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План Лекції № 6

- Актуальність молекулярного моделювання біомембран

- Сучасний стан теоретичного дослідження біологічних 
макромолекул та мембран 

- Що таке параметризація ліпідних молекул?

- Силове поле ліпідної мембрани

- Алгоритм параметризація силового поля мембрани

- Популярні існуючи МД моделі біомембран

- Приклади сучасного МД моделювання біомембран
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Что такое силовое поле? 4



Силовое поле: Энергетические функции

Изменение длины ковалентной связи

Изменение величины валентных углов

Изменение параметров двугранных углов

Электростатические взаимодействия

Потенциал Леннарда-Джонсона
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Ковалентные взаимодействия: Валентный угол

• Гармонический потенциал
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• Энергия: Вращение вокруг одинарной связи 

(двугранный угол)

Vn: силовая константа

n:   периодичность( определяет
сколько максимумов на
энергетической кривой , обычно в
диапазоне 1-6 )

d:   фаза (0º или 180º)
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Ковалентные взаимодействия: Двугранный угол 7



• Плоский двугранный угол необходим для описания 

планарных фрагментов и их деформаций. Часто 

встречается для параметризации sp2

гибридизованного атома углерода в карбонильных 

группах и ароматических кольцах.
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Ковалентные взаимодействия: Плоский двугранный угол
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• Электростатическое

(Закон Кулона)

• Взаимодействие 

Леннард-Джонса
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11Топология молекулы



Периодичные граничные условия

Центральная
расчетная
ячейка

r
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r
c

Радиус
отсечения
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Периодичные граничные условия 13



Минимизация энергии системы
15



Протокол МД моделирования

Начальные координаты

Минимизация энергии системы

Задание начальных скоростей

Приведение системы к равновесию

Перерасчет
скоростей

Температура
достигнута?

Расчет МД динамики

Да

Нет
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Параметризация силового поля, силовые константы

Константы из уравнения :

1) связи , Кb, b0 ИК-спектроскопия, QM

2) углы Kq,q0 ИК-спектроскопия, QM

3) торсионные углы Kf, d ИК-спектроскопия, ЯМР, QM

4) Частичные заряды qi термодинамика,QM

5) Параметры WdV Aij, Cij термодинамика, QM

Большинство значений можно получить из 

высокоточных расчётов QM ab initio (DFT B3LYP 6-31+G*). 

Полученные значения итерационно оптимизируют по 

уравнениям силового поля.  
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Популярные силовые поля

• GROMOS/OPLS используется для липидов, 

белков и протеинов. Позволяет  изучать большие 

системы сольватированные системы.

• AMBER (Assisted Model Building with

Energy Refinement) используется для белков, 

нуклеиновых кислот и ряда других классов 

молекул. Не рекомендуется использовать для 

расчётов свойств материалов. 

• CHARMm (Chemistry at HARvard

Macromolecular mechanics) используется 

для различных систем от небольших молекул до 

сольватированных комплексов биологических 

макромолекул. 

• CVFF (Consistent Valence Force Field)

включает уточняющие вклады ангармоничности и 

взаимодействия составляющих силового поля. 

Поле параметризовано для расчётов пептидов и 

белков. 
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Популярные силовые поля

• MARTINI “крупнозернистое” силовое поле, которое
используется для моделирование больших липидных систем
(липосомы, везикулы)

18



МД модели воды

• SPC, SPC/E  (Berendsen)

• TIP3P, TIP4P, TIP5P (Jorgensen)

• TIP4P/FQ, POL5 (Berne)
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Подготовка систему к МД расчету

Конформационные изменения

Энергия

Энергия системы может быть рассчитана используя силовое поле

Конфигурация системы можно изменить и найти новую конфигурацию с 

более низкой энергией

Этот процесс называется минимизацией энергии системы
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Пример исходной системы

• липидный бислой, 

состоящий из 128 

молекул фосфолипида.

• периодичные   

граничные условия: 

расчетная ячейка 

выбрана в виде 

прямоугольного 

параллелепипеда 

дипалмитоилфосфатидилхолин
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Пример гидратированной мембраны

• гидратированный липидный 

бислой, состоящий из 128 

молекул липида 

• 4616 молекул воды

• общее количество атомов в 

системе составляет 20351
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Периодические граничные условия по осям x и y

расчетная ячейка

гидратированный липидный бислой
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Параметры МД моделирования

• Метод равновесной, классической 
молекулярной динамики

• NPT-ансамбль

• Периодические граничные условия

• P=1 атм (баростат Берендсена), τp=1.0
псек

• T=323 K (термостат Берендсена), 
τT=0.2 псек

• Шаг интегрирование уравнений 
движения (dt) = 2 фсек

• Шаг записи траектории на диск = 20 
фсек.

ПАРАМЕТРИЗАЦИЯ

• Моделирование фосфолипида с
использованием силового поля
GROMACS

• Молекулы воды – SPC (Single 

Point Charge) модель.
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Примеры МД моделей мембраны
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Примеры МД моделей мембраны
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Примеры МД моделей мембраны 27
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Примеры МД моделей мембраны 28



Критерии “хорошей” МД модели мембраны

- Должна описывать макроскопические
свойства мембраны, такие как толщина, 

плотность, полярность и т.д.

- Должна воспроизводить основные
динамические характеристики мембраны, 

такие как вязкость, диффузия, и сольватация.

- Воспроизводить фазовое поведение
мембраны и ее температурный фазовый
переход

- …
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Суперкомпьютеры и компьютерные кластеры 30

Хранение данных в “Облаке”

Вычислительный кластер

Грид-вычисления (англ. grid — решётка, сеть) — это
форма распределённых вычислений, в которой

«виртуальный суперкомпьютер» представлен в виде кластеров, 

соединённых с помощью сети, слабосвязанных гетерогенных
компьютеров, работающих вместе для выполнения огромного

количества заданий.

https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%90%D0%BD%D0%B3%D0%BB%D0%B8%D0%B9%D1%81%D0%BA%D0%B8%D0%B9_%D1%8F%D0%B7%D1%8B%D0%BA
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A0%D0%B0%D1%81%D0%BF%D1%80%D0%B5%D0%B4%D0%B5%D0%BB%D1%91%D0%BD%D0%BD%D1%8B%D0%B5_%D0%B2%D1%8B%D1%87%D0%B8%D1%81%D0%BB%D0%B5%D0%BD%D0%B8%D1%8F
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%A1%D1%83%D0%BF%D0%B5%D1%80%D0%BA%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9A%D0%BB%D0%B0%D1%81%D1%82%D0%B5%D1%80_(%D0%B3%D1%80%D1%83%D0%BF%D0%BF%D0%B0_%D0%BA%D0%BE%D0%BC%D0%BF%D1%8C%D1%8E%D1%82%D0%B5%D1%80%D0%BE%D0%B2)


Виртуальные компьютерные кластеры

С 2012 года в США тестируется
система высокоскоростного

интернет-доступа Google Fiber. 

Она обеспечивает теоретическую
скорость передачи данных до 1 

Гбит/с. Это примерно в 100 раз
превышает среднюю пропускную

способность современных
широкополосных сетей.
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“Облачные” вычисления

Облачные вычисления (англ. cloud computing) —

информационно-технологическая концепция, 

подразумевающая обеспечение повсеместного и
удобного сетевого доступа по требованию к
общему пулу (англ. pool) конфигурируемых

вычислительных ресурсов (например, серверам, 

устройствам хранения данных, приложениям и
сервисам ), которые могут быть оперативно

предоставлены и освобождены с минимальными
эксплуатационными затратами
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https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%90%D0%BD%D0%B3%D0%BB%D0%B8%D0%B9%D1%81%D0%BA%D0%B8%D0%B9_%D1%8F%D0%B7%D1%8B%D0%BA
https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%90%D0%BD%D0%B3%D0%BB%D0%B8%D0%B9%D1%81%D0%BA%D0%B8%D0%B9_%D1%8F%D0%B7%D1%8B%D0%BA
https://en.wikipedia.org/wiki/Pool_(computer_science)
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