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Везикулы наружной мембраны, продуцируемые многими патогенными бактериями,
играют критическую роль в бактериальном патогенезе, способствуя устойчивости бакте-
рий к антибиотикам и действуя как естественные защитные барьеры. Моделирование ве-
зикул, содержащих компоненты наружных мембран бактерий, имеет огромное значение
для понимания функционирования этого фактора патогенности бактерий и путей перено-
са антибактериальных препаратов через барьеры проницаемости бактериальной клетки.

В рамках данной работы была создана крупнозернистая молекулярно-динамическая
(МД) модель липосомы с асимметричным липидным составом в силовом поле MARTINI
[1]. Наружный монослой состоял из 919 молекул шероховатых липополисахаридов (ЛПС)
(RAMP), внутренний – из нейтрально заряженных липидов (1273 POPE) и отрицательно
заряженных липидов (70 CDL2). Липосома была помещена в реакционную ячейку разме-
ром 46.2x46.2x46.2 нм. Для нейтрализации отрицательного заряда ЛПС к коровой части
были добавлены ионы кальция. Также в раствор были добавлены ионы Na+/Cl– в кон-
центрации 150 мМ. В качестве биоцида был выбран катионный антисептик октенидин,
модель которого была разработана нами ранее [2].

Для изучения взаимодействия октенидина с наружныммонослоем везикулымолекулы
октенидина помещались в виде мицеллярных агрегатов снаружи от внешнего монослоя.
Поскольку за времена порядка 4 мкс не происходила транслокация биоцида внутрь липо-
сомы, для изучения взаимодействия октенидина со внутренним монослоем была созда-
на МД система, в которой в начальный момент времени молекулы октенидина помеща-
лись во внутренний объем липосомы. В ходе МД расчета длительностью 10 мкс показано
встраивание всех молекул биоцида в липидный монослой и их равномерное распределе-
ние в нем.
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