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Доклад посвящен анализу современного состояния моделирования химических ре-
акций в биомолекулярных системах методами квантовой и молекулярной механики
(КМ/ММ). В этом подходе энергетические профили химических реакций вычисляются
последовательными сериями оптимизаций геометрических параметров вдоль координат
реакций, приводящими к стационарным точкам на поверхностях потенциальной энергии,
отвечающим реактантам, продуктам, интермедиатам и переходным состояниям. Энергии
и силы в активном центре системы (в квантовой подсистеме) рассчитываются методами
квантовой химии, а в остальной части (в молекулярно-механической подсистеме) – с по-
мощью классических силовых полей.

В докладе основное внимание уделено моделированию реакций ковалентного инги-
бирования основной протеазы вируса SARS-CoV-2 методами КМ/ММ.
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