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В  сообщении  рассматриваются  результаты  моделирования  механизмов  реакций 
ферментативного  катализа  с  использованием  комбинированного  метода  квантовой 
механики  –  молекулярной  механики  (КМ/ММ).  В  этом  подходе  энергии  и  силы  в 
активном  центре  молекулярной  системы  вычисляются  по  уравнениям  квантовой 
химии,  а  роль  белковой  матрицы  учитывается  с  помощью  эмпирических  силовых 
полей.  Компьютерная  реализация  алгоритмов  основана  на  использовании  пакетов 
программ  PCGAMESS и  TINKER.  Основное  внимание  уделено  реакциям  гидролиза 
субстратов сериновыми гидралазами, а также реакциям гидролиза гуанозинтрифосфата 
и аденозинтрифосфата. 


