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Стремительное развитие и распространение наноматериалов даёт потенциал для их
прикладного применения в задачах медицины. Активно изучается вопрос целесообразно-
сти использования наночастиц и нанотрубок в качестве векторов-доставщиков различных
веществ внутрь клетки. Компьютерное моделирование позволило определить различия в
характере проникновения различных типов нанотрубок в липидный бислой [1], а также в
характере взаимодействий наночастиц с липидными мембранами в зависимости от их фа-
зы [2]: жидко-упорядоченной – Lo (от англ. “liquid ordered”) или жидко-неупорядоченной
–Ld (от англ. “liquid disordered”), отличающихся степенью упорядоченности углеводород-
ных цепей липидов, площадью, приходящейся на липид, и коэффициентом латеральной
диффузии компонентов мембраны [3].

Данная работа посвящена изучению строения липидных бислоев и особенностей про-
никновения нанотрубок внутрь мембран методом компьютерного моделирования моле-
кулярной динамики. В работе использовалось крупнозернистое силовое поле MARTINI.
Для моделирования Lo и Ld фаз рассматривались однокомпонентные липидные бислои
DPPE c различным ионным окружением (Na+ и Cl−/ Ca2+ и Cl−), а также двухкомпо-
нентные мембраны, состоящие из липидов POPC и POPE с 0mol%, 30mol% и 50mol% со-
держанием холестерина, и трехкомпонентная мембрана, состоящая из DPPC, холестерина
и сфингомелина в соотношении 2:1:1. Для данных систем был проведен анализ ключевых
параметров, характеризующих фазу липидов, а также проведены моделирования процес-
са взаимодействия с ними углеродных нанотрубок.
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