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Молекулярная динамика (МД) – широко распространенный инструмент для исследо-
вания биологических макромолекул. Необходимый компонентМД— силовое поле, от ка-
чества которого зависит достоверность и воспроизводимость исследований. Наборы пара-
метров силового поля для наиболее распространённых составляющих биомакромолекул
считаются устоявшимися, однако при появлении нестандартных соединений (модифици-
рованных аминокислот, разнообразных сахаров и полимеров) появляется необходимость
отдельного подбора параметров. Подбор параметров силовых полей можно производить
с помощью разнообразных сервисов (SwissParam [1] и другие); тем не менее, применение
подобных сервисов ограничено параметризацией молекул лигандов, а не модифициро-
ванных аминокислот или нуклеиновых оснований.

Одной из широко используемых для МД программ является GROMACS [2]. На дан-
ный момент для неё не существует инструментария, позволившего бы просматривать,
корректировать и дополнять файлы её топологий в интерактивном режиме. Предложенное
нами решение представляет собой программную библиотеку GIFTEd (Gromacs Interactive
Forcefield and Topology Editor), позволяющую визуализировать, модифицировать и созда-
вать новые файлы структуры и топологии, совместимые с GROMACS, что облегчает руч-
ную параметризацию и постановку молекулярно-динамических экспериментов при нали-
чии в системе нестандартных аминокислот, нуклеотидов, сахаров и других мономеров.
Разработанная нами библиотека была применена для параметризации тимидиновых нук-
леотидов, меченных флуоресцентными красками Cy3 и Сy5.

Работа поддержана грантом РНФ№18-74-10006. Работа выполнена с использованием
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