Изучение молекулярных механизмов адсорбции катионов на липидных мембранах различного состава
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Одним из важных функциональных компонентов живой клетки, задействованых в клеточном метаболизме являются биологические мембраны. Уже проделанные исследования [2, 3] свидетельствуют о регуляторной функции липидной фракции мембран, которая определяется ее составом и физико-химическими характеристиками. Одними из важнейших характеристик являются процентное содержание отрицательно заряженного липида и адсорбированные на поверхность ионы электролита[1]. Так как межклеточное пространство и внутриклеточный матрикс представляет собой раствор многокомпонентного электролита, важно знать, каким образом происходит адсорбция ионов на мембрану. Бислойный мембраны, состоящие из   фосфатидилэтаноламина (PE) и фосфатидилглицерола (PG) считаются хорошей моделью прокариотических мембран. В нашей работе мы исследовали адсорбцию катионов Na+ на модельных бислоях PE/PG методами молекулярной динамики.

Расчеты молекулярной динамики производились с помощью пакета GROMACS в полноатомном силовом поле с явно заданным растворителем. Для вычислений использовался суперкомпьютер “Ломоносов” СКЦ НИВЦ МГУ. 

Серия расчетов проведена на бислойных мембранах из POPE и POPG с различным процентным содержанием анионного липида (POPG): 20%, 40%, 60%, при двух температурах: 303 K и 340 K, в присутствии NaCl различной концентрации. 
В результате анализа серии вычислительных экспериментов были получены распределения поверхностных потенциалов модельных систем. Зависимость потенциала от ионной силы оценивалась в рамках теории Гуи-Чепмена-Штерна, что позволило определить параметры связывания катионов — константу связывания (K) и плотность центров связывания (Q)  при разных температурах. При температуре 303К К≈2 М-1,  Q≈-17  μКл/см2; при температуре 340К К≈ 7.15 М-1, Q≈-25.49  μКл/см2. Используя полученные при разных температурах константы связывания можно заключить, что процесс адсорбции является экзотермическим, реакция имеет энтропийное направление.

Проанализировав распределение плотностей липидной фракции и ионных концентраций можно оценить положение границы мембраны (~9 Å) и плоскостей адсорбции ионов Na+. При высокой температуре видно смещение плоскости адсорбции  к поверхности полярной фазы.
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