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Àêòóàëüíîé çàäà÷åé ñîâðåìåííîé ìîëåêóëÿðíîé áèîôèçèêè ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâà-
íèå ñòðóêòóðíî-ôóíêöèîíàëüíûõ îòíîøåíèé â áåëêàõ. Â ÷àñòíîñòè çíà÷èòåëüíûé
èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò èññëåäîâàíèå êîíôîðìàöèîííûõ ìåõàíèçìîâ ðåãóëÿöèè àêòèâ-
íîñòè áåëêîâ, îñóùåñòâëÿþùèõ îêèñëèòåëüíî-âîññòàíîâèòåëüíûå ðåàêöèè. Òðàäèöè-
îííî çàäà÷è òàêîãî ðîäà ñ÷èòàþòñÿ îáëàñòüþ ïðèìåíåíèÿ ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëè-
ðîâàíèÿ. Îäíàêî ìíîãèå ôóíêöèîíàëüíûå è àäàïòàöèîííûå ïðîöåññû â áèîìîëåêó-
ëàõ ïðîèñõîäÿò çà âðåìåíà íà ïîðÿäêè ïðåâûøàþùèå âðåìåíà äîñòóïíûå äëÿ ìî-
äåëèðîâàíèÿ è â ýòîì ñìûñëå ÿâëÿþòñÿ ðåäêèìè ñîáûòèÿìè. Äëÿ èõ ìîäåëèðîâà-
íèÿ íåîáõîäèìû èñêóññòâåííûå ïðèåìû, ïîçâîëÿþùèå ïîâûñèòü èõ âåðîÿòíîñòü íà
âðåìåíàõ äîñòóïíûõ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ. Îäíèì èç ñîâðåìåííûõ ïîäõîäîâ ê äàí-
íîé ïðîáëåìå ÿâëÿåòñÿ ìåòîä ìåòàäèíàìèêè [1]. Äàííûé ìåòîä ïîçâîëÿåò ìîäåëèðî-
âàòü ìàëîâåðîÿòíûå ñîáûòèÿ â ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåìàõ, à òàêæå ýôôåêòèâíî ðàñ-
ñ÷èòûâàòü ïîâåðõíîñòè ñâîáîäíîé ýíåðãèè â ïðîñòðàíñòâå ïðîèçâîëüíûõ ñòåïåíåé
ñâîáîäû ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû, íàçûâàåìûõ äàëåå êîëëåêòèâíûìè ïåðåìåííûìè.
Íà ñåãîäíÿøíèé äåíü äàííûé ìåòîä õîðîøî çàðåêîìåíäîâàë ñåáÿ â òàêèõ îáëàñòÿõ
êàê ìîäåëèðîâàíèå ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ â êîíäåíñèðîâàííûõ ñðåäàõ, ìîäåëèðîâàíèå
ñâîðà÷èâàíèÿ ïîëèïåïòèäîâ, èññëåäîâàíèå êîíôîðìàöèîííîîé ïîäâèæíîñòè ñëîæ-
íûõ ìîëåêóë. Â íàøåé ðàáîòå ìû âïåðâûå èñïîëüçóåì äàííûé ìåòîä äëÿ èññëåäî-
âàíèÿ ýëåêòðîííî-êîíôîðìàöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèé, ñîïðîâîæäàþùèõ ìîäåëüíóþ
îêèñëèòåëüíî-âîññòàíîâèòåëüíóþ ðåàêöèþ ìåæäó èîíàìè æåëåçà Fe2+ è Fe3+ â âîä-
íîì ðàñòâîðå [2]. Ñ ýòîé öåëüþ ìû ïðèìåíÿåì ìåòîä ìåòàäèíàìèêè, èñïîëüçóÿ â
êà÷åñòâå êîëëåêòèâíîé ïåðåìåííîé ýíåðãèþ ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó ó÷àñòíèêîâ ðåàê-
öèè. Àíàëèçèðóÿ ðåçóëüòàòû ðàáîòû àëãîðèòìà ìû èäåíòèôèöèðóåì ïðîñòðàíñòâåí-
íûå ñòåïåíè ñâîáîäû èññëåäóåìîé ñèñòåìû, ó÷àñòâóþùèå â àêòèâàöèîííîì ïðîöåññå,
à òàêæå îïèñûâàåì ñàì àêòèâàöèîííûé ïðîöåññ. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû èññëåäî-
âàíèÿ ïðîñòîé ìîäåëüíîé ñèñòåìû íàõîäÿòñÿ â êîëè÷åñòâåííîì ñîãëàñèè ñ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûìè íàáëþäåíèÿìè è äàþò àäåêâàòíóþ ôèçè÷åñêóþ êàðòèíó ñòðóêòóð-
íûõ èçìåíåíèé â âîäíîì êîìïëåêñå æåëåçà, ñîïðîâîæäàþùèõ àêòèâàöèîííûé ïðî-
öåññ. Ìû ïîëàãàåì, ÷òî ïðåäëàãàåìàÿ ìåòîäèêà ìîæåò îêàçàòüñÿ ýôôåêòèâíûì èí-
ñòðóìåíòîì èññëåäîâàíèÿ ìåõàíèçìîâ êîíôîðìàöèîííîé ðåãóëÿöèè îêèñëèòåëüíî-
âîññòàíîâèòåëüíûõ ïðîöåññîâ â áåëêàõ.
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