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В  работе  изучается  взаимодействие  низкомолекулярных  лигандов  (мочевины, 
триметиламин  N-оксида  (ТМАО)  и  5-метилрезорцина)  и  их  комплексов  на  белок 
лизоцим  методами  классической  молекулярной  динамики.  Взаимодействие  белков-
ферментов  с  химическими  соединениями  резорцинового  ряда  и  другими 
низкомолекулярными  лигандами  является  актуальным,  т.к.  эти  молекулы  могут 
оказывать  существенное  влияние  на  функциональную  активность  белков,  их 
динамические  и  структурные  характеристики  [1,  2].  Исследования  проводились 
методами  молекулярной  динамики  в  программном  комплексе  GROMACS [3]  на 
траекториях  до  1000  нс.  Исследовались  системы  с  периодическими  граничными 
условиями,  содержащие  один из  лигандов  в различной концентрации.  Необходимые 
константы  для  дополнения  силового  поля  OPLS-AA  параметрами  для  мочевины, 
ТМАО,  5-метилрезорцина  и  кластеров  этих  соединений  получены  путём  квантово-
химических  расчётов  в  программе  FIREFLY  [4].  Были  найдены  структурные 
характеристики кластеров 5-метилрезорцина и его ассоциатов с водой. Было показано, 
что  молекулы  5-метилрезорцина  преимущественно  адсорбируются  на  поверхности 
лизоцима.  Найдена  зависимость  радиуса  гирации  белка  от  концентрации  лигандов. 
Построены  функции  радиального  распределения,  показывающие  пространственное 
распределение  лигандов  относительно  белка  и  динамические  изменения  внутри 
лизоцима под действием лигандов.
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