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Биологические мембраны – одни из важнейших функциональных компонентов жи-
вой клетки и участвует в клеточном метаболизме. Липидный матрикс биомембран яв-
ляется активным участником биохимических процессов, для нормального протекания
которых мембранные белки должны изменять конформацию. В частности, было про-
демонстрировано обратимое блокирование механочувствительных каналов Escherichia
coli, встроенных в липидные мембраны, многовалентными катионами (гадолиний, бе-
риллий) [1].

Уже проделанные исследования [2, 3] свидетельствуют о регуляторной функции ли-
пидной фракции мембран, которая определяется ее составом и физико-химическими
характеристиками. Одними из важнейших характеристик являются процентное содер-
жание отрицательно заряженного липида и адсорбированные на поверхность ионы элек-
тролита. Так как межклеточное пространство и внутриклеточный матрикс представляет
собой раствор многокомпонентного электролита, важно знать, каким образом происхо-
дит адсорбция ионов на мембрану. Один из наиболее удобных и точных методов иссле-
дования данного процесса – метод молекулярной динамики.

Наша работа посвящена исследованию молекулярных механизмов адсорбции ионов
с помощью метода полноатомной молекулярной динамики в силовом поле Slipids.

Мембраны собраны из липидов двух сортов: фосфатидилэтаноламина (PE) и фос-
фатидилглицерола (PG), так как эти липиды преимущественно составляют бактериаль-
ные мембраны и широко используются в качестве модельных систем. Серия расчетов
проводится на мембранах из POPE и POPG: 20% POPG, 40% POPG, 60% POPG. Элек-
тролиты: NaCl, KCl, BeCl2 с ионными силами 50, 120 и 200 mM. Результаты расчетов
сопоставлены с теорией Гуи Чепмена Штерна, и экспериментальными данными, а так
же аналогичной работой в силовом поле OPLS.
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