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Упорядочение связей в олигомерных цепях - важнейшая характеристика 
молекулярной системы, которую они образуют. В мембранной системе 
упорядочение изучается относительно нормали к ее поверхности. Полимерная или 
олигомерная цепь обладает еще свойствами внутримолекулярного упорядочения: 
любая ее конформация асимметрична, в ней существует направление наибольшего 
протяжения, относительно которого проявляется упорядочение связей. Физически 
наиболее прозрачно “продольная” ось цепи представляется ее главной осью 
инерции. Настоящая работа посвящена анализу общих свойств упорядочения в 
разных системах.  

Методом Монте-Карло генерировали ансамбль конформаций углеводородных 
цепных олигомеров в невозмущенном состоянии, - типичных компонентов 
природных липидных мембран; в состав каждой цепи могли входить двойные 
связи. Для каждой конформации данной цепи переходили в систему координат с 
началом в ее центре масс и осями, параллельными главным осям инерции. 
Вычисляли параметры порядка связей цепи относительно главной оси инерции, 
отвечающей направлению наибольшей вытянутости, S = (3·<cos2ϑ> – 1)/2, где 
угловые скобки <, > означают усреднение по ансамблю конформаций, ϑ - угол 
между связью и осью. Методом молекулярной динамики моделировали бислои, 
состоящие из молекул диацилглицеролипидов и фосфатидилхолинов, в 
жидкокристаллическом состоянии, углеводородные цепи которых содержали от 1 
до 6 двойных связей. Вычисляли параметры порядка связей относительно нормали 
к поверхности, S = (3·<cos2β> – 1)/2, где скобки <, > означают усреднение по всем 
конфигурациям траектории, а β - угол между связью и нормалью к поверхности 
бислоя.  

Помимо профилей параметров порядка были вычислены ориентационные 
функции распределения ρ(ϑ) каждой связи олигомеров относительно оси инерции, 
а также соответствующие функции ρ(β) связей цепей в бислоях относительно 
нормали. Во всех случаях функции оказались мономодальными (небольшими 
отклонениями можно было пренебречь) и для сравнения кривых были определены: 
ϑmax – значение угла ϑ, при котором функция ρ(ϑ) данной связи достигает 
максимума, и δϑ - угловая ширина функции на половине ее высоты ρ(ϑmax). Угол 
ϑmax имеет смысл геометрического фактора упорядочения связи, а ширина δϑ - 
флуктуационного. В бислоях это, соответственно, угол βmax  и угловая ширина δβ.  

Выявлено глубокое качественное сходство профилей параметров порядка одной 
и той же олигомерной цепи в разных системах, а также сходство профилей величин 
δϑ и δβ, ϑmax и βmax : упорядочение связей олигомерной цепи липидной молекулы 
в области липидного слоя, удаленной от его поверхности (“жидкой” области), 
определяется главным образом энергией ближних взаимодействий данной цепи. 
Дальние взаимодействия в указанной области, а также взаимодействия атомов цепи 
с головными группами и молекулами воды у поверхности можно рассматривать как 
возмущение, формирующее коллективное направление нормали к поверхности 
слоев по совокупности собственных продольных осей отдельных липидных 
молекул. В итоге выявлена аналогия между “продольной” осью изолированной 
цепи и направлением нормали к поверхности слоя: асимметричные углеводородные 
олигомеры, будучи связанными концевым звеном с полярной головной группой 
молекулы липида у поверхности мембраны и находясь среди себе подобных в 
“жидком” состоянии, оказывают друг на друга взаимно-ориентирующее влияние; 
продольные оси отдельных молекул формируют в итоге “коллективное” 
направление нормали к поверхности. Полученный результат может служить 
обоснованием для расчетов свойств мембран методом самосогласованного поля. 
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