu L-B
L-R pomoaturenbias ¢cTabuIusaius i 00pazoBanue BOTOPOIHON CBA3M IIMET
MECTO TONBKO MO;EAY TPyruramm by 1 sy, Taruar o6pasom, ste goprwnl obia-
NAJOT CPABHUTENHHO BHICOKON HEPTWEM, 4YTO, ¢ OUHOH CTOPOHBI, ABIASAETCA
CACHCTBHEM Menee OJATONPHATHLIX MOHOLENTHIIBIX B3AWMOJEHCTBHI, a ¢
npyroit — ofycaoBaeno caaboiMu CTa0UTHIWPYIOUAME BIAUMONCHCTBHAMIL A
JHOENTHIHOM yIacTRke.

WHTEePECHO COMOCTABHTH MONYIEHHbIE NaPaKTePHCTHRE DasdBePHYTHIX GOPM
pacemarpiupaemoro junerntuza (1) ¢ pesynnraramu pacuera monerysast Me-Co-
-Phe-Phe-NH-Me [1], rax kar npw aromax Cf GoKoBHIX Ienel Kar y acaparya,
TAK ¥y Qenumajaumia NMeTes IIMOCKUe cTPyRTypsl. CpasHenwne IOKashi-
BaeT XOPOIUYI CHMOATHOCTH 060MX TENTU0B B OTHOLTEHMH XapaKrepa cradu-
JUBHPYIOIMIMX B3anMOACHCTBUE 1 BIH3KIE 3HAMEHUST YINOB %' M %', UPH Ke-
TOPHIX OHI OcymecTBasg0Tes. ¥ nunentupa -Phe-Phe- nsz-3a Gonviuero pas-
Mepa apoMaTHYECKOT0 KONBIA BEIHTHHE CTabHIMIMPYIOUINX B3amMopeiicr-
BEH HECKOJHLRO BHILNE 110 9HEPTHM, ueM y -Asn-Asn-.
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Hepesiges & paccmorpennio cBepHyThix gopm (parmenra C+-CO-Asn-Asn-
-NH-C*, [us dopmsr R-R umeioT Mecro cTaluImsupylomue B3auMomeiicTsus
THIA §;-S5 U by-b, (tabiu. 2).

Crabmiam3sanus s;-Sp OCYIECTBIAETCA HPAKTHYECKH NS BCEX BAPIANTOB,
xpome yt ~ —60, 1t ~180°, rorya GoKOBBE UENH HAUPABICHE! B UDOTHBO-
moxosrupe cropounl. Ocobenro sHavuTenbua Bedudnna Fg ., (~ —3,0 xrau/
/Monp) B rougopmauuu Ry = Hgy, B KOTOPOH IIOCKOCTH aMUJHBIX TPYII Sy
H S, PACTIOZATAIoTCA TAPAJIICTBHO NPYT APYLY Ha PACCTOAHUI BAH-FEP-Baalb-
COBCKHX KoHTaKkToB. Cpenm CTpykryp, monydenusx 0e3 yuera ofpasoBanmus
BOJOPOUHBIX c¢BAzedl, ara wowdopmalus Asiaserca raobanbroit. Ilpu B3anmo-
NeACTBIUH 51 U Sg B 06 PAB0BAKIMT BOAOPOLHLIX CBA3EH MOI'YT IPHHUMATE ydacTue
kag rpynuob C=0, rax u NH,-rpynme Soxoso#t menm raskmoro ocrarka. Op-
HAKO TIPH CBEPHYTON HopMe OCHOBHON NN BEPOSATHOCTH PeaNH3aIHH BOAO-
PONHBIX CBA3CH 3HAYUTENHHO MEHBLIE, YeM B CJyYae PasBepuyrToil dopmul, H
PHEPIUA UX 00PA30BAHUA, KAK NpPaBuio, HesHawuresbHa. CBEepHYTHE (ODPMBI
R-B 110 2MePreTHYecKiIM XaPaRTepPUCTHRAM ¥ ROuUQOPMALMOHHOMY pacipeie-
seHmo Mano ormmgarpTtcs or R-R. Ilo-upeskueMy mpw sHAYEHUAX YIJIOB Yyt
~60 mnm 180° u yy' ~60 wau —60° 06pasyTCA BOAOPOAHBIE CBAZU MEHLY
GOKOBLIMH HerAMH. DBsaumopelicesus rpyrm by u b, Ipm 3HaYeHHAX YIAOB,
HPH KOTOPHIX OHH COJHMAKEHB, OCHabNEHEI BCIEACTBHE DJIEKRTPOCTATHIECKOIO
OTTAJKHBAUMA MEILY OCHOBHOM Ienbio U OOKOBEIMIL DajHKaLaMHU.

B ceepuyroit gopme B-1, wax u B R-R i R-B, npy Bcex 3HATEHWAX YIIOB
vt yet, Kpome poramepos ¢ ot —60° u y,* 180°, BosHuKaer xopowas crafuimi-
BANUA S1-So. B OonbInmHerBe cuaydaeB UpH COMMKEHHOCTH GOROBBIX Ienel 1mo-
ABISAETCSH BOSMOIKHOCTD )5 00PAzoBanus BONOPOMHBIN CBA3CH. 3UeCh Taw/ke
0CTAETCA CHPABEUJHUBEIM 3aK/JII0UEHIE O TOM, 4TO 00PAa30BaHWE BOJNOPOINHBIX
CBABEH OCYMECTBIAETCA B KOHPOPMAIMHAX € XOPOILUMMH CTAOGHMIH3UPYIOM{IMI
Baaumoneficrsusimu. Cocrosue L, HecMOTPA Ha ero $0iee BHICOKYIO 9HEPIUID
10 CPABHEHHIO ¢ APYTUMY JOKATBHEIME (ODPMaMMU acraparuHa, B HUIENnTuie
-Asn-Asn- BecbMa BEPOATHO, YTO OOBACHAETCA HAlHYHEM CYIeCTBEeHHBIX
CcTabUNUBUPYIOMMX BIAUMOACHCTBUE, He yCTymaomm|x, a B Psje cAydYaes
TIPEBOCXOAMAIIMYX HOTOAHUTENBHYIO CTAa0WNM3AINI0 B HUSKOIHEPreTHICCKIX
dopmax R-R u R-B. Y woupopmepor B-L 3HaunTenrbHOe HOH}I}KeHMe Benuqn—

HBl AFogn mMeeT MecTo, Hanpumep, upu ¥t 60, 3,2 90°, yt —60, %2 —90°
nam 4t 180, %2 90°, %,% —60, x,2 90° (raba. 1 u 2).

Ywamem tax:ke Ha TO 0BGCTOATENLCTBO, 9TO B CBePHYTHX (opmax F-R,
R-B u B-L 60oroBbIE IemM 0CTATKOB ACMAPATHHA He 00PA3YIOT BOLOPOLHBIX
cpaselt ¢ ocroBOM ¢parmenra, T. e. B3aumMopmeHcTBuMs Tuma b;-s; Ha pmmen-
THRHOM (parMeHTe He CO3MAIOT JAONOJHHTENBHYI0 crabuamusaiuio (-m3rnGos
OeITUIHON IeIH .,

AHanus BONOPONHBIX CBA3el HAa MOHONENTHAHOM (parMeHre aclaparuHa
Orut nposegen B pabore 17). B merumamume N-ate1mna-L-acnapariaua Bogo poi-
HBIE CBA3H MERILY GOKOBOW M OCHOBHOW IENBI0 00PA3VIOTCH HPU CHENyIOUMAX
3HayeHmsAX yraos: B obxacra B (O —120, ¢y 40°) mpu ¥t 60, »? 90°; s obumacrn
R (O —100, ¢ —40°%) mpu y* 60, 2 150° B o6mactu L ((D 60, 1]) 80°) npu
v 180, %* —90°. Pacuer papa o0TUMaXbHEX KOHPOPMALMH NMUETTHIHOTO
dparmenra C*-CO-Asn-Asn-NH-C* nposegen ¢ yuerom ofpasopavus Takux
cpaseli. Orazanoch, 9T0 RaKk B pasBepHyTHIX dopmax B-B m B-R, tak u B
cgepayrhix R-R, R-B un B-L ofpasosanue BOJOPOJHON CBA3M B mpejenax
OJ{HOTO OCTATKa UPHUBOAHT K [eCTabWIM3AIUN TUMCHNTHUAHBIX B3aMMOMENCTBUI
by-Se, by-8;, $1-5, M B 1eNOM HE JAET MOHMIKEHUHA 1«011(1)0pmauuonnon SHEPTUHU.
B ¢opmax B-L Bojopoxmas cBasbh Ha ocraTke B cocrogHum [ obpasyercs
TONBKO CPEJU BLICOKODHEDTeTHYECKUX KoHpopmepor -Asn-Asn-.

Taxum obpasom, pacuer metmiammpa N-anerun-L-acnaparwaui-L-acna-
paruHa mOKazaj, 4TO B CUIBHOIONsPHON cpeie Bec cBepHyTHIX ¢opm R-R
u R-B #BIsgeTCS NOMUUHDPYIOMWEM. B MHEPTHON cpefle BO3PACTACT MIPEIIOYTH-
TENBHOCTE PasBepHyTwX womdopmanuit B-B u B-R.
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Prc. 2. Momenn ¢parmenrta C*-CO-Asn-Asp-NH-C*

Memuaamwd N-ayemua-L-acnapazurua-L-acnapazurnogoti  kucaomu (I1).
Momens gparmenta w IpUHATEIC 0003HATEHH ALl HA puc. 2. OCTaTOR acia-
PArMHOBOM KUCKOTH PACCMATPUBAJCH B HOIKW30BAHIIOM cocroamuu. Kexonnore
rofdopaamuu guuentuga gopyuuposanuck uexons us 18 porayepon acnaparu-
na 7] w pessTr poramepos acraparunoBoil wucmornl [8]. Halipeunse mocie
MUHIMB3AUAE  3HAULNHN [OTEHIHATLHON 9Heprust (Afysy) BCCX BOBMOMKHBIX
wordopaanuit pumenrtuga (1I) mpegcrasmenst B rabx. 3. Houdopuanpm B 3a-
BHCHMOCTH 0T (ODPMBL OCHOBHOM Iemm pasGuTel HA TPYIOL: pasBepHyThHe u
csepuyTbie. B rabi. 4 NPHBENEHL! DIEPreTHYecKEe W IeoMeTpudeckue Iapa-
METPHI T Hambosree XapakTepHbIX Koudopmaruit. B paccararpusaeson gpar-
MEHTE, KaR HOKRAsa) pacuer, re 06PasyioTes BOAOPOMHLIE CRASH HU Y CBEPHY-
T0ff, HI y pasBepuytoil Gopsnl ocHOBHOW uernu. Bomopoumas ¢BA3L MeHAy
by u s; fe BOZHHKAET M3-3a 3HATUTEIBHBIN NECTAOIMBMPYIOLILX MOIIOIeNTHI-
HLIX B3AUMOJEHCTBII B acTaparuHoBOM KUCHOTE TTPU HEOOXOUUMBIX A5t e¢ 00-
pasompanug sUaveHwsY yraoB Bpamenus. BomoponHas cBaazb memay b, I s,
B o6pasoBaHuK KOTOPOH ¥ -Asn-Asn- mpumumaer yuactime NH,-rpynma 6oxo-
BOH 1[EU BTOPOTO OCTATHKA, B CAydac -~Asn-Asp- Tak:Re HeBoamokHa. BosHui-
HOBEUWE BOTOPOLHOMH CBA3M MEMAY $; M S, MAJOPEAJNBHHO M3-33 3HAUMTEMLHDIX
DITEKTPOCTATHUECKUX OTTAJKHBAHUE aTOMOB KUCJIODOIA.

Hast passepuyreix dopn B-B u B-R ¢parvenra (11) maubonee xaparrep-
HO Hamndue CTabHIH3UPYIOIIEro B3aUMOMEHCTBUA by-$; OPH Tex e Habopax
yraon yt u ¢y, uro my gparsenta (1), dueprus BaammomecTsuit by-s, u 81-5,,
RAK IIPABUIO, HEBEJHKA BCASICTBME KOMICUCANMHA SIEKTPOCTATUUCCKOrO IPH-
rascenua rpynn NH n C—O u sierTpocraruaeckoro oTTaIKnBadusa COIMKeH-
HEIX aTOMOB KHCJOPOAA. Yucso HEBKODHEPreTHIeCKIX 1«01[(1)0pmep013 ¢ ¢op-
MO ocHoBHOH menu B-R boabmie, wem B cayuae gopaer B-B, uro obycaosue-
HO HANWIUEM CTAGHIAMBUPYIOMEro ANeKTPOCTATHIECKOTO BRANMONEHCTBIA MesK-
oy rpymmoir NII ocmoBgo# remu n KapBoKCMABHON T'PYUION acmaparnHOBOR
KHCHOTHE, KOTOPoe Hauboiee spdextnrrno npu KR-cocToanuu ocratka. B ornu-
e OT cbpar\mHTa (1), v woToporo psaj xougopmaruit R-L 1meer HH3RYIO dHEp-
ruw, Bce Koupopyamun R-L v gparsenta (11) BRICOKOIHEPTETUTIEL BCAEHCTBHE
JOKAMBHLIX DJEKTPOCTATHYCCKUX OTTANKUBAHUE B acIaparHHOBON KUCIOTE
B coctostapu L (rabn. 3). Passepuyrsie Gopmer L-B u L-R pauworo ¢parmedta
TMPAKTHUSCKH HE OTIUIAIOTCH II0 CBOWM JHEPreTHIeCKUM XaPARTEePHUCTHRAM
OT aHAMOIMIHBIX (opm coepmuenus (I).

Has crepryreix popym R-R m R-B mnawnbosee XapawTepHO BaauMoledcTBHE
S; C 8y, KOTODPOE B 3aBUCHMOCTH OT 3HAaYeHHH yraos vt oy mepBOrO OCTATKA
MOJKET 1TOCHTh Kak CTabMIumsupyoMmuid, TaK i gecTaburu3upyonuil xapaxkrep.
Hampumep, v R,-By; Beawmuuna K, , cocrasuser —3,1, a y Ry-Ba —
+0,1 wrai/soik. Buarouapﬂ cTONb APHEKTHBHOR CT£1617UIHB(1U;I/II/I KOHpOpMAa-
mun Ry,-Biy u R,,-Bsy wambomee Buromgasl nus dparsmenta (I1). Ceepwyras
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Pric. 3. Magenn ¢parsenra C*-CO-Asn-Asn-Asp-NIH-C*

gopma B-L nepeassHa no rvoit e mpmumne, uro w R-L. Hanowuwmar, uro
B cayuae ~-Asp-Asn- (1) psn wondopmarmil B-/ myeeT HU3RYH0 91ePruio.,

[Habmrojaeyas ana ordss B PacUPejeNeHuy 10 auepruny wondgopmauil
$pararenros (1) w (11), ¢ ouoit cropoust, uw C*-CO-Phe-Phe-NH-C* — ¢ apy-
roft [1], vrassiBaer na To, 9T0 INEKTPOCTATHUECKUEC BIAUMOJECHCTBHA U BOJO-
POAHBIE CBA3M MO BHOCAT CVINCCTBENMLIX HU3MEUEHHT B BOAUIMUBL OTHOCH-
TeMbHBIX oHepPrii. TarmMm o6pazon, ¢TCPEOXHMHMTECKAST HPUPOma ForoROil
meny (B MANTION cayuae OBMIWM IS acnapariia, acraparwioBoil KUCIOTLL H
dermTasannia  ABIGICTCS Hagquune ITTOCROH crpywrypel npm  aromax  CY)
ONPCIETSIET XAPAWTCD TIeBATEHTHRX B3AUMONESHCTBHA © crneuudpury wondop-
amarnuooro  pacrpejesednss. Cralunusipyoiine HeBaJelTINe BIauMOyen-
CTBUS MOKLY COCOHUMN OCTATRAME YAie TIPUBOJAT 1k 3ameTHolt nuddepennma-
LHEI KONdOPAMATIMI AHTCNTIUBIX QPATMCHTOB, CYUIECTREHHO T1e Hapyiaemoil
YALTOM DICKTPOCTATHUCCKUX B3AEMONECUCTBYH ¥ 00PA3OBAHUEM BOAOPOMHHRIX
CBABEH. DTO MOMCT CAYIRUTD ONPEHEeI TN PARTOPOM HPH OOAXOAC K DPAC-
qeTy GONee CIOMIBIX TICIITHIORB.

Tadnuwwa 3

OTHOCHTE N bIAs HEPrila 0HTHMATbHLIX KonPopyaumii parsenra C*-CO-Asn-Asp-NH-C“

PasnepryTae QOPAH Cuepiryrhie fiopatnt

Ipenrr- i {
Prrarop

%t »2 BB B-R L-B L-R R-L R-R R-13 B-I

|

11 (1 1,4 0.7 4,6 4,4 4.1 0,2 0,6 6,4
12 11 33 20 _ = 6.5 1.8 24 103
11 21 1,4 2.4 5.6 6,5 45 2.4 1,5 b
12 21 31 3.4 _ = 6.0 4.3 3.3 6.2
i1 31 1,4 1,6 J,2 3, %4 0,1 0,7 3,7
12 31 3.2 3,5 z _ 3.0 4,8 A 4.7
20 11 2,3 0,7 4,6 ) 5,6 2,4 2,7 7,3
22 11 2.0 0.7 3.7 3.5 6.3 0 0 5,1
21 21 207 3.1 5.6 6,8 5.5 4,3 3,1 6.2
22 21 1,6 1,7 4,6 2.4 4,9 3,0 1,8 4,2
203 2,6 . 2,0 4.7 5,1 2,3 3,5 3,3 6,1
22 31 1,8 1,2 3,7 3,8 2,6 0,3 0,1 2,9
31 11 3.6 31 3.0 2.9 7.0 2,2 2,3 6,5
32 11 2,9 2,6 3,6 3,4 6,3 2,0 2,3 6,7
3121 3,4 4,2, 4,3 5,3 6,6 4,3 3,1 6,2
32 21 3,0 3,9 4,6 5,8 5,9 3.7 2,0 6,1
3 31 2.5 2.5 3.3 3,4 3,4 3,0 2,7 4.1
32 31 2.4 3,0 3.9 4,1 3,1 2.5 2,3 3,9

Ca, npua. 2 K radn, 1.

2 Buonprappyecrkan xumusn, N5 753
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Tadnuma Sa
OTHOCHTEALHAN DHEPrUsI ONTUMATDHBIX KoH(lopmaruit Pparmenra
C%-CO-Asn-Asn-Asp-NH-C* (IT1)

Yras
Bpaweunus | [B-B-B | B-B-R| R-R-R| R-R-B| B-R-R| D-R-B R-B-R R-B-B B-L-B
xrox?

-_— v v

11 11 44| 4,7 3,9 0 0,6 0,9 1,3 2,9 3,6 5,1
11 11 21| 4,6 5,9 3,4 2,3 3,2 3,0 4,4 3,7 7,1
11 11 3% 4,5 4,6 0,4 0,8 2,5 3,4 3,9 3,9 9,0
11 12 1] 6,0 4,6 0,7 1,5 2,0 3,2 3,8 5,2 5,6
11 42 297 5.8 6,1 4,7 4,0 4,7 4,3 5,4 5,2 7,6
11 12 31| 5,4 5,4 2,2 2,6 4,1 4,6 5,6 5,5 5,6
1t 21 41) 5,4 4,5 2,8 4,6 4,2 4,2 4,7 5,1 6,6
14 21 21| 54 5,8 6,5 5,3 5,2 4,5 6,1 5,9 8,5
11 21 31 3,6 4,6 5,6 5,3 4,4 4,7 5,2 5,6 6,4
1122 14| 4,7 3,6 2,2 2,7 1,3 2,0 3,9 4,7 3,9
1122 24 4.3 4,7 9,2 4,0 4,2 3,4 4,8 4,7 7,6
1122 31 2.9 2,7 2,9 2,7 2,2 2,6 4,4 4,9 5,6
81 41 5,7 5,3 1.7 2,0 2,8 3,6 6,2 6,5 4,6
11 31 21| 5,7 6,5 0,4 6,5 4,9 4,3 7,3 6,4 6,8
11 31 31 5,6 4,1 1,7 5,9 3,7 4,0 7,0 7,0 4,2
11 32 11] 6,0 5,3 1,7 3,4 3.1 3,8 5,1 7,6 4,9
14 32 24) 5,9 6,7 6,9 4,0 4,8 4,1 6,8 7,6 6,5
1132 31 3.9 41 6.0 34 3,6 3,8 6,2 5.3 6.8
12 41 44) 5,3 6,3 0,9 1,7 2,6 3,9 4,0 4,8 5,5
12 11 21] 6,8 6,6 4,0 3,4 4,8 4,7 3,3 4,7 7,6
12 41 31) 95,5 4,6 1,8 3,2 3,9 3,9 4,9 4,9 5,3
12 42 41 7,3 6,0 1,8 2,4 3,6 5,0 5,0 6,5 6,1
12 142 24 7.3 7,5 6,2 4,7 6,1 6,1 6,6 6,4 8,1
12 12 31| 7,5 6,6 3,6 6,9 9,3 6,3 6,6 6,7 5,9
12 21 41 6,2 5,8 3,8 5,3 5,6 6,0 4,8 6,8 6,9
1224 21| 7.1 7,3 7,6 6,4 6,7 6,5 7,0 6,9 9,3
1220 31 51 6,0 6,6 6,3 6,4 6,7 6,1 6,8 6,7
1222 11 6,0 5,1 3,8 3,9 2,8 3,8 5,2 6,3 6,4
1222 2| 5.8 | 61 6,8 | 5.5 | 6,7 | 54 6,0 5.9 8.4
1222 31| 4,2 5,5 4,4 4,5 3,8 4,0 5,6 6,1 2,9
12 31 1] 5.3 6,8 2,8 | 4.5 4,3 5,4 7,3 7,1 4,6
12 31 21] 6.4 6,8 6,6 5,8 6,4 6,0 8,2 6,8 6,6
12 31 31} 4,8 4.4 1 5,2 5,% 5,7 4,7 6,1 4,2
1232 11| 55 6,9 4,4 4,4 6,7 3,7 6,6 7,0 5,6
1232 21} 6,5 6,9 6,7 5,7 6,3 6,1 7,9 7,3 7,4
1232 81| a3 6.9 5,8 5,0 5,1 5.6 7.0 6.2 5.3

Memuaamnud N—auerrzzz,,/L—L—c107za]Jaeu/um—L—a,cna,paaunu/b—L—acnapasuHOHOL"L
kucaomuy (111, puc. 3). Koudopymanuonusii ananus TprmenTuimoro dparseH-
ta (1) maer BosMORHOCTL paceMOTpeTh cocToSHME LEHTPAABHOT0 OCTaTRa
acraparuya OpH OfHOBPEMEHHOM BO3ACHCTBHE HA HEro ¢ 00CUX CTOPOH 0CTaT-
ROB acmaparmsa u aclaparuHoBOol KHCJOTHI, a TaKsKe HCCIHeqOBATH B3AUMO-
JIeHICTBYE MEAY HeNOCDPeSCTBEHHO He CBA3AUHLMH KOHIEBLIME OCTATRAMIL.
Ber6op wynmespix mpubmmmenuit gparmenta (ITY) pos mocmepyromelt MmHUMU-
3aluy HHEPIuM TPOMSBENEH HA OCHOBE MOHOIENTHUIHBX (GOpM acmaparmua
[7] m acmaparmmosoit kmemorer [8], T. e. nesarmCUMO OT TOAYIENHEX panee
pesyianraros nias punentuausix gparsentos (1) uw (I11). Ias ¢opm ocHoBHOI
nermu gparmenta (111) ¢ B- m  R-cocrosmrusmir 0cTaTKOB paccamTar BECh
Habop womdopmanuit. Pacuer papmanros ¢ [-cocTosHime npomssefeH Buho-
POYHO; PACCMOTPENES BCE BAPUAHTEL, B KOTODPBIX OJUH 3 OCTATKOB acrapariHa
nyeer L-gopyy. Beruamust snepruu, GONyUeHUNE N0CIe MAHUMUAZATIAN TCXOJ(-
HBIX Tpubimkenufl npu Bapuamuy 12 TeperenmsLx ABYTPANHLIX yIJOB Dy,
Y1, %ty %1% Do, Vo, %oty %22 D, Py, %3, %2, nmpuBereHs B rabu. ba — r. Bee wos-
popyvaumm WO Xaparrepy OCHOBHON Iierm pasGMTH Ha PPYHOE CBEDIIYTHIX,
PasBEPUYTHIX M LOAyCcBepHyTHIX Qopm (puc. 4), ITocmepsme HOmONHUTEIBHO
Pasjernensl Ha [Be HOAIPYLIEL B OfLY BYOMAT QOPAE, B KOTODEX OKAa3bIBAIOT-
e cOmmrennbing aBerns by it hy (@), B apyryo — by i by (6). Bce obosma-
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Tadbanwa 56

ith
Bpilsl.l[e}{;lﬂ L-B- | B-B-R| R-R-R| R-R-B| B-R-R| B-R-I;| R-I-R R-13-13 B-L-It
PAN A
20 11 11| 5,6 5,0 2,6 3,0 1,6 2,7 4.6 3,3 9.1
20 11 21| 5,8 6,1 5,4 4,4 2,2 2,4 5,9 5,2 8,0
20 41 31| 5,9 6,1 3.1 3.8 2.2 3,1 5.4 5,1 8.7
21 12 11| 6,6 5,4 3,0 3,5 4,8 4,1 4,8 6,2 9.6
21 12 24| 6,6 6,8 6,4 5,3 6,4 5,3 6,3 5,9 8.6
21 12 31| 6,8 5,9 4,8 5,0 4.8 5,0 6,3 6,1 9,2
21 20 14| 5,9 7,3 3,8 5,6 7,5 4.8 5,2 6.6 6.9
21 21 21| 6,9 6,9 7,8 6,5 5,9 5,2 7,0 6,38 3,8
21 24 31| 6,7 6,4 6,7 6,5 5,8 5,7 6,1 6,2 6,5
20 22 11| 6,1 4,7 4% 4,4 2.4 2.6 5,3 6,2 6,3
21 22 21| 5.8 5,8 7,0 5,7 5,5 5,2 5,0 5.7 8.0
21 22 31| 6,1 5,6 4,7 4,4 3.8 4,0 5,4 5,9 6,3
24 31 14| 5,9 5,7 2,6 41 4,8 2,9 6,1 6,7 2.7
20 31 21| 4,1 7.1 6,9 5,6 5,3 4.5 7,2 6,3 6,1
21 31 3] 2,9 1,6 5,7 5,1 4.6 4.4 6,7 6,4 43
21 32 1] 6,9 6,4 2,4 4,0 4,7 4,4 6,2 6,9 Ay
21 32 2| 6,9 7,9 6,5 5,2 5,4 6,1 7,3 6,6 6,2
20 32 31| 7,0 7,3 5,4 4,9 4,5 44 3,4 4,3 6,0
22 11 11 5,7 4,0 1,6 2.1 2.3 3.1 3,6 4,3 7,0
22 11 2] 4,0 5,7 4,5 3,5 3,6 3,5 5,0 5% 3.1
22 11 31 4,5 4,6 2,2 2,7 1,6 4,1 4,5 4,6 7,0
22 12 11| 6,3 5,4 2,8 3,1 3,0 3,9 4.6 6,3 7.5
22 12 24| 6,9 6,3 G,3 5,2 4,7 4,6 6,2 5,4 8.6
22 42 34| 6,0 4,4 4,3 4,8 4,9 5,1 6,4 6,1 7,4
22 21 44 5,0 3,4 3,4 5,3 5,2 4.6 5,6 6,1 5.7
22 2 21| 5,4 5,7 7.4 6,1 5,1 4,8 6,4 6,1 7.5
22 21 31| 3.3 4,7 6,2 6,0 4.8 5,4 5,4 6.4 6,7
22 22 44| 3,7 3,3 3,% 3,2 1,7 2,5 4,7 5,8 5,7
22 22 2 4,2 4,4 6,5 5,0 4,1 3,7 7,5 5,3 6,9
2222 31 2,5 3,1 3,8 7,3 2,7 3,2 4,9 5,4 5,0
22 31 14| 5,3 4,6 2,3 3,0 2.6 3,3 6,1 6,8 6,5
22 31 21| 5,0 5,8 6,8 5,0 4,2 3,9 7.1 6,4 5,1
22 31 3| 3,2 3,1 5,3 4,4 3,2 3,9 6,4 4,3 6,1
22 32 11| 5,7 5,1 2,1 4,7 3.3 4,1 5,8 6.5 3.0
22 32 24| 5,7 6,6 6,3 5,7 4,7 44 7,2 6,4 5.0
22 32 31| 5,0 5,2 5,1 5,1 3,4 3.9 6,5 4,6 4.2

TeHMA AaMeKBATUBl BBENEHMBIN. IIPHM PACCMOTPEHWH JHOENTHAMBIX dpariei-
o (I) m (II).

B rabn. 6 TpHBEJEHbl OHEPLETHIOCKNE TaPAMET P naubosee UPEATOYTH-
TeTLHBLIX B KKLOH rpymme woudopmanmit B-B-B, R-R-R, B-R-B n R-B-R;

Q va><A

Tuna Tund

Puc. 4. Cxema cBepHYTHX (A), PasBepryTHX (C) 1 T0AYCBEPHY-
TeIX () (OPM OCHOBHON Hens TPIHIICNTH)A

JUIS CPABHEHHA IaHKl HEKOTODPHe BADUAHTEL ¢ BHICORON oHeprmeil. 3uadermss
PEOMETPMUBCKIX TAPAMETPOB B Tabl. © He yKasaisl, TOCKONbKY JUIf {BCEX
HusrosHeprermaeckny roudopmanuit Gparmenra (II1) omm Gamaxu coorser-
creyiomuyM saagerusas gparmenros (I) m (IT) (rabx. 2, 4). B pacucre yarena
BOSMOKIOCTL 00pa3oBaHus BOLOPOLHLIX CBf3€il MEKAY 3BEMBAME Dy H s,
by ¥ 83, by 1 by, 51 1 83, Onpaxo pacuer MOKABAM, 4O yUer BOOPOMHMIX ChA-
36l e BHOCWT 3aMeTHBIX W3MeHeHuii B pacipegerenue Haudoiee TpeIoyTH-
renniuix wondopyarmii mo sueprun. Tlo aroit npuunse npusejennpe B TabI.
S5a — 1 Beamumunt AEgg, fanbl Ges yuera BOJOPOAHLIX CBfA3eil.
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Tadbnuna 5.
¥ras
ppamestus | J3-5-53 | B-BP-R | R-R-R| R-R-B| B-R-R| B-R-B| R-B-R n-B-I B-L-B3
Xt x®

11 6,3 5,7 2,0 2.8 2.6 3,8 4.9 5,6 6,3
3121 6,3 7,2 5,5 ) 5,0 4.7 6,2 5,5 7,8
L1l #H 6,3 6,5 2,6 3.7 3,2 4,6 5,7 5,0 7,2
312 11 7.4 6,2 3,6 %, 5.3 5,8 5,93 6,6 6.8
3112 21 7,4 7,7 7,3 6,0 7,8 6,8 6,7 6,0 8.2
3112 31 7,3 6,6 5,8 6,1 6,6 6,8 5,8 6,5 7,6
31 24 11 7.1 5,7 3,9 5,7 0,2 7,3 5,1 6,4 6,7
3121 2 7.0 6.8 8,0 6,8 8.5 7,5 7,2 7,2 9.3
31 21 3¢ 6,7 6,8 6,5 6,7 6,4 7,3 6,0 6,8 6,7
31 22 11 6,4 5,3 4,1 4,2 4,7 5,2 5,0 6,5 6,4
31 22 21 6,2 0,5 7,2 5,8 7,5 0,5 6,2 6,1 8,5
31 22 31 6,0 7.1 4,3 G, 6 AT 5,0 5.9 6,0 G4
31301 6,7 7 3,7 4,6 5,3 5,7 6,3 6,7 5,1
31 31021 6,7 7,4 7,0 3,7 6,3 6,3 7,2 6,5 6,7
31 31 31 6,1 6,9 5,6 5,2 6,2 5,9 3,4 3,7 4,9
31 32 11 7,2 7,0 3,2 4.9 6,1 6,4 6,7 6,9 5,6
31 32 21 7,4 8,6 7,2 6,0 7,6 6,7 7,9 7,0 b, ¢
31 32 31 7,2 7.7 5,7 5,% 6,3 6,4 3,9 4,0 5,7
32 11 6,2 0,0 1,8 2,6 3,8 ) 4.8 5.0 5,8
32 11 A 6,3 65,9 5,0 4,1 6,5 5,6 6,1 5,0 8,2
32 11 6,2 6,3 1,5 3,7 2,9 5,1 5.0 5,0 6,4
3212 14 7,2 65,0 3,7 5,7 A7 5,1 5,2 6,4 6.3
32 12 21 7,2 7.4 7,4 6,0 7,4 6,3 6,6 0, % 8,7
32 12 31 7,2 6,4 5,9 6,0 65,1 6,3 5,3 6,4 6,8
32 21 11 6,49 5,4 3,8 5,8 4.2 6,8 4,8 6,8 7.5
3221 24 7.5 7.7 7,5 6,7 8,5 7,5 7,2 7,1 9,4
32 24 31 6,8 6,4 6,0 6,5 7.5 7,6 6,3 6,3 6,9
32 22 11 6,4 5,4 4.1 4,2 4.8 4,9 5,2 6,2 6,8
32 22 21 5,9 6,3 6,7 5,7 7,4 6,3 6,1 5,9 8,4
32 22 31 6,3 5,8 4,2 4.3 4,9 5,0 5,0 6,0 7.6
32 31 11 6,4 2,9 4,0 4,7 4,8 5,2 6,0 6,5 b
32 31 24 6,3 7,1 6,8 5,6 7,0 5,8 7,1 6,3 6,0
32 3t 31 4,9 0,3 5,3 5,2 5,9 5,6 3,4 3,6 5,3
32 32 11 7.4 6,8 4,8 5,% 5,8 6,4 6,4 4,4 6,5
32 32 21 7,2 3,1 7,1 6,0 7,8 6,8 7,7 6,8 6,8
32 32 31 5,8 7,2 5,8 5,6 6,6 6,5 4,2 4,3 6,4

Llast nusrosmepreTudeckmX passepHyThix dopa gparventa (111) B-5-B
n B-B-R XapakTepHO HAXWYHE JOTIONIUTCIBHOIO B3AWMOUEHCTBUA MEKIY
RpalHuMu GOROBLIMKM TIOTAMMU S U Sy, KOTOPOE B HMEKOTODPHX CJAyUYasX JOCTH-
raer —2,5 rraix/monb (rabn. 6). Crabuamszanusa Fs.q, HMeer MecTO 1pHu
COMREHUN KapPOOKCHTA ACIaparuiioBoil KUCJOTH ¢ aTOMaMK BOAOPOLA aMu-
na HOXOBOI Ilenu acmaparuya, YTo OCYLIECTBISeTCH mpu 3" ~ 60, % ~ 90,
vyt~ — 607 m gyt~ 180, %12 ~ —90, 13t ~ —60°. [IpornronoNORHAS OpUEH-
TAaus AMMIHo TPYNIEL acaparwHa TPHBOAHT K SHAUWTENLHOMY DAEKTPO-
CTATHUECKOMY OTTAJAKUBAHUIO MERAY RUCIODPOLAMM (OROBHIX J[eNeH S; M Sy,
B mpepnmournrensusx koudopmarmax rpunenmtmaa (111) peanmsanmsa J010J-
HUTEJALHLIX CTAOMIMBAPYIOIINX B3auMOAeiicTBUil ocynlecTBIsieres §e3 3HaTU-
TEJIBHOTO YXVAINENHs ROHTARTOB B HPCAENIAX MOHO- U JAUIENTHIOB ¥ 3aMeTHO-
ro M3MEHEHMsi @X TEOMETPUYCCKHX INapamerpoB. Taw, v rougopmauun Byy-
By1-Bsy 9HEPrus MOHOUSNTMIILIX BaauMOAeHCTBHIL cocraBaser 2,3, anmen-
THARBIX — —5,7 KRaJI/MONb; CYMMEPOBAHHME DHEPIUH M30AMPOBAHHLIX (par-
Menton By -By, u By -By, paer coorsercrenno 2,3 u —06,5 wxan/yoas. Crabu-
IM3a1MsA 33 CYeT HOBLIX TPUNENTHAHHX Baamoneicrsuil (—2,0 krax/mousp)
BABOC LPEBHLILIACT IOBBLILENUC DHEPIUM JUIeTuunmX Baawmojgeiicrsuil. Ho
He TMpu BCeX KOMOWHAI(HAX JIUIENTHANKX (GPArMENTOR UMEeT MECTO cOXpa-
HEHHE XOPOIHX KOHTAKTOB MEKIY CMemHbME ocrarkamu. Taw, B Bapuman-
te Bi1-Bu-Bay 11t ~ 60, 4% ~ 90, o'~ 60, 32~ 90° u gyl ~ —60°,
MOHONECOTHANbIE ¥ IANENTHAILE B3amouefictsus pasunr coorsercrserno 0,7
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Taonmua 95v

Yrast Vsl VYirast
BpauteHua| R-L-R B-L-R | spaweunn| R-L-R B-T.-R | npawerun| L-B-R L-B-B L-R-R
FAN A X, %2 AN
11 21 11 7,5 6,4 [11 31 1 5,4 4.5 |20 11 11 7,0 7,8 5,8
11 21 214 8,2 9,2 il 31 21 5,9 8,0 |21 11 21 8,1 7,6 7,9
11 24 31 7,5 7,9 111 31 3 4,5 6,5 24 41 31 7,8 7,71 10,0
11 22 11 7,8 7,3 |11 3214 6,5 4,7 |21 12 11 7,8 9,1 6,7
10 22 21| 8,8 8.0 (113221 6,9 7.5 (201221 9.1 8,9 9,9
11 22 31 6,2 6,9 (11 32 31 D4 4,8 12112 31 &,8 9,1 11,1
21 21 41| 9,4 6,9 |21 31 11] 7,0 70 |21 2011 7,3 9,0 7.9
20 21 2| 7,3 7,4 |21 3t 2] 4,3 T4 12120 20) 9.4 9.3 | 10,9
21 21 31 8,0 8,2 121 31 31 5,3 6,6 |21 21 31 8,5 9,1 9,4
24 22 11 8,2 5,9 21 32 1 7,7 5,2 |21 2211 3,0 9,2 7,2
21 22 2] 6,3 7,3 21 32 24 5,7 7,3 21 22 21 8,0 3,5 9,9
21 22 31 7,1 6,9 |21 32 31 6,7 3,4 21 22 31 8,3 8,6 7,7
22 2011 1,5 5,9 22 31 11 8,7 4,0 124 31 11 8,3 9,0 7,1
22 21 21 9,7 7.0 |22 30 21 7,0 5.2 |20 8121 9,2 8,6 9.6
22 21 31| 10,4 6,8 (223131} 7,3 3.9 |21 3131 8,0 6,5 7.9
22 22 (1| 10,1 5.3 |22 3211 9,4 44 |20 3211 7.4 7,9 7.2
92 92 21| 8.6 61 |223221) 7.8 6,8 121 3221 8.9 8,0 9,1
22 22 3 8,5 5,7 122323 8,4 44 121 32 31 6,0 65,6 7,9
12 21 11 9,6 6,3 |12 31 11 6,9 4,1 22 11 11 6,3 6,9 8,8
1220 20| 9.9 | 10,2 [1231 21| 7.2 S.L 2241 21] 7,5 6,8 6.3
12 21 31 9,4 6,7 12 31 31 6,8 DA 122410 3 7,0 7,0 6,9
12 22 14| 10,3 6.2 (1238211 7.8 54 12242 41] 6.8 8,2 6.3
12 22 21 9,4 9,0 |12 32 21 8,6 3,3 2212 21 8,3 8,1 8.4
12 22 311 8,0 7.6 123231 8.5 5.5 )2212 3] 8,3 8,2 | 10,3
302 11| 8,5 6.4 |31 31 11] 5,2 44 |22 2011 6.6 8.1 7.0
31 21 217 11,3 9,7 31 31 21 7,9 7,1 22 21 2 8,9 8,6 10,3
31 21 31 11,1 6,5 31 31 31 7,2 a,0 22 21 31 7.7 7,3 8,2
3122 41| 10,2 6,3 3132 1 6,5 5,6 |22 22 11 6,7 8.0 6,6
3122 211 10,3 8.8 {2 3221 9,4 7.9 |222291] 7.8 $.0 9.3
31 22 31 9,7 6,9 31032 3t 8,8 6,3 2222 31 7,3 7,9 10,4
3221 11| 7,8 6,5 (3231 11] 4,8 4,5 1223111 7,2 7,7 6.5
3221 21| 10,5 8.5 (323121 7.1 6,6 |2231 21] 8,3 7,6 9.0
32 21 31 9,7 7,5 |32 31 31 5,9 5,2 1223 3 7,3 7,3 7,0
3222 11 6,8 5,3 13232 111 5,9 5,8 (2232111 7,0 7,2 6.5
322221 9,5 8,0 1323221 8,3 6,2 |22 3221 84 7.5 8.5
32 22 31 3,2 7,3 132323 7,7 6,7 122 32 31 7,7 7,6 7.1

u —3,7 rran/aoiap. CyMaupoBauue COOTBETCTBYIOUINX BeAWIHN TpeX CBOOOj-
WBIX MOHOMEITHI0B W ABYX (parvenron -Asn-Asn- u -Asn-Asp- paer 0,6 n
—4.8 Kwad/MOab. JHEPrus JMOTOMIUTENbLALIX TPUIENTHAHLIX BIAUMOTeRc Bl
B yKasauuo Roagopaepe cocrapiser pcero —0,5 Krau/Monb. CJIelLOBaTOJ{BHO
YXYAUIOHIe AUOCITAHLIX B3AHMOLEHCTBUIT He KOMIIEHCHPYeTcA 06pa3oBaui-
eM HOBLIX ROHTAKTOB. B IEX0M DasdBepHYTHIe (QOPAMB /LA TPUNEHTUFHON 10-
CHEEOBATEIBHOCTH -Asn-Asn-Asp- MaJZOPeaThiLl, TAR KAK OTHOCHYEIDbHAs
JUEPLHA  Jlaske  CaMbIX  IPEIOYTHTEIRHBIN  BapHMAUTOB . COCTaBIsAeT
~ 3 RRaLM0aE, Flamoardus, 4ro B TPHIENTHAAX € aAPOMAaTHUECKHMA OCTaTHA-
au, manporun, (Gopwmei B-B-B u B-B-R caubie BHTOAULE H3-32 XOPOUIMX
ROHTARTOB TUHA S$;-h; Ha [HICHTHIAX H CYLULECTBENHOH TPUIeNTHAHON cTabu-
ausayun [3, 4l

Bogopognnie ¢BA3K Meayy HEpBLIM ¥ TPETHUM OCTATKAMH B YRA3&HHELX
dopMax o0pasywnTCa KaK Paz B TeX RONGOPMALUAX, B KOTOPLIX 2PHEKTUBHL
B3AMMOLEHCTBIA S, G 53 (fss, ~ -—2 KRaJI/MOTL), OQHARO HOTOIHUTCIBHAS CTa-
Omamaamua  3a  CUeT BOMOPOXHON CBARM B JAHHOM CIyUae Ne Ipepnuaer
—0,5 grax/a10an, T. €. POJb TAKIY BOLOPOMHLIN CBA3EH HeBEAHKA.

B moayesepayrteix  Qopmax  gparmenra  (I11) HOBela 1o  cpaRweruio
¢ JUOCHTHTHRIME  (QparMenTaMy  ABJIALTCA  HAJIMUME  B3aMMOAeHCTBHA
MEKITY 3BEHOM OCHOBHOI wemn Dy uw xpaiwelt Goxosoll ienbsro sg (B dop-
May THHa 6 ~ —2,53 KRai/aoas) u s3amsogeiicrsue by-s; (B Qopaax rtuna
a ~ —2,0 rran/yons). Baawmwopeiicrsue hy-s, B Qopyax « pealsumsyercs Bo
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BCeX KOO PMEpax, 38 HCRITOICHEOM BAPUAHTOR ¢ ¥, ~ —00%, worga Gowkosas
Ieas anpassena 0T ocroBIod remu. B romdopyanmax Tumna 6, NaIpoTHB,
smeprus /1), TOIHLKO B HEKOTOPLIX CIYIAAX COCTABIACT OTPUIATENBHYIO
BEIUUMHY, Talk KAl MeHYLY TPYTLAME Dy M S5 MOMRET TakAe BOSHHKATH DNECKTPO-
CTATHYLCKOE OTTa ikuBamue. B menom Gopya a 3I1epreTuaeck IPefmouTuTeR b
mee. Pacupegexenye sweprum cped KougopyMepoB THIA 6 TPHMEPHO Taroe
JKe, Kaik B passepryterx Goparax. Iecarorpa ma cBAm/RCIIIOCTE BBEHBER Dy o
sy B B-R-R (1), sddewruBras BOXOPOJHASN CBAZL 00PABYETCS TOIBKO B JBYX
KordopararuaN: By-Ry-Ayq w1 Bay-Ryp-Ryy. Dueprnsa By-Ri-Ry;y nonmxaer-
ca ¢ 1,71300,7 RKaI/MOJD M CTATIOBUTCA PDABIOH DHEPIHHE CAMON JyUNiell Roi-
dopmanuu Bi-Ryy-A1y, B Roropo#t Bojopogias c¢BA3k orcyrersyer. Cpenu
dops B-R-B ronuko B asyx rompopaanuax, By -Ry-Byy u By-Ry-Bi,
BOLO DOJITAST CBAIH ME/RAY AMHITOUPYIIOR S¢ ¥ KHCAOPOAOM Dy sdderrturna u
MO HI/RACT DUEPIUI0 10 ~ 1 KRaK/ MoJb.

Cpenu csepuyriix Gopar dparsenta (111) mauboree wpesnoYTHICARIB 110
SHTANBIMK Koudopywanmy R-B-R w R-R-B, 40 u3 mux momajiaer 5 miTepBnast
0—3 wrau/stonn, mpuucs B 17 aneprust e 2 KKaA/MOAL, OTO [TPOUCNOUT
BCICICTRIC HOMEe CYIU[ECTBEHNION CTaduausaimi CBEePHYTHX (JOPAM Kak ua
YPOBITe MONO- Tf JUICHTHIHBIN, TAK X TPHIEITWAHNIX BaausoueitcTenit (tadi.
2,4 w 6). Jlos nux xapagtepust xonrartel by ¢ by w by ¢ sy (Eyop, ~—1,3,
Ey g~ —2,0 wran/monn). NioGannuas woudopmanus y -Asn-Asn-Asp. mueer
YIABL  Bpamenmss vyl o= gt = et~ 607 m g o= ? ooyt >~ 000 (Ryy-
Ri-Ry). Jluddepenumanmst mo sneprin ceeplyTeix Gopy obosnayena wam-
Bosrec pearo: suepreTdeckuil pasdpoc nocruract ~ 8 xran/moan (rabs. 5, 0).
Caayo BUICORYIO DUEPIRIO MACKT TC BAPMANUTH, Y KOTOPLIX GOKOBLIC ITEITi
HAIPABACILL IO OTHOUIEHHIO JIPYT K APYry B IIPOTHBOIOJOIKILIC CTOPOHDI
(.t ~ —060, vyt ~ 180, w3t ~ 1807). Of6pasgopairie «x-COUPALBITON» BOAOPOI-
HOI ceman mengy wpafingau rpynuanu C—O u NIH-rpynnoit csetojuoro
rpuncrrunoro  Gpacacnra G -CO-Asn-Asn-Asp-NH-C* wreadderrunno, rax
xar 13 108 roudopyepos F-R-R drarompustias o preTaliMs DX TPy I uMeer
MECTO JIMIITh 1B TUITANIBIY CAYUTX. Bee Koo pMalyu, ¥ KOTOPLIX B OCTTOBHOH
el O 113 OCTATKOB ACHAPATHIIA HAXOJMTCS B COCTOAHUN L, ABIATOTCST BLI-
CORODUCPICTUYCCKUMY, WX 2IEPrHM TPCBMMAT 4 RRarz/ymoan (rada. or).
Tonrro cpejiu vongopaepor trna B-7.-B uacercsd eCKOTHKO BADUAHTOR ¢ Hliep-
e, OJM3KOH, nanpusep, SUepruv TPeIouTHTEeNLHLIX BAPUANITOR passep-
HYTLIX popats Boy-Log-Byy ~ 2,7 1 Byy-Lay-B1, ~ 3,0 Brain/yvonn. B orseven-
HLIX KOO PMAIMAY  31TAUHTEIbIN CTAOUIUBAPYIONINE B3AMMOJEHCTBAS Kar
Ha J(U-, TaR o na TPUICHTIANOM GparMenre.

Tarur 06pasos, TPOBEACHILIL PACUET MO3BOJUE OLHEUUTEL CHEHPHUCCK T
XapaKTep TMemTHAION HenH ¢ moaapHniMu ocratikasa. OKAZAN0CH, TTO DIEKT-
POCTATHUECKNE BIAUMOMCHCTBUA Bapa:keruX OOROBLIX TIPYII IIPHBOAAT
K IOIONHUTENBI0H crabmimmsarnu Gopn, TPeAIOITUTeNBIEIN TI0 APYTIMM BU-
maar Bzamaogeiicreuii, Ofpazosartme BOJOPO,(HHLX CBA3CH He BHOCHT CYIITICCTBOH-
10ro mepepacupepegenus B nadop omrmyarbuely dopm. CTabMIU3NDYOIUe
B3AMMOJECHCTRIS Ha TPUIENTH/C DEANH3YIOTCH TIPHM HAJMIHY BHIFOJHBIX KO-
TARTOR B JUIOCOTHAHBIX (parseirax. CreqoBaTenbilo, TPeUIosReIHLE panee
HOAXOM K AllPUOPUOMY PACUCTY ONUTOMenTI0s 12—4, 9] aMosrer 6LrTh HCHOIb-
30BAH W B CJyYAe IMCITH/(0B, BRIOIAOUIMNX MOIAPIEIE OCTATRY.
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AN APPROACH TO CALCULATION OF STABLE FORMS OF OLIGOPEPTIDES.
IV. DI- AND TRIPEPTIDES CONTAINING ASPARAGINE AND
ASPARTIC ACID RESIDUES

AKHMEDOV N. A., LIPKIND G. M., MELNIKOV P, N.,
POPOV 1. M,

M. M. Shemyakin Institute of DBioorganic Chemistry,
Aeademy of Scicnces of the USSR, Moscow

A study was undertaken on the conformational possibilities of the fragments contai-
ning polar residues: C*-CO-Asn-Asn-NH-C*, C*CO-Asn-Asp-NH-C”, C*CO-Asn-Asn-
Asp-NH-C*. The calculations reveal that the stable tripeptide conformations are compo-
sed of the low energy forms of dipeptides. All types of hydrogen honding arc analyzed and
the contributions of electrostatic interactions and hydrogen bonding into cnergies of the
prelerred forms are evaluated.



