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Ñðåäè áîëüøîãî ÷èñëà ýêîëîãè÷åñêèõ ïðîáëåì îäíîé èç ôóíäàìåíòàëü-
íûõ ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå ñâîéñòâ, ôóíêöèé áèîëîãè÷åñêèõ ìåìáðàí è èõ âçàè-
ìîñâÿçåé ñî ñòðóêòóðíîé îðãàíèçàöèåé ïîñëåäíèõ. Áèîìåìáðàíàì, â ÷àñòíî-
ñòè, ïðèíàäëåæèò âàæíåéøàÿ ðîëü â ïðîöåññàõ àäàïòàöèè. Îíè ñóùåñòâåííî
ãåòåðîãåííû, èõ îñíîâó îáðàçóþò ìîëåêóëû ôîñôîëèïèäîâ. Â ñîñòàâ ôîñ-
ôîëèïèäîâ âõîäÿò óãëåâîäîðîäíûå öåïè ðàçëè÷íîãî ñòðîåíèÿ, â òîì ÷èñëå
íåðàçâåòâëåííûå, ñîäåðæàùèå äâîéíûå ñâÿçè cis.

Êëþ÷åâîé õàðàêòåðèñòèêîé æèäêîêðèñòàëëè÷åñêîé ìåìáðàííîé ìîëåêó-
ëÿðíîé ñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ õàðàêòåð óïîðÿäî÷åíèÿ ñâÿçåé â öåïÿõ îáðàçóþùèõ
åå ëèïèäíûõ ìîëåêóë. Òðàäèöèîííî â òàêèõ ñèñòåìàõ èçó÷àþòñÿ ïàðàìåòðû
ïîðÿäêà ñâÿçåé îòíîñèòåëüíî íåêîòîðîé êîëëåêòèâíîé îñè (íîðìàëè ê ïî-
âåðõíîñòè áèñëîÿ èëè ìîíîñëîÿ) è äðóãèå õàðàêòåðèñòèêè. Äëÿ èçîëèðîâàí-
íûõ îëèãîìåðíûõ öåïåé íàìè ïðåäëîæåíî ðàññìîòðåòü ¾âíóòðèìîëåêóëÿð-
íîå¿ óïîðÿäî÷åíèå ñâÿçåé, ò. å. óïîðÿäî÷åíèå îòíîñèòåëüíî ¾âíóòðåííåé îñè¿
öåïè, � íàïðàâëåíèÿ íàèáîëüøåãî åå ïðîòÿæåíèÿ, õàðàêòåðèçóåìîãî ãëàâíîé
îñüþ èíåðöèè öåïè. Âàæíîé çàäà÷åé ÿâëÿåòñÿ îöåíêà âêëàäà öåïåé ðàçëè÷íîé
ñòðóêòóðû â ñâîéñòâà ìåìáðàíû; åå ìîæíî ðåøèòü, åñëè èçâåñòíû ôèçè÷å-
ñêèå ñâîéñòâà êàæäîé öåïè. Ïîñêîëüêó ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî ñâîé-
ñòâàì èìåþòñÿ äàëåêî íå äëÿ âñåõ èçâåñòíûõ öåïåé, îñîáåííî íåíàñûùåííûõ,
òî äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è ðàçóìíî èñïîëüçîâàòü òåîðåòè÷åñêèå ìåòîäû. Ìîù-
íûì ñîâðåìåííûì ñðåäñòâîì èçâëå÷åíèÿ äàííûõ î ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåìàõ
ÿâëÿåòñÿ êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå. Íàèáîëåå ýôôåêòèâíû ìåòîä ñòàòè-
ñòè÷åñêèõ èñïûòàíèé (Ìîíòå-Êàðëî, ÌÊ) è ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè
(ÌÄ). Áîëüøèå ïðåäñêàçàòåëüíûå âîçìîæíîñòè ýòèõ ìåòîäîâ ïîçâîëÿþò ýô-
ôåêòèâíî ðåøàòü ðàçëè÷íûå çàäà÷è, â òîì ÷èñëå êàñàþùèåñÿ ìåìáðàííûõ
ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå îáñóæäåíû ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå èìåííî ìåòîäà-
ìè ÌÊ è ÌÄ. Ìåòîä ÌÊ ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ ðàñ÷åòà ñðåäíèõ õàðàêòåðèñòèê
ðàçëè÷íûõ ìîëåêóë èëè ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì, à îñíîâíàÿ åãî èäåÿ ñîñòîèò
â çàìåíå òî÷íûõ ñòàòèñòè÷åñêèõ èíòåãðàëîâ â èçâåñòíûõ ôîðìóëàõ óñðåäíå-
íèÿ ìàòåìàòè÷åñêèì îæèäàíèåì ïîäûíòåãðàëüíîé ôóíêöèè, ïðè÷åì äëÿ ïðè-
áëèæåííîé îöåíêè ïîñëåäíåãî èñïîëüçóåòñÿ óñðåäíåíèå ïî äîñòàòî÷íî áîëü-
øîé âûáîðêå çíà÷åíèé ýòîé ôóíêöèè. Ìåòîäîì ÌÊ [1, 2] íàìè ãåíåðèðîâàíû
àíñàìáëè êîíôîðìàöèé ðàçëè÷íûõ íåíàñûùåííûõ óãëåâîäîðîäíûõ öåïíûõ
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îëèãîìåðîâ â íåâîçìóùåííîì ñîñòîÿíèè. Ìåòîä ÌÄ ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ ðàñ÷å-
òà ðàâíîâåñíûõ è äèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì. Îñ-
íîâíàÿ åãî èäåÿ äëÿ ñèñòåìû ìíîãèõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö ñîñòîèò â
ðåøåíèè ñèñòåìû óðàâíåíèé äâèæåíèÿ Íüþòîíà äëÿ ýòèõ ÷àñòèö. Ìåòîäîì
ÌÄ [3] ìîäåëèðîâàëè áèñëîéíûå ñòðóêòóðû, ñîñòîÿùèå èç ìîëåêóë äèàöèëã-
ëèöåðîëèïèäîâ è ôîñôàòèäèëõîëèíîâ, óãëåâîäîðîäíûå öåïè êîòîðûõ òàêæå
ñîäåðæàëè äâîéíûå ñâÿçè.

Â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííûõ ñåðèé ¾êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ¿ óñòà-
íîâëåíî, ÷òî

1. Óïîðÿäî÷åíèå ñâÿçåé îëèãîìåðíîé öåïè ëèïèäíîé ìîëåêóëû â îáëàñòè
ëèïèäíîãî ñëîÿ, óäàëåííîé îò åãî ïîâåðõíîñòè, â æèäêîêðèñòàëëè÷å-
ñêîì ñîñòîÿíèè îïðåäåëÿåòñÿ ãëàâíûì îáðàçîì ýíåðãèåé áëèæíèõ âçàè-
ìîäåéñòâèé äàííîé öåïè. Äàëüíèå âçàèìîäåéñòâèÿ â óêàçàííîé îáëàñòè,
à òàêæå âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ öåïè ñ ãîëîâíûìè ãðóïïàìè è ìîëåêó-
ëàìè âîäû ó ïîâåðõíîñòè ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê âîçìóùåíèå, ôîð-
ìèðóþùåå êîëëåêòèâíîå íàïðàâëåíèå íîðìàëè ê ïîâåðõíîñòè ñëîåâ ïî
ñîâîêóïíîñòè ñîáñòâåííûõ ïðîäîëüíûõ îñåé îòäåëüíûõ ëèïèäíûõ ìî-
ëåêóë;

2. Òîëùèíà óãëåâîäîðîäíîé îáëàñòè áèñëîÿ, îáðàçîâàííîãî ìîëåêóëàìè
ëèïèäîâ, ñîäåðæàùèõ â ñâîåì ñîñòàâå îäíó íàñûùåííóþ è îäíó íåíàñû-
ùåííóþ öåïü, â æèäêîêðèñòàëëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè îïðåäåëÿåòñÿ ãëàâ-
íûì îáðàçîì íàñûùåííûìè öåïÿìè. Ïðè ýòîì êîëè÷åñòâî äâîéíûõ ñâÿ-
çåé â íåíàñûùåííûõ öåïÿõ, ïîìèìî äðóãèõ ôóíêöèé, ìîæåò ÿâëÿòüñÿ
ñðåäñòâîì ðåãóëèðîâàíèÿ îáëàñòè âçàèìîïðîíèêíîâåíèÿ íàñûùåííûõ
öåïåé ïðîòèâîïîëîæíûõ ìîíîñëîåâ;

3. Ñâîéñòâà ïîëèåíîâûõ îëèãîìåðîâ â æèäêîêðèñòàëëè÷åñêèõ ìåìáðàí-
íûõ ñèñòåìàõ, òàêèå êàê ãèáêîñòü, ôîðìà îðèåíòàöèîííûõ ôóíêöèé
ðàñïðåäåëåíèÿ ñâÿçåé è ïðîñòðàíñòâåííûå ôëóêòóàöèè àòîìîâ îïðåäå-
ëÿþòñÿ îñîáåííîñòÿìè âíóòðåííèõ âðàùåíèé âîêðóã ïðîñòûõ ñâÿçåé,
ïðèìûêàþùèõ ê äâîéíûì â ïîëèåíîâûõ öåïÿõ, � áîëåå ñâîáîäíûõ, ÷åì
â öåïÿõ íàñûùåííûõ. Ýòè îñîáåííîñòè ÿâëÿþòñÿ ìîëåêóëÿðíûì ìåõà-
íèçìîì ðåàëèçàöèè ñâîéñòâ îëèãîìåðîâ êàê â èçîëèðîâàííîì ñîñòîÿíèè,
òàê è â ëèïèäíûõ ñëîÿõ.

Ñ ïîìîùüþ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ áûë âûÿâëåí ðÿä ýêñòðåìàëü-
íûõ ñâîéñòâ ïîëèíåíàñûùåííûõ öåïåé, ÷òî ïîçâîëÿåò îáñóæäàòü âîïðîñû î
âîçìîæíûõ ôóíêöèÿõ òàêèõ öåïåé â ìåìáðàííûõ ñèñòåìàõ. Ñóäèòü î ôóíê-
öèÿõ òîé èëè èíîé óãëåâîäîðîäíîé öåïè ïðåäñòàâëÿåòñÿ ðàçóìíûì ïî ñòåïåíè
ñîîòâåòñòâèÿ åå ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ íåêîòîðîé ãèïîòåçå; ýòî ëèáî ñïîñîáñòâó-
åò îáîñíîâàíèþ êîíêðåòíûõ ãèïîòåç, ëèáî ñóæàåò èõ êðóã.

Ðàáîòà ïîääåðæàíà ÐÔÔÈ (ïðîåêò 06-03-32211) è ãðàíòîì ÍØ-306.2008.4
Ïðåçèäåíòà ÐÔ äëÿ âåäóùèõ íàó÷íûõ øêîë.
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