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Ìåòîä óïðàâëÿåìîé äèíàìèêè øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ â ìîëåêóëÿðíîì ìîäåëèðîâàíèè
äëÿ ðàñ÷åòà ðàçíèöû ñâîáîäíîé ýíåðãèè ìåæäó äâóìÿ ñîñòîÿíèÿìè èçó÷àåìîé ñèñòå-
ìû. Â õîäå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé ñèìóëÿöèè ê ñèñòåìå ïðèêëàäûâàåòñÿ âíåøíÿÿ
ñèëà, íàïðàâëÿþùàÿ àòîìû èç ñîñòîÿíèÿ A â ñîñòîÿíèå B. Èñõîäÿ èç âåëè÷èíû ðà-
áîòû âíåøíåé ñèëû, çàòðà÷åííîé â õîäå óïðàâëÿåìîé äèíàìèêè, îöåíèâàåòñÿ ðàçíèöà
ñâîáîäíîé ýíåðãèè ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè A è B. Ðàññ÷èòàâ óêàçàííûì ñïîñîáîì ñâîáîäíî-
ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð ôåðìåíòàòèâíîé ðåàêöèè, ò.å. ðàçíèöó ìåæäó îñíîâíûì è ïåðå-
õîäíûì ñîñòîÿíèåì, ìîæíî íàéòè ñîîòâåòñòâóþùåå çíà÷åíèå êàòàëèòè÷åñêîé êîíñòàí-
òû. Ïîñêîëüêó êëàññè÷åñêèé ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè íå ðàññìàòðèâàåò ðàçðûâ
è îáðàçîâàíèå õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé, äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ðåàêöèè èñïîëüçóþò ãèáðèäíûé
êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèé/ìîëåêóëÿðíî-ìåõàíè÷åñêèé, èëè QM/MM, ïîäõîä, êîãäà ñèñòå-
ìà ðàçáèâàåòñÿ íà QM-ðåãèîí (àêòèâíûé öåíòð, â êîòîðîì ïðîèñõîäÿò êàòàëèòè÷åñêèå
ïðåâðàùåíèÿ) è MM-ðåãèîí (îñòàëüíàÿ ÷àñòü áåëêà è ðàñòâîðèòåëü). Íåäàâíî, â ïàêå-
òå ïðîãðàìì Amber 10 (http://ambermd.org/) áûëà ïðåäñòàâëåíà âûñîêîýôôåêòèâíàÿ
ðåàëèçàöèÿ ïîëóýìïèðè÷åñêîãî QM/MM ïîòåíöèàëà ñ ïîääåðæêîé ïåðèîäè÷åñêèõ ãðà-
íè÷íûõ óñëîâèé, êîòîðàÿ áûëà îïðîáîâàíà â íàñòîÿùåé ðàáîòå äëÿ ðàñ÷åòà áàðüåðà
ðåàêöèè â àêòèâíîì öåíòðå ôåðìåíòà. Íà ïðèìåðå ôîðìèàòäåãèäðîãåíàçû, ìåòîäîì
óïðàâëÿåìîé QM/MM äèíàìèêè c èñïîëüçîâàíèåì ïîëóýìïèðè÷åñêîãî Ãàìèëüòîíèàíà
RM1 áûëî ïîëó÷åíî ðàñ÷åòíîå çíà÷åíèå êàòàëèòè÷åñêîé êîíñòàíòû ôåðìåíòàòèâíîé
ðåàêöèè, õîðîøî ñîãëàñóþùååñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì. Ïðè ýòîì âðåìÿ ðàñ÷åòà ëèøü â
äâà ðàçà ïðåâûñèëî ïðîäîëæèòåëüíîñòü êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé ñè-
ìóëÿöèè ñ àíàëîãè÷íûì ÷èñëîì øàãîâ.
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