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Ядерная медицина – направление современной медицины, использующее радиоактивные вещества для диагностики и терапии в различных областях медицины. Радиофармпрепараты способны обеспечивать направленную доставку лечебной дозы ионизирующего излучения к очагу поражения при минимальном воздействии на здоровые ткани [1]. Направленная доставка достигается с помощью биологического вектора,  связанного с радионуклидом за счёт лиганда, обладающего сродством как к биологической молекуле, так и к иону радионуклида [2].                    
Наиболее подходящим инструментом для детального изучения явлений с молекулярным разрешением являются методы молекулярной динамики. Возникающую при этом проблему значительных вычислительных затрат возможно решить с помощью графических процессоров (Graphics Processing Unit, GPU).
Целью данного исследования является поиск новых типов комплексообразователей, отличающихся высокими константами устойчивости образуемых комплексов и быстрой кинетикой связывания.
В ходе работы необходимо выполнить следующие задачи: с помощью методов молекулярной динамики оптимизировать геометрию комплексов радионуклид-хелатор, хелатор-пептид, радионуклид-хелатор-пептид; рассмотреть модель поведения комплекса хелатор-пептид в растворителе; подтвердить полученные константы устойчивости комплексов металл-хелатор экспериментально.
Рассматриваемыми лигандами являются соединения из класса азакраун-эфиров, способные образовывать комплексы с f-элементами. Геометрии комплексов металл-хелатор были рассчитаны с помощью полуэмпирических методов. В результате  были получены энергии связи металл-хелатор для редкоземельных элементов и ряда рассматриваемых лигандов. Полученные значения согласуются со значениями констант устойчивости комплексов, известных из литературы и полученных экспериментально методом потенциометрического титрования. 

Система для моделирования комплекса пептид-хелатор включала в себя пептид, лиганд, молекулы растворителя и ионы натрия и хлора. Для каждой системы с различными лигандами запускался расчет молекулярной динамики с целью определения перспективных центров связывания и образования комплекса пептид-хелатор. Анализ полученных траекторий для исследуемых лигандов позволяет зафиксировать образование конъюгата пептид-хелатор и определить потенциальные центры связывания, которые в дальнейшем могут быть модифицированы различными функциональными группами для образования комплекса.

Таким образом, с помощью полуэмпирических методов рассчитаны энергии связи комплексов радионуклид-хелатор, согласующиеся с константами устойчивости комплексов, известных из литературы и полученных экспериментально; с помощью методов молекулярной динамики рассчитаны траектории движения систем хелатор-пептид, определены возможные центры образования комплекса. 
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