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Успехи квантовой  химии  дали  надежду,  что  ответ  на  многие  фундаментальные 
биологические вопросы может быть получен путём моделирования интересующих систем ab 
initio. Однако из-за значительной вычислительной сложности квантово-химических расчётов 
моделирование  «из  первых  принципов»  возможно  на  нынешнем  этапе  лишь  для  самых 
простых систем. В большинстве случаев приходится использовать те или иные эмпирические 
или полуэмпирические приближения, каждое из которых имеет свою область адекватности. 
Анализ поведения сложных биологических систем в широком временном и пространственном 
диапазоне  требует  применения  различных подходов  к  моделированию,  однако  совместная 
интерпретация полученных результатов оказывается затруднительной.

В  данной  работе  представлена  модульная  программная  платформа  для 
многоуровневого  моделирования  биомолекулярных  систем,  позволяющая  объединить  в 
одной  модели  несколько  приближений  с  различной  пространственно-временной 
детализацией.  К  настоящему  времени  создано  ядро  системы  и  модули,  реализующие 
алгоритмы  многочастичной  броуновской  динамики  [1]  и  «крупнозернистой»  (coarse-
grained) самоорганизации биополимеров SOP [2]; ведётся работа над реализацией методов 
молекулярной динамики [3].  В текущей реализации платформы используется технология 
параллельных  вычислений  CUDA  компании  NVIDIA  [4],  что  позволило  увеличить 
скорость  проведения  расчётов  до  90 раз  по  сравнению  с  последовательной  версией.  В 
качестве хост-платформы использовали AMD Opteron 2427 [5].

Для апробации модели исследовали реакцию взаимодействия белков пластоцианина 
и  цитохрома  f в  растворе.  Полученные  результаты  находятся  в  хорошем  согласии  с 
экспериментальными данными [6].
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