
ÓÄÊ 004.05, 51-76, 57.087

Î.Î. ËÅÒÈ×ÅÂÑÜÊÈÉ
²íñòèòóò ê³áåðíåòèêè ³ì. Â.Ì. Ãëóøêîâà ÍÀÍ Óêðà¿íè, Êè¿â, Óêðà¿íà,
e-mail: oleksandr.letychevskyi@litsoft.com.ua.

Â.À. ÂÎËÊÎÂ
²íñòèòóò ê³áåðíåòèêè ³ì. Â.Ì. Ãëóøêîâà ÍÀÍ Óêðà¿íè, Êè¿â, Óêðà¿íà,
e-mail: vlad_volkov_98@yahoo.com.

Þ.Ã. ÒÀÐÀÑ²×
Õåðñîíñüêèé äåðæàâíèé óí³âåðñèòåò, Õåðñîí, Óêðà¿íà,
e-mail: yutarasich@gmail.com.

Ã.Î. ÑÎÊÎËÎÂÀ
Õåðñîíñüêèé äåðæàâíèé óí³âåðñèòåò, Õåðñîí, Óêðà¿íà,
e-mail: annetsokolova96@gmail.com.

Â.Ñ. ÏÅÑ×ÀÍÅÍÊÎ
Õåðñîíñüêèé äåðæàâíèé óí³âåðñèòåò, Õåðñîí, Óêðà¿íà,
e-mail: volodymyr.peschanenko@litsoft.com.ua.

ÑÓ×ÀÑÍ² ÌÅÒÎÄÈ ÒÀ ÏÐÎÃÐÀÌÍ² ÑÈÑÒÅÌÈ ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎÃÎ
ÌÎÄÅËÞÂÀÍÍß ÒÀ ÇÀÑÒÎÑÓÂÀÍÍß ÀËÃÅÁÐÈ ÏÎÂÅÄ²ÍÎÊ

Àíîòàö³ÿ. Ðîçãëÿíóòî îñíîâí³ ìåòîäè ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ òà ñïåö³àë³çîâàíå ïðî-
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êóëÿðíî¿ âçàºìîä³¿, ùî áàçóºòüñÿ íà ôîðìàë³çì³ àëãåáðè ïîâåä³íêè òà ³íñåðö³éíîãî ìîäå-
ëþâàííÿ, à òàêîæ ðåçóëüòàòè åêñïåðèìåíòó çàñòîñóâàííÿ çàïðîïîíîâàíîãî ï³äõîäó äî
ìîäåëþâàííÿ êîâàëåíòíîãî íåïîëÿðíîãî çâ’ÿçêó.
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Ãàëóçü îá÷èñëþâàëüíî¿ õ³ì³¿ òà, çîêðåìà, êîìï’þòåðíå ìîäåëþâàííÿ âïðî-
äîâæ äåê³ëüêîõ îñòàíí³õ äåñÿòèë³òü åôåêòèâíî ðîçâèâàþòüñÿ, àëå çàëèøàþòü-
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ìàòåð³àëîçíàâñòâ³, íàíîòåõíîëîã³¿.

Ó ïðîöåñ³ ðîçðîáëåííÿ âñ³õ òàêèõ ñèñòåì âàæëèâèì º îáðàíèé ï³äõ³ä äî
ïðåäñòàâëåííÿ òà ìîäåëþâàííÿ ìîëåêóëÿðíî¿ âçàºìîä³¿, ùî âèçíà÷àº àðõ³òåêòó-
ðó òà ¿õíº ïîäàëüøå âèêîðèñòàííÿ. Äëÿ ñïðèÿííÿ ïðîãðåñó â ðîçðîáëåíí³
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ðåñóðñ³â ÿê äëÿ ïàì’ÿò³, òàê ³ äëÿ ÷àñó ðîáîòè. Òîìó íàéâàæëèâ³øèì º çàñòîñó-
âàííÿ ìåòîä³â ñèìâîëüíîãî ìîäåëþâàííÿ äëÿ ðîçâ’ÿçàííÿ çàäà÷ ìîëåêóëÿðíî¿
âçàºìîä³¿. Íåçâàæàþ÷è íà ð³çíîìà¿ò³ñòü ñó÷àñíèõ ìåòîä³â òà ñèñòåì, ëèøå äåÿê³
ç íèõ äàþòü çìîãó óíèêàòè áåçïîñåðåäíüî¿ ÷èñëîâî¿ ñèìóëÿö³¿.

Ó ö³é ñòàòò³ îïèñóþòüñÿ ðåçóëüòàòè ïåðøîãî åòàïó åêñïåðåìåíòàëüíîãî
ïðîºêòó, ùî ðåàë³çóºòüñÿ ó Õåðñîíñüêîìó äåðæàâíîìó óí³âåðñèòåò³ ñï³ëüíî
ç ²íñòèòóòîì ê³áåðíåòèêè ³ì. Â.Ì. Ãëóøêîâà ÍÀÍ Óêðà¿íè. Ìåòà ïðîºêòó — ïî-
áóäîâà ñåðåäîâèùà äëÿ äîñë³äæåííÿ ìîëåêóëÿðíî¿ òà, çîêðåìà, á³îìîëåêóëÿð-
íî¿ âçàºìîä³¿, ùî áàçóºòüñÿ íà ôîðìàë³çì³ àëãåáðè ïîâåä³íêè òà ³íñåðö³éíîãî
ìîäåëþâàííÿ [1]. Ãîëîâíà ïåðåâàãà öüîãî ï³äõîäó ïîëÿãàº ó òîìó, ùî çíàííÿ
ïðåäñòàâëÿþòü â àëãåáðà¿÷íîìó âèãëÿä³, çîêðåìà, ïîâåä³íêîâèõ ð³âíÿíü. Òàêèì
÷èíîì, íà â³äì³íó â³ä òðàäèö³éíîãî ³ì³òàö³éíîãî, éìîâ³ðíîñíîãî ìîäåëþâàííÿ,
ÿê, íàïðèêëàä, ó ìåòîäàõ äîê³íãó, äå ïåðåäáà÷àºòüñÿ ïîøóê ïîëîæåíü ìîëåêóë
äëÿ âèçíà÷åííÿ ìàêñèìàëüíî¿ åíåðã³¿ çâ’ÿçíîñò³, íåîáõ³äíî ðîçâ’ÿçàííÿ
â³äïîâ³äíèõ ð³âíÿíü, ùî â áàãàòüîõ âèïàäêàõ äàº çìîãó óíèêàòè ïðîáëåìè
åêñïîíåíö³éíîãî âèáóõó.

Çàïðîïîíîâàíà ðîáîòà ìàº òàêó ñòðóêòóðó. Ó ðîçä. 1 íàâîäÿòüñÿ âèçíà÷åííÿ
òà êëàñèô³êàö³¿ îñíîâíèõ ìåòîä³â ìîäåëþâàííÿ (äîê³íã, ìåòîä ìîëåêóëÿðíî¿ äè-
íàì³êè, ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî). Îïèñóþòüñÿ ïåðåâàãè îäíèõ êëàñ³â ìåòîä³â ïåðåä
³íøèìè â çàëåæíîñò³ â³ä îáëàñò³ çàñòîñóâàííÿ. Ïîÿñíþºòüñÿ êëàñèôèêàö³ÿ ìå-
òîä³â â³äïîâ³äíî äî ð³âíÿ äåòàë³çàö³¿ òà åôåêòèâíîñò³. Ó ðîçä. 2 àíàë³çóþòüñÿ ïðî-
ãðàìí³ ñèñòåìè, ÿê³ ðåàë³çîâàíî äëÿ ï³äòðèìêè ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ. Âèç-
íà÷àþòüñÿ òðè îñíîâí³ êàòåãîð³¿ òàêèõ ñèñòåì çà òèïîì ïðèêëàäíèõ çàäà÷, ùî ðîç-
â’ÿçóþòüñÿ ç ¿õíüîþ äîïîìîãîþ, à ñàìå: â³çóàë³çàö³ÿ àòîì³â, ìîëåêóë òà ¿õí³õ
ñïîëóê; àíàë³òè÷íå òà ³ì³òàö³éíå ìîäåëþâàííÿ. Ó ðîçä. 3 ââîäèòüñÿ ³íñåðö³éíà ñå-
ìàíòèêà õ³ì³÷íèõ çâ’ÿçê³â. Äåìîíñòðóºòüñÿ, ÿê ìåõàí³çì óòâîðåííÿ àòîìíèõ
çâ’ÿçê³â ìîæå áóòè ³íòåðïðåòîâàíèì ó òåðì³íàõ àëãåáðè ïîâåä³íêè [1]. Îïèñóþòü-
ñÿ ñòðóêòóðè àãåíò³â òèïó ÀÒÎÌ òà ÌÎËÅÊÓËÀ, à òàêîæ ¿õí³ àòðèáóòè. Ðîçãëÿ-
äàºòüñÿ ïðèêëàä ôîðìàë³çàö³¿ ðåàêö³¿ óòâîðåííÿ ïîëÿðíîãî òà íåïîëÿðíîãî êîâà-
ëåíòíîãî çâ’ÿçêó. Ó ðîçä. 4 àíàë³çóþòüñÿ ðåçóëüòàòè åêñïåðåìåíòó ç ìîäåëþâàííÿ
êîâàëåíòíîãî íåïîëÿðíîãî çâ’ÿçêó íà ïðèêëàä³ ç’ºäíàííÿ äâîõ îäíàêîâèõ àòîì³â.

1. ÌÎËÅÊÓËßÐÍÅ ÌÎÄÅËÞÂÀÍÍß. ÁÀÇÎÂ² Ï²ÄÕÎÄÈ

Ìîëåêóëÿðíå ìîäåëþâàííÿ îõîïëþº óñ³ òåîðåòè÷í³ ìåòîäè òà îá÷èñëþâàëüí³
ïðèéîìè, ÿê³ âèêîðèñòîâóþòü äëÿ ³ì³òàö³¿ ïîâåä³íêè ìîëåêóë òà âèâ÷åííÿ
¿õíüî¿ áóäîâè: â³ä ìîëåêóë, ùî ñêëàäàþòüñÿ ç íåâåëèêî¿ ê³ëüêîñò³ àòîì³â, ³ äî
âåëèêèõ á³îëîã³÷íèõ ìîëåêóë. Ó ìåæàõ ìåòîäó ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ
ðîçãëÿäàºòüñÿ òàêîæ äîñë³äæåííÿ ñòðóêòóðè òà âëàñòèâîñòåé ÷àñòèíîê àáî
ñïîëóê ç âèêîðèñòàííÿì ìåòîä³â îá÷èñëþâàëüíî¿ õ³ì³¿, àíàë³çó òà ìîäåëþâàí-
íÿ ô³çèêî-õ³ì³÷íèõ âëàñòèâîñòåé ìîëåêóë, îïèñó ìîëåêóëÿðíèõ ñòðóêòóð (çîê-
ðåìà, á³îìîëåêóë). Ìîëåêóëÿðíå ìîäåëþâàííÿ ïðèçíà÷åíå äëÿ ö³ëåñïðÿìîâà-
íî¿ âèäîçì³íè ñòðóêòóðè ìîëåêóë äëÿ äîñë³äæåííÿ çàëåæíîñò³ òèïó ñòðóêòó-
ðà–âëàñòèâ³ñòü, ùî ìîæå âèêîðèñòîâóâàòèñü äëÿ äèçàéíó ë³ê³â, âèâ÷åííÿ
õ³ì³÷íèõ òà ô³çè÷íèõ ïðîöåñ³â íà ð³âí³ êâàíòîâèõ ÷àñòèíîê, à òàêîæ
á³îëîã³÷íèõ ìîäåëåé òîùî.

Ñüîãîäí³ ìåòîäè ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ øèðîêî âèêîðèñòîâóþòüñÿ
äëÿ âèâ÷åííÿ ñòðóêòóðè, äèíàì³êè òà òåðìîäèíàì³êè íåîðãàí³÷íèõ, á³îëîã³÷íèõ
³ ïîë³ìåðíèõ ñèñòåì. Ñåðåä á³îëîã³÷íèõ ÿâèù, ÿê³ äîñë³äæóþòüñÿ ìåòîäàìè ìî-
ëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ, âèîêðåìëþþòü: çãîðòàííÿ á³ëê³â, ôåðìåíòàòèâíèé
êàòàë³ç (ïðèñêîðåííÿ øâèäêîñò³ õ³ì³÷íî¿ ðåàêö³¿ ï³ä âïëèâîì ôåðìåíò³â),
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ñòàá³ëüí³ñòü á³ëê³â, êîíôîðìàö³éí³ ïåðåòâîðåííÿ (çì³íþâàííÿ ïðîñòîðîâèõ
ôîðì ìîëåêóëè áåç ðîçðèâó õ³ì³÷íèõ çâ’ÿçê³â) ³ ïðîöåñè ìîëåêóëÿðíîãî
ðîçï³çíàâàííÿ â á³ëêàõ, ÄÍÊ ³ ìåìáðàíàõ.

²ñíóþòü äâà ð³çí³ ï³äõîäè äî ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ (äèçàéíó): ñòàòè÷-
íèé ³ äèíàì³÷íèé. Ïðèêëàäîì ñòàòè÷íîãî ï³äõîäó º ìåòîä äîê³íãó [2]. Ìåòîþ òàêî-
ãî ìîäåëþâàííÿ º ïîøóê «ïîñàäêîâîãî ì³ñöÿ» ìàêðîìîëåêóëè, òîáòî âèçíà÷åííÿ
«íàéâèã³äí³øî¿» îð³ºíòàö³¿ òà ðîçòàøóâàííÿ îäí³º¿ ìîëåêóëè â³äíîñíî ³íøèõ.

Ìåòîä äîê³íãó øèðîêî çàñòîñîâóºòüñÿ äëÿ ðîçðîáëåííÿ íîâèõ ë³êàðñüêèõ
ïðåïàðàò³â. Â³í äàº çìîãó çíà÷íî ïðèñêîðèòè öåé ïðîöåñ, îñê³ëüêè ïðîòÿãîì
îäí³º¿ äîáè íà îäíîìó êîìï’þòåð³ ìîæíà ïåðåáðàòè ê³ëüêà ñîòåíü âàð³àíò³â ïðå-
ïàðàòó ³, îáðàâøè íàéá³ëüø âäàëèé, ïî÷àòè åêñïåðèìåíòàëüí³ ïåðåâ³ðêè. Ñåðåä
ñïåö³àë³çîâàíîãî ïðîãðàìíîãî çàáåçïå÷åííÿ äëÿ öüîãî ìåòîäó ìîæíà âèîêðåìè-
òè: DOCK [3], GOLD [4], FLEXX [5], FRED [6], AUTODOCK [7],
DOCKINGSHOP [8].

Íà â³äì³íó â³ä ñòàòè÷íîãî, äèíàì³÷íèé ìîëåêóëÿðíèé äèçàéí âðàõîâóº
âçàºìîä³¿ êîìïîíåíò³â ìîëåêóëÿðíî¿ ñèñòåìè â äèíàì³ö³. Äèíàì³÷íèé äèçàéí
áàçóºòüñÿ íà ìåòîä³ ìîëåêóëÿðíî¿ äèíàì³êè (ÌÄ), øèðîêî âèêîðèñòîâóâàíîìó
ÿê áàçîâèé ìåòîä ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ [9, 10]. Ìåòîä ÌÄ äàº çìîãó ìîäå-
ëþâàòè äåòàëüíó ì³êðîñêîï³÷íó êàðòèíó âíóòð³øíüî¿ ðóõëèâîñò³ ìàêðîìîëåêóëè.
Â³í ´ðóíòóºòüñÿ íà îá÷èñëåíí³ êëàñè÷íèõ (íüþòîí³âñüêèõ) òðàºêòîð³é ðóõó ìàê-
ðîìîëåêóëè ó ôàçîâîìó ïðîñòîð³ êîîðäèíàò ³ ³ìïóëüñ³â ¿¿ àòîì³â. Ó ìåòîä³ ÌÄ
ìîëåêóëà ðîçãëÿäàºòüñÿ ÿê ñèñòåìà âçàºìîä³þ÷èõ êëàñè÷íèõ ÷àñòèíîê. Öåé ìåòîä
åôåêòèâíî âèêîðèñòîâóþòü ó òåîðåòè÷íèõ äîñë³äæåííÿõ ñòðóêòóðè ³ äèíàì³êè
á³îëîã³÷íèõ ìàêðîìîëåêóë, ð³äèí, òâåðäèõ ò³ë ³ ³íøèõ ìîëåêóëÿðíèõ ñèñòåì.

Ìåòîä ÌÄ ´ðóíòóºòüñÿ íà ÷èñåëüíîìó ðîçâ’ÿçàíí³ êëàñè÷íèõ ð³âíÿíü Íüþòîíà
äëÿ ñèñòåìè âçàºìîä³þ÷èõ ÷àñòèíîê. Çàäàâøè êîîðäèíàòè ³ øâèäêîñò³ âñ³õ ÷àñòè-
íîê ó ïî÷àòêîâèé ìîìåíò ÷àñó, ìîæíà ÷èñåëüíî ðîçâ’ÿçàòè ð³âíÿííÿ ðóõó, îá÷èñëè-
òè íà êîæíîìó êðîö³ âñ³ ñèëè, íîâ³ êîîðäèíàòè ³ øâèäêîñò³ ÷àñòèíîê. Îáñÿã îá÷èñ-
ëþâàëüíî¿ çàäà÷³ íàéá³ëüøå çàëåæèòü â³ä ñïîñîáó ðîçâ’ÿçàííÿ ð³âíÿíü ðóõó. Íàâ³òü
äëÿ íåâåëèêîãî á³ëêà ê³ëüê³ñòü ð³âíÿíü ìîæå äîñÿãàòè äåñÿòè òèñÿ÷.

Îêð³ì ìåòîäó ÌÄ, âèêîðèñòîâóþòü ùå îäíó ãðóïó êâàç³äèíàì³÷íèõ ìåòîä³â
ç çàãàëüíîþ íàçâîþ «ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî» [11, 12]. Îñíîâíà â³äì³íí³ñòü ìåòî-
äó Ìîíòå-Êàðëî â³ä ìåòîäó ÌÄ ïîëÿãàº ó òîìó, ùî êîæíà íàñòóïíà êîíôîð-
ìàö³ÿ ìîëåêóëè âèçíà÷àºòüñÿ íå ðîçâ’ÿçàííÿì ð³âíÿíü Íüþòîíà, à ÿê ðåçóëüòàò
âèïàäêîâîãî ïðîöåñó. ßêùî íå áðàòè äî óâàãè îö³íêó ñèë, ÿê³ âèçíà÷àþòü çðîñ-
òàëüí³ àòîìí³ ðóõè, ï³ä ÷àñ ìîäåëþâàííÿ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ñèìóëþþòü
â³äíîñíî á³ëüø³ ðóõè ñèñòåìè ³ âèçíà÷àþòü, ÷è ä³éñíî çì³íåíà ñòðóêòóðà åíåðãå-
òè÷íî ìîæëèâà çà òåìïåðàòóðè, ÿêó ìîäåëþþòü. Öåé ìåòîä äàº çìîãó äîëàòè
åíåðãåòè÷í³ áàð’ºðè áåç âèòðàò ÷àñó íà ¿õíº ïîäîëàííÿ. Äî òîãî æ ðîçãëÿäàºòüñÿ
ëèøå â³äíîøåííÿ åíåðã³é êîíôîðìàö³é äî ³ ï³ñëÿ «ñòðèáêà». Îñê³ëüêè ìåòîä
Ìîíòå-Êàðëî ñêàíóº êîíôîðìàö³éíèé ïðîñò³ð ìîëåêóëè áåç ïîáóäîâè ÷àñîâî¿
òðàºêòîð³¿, â³í íå ìîæå íàäàâàòè ³íôîðìàö³þ ïðî ÷èñëåíí³ ÷àñîâ³ çàëåæíîñò³, íà
â³äì³íó â³ä ìåòîäó ÌÄ. Îäíàê öåé ìåòîä º êðàùèì çà ìåòîä ÌÄ äëÿ îá÷èñëåííÿ
òåðìîäèíàì³÷íèõ õàðàêòåðèñòèê ìîëåêóë, íàïðèêëàä, äëÿ âèçíà÷åííÿ ñïåêòðà
ìîæëèâèõ êîíôîðìàö³é ³ ¿õíüî¿ åíåðã³¿.

Ïðîáëåì³ ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ ïðèñâÿ÷åíî ÷èìàëî íàóêîâèõ
äîñë³äæåíü òà ïóáë³êàö³é. Ìåòîäè ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ, à ñàìå: ìîäå-
ëþâàííÿ ÌÄ, êëàñè÷íà òåîð³ÿ ôóíêö³îíàëüíî¿ ù³ëüíîñò³, ð³âíÿííÿ Ïóàññî-
íà–Áîëüöìàíà, ðîçãëÿíóò³ ó [13]. Çà ïåðøî¿ êëàñèô³êàö³¿ ç [13] ìåòîäè ïîä³ëÿ-
þòü íà ÷îòèðè îñíîâí³ êàòåãîð³¿ çàëåæíî â³ä ð³âíÿ äåòàë³çàö³¿:
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� åëåêòðîííèé ð³âåíü (íàïðèêëàä, òåîð³ÿ ôóíêö³îíàëüíî¿ ù³ëüíîñò³), íà ÿêî-
ìó ðå÷îâèíà îïèñóºòüñÿ çà äîïîìîãîþ çàêîí³â êâàíòîâî¿ ìåõàí³êè ³ ñêëàäàºòüñÿ
ç åëåìåíòàðíèõ ÷àñòèíîê (åëåêòðîí³â, ïðîòîí³â òîùî);

� àòîì³ñòè÷íèé ð³âåíü (íàïðèêëàä, ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî òà ìîäåëþâàííÿ
ÌÄ), íà ÿêîìó ðå÷îâèíà ðîçãëÿäàºòüñÿ ÿê ñêëàäåíà ç àòîì³â, ³ ìîäåëþâàííÿ
áàçóºòüñÿ íà çàêîíàõ ñòàòèñòè÷íî¿ ìåõàí³êè;

� ìåçîìàñøòàáíèé ð³âåíü (íàïðèêëàä, ðåø³òêà Ìîíòå-Êàðëî, ðåø³òêà Áî-
ëüöìàíà), íà ÿêîìó ðå÷îâèíà âèçíà÷àºòüñÿ ÿê ñêëàäåíà ç êðàïåëü ðå÷îâèíè, êîæ-
íà ç ÿêèõ ïðåäñòàâëÿº ïåâíó ê³ëüê³ñòü àòîì³â;

� ð³âåíü êîíòèíóóìó, íà ÿêîìó ðå÷îâèíà ïðåäñòàâëåíà ó âèãëÿä³ êîíòèíóóìó ³
áàçóºòüñÿ íà ÷èñåëüíîìó ðîçâ’ÿçàíí³ ð³âíÿíü çáåðåæåííÿ ìàñè, ³ìïóëüñó òà åíåðã³¿.

Ó [13] íàâåäåíî ð³çíîâèäè ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ: íåÿâí³ ìåòîäè,
³íòåãðàëüí³ ð³âíÿííÿ òà êëàñè÷íà òåîð³ÿ ôóíêö³îíàëüíî¿ ù³ëüíîñò³ ³ ÿâí³ ìåòîäè.
Òàêîæ íàãîëîøåíî, ùî çà ÷àñîì îá÷èñëåíü ð³âíÿííÿ Ïóàññîíà–Áîëüöìàíà º
íàéåôåêòèâí³øèì, ïðîòå âîíî ìàº íàéíèæ÷èé ð³âåíü äåòàë³çàö³¿. Îäíàê ìîäå-
ëþâàííÿ ÌÄ âèìàãàº çíà÷íèõ îá÷èñëåíü ÷åðåç âèñîêèé ð³âåíü äåòàë³çàö³¿. Íà
â³äì³íó â³ä ìîäåëþâàííÿ ÌÄ, òåîð³ÿ ôóíêö³îíàëüíî¿ ù³ëüíîñò³ âðàõîâóº
ì³êðîñêîï³÷í³ äåòàë³ ñèñòåìè ç áàãàòüìà ò³ëàìè.

Ïðîáëåìó ìîäåëþâàííÿ êâàíòîâî-ìåõàí³÷íèõ ïðîöåñ³â ðîçãëÿíóòî â [14].
Îïèñàíî ïåðåòâîðåííÿ êîîðäèíàò âíóòð³øíüî¿ ñèñòåìè íà äåêàðòîâó ç âèêîðèñ-
òàííÿì ìåòîäó Z-ìàòðèöü. Òàêèì ÷èíîì, ìîæíà âèçíà÷àòè òèï àòîìà òà âçàºìíå
ðîçòàøóâàííÿ àòîì³â ó ïðîñòîð³. Òàêîæ íàâåäåíî îãëÿä ³ñíóþ÷èõ ³íñòðóìåíò³â
äëÿ ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ, à ñàìå â³çóàë³çàö³¿ ìîëåêóë, ³ êîðîòêèé îïèñ
ñåðâ³ñ³â MaSK, Avogadro, ViewMol3D, GAMESS-US, MOPAC, Q-Chem,
Gaussian. Çàçíà÷åíî, ùî âñ³ ïðîãðàìí³ ïàêåòè ïðîïîíóþòü ìîæëèâ³ñòü àí³ìàö³¿
ëèøå äëÿ äàíèõ ó êàðòåç³àíñüê³é ñèñòåì³ êîîðäèíàò, òîìó çàâäàííÿì áóëî ðîç-
ðîáëåííÿ âëàñíîãî ³íñòðóìåíòàð³þ äëÿ ðîçâ’ÿçàííÿ êîíêðåòíèõ çàäà÷ ìîäåëþ-
âàííÿ òà àí³ìàö³¿ îá’ºìíèõ äèíàì³÷íèõ ìîëåêóëÿðíèõ ñòðóêòóð. Ïîáóäîâàíî
ïðîãðàìíèé êîìïëåêñ VisualQuantum, ÿêèé äàº çìîãó â³çóàë³çóâàòè ðåçóëüòàòè
îá÷èñëåííÿ ó ïðîñòîðîâîìó ðåæèì³. Ï³ä ÷àñ ñòâîðåííÿ ïðîãðàìíîãî
³íñòðóìåíòàð³þ ðîçðîáëåíî òà ðåàë³çîâàíî àëãîðèòìè â³çóàë³çàö³¿ òà àí³ìàö³¿
ðåçóëüòàò³â ìîäåëþâàííÿ.

Ó [15] îïèñàíî ï³äõ³ä äî ìîäåëþâàííÿ, ÿêèé ïåðåäáà÷àº ïðåäñòàâëåííÿ ìî-
ëåêóë ÿê ñòðóêòóðîâàíèõ îá’ºêò³â, à ìîëåêóëÿðíèõ âçàºìîä³é — ÿê ïðàâèë ïåðå-
òâîðåííÿ àòðèáóò³â öèõ îá’ºêò³â. Çîêðåìà, çîñåðåäæåíî óâàãó íà òîìó, ÿê ìî-
äåëü, ùî áàçóºòüñÿ íà ïðàâèëàõ, ôîðìàë³çóºòüñÿ ìîâîþ BioNetGen (BNGL) òà ÿê
àíàë³çóºòüñÿ ñïåöèô³êàö³ÿ ìîäåë³ çà äîïîìîãîþ ïðîãðàìíîãî ³íñòðóìåíòà
BioNetGen. Òàêîæ îïèñàíî íîâ³ äîñÿãíåííÿ â ìîäåëþâàíí³, ùî ´ðóíòóºòüñÿ íà
ïðàâèë³, ÿêå ïîâèííî äàâàòè çìîãó áóäóâàòè òà àíàë³çóâàòè êîìïëåêñí³ ìîäåë³
øëÿõ³â ïåðåäà÷³ ñèãíàëó òà ïîä³áíèõ âåëèêîìàñøòàáíèõ ìîäåëåé äëÿ ³íøèõ
á³îõ³ì³÷íèõ ñèñòåì.

Ó [16] îïèñàíî êðîêè ³íæåíåð³¿ á³ëêà, çîêðåìà, ìåòîäè ïðîãíîçóâàííÿ òðè-
âèì³ðíî¿ ñòðóêòóðè òà ð³çí³ ï³äõîäè äî ìóòàãåíåçó êðåìí³þ. Óïðîâàäæåíî áàãà-
òî ìåòîäèê, ÿê³ äàþòü çìîãó ïåðåäáà÷àòè êðàùó îð³ºíòàö³þ ë³ãàíäó â êèøåí³
çâ’ÿçóâàííÿ, à òàêîæ îá÷èñëþâàòè â³ëüíó åíåðã³þ çâ’ÿçóâàííÿ. Ðîçãëÿíóòî òàê³
ïðîãðàìí³ ³íñòðóìåíòè:

� CAVER [17] âèêîðèñòîâóºòüñÿ äëÿ àíàë³çó äèíàì³êè òóíåë³â ó òðàºêòîð³ÿõ, îò-
ðèìàíèõ çà äîïîìîãîþ ìîëåêóëÿðíî-äèíàì³÷íîãî ìîäåëþâàííÿ;

� Protein WISDOM [18] — âåá-³íñòðóìåíò, ùî ³íòåãðóº ìåòîäè äëÿ ðîçâ’ÿ-
çàííÿ ð³çíèõ çàäà÷ ðîçðîáëåííÿ á³ëê³â, çîêðåìà äèçàéí de novo;
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� EVODESIGN [19] — âåá-³íñòðóìåíò äëÿ ïðîºêòóâàííÿ îïòèìàëüíèõ
ïîñë³äîâíîñòåé á³ëê³â;

� ìåòà-³íñòðóìåíòè HotSpot Wizard, ùî ïåðåäáà÷àþòü ïîâíèé ðîáî÷èé ïðî-
öåñ äëÿ îö³íþâàííÿ ïåðñïåêòèâíèõ ì³ñöü ìóòàö³é ç ïîºäíàííÿì ð³çíîìàí³òíèõ
ìåòîä³â (Catalytic Site Atlas, CASTp, CAVER, BLAST, MUSCLE), à òàêîæ áàçè
äàíèõ ïîñë³äîâíîñò³ òà ñòðóêòóðè UniProt, NCBI GenBank òà PDB.4 òîùî.

Ó [20] ïðåäñòàâëåíî ìàòåìàòè÷íå ìîäåëþâàííÿ â³ðóñíî¿ ê³íåòèêè (ñïðÿìî-
âàíî íà ðîçóì³ííÿ òà ê³ëüê³ñíó îö³íêó á³îëîã³÷íèõ ìåõàí³çì³â, ùî êåðóþòü
çì³íàìè â³ðóñíîãî íàâàíòàæåííÿ òà ïîâ’ÿçàíèõ ç íèìè á³îìàðêåð³â äî òà ï³ñëÿ
òåðàï³¿). Ðîçãëÿíóòî ð³çí³ ìàòåìàòè÷í³ ìîäåë³ ê³íåòèêè HCV ç ïîñèëàííÿìè íà
â³äïîâ³äí³ ïóáë³êàö³¿ òà åêñïåðèìåíòè, íàâåäåíî ðåçóëüòàòè åêñïåðèìåíò³â âè-
êîðèñòàííÿ ð³çíèõ âèä³â ë³ê³â. Çàçíà÷åíî ìîæëèâ³ñòü ïîêðàùåííÿ ðîçóì³ííÿ ïà-
òîãåíåçó â³ðóñó òà âàæëèâ³ñòü ïðîâåäåíèõ äîñë³äæåíü äëÿ ðîçðîáëåííÿ ë³ê³â.

Àâòîðè ïðîºêòó BioSPI [21] çàïðîïîíóâàëè âèêîðèñòàííÿ pi-÷èñëåííÿ ÿê
àëüòåðíàòèâíî¿ ìîäåë³ äëÿ âèêîðèñòàííÿ äèôåðåíö³àëüíèõ ð³âíÿíü àáî ìåòîäó
ìîäåëþâàííÿ Ìîíòå-Êàðëî. Ó [21] âèêîðèñòîâóþòü ñòîõàñòè÷íå pi-÷èñëåííÿ
³ çîâí³øíº îá÷èñëåííÿ òà íàâîäÿòü ðåçóëüòàòè âèêîðèñòàííÿ àëãåáðè ïðîöåñ³â
äëÿ ìîäåëþâàííÿ á³îëîã³÷íèõ ñèñòåì. Àáñòðàêòíà ìàøèíà äëÿ âàð³àíòà ñòîõàñ-
òè÷íîãî ï³-÷èñëåííÿ äëÿ ìîäåë³ ñòîõàñòè÷íîãî ìîäåëþâàííÿ á³îëîã³÷íèõ
ïðîöåñ³â íàâåäåíà â [22].

Ç îãëÿäó íà âèêëàäåíå ðàí³øå, ìîæíà çðîáèòè âèñíîâîê, ùî êîæåí ç îïèñà-
íèõ ìåòîä³â ìàº ïåðåâàãè ³ íåäîë³êè. Òàê, ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî, ÿê ³ ìåòîä ìîëå-
êóëÿðíî¿ ìåõàí³êè, äàº çìîãó â³äøóêàòè îïòèìàëüíó ãåîìåòðè÷íó ñòðóêòóðó ìî-
ëåêóëè, àëå º íàéìåíø òî÷íèì ³ç ðîçãëÿíóòèõ ìåòîä³â, îñê³ëüêè ´ðóíòóºòüñÿ íà
ãåíåðàö³¿ âèïàäêîâèõ ÷èñåë. Ìåòîä ÌÄ ìàº âèñîêó øâèäê³ñòü ³ íàäàº ìîæ-
ëèâ³ñòü â³äøóêàòè ëîêàëüí³ ì³í³ìóìè åíåðã³¿, àëå ïîòðåáóº ï³äáîðó åìï³ðè÷íèõ
ïàðàìåòð³â, â³çóàë³çàö³¿ òà ìàº íèçüêó òî÷í³ñòü. Äîê³íã, ñâîºþ ÷åðãîþ, ìàº âèñî-
êèé îá÷èñëþâàëüíèé ïîòåíö³àë, ìîæëèâ³ñòü ïðàö³ ç âåëèêèìè ìàñèâàìè äàíèõ,
äîñòàòíüî âèñîêó òî÷í³ñòü ïåðåäáà÷åííÿ, àëå îáìåæóºòüñÿ ìåæàìè á³îëîã³÷íèõ
åêñïåðèìåíò³â, ïîòðåáóº â³äïîâ³äàëüíîãî âèáîðó ìåòîä³â òà ³íñòðóìåíò³â
äîñë³äæåííÿ. Çîêðåìà, ìîæëèâî ³ñíóâàííÿ íèçêè ïîìèëîê ÷åðåç ¿õíþ íàÿâí³ñòü
ó ñòðóêòóðàõ ìîëåêóë, ç ÿêèìè ïðàöþþòü ïðîãðàìí³ çàñîáè, ùî ìîæå ìàòè
êðèòè÷íå çíà÷åííÿ äëÿ ïðîâåäåííÿ åêñïåðèìåíò³â.

2. ÑÈÑÒÅÌÈ ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎÃÎ ÌÎÄÅËÞÂÀÍÍß

Ñó÷àñí³ ïðîãðàìí³ ñèñòåìè ðîçãëÿäàëèñÿ â³äïîâ³äíî äî òàêèõ êðèòåð³¿â:
� ìîæëèâ³ñòü ñòâîðþâàòè ìîäåë³ ñàìîñò³éíî àáî îáèðàòè ç á³áë³îòåêè ñèñòåìè;
� â³çóàë³çàö³ÿ îòðèìàíèõ ñïîëóê;
� çàñòîñóâàííÿ ð³çíèõ ìåòîä³â ùîäî äîñë³äæåííÿ ñòðóêòóðè, ïîëîæåííÿ, âçàºìîä³¿

÷àñòèíîê òà ñïîëóê, ç’ºäíàííÿ ç ³íøèìè ðå÷îâèíàìè, íàïðèêëàä, ðîç÷èííèêîì.
Áóëî óìîâíî ðîçïîä³ëåíî ïðîãðàìè çà òðüîìà êàòåãîð³ÿìè: ïðèçíà÷åí³ äëÿ

â³çóàë³çàö³¿ àòîì³â, ìîëåêóë òà ¿õí³õ ñïîëóê, äëÿ àíàë³òè÷íîãî ìîäåëþâàííÿ,
à òàêîæ äëÿ ³ì³òàö³éíîãî ìîäåëþâàííÿ. Ðîçãëÿíåìî ¿õ äåòàëüí³øå.

2.1. Ïðîãðàìè, ïðèçíà÷åí³ äëÿ â³çóàë³çàö³¿ àòîì³â, ìîëåêóë òà ¿õí³õ ñïîëóê.
Chemcraft äàº çìîãó áóäóâàòè ñòðóêòóðè õ³ì³÷íèõ ñïîëóê íà ´ðóíò³ âáóäî-

âàíîãî íàáîðó ìîëåêóëÿðíèõ ôðàãìåíò³â, à òàêîæ ³íäèâ³äóàëüíèõ àòîì³â [23].
Îñíîâí³ ìîæëèâîñò³ ïðîãðàìè:

� â³äîáðàæåííÿ òðèâèì³ðíèõ çîáðàæåíü ìîëåêóë çà äåêàðòîâèìè êîîðäèíà-
òàìè àòîì³â ç ìîæëèâ³ñòþ ïåðåãëÿäó àáî ìîäèô³êàö³¿ áóäü-ÿêîãî ãåîìåòðè÷íîãî
ïàðàìåòðà â ìîëåêóë³ (â³äñòàí³, êóòà);
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� â³çóàë³çàö³ÿ ôàéë³â ³ç ïðîãðàì GAMESS ³ Gaussian, çîêðåìà ïåðåãëÿä îêðå-
ìèõ ÷àñòèí ôàéë³â, à òàêîæ àí³ìàö³ÿ êîëèâàíü, ãðàô³÷íå ïðåäñòàâëåííÿ
ãðàä³ºíòà åíåðã³¿, â³çóàë³çàö³ÿ ìîëåêóëÿðíèõ îðá³òàëåé;

� ð³çí³ çàñîáè äëÿ êîíñòðóþâàííÿ ìîëåêóë ³ ìîäèô³êàö³¿ ìîëåêóëÿðíî¿ ãåî-
ìåòð³¿ (âèêîðèñòàííÿ ñòàíäàðòíîãî íàáîðó ìîëåêóëÿðíèõ ôðàãìåíò³â, ïå-
ðåì³ùóâàííÿ àòîì³â àáî ôðàãìåíò³â çà äîïîìîãîþ ìèø³, íàäàííÿ ìîëåêóë³ íå-
îáõ³äíî¿ ñèìåòð³¿ òîùî);

� îòðèìàííÿ ÿê³ñíèõ çîáðàæåíü ìîëåêóë ó ð³çíèõ ãðàô³÷íèõ ñòèëÿõ, ÿê³
ì³ñòÿòü íåîáõ³äí³ ïîçíà÷åííÿ (íàïèñè, ë³í³¿ òîùî) òà ëåãêî åêñïîðòóþòüñÿ
ó Word àáî ³íøèé òåêñòîâèé ðåäàêòîð.

Avogadro ìàº ³íòåðôåéñ äëÿ 3D-ìîäåëþâàííÿ, ÿêèé äàº çìîãó ñòâîðþâàòè
ìîëåêóëè, ç’ºäíóâàòè ¿õ îäíà ç îäíîþ, ïåðåãëÿäàòè àòîìí³ çì³íè â ðåàëüíîìó
÷àñ³, à òàêîæ çì³íþâàòè òî÷êó ïåðåãëÿäó. Öþ ïðîãðàìó ìîæíà ðîçøèðþâàòè çà
äîïîìîãîþ ïëàã³í³â ³ ñêðèïò³â, çàâäÿêè ÿêèì º ìîæëèâ³ñòü âèêîíóâàòè êîí-
êðåòí³ îá÷èñëåííÿ àáî ãåíåðóâàòè ñêëàäí³ø³ ìîëåêóëè [24].

ChemDrawPro ïðèçíà÷åíà äëÿ â³çóàë³çàö³¿ ìîëåêóë òà ñïîëóê, äîïîìàãàº
ïðåäñòàâëÿòè îðãàí³÷í³, ïîë³ìåðí³ òà á³îïîë³ìåðí³ ìàòåð³àëè (çîêðåìà, àì³íî-
êèñëîòè, ïåïòèäè òà ïîñë³äîâíîñò³ ÄÍÊ òà ÐÍÊ), à òàêîæ ïðîãíîçóâàòè, ñòâîðþ-
âàòè òà ðåäàãóâàòè õ³ì³÷í³ ñòðóêòóðè, äîñë³äæóâàòè âëàñòèâîñò³ ñïîëóêè. Ó ïðî-
ãðàì³ âáóäîâàíî ïëàã³í ActiveX, ÿêèé äàº ìîæëèâ³ñòü â³äøóêàòè â îíëàéí-áàç³
äàíèõ õ³ì³÷í³ ç’ºäíàííÿ CambridgeSoft [25].

RasMol ïðèçíà÷åíà äëÿ â³çóàë³çàö³¿ ìîëåêóëÿðíî¿ ãðàô³êè, âèêîðèñòîâóºòüñÿ
çàçâè÷àé äëÿ çîáðàæåííÿ òà äîñë³äæåííÿ á³îëîã³÷íèõ ñòðóêòóð ìàêðîìîëåêóë, ùî
ì³ñòÿòüñÿ â áàíêó äàíèõ á³ëê³â. Ïðîãðàìà ÷èòàº ó ôàéë³ êîîðäèíàòè ìîëåêóëè òà
³íòåðàêòèâíî â³äòâîðþº ¿¿ íà åêðàí³ ó ð³çíîìàí³òíèõ êîëüîðîâèõ ñõåìàõ [26].

PyMOL — ñèñòåìà ìîëåêóëÿðíî¿ â³çóàë³çàö³¿, ÿêà ìîæå ðîáèòè âèñîêî-
ÿê³ñí³ 3D-çîáðàæåííÿ ìàëèõ ìîëåêóë òà á³îëîã³÷íèõ ìàêðîìîëåêóë, òàêèõ ÿê
á³ëêè [27].

UCSF Õèìåðà ïðèçíà÷åíà äëÿ â³çóàë³çàö³¿ ìîëåêóë [28]. Öå ðîçøèðþâàëüíà
ïðîãðàìà äëÿ ³íòåðàêòèâíî¿ â³çóàë³çàö³¿ òà àíàë³çó ìîëåêóëÿðíèõ ñòðóêòóð ³ ñóïóòí³õ
äàíèõ, çîêðåìà, êàðòè ù³ëüíîñò³, íàäìîëåêóëÿðí³ çá³ðêè, âèð³âíþâàííÿ ïîñë³äîâíîñ-
òåé (ìåòîä ïîð³âíÿííÿ íóêëåîòèäíèõ (ÄÍÊ, ÐÍÊ) àáî ïåïòèäíèõ (á³ëêè) ïîñë³äîâ-
íîñòåé â³äøóêàííÿì ñõîæèõ ä³ëÿíîê, ùî ìîæå áóòè íàñë³äêîì ôóíêö³îíàëüíèõ,
ñòðóêòóðíèõ àáî åâîëþö³éíèõ çâ’ÿçê³â ì³æ ïîñë³äîâíîñòÿìè), ðåçóëüòàòè äîê³íãó,
3D-ì³êðîñêîï³¿. Ö³ ôóíêö³¿ âêëþ÷àþòü ðîçøèðåí³ ïàðàìåòðè âèñîêîÿê³ñíî¿
â³çóàë³çàö³¿, îá÷èñëåííÿ ìîëåêóëÿðíî¿ ïîâåðõí³ òà íîâ³ àëãîðèòìè â³äòâîðåííÿ âòî-
ðèííî¿ ñòðóêòóðè á³ëêà çà äîïîìîãîþ ñòð³÷îê òà âèãíóòèõ öèë³íäð³â. Ó [28] îñîáëèâà
óâàãà ïðèä³ëÿëàñÿ çäàòíîñò³ åôåêòèâíî îáðîáëÿòè äóæå âåëèê³ ñòðóêòóðè, çîêðåìà,
ïðîâîäèòè øâèäêèé àíàë³ç ôàéë³â mmCIF òà íàäàâàòè ³ºðàðõ³÷íèé ³íòåðôåéñ ñòðóê-
òóðíèì êîìïîíåíòàì, ÿê³ ÷àñòî ì³ñòÿòüñÿ ó ñêëàäíèõ ìîäåëÿõ.

2.2. Ïðîãðàìè äëÿ àíàë³òè÷íîãî ìîäåëþâàííÿ.
Gamess (General Atomic and Molecular Electronic Structure System) — ïðî-

ãðàìíèé ïàêåò, ïðèçíà÷åíèé äëÿ îá÷èñëåííÿ åíåðã³¿, ãåîìåòð³¿ é ñòðóêòóðè ìî-
ëåêóë, ô³çè÷íèõ õàðàêòåðèñòèê íàíîñòðóêòóð òà îïèñó ìåõàí³çì³â õ³ì³÷íèõ ðå-
àêö³é (íàïðèêëàä, äèñîö³àö³¿, ñèíòåçó). Ïàêåò ìîæå âèêîíóâàòè îá÷èñëåííÿ çà
äîïîìîãîþ áàãàòüîõ ìåòîä³â îá÷èñëþâàëüíî¿ êâàíòîâî¿ ô³çèêè, à ñàìå:

� ìåòîäó Õàðòð³–Ôîêà (âèêîðèñòîâóºòüñÿ äëÿ ÷èñåëüíèõ êâàíòîâî-ìå-
õàí³÷íèõ îá÷èñëåíü);

� òåîð³¿ ôóíêö³îíàëà ãóñòèíè (ìåòîä ÷èñåëüíèõ êâàíòîâî-ìåõàí³÷íèõ îá÷èñ-
ëåíü, ùî çàñòîñîâóºòüñÿ â ô³çèö³, õ³ì³¿ òà ìàòåð³àëîçíàâñòâ³ äëÿ ìîäåëþâàííÿ
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åëåêòðîííî¿ ñòðóêòóðè (çäåá³ëüøîãî îñíîâíîãî ñòàíó) áàãàòîåëåêòðîííèõ ñèñ-
òåì àòîì³â, ìîëåêóë ³ êîíäåíñîâàíèõ ôàç ðå÷îâèíè);

� òåîð³¿ âàëåíòíèõ çâ’ÿçê³â (ìåòîä íàáëèæåíîãî ðîçâ’ÿçàííÿ åëåêòðîííîãî
ð³âíÿííÿ Øðåä³íãåðà äëÿ áàãàòîåëåêòðîííèõ ìîëåêóëÿðíèõ ñèñòåì).

Îñê³ëüêè ó ïðîãðàì³ íå ðåàë³çîâàíî ìîëåêóëÿðíó ìåõàí³êó, äëÿ êîìá³íîâà-
íèõ îá÷èñëåíü âèêîðèñòîâóþòü ïàêåò TINKER [23].

KINET ïðèçíà÷åíà äëÿ ðîçâ’ÿçàííÿ ïðÿìèõ ³ çâîðîòíèõ ê³íåòè÷íèõ çàäà÷.
ßê âèõ³äí³ äàí³ çàäàþòü ê³íåòè÷íó ñõåìó (ìåõàí³çì) ïðîöåñó ó âèãëÿä³ íàáîðó
ïðîñòèõ ðåàêö³é ³ç çàçíà÷åííÿì êîíñòàíò øâèäêîñò³, ïðè÷îìó ð³âíÿííÿ ðåàêö³é
ìîæóòü áóòè çàïèñàí³ ó ôîðì³, áëèçüê³é äî çâè÷àéíèõ õ³ì³÷íèõ ïîçíà÷åíü [30].

Dizzy — ïðîãðàìíèé ïàêåò ñòîõàñòè÷íîãî ìîäåëþâàííÿ õ³ì³÷íî¿ ê³íåòèêè,
íàïèñàíèé íà Java. Â³í çàáåçïå÷óº ñåðåäîâèùå äëÿ âèçíà÷åííÿ ìîäåë³ òà
ðåàë³çàö³þ ñòîõàñòè÷íèõ àëãîðèòì³â Ã³ëëåñï³ (òåîð³ÿ â³äøòîâõóâàííÿ åëåêòðîí-
íèõ ïàð), Ã³áñîíà–Áðóêà òà �-ñòðèáêà. Öåé ïðîãðàìíèé ïàêåò ìîæå ³ìïîðòóâàòè
òà åêñïîðòóâàòè ìîâó âèçíà÷åííÿ ìîäåë³ SBML, à òàêîæ ãðàô³÷íî â³äòâîðþâàòè
ìîäåë³ çà äîïîìîãîþ ïðîãðàìíî¿ ñèñòåìè Cytoscape. Ïàêåò áàçóºòüñÿ íà
á³áë³îòåö³ ISBJava [31].

BOSS (molecular mechanics) ÿâëÿº ñîáîþ ïðîãðàìó ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþ-
âàííÿ çàãàëüíîãî ïðèçíà÷åííÿ, âèêîíóº îá÷èñëåííÿ ìîëåêóëÿðíî¿ ìåõàí³êè, ùî
îõîïëþþòü ì³í³ì³çàö³þ åíåðã³¿ òà êîíôîðìàö³éíèé ïîøóê çà äîïîìîãîþ ñèëî-
âèõ ïîë³â [32].

BioNetGen âèêîðèñòîâóºòüñÿ äëÿ ñòâîðåííÿ ìàòåìàòè÷íèõ (îá÷èñëþâàëü-
íèõ) ìîäåëåé ç óðàõóâàííÿì âñåá³÷íîãî ³ òî÷íîãî ïîâíîãî ñïåêòðà ìîëåêóëÿð-
íèõ âèä³â, ùî ïåðåäáà÷àºòüñÿ âèçíà÷åíîþ êîðèñòóâà÷åì ä³ÿëüí³ñòþ, ïî-
òåíö³éíèìè ìîäèô³êàö³ÿìè òà âçàºìîä³ÿìè äîìåí³â ñèãíàëüíèõ ìîëåêóë. Çîêðå-
ìà, ó [33] ðîçãëÿäàþòüñÿ ìîæëèâîñò³ BioNetGen, íàïðèêëàä, ñòâîðåííÿ
îá÷èñëþâàëüíî¿ ìîäåë³, ÿêà õàðàêòåðèçóº äèíàì³êó ñèñòåìè ïåðåäà÷³ ñèãíàëó
ñèãíàëüíîþ ìîëåêóëîþ. Ðåçóëüòàò âèçíà÷àº òà ïàðàìåòðèçóº ìåðåæó ìîëåêó-
ëÿðíèõ âèä³â, ÿê³ ìîæóòü âèíèêíóòè ï³ä ÷àñ ïåðåäà÷³ ñèãíàë³â, ³ çàáåçïå÷óº
ôóíêö³¿, ùî ïîâ’ÿçóþòü çì³íí³ ìîäåë³ ç åêñïåðèìåíòàëüíèìè ïîêàçíèêàìè, ÿê³
âàðò³ çàö³êàâëåííÿ. Ìîäåë³, ÿê³ ìîæíà ñòâîðèòè, º âàæëèâèìè äëÿ ðàö³îíàëüíîãî
âèÿâëåííÿ ë³êàðñüêèõ çàñîá³â, àíàë³çó ïðîòåîì³÷íèõ äàíèõ òà äîñë³äæåíü ìå-
õàí³êè ïåðåäà÷³ ñèãíàëó. Â [34] ðîçãëÿíóòî íîâ³ äîïîâíåííÿ äî BioNetGen, îïè-
ñàíî, ÿê âîíè ïîëåãøóþòü ïîáóäîâó, ìîäåëþâàííÿ òà àíàë³ç á³ëüøèõ
³ ñêëàäí³øèõ ìîäåëåé, í³æ öå áóëî ìîæëèâî ðàí³øå.

2.3. Ïðîãðàìè äëÿ ³ì³òàö³éíîãî ìîäåëþâàííÿ.
TINKER — ïðîãðàìíå çàáåçïå÷åííÿ äëÿ ìîäåëþâàííÿ ÌÄ. Ïåðåäáà÷åíî

ïðîãðàìè äëÿ âèêîíàííÿ áàãàòüîõ ôóíêö³é, çîêðåìà, ìîëåêóëÿðíî¿, ñòîõàñòè÷-
íî¿ äèíàì³êè, ïîáóäîâè ñòðóêòóð á³ëê³â ³ íóêëå¿íîâèõ êèñëîò [35].

Spartan ïðèçíà÷åíà äëÿ ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ òà îá÷èñëþâàëüíî¿
õ³ì³¿ [36].

MacroModel ïðèçíà÷åíà äëÿ ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ îðãàí³÷íèõ
ç’ºäíàíü òà á³îïîë³ìåð³â. Ïðîãðàìà ì³ñòèòü àëãîðèòìè ì³í³ì³çàö³¿ åíåðã³¿ äëÿ
ïðîãíîçóâàííÿ ãåîìåòð³¿ ìîëåêóëè [37].

Spatio Temporal Simulation Environment (STSE) [38] — ïðîºêò äëÿ çàáåç-
ïå÷åííÿ ïðîãðàìíî¿ ïëàòôîðìè: íàáîðó ³íñòðóìåíò³â òà ðîáî÷èõ ïðîöåñ³â, ùî
ïîëåãøóþòü ïðîñòîðîâî-÷àñîâ³ ìîäåëþâàííÿ (áàæàíî, á³îëîã³÷íèõ ñèñòåì) íà
´ðóíò³ äàíèõ ì³êðîñêîï³¿. Ñòðóêòóðà ì³ñòèòü ìîäóë³ äëÿ îöèôðóâàííÿ, ïðåäñòàâ-
ëåííÿ, àíàë³çó òà ìîäåëþâàííÿ ïðîñòîðîâîãî ðîçïîä³ëó ìîëåêóë ó ñòàòè÷íèõ òà
äèíàì³÷íèõ ñòðóêòóðàõ. Îñîáëèâó óâàãó ïðèä³ëÿþòü åêñïåðèìåíòàëüí³é âå-
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ðèô³êàö³¿ á³îëîã³÷íèõ ìîäåëåé çà äîïîìîãîþ ôàêòè÷íèõ ïðîñòîðîâî-÷àñîâèõ
äàíèõ, îòðèìàíèõ çà äîïîìîãîþ ìåòîä³â ì³êðîñêîï³¿.

Abalone ñòâîðåíà äëÿ ³ì³òàö³¿ ñêëàäàííÿ á³ëêà òà êîìïëåêñ³â ë³ãàíä-ÄÍÊ
ó ñèëîâîìó ïîë³. Ïðîãðàìà âèêîíóº ïåðåãëÿä ñòâîðåíîãî åëåìåíòà ó 3D, ìàº äå-
êàðòîâó ñèñòåìó êîîðäèíàò, à òàêîæ âèêîðèñòîâóº îá÷èñëþâàëüí³ ìåòîäè, òàê³
ÿê ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî òà ìåòîä ÌÄ [39].

Forecaster ïðèçíà÷åíà äëÿ ³ì³òàö³¿ çâ’ÿçóâàííÿ ìîëåêóë ç á³ëêàìè çà äîïî-
ìîãîþ âîäè, äîçâîëÿº ðîçðîáëÿòè ìîäåë³ ÐÍÊ òà ÄÍÊ [40].

AMBER — íàá³ð ïðîãðàì äëÿ á³îìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ (ïîáóäîâà
íóêëå¿íîâèõ êèñëîò, âèçíà÷åííÿ ïîâåä³íêè á³îìîëåêóëè òîùî). Âèêîðèñòîâóº
ìåòîä ÌÄ, ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî â³äñóòí³é [41].

MOE (molecular operating environment) ïðèçíà÷åíà äëÿ âèâ÷åííÿ ìîëåêóë
íà áàç³ ñòðóêòóð, ìîëåêóëÿðíîãî äèçàéíó íà ´ðóíò³ ôðàãìåíò³â, ìîäåëþâàííÿ
á³ëê³â òà àíòèò³ë, à òàêîæ äàº çìîãó âèêîíóâàòè íåîáõ³äí³ îá÷èñëåííÿ ìåòîäàìè
ÌÄ òà Ìîíòå-Êàðëî [42].

CHARMM ïðèçíà÷åíà äëÿ äîñë³äæåííÿ ñèëîâîãî ïîëÿ á³ëêà, âçàºìîä³¿ ñïî-
ëóêè ç ðîç÷èííèêîì, äèçàéíó á³ëê³â òà ë³ï³ä³â, à òàêîæ ³ì³òàö³¿ çâ’ÿçóâàííÿ á³ëêà
ç ÄÍÊ [43].

Íåçâàæàþ÷è íà âåëèêó êiëüêiñòü ³ñíóþ÷îãî ïðîãðàìíîãî çàáåçïå÷åííÿ, íîâ³
â³äêðèòòÿ â îáëàñò³ ìîëåêóëÿðíîãî (çîêðåìà, ³ á³îìîëåêóëÿðíîãî) ìîäåëþâàííÿ
îáóìîâëþþòü íåîáõ³äí³ñòü ðîçðîáëåííÿ íîâèõ ìåòîä³â òà ³íñòðóìåíò³â. Îäíèì
³ç òàêèõ ï³äõîä³â º àëãåáðà¿÷íèé ï³äõ³ä, ÿêèé áàçóºòüñÿ íà ³íñåðö³éíîìó
ìîäåëþâàíí³ [1, 44].

3. ²ÍÑÅÐÖ²ÉÍÀ ÑÅÌÀÍÒÈÊÀ Õ²Ì²×ÍÈÕ ÇÂ’ßÇÊ²Â

Ó ö³é ðîáîò³ ïðîïîíóºòüñÿ àëãåáðà¿÷íèé ï³äõ³ä äî ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàí-
íÿ, ÿêèé ðåàë³çóºòüñÿ ñèñòåìîþ ³íñåðö³éíîãî ìîäåëþâàííÿ IMS [1], ðîçðîáëå-
íî¿ íà áàç³ àëãåáðà¿÷íî¿ ñèñòåìè ïðîãðàìóâàííÿ APS [44]. Âèêîðèñòàííÿ
òåîð³¿ ³íñåðö³éíîãî ìîäåëþâàííÿ (àëãåáðà¿÷íå ìîäåëþâàííÿ âçàºìîä³¿ àãåíò³â
òà ñåðåäîâèù), ñòâîðåíî¿ âèäàòíèì àêàäåì³êîì Î.À. Ëåòè÷åâñüêèì, äàëî çìî-
ãó ðîçâ'ÿçàòè íèçêó çàäà÷ ðîçðîáëåííÿ íàä³éíèõ ñèñòåì äëÿ åëåêòðîííî¿ ïðî-
ìèñëîâîñò³. Òåîð³þ ³íñåðö³éíîãî ìîäåëþâàííÿ òàêîæ áóëî âèêîðèñòàíî
â ð³çíèõ ³íäóñòð³àëüíèõ ãàëóçÿõ ó íàø³é êðà¿í³ òà ÑØÀ [45], ùî ñâ³ä÷èòü
ïðî ìîæëèâ³ñòü òà åôåêòèâí³ñòü ¿¿ çàñòîñóâàííÿ â îáëàñò³ îðãàí³÷íî¿ õ³ì³¿.

²íñåðö³éíå ìîäåëþâàííÿ ïðèçíà÷åíî äëÿ ïîáóäîâè ìîäåëåé òà âèâ÷åííÿ
âçàºìîä³¿ àãåíò³â òà ñåðåäîâèù ó ñêëàäíèõ áàãàòîàãåíòíèõ ñèñòåìàõ [46]. Äëÿ
ïðåäñòàâëåííÿ ñïåöèô³êàö³é âèìîã ïîñëóãîâóþòüñÿ ìîâîþ ñïåöèô³êàö³¿ áàçîâî-
ãî ïðîòîêîëó (BPSL) [47–49] — ä³àãðàìè ïîñë³äîâíîñò³ ç ïåðåä- òà ïîñòóìîâà-
ìè, ëîã³÷íèìè ôîðìóëàìè, ÿê³ ³íòåðïðåòóþòüñÿ îïèñîì ñåðåäîâèùà. Ñåìàíòèêà
BPSL äàº çìîãó ñòâîðþâàòè êîíêðåòí³ òà ñèìâîëüí³ ìîäåë³ íà ð³çíèõ ð³âíÿõ
àáñòðàêö³¿. Äëÿ ìàòåìàòè÷íèõ óòî÷íåíü âèêîðèñòîâóºòüñÿ òðàíçèö³éíà ñèñòåìà
äëÿ àãåíòà, ÿêà º àáñòðàêòí³øîþ ìàòåìàòè÷íîþ êîíöåïö³ºþ, ìîäåëþþ÷îþ ñèñ-
òåìó, ÿêà ðîçâèâàºòüñÿ ç ÷àñîì. Çà äîïîìîãîþ ìåòîäó ³íñåðö³éíîãî ìîäåëþâàí-
íÿ çàñòîñîâóºòüñÿ ñïåöèô³êàö³ÿ àëãåáðè ïîâåä³íêè äëÿ ôîðìàë³çàö³ [46]. ßê áà-
çîâà ëîã³÷íà ìîâà âèêîðèñòîâóºòüñÿ ìíîæèíà ôîðìóë ëîã³êè ïåðøîãî ïîðÿäêó
íàä ïîë³íîì³àëüíîþ àðèôìåòèêîþ.

Óñ³ îñíîâí³ êîíöåïö³¿, òàê³ ÿê ñåðåäîâèùå, àãåíòè, áàçîâ³ ïðîòîêîëè, àëãåá-
ðà ïîâåä³íêè òîùî, ðîçãëÿäàþòüñÿ ó [46] íà ïðèêëàä³ ôîðìàë³çàö³¿ óòâîðåííÿ
àòîìíèõ çâ’ÿçê³â. Òàêèì ÷èíîì, îñíîâíîþ ³äåºþ äîñë³äæåííÿ º ìîäåëþâàííÿ
ïåðåá³ãó õ³ì³÷íèõ ðåàêö³é ì³æ ðå÷îâèíàìè (¿õíþ âçàºìîä³þ, ðîçïàä òîùî)
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íà ð³âí³ ¿õíüî¿ àòîìíî¿ áóäîâè. Â³äïîâ³äíî âñÿ ñåìàíòèêà õ³ì³÷íèõ âçàºìîä³é íà
ïî÷àòêîâîìó åòàï³ áóäå âèçíà÷àòèñü áóäîâîþ àòîìà òà ìîëåêóë, à ñàìå îðá³òà-
ëÿìè òà ê³ëüê³ñòþ åëåêòðîí³â íà â³äïîâ³äíèõ îðá³òàëÿõ. Öå çàáåçïå÷óº ï³äòðèì-
êó áàçîâèõ ìîæëèâîñòåé, ÿê³, ñâîºþ ÷åðãîþ, ìîæóòü áóòè âèêîðèñòàíèìè â ìî-
äåëþâàíí³ ñóòíîñòåé á³ëüø âèñîêîãî ð³âíÿ àáñòðàêö³¿. Çîêðåìà, ïåðåäáà÷àºòüñÿ
ôîðìàë³çàö³ÿ ðåàêö³é îðãàí³÷íî¿ õ³ì³¿ òà ìîäåëþâàííÿ âçàºìîä³¿ á³ëê³â íà ð³âí³
ðå÷îâèí. Ïëàíóºòüñÿ òàêîæ äîñë³äæóâàòè ñóòíîñò³ á³ëüø âèñîêîãî ïîðÿäêó —
íà ð³âí³ â³ðóñ³â òà êë³òèí.

Áóäåìî ðîçãëÿäàòè àòîìè ÿê àãåíòè, ùî ç’ºäíóþòüñÿ ó ìíîæèíè àáî ç ³íøèìè
àãåíòàìè. Äëÿ âèçíà÷åííÿ îñíîâíèõ àòðèáóò³â öèõ àãåíò³â, áóäåìî àêöåíòóâàòè óâàãó
íà ¿õí³é áóäîâ³ äëÿ îðá³òàëåé. Îñòàíí³ ôîðìóþòü ð³âí³, êîæåí ç ÿêèõ ìàº ïåâíó
ê³ëüê³ñòü ï³äð³âí³â ç íàçâîþ s, p, d, f, ... , à êîæåí ï³äð³âåíü ìàº ïåâíó ê³ëüê³ñòü îðá³òà-
ëåé, â ÿê³é ìîæå áóòè îäèí ÷è äâà åëåêòðîíè àáî âîíà ìîæå áóòè ïîðîæíüîþ.

Ðîçãëÿíåìî àòðèáóòè, ùî â³äîáðàæàþòü ö³ îðá³òàë³, ÿê äëÿ àãåíòà òèïó
ÀÒÎÌ, òàê ³ äëÿ ñóòíîñò³ (àãåíòà) òèïó ÌÎËÅÊÓËÀ.

Àãåíò òèïó ÀÒÎÌ òàêîæ ìàº äîäàòêîâèé àòðèáóò äëÿ ³ëþñòðàö³¿ çâ’ÿçê³â —
íàçâó åëåìåíòà, ÿêà çàäàºòüñÿ çà äîïîìîãîþ ïåðåë³÷óâàëüíîãî òèïó
PERIODIC_ELEMENTS { H, He, Li, Be, B, C, N, O, F, Ne, Na, Mg, … }.

Íàâåäåìî ïðèêëàä àãåíòà ÀÒÎÌ.

ATOM:obj(
name:PERIODIC_ELEMENTS,
Orbital:(int,int)->int,
Levels:int,
electronegativity:real,
spin:real,
valence:int,
metal:int,
…. ),

Îðá³òàë³ àòîìà âèçíà÷àº ôóíêö³îíàëüíèé ñèìâîë Orbitral(I,J), äå ² — íî-
ìåð ð³âíÿ, J — íîìåð êîì³ðêè â ï³äð³âíÿõ, ó ÿê³é ìîæóòü áóòè äî äâîõ åëåê-
òðîí³â.

Îñê³ëüêè ðîçãëàäàòèìåìî ëèøå åëåêòðîíè çîâí³øíüîãî ð³âíÿ, ÿê ïðèêëàä
äëÿ Cl 1s2 2s2 2p6 3s2 3p5 ìàòèìåìî òàêó ôîðìó çàïèñó.

i.Orbital(3,1) = 2, i.Orbital(3,2) = 2, i.Orbital(3,3) = 2, i.Orbital(3,4) = 1.

Óçàãàëüíþþ÷è öþ ôîðìóëó, ìàºìî

³.Orbital(i.Levels, j) = n,

äå i — àãåíò òèïó ÀÒÎÌ, i.Levels — ê³ëüê³ñòü ð³âí³â (â³äïîâ³äíî íîìåð
îñòàííüîãî ð³âíÿ), j = 1,..., i.Levels2 — íîìåð êë³òèíêè íà â³äïîâ³äíîìó
ð³âí³, n — ê³ëüê³ñòü åëåêòðîí³â ó êë³òèíö³.

Çäàòí³ñòü àòîì³â åëåìåíò³â ïðèòÿãóâàòè äî ñåáå ñï³ëüí³ åëåêòðîíí³ ïàðè
â õ³ì³÷íèõ ñïîëóêàõ âèçíà÷àºòüñÿ éîãî åëåêòðîíåãàòèâí³ñòþ — àòðèáóò
electronegativity.

Äëÿ çáåð³ãàííÿ çíà÷åííÿ ñï³íîâîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà âèêîðèñòîâóºìî àòðè-
áóò spin.

Àòðèáóò valence îá÷èñëþºìî çà çàäàíîþ åëåêòðîííîþ ôîðìóëîþ àòîìà.
Àòðèáóò metal äîäàòêîâèé, â³í ïîçíà÷àº àòîì ÿê ìåòàë àáî íåìåòàë òà âèêî-

ðèñòîâóºòüñÿ äëÿ âèçíà÷åííÿ òèïó õ³ì³÷íîãî çâ’ÿçêó.
Ïåðøèì åòàïîì ôîðìàë³çàö³¿ º ìîäåëþâàííÿ óòâîðåííÿ õ³ì³÷íèõ çâ’ÿçê³â

ì³æ àòîìàìè, à ñàìå êîâàëåíòíîãî (íåïîëÿðíîãî òà ïîëÿðíîãî êîâàëåíòíèõ
çâ’ÿçê³â), ³îííîãî òà ìåòàëåâîãî [50, 51]. Ïåðøèé åêñïåðèìåíò ´ðóíòóºòüñÿ íà
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ôîðìàë³çàö³¿ ìåòîäó âàëåíòíèõ çâ’ÿçê³â. Öåé ìåòîä áàçóºòüñÿ íà ïîëîæåíí³ ïðî
òå, ùî â ïðîöåñ³ ñòâîðåííÿ ìîëåêóëè àòîìè çíà÷íîþ ì³ðîþ çáåð³ãàþòü ñâîþ
åëåêòðîííó êîíô³ãóðàö³þ, à çâ’ÿçêè ì³æ íèìè óòâîðþþòüñÿ åëåêòðîííîþ ïàðîþ
(äâîìà åëåêòðîíàìè ç àíòèïàðàëåëüíèìè ñï³íàìè, ÿê³ ðîçòàøîâàí³ íà àòîìíèõ
îðá³òàëÿõ). Òàêèì ÷èíîì, ìîëåêóëÿðíà îðá³òàëü áóäóºòüñÿ ç àòîìíèõ îðá³òàëåé
îêðåìèõ àòîì³â ³ çâ’ÿçóâàëüíà åëåêòðîííà ïàðà íàëåæèòü êîæíîìó ç íèõ. Ó ðàç³
ÿêùî àòîì óòâîðþº äåê³ëüêà çâ’ÿçê³â, òî ¿õíÿ ñóêóïí³ñòü âèçíà÷àº ñòðóêòóðó ìî-
ëåêóëè òà íàçèâàºòüñÿ âàëåíòíîþ ñõåìîþ.

Îòæå, ìàºìî äåÿêèé íàá³ð ð³çíèõ àòîì³â ó äåÿêîìó ñåðåäîâèù³ íà ð³çí³é
â³äñòàí³ îäèí â³ä îäíîãî. Ñïî÷àòêó âèáèðàºìî äâà àòîìè ç ìàêñèìàëüíîþ òà
ì³í³ìàëüíîþ åëåêòðîíåãàòèâí³ñòþ, ÿê³ ðîçòàøîâàí³ íà â³äñòàí³ õ³ì³÷íîãî çâ’ÿç-
êó (ä³ÿ ChooseAtoms). Äàë³, â³äïîâ³äíî äî ¿õíüîãî òèïó (ìåòàë ÷è íåìåòàë) ìîæ-
íà îáðàòè òà çìîäåëþâàòè òèï õ³ì³÷íîãî çâ’ÿçêó.

Ðîçãëÿíåìî ïðèêëàä ôîðìàë³çàö³¿ ðåàêö³¿ óòâîðåííÿ êîâàëåíòíîãî çâ’ÿçêó.
Éîãî ñóòü ïîëÿãàº ó òîìó, ùî àòîìè íåìåòàëåâèõ åëåìåíò³â ç îäíàêîâîþ ñèëîþ
íàìàãàþòüñÿ ïðèºäíàòè äî ñåáå åëåêòðîíè â³ä ³íøîãî àòîìà. Ó ðåçóëüòàò³ åëåê-
òðîíè îá’ºäíóþòüñÿ ó ñï³ëüí³ åëåêòðîíí³ ïàðè, óòâîðþþ÷è êîâàëåíòíèé çâ’ÿçîê.
Òàêèé òèï çâ’ÿçêó ³ñíóº â ïðîñòèõ ðå÷îâèíàõ íåìåòàëåâèõ åëåìåíò³â òà ¿õí³õ
ñïîëóêàõ: H2, O2, HCl, H2O òîùî.

Ðîçð³çíÿþòü ïîëÿðíèé ³ íåïîëÿðíèé êîâàëåíòí³ çâ’ÿçêè.
Ïîëÿðíèé êîâàëåíòíèé çâ’ÿçîê óòâîðþºòüñÿ ì³æ ð³çíèìè àòîìàìè, ñï³ëüíà

åëåêòðîííà ïàðà çì³ùóºòüñÿ äî òîãî ç íèõ, ÿêèé ìàº âèùó åëåêòðîííó íåãà-
òèâí³ñòü. Òàêèé àòîì îòðèìóº ÷àñòêîâèé íåãàòèâíèé çàðÿä. Àòîì, ùî ìàº ìåíøó
åëåêòðîííó íåãàòèâí³ñòü, ñòàº çàðÿäæåíèì ïîçèòèâíî.

Íåïîëÿðíèé êîâàëåíòíèé çâ’ÿçîê ïîëÿãàº ó òîìó, ùî ñï³ëüí³ åëåêòðîíí³ ïàðè,
ÿê³ óòâîðþþòüñÿ â ïðîñòèõ ðå÷îâèíàõ H2, O2, Cl2, F2 òà N2 îäíàêîâî íàëåæàòü îáîì
àòîìàì. Ç’ºäíóþòüñÿ àòîìè íåìåòàë³â ç îäíàêîâîþ åëåêòðîíåãàòèâí³ñòþ.

Äëÿ ìîäåëþâàííÿ êîâàëåíòíîãî íåïîëÿðíîãî çâ’ÿçêó ìàºìî òàêó ïîâåä³íêó:

CovalentNonPolarBond = CreateNonPolarMol.RewriteCNPAtoms.

Òóò CreateNonPolarMol îçíà÷àº, ùî ïåðåäóìîâà äëÿ óòâîðåííÿ çâ’ÿçêó
çä³éñíåííà (ìàºìî äâà àòîìè íåìåòàëè íà â³äñòàí³ çâ’ÿçêó ç íåíóëüîâîþ âà-
ëåíòí³ñòþ òà îäíàêîâèì çíà÷åííÿì åëåêòðîíåãàòèâíîñò³ òà ïðîòèëåæíèìè
ñï³íàìè), òî óòâîðåííÿ ðå÷îâèíè (ìîëåêóëè) äîïóñêàºòüñÿ ³ â³äáóâàþòüñÿ
çì³íè â ñåðåäîâèù³ çã³äíî ç ïîñòóìîâàìè:

� àòîìè i òà j âõîäÿòü äî ñêëàäó ðå÷îâèíè (S1.atoms(S1.AtNum - 1) = i;
S1.atoms(S1.AtNum) = j);

� óòâîðþºòüñÿ ñï³ëüíà îðá³òàëü ç 2*i.valence ñï³ëüíèìè åëåêòðîíàìè.

CreateNonPolarMol=Forall(i:ATOM,j:ATOM)((i!=j&&i.metal==0&&
CONNECT(i,j)&&i.valence!=0&&j.valence!=0&& i.ready >0&&
j.ready>0&&i.electronegativity==j.electronegativity&&
i.spin!=j.spin)->

“ATOM#A1:action‘ÑovalentNonPolarBond’;”
(S1.atoms(S1.AtNum-1)=i;
S1.atoms(S1.AtNum)=j;

j.valence=0;
i.valence=0;

S1.MolOrbital(S1.AtNum-1,S1.AtNum)=2*i.valence)
),

Îñê³ëüêè â ïðîöåñ³ óòâîðåííÿ çâ’ÿçêó â³ëüí³ åëåêòðîíè êîæíîãî ç àòîì³â
óòâîðþþòü ñï³ëüíó îðá³òàëü, à â³äïîâ³äíî ôîðìóþòü åëåêòðîííó êîíô³ãóðàö³þ
íà êøòàëò çàâåðøåí³é åëåêòðîíí³é êîíô³ãóðàö³¿ àòîì³â áëàãîðîäíèõ ãàç³â (Ãåë³þ
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(Íå), Íåîíó (Ne), Àðãîíó (Àr), Êðèïòîíó (Kr) òà ³í.), ìàºìî «ïåðåçàïèñàòè»
¿õíþ åëåêòðîííó áóäîâó — ïðîòîêîë RewriteCNPAtoms.

RewriteCNPAtoms=Forall(i:ATOM,k:int)((1<=k<=ElNumb&&
(S1.atoms(S1.AtNum-1)==i||S1.atoms(S1.AtNum)==i)&&
i.Orbital(i.Levels,k)==>1)->

“ATOM#A:action‘ÑovalentNonPolarBond’;”
(i.Orbital(i.Levels,k)=i.Orbital(i.Levels,k)+1))

Òàêèì ÷èíîì, ó êîæí³é ÷àðóíö³ îñòàííüîãî ð³âíÿ, äå ðàí³øå áóâ ëèøå îäèí
åëåêòðîí, îòðèìóºìî äâà.

4. ÄÎÑË²ÄÆÅÍÍß ÒÀ ÀÍÀË²Ç. ÅÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒ ÑovalentNonPolarBond

Îñê³ëüêè äëÿ êîâàëåíòíîãî íåïîëÿðíîãî çâ’ÿçêó ïîòð³áí³ ëèøå äâà îäíàêîâ³
àòîìè, ðîçãëÿíåìî ïðèêëàäè åêñïåðèìåíòó äëÿ òàêèõ äàíèõ.

Ïðèêëàä 1. Ðîçãëÿíåìî äâà àòîìè H. Çàïèøåìî ïî÷àòêîâ³ çíà÷åííÿ àòðè-
áóò³â àãåíò³â-àòîì³â A1, A2. Îñê³ëüêè âàëåíòí³ñòü äåÿêèõ àòîì³â ìîæå áóòè
çì³ííîþ òà âèçíà÷àºòüñÿ çà ¿õíüîþ åëåêòðîííîþ ôîðìóëîþ, çàäàºìî ïî÷àòêîâ³
çíà÷åííÿ A1.valence ³ A2.valence, ÿê³ äîð³âíþþòü íóëþ:

(A1.name==H&&A1.Levels==1&&A1.Orbital(1,1)==1&&A1.metal==0&&
A1.electronegativity==2.2&&A1.valence==0&&A1.elNum==0)&&
(A2.name==H&&A2.Levels==1&&A2.Orbital(1,1)==1&&A2.metal==0&&
A2.electronegativity==2.2&&A2.valence==0&&A2.elNum==0)&&
CONNECT(A1,A2)

Îá÷èñëèìî âàëåíòí³ñòü àòîì³â. Â³äïîâ³äíî ï³ñëÿ âèêîíàííÿ ïðîòîêîëó
AtomValence1 ìàºìî

A2.Orbital(1,1)==1&&A1.Orbital(1,1)==1&&
(A2.valence)==1&&(A1.valence)==1&&
(A2.name)==(H)&&(A1.name)==(H)&&…

Âèçíà÷èìî òèï çâ’ÿçêó. Îñê³ëüêè ìàºìî äâà îäíàêîâ³ àòîìè íåìåòàëè, âèêî-
íóºòüñÿ ïðîòîêîë CovalentNonPolarBond. Óòâîðèìî ìîëåêóëó àãåíò S1, äî ñêëàäó
ÿêî¿ âõîäÿòü àãåíòè-àòîìè À1 òà À2. Îñê³ëüêè àòîìè ç’ºäíàí³ â ìîëåêóëó ³ çà ðàõó-
íîê óòâîðåííÿ ñï³ëüíèõ îðá³òàëåé ¿õíÿ îñòàííÿ îðá³òàëü ñòàº «çàïîâíåíîþ», âà-
ëåíòí³ñòü àòîì³â áóäå äîð³âíþâàòè íóëþ, à íà ñï³ëüí³é îðá³òàë³ ç’ÿâëÿòüñÿ äâà
ñï³ëüí³ åëåêòðîíè, ùî ï³äòâåðäæóºòüñÿ â³äïîâ³äíèìè çì³íàìè ó ñòàí³ ñåðåäîâèùà:

…(A2.valence)==0&&(A1.valence)==0&&
S1.MolOrbital(1,1)==2&&
S1.atoms(1)==(A2)&&S1.atoms(2)==(A1)…

Ïðèêëàä 2. Ïðèïóñòèìî, ùî íà â³äñòàí³, äîñòàòí³é äëÿ óòâîðåííÿ õ³ì³÷íî-
ãî çâ’ÿçêó, ðîçòàøîâí³ àòîìè H òà Î.

Îá÷èñëèìî âàëåíòí³ñòü àòîì³â. Â³äïîâ³äíî ï³ñëÿ âèêîíàííÿ ïðîòîêîëó
AtomValence1 ìàºìî

...(A1.valence)==1&&(A2.valence)==2&&
(A2.name)==(Î)&&(A1.name)==(H)&&…

Âèçíà÷èìî òèï çâ’ÿçêó. Îñê³ëüêè ìàºìî ð³çí³ àòîìè, ì³æ íèìè íå ìîæå
óòâîðèòèñÿ êîâàëåíòíèé íåïîëÿðíèé çâ’ÿçîê — ïðîòîêîë
CovalentNonPolarBond íå çàñòîñîâóºòüñÿ. Ó öüîìó âèïàäêó ìàºìî êîâàëåíòíèé
ïîëÿðíèé çâ’ÿçîê. Áóäå ñòâîðåíî ðàäèêàë ÎÍ.

ÂÈÑÍÎÂÊÈ

Çàïðîïîíîâàíà ðîáîòà ïðåäñòàâëÿº ïåðøèé åòàï ïðîºêòó ³ç çàñòîñóâàííÿ àëãåá-
ðà¿÷íîãî ï³äõîäó äî ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëþâàííÿ. Íàâåäåíî îãëÿä ñó÷àñíèõ
ìåòîä³³â òà â³äïîâ³äíèõ ïðîãðàìíèõ ñèñòåì, âèçíà÷åíî îñíîâí³ êàòåãîð³¿ çàäà÷
òà îáëàñò³ çàñòîñóâàííÿ ìåòîä³â â çàëåæíîñò³ â³ä ¿õíüî¿ åôåêòèâíîñò³ òà ñòóïå-
íÿ àáñòðàêö³¿. Ïîêàçàíî, ÿê çàñîáè âèðàçíîñò³ àëãåáðè ïîâåä³íêè òà ìîâè áàçî-
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âèõ ïðîòîêîë³â ìîæóòü áóòè åôåêòèâíî âèêîðèñòàí³ äëÿ ïðåäñòàâëåííÿ
àòîìíèõ òà ìîëåêóëÿðíèõ ñòðóêòóð.

Ó ìåæàõ ïðîâåäåíèõ åêñïåðèìåíò³â ïîáóäîâàíî ìîäåëü óòâîðåííÿ
çâ’ÿçê³â ì³æ àòîìàìè, ÿêà áàçóºòüñÿ íà ìåòîä³ âàëåíòíîñòåé. Íàäàë³ ïëà-
íóºòüñÿ ðîçøèðåííÿ äîñë³äæåííÿ ùîäî ôîðìàë³çàö³¿ ìåõàí³çì³â óòâîðåí-
íÿ ìîëåêóë òà ñêëàäíèõ ðå÷îâèí çà ðàõóíîê ôîðìàë³çàö³¿ ìåòîäó ìîëåêó-
ëÿðíèõ îðá³òàëåé, à â³äïîâ³äíî ³ ñòâîðåííÿ àãåíò³â òà ñåðåäîâèù á³ëüø
âèñîêîãî ð³âíÿ (íàïðèêëàä, êë³òèíè, â³ðóñó òîùî).
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O. Letychevskyi, V. Volkov, Yu. Tarasich, G. Sokolova, V. Peschanenko

MODERN METHODS AND SOFTWARE SYSTEMS OF MOLECULAR MODELING
AND APPLICATION OF BEHAVIOR ALGEBRA

Abstract. The main methods of molecular modeling and specialized software for the
development and analysis of molecular models are considered. In particular, the article
describes the results of the first stage of developing an environment for the analysis of the
molecular and biomolecular interaction that is based on the formalism of behavior algebra and
insertion modeling. The results of the experiment of applying the proposed approach to
modeling the covalent nonpolar bond are given.
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