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Среди многих методов оценки энергетических параметров крупнозернистых 
моделей биомолекул широкое распространение получил метод [1], основанный на 
огрублении молекулярной структуры с использованием полноатомного молекулярно-
динамического моделирования и подгонки его результатов под опытные данные. 
Другой возможностью является оценка этих параметров подгонкой под данные, 
которые можно определить с помощью первопринципных расчетов свойств 
биомолекул. Целью настоящей работы является расчет ab-initio механических свойств 
липидов с последующей параметризацией крупнозернистой их модели. 

Объектом исследования являлась молекула ДПФХ. Ее начальная конфигурация 
оптимизировалась методом Хартри-Фока (ROHF) в базисе 3-21G с использованием 
квантово-химического пакета Firefly [2,3] на кластере СКИФ-Урал ЮУрГУ. Затем 
посредством малой (ε~10-2) однородной деформации вдоль какой-либо оси создавалась 
новая конфигурация, крайние атомы которой «замораживались», а положения 
остальных атомов вновь оптимизировались указанной выше процедурой и оценивалась 
полная энергия новой конфигурации. Далее процедура повторялась до тех пор, пока не 
наступало разрушение молекулы. Результатом расчетов явились зависимости энергии 
системы от величины деформации, которые были использованы для определения ее 
упругих свойств. Последние использовались для оценки параметров межчастичного 
взаимодействия в крупнозернистой модели указанного липида. Такой подход позволяет 
также еще на этапе квантово-химического моделирования выявить относительно 
жесткие фрагменты в молекуле, которые следует отнести к одной укрупненной частице 
и оправдать применение той или иной формы межчастичного потенциала.  
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