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Биологическая мембрана. Компьютерный 
эксперимент 

Гидратированный липидный модельный бислой 

ДОФС. Голубым цветом изображены молекулы 

липида, красным – молекулы воды, синим – 

ионы натрия. 

 

Параметры системы: 

Число молекул ДОФС – 288 

Число молекул воды - 14871 
Число молекул ионов натрия - 288 
 

D. V. Pyrkova et al. (2013) J. BIOMOL. STRUCT. DYN. , 
vol. 31, no. 1, pp. 87–95, 



Программа, предназначенная для анализа 
водородных связей. Методы 

Структурное представление водородной связи и численные 
параметры, используемые в программном обеспечении в 
качестве критериев выявления водородной связи. 
 
Время жизни связи равно суммарному числу фреймов, в 
которых она наблюдается. 



Программа, предназначенная для анализа 
водородных связей. Структура программы 

Блок-схема программы; овал - входные данные, прямоугольники - алгоритмы/функции, 
параллелепипеды - выходные файлы. ⁽¹⁾ - информация об атомах; ⁽²⁾ - информация о молекулах 



Картирование липидных бислоёв 

(a) Водородные связи, 

образованные 

группой 𝐶 = 𝑂1; 

(b) Водородные связи, 

образованные 

группой 𝐶 = 𝑂2;  

(c) Водородные связи, 

образованные 

группой 𝐶𝑂𝑂−;  

(d) Водородные связи, 

образованные 

группой 𝑃𝑂4
−;  

(e) Водородные связи во 

всей системе 

Карта распределения межлипидных водородных 

связей в монослое системы ДОФС  
Карта распределения времени жизнимежлипидных 

водородных связей в монослое системы ДОФС  



Заключение 

• Создана программа, предназначенная для численного анализа 
водородных связей в модельных липидных бислоях; 

 

• Визуализированы распределения плотности водородных связей и 
среднего времени существования водородных связей; 

 

• Показано, что группы 𝑃𝑂4
− и 𝐶𝑂𝑂− вносят существенный вклад в 

образовании водородной связи в липидном монослое ДОФС 
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