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Белки участвуют практически в любом процессе, происходящем в клетке, демонстри-
руя неисчерпаемое разнообразие функций. Каждый белок несет специфическую хими-
ческую или структурную функцию, для реализации которой необходимо, чтобы он имел
строго определенную трехмерную структуру.

Выделяют четыре уровня структурной организации белков: от первичной до четвер-
тичной. В некоторых случаях, вторичные структуры образуют промежуточный уровень
организации – супервторичные структуры. Понимание наномеханики белковых волокон
складывается из понимания поведения отдельных их частей под действием внешнего воз-
действия и кооперативности этих составных частей внутри волокна.

В данной работе исследовались механические свойства различных супервторичных
структур c использованием силового поля CHARMM19 в комбинации с моделью неяв-
ного растворителя SASA 2002. В вычислительном эксперименте были использованы ско-
рости движения зонда 104� мкм/с. Был произведен сравнительный анализ для структур
разной длины, топологии, уровня организации. Были найдены значения модуляЮнга, ра-
диуса гирации, пороговые значения при переходе из одного режима растяжения в другой,
относительное удлинение, максимальное растяжение и другие.

Это позволило понять, каким образом механические свойства зависят от структуры
конкретных биомолекулярных элементов. В перспективе эти знания могут быть исполь-
зованы для моделирования уникальных свойств новейших материалов, в основе которых
будут лежать биологические молекулы.
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