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Белок-белковые взаимодействия лежат в основе многих биологических процессов. Для изучения процессов диффузии и образования комплексов белков нами применяется метод броуновской динамики, при этом каждая белковая молекула рассматривается как отдельное твердое тело, совершающее хаотическое движение под действием молекул растворителя. Однако, метод броуновской динамики не рассматривает конформационную подвижность белковых молекул, поэтому при сближении молекул целесообразно использовать метод молекулярной динамики.

Целью работы является моделирование образования белок-белкого комплекса комбинированным методом броуновской и молекулярной динамики. В качестве модельных объектов были выбраны электрон-транспортные белки пластоцианин и цитохром f. Нами разработан программный комплекс, реализующий этот метод молекулярного моделирования с использованием гибридной вычислительной архитектуры. Для вычислений образования предварительного комплекса броуновской динамики используется пакет ProKSim, разработанный на кафедре биофизики биологического факультета МГУ; для молекулярной динамики используется пакет GROMACS (кафедра биофизической химии университета Гронингена, Нидерланды). Создана программа на языке Python, управляющая работой этих двух пакетов в инфраструктуре суперкомпьютера "Ломоносов" суперкомпьютерного центра МГУ.
Конформации белков были взяты из структуры 2PCF и во всех расчетах броуновской динамики оставались неизменной. Нами было проведено несколько предварительных вычислительных экспериментов, в которых были получены траектории сближения молекул и оценено время, за которое они образуют финальный комплекс. Таким образом, было показано, что комбинированный метод броуновской и молекулярной динамики позволяет исследовать процесс образования комплекса электрон-транспортных белков и оценивать скорость их взаимодействия, исходя из трехмерной структуры белков.
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