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Ðàçâèòèå âûñîêîïðîèçâîäèòåëüíûõ âû÷èñëåíèé îò-
êðûâàåò íîâûå ãîðèçîíòû äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ áèîõè-
ìèè. Â ñòàòüå îáñóæäàåòñÿ èñòîðèÿ ðàçâèòèÿ êâàíòî-
âîé áèîõèìèè, à òàêæå ïðèíöèïèàëüíî íîâûé ïðîåêò 
ïî ìîäåëèðîâàíèþ øèðîêîãî ñïåêòðà ôóíêöèîíèðî-
âàíèÿ áèîëîãè÷åñêîé ìàøèíû, âêëþ÷àþùåãî ñâÿçàí-
íûå ôèçèêî-õèìè÷åñêèå ñîáûòèÿ: ýëåêòðîííîå âîç-
áóæäåíèå õðîìîôîðíîé ìîëåêóëû â ôîòîñåíñîðíîì 
äîìåíå áåëêîâîãî êîìïëåêñà è îïèñàíèå õèìè÷åñêîé 
ðåàêöèè â êàòàëèòè÷åñêîì äîìåíå.
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Ïðåæäå âñåãî ïîÿñíèì, ÷òî ïîäðàçóìåâàåòñÿ ïîä êâàíòîâîé áèîõèìèåé. Óñòî-

ÿâøåéñÿ íàó÷íîé äèñöèïëèíîé ïðèçíàåòñÿ êâàíòîâàÿ õèìèÿ, ê ñòàíîâëåíèþ êîòîðîé 
íà ïðîòÿæåíèè âòîðîé ïîëîâèíû ÕÕ âåêà ïðèâåëî ïðèìåíåíèå êâàíòîâîé ìåõàíèêè 
äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ òåîðèè ñòðîåíèÿ è ðåàêöèîííîé ñïîñîáíîñòè ìîëåêóë. Èñõîäÿ 
èç ýëåêòðîííî-ÿäåðíîé ìîäåëè ìîëåêóë áûëè ðàçðàáîòàíû ýôôåêòèâíûå ïðèåìû 
ïðîãíîçèðîâàíèÿ èõ ñâîéñòâ, â ñóùåñòâåííîé ñòåïåíè ïî ðåçóëüòàòàì ÷èñëåííîãî 
ðåøåíèÿ êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ óðàâíåíèé. Ñ ñàìûõ ïåðâûõ øàãîâ ðàçðàáîò÷èêè 
è ïîëüçîâàòåëè êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ïàêåòîâ ïðîãðàìì ñîñòàâëÿëè è ñîñòàâëÿþò 
âåñüìà çàìåòíóþ ÷àñòü êîìïüþòåðíîãî ñîîáùåñòâà. Ñ íåáîëüøèì îòñòàâàíèåì îò 
ñîçäàíèÿ êâàíòîâîé õèìèè âîçíèêëî íàïðàâëåíèå, íàçûâàåìîå êâàíòîâîé áèîõèìè-
åé, â êîòîðîì, åñòåñòâåííî, ðå÷ü øëà î ïðèìåíåíèè êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ìåòîäîâ 
ê áèîëîãè÷åñêè çíà÷èìûì ìîëåêóëàì. Íà ðàííåé ñòàäèè êâàíòîâàÿ áèîõèìèÿ îãðà-
íè÷èâàëàñü ïðåèìóùåñòâåííî êà÷åñòâåííûì àíàëèçîì ñîñòàâíûõ ÷àñòåé áåëêîâ 
è íóêëåèíîâûõ êèñëîò ñ ïîçèöèè êâàíòîâîé ìåõàíèêè. Ñ ðàçâèòèåì êîìïüþòåðíîé 
òåõíèêè è âûñîêîïðîèçâîäèòåëüíûõ âû÷èñëåíèé ñèòóàöèÿ ñòàëà ìåíÿòüñÿ ðàäèêàëü-
íî è â êâàíòîâîé õèìèè, è â êâàíòîâîé áèîõèìèè. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ âîçìîæíû 
ðàñ÷åòû ñ ÷èñëåííûì ðåøåíèåì êâàíòîâûõ óðàâíåíèé äëÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì 
ñ êîëè÷åñòâîì àòîìîâ ïîðÿäêà òûñÿ÷, ïîêðûâàÿ áèîëîãè÷åñêè âàæíûå ìîëåêóëû, 
è èñïîëüçîâàíèå òåðìèíà êâàíòîâàÿ áèîõèìèÿ âïîëíå îïðàâäàííî. Â ïåðèîäè÷å-
ñêîé íàó÷íîé ëèòåðàòóðå âñòðå÷àþòñÿ íàçâàíèÿ îáîáùàþùèõ è îáçîðíûõ ñòàòåé 
âðîäå «Íà ïóòè ê êîìïüþòåðíîé ôîòîáèîëîãèè» èëè «Êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâà-
íèå ôåðìåíòàòèâíîãî êàòàëèçà», ïîëíîñòüþ ïîñâÿùåííûõ ïðèìåíåíèþ âûñîêîïðî-
èçâîäèòåëüíûõ âû÷èñëåíèé äëÿ ðåøåíèÿ ïðîáëåì áèîôèçèêè è áèîõèìèè.

Àâòîðû íàñòîÿùåé ñòàòüè ÿâëÿþòñÿ ó÷àñòíèêàìè ïðîåêòà ïî ìîäåëèðîâàíèþ 
ðåãóëèðóåìûõ ñâåòîì áèîõèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, êîòîðûé âûïîëíÿåòñÿ ïðè àêòèâíîì 
èñïîëüçîâàíèè ñóïåðêîìïüþòåðîâ, âõîäÿùèõ â ôåäåðàöèþ ñóïåð-ÝÂÌ «Ñêèô-
Ïîëèãîí». Ïðèíöèïèàëüíàÿ íîâèçíà ïðîåêòà ñîñòîèò â òîì, ÷òî ìîäåëèðóåòñÿ øè-
ðîêèé ñïåêòð ôóíêöèîíèðîâàíèÿ áèîëîãè÷åñêîé ìàøèíû, âêëþ÷àþùèé ñâÿçàííûå 
ôèçèêî-õèìè÷åñêèå ñîáûòèÿ: ýëåêòðîííîå âîçáóæäåíèå õðîìîôîðíîé ìîëåêóëû 
â ôîòîñåíñîðíîì äîìåíå áåëêîâîãî êîìïëåêñà è îïèñàíèå õèìè÷åñêîé ðåàêöèè 
â êàòàëèòè÷åñêîì äîìåíå. Ñ òî÷êè çðåíèÿ ðåøåíèÿ êâàíòîâîé õèìèè ýòî äâå íå-
ñêîëüêî ðàçíûå çàäà÷è. Â ïåðâîì ñëó÷àå íåîáõîäèìî ðàññ÷èòûâàòü õàðàêòåðèñòè-
êè âîçáóæäåííîãî ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿíèÿ, âî âòîðîì ñëó÷àå íåîáõîäèìî ñòðîèòü 
ýíåðãåòè÷åñêèé ïðîôèëü âäîëü êîîðäèíàòû ðåàêöèè, ñîåäèíÿþùèé ðåàãåíòû, ïåðå-
õîäíîå ñîñòîÿíèå è ïðîäóêòû íà ïîòåíöèàëüíîé ïîâåðõíîñòè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ. 
Êðîìå òîãî, òðåáóåòñÿ îïèñàòü, êàêèì îáðàçîì èíôîðìàöèÿ î ïåðåõîäå ôîòîñåí-
ñîðíîãî äîìåíà â âîçáóæäåííîå ñîñòîÿíèå ïåðåäàåòñÿ â êàòàëèòè÷åñêèé äîìåí, 
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äëÿ ÷åãî íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü åùå îäíî ñðåäñòâî ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâà-
íèÿ — ìîëåêóëÿðíóþ äèíàìèêó, ñïîñîáíîå àíàëèçèðîâàòü èçìåíåíèÿ êîíôîðìàöèé 
áåëêîâîãî êîìïëåêñà.

Íà ðèñ.1 èçîáðàæåí îäèí èç òàêèõ áåëêîâûõ êîìïëåêñîâ — áàêòåðèàëü-
íûé áåëîê BlrP1, íåäàâíî (2009 ã.) îõàðàêòåðèçîâàííûé ïî ðåçóëüòàòàì ðåíòãåíî-
ñòðóêòóðíîãî àíàëèçà íàøèìè ñîàâòîðàìè èç Èíñòèòóòà ìåäèöèíñêèõ èññëåäîâà-
íèé èìåíè Ìàêñà Ïëàíêà â Ãåéäåëüáåðãå (ÔÐÃ).

Рис. 1.
Фотосенсорный (BLUF) и каталитический (EAL) домены белка BlrP1. На врезках показаны химические 

формулы молекул хромофорной группы и субстрата

Ïðè îáëó÷åíèè ñèíèì ñâåòîì õðîìîôîðíàÿ ìîëåêóëà (ôëàâèíìîíîíóêëåî-
òèä) ôîòîñåíñîðíîãî äîìåíà, íàçûâàåìîãî â ïîäîáíûõ áåëêàõ BLUF (âûäåëåí ñèíèì 
öâåòîì íà ðèñ.1), ïåðåõîäèò â âîçáóæäåííîå ñîñòîÿíèå, ÷òî ïðèâîäèò ê êîíôîðìà-

öèîííûì èçìåíåíèÿì â áåëêîâîì êîìïëåêñå. Ìàêñèìóì ïîëîñû ïîãëîùåíèÿ îïòè-
÷åñêîãî ñïåêòðà â íåàêòèâíîì ñîñòîÿíèè ñîñòàâëÿåò 454 íì; â àêòèâíîì (âîçáóæ-
äåííîì) ñîñòîÿíèè ýòà ïîëîñà ñäâèãàåòñÿ äî 465 íì. Ïîäîáíûå ñäâèãè â ñïåêòðàõ 
ïîãëîùåíèÿ ìîæíî ðàññ÷èòàòü äîñòàòî÷íî ñëîæíûìè ïîäõîäàìè êâàíòîâîé õèìèè, 
â ÷àñòíîñòè, íà îñíîâå òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè íà ñòàäèè 
îïðåäåëåíèÿ ðàâíîâåñíûõ ãåîìåòðè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ è  ìíîãîêîíôèãóðàöèîííîãî 
ìåòîäà ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîëÿ íà ñòàäèè ðàñ÷åòà ýíåðãèé âîçáóæäåíèÿ. È òîò, 
è äðóãîé ìåòîä ïîçâîëÿåò ýôôåêòèâíîå ðàñïàðàëëåëèâàíèå âû÷èñëåíèé, ÷òî ïîëíî-
ñòüþ îïðàâäûâàåò èñïîëüçîâàíèå ñóïåðêîìïüþòåðîâ. 

Êàòàëèòè÷åñêèé EAL äîìåí (âûäåëåí çåëåíûì öâåòîì íà ðèñ.1) ÿâëÿåòñÿ ôåð-
ìåíòîì ôîñôîäèýñòåðàçîé, ãèäðîëèçóþùåé âòîðè÷íûé ìåññåíäæåð — öèêëè÷åñêèé 
äèìåð ãóàíîçèíìîíîôîñôàòà, õèìè÷åñêàÿ ôîðìóëà êîòîðîãî ïîêàçàíà íà âðåçêå. 
Èçó÷åíèþ ìåõàíèçìîâ êàòàëèòè÷åñêîãî äåéñòâèÿ ôîñôîäèýñòåðàç, øèðîêî ïðåä-
ñòàâëåííûõ â æèâûõ ñèñòåìàõ, â ÷àñòíîñòè è â îðãàíèçìå ÷åëîâåêà, óäåëÿåòñÿ áîëü-
øîå âíèìàíèå. Íàðóøåíèå ôóíêöèîíèðîâàíèÿ æèçíåííûõ öèêëîâ ôîñôîäèýñòåðàç, 
ó÷àñòâóþùèõ â ðåãóëÿöèè ñèãíàëüíûõ ïóòåé, ñâÿçàíî ñ òàêèìè áîëåçíÿìè ÷åëîâå-
êà, êàê àñòìà, äåïðåññèÿ, ðåòèíàëüíàÿ äåãåíåðàöèÿ, ýðåêòèëüíàÿ äèñôóíêöèÿ. Ïî-
íèìàíèå äåòàëåé êàòàëèòè÷åñêîãî ìåõàíèçìà ôîñôîäèýñòåðàç íåîáõîäèìî äëÿ 
ïðîãíîçèðîâàíèÿ âëèÿíèÿ òî÷å÷íûõ ìóòàöèé â áåëêîâîé ìàòðèöå ôåðìåíòà è äëÿ 
ðàöèîíàëüíîãî äèçàéíà ýôôåêòèâíûõ òåðàïåâòè÷åñêèõ àãåíòîâ. Äëÿ ðàñ÷åòîâ ýíåð-
ãåòè÷åñêèõ ïðîôèëåé ðåàêöèîííîãî ïóòè èñïîëüçóþòñÿ äîñòàòî÷íî òðàäèöèîííûå 
ïîäõîäû êâàíòîâîé õèìèè, ïðåæäå âñåãî ìåòîäû òåîðèè ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé 
ïëîòíîñòè è òåîðèè âîçìóùåíèé, àëãîðèòìû êîòîðûõ õîðîøî ïîääàþòñÿ ðàñïàðàë-
ëåëèâàíèþ.

Ïî ðåçóëüòàòàì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé áåëîê BlrP1 ïðåäñòàâëÿåò 
ñîáîé äèìåðíóþ ñòðóêòóðó (ðèñ. 2), ñîäåðæàùóþ äâå ñóáúåäèíèöû, èçáðàæåííûå 
íà ðèñ.1 è, ñîîòâåòñòâåííî, ïî äâà äîìåíà BLUF è EAL. Ñðåäñòâàìè ìîëåêóëÿðíîãî 
ìîäåëèðîâàíèÿ ìîæíî îïðåäåëèòü, êàêèå êîíêðåòíûå îáëàñòè äàííîãî áåëêîâîãî 
êîìïëåêñà îòâåòñòâåííû çà ïåðåäà÷ó ñèãíàëà îò ôîòîðåöåïòîðíîãî ê êàòàëèòè-
÷åñêîìó äîìåíó. Ýòè îáëàñòè ïåïòèäíûõ öåïåé, ñâÿçàííûõ âîäîðîäíûìè ñâÿçÿìè, 
îáîçíà÷åíû íà ðèñ.2, è ïî ðåçóëüòàòàì àíàëèçà ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ òðàåê-
òîðèé íàèáîëåå âåðîÿòíîé äëÿ ïåðåäà÷è ñèãíàëà ïðåäñòàâëÿåòñÿ îáëàñòü 2. Àëãî-
ðèòìû ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè òàêæå õîðîøî ðàñïàðàëëåëèâàþòñÿ.
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Рис. 2.
Области взаимодействия BLUF и EAL доменов, исследованные методами молекулярной динамики

Óñòàíîâëåíèå êîëè÷åñòâåííûõ êîððåëÿöèé ñòðóêòóðà — ñâîéñòâî áûëî îäíèì 
èç âàæíåéøèõ äîñòèæåíèé òåîðåòè÷åñêîé õèìèè. Èñïîëüçîâàíèå ñóïåðêîìïüþòåðîâ 
ïîçâîëÿåò äîáèâàòüñÿ ïðàêòè÷åñêè ïîëåçíûõ ðåçóëüòàòîâ ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðî-
âàíèÿ äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ óñòàíîâëåíèÿ êîððåëÿöèé ñòðóêòóðà — ôóíêöèÿ äëÿ ñóùå-
ñòâåííî áîëåå ñëîæíûõ çàäà÷ áèîôèçèêè è áèîõèìèè.
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