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Рассматриваемые  ферментативные  системы  относится  к  бионанокомплексам, 
молекула  которых  имеет  в  целом  глобулярную  структуру,  в  которую  встроены 
функциональные участки - активные центры, содержащие ионы переходных металлов. 
Каждый фермент строго специфичен и его можно представить как белок-машину [1], 
активный центр работает по «заданной программе» и погружен в белковый матрикс, 
который сохраняет структуру.

Квантово-химический подход позволяет: 1) представить электронную структуру 
активного  центра  и  показать,  что  его  функционирование,  в  конечном  итоге 
сопровождается  перераспределением  электронов  на  энергетических  уровнях  - 
молекулярных  орбиталях  активного  центра  и  изменением  зарядового  состояния 
центральных ионов переходных металлов; 2) выделить разрешенные или запрещенные 
схемы  функционирования  активных  центров;  3)  представить  механизмы  действия 
ингибиторов  и  активаторов  на  функционирование  ферментативных  систем;  4) 
позволяет выявить универсальный механизм функционирования  металлосодержащих 
энзимов; 5) рассмотреть информационные свойства бионанокомплексов [2].

Посвящаем эту работу памяти Д.С.  Чернавского,  с  которым неоднократно  
обсуждались проблемы квантово-химического моделирования биосистем. Благодарны  
за советы и поддержку.
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