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Внутри ядра клетки содержание ионов калия сильно превышает количество ионов на-
трия, в то время как в межклеточном пространстве натрий наоборот преобладает. ДНК хранит 
генетическую информацию и позволяет клеткам размножаться и синтезировать необходимые 
биополимеры. Сама ДНК хранится внутри ядра клеток в компактном виде, а значит взаимодей-
ствует в основном с ионами калия. Сегодня экспериментальные буферы чаще всего содержат 
натриевые соединения, что не отражает нативных внутриклеточных условий. Возникает во-
прос: насколько корректно использование солей натрия вместо калия для имитации внутрикле-
точной среды? В 2005 году были опубликованы результаты экспериментального исследования 
конденсации ДНК в растворах с различными одновалентными ионами с добавлением полиэти-
ленгликоля [1], который моделирует содержащиеся в ядре полимеры. Оказалось, что в растворе 
хлорида натрия ДНК конденсируется при меньшей концентрации соли, чем в растворе хлорида 
калия. Это говорит о зависимости некоторых процессов от типа одновалентного катиона, взаи-
модействующего с ДНК. 

В работе проведены исследования зависимости процесса конденсации ДНК от типа од-
новалентного иона в условиях, имитирующих внутриклеточные. Сравнения проведены между 
системами с хлоридами натрия и калия. При помощи метода молекулярной динамики получе-
ны распределения ионов вокруг двух нитей ДНК. Чтобы установить связь между распределе-
нием ионов и склонностью иона конденсировать ДНК, мы используем модель оболочек. В рам-
ках этой теории пространство вокруг оси спиральной молекулы делится на несколько областей. 
Слой внутреннего радиуса 7 , и внешнего 12 , ось которого совпадает с осью полимера, назы-
вается внутренней оболочкой, слой от 12 до 16 – внешней. Теория утверждает, что чем боль-
ше ионов находится во внешней оболочке ДНК, тем легче она конденсируется. 

Проведенные исследования показали, что во внешних оболочках нитей ДНК в системах 
с натриевой солью скапливается больше ионов, чем с калиевой в большом диапазоне концен-
траций солей. Конечная разница энергий между системами с разными ионами согласно теории 
ионных оболочек составила около 1 kT вне зависимости от концентрации соли. Это значит, что 
вероятность конденсации в натриевом растворе выше в 2,5-3 раза. Также среднее по времени 
расстояние между нитями ДНК в растворах с ионами натрия было меньше, чем с ионами калия 
при одинаковой концентрации. Это позволяет объяснить результаты эксперимента с позиций 
теории ионных оболочек – увеличение количества ионов в пересечении внешних оболочек 
двух участков ДНК сопровождалось снижением энергии системы и сближением дуплексов. 
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