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Конформационная	  энтропия	  вносит	  важный	  вклад	  в	  изменение	  свободной	  энергии	  в	  процессе	  
взаимодействия	  биополимеров	  (например,	  нековалентное	  связывание	  двух	  белковых	  молекул).	  
Мы	  обсудим	  наиболее	  широко	  используемые	  методики	  оценки	  конформационной	  энтропии	  на	  
основании	  анализа	  конформационных	  ансамблей,	  полученных	  в	  ходе	  классических	  расчетов	  
молекулярной	  динамики,	  а	  также	  обсудим	  новые	  подходы	  с	  использованием	  
высокопроизводительных	  вычислений.	  

 


