
Конференция «Ломоносов-2022»

Секция «Физико-химическая биология»

Латеральная гетерогенность биологических мембран ДОФХ/ДОФС: данные
компьтерного моделирования

Научный руководитель – Ефремов Роман Гербертович

Веретененко Ирина Ивановна
Студент (бакалавр)

Московский физико-технический институт, Москва, Россия
E-mail: veretenenko.ii@phystech.edu

Физико-химические характеристики биологических мембран во многом определяют-
ся их липидным составом. Известно, что фосфолипиды образуют в плоскости мембраны
скопления - кластеры [2, 3], приводящие к гетерогенности свойств бислоя. В данной рабо-
те с помощью молекулярно-динамического моделирования [1] исследовали кластеризацию
липидов в двухкомпонентных мембранах с различным соотношением цвиттер-ионного ди-
олеилфосфатидилхолина (ДОФХ) и отрицательно заряженного диолеилфосфатидилсери-
на (ДОФС).
В настоящее время не существует единого подхода к определению параметров кластериза-
ции липидов в бислое. В данной работе предложен метод, основанный на оценке локальной
поверхностной плотности бислоя в окрестности полярных головок липидов: липид назы-
вали «кластеризованным», если плотность атомов других липидов вокруг центра масс его
головки превышала среднюю плотность системы.
Для изучения динамических свойств липидов модельные системы сравнивались по сле-
дующим характеристикам: средняя плотность системы, коэффициент диффузии липидов
в плоскости монослоя и время жизни кластеризованного состояния. С увеличением до-
ли ДОФС средняя поверхностная плотность системы росла от 0.287±0.004 атомов/A2 для
однокомпонентного ДОФХ до 0.305±0.004 атомов/A2 для ДОФС. Кластеризованные ли-
пиды двигались медленнее некластеризованных: соответствующие коэффициенты диф-
фузии уменьшались с увеличением доли ДОФС в диапазоне 17-10 мкм2/c и 25-17 мкм2/с.
Времена жизни кластеризованного состояния, рассчитанные с помощью корреляционной
функции, увеличивались с концентрацией ДОФС в диапазоне 1.4-3.9 нс для липидов ДО-
ФХ и 3.3-9.1 нс - для ДОФС.
Различия в свойствах рассмотренных систем могут быть объяснены тем, что, благодаря
наличию дополнительных донорной аминогруппы и акцепторной карбоксильной группы,
ДОФС может образовывать больше водородных связей различных типов: липид-липид и
липид-вода-липид (т.н. «водные мостики»), что с ростом концентрации ДОФС приводит
к образованию более плотного и менее динамичного бислоя.
Работа поддержана грантом РНФ 18-14-00375.
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