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Ìîëåêóëû, ñîñòîÿùèå èç ïîëóïðîâîäÿùåãî òèîôåíîâî-
ãî áëîêà, ñîåäèíåííîãî ñ ïåïòèäíîé ïîñëåäîâàòåëüíî-
ñòüþ, ñïîñîáíû ôîðìèðîâàòü àìèëîèäíûå ôèáðèëëû. 
Òàêèå «ìîëåêóëÿðíûå õèìåðû» ÿâëÿþòñÿ íîâûì ïåð-
ñïåêòèâíûì êëàññîì ñîåäèíåíèé, îáëàäàþùèõ ïîëó-
ïðîâîäíèêîâûìè ñâîéñòâàìè è â òî æå âðåìÿ ñïîñîá-
íûõ ê ñàìîîðãàíèçàöèè â ôèáðèëëÿðíûå íàíîñòðóêòóðû 
(íàíîïðîâîäà). Âûïîëíåííîå àòîìèñòè÷åñêîå ìîäåëè-
ðîâàíèå ïîçâîëÿåò ïîíÿòü ñòðóêòóðó, ñâîéñòâà è ïðèí-
öèïû ñàìîîðãàíèçàöèè ýòèõ íàíîôèáðèëë.

Введение

Óíèêàëüíàÿ ñïîñîáíîñòü ïðèðîäíûõ áèîïîëèìåðîâ ê ñàìîîðãàíèçàöèè è íà-
ïðàâëåííîé àãðåãàöèè â îïðåäåëåííûå ïðîñòðàíñòâåííûå ñòðóêòóðû è êîìïëåêñû 
ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà äëÿ íóæä íàíîòåõíîëîãèè ïðè ñîçäàíèè èñêóññòâåííûõ 
ãèáðèäíûõ ñîåäèíåíèé, ñîäåðæàùèõ, êàê ñïåöèàëüíûì îáðàçîì ñêîíñòðóèðîâàí-
íûå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè áèîïîëèìåðîâ òàê è ôðàãìåíòû ñèíòåòè÷åñêèõ ïîëèìåðîâ, 
îáëàäàþùèõ íåîáõîäèìûìè ñâîéñòâàìè è ôóíêöèÿìè. Â êà÷åñòâå áèîëîãè÷åñêîãî 
êîìïîíåíòà â òàêèõ ñèñòåìàõ íàèáîëåå ÷àñòî âûñòóïàþò ðàçëè÷íûå ïåïòèäíûå ïî-
ñëåäîâàòåëüíîñòè, îñîáûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò ïåïòèäû, ñïîñîáíûå ê ñàìîîðãà-
íèçàöèè â äëèííûå ôèáðèëëÿðíûå àãðåãàòû, àíàëîãè÷íûå àìèëîèäíûì ôèáðèëëàì, 
ôîðìèðóþùèåñÿ â òêàíÿõ ÷åëîâåêà è æèâîòíûõ ïðè ðÿäå øèðîêîðàñïðîñòðàíåííûõ 
çàáîëåâàíèé (òàêèõ, êàê áîëåçíü Àëüöãåéìåðà, áîëåçíü Ïàðêèíñîíà, ñàõàðíûé äèà-
áåò è ò.ä.).

ßðêèé ïðèìåð ïðèìåíåíèÿ òàêîãî ãèáðèäíîãî ïîäõîäà äëÿ äèçàéíà íîâûõ 
ñîåäèíåíèé â îáëàñòè îðãàíè÷åñêîé íàíî-ýëåêòðîíèêè ïðåäñòàâëÿåò äèáëîê îëèãî-
ìåðû òèîôåíà è àìèíîêèñëîòíîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè [Thr-Val]

3
 (ðèñ. 1). Ïåïòèäíàÿ 

ïîñëåäîâàòåëüíîñòü ñîñòîèò èç ÷åðåäóþùèõñÿ àìèíîêèñëîòíûõ îñòàòêîâ òðåîíèíà 
è âàëèíà è èçâåñòíà ñâîåé ñïîñîáíîñòüþ ê ôîðìèðîâàíèþ âòîðè÷íîé ñòðóêòóðû 
áåòà-ëèñòîâ, à òàêæå, îáðàçîâàíèþ ôèáðèëëÿðíûõ àãðåãàòîâ. Ïîëèòèîôåí ÿâëÿ-
åòñÿ ïîëóïðîâîäÿùèì ïîëèìåðîì, êîòîðûé øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ â îðãàíè÷åñêîé 
ìèêðîýëåêòðîíèêå, â ÷àñòíîñòè äëÿ ñîçäàíèÿ îðãàíè÷åñêèõ ïîëóïðîâîäíèêîâûõ 
ñâåòîäèîäîâ, à òàêæå ðàçëè÷íîãî ðîäà ñåíñîðîâ. Ñîçäàíèå ãèáðèäíûõ áèîñèí-
òåòè÷åñêèõ ñòðóêòóð ìîæåò âûâåñòè ïðîöåññ ñîçäàíèÿ íàíîýëåêòðîííûõ óñòðîéñòâ 
íà ïðèíöèïèàëüíî íîâûé óðîâåíü áëàãîäàðÿ ñàìîîðãàíèçàöèîííûì ñâîéñòâàì òà-
êèõ ñîåäèíåíèé.

Рис. 1.
Структурная формула гибридной молекулы, содержащей пептидный фрагмент [(Thr-Val)

3
] (отмечен 

зеленым), склонный к агрегации в бета-листовые структуры, и олиготиофеновый фрагмент (отмечен 

красным), относящийся к классу проводящих полимеров
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Â ðÿäå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò [1] áûëî ïîêàçàíî, ÷òî òàêîãî ðîäà ãè-
áðèäíûå ñîåäèíåíèÿ äåéñòâèòåëüíî ôîðìèðóþò íàíîðàçìåðíûå ôèáðèëëû òîëùè-
íîé îò 4 äî 50 íì è äëèíîé äî íåñêîëüêèõ ìèêðîìåòðîâ, îäíàêî âíóòðåííÿÿ ñòðóê-
òóðà òàêèõ àãðåãàòîâ, óïàêîâêà ìîëåêóëÿðíûõ áëîêîâ, ïðèíöèïû ñàìîîðãàíèçàöèè 
îñòàþòñÿ íåÿñíûìè.

Â èññëåäîâàíèè ñôîðìóëèðîâàííûõ âîïðîñîâ âàæíóþ ðîëü èãðàþò ìåòîäû 
àòîìèñòè÷åñêîãî êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ [2—3], â ÷àñòíîñòè ìåòîäû ìîëå-
êóëÿðíîé ìåõàíèêè è ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, êîòîðûå óñïåøíî ïðèìåíÿþòñÿ íàìè 
äëÿ èññëåäîâàíèÿ òàêèõ ñèñòåì.

Â ïðèáëèæåíèè ýòèõ ìåòîäîâ ìîëåêóëû ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê íàáîð ìàòå-
ðèàëüíûõ òî÷åê (àòîìîâ), âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïî çàêîíàì êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè. 
Êîíêðåòíûå ïàðàìåòðû è ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòîìàìè çàäàþòñÿ ýì-
ïèðè÷åñêè è íàçûâàþòñÿ ñèëîâûì ïîëåì. Ïîñêîëüêó ìîäåëèðîâàíèå àãðåãàòîâ ïîä-
ðàçóìåâàåò èçó÷åíèå ñèñòåì, ñîñòîÿùèõ èç áîëüøîãî êîëè÷åñòâà ÷àñòèö (äî ñîòåí 
òûñÿ÷), ìîäåëèðîâàíèå ýâîëþöèè òàêèõ ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì íà ýêñïåðèìåíòàëüíî 
çíà÷èìûõ âðåìåíàõ âîçìîæíî ëèøü áëàãîäàðÿ èñïîëüçîâàíèþ ñóïåðêîìïüþòåðíûõ 
òåõíîëîãèé è ìåòîäîâ ïàðàëëåëüíîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.

Технологии
Â ñâîèõ èññëåäîâàíèÿõ ìû èñïîëüçóåì ïðîãðàììíûé ïàêåò LAMMPS [4], ðåàëè-
çóþùèé àëãîðèòì ïàðàëëåëüíîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè íà îñíîâå ìåòîäà ðàç-
áèåíèÿ ñèñòåìû íà äîìåíû (domain decomposition). Ìîäåëèðóåìàÿ àòîìèñòè÷åñêàÿ 
ñèñòåìà, ïîìåùåííàÿ â ÿ÷åéêó îïðåäåëåííîãî ðàçìåðà, ðàçáèâàåòñÿ íà íàáîð 
ãðàíè÷àùèõ ïðîñòðàíñòâåííûõ îáëàñòåé (äîìåíîâ) (ñì. ðèñ. 2), êàæäàÿ èç êîòîðûõ 
ïðèïèñûâàåòñÿ ê îïðåäåëåííîìó ïðîöåññîðó. Èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé äâèæåíèÿ 
äëÿ ÷àñòèö, íàõîäÿùèõñÿ â îïðåäåëåííîì äîìåíå, ïðîèçâîäèòñÿ ñîîòâåòñòâóþùèì 
ïðîöåññîðîì, ðàñ÷åò æå ñèë ìåæäó ÷àñòèöàìè òðåáóåò âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ïðî-
öåññîðàìè è ñîîòâåòñòâóþùåãî îáìåíà äàííûìè. Íåîáõîäèìîñòü ïîñòîÿííîé êîì-
ìóíèêàöèè ìåæäó ïðîöåññîðàìè íàêëàäûâàåò âûñîêèå òðåáîâàíèÿ íà ëàòåíòíîñòü 
èíòåðêîííåêòà âíóòðè ñóïåðêîìïüþòåðíîé ñèñòåìû. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ìàñøòàáè-
ðóåìîñòè ïàðàëëåëüíûõ ðàñ÷åòîâ ïðèâåäåì ãðàôèê çàâèñèìîñòè âðåìåíè ðàñ÷åòà 
è êîýôôèöèåíòà ñêåéëèíãà, ïîëó÷åííûå íàìè ïðè ðàñ÷åòå òåñòîâîé ñèñòåìû, ñî-
ñòîÿùåé èç 256 òûñÿ÷ ÷àñòèö îäíîàòîìíîãî ãàçà (÷àñòèöû Ëåííàðä-Äæîíñà) â ïà-
êåòå LAMMPS íà ñóïåðêîìïüþòåðå ÑÊÈÔ ÌÃÓ “×åáûøåâ“ (ñì. ðèñ. 3). Áåçóñëîâíî, 
ýôôåêòèâíîñòü ðàñïàðàëëåëèâàíèÿ òàêæå î÷åíü ñèëüíî çàâèñèò îò ñóùíîñòè ñàìîé 
ìîäåëèðóåìîé ñèñòåìû, íàáîðà è ñëîæíîñòè èñïîëüçóåìûõ àòîì-àòîìíûõ âçàè-
ìîäåéñòâèé. Â ñëó÷àå ìîäåëèðîâàíèÿ íåãîìîãåííûõ ñèñòåì (â ÷àñòíîñòè, ôèáðèë-

ëÿðíûõ, êîòîðûå áóäóò ðàññìîòðåíû íèæå) âîçíèêàþò äîïîëíèòåëüíûå òðóäíîñòè, 
ñâÿçàííûå ñ íåðàâíîìåðíûì ðàñïðåäåëåíèåì ÷àñòèö ïî äîìåíàì.

Рис. 3.
График зависимости времени расчета и коэффи-

циента скейлинга от количества процессоров, 

используемых при расчете, для системы из 256 

тысяч атомов одноатомного газа

Рис. 2.
Иллюстрация пространственного разбиения 

молекулярной системы на домены для реа-

лизации метода параллельной молекулярной 

динамики. Каждому процессору сопоставляется 

своя область подпространства и находящиеся в 

данный момент там частицы

Примеры исследований
Íå âäàâàÿñü ãëóáîêî â íàó÷íûå ïîäðîáíîñòè, â êà÷åñòâå ïðèìåðà èñïîëüçî-

âàíèÿ ìåòîäà ïàðàëëåëüíîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè â íàøèõ èññëåäîâàíèÿõ ïðè-
âåäåì ïðèìåð ïîëíîàòîìíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ôèáðèëëÿðíîãî àãðåãàòà, ñîñòîÿùå-
ãî èç 384 ãèáðèäíûõ òèîôåí-ïåïòèäíûõ ìîëåêóë (ñòðóêòóðà ìîëåêóëû èçîáðàæåíà 
íà ðèñ. 1), ñêîíñòðóèðîâàííîãî íà îñíîâå ïðåäñêàçàííîé íàìè êðèñòàëëè÷åñêîé 
óïàêîâêè òàêèõ ìîëåêóë. Îïèñàíèå ñèñòåìû ïðîâîäèëîñü â ïðèáëèæåíèè ñèëîâîãî 
ïîëÿ PCFF. Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíà ìãíîâåííàÿ êîíôèãóðàöèÿ ìîäåëèðóåìîé ôè-
áðèëëû äî è ïîñëå ýòàïà ðåëàêñàöèè, ñòðóêòóðà àãðåãàòà, ïîëó÷èâøàÿ íàçâàíèå 
«àëüòåðíèðóþùåãî ñóïåð-ïîëèìåðà», ñîñòîèò èç ïîñëåäîâàòåëüíî ÷åðåäóþùèõñÿ 
ïåïòèäíûõ è òèîôåíîâûõ ñåãìåíòîâ. Ïåïòèäíûå ñåãìåíòû (ñì. ðèñ. 5) ôèáðèëëû 
ñîäåðæàò àìèíîêèñëîòíûå áëîêè ìîëåêóë, ñàìîîðãàíèçóþùèåñÿ â áåòà-ëèñòîâûå 
ñòðóêòóðû, ïîäîáíûå òåì, êîòîðûå âñòðå÷àþòñÿ â áåëêàõ; âíóòðè òèîôåíîâûõ ñåã-
ìåíòîâ âçàèìîäåéñòâèÿ îòâåòñòâåííûå çà �-�-ñòýêèíã àðîìàòè÷åñêèõ ñîïðÿæåííûõ 
ñèñòåì ïðèâîäÿò ê îáðàçîâàíèþ ñòîïîê èç òèîôåíîâûõ áëîêîâ (ñì. ðèñ. 6).

Äàííàÿ ìîëåêóëÿðíàÿ ñèñòåìà, ñîñòîÿùàÿ èç îêîëî 100 òûñÿ÷ àòîìîâ, ìîäå-
ëèðîâàëàñü â ïàðàëëåëüíîì ðåæèìå ñ èñïîëüçîâàíèåì 128 ïðîöåññîðîâ â òå÷åíèå 
30 ìëí øàãîâ, ÷òî ýêâèâàëåíòíî ôèçè÷åñêîìó âðåìåíè ýâîëþöèè ñèñòåìû â 30 íñ. 

1   2   3   4   5   6   7   8   9   10   11   12   13   14   15   16   17   18   19   20   21   22   23   24   25   26   27   28 1   2   3   4   5   6   7   8   9   10   11   12   13   14   15   16   17   18   19   20   21   22   23   24   25   26   27   28



Рис. 4.
Мгновенные конформации моделируемого фибриллярного агрегата с указанием размеров: a) начальная 

структура агрегата, собранная на основе предсказанной кристаллической упаковки. b) структура агрега-

та после релаксации в ходе молекулярной динамики, наблюдается усадка волокна

Рис. 5.
Структура одного из пептидных сегментов 

фибриллы. Стрелочками отмечены области 

сформировавшихся бета-листов

Рис. 6.
Пример формирующихся стопок из тиофеновых 

блоков благодаря π-π-стэкингу в тиофеновых 

сочленениях фибриллы

Ñêîðîñòü ðàñ÷åòîâ â ñðåäíåì ñîñòàâëÿëà 1 íñ/äåíü. Â ðåçóëüòàòå ìîäå-
ëèðîâàíèÿ áûëà äîêàçàíà ñòàáèëüíîñòü òàêîé ñèñòåìû, îöåíåíû õàðàêòåðèñòèêè 
ìîëåêóëÿðíîé ñàìîîðãàíèçàöèè (äîëÿ ýëåìåíòîâ âòîðè÷íîé ñòðóêòóðû, ðàçìåð êëà-

ñòåðîâ, ñîñòîÿùèõ èç òèîôåíîâûõ áëîêîâ, è ò.ä.). Ðàçìåðû ìîäåëèðóåìîãî àãðåãàòà, 
åãî èçãèáíàÿ æåñòêîñòü, ïåðñèñòåíòíàÿ äëèíà ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè 
íàáëþäåíèÿìè, ïîëó÷åííûìè ìåòîäàìè àòîìíî-ñèëîâîé è ýëåêòðîííîé ìèêðîñêî-
ïèè. Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ÿâèëèñü îñíîâîé äëÿ ïîñòðîåíèÿ íîâîé ìîäåëè 
ñàìîîðãàíèçàöèè òàêèõ ñèñòåì — «àëüòåðíèðóþùåãî ñóïåð-ïîëèìåðà».

Выводы
Ðàçâèòèå ïàðàëëåëüíûõ ñóïåðêîìïüþòåðíûõ òåõíîëîãèé, íîâûõ ïàðàëëåëüíûõ 

àëãîðèòìîâ ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ìåòîäèê âèçóàëè-
çàöèè è àíàëèçà (àòîìíî-ñèëîâàÿ, êîíôîêàëüíàÿ, ýëåêòðîííàÿ ìèêðîñêîïèÿ è ò.ä.) 
ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ñòàíîâèòñÿ âîçìîæíûì ïîëíîàòîìíîå ìîëåêóëÿðíîå ìîäå-
ëèðîâàíèå îáúåêòîâ, íåïîñðåäñòâåííî íàáëþäàåìûõ â ýêñïåðèìåíòå, ñðàâíåíèå 
íå òîëüêî êîñâåííûõ, íî è èõ ãåîìåòðè÷åñêèõ, ìåõàíè÷åñêèõ è äðóãèõ õàðàêòåðè-
ñòèê. Ïàðàëëåëüíûå ìåòîäû ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè íà÷èíàþò ïîçâîëÿòü îïèñû-
âàòü áîëüøèå ñàìîîðãàíèçóþùèåñÿ ìîëåêóëÿðíûå îáúåêòû íà îñíîâàíèè ïåðâûõ 
ïðèíöèïîâ àòîì-àìòîìíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Ïðèìåð òàêîãî ïîäõîäà áûë íàìè ïðî-
äåìîíñòðèðîâàí íà îñíîâå ôèáðèëëÿðíîãî àãðåãàòà, ñîñòîÿùåãî èç ãèáðèäíûõ òèî-
ôåí ïåïòèäíûõ ìîëåêóë.
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îôè_ì «Êîìïüþòåðíîå êîíñòðóèðîâàíèå áèîèíñïèðèðîâàííûõ ôóíêöèîíàëüíûõ íà-
íîñòðóêòóð íà îñíîâå øåëêîîáðàçóþùèõ ïîëèïåïòèäîâ è ýëåêòðîïðîâîäÿùèõ áëî-
êîâ òèîôåíà») è Deutsche Forschungsgemainschaft (SFB 569, project A11). Âû÷èñëåíèÿ 
ïðîâîäèëèñü íà ñóïåðêîìïüþòåðíîì êîìïëåêñå ÑÊÈÔ ÌÃÓ «×åáûøåâ».

1   2   3   4   5   6   7   8   9   10   11   12   13   14   15   16   17   18   19   20   21   22   23   24   25   26   27   28 1   2   3   4   5   6   7   8   9   10   11   12   13   14   15   16   17   18   19   20   21   22   23   24   25   26   27   28


