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Численное определение константы скорости ассоциации для комплексов вида белок-
белок играет значительную роль в биоинформатике, так как позволяет получить инфор-
мацию о кинетике образования устойчивого комплекса. Один из подходов к численной
оценке константы скорости ассоциации для белковых комплексов может быть разработан
с использованием метода выборки переходных поверхностей [1], который ранее успешно
применялся для оценки кинетических параметров различных биофизических процессов.

Метод включает симуляцию переходов между разными состояниями моделируемой
системы по нескольким траекториям, при этом каждое состояние и переход оцениваются
энергией взаимодействия между компонентами белкового комплекса. Поскольку электро-
статические взаимодействия играют ключевую роль в образовании комплекса [2], в иссле-
довании для учета нековалентных взаимодействий и оценки энергии связывания приме-
няется ранее разработанная оценочная функция [3].

Целью настоящего исследования является реализация метода выборки переходных по-
верхностей для оценки константы скорости ассоциации. В рамках исследования проведе-
ны вычислительные эксперименты по оценке констант для различных тестовых комплек-
сов. Верификация полученных оценок проведена путем их сравнения с эксперименталь-
ными значениями, которые представлены в базе данных SKEMPI [4].
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