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Опиоидные пептиды геморфины  распространены  в организме в периферийной и центральной нервной системе. Благодаря ингибиторным свойствам  эти пептиды участвуют в регулировании деятельности ряда биологически активных молекул и тем самым проявляют широкий спектр физиологического действия. Так, благодаря способности ингибировать различные энкефалин-деградирующие ферменты они участвуют в регулировании боли. Геморфины проявляют сердечно-мышечную, противораковую, иммунорегуляторную, противовоспалительную активность, ингибируют также связывание ангиотензина с АТ4 рецептором, каталитическую активность инсулинрегулирующей аминопептидазы N и дипептидазы  IV.
В представленной работе на основе результатов расчета пептидов различной длины, принадлежащих данному семейству, и сопоставления с данными их биологической активности смоделированы биологически активные конформации геморфинов. В рамках механической модели установлены энергетические и геометрические параметры низкоэнергетических состояний геморфинов, включающих от 4 до 10 аминокислотных остатков, электронная структура которых была уточнена на последующем этапе на основе квантовохимических расчетов методом АМ1. Были изучены такие характеристики электронной структуры, как парциальные заряды на атомах, распределение электронной плотности, электрический дипольный момент и др. Установлено, что по сравнению с N- и C-концевыми участками молекул центральный тетрапептидный участок Tyr-Pro-Trp-Thr, последоваетельность которого соответствует геморфину-4, является конформационно жестким. Оптимальные по энергии конформации исследованных молекул характеризуются наличием поворота   пептидной цепи на данном сегменте. Полученные данные позволяют  рассматривать указанный тетрапептид как активный центр, обеспечивающий специфичность  функционирования геморфинов.  
