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5. В работе поставлена задача нахождения мишени, на которую действует дипептид

глипролин (Gly-Pro), так как с помощью этого можно будет выяснить механизм действия

лекарственных средств семакс и селанк, разработанных в ИМГ РАН.

Для решения этой задачи уже проведен неоднократный скрининг баз данных лигандов с

помощью метода фармакофоров. Теперь для проверки получившихся вероятных мишеней

необходимо провести молекулярную динамику этих белков с пептидами.

Для постановки молекулярной динамики на большой количестве соединений (~100)

требуются значительные вычислительные ресурсы, в качестве которых предполагается

использовать машины, используемые на школе.

6. Постановка динамики при помощи пакета GROMACS и последующий анализ и визуализация

результатов.

7. BlueGene/P

8. Установка пакета GROMACS, постановка динамики.

