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Разработана компьютерная программа ProKSim (Protein Kinetics Simulator), 
предназначенная для моделирования кинетики взаимодействия макромолекул в 
растворе методом многочастичной броуновской динамики с учётом 
электростатических взаимодействий [1]. В программе реализована возможность 
анализа структуры экспериментально полученных белок-белковых комплексов и 
моделирование процесса образования комплексов in silico. Конформационная 
подвижность молекул не учитывается (молекулы рассматриваются как твёрдые тела), 
трёхмерная модель молекул строится по данным Protein Data Bank (PDB). 

При анализе загружаемой из файла четвертичной структуры комплекса выводится 
матрица расстояний между всеми парами аминокислотных остатков и выводится 
список наиболее тесно контактирующих остатков (нативные контакты). В результате 
компьютерного моделирования может быть получена статистика контактов пар 
аминокислотных остатков при сближении и взаимодействии белков. При задании 
критерия образования белок-белковых комплексов могут быть получены кинетические 
параметры реакции (зависимость концентрации комплексов от времени и значение 
константы скорости реакции образования комплексов) и структуры отдельных 
комплексов, которые могут быть в дальнейшем исследованы другими методами, 
например, с помощью молекулярной динамики. 

Проведено исследование модельной кинетики взаимодействия белков 
фотосинтетической электрон-транспортной цепи пластоцианина и цитохрома f при различных 
значениях ионной силы и pH раствора. Полученные результаты находятся в согласии с 
экспериментальными данными [2] и опубликованными ранее результатами моделирования [1]. 

Программа может использоваться с интерфейсом командной строки 
(кроссплатформенная Windows/Linux версия) и с графическим пользовательским 
интерфейсом (только Windows версия с возможностью визуального контроля 
моделируемого процесса и сохранения результатов моделирования как видеофайла в 
формате AVI с использованием технологии OpenGL). Исполняемые файлы доступны 
для загрузки по адресу http://www.biophys.msu.ru/science/complex_systems/ProKSim/. 
Исходный код может быть предоставлен по запросу. 
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