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МОДЕЛИРОВАНИЕ БИОЛОГИЧЕСКОЙ МЕМБРАНЫ.  
ИССЛЕДОВАНИЕ ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ МЕМБРАНЫ С МЕТАНОЛОМ  

МЕТОДОМ МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ 
 

Понимание механизма молекулярного транспорта через биологические мембраны 
позволяет разрабатывать методы борьбы с токсинами, осуществлять направленный поиск 
высокоэффективных лекарственных препаратов. Вычислительные методики предоставляют 
возможность моделировать процессы массопереноса на молекулярном уровне и получать 
информацию, которая не может быть извлечена из результатов экспериментальных 
исследований. 

Целью данной работы являлось изучение взаимодействия молекул метанола(CH3OH) с 
модельной мембраной, образованной молекулами [C22N(CH3)3]+ . 

На первом этапе с помощью программы Hyperchem 7.5 [1] была построена молекула   
[C22N(CH3)3]+ и проведена ее полная оптимизация методами MM+ и MNDO. Результаты 
расчета этой молекулы далее использовались для построения модельной мембраны. 
Используя программу Gromacs [2], в расчетной ячейке была построена модельная мембрана, 
состоящая из 242 исходных молекул (фосфолипидный бислой), 4058 молекул воды и 242 
ионов хлора (для компенсации заряда), проведена оптимизация структуры мембраны 
методом молекулярной динамики. 

В результате моделирования мембраны на компьютерном “кластере” ФТИ удалось 
оптимизировать ее структуру, заряды на атомах и энергию, а также  давление в ней; 
получить параметры строения данной мембраны. На следующем этапе работ аналогичным 
образом была промоделирована полная система, включающая рассчитанную нами мембрану 
и 50 молекул метанола. 

В результате проведенных расчетов методом молекулярной динамики удалось получить 
количественные характеристики строения модельной мембраны, такие как толщина 
мембраны (d≈4.28нм), площадь фосфолипидного слоя (Sслоя≈40.26нм²), площадь одной 
молекулы(Sмол≈0.33нм²), а также получить функцию радиального распределения атомов по 
мембране, координационные числа. Полученные данные хорошо согласуются с 
экспериментальными данными. Данные расчетов показывают, что добавление молекул 
метанола к мембране приводит к увеличению расстояния между полярными частями 
молекул мембраны, и, как следствие, с одной стороны, к увеличению Sслоя (на 1.86 нм²) и 
Sмол (на 0.02 нм²), а с другой стороны – к уменьшению толщины мембраны на 0.22нм. 
Добавление молекул метанола приводит к вытеснению части ионов хлора в воду и 
перераспределению взаимного расстояния между отдельными группами атомов в системе. 
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