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            Одной из актуальных проблем современной науки является поиск и целенаправленный синтез соединений, используемых для регуляции численности вредителей сельскохозяйственных культур. К числу таких соединений относятся нейропептиды, синтезируемые нейросекреторными клетками мозга различных видов насекомых, в частности, Calliphora Vomitoria, Drosophil melanogaster. Они ингибируют синтез и выделение ювенильных гормонов в процессе онтогенеза насекомых, участвуют в нейропередаче и регуляции функций нервной системы. Целью настоящего исследования явилось изучение пространственной структуры, конформационных свойств и электронно-динамических характеристик нейропептидов – Leu галлатостатина-4,  дростатина-3, и аллатоститинов 1-4. В работе проведен сопоставительный анализ результатов, полученных теоретическими методами – полуэмпирическими методами молекулярной механики и квантовой химии. Согласно результатам исследования эти нейропептиды обладают компактной пространственной структурой и содержат (-спиральный сегмент, включающий остатки Arg2-Pro3-Tyr4-Ser5-Phe6-Gly7-Leu8. Низкоэнергетические конформационные состояния этих молекул стабилизированы водородными связями, в образовании которых участвуют атомы основной цепи остатков Arg2 и Ser5. Следует отметить, что именно остаток аргинина в положении 2 пептидной цепи образует максимально большое число внутримолекулярных контактов, в то время как алифатическая боковая цепь Leu8 ориентирована в сторону от пептидной цепи. Боковые цепи двух других остатков Tyr4 и Phe6 также ориентированы в окружающую среду, поэтому можно утверждать, что молекулы имеют гидрофобную оболочку, которая и будет определять их функциональную активность при взаимодействии с рецепторными участками белков.     







