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Стремительное развитие нанотехнологий и появление перспективных наноматериалов представляет интерес, в частности, для решения задач фармакологии и медицины. Так, недавно был проведён ряд исследований, направленных на изучение процессов взаимодействия наночастиц фуллерена C60  и углеродных нанотрубок различных размеров и функционального состава с биологическими мембранами и клеточной стенкой [1-3]. Было выявлено, что и те и другие могут использоваться для эффективной доставки лекарств и иных биологически активных веществ к биологическим мембранами либо через них. 

Данная работа посвящена изучению взаимодействия клеточной стенки грамотрицательной бактерии с нанотрубками различных длин и функциональных составов методом молекулярной динамики. Для этого была построена крупнозернистая модель клеточной стенки грамотрицательной бактерии, представляющая собой ассиметричный липидный бислой, содержащий молекулы липополисахарида (LPS) и фосфолипида (DPPE). В качестве растворителя использовалась модель  поляризуемой воды с одно- и двухвалентными катионами: Ca2+ и Na+. Используя полученные модели, был проведён сравнительный анализ эффективности взаимодействия в зависимости от ионного окружения и типа нанотрубки.

Литература
1. Baoukina, Svetlana and Monticelli, Luca and Tieleman, D. Peter: Interaction of pristine and functionalized carbon nanotubes with lipid membranes. The Journal of Physical Chemistry B. 2013.

2. Hsu, Pin-Chia and Jefferies, Damien and Khalid, Syma: Molecular Dynamics Simulations Predict the Pathways via Which Pristine Fullerenes Penetrate Bacterial Membranes. The Journal of Physical Chemistry B. 2016.

3. Jacobson, Kurt H. and Gunsolus, Ian L. and Kuech, Thomas R. and Troiano, etc. Lipopolysaccharide density and structure govern the extent and distance of nanoparticle interaction with actual and model bacterial outer membranes. Environmental science & technology. 2015. 

