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1. Биологические системы и их свойства
Белки, белок - белковые комплексы и агрегаты, ДНК, РНК, комплексы ДНК и РНК с белка-

ми.  Биологические  функции белков,  белок  - белковых комплексов и агрегатов.  Биологические 
свойства молекул ДНК и РНК. 

2. Фундаментальные биологические процессы.
Фолдинг белка, механическая и термическая денатурация белка, формирование и распад бе-

лок - белковых комплексов и агрегатов. Примеры.

3. Методы численного моделирования биологических систем.
Молекулярная динамика в полноатомном разрешении в явном и неявном растворителе, ди-

намика Ланжевена. Молекулярное силовое поле, аппроксимации. 

4. Реализации численных методов молекулярного моделирования
Уравнения Ньютона и Ланжевена. Случайные числа. Численное интегрирование уравнений 

движения на ЦП и ГП. Ковалентные взаимодействия: реализации расчёта сил на ЦП и на ГП. Не-
валентные взаимодействия: задача N тел. Методы оптимизации алгоритмов на ГП. Подход «парал-
лелизация по частицам», использование разделяемой памяти для ускорения вычислений. Списки 
соседей (Верле). Потенциалы с переключением. Граничные условия. Потенциал вибрации углов 
между ковалентными связями. Реализация алгоритмов на ГП. Подход «парраллелизация по взаи-
модействующим тройкам частиц».

5. Структура программных реализаций молекулярной динамики.
Использование  программных пакетов  для  молекулярной  динамики.  Подготовка  системы, 

минимизация энергии, нагрев и равновесные симуляции. Типы файлов, используемых в молеку-
лярной динамике. Файлы координат, топологии, бинарные файлы координат. Базы данных бел-
ковых структур (pdb.org), использование программы VMD.

6. Эксперимент, моделирование и теория
Эксперименты на единичных молекулах АСМ и их моделирование. Сложность в сопостав-

лении данных экспериментов с результатами моделирования. Упрощённые модели. Процесс Орн-
штейна-Уленбека. Расчёт температуры через распределение Максвелла-Больцмана. Расчёт давле-
ния и объёма системы. Модель цепи Рауса. Модели воды.

7. Продвинутые методы молекулярной динамики
Методы молекулярной динамики, используемые для разрешения конфигурационного про-

странства: метод обмена репликами (REMD) и метод зонтичного сканирования конфигурационно-
го пространства. Методы Монте-Карло.
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