
Лекція № 8
Повноатомні МД моделі ліпідного бішару та їх області використання. 

Середньозернисті моделі ліпіду та ліпідної мембрани 

Сучасні комп’ютерні методи 
дослідження нанорозмірних та 

біологічних систем
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План Лекції № 8

- Сучасні повноатомні МД моделі ліпідного бішару
-та їх області використання

- Зернисті моделі ліпіду та ліпідної мембрани

- Поширені силові поля та програми для МД моделювання
-ліпідних систем

- Приклади МД моделювання ліпідних систем
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Для разных задач необходимо разное атомное разрешение …
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Более высокое разрешение 
(больше элементов) обычно 
обеспечивает более точные 
представления оригинала
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В зависимости от поставленной задачи, атомное разрешение и степень 
молекулярной детализации может быть различной

Полноатомная Модель
“мелкозернистая”

Упрощенная Модель
“среднезернистая”

Фрагментированная Модель
“крупнозернистая”

Что такое “зернистость” силового поля?
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фрагмент бислоя

протеин внутри липосомы

Полноатомная МД модель
“мелкозернистая”

Упрощенная МД модель
“среднезернистая”

Фрагментированная МД модель
“крупнозернистая”

AMBER, CHARMM, GROMACS, NAMD

GROMOS96, GROMACS

GROMACS, NAMD

гидротированный бислой

5Зачем нужна различная “зернистость” силового поля?



Полноатомная (all-atom) модель липида

http://model.nmr.ru/index.ru.phtml?page=work.projects.md-

puremembr

Все атомы учитываются 

в явном виде,

включая атомы водорода

http://proteomics.bioengr.uic.edu/metador/MD.html
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Полноатомная модель мембраны 

Преимущества:
Наиболее полное описание
изучаемой системы. Наиболее точное 
воспроизведение строения и конформации
индивидуальных липидов и белков. Высокая 
степень детализации межмолекулярного 
взаимодействия

Недостатки:
Наличие атомов водорода ограничивает 
максимальное 
время МД интегрирования до 2 фс. 
Увеличивается общее 
компьютерное время необходимое 
для проведения МД расчета.
Ограничения по размеру 
мембраны (как правило всего 
до 256 липидов)
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Сравнение устойчивости двух 
различных связанных форм 

меллитина с мембраной

Пример полноатомного МД моделирования взаимодействия 
пептида меллитина с липидной мембраной

Меллитин

(пептид пчелиного яда) — обладающий свойствами поверхностно-

активного вещества, выделенный из яда медоносной пчелы
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//upload.wikimedia.org/wikipedia/commons/2/2b/Melitten.svg
http://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9F%D0%B5%D0%BF%D1%82%D0%B8%D0%B4


Пример полноатомного МД моделирования липидной мембраны 9

Ионы



Применение полноатомного МД моделирования для уточнения строения 
липидной мембраной
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МД моделирование

Нейтронная 
дифракция 



11Применение полноатомного МД моделирования для уточнения 
строения липидной мембраной



12Применение полноатомного МД моделирования для уточнения 
строения липидной мембраны

МД моделирование
эксперимент



13Применение полноатомного МД моделирования для изучения 
протеин-липидного взаимодействия
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Применение полноатомного МД моделирования для изучения 

протеин-липидного взаимодействия



МД моделирования биомембранных систем

CHARMM36 или AMBER ff99SB
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16Дополнительные примеры полноатомного МД моделирования 
липидных мембран



Упрощенная (united) (“среднезернистая”) модель липида

Неполярные атомы водорода 
отсутствуют,  т.к.
они “включены” в потенциал 
взаимодействия соответствующих 
тяжелых атомов

Полярные атомы водорода, которые 
могут образовывать водородную связь
По прежнему представлены в 
явном виде
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Преимущества:
Точное описание макроскопических 
параметров изучаемой системы. Точное 
воспроизведение строение и конформаций
индивидуальных липидов и белков. 
Адекватное определение энергии 
межмолекулярного взаимодействия. 
Позволяет проводить МД расчет в шкале 
до 500 нс

Недостатки:
Не позволяет изучать мембранные 
процессы требующие длительной 
релаксации. Ограничения по размеру 
мембраны (как правило всего 
до 1000 липидов)

Упрощенная модель мембраны 
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Примеры МД моделирования мембранных систем 19



Примеры МД моделирования мембранных систем 20



Примеры упрощенного МД моделирования мембранных систем 21

Кардиолипин в мембране



Примеры упрощенного МД моделирования мембранных систем
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23Применение “среднезернистого” МД моделирования для изучения 
протеин-липидного взаимодействия

Пример анимация 
МД моделирования
Взаимодействия 
пептида 
с бислоем



24
Дополнительные примеры “среднезернистого” МД моделирования 

мембранных систем



Дополнительные примеры “среднезернистого” МД моделирования 
мембранных систем
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На сегодняшний день 
“среднезернистое” МД 

моделирование является самым 
популярным методом



Как задать начальную геометрию мембраны?

- вручную, располагая отдельные липиды на удаленном расстоянии, после этого 
необходима сольватация полученной системы и длительное МД моделирование 
“самоорганизации” мембраны

- вручную, используя операции симметрии можно создать мембрану в 
кристаллическом состоянии, после этого необходимо систему сольватировать и 
привести в термическое равновесие

- использовать специальные программные пакеты (VMD) способные конструировать 
мембрану определенного состава и нужного размера

- использовать интернет-порталы (серверы) способные в интерактивном режиме 
конструировать мембрану определенного состава и нужного размера

- позаимствовать готовую геометрию сольватированной равновесной мембраны из 
литературных источников, при этом не забывая цитировать этот источник
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Бесплатный программный пакет - VMD Visual Molecular Dynamics)

http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/
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http://www.ks.uiuc.edu/Research/vmd/


CHARMM-GUI Web-Портал для построение мембраны 
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SwissParam Web-Портал для создания модели липида 29



The GlycoBioChem PRODRG2 Server

Web-Портал для создания модели липида
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http://davapc1.bioch.dundee.ac.uk/cgi-bin/prodrg/

http://davapc1.bioch.dundee.ac.uk/cgi-bin/prodrg/


Automated Topology Builder (ATB) and Repository

Web-Портал для создания топологии молекулы
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https://atb.uq.edu.au/index.py

база данных
из 173 тысяч
готовых
топологических
моделей



Онлайн генератор топологии органических молекул 
в формате OPLS
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http://zarbi.chem.yale.edu/ligpargen/
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