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Молекула аденозинтрифосфата (АТФ) является важнейшей универсальной энергетической молекулой в живой природе. Высвобождение энергии происходит за счёт реакции гидролиза, в ходе которой один из фосфатов молекулы АТФ нуклеофильно атакуется молекулой воды, что приводит к разрыву макроэргической фосфодиэфирной связи внутри молекулы АТФ. Эксперименты показывают, что реакция гидролиза молекулы АТФ обладает следующими свойствами. Во-первых, энергия гидролиза молекулы АТФ при стандартных условиях в водном растворе составляет  кДж/моль [1]. Во-вторых, молекулы АТФ и АДФ внутри клетки находятся в комплексе с ионом магния  [2]. И, наконец, в-третьих, заряды комплексов  и  в водном растворе при физиологических значениях  равны соответственно  и  [2]. Таким образом, учитывая указанные условия, окончательная схема реакции гидролиза молекулы АТФ может быть записана в следующем виде

Попытки теоретического описания, а также теоретического обоснования некоторых из вышеупомянутых экспериментальных свойств реакции гидролиза молекулы АТФ имели ряд существенных недостатков. Так, например, вычисленные в работе [3] энергии гидролиза молекулы АТФ оказались положительными, в то время как экспериментальные данные свидетельствуют об обратном. Основная проблема работы [3], как и многих других подобных работ, связана с ограниченной вычислительной мощностью существующих компьютеров. Эти ограничения приводят к ряду значительных упрощений как самой системы, так и методов, используемых для её изучения. 
В настоящей работе была рассчитана энергия гидролиза молекулы АТФ с использованием более точных квантово-химических методов по отношению к системе, состоящей из молекулы АТФ с различными ионами в комплексе, окружённой  молекулами воды. В частности, были исследованы следующие 3 комплекса: молекула АТФ с ионом магния , ионом кальция  и ионом калия , а также была исследована молекула АТФ без ассоциированных с ней ионов.
Водная оболочка создавалась итерационно по аналогии с работой [3] в программе «Avogadro», после чего с помощью программного пакета «ORCA» были проведены квантово-химические расчёты энергий основных состояний исследуемых систем. При этом расчёты проводились с использованием обобщённого градиентного негибридного функционала плотности PBE, основного базиса def2-SVP и расширенного базиса def2/J. Для дальнейшего анализа результатов расчётов была написана программа на языке Python, подсчитывающая количество водородных связей в системе. Подсчёт таких связей оказывается крайне важным, так как любое изменение количества водородных связей в ходе реакции гидролиза приводит к вариациям расчётной энергии гидролиза молекулы АТФ примерно на  кДж/моль, что по абсолютной величине сравнимо с энергией гидролиза.
Результаты вычислений приведены в таблицах. В таблице 2, в отличие от таблицы 1, был нивелирован вклад водородных связей в энергию гидролиза молекулы АТФ. 
	Количество молекул вод
	60
	65
	70
	75
	80
	85

	В отсутствии ионов, кДж/моль
	-101
	-251
	-12
	-173
	-137
	-111

	В присутствии иона магния, кДж/моль
	-163
	-203
	-32
	-219
	-158
	-15

	В присутствии иона кальция, кДж/моль
	-122
	-209
	-71
	-198
	-162
	-29

	В присутствии иона калия, кДж/моль
	-188
	-199
	-137
	-178
	-127
	31


Таблица 1. Энергии гидролиза молекулы АТФ в различном ионном окружении в
зависимости от размера водной оболочки без учёта водородных связей
	Количество молекул вод
	60
	65
	70
	75
	80
	85

	В отсутствии ионов, кДж/моль
	-122
	-251
	30
	-68
	-32
	-69

	В присутствии иона магния, кДж/моль
	-184
	-224
	-116
	-219
	-179
	-162

	В присутствии иона кальция, кДж/моль
	-227
	-251
	-197
	-261
	-267
	-155

	В присутствии иона калия, кДж/моль
	-209
	-199
	-137
	-178
	-127
	31


Таблица 2. Энергии гидролиза молекулы АТФ в различном ионном окружении в
зависимости от размера водной оболочки с учётом водородных связей
Полученные результаты на качественном уровне согласуются с экспериментом: теоретические энергии гидролиза молекулы АТФ получились отрицательными, что согласуется с данными об энергодонорном характере данной реакции. Результаты расчётов показывают, что присутствие двухвалентных катионов ( или ) увеличивает энергию гидролиза молекулы АТФ.
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