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Вопрос о точном пространственном строении белков в растворе является одним из
важнейших в современной биохимии. Одним из методов, применяемых для установления
строения белков, является метод рентгеновского малоуглового рассеяния (saxs). Угловая
зависимость интенсивности малоуглового рассеяния (кривая рассеяния) раствора белко-
вых молекул дает богатую информацию о структуре этих молекул в нативном состоянии.
Важное место в изучении белков с помощью малоуглового рассеяния занимают теорети-
ческие расчеты кривых рассеяния[2].
До недавнего времени большинство программ основывалось на предположении, что струк-
тура белка в растворе совпадает со структурой его в кристалле, однако возникает вопрос
насколько указанное предположение справедливо, так как при переходе белка в раствор
могут происходить перестройки структуры, как самого белка, так и структурирование
прилежащей к нему воды, что может заметно изменить вид кривой рассеяния[1].
В связи с изложенным был разработан новый эффективный алгоритм расчета кривых
малоуглового рентгеновского и нейтронного рассеяния использующий в качестве вход-
ных данных фреймы молекулярной динамики, и реализация его в виде программы ис-
пользующей графический адаптер для аппаратного ускорения вычислений.
Разработанный алгоритм состоит из двух частей: построения рассеивающей системы и
собственно расчета кривой рассеяния. В ходе построения рассеивающей системы из фрей-
мов молекулярной динамики вырезаются фрагменты, содержащие белок и окружающий
растворитель, и такого же размера и формы фрагменты вырезаются из фреймов молеку-
лярной динамики растворителя, для учета рассеяния на нем. Точки на кривой рассеяния
рассчитываются как суммы рассеяния от отдельных атомов и атомных групп, с учетом
различных направлений падения пучка излучения на молекулу белка.
Разработанная программа была оттестирована на ряде белков и показала хорошую ско-
рость и точность расчета.
Исходный код разработанной программы опубликован по адресу: https://github.com/andy-
biochem/saspar2
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