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В литературе последних лет резко возрос интерес к изучению ненасыщенных, и, 
особенно, полиненасыщенных липидных структур. Известно, что ненасыщенные 
липиды различных типов играют фундаментальную роль в обеспечении 
нормального функционирования биологических мембран. Тем не менее, до сих пор 
не достигнуто достаточно полное представление о свойствах таких липидов и 
механизмах их воздействия на физические свойства биомембран. 

Методом молекулярной динамики проведено изучение шести монослоёв 
диацилглицеролипидов (ДГ) различной степени ненасыщенности (от 1 до 6 cis 
двойных связей С=С в sn-2 углеводородных цепях) при разных температурах. 
Расчёт проведён в условиях NpnAT ансамбля (при фиксированной температуре T и 
средних площадях A на молекулу), параметры модели обеспечивали 
жидкокристаллическое состояние монослоёв. Движение атомов моделируемых 
систем описывалось с помощью уравнений Ньютона, модифицированных для 
термостата Берендсена. Шаг численного интегрирования при релаксации систем и 
построении расчётных траекторий составлял 10-15 сек. Численное моделирование 
динамики молекул проводилось с использованием программного комплекса 
молекулярно-динамических вычислений PUMA (ИМПБ РАН, г. Пущино). 
Максимальная длина отдельных траекторий движения, достигнутая в молекулярно-
динамических экспериментах, составила 5 нс. Запись траекторий производилась с 
шагом 0.05 пс (20000 точек усреднения на 1 нс). 

Найден и исследован ряд характеристик, наиболее наглядно отображающих 
влияние степени ненасыщенности углеводородных цепей на свойства ДГ в слоях: 
исследована динамика головных частей молекул ДГ, вычислены коэффициенты их 
латеральной самодиффузии, построены профили параметра порядка и функции 
распределения ориентаций С-Н и С-С связей насыщенных и ненасыщенных цепей 
молекул ДГ, вычислены различные геометрические характеристики 
углеводородных цепей. Проведён анализ зависимостей полученных характеристик 
от степени ненасыщенности ДГ и от температуры. 

Результаты исследования позволяют сделать вывод о существовании 
уникальных характеристик полиненасыщенных липидов и прояснить механизмы их 
участия в процессах температурной адаптации биологических мембран. 
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