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Глутаматные N-метил-D-аспартат (NMDA) рецепторы, по сути, катион селективные
ионные каналы, со ступенчатым пропусканием лигандов, играют решающую роль в
обучении и механизме памяти. Данные рецепторы являются центральным в развитии и
функционировании нервной системы, а также в нейротоксиологии.

Изучение ионотропического рецептора проводилось в двух параллельных ветвями. В
первой ветви молекулярная система рецептора изучалась методом молекулярной дина-
мики. В качестве шаблона молекулярной системы рецептора NMDA была взята струк-
тура 4TLM их базы PDB [1]. Отдельные участки системы были восстановлены програм-
мой MODELLER [2] и выровнены пакетом VMD [3]. Структурный анализ полученных
данных производился программой HOLE [4] для вычисления изменений радиуса ионно-
го канала и программой NACCESS [5] для вычисления площади растворителя доступной
поверхности отдельных аминокислотных остатков.

Во второй ветви были вычислены величины синаптических токов схем нейронов та-
ламуса, связанных между собой через глутаматэргическими и GABA-эргическими си-
напсы. Нейронная схема моделировалась методом Ходжкина-Хаксли, для расчетов ис-
пользован симулятор NEURON [6] и в результате вычислены синаптические токи про-
пускной схемы зависящей от напряжения.
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