
Аннотация дисциплины 
 

Наименование 

дисциплины 
Компьютерное моделирование биологических макромолекул 

Краткое 

содержание 

Тема 1. Обзор биоинформатических баз данных, поисковых 

систем и протеомных порталов 

Банк белковых структур Protein Data Bank, формат файла координат, 

связь с другими биоинформатическими базами данных. Порталы баз 

протеомных данных и инструментов поиска, извлечения и анализа 

информации. Обзор набора инструментов на портале Expasy 

Proteomics Tools, анализ и сравнение аминокислотных 

последовательностей. 

Тема 2. Обзор методов молекулярного моделирования, 

предпосылки и перспективы 

Развитие вычислительной биологии. Методы исследования структуры 

макромолекул. Предпосылки развития компьютерных методов 

моделирования структуры биологических молекул. Проблема 

фолдинга белка и предсказание нативной структуры из 

аминокислотной последовательности. Изучение динамики 

структурных изменений в биомолекулах и их комплексах. Изучение 

биофизических и термодинамических свойств биомолекулярных 

систем. Уровни детализации молекулярного моделирования 

Тема 3. Молекулярная механика 

Основная идея и фундаментальные принципы молекулярной 

механики: термодинамическая гипотеза, принцип аддитивности, 

принцип дополнительности. Молекулярное силовое поле, 

аппроксимации. Функциональная часть силового поля. Параметры 

силового поля. Потенциал ковалентной связи. Вибрации углов. 

Торсионный углы. Неправильные торсионные углы. Невалентные 

взаимодействия 

Тема 4. Молекулярная динамика 

Идея молекулярной динамики. Алгоритм программной реализации 

метода равновесной молекулярной динамики. Начальная 

конформация. Начальное распределение скоростей. Вычисление 

атомарных сил. Интегрирование уравнений движения. периодические 

граничные условия. Уровни детализации молекулярного 

моделирования. 

Тема 5. Программный пакет VMD и подготовка к моделированию 

Файл координат. Возможности молекулярных визуализаторов. 

Просмотр трехмерного изображения молекулы, выделение 

функционально-важных структур, структурное выравнивание 

Подготовка к моделированию: начальные координаты, создание 

топологии системы, формат файла топологии. Добавление 

растворителя и ионов. 

Тема 6. Молекулярная динамика с использованием пакета NAMD 
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Использование программных пакетов для молекулярной динамики. 

Подготовка системы, минимизация энергии, нагрев и эквилибрация 

энергии системы. Типы файлов, используемых в молекулярной 

динамике. Файлы координат, топологии, бинарные файлы координат. 

Файлы конфигурации. Интерфейс командной строки. 

Тема 7. Моделирование биологической системы и обработка 

результатов 

Симуляция равновесной молекулярной динамики в программе NAMD. 

Анализ траекторий молекулярной динамики. Расчет 

среднеквадратичного отклонения (RMSD) положения атомов в 

системе, расчет средне-квадратичной флуктуации (RMSF), анализ 

межатомных расстояний и углов. Анализ энергии ковалентных и 

нековалентных взаимодействий. 

Тема 8. Молекулярный докинг 

Обзор вычислительных методов молекулярного докинга, его место в 

современной биологии. Алгоритмы конформационного поиска. 

Оценочная функция. Консенсусный подход. Программы и серверы 

для проведения молекулярного докинга. Исследование структурного 

взаимодействия биологических макромолекул с низкомолекулярными 

лигандами методом докинга. 

Результаты 

освоения 

дисциплины 

(модуля) 

-извлекать, анализировать и использовать информацию из 
биоинформатических баз данных, связанную со структурой 
биологических макромолекул   
- визуализировать и анализировать пространственную структуру 
макромолекул   
- проводить вычислительные эксперименты по моделированию 
структуры биологических макромолекул и моделированию их 
взаимодействия с лигандами 

Трудоемкость, 

з.е. 
3 

Форма 

отчетности 
Зачет 

Перечень основной и дополнительной литературы, необходимой для освоения 

дисциплины 

Основная 

литература 

1. Неелов, И. М.<BR>&nbsp;&nbsp;&nbsp; Введение в 

молекулярное моделирование биополимеров Электронный 

ресурс / И. М. Неелов. - Введение в молекулярное 

моделирование биополимеров,2022-10-01. - Санкт-Петербург : 

Университет ИТМО, 2014. - 101 с. - Книга находится в премиум-

версии ЭБС IPR BOOKS. - ISBN 2227-8397, экземпляров 

неограничено 

2. Столярчук, М. В.<BR>&nbsp;&nbsp;&nbsp; Квантово-

химическое моделирование молекулярных кластеров в 

программе ADF Электронный ресурс : Учебное пособие по 

выполнению лабораторного практикума / М. В. Столярчук, И. А. 

Дёмичев, А. И. Сидоров. - Квантово-химическое моделирование 

молекулярных кластеров в программе ADF,2022-10-01. - Санкт-

Петербург : Университет ИТМО, 2015. - 44 с. - Книга находится 

в премиум-версии ЭБС IPR BOOKS. - ISBN 2227-8397, 

экземпляров неограничено 



Дополнительная 

литература 

1. Боев,, В. Д.<BR>&nbsp;&nbsp;&nbsp; Компьютерное 

моделирование : учебное пособие для спо / В. Д. Боев, Р. П. 

Сыпченко. - Компьютерное моделирование,2023-12-24. - 

Электрон. дан. (1 файл). - Саратов : Профобразование, 2021. - 

517 с. - электронный. - Книга находится в премиум-версии ЭБС 

IPR BOOKS. - ISBN 978-5-4488-0998-9, экземпляров 

неограничено 

2. Новиков, Е. А.<BR>&nbsp;&nbsp;&nbsp; Компьютерное 

моделирование жестких гибридных систем Электронный ресурс 

: Монография / Е. А. Новиков, Ю. В. Шорников. - Новосибирск 

: Новосибирский государственный технический университет, 

2013. - 452 с. - Книга находится в премиум-версии ЭБС IPR 

BOOKS. - ISBN 978-5-7782-2023-2, экземпляров неограничено 

3. Малышева, Т. А.<BR>&nbsp;&nbsp;&nbsp; Численные методы 

и компьютерное моделирование. Лабораторный практикум по 

аппроксимации функций Электронный ресурс : Учебно-

методическое пособие / Т. А. Малышева. - Численные методы и 

компьютерное моделирование. Лабораторный практикум по 

аппроксимации функций,2022-10-01. - Санкт-Петербург : 

Университет ИТМО, 2016. - 33 с. - Книга находится в премиум-

версии ЭБС IPR BOOKS. - ISBN 2227-8397, экземпляров 

неограничено 

4. Губарь, Ю. В.<BR>&nbsp;&nbsp;&nbsp; Введение в 

математическое моделирование : учебное пособие / Ю. В. 

Губарь. - Введение в математическое моделирование,2022-12-

24. - Электрон. дан. (1 файл). - Москва : Интернет-Университет 

Информационных Технологий (ИНТУИТ), Ай Пи Ар Медиа, 

2021. - 178 с. - электронный. - Книга находится в премиум-

версии ЭБС IPR BOOKS. - ISBN 978-5-4497-0865-6, экземпляров 

неограничено 

 

 
 


