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Ãëàâíàÿ ïàðàäèãìà, èñïîëüçóåìàÿ ïðè ñîâðåìåííîé ðàçðàáîòêå íîâûõ ëå-
êàðñòâ, çàêëþ÷àåòñÿ â ñëåäóþùåì. Ìíîãèå áîëåçíè ñâÿçàíû ñ ôóíêöèîíèðîâàíè-
åì îïðåäåëåííûõ áåëêîâ. Ïîýòîìó äëÿ èçëå÷åíèÿ çàáîëåâàíèé íàäî áëîêèðîâàòü 
ðàáîòó ýòèõ áåëêîâ. Íàïðèìåð, áåëîê-ìèøåíü ìîæåò ïðèíàäëåæàòü âèðóñó, è åãî 
áëîêèðîâàíèå ïîçâîëÿåò ñäåëàòü íåâîçìîæíûì ðàçìíîæåíèå âèðóñà â îðãàíèçìå. 
Áëîêèðîâàíèå îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ ìîëåêóë, êîòîðûå èçáèðàòåëüíî ñâÿçû-
âàþòñÿ ñ ýòèìè áåëêàìè â îðãàíèçìå. Òàêèå ìîëåêóëû, ñîñòàâëÿþùèå îñíîâó íîâûõ 
ëåêàðñòâ, íàçûâàþòñÿ èíãèáèòîðàìè. Êàê ïðàâèëî, èíãèáèòîðû — ýòî ñðàâíèòåëüíî 
íåáîëüøèå îðãàíè÷åñêèå ìîëåêóëû, ñâÿçûâàþùèåñÿ ñ îïðåäåëåííûìè îáëàñòÿìè 
áåëêîâ-ìèøåíåé. Ýòè îáëàñòè íàçûâàþòñÿ öåíòðàìè ñâÿçûâàíèÿ èëè àêòèâíûìè 
öåíòðàìè. Ïîèñê òàêèõ ìîëåêóë-èíãèáèòîðîâ äëÿ çàäàííîãî áåëêà-ìèøåíè è ñî-
ñòàâëÿåò íà÷àëüíûé ýòàï ðàçðàáîòêè íîâîãî ëåêàðñòâà (ðèñ. 1). Áûñòðîå è ýôôåê-
òèâíîå ðåøåíèå ýòîé çàäà÷è â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè îïðåäåëÿåò ìèíèìèçàöèþ 
ìàòåðèàëüíûõ çàòðàò è ïðîäîëæèòåëüíîñòü ïîñëåäóþùèõ ýòàïîâ ðàçðàáîòêè íîâî-
ãî ëåêàðñòâà. Ïî âðåìåíè ýòàï ðàçðàáîòêè íîâûõ èíãèáèòîðîâ çàíèìàåò ïðèìåðíî 
50% îò îáùåé äëèòåëüíîñòè ðàçðàáîòêè íîâîãî ëåêàðñòâà, è ñâÿçàíî ýòî â áîëü-
øîé ñòåïåíè ñ òåì, ÷òî òàêèå ðàçðàáîòêè âåäóòñÿ â îñíîâíîì ýêñïåðèìåíòàëüíî 
ìåòîäîì ïðîá è îøèáîê.

Рис. 1.
Начальный этап разработки нового лекарства 

можно значительно сократить с помощью мето-

дов компьютерного молекулярного

моделирования

 
Ñóùåñòâåííî ñîêðàòèòü çàòðàòû âðåìåíè è ñðåäñòâ íà ýòàïå ïîèñêà èíãè-

áèòîðîâ ìîæíî ñ ïîìîùüþ ìåòîäîâ êîìïüþòåðíîãî ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâà-
íèÿ, ñðåäè êîòîðûõ ãëàâíóþ ðîëü èãðàåò äîêèíã (docking). Äîêèíã — ýòî ïîçèöèî-
íèðîâàíèå ìîëåêóë—êàíäèäàòîâ â èíãèáèòîðû â àêòèâíîì öåíòðå áåëêà-ìèøåíè 
è îöåíêà èõ ýíåðãèè ñâÿçûâàíèÿ. ×åì ñèëüíåå ìîëåêóëà ñâÿçûâàåòñÿ ñ áåëêîì, òåì 
ëó÷øå èíãèáèòîð è ýôôåêòèâíåå íîâîå ëåêàðñòâî íà åãî îñíîâå. Ñ ìàòåìàòè÷å-
ñêîé òî÷êè çðåíèÿ ýòà çàäà÷à ñâîäèòñÿ ê ïîèñêó ãëîáàëüíîãî ìèíèìóìà íà î÷åíü 
ñëîæíîé ìíîãîìåðíîé ýíåðãåòè÷åñêîé ïîâåðõíîñòè. Ñ ôèçèêî-õèìè÷åñêîé òî÷êè 
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Ïîèñê ìîëåêóë-èíãèáèòîðîâ äëÿ áåëêîâ-ìèøåíåé ñî-
ñòàâëÿåò íà÷àëüíûé ýòàï ðàçðàáîòêè íîâîãî ëåêàðñòâà. 
Ñóùåñòâåííî ñîêðàòèòü çàòðàòû âðåìåíè è ñðåäñòâ íà 
ýòàïå ïîèñêà èíãèáèòîðîâ ìîæíî ñ ïîìîùüþ ñóïåðêîì-
ïüþòåðíûõ òåõíîëîãèé è ìåòîäîâ êîìïüþòåðíîãî ìîëå-
êóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ýòî ïîçâîëÿåò ïðåäñêàçûâàòü 
íîâûå îðãàíè÷åñêèå ìîëåêóëû, êîòîðûå áóäóò íàèáîëåå 
ýôôåêòèâíî è èçáèðàòåëüíî ñâÿçûâàòüñÿ ñ àêòèâíûìè 
öåíòðàìè èññëåäóåìûõ áåëêîâ. Ðàçðàáîòêå íîâîãî ïà-
òåíòíî÷èñòîãî ñèíòåòè÷åñêîãî èíãèáèòîðà òðîìáèíà 
áûëà ïîñâÿùåíà ñîâìåñòíàÿ ðàáîòà ÌÃÓ è Ãåìàòîëîãè-
÷åñêîãî íàó÷íîãî öåíòðà ÐÀÌÍ, à ñàì ïîäõîä ïîëó÷èë 
ðàçâèòèå â ïðîöåññå ïîèñêà ïóòåé ñîçäàíèÿ ðÿäà äðóãèõ 
ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ.
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çðåíèÿ äîëæíî ïðîâîäèòüñÿ ìîäåëèðîâàíèå ìåæìîëåêóëÿðíûõ è âíóòðèìîëåêóëÿð-
íûõ âçàèìîäåéñòâèé â âîäíûõ ðàñòâîðàõ, ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå êàê ýíòàëüïèéíóþ, 
òàê è ýíòðîïèéíóþ ñîñòàâëÿþùèå ñâîáîäíîé ýíåðãèè ñâÿçûâàíèÿ èíãèáèòîð—áåëîê. 
Ñóùíîñòü âû÷èñëèòåëüíîãî àñïåêòà ïðîáëåìû çàêëþ÷àåòñÿ â âûñîêîé òî÷íîñòè 
(1 kcal/mol èëè 0,05 ýÂ), ñ êîòîðîé íàäî ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû, è â âûñîêîé ïðîèçâî-
äèòåëüíîñòè âû÷èñëèòåëüíîé ñèñòåìû, ïîçâîëÿþùåé îïåðàòèâíî ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû 
ñîòåí òûñÿ÷ ìîëåêóë ïðè çàòðàòå íà îäíó ìîëåêóëó íà îäíîì ïðîöåññîðå íåñêîëüêèõ 
÷àñîâ. Ó÷èòûâàÿ ìíîãîìåðíîñòü ïðîñòðàíñòâà ïîèñêà, ðåøåíèå çàäà÷è ãëîáàëüíîé 
ìèíèìèçàöèè ñòàíîâèòñÿ íåòðèâèàëüíîé ïðîáëåìîé, ðåøèòü êîòîðóþ ìåòîäîì ïðî-
ñòîãî ïåðåáîðà âñåãî ïðîñòðàíñòâà çàòðóäíèòåëüíî, ïîñêîëüêó ÷èñëî âíóòðåííèõ 
âðàùàòåëüíûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû ó ìîëåêóë-èíãèáèòîðîâ ëåêàðñòâåííûõ ñîåäèíåíèé 
÷àñòî äîõîäèò äî 12—15, è íàäî òàêæå ó÷åñòü 6 ñòåïåíåé ñâîáîäû äâèæåíèÿ èíãè-
áèòîðà êàê öåëîãî. Äàæå ïðèìåíåíèå ýâðèñòè÷åñêèõ ñòðàòåãèé ïîèñêà ãëîáàëüíîãî 
ìèíèìóìà íå ïîçâîëÿåò ñîêðàòèòü êîëè÷åñòâî âû÷èñëåíèé íèæå 108—109. Ïðîöå-
äóðó âèðòóàëüíîãî ïåðåáîðà ñîòåí òûñÿ÷ ìîëåêóë ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû äîêèíãà, 
êîãäà òðåáóþòñÿ ìèëëèîíû ïðîöåññîðî-÷àñîâ, ìîæíî óñêîðèòü, ïðèìåíÿÿ òåõíîëî-
ãèè ðàñïðåäåëåííûõ âû÷èñëåíèé íà ñóïåðêîìïüþòåðàõ ëþáîé àðõèòåêòóðû. 

Ïðèìåíåíèå äîêèíãà è äðóãèõ èíñòðóìåíòîâ ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ 
ïîçâîëÿåò ïðåäñêàçàòü íîâûå îðãàíè÷åñêèå ìîëåêóëû, êîòîðûå áóäóò íàèáîëåå 
ýôôåêòèâíî è èçáèðàòåëüíî ñâÿçûâàòüñÿ ñ àêòèâíûìè öåíòðàìè çàäàííûõ áåëêîâ-
ìèøåíåé. Ýòî ïîçâîëÿåò ñôîêóñèðîâàòü óñèëèÿ õèìèêîâ íà ñèíòåçå òîëüêî ñàìûõ 
ëó÷øèõ êàíäèäàòîâ â èíãèáèòîðû è, òåì ñàìûì, ñóùåñòâåííî ñîêðàòèòü êàê âðåìåí-
íûå, òàê è ìàòåðèàëüíûå çàòðàòû íà ñèíòåç è èçìåðåíèå èíãèáèðóþùåé àêòèâíîñòè 
íîâûõ ñîåäèíåíèé.

Äîêèíã îñóùåñòâëÿåòñÿ ñïåöèàëüíûìè ïðîãðàììàìè ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëè-
ðîâàíèÿ, êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ íà ñóïåðêîìïüþòåðàõ. Â ÌÃÓ â ðàìêàõ âûïîëíåíèÿ 
ãîñóäàðñòâåííîãî êîíòðàêòà ñ Ôåäåðàëüíûì àãåíòñòâîì ïî íàóêå è èííîâàöèÿì 
(2005—2006 ãã.) â ëàáîðàòîðèè âû÷èñëèòåëüíûõ ñèñòåì è ïðèêëàäíûõ òåõíîëîãèé 
ïðîãðàììèðîâàíèÿ ÍÈÂÖ ñîçäàí ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ Keenbase, ñ ïîìîùüþ 
êîòîðîãî ìîæåò ïðîâîäèòüñÿ äîêèíã ìîëåêóë â àêòèâíûå öåíòðû áåëêîâ-ìèøåíåé. 
Öåíòðàëüíóþ ðîëü â ýòîì êîìïëåêñå èãðàåò îðèãèíàëüíàÿ ïðîãðàììà äîêèíãà SOL 
(ðèñ. 2), èñïîëüçóþùàÿ äëÿ ïîçèöèîíèðîâàíèÿ ìîëåêóë â áåëêå ãåíåòè÷åñêèé àëãî-
ðèòì ïîèñêà ãëîáàëüíîãî ìèíèìóìà, à òàêæå òåõíîëîãèÿ ðàñïðåäåëåííûõ âû÷èñëå-
íèé X-Com. Â ïðîãðàììå äîêèíãà èñïîëüçóåòñÿ ïðèáëèæåíèå æåñòêîãî áåëêà, à äëÿ 
îïèñàíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé — ñèëîâîå ïîëå MMFF94, ïðåäñòàâëÿþùåå 
ñîáîé íàáîð êëàññè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ îïðåäåëåííîãî âèäà, êîòîðûå îïðåäåëÿþò-
ñÿ òèïàìè âçàèìîäåéñòâóþùèõ àòîìîâ, ñâÿçàííûìè êàê ñ ïîëîæåíèåì àòîìà â ïå-

ðèîäè÷åñêîé ñèñòåìå, òàê è ëîêàëüíûì îêðóæåíèåì è òèïàìè ñâÿçåé ñ ñîñåäÿìè.

Рис. 2.
Программа докинга SOL для позициониро-

вания молекул в активном центре белка

Ðàçðàáîòàííàÿ ïðîãðàììà äîêèíãà SOL è äðóãèå âñïîìîãàòåëüíûå ïðî-
ãðàììíûå èíñòðóìåíòû áûëè óñïåøíî ïðèìåíåíû äëÿ ðàçðàáîòêè ïðÿìûõ èíãèáèòî-
ðîâ òðîìáèíà. Ýòà ðàçðàáîòêà âûïîëíÿëàñü ÍÈÂÖ ÌÃÓ âìåñòå ñ Ãåìàòîëîãè÷åñêèì 
íàó÷íûì öåíòðîì ÐÀÌÍ è Èíñòèòóòîì îðãàíè÷åñêîé õèìèè ÐÀÍ íà ïðîòÿæåíèè 
ïîëóòîðà ëåò.

Ñèñòåìà ãåìîñòàçà — îäíà èç âàæíåéøèõ ñèñòåì îðãàíèçìà, è åå íàðóøå-
íèå ïðè ðàçëè÷íûõ çàáîëåâàíèÿõ ìîæåò ïðèâîäèòü ê ëåòàëüíîìó èñõîäó. Ñèëüíàÿ 
àêòèâàöèÿ ñâåðòûâàíèÿ êðîâè ïðîèñõîäèò ïðè òðàâìàõ (êîãäà ðàíû èìåþò áîëüøóþ 
ïîâåðõíîñòü), ñåïñèñå, âîñïàëåíèÿõ, ïðè ðîäàõ, õèðóðãè÷åñêèõ îïåðàöèÿõ, à òàêæå 
ïðè èíôóçèâíîé òåðàïèè, êîãäà ïàöèåíòó ââîäèòñÿ áîëüøîé îáúåì ïëàçìîçàìåùà-
þùåãî ðàñòâîðà. Â ýòèõ ñëó÷àÿõ òðîìáîòè÷åñêèå ïàòîëîãèè âîçíèêàþò â ðåçóëüòàòå 
äèñáàëàíñà ìåæäó àêòèâíîñòüþ òðîìáèíà — âàæíåéøåãî ôåðìåíòà êîàãóëÿöèîí-
íîãî êàñêàäà — è ïðèñóòñòâóþùèìè â îðãàíèçìå åãî ïðèðîäíûìè èíãèáèòîðàìè. 
Èìåííî òðîìáèí ïðîèçâîäèò ïðåâðàùåíèå áåëêà ôèáðèíîãåíà â ôèáðèí, êîòîðûé 
è îáðàçóåò îñíîâó òðîìáà (ðèñ. 3). Ïåðåïðîèçâîäñòâî òðîìáèíà â îðãàíèçìå ìî-
æåò áûòü ñáàëàíñèðîâàíî ïðèìåíåíèåì ëåêàðñòâåííûõ ñðåäñòâ, ñïåöèôè÷íî èíãè-
áèðóþùèõ (áëîêèðóþùèõ) ðàáîòó ýòîãî ôåðìåíòà. 

Êàçàëîñü áû, íàèáîëåå î÷åâèäíûé ïóòü ïîäàâèòü íåæåëàòåëüíîå îáðàçîâà-
íèå òðîìáà — áëîêèðîâàòü ðàáîòó òðîìáèíà — ò.å. íàéòè ïðÿìîé èíãèáèòîð ýòîãî 
ôåðìåíòà. Íî, êàê íè ñòðàííî, âñå ñîâðåìåííûå àíòèêîàãóëÿíòû (ëåêàðñòâåííûå 
âåùåñòâà, ïðåäîòâðàùàþùèå èëè çàìåäëÿþùèå ñâåðòûâàíèå êðîâè), ïðèìåíÿåìûå 
â ìåäèöèíñêîé ïðàêòèêå, ðåàëèçóþò äðóãèå, íåïðÿìûå ìåõàíèçìû âîçäåéñòâèÿ íà ñè-
ñòåìó ñâåðòûâàåìîñòè. Îòñþäà — óçêèé òåðàïåâòè÷åñêèé äèàïàçîí, íåïðåäñêàçóå-
ìîñòü âîçäåéñòâèÿ è, êàê ñëåäñòâèå,— îãðàíè÷åííîå ïðèìåíåíèå. Áîëåå òîãî, â íå-
êîòîðûõ òÿæåëûõ ñëó÷àÿõ òàêèå àíòèêîàãóëÿíòû îêàçûâàþòñÿ ïîïðîñòó áåññèëüíûìè 
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ïðåäîòâðàòèòü òðîìáîîáðàçîâàíèå. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ â êëèíè÷åñêîé ïðàêòèêå äëÿ 
ïðåäîòâðàùåíèÿ èçáûòî÷íîãî òðîìáîîáðàçîâàíèÿ èñïîëüçóåòñÿ ãåïàðèí, êîòîðûé 
ÿâëÿåòñÿ âñåãî ëèøü êîôàêòîðîì (àêòèâàòîðîì) ïðèðîäíîãî èíãèáèòîðà òðîìáèíà — 
àíòèòðîìáèíà (ATIII). Ïðè íåäîñòàòêå â êðîâè ATIII ââåäåíèå ãåïàðèíà íå ïîäàâëÿåò 
àêòèâíîñòü òðîìáèíà, è åäèíñòâåííûé âûõîä â äàííîì ñëó÷àå — ýòî äîáàâèòü ïðÿìîé 
èíãèáèòîð òðîìáèíà. Ñóùåñòâóåò òîëüêî îäèí ïðÿìîé íèçêîìîëåêóëÿðíûé ñèíòåòè÷å-
ñêèé èíãèáèòîð òðîìáèíà — àðãàòðîáàí, ðàçðåøåííûé ê êëèíè÷åñêîìó ïðèìåíåíèþ.

Рис. 3.
Один из важных объектов для исследова-

ния – тромбин

Èìåííî ðàçðàáîòêå íîâîãî ïàòåíòíî÷èñòîãî íèçêîìîëåêóëÿðíîãî ñèíòåòè÷å-
ñêîãî ïðÿìîãî èíãèáèòîðà òðîìáèíà è áûëà ïîñâÿùåíà íåäàâíÿÿ ñîâìåñòíàÿ ðàáîòà 
ÌÃÓ è Ãåìàòîëîãè÷åñêîãî íàó÷íîãî öåíòðà ÐÀÌÍ. Â ðåçóëüòàòå îòêðûò è çàïàòåíòî-
âàí íîâûé êëàññ èíãèáèòîðîâ òðîìáèíà, êîòîðûå ïî÷òè íà äâà ïîðÿäêà àêòèâíåå çà-
ðóáåæíûõ àíàëîãîâ. Ýòè íîâûå ñîåäèíåíèÿ ñåé÷àñ óñïåøíî ïðîõîäÿò èñïûòàíèÿ íà 
æèâîòíûõ è âñêîðå äîëæíû ñòàòü âàæíûì êîìïîíåíòîì êðîâåçàìåíèòåëåé è íîâûì 
ýôôåêòèâíûì ëåêàðñòâîì îò òðîìáîçîâ. Óñïåõ ýòîé ðàçðàáîòêè â áîëüøîé ñòåïåíè 
ñâÿçàí íå òîëüêî ñ äðóæíîé ðàáîòîé ìîëåêóëÿðíûõ äèçàéíåðîâ, áèîõèìèêîâ, áèîôè-
çèêîâ è õèìèêîâ-ñèíòåòèêîâ, íî è ñ ýôôåêòèâíîé ðàáîòîé ïðîãðàììû äîêèíãà SOL, 
ïîçâîëÿþùåé ïîçèöèîíèðîâàòü ìîëåêóëû-èíãèáèòîðû â àêòèâíûõ öåíòðàõ áåëêîâ-
ìèøåíåé ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ (ñî ñðåäíåêâàäðàòè÷íûì îòêëîíåíèåì 1—2 àíãñòðå-
ìà) è íåïëîõî îöåíèâàòü ýíåðãèþ ñâÿçûâàíèÿ èíãèáèòîðà ñ áåëêîì, ÷òî ïîçâîëÿåò 
õîðîøî ïðåäñêàçûâàòü èíãèáèðóþùóþ àêòèâíîñòü íîâûõ ñîåäèíåíèé. Ðàáîòà ïðè-
âåëà ê ñóùåñòâåííîé ýêîíîìèè çàòðàò íà ðàçðàáîòêó: âñåãî áûëî ðàññìîòðåíî 
îêîëî 6000 ñîåäèíåíèé — äëÿ íèõ ïðîâåäåí äîêèíã è äàíà îöåíêà ýíåðãèè ñâÿçûâà-
íèÿ, à ïåðâûé íàíîìîëÿðíûé èíãèáèòîð (÷åìïèîí) òðîìáèíà áûë ñèíòåçèðîâàí ïîä 
20 íîìåðîì, ò.å., ïðåæäå ÷åì íàøëè íîâûå èíãèáèòîðû, áûëî ñèíòåçèðîâàíî âñåãî 
19 ñîåäèíåíèé âìåñòî ñèíòåçà è èçìåðåíèé àêòèâíîñòè âñåõ 6 òûñÿ÷ ðàññìîòðåííûõ 
ñîåäèíåíèé ïðè èñïîëüçîâàíèè îáû÷íîãî ìåòîäà ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïåðåáîðà.

Рис. 4. 
Совместная работа ученых МГУ 

и Гематологического центра РАМН привела 

к разработке нового прямого ингибитора 

тромбина

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû äîêèíãà SOL ðàçðàáàòûâàþòñÿ 
íîâûå ïðîòèâîîïóõîëåâûå ñðåäñòâà. Öåëü ïðîåêòà — ðàçðàáîòàòü íîâûå ñîåäèíå-
íèÿ, íîâûå èíãèáèòîðû, áëîêèðóþùèå ðàáîòó ìîëåêóëÿðíîé ìàøèíû, îáåñïå÷èâàþ-
ùåé äåëåíèå êëåòîê. Ðàáîòà ïðîâîäèòñÿ ñîâìåñòíî ÌÃÓ (ñóïåðêîìïüþòåðíûå âû÷èñ-
ëåíèÿ — äèçàéí íîâûõ èíãèáèòîðîâ) è Ãåìàòîëîãè÷åñêèì Íàó÷íûì Öåíòîì ÐÀÌÍ, 
Öåíòðîì òåîðåòè÷åñêèõ ïðîáëåì ôèçèêî-õèìè÷åñêîé ôàðìàêîëîãèè ÐÀÍ (ýêñïåðè-
ìåíòàëüíàÿ ïðîâåðêà ñ ïîìîùüþ óíèêàëüíîé óñòàíîâêè «Ëàçåðíûé ïèíöåò»).

Äðóãèì àñïåêòîì ïðèìåíåíèÿ äîêèíãà ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ñèíòåòè÷åñêèõ 
âàêöèí, ÷òî ïîçâîëÿåò âûÿâëÿòü îëèãîïåïòèäíûå ôðàãìåíòû âîçáóäèòåëÿ (ýïèòîïû), 
íàèáîëåå ñèëüíî ñâÿçûâàþùèåñÿ ñ áåëêàìè ãëàâíîãî êîìïëåêñà ãèñòîñîâìåñòèìî-
ñòè. Èìåííî òàêèå ýïèòîïû âûçûâàþò èììóííûé îòâåò îðãàíèçìà (ðèñ. 5). Ïðè ýòîì 
íå íàäî áóäåò ââîäèòü âîçáóäèòåëü (óáèòûé èëè îñëàáëåííûé) â îðãàíèçì, à äîñòà-
òî÷íî áóäåò ââåñòè ýïèòîïû, ñèíòåçèðîâàííûå ìåòîäàìè îðãàíè÷åñêîãî ñèíòåçà. 

Åùå îäíèì âàæíåéøèì ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, êîòîðûé 
ìîæíî ýôôåêòèâíî ïðèìåíÿòü äëÿ ñóïåðêîìïüþòåðíîé ðàçðàáîòêè íîâûõ ëåêàðñòâ, 
ÿâëÿåòñÿ êâàíòîâàÿ õèìèÿ. Òîëüêî ìåòîäàìè êâàíòîâîé õèìèè ìîæíî ðàññ÷èòûâàòü 
ñòðóêòóðó íîâûõ ìîëåêóë ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ äî èõ ðåàëüíîãî ñèíòåçà è îïðåäå-
ëÿòü òåì ñàìûì åå ñâîéñòâà, â òîì ÷èñëå ñâîéñòâà, íåîáõîäèìûå ÷òîáû äàííàÿ 
ìîëåêóëà ñòàëà èíãèáèòîðîì äëÿ çàäàííîãî áåëêà-ìèøåíè. 

Îïûò ðàçðàáîòêè íîâûõ èíãèáèòîðîâ ñ ïîìîùü ìåòîäîâ êâàíòîâîé õèìèè 
óæå èìååòñÿ — ñ ó÷àñòèåì ó÷åíûõ èç ÌÃÓ (ÍÈÂÖ è ÍÈÈ Ôèçèêî-õèìè÷åñêîé áèî-
ëîãèè èì. À.Í. Áåëîçåðñêîãî ÌÃÓ) ðàçðàáîòàí è çàïàòåíòîâàí íîâûõ êëàññ èíãèáè-
òîðîâ èíòåãðàçû ÂÈ× — âèðóñíîãî áåëêà, èãðàþùåãî êëþ÷åâóþ ðîëü â ðåïëèêàöèè 
ÂÈ× â îðãàíèçìå. Ïðè ñâÿçûâàíèè òàêèõ èíãèáèòîðîâ ñ áåëêîì ñóùåñòâåííóþ ðîëü 
èãðàþò õåëàòíûå (êîîðäèíàöèîííûå) ñâÿçè ñ íàõîäÿùèìèñÿ â èíòåãðàçå èîíàìè 
ìàãíèÿ. Òàêèå ñâÿçè îáðàçóþòñÿ íå òîëüêî ïðè íàëè÷èè â ìîëåêóëå-èíãèáèòîðå 
îïðåäåëåííûõ ãðóïï àòîìîâ, íî è ïðè îïðåäåëåííîé êîíôîðìàöèè (ò.å. òðåõìåð-
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íîé ñòðóêòóðå) òàêèõ ìîëåêóë. Ïðåäñêàçàòü, â êàêîé êîíôîðìàöèè îêàæåòñÿ íîâàÿ 
ìîëåêóëà ïîñëå åå ñèíòåçà, ìîæíî òîëüêî ñ ïîìîùüþ òî÷íûõ (ñ òî÷íîñòüþ ëó÷-
øå 1 kcal/mol) êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ðàçëè÷íûõ âîçìîæíûõ êîíôîðìàöèé. 
Ðåàëèçóåòñÿ òà êîíôîðìàöèÿ, êîòîðàÿ èìååò íàèíèçøóþ ýíåðãèþ. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ 
òàêèõ ðàñ÷åòîâ ñ òàêîé âûñîêîé òî÷íîñòüþ äàæå äëÿ ñðàâíèòåëüíî ìàëûõ ìîëåêó-
ëÿðíûõ ãðóïï (15—20 àòîìîâ) òðåáóåòñÿ ìíîãî äåñÿòêîâ ïðîöåññîðî-÷àñîâ íà îäíó 
êîíôîðìàöèþ. Ó÷èòûâàÿ, ÷òî òàêèõ êîíôîðìàöèé äëÿ îäíîé ìîëåêóëû ìîæåò áûòü 
íåñêîëüêî è ÷òî êàíäèäàòîâ â èíãèáèòîðû ìîæåò áûòü ìíîãî äåñÿòêîâ, ÿñíà íåîá-
õîäèìîñòü ïðèìåíåíèÿ ñóïåðêîìïüþòåðîâ. 

Рис. 5.
Применение суперкомпьютеров для 

разработки синтетических вакцин является 

одним из примеров инноваций в медицине

Â ÌÃÓ èìååòñÿ òàêàÿ îðèãèíàëüíàÿ ïðîãðàììà PRIRODA, â êîòîðîé ðåà-
ëèçîâàíî áîëüøèíñòâî ñîâðåìåííûõ ìåòîäîâ êâàíòîâîé õèìèè è êîòîðàÿ ïî ñâî-
èì ôóíêöèîíàëüíûì õàðàêòåðèñòèêàì íå óñòóïàåò, à ïî áûñòðîäåéñòâèþ çà÷àñòóþ 
ïðåâîñõîäèò çàðóáåæíûå àíàëîãè. 

Íà íàø âçãëÿä, â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñîçäàíû ïðåäïîñûëêè äëÿ ðàçðàáîòêè 
ñïåöèàëèçèðîâàííûõ âû÷èñëèòåëüíûõ óñòðîéñòâ äëÿ ðåàëèçàöèè ïðîãðàìì ìîëåêó-
ëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Ïðèìåðîì òàêîé ðàçðàáîòêè ÿâëÿåòñÿ ðåàëèçàöèÿ ïðî-
ãðàììû äîêèíãà íà ïðîãðàììèðóåìûõ ëîãè÷åñêèõ èíòåãðàëüíûõ ñõåìàõ (ÏËÈÑ), 
ñäåëàííàÿ ñîâìåñòíî ÌÃÓ è ÍÈÈ ÌÂÑ ÞÔÓ (ã. Òàãàíðîã) â ðàìêàõ âûïîëíåíèÿ 
ãîñóäàðñòâåííîãî êîíòðàêòà ñ Ôåäåðàëüíûì àãåíòñòâîì ïî íàóêå è èííîâàöèÿì 
(2008—2009 ãã.). Ïîëó÷àåìîå ïðè ýòîì óñêîðåíèå äîêèíãà ñîñòàâëÿåò íåñêîëüêî 
äåñÿòêîâ ðàç ïî ñðàâíåíèþ ñ îáû÷íûì ïðîöåññîðîì. 

Ïðèìåíåíèå ñóïåðêîìïüþòåðîâ äëÿ ðàçðàáîòêè íîâûõ ëåêàðñòâ:
Ïîâûøàåò ýôôåêòèâíîñòü ðàçðàáîòêè• 

— óñêîðÿåò ñòàäèþ ðàçðàáîòêè: 2 ãîäà âìåñòî 8 ëåò,
— óäåøåâëÿåò ðàçðàáîòêó: â 10—100 ðàç äåøåâëå.

Ñîçäàåò îñíîâó äëÿ ðåãóëÿðíîé êîíâåéåðíîé ðàçðàáîòêè íîâûõ ëåêàðñòâ ïðî-• 
òèâ ðàçëè÷íûõ áîëåçíåé.
Îáåñïå÷èâàåò ëåêàðñòâåííóþ áåçîïàñíîñòü Ðîññèè.• 
Ìîæåò ïðèâåñòè ê ñóùåñòâåííîìó óäåøåâëåíèþ ëåêàðñòâ.• 

Â çàêëþ÷åíèå õîòåëîñü áû ïðèâåñòè ñëîâà Ôðýíñèñà Áýêîíà (Francis 
Bacon,1561—1626) èç åãî êíèãè «Of Innovations»: «…Surely every medicine is 
an innovation; and he that will not apply new remedies, must expect new evils…», 
÷òî ïî-ðóññêè îçíà÷àåò ïðèìåðíî ñëåäóþùåå: «…Êàæäîå ëåêàðñòâî åñòü èííîâà-
öèÿ; à êòî íå õî÷åò ïðèìåíÿòü íîâûå ñðåäñòâà, äîëæåí æäàòü íîâûõ áåä…». 
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