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Для изучения биологических мембран используют такой компьютерный подход, 

как моделирование методом молекулярной динамики. Этот метод дает возможность 

исследования больших липидных систем и влияния на них различных внешних 

факторов, таких как температура или присутствие низкомолекулярных соединений. 

Несмотря на широкое использование молекулярной, поведение липидов в основном 

изучалось качественно, а подробное количественное описание конформаций и 

динамики липидных молекул отсутствовало. В наших предыдущих работах был 

предложен способ количественного анализа и описания конформационной динамики 

отдельной липидной молекулы, основанный на методе главных компонент [1]⁠. Такой 

подход позволяет определить основные коллективные движения атомов липидной 

молекулы вдоль главных компонент, характерные временные масштабы, а также дает 

возможность оценить влияние использования различных силовых полей и температуры 

на конформации липидных молекул при моделировании [2]⁠.  

Целью данной работы было развитие метода анализа динамики липидов при 

помощи метода главных компонент. Мы представляем программное обеспечение с 

открытым исходным кодом PCALipids для автоматического анализа и сравнения 

траекторий молекулярной динамики различных липидных систем [3]⁠. 

Продемонстрировано использование PCALipids для оценки влияния таких факторов, 

как температура, кривизна и концентрации холестерина, на конформационную 

динамику липидных молекул.  
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