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Ñîåäèíåíèÿ, ñîäåðæàùèå îðãàíè÷åñêèé ôîñôîð, ïðèìåíÿþòñÿ â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ
è èçâåñòíû ñâîåé òîêñè÷íîñòüþ. Íàèáîëåå ÷àñòî îíè èñïîëüçóþòñÿ ïðè èçãîòîâëåíèè
ïåñòèöèäîâ. Ëåêàðñòâà, ïðèìåíåíèå êîòîðûõ íàïðàâëåíî íà ïðåäîòâðàùåíèå è ëå÷åíèå
îòðàâëåíèé îðãàíîôîñôàòàìè, òðåáóþò äëèòåëüíûé êóðñ ïðèåìà, áîëüøîé äîçèðîâêè è
âûçûâàþò ïîáî÷íûå ýôôåêòû. Ðåêîìáèíàíòíûé àíòèòåëà, øèðîêî èñïîëüçóþùèåñÿ êàê
òåðàïåâòè÷åñêèå àãåíòû, èìåþò ðÿä ïðåèìóùåñòâ íàä ôåðìåíòàìè: àíòèäîò, ñîçäàííûé
íà îñíîâå êàòàëèòè÷åñêîãî àíòèòåëà, ñî÷åòàåò â ñåáå ôåðìåíòàòèâíûé êàòàëèç ñ íèçêîé
èììóíîñïåöèôè÷íîñòüþ, äîëãèì öèðêóëèðîâàíèåì â êðîâÿíîì ðóñëå è ýôôåêòèâíûì
âûâåäåíèåì èç îðãàíèçìà â ñîñòàâå êîìïëåêñà àíòèãåí-àíòèòåëî [1].

Êàê ìåòîä ïîëó÷åíèÿ êàòàëèòè÷åñêèõ àíòèòåë øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ èììóíèçàöèÿ
àíòèãåíàìè, àíàëîãàìè ïðîìåæóòî÷íîãî ñîñòîÿíèÿ (TSA) â öåëåâîé ðåàêöèè [2]. Ðàç-
ðàáîòêà TSA äëÿ ãèäðîëèçà ôîñôîðîðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé � íåïðîñòàÿ çàäà÷à. Äëÿ
ïîëó÷åíèÿ ÿñíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ î òîì, êàêîé äîëæíà áûòü ñòðóêòóðà àêòèâíîãî öåíòðà
àíòèòåëà, ýôôåêòèâíî îñóùåñòâëÿþùåãî êàòàëèç ðåàêöèè, áûëè èñïîëüçîâàíû ìåòîäû
ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ.

Ïîñêîëüêó ó èçó÷àåìîé ðåàêöèè äîñòàòî÷íî âûñîêèé ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð, ñêî-
ðîñòü ðåàêöèè íå âåëèêà è, ñëåäîâàòåëüíî, âåðîÿòíîñòü íàáëþäåíèÿ ôàêòà ðåàêöèè â
ìîëåêóëÿðíîì ìîäåëèðîâàíèè íå âûñîêà. Ìåòàäèíàìèêà � ñîâðåìåííûé ìåòîä, ïîçâîëÿ-
þùèé èíäóöèðîâàòü èññëåäóåìóþ ðåàêöèþ ñ ïîìîùüþ âûáðàííûõ îáùèõ ïåðåìåííûõ
(CVs). Öåëüþ ðàáîòû áûëî ïðåîäîëåíèå ýíåðãåòè÷åñêîãî áàðüåðà ñ ïîìîùüþ ìåòàäè-
íàìèêè è ðåêîíñòðóêöèè ïîâåðõíîñòè ñâîáîäíîé ýíåðãèè. Â êà÷åñòâå CV âçÿòû äëèíû
ñâÿçåé ìåæäó ðåàãèðóþùèìè àòîìàìè. Ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììíûõ ïàêåòîâ GROMACS
è PLUMED ïðåäëîæåí âåðîÿòíûé ïóòü ðåàêöèè.
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