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Хлорофилл является основным пигментом, который поглощает свет в видимом диапазоне и передает его энергию для фотосинтеза [1]. Поэтому его изучение представляет большой научный интерес. В работе проводится атомистическое  моделирование молекулы хлорофилла типа Chl-а в воде и диэтиловом эфире с помощью пакетов программ "OpenMM" и “Gromacs”. Используется силовое поле Amber 03ff.  Параметры для описания молекулы хлорофилла в данном силовом поле были взяты из работы [2], в которой они были получены благодаря квантово-химическим расчётам. Используется модель воды tip4p.                               
В работе исследуется изменение конформационных состояний двух молекул Chl-A в воде и диэтиловом эфире с течением времени в зависимости от их начального взаиморасположения и температуры системы. В строении хлорофилла есть гидрофильная часть, представляющая собой «углеводородный хвост». Гидрофобная часть молекулы является производным тетрапиррольным соединением с содержанием одного атома магния. Поэтому, находясь в воде, две соседние молекулы хлорофилла стремятся сблизиться своими гидрофобными частями, чтобы уменьшить площадь взаимодействия с окружающими молекулами воды. 
В соответствии с влиянием гидрофильных и гидрофобных свойств на поведение молекул в воде было обнаружено сближение и взаимодействие молекул в температурном диапазоне от 297 К до 303 К. Выявлено  два различных механизма связывания молекул, исследована зависимость механизма и времени связывания от температуры системы при двух различных начальных расположениях молекул. В одном случае они располагались параллельно, а в другом антипараллельно. В процессе динамики происходит связывание молекул хлорофилла. Они сблизижаются друг к другу и поворачиваются параллельно своими гидрофобными частями.     
Также исследовано поведение молекул хлорофилла в окружении светособирающего комплекса LH2. Для количественного анализа взаимодействия используются коллективные переменные. С помощью метода метадинамики построены поверхности свободной энергии молекул хлорофилла в воде при наличии LH2 и без него. Исследована зависимость глубины потенциальных ям при различных температурах системы. В результате проделанной работы сделаны выводы о влиянии начального расположения молекул на результат их дальнейшего взаимодействия.  
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