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MOJAEJIOBAHHSA BOJAHUX PO3YUHIB OPI'TAHIYHUX CIHHOJYK
METOJ0M MOJIEKYJISIPHOI TUHAMIKHA

ManyenkoB JI.O. acnipanr; Topsinuk /1.0. kana. ¢i3.-MaT. HayK, JOUEHT
leporcasnuii GiomexHono2iuHUlL YHIGEpCUmem

IIposeodeno komn romepre MOOenOBAHHS B0OHO20 PO3UUH)Y CAXAPO3U MEMOOOM
MOREKYIAPHOI ounamixu. Ompumano 0aui w000 MOJNEKVIAPHOL PYXAUBOCMI 800U )
PO3YUHI.

OpraHiuHi CHOJYKH, TaKl K BYTJIEBOJIU Ta OUIKH, IIIMPOKO BUKOPUCTOBYIOTHCS
B XapyoBiil IMPOMMCIIOBOCTI B SIKOCTI CTPYKTYpPOYTBOPIOBadiB, MIHOYTBOPIOBAYiB Ta
HaJIaHHS MPOJIYKTaM NIEBHUX BJIACTUBOCTEHN Ta cMaKiB. MOJIEKYJTU IUX CIIOTYK MICTATh
BENUKY KUIbKICTh Tpyn OH, 110 npu3BOAUTH 10 aKTHUBHOI B3a€MO/IIi 3 MOJIEKYJIaMU
BOJM y PO3YMHAX Ta YTBOPEHHIO BEJMKOI KIIBKOCTI BOAHEBUX 3B’s3KiB. Caxaposa
C12H2,011 (puc. 1) € HaltO1IbII NOMKMPEHUM BYTJIEBOAOM, SIKUM BXOJUTH A0 CKIAIy
Maibke BCIX POCIMHHUX KyJbTYp Ta IIUPOKO 3aCTOCOBYETHCA Y XapydoBii
npomucioBocTi. lle nucaxapun, SKUM HaJICXKUTh 10 TPYHU OJIIrocaxapuiiB Ta
CKJIQJAETHCS 3 BOX MOHOCAXapUIiB — O-TJIFOKO3H Ta B-QpYyKTO3H.

_. Bymmets

AHOEHL

Puc. 1 —IIpocTopoBa MOaENs MOJNIEKYIH caxapOo3u

BonHuil po3unH caxapo3u MOJIENIIOBABCS METOJOM MOJICKYJISIPHOI JUHAMIKH.
JUist po3paxyHKiB Ta OOpOOKM pe3yibTaTiB BHUKOPHUCTOBYBAJAach IMAKET MpPOrpam
GROMACS. Koupirypaiis MOJIEKYJIH caxapo3W OTpUMaHa 3a BUKOPUCTAHHSIM
nporpamu PRODRG 1 agantoBana juist Bukopuctanss B nmaketi nporpam GROMACS.

[TpoBeneHo MopenmtoBaHHA cucTeMu, 1o Bignosimae 30% BOJHOMY PO3UUHY
caxaposu. liit cuctemi BiamoBinae komipka y Gopmi MpsSMOKYTHOTO TIapaieemineay
3 pebpamu 3,97 um, 2,97 um Ta 3,97 HM, sika MICTUTH 27 MOJIEKYN caxaposu Ta 1228
MOJIEKYJ BoaH. YHCeNbHUN eKCIepUMeHT npoBoauBcs 3a temnepatyp 275 K, 280 K,
290 K, 300 K, 310 K, 325 K, 350 K Ta 370 K 32 yMOBH HOPMaIbHOTO THCKY. Takox
JUIA TIOPIBHSIHHSI PE3yJIbTaTiB OyJI0 MPOBEIECHO MOJEIIOBAHHS YMCTOI BOJM 32 TaKUX
camux Temmnepatyp. s 1mporo Oyio B3ATO KyOiuHYy KOMIpKY 3 pedpoM 3,13 HM, sika
MicTiiia 1022 MoJeKyJv BOJIH.

Buxiani koHdirypariii, siki BiANMOBIAIOTh CUCTEMaM, 1110 0yJI0 3MOEIhOBAHO,
cTBOpeHo 3acobamu siki € B mporpami GROMACS. Ilonepennbo cucremu OyJio
MPUBEIEHO y PIBHOBXHHUI CTaH MIHIMI3AIl€I0 €HEprii 3a JOMOMOTOI0 KOPOTKOIO
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MOJIEKYJISIPHO-IUHAMIYHOTO  po3paxyHKy. IloBHe  MonenroBaHHS  METOAOM
MOJIEKYJIIpHOT AuHamiku mpoBoawmiocs 3 marom 0,001 mikocekynmu. Koopauaatu
aTOMIB CHCTEMH 3aMMCyBajinch B (aitn uepe3 koxH1 500 kpokiB, TOOTO KoXxHi 0,5 TIC.
Po3paxyHkoBuii Wac mMpu MOJENIOBAaHHI PO3YMHY Ta YUCTOI BOAU 3a KOXKHOI
temneparypu cranous 5000 nc.
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Konnenrparii po3unny caxapos3u: 1 —uucra Bona, 2 — 30%

Puc. 2 — 3anexuicte koedirienTa camoaudy3ii BiJ TeMIepaTypu

[lin 4ac o0OpoOKu pe3ynbTaTiB OyJI0O OTPUMAHO 3aJEKHOCTI CEPEIHBOTO
KBaJIpaTy 3MIIICHHS IEHTPY Mac MOJIEKYJ BOAM BiJ yacy. basyrounch Ha mux JaHUX
OyJio po3paxoBaHO KoedilieHTH camoaudy3ii Boau Ta MoOyJ0BaHO TeMIepaTypHi
3aJICKHOCTI I po3unHy caxapo3u 30 % koHieHTpallii Ta 4ucToi Boau (puc. 2).
MoxHa mo0ayuTv, 10 HAABHICTh Y PO3UMHI MOJEKYJ Caxapo3u MPU3BOAUTH 0
CYTTEBOI0 3MEHIIEHHs KOoe(iLieHTIB camoau(y3ii ams Beix Temneparyp. Lle cBinunth
PO 3B’SI3yBAaHHS MOJIEKYJIaMH Caxapo3u MOJIEKYJT BOJH.

binbie ingopMariii mpo 3B’ s13yBaHHS BOAM MOJIEKYJIAMHU CaXxapo3H Ja€ KUTbKICTh
BOJIHEBUX 3B’s3KiB, III0 YTBOPIOE caxapo3a 3 MOJIEKyJaMHu BOJH, & TAaKOXK CTPYKTypa
ripatHoi OOOJIOHKH MOJIEKYJ Caxapo3W Ta KIJIbKICTh MOJEKYJ BOJHM, 3 SKHUX BOHA
ckianaeThes. Llel po3paxyHOK MOXHA BUKOHATH Ha OCHOBI (haljIiB KOOpJUHAT, SIKi
OTPUMAHO MiJ Yac KOMII IOTEPHOro eKcrnepuMeHTy. Po3paxoBaHo, 110 MpuOJIM3HO
yepe3 200 miKoCceKyH/1 KUTbKICTh MOJIEKYJI T1IpaTHOI 000JIOHKHU MOYMHAE KOJIUBATUCH
HABKOJIO JIESIKOTO CEPEHbOI0 3HAYEHHS. AHAJOTIYHY KapTHUHY Ja€ pPO3pPaxyHOK
KUJTbKOCT1 BOJIHEBUX 3B’SI3K1B MK MOJICKYJIaMU caxapo3u Ta BOIU.

TakuM yMHOM MpOBEIeHE MOIEIIOBAHHS BOJHOTO PO3YMHY Caxapo3u METOI0M
MOJIEKYJIIPHOT JTUHAMIKH JIO3BOJIMIIO JIETAJIbHO MPOAHANI3YBaTH MOTO CTPYKTYpy Ta
OILIIHUTH BIUIMB TEMIIEPaTypH Ha MOJIEKYJISIPHY PyXOMICTb.
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