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Исследование  влияния сульфоксидов  на  липидные  бислои  вызвано  широким 
спектром  их  использования  как  в  качестве  криопротекторов  для  сохранения 
биологических  клеток,  так  и  в  качестве  полярных  апротонных  растворителей  в 
медицине  для  адресной  доставки  лекарств  или  фьюжн-агентов  для  направленного 
слияния клеток  in vitro в биотехнологии. В отличие от диметилсульфоксида (ДМСО), 
диэтилсульфоксид (ДЭСО) менее токсичен. Кроме того, ДЭСО способен формировать 
сильные  водородные  связи  с  липидными  молекулами,  за  счет  чего  должна 
увеличиваться его проникающая способность в липидный бислой.

В  работе  представлены  результаты  МД  по  влиянию  концентрации  ДЭСО  на 
структуру  бислоя  1,2-димиристоил-sn-глицеро-3-фосфадилхолина  (ДМФХ)  в 
окружении  водного  раствора  ДЭСО  в  двух  различных  пропорциях.  Модельная 
структура  ДМФХ  с  128  липидными  молекулами  получена  из  CHARM-GUI  [4]. 
Растворы ДЭСО-вода  в  соотношениях  1:8  и  1:4  были добавлены  с  двух  сторон  от 
бислоя.  Анализ  полученных  данных  проведен  инструментами  пакета  Gromacs  [5], 
GridMAT  [6]  и  SimToExp  [7].  Данные,  связанные  с  изменением  толщины  бислоя, 
взаимодействием и упорядочиванием сульфоксидов вокруг липидных молекул, а также 
влияние концентраций были проанализированы с учетом экспериментальных данных 
малоуглового нейтронного рассеяния [8].
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