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Бензол и другие летучие органические соединения являются компонентами нефтепродуктов и полимерных материалов, повсеместно применяемых в быту и промышленности. Попадая внутрь организма, гидрофобные органические соединения способны накапливаться в клеточных мембранах [1], что приводит к изменению в структуре и свойствах липидного бислоя [2, 3]. Эти изменения, по-видимому, ответственны за токсические и бактерицидные свойства многих органических растворителей. Компьютерное моделирование изменения свойств мембран в присутствии подобных соединений может помочь в понимании механизма их действия, что представляется важным с точки зрения медицины и микробиологии.

В данной работе мы осуществили молекулярно-динамические исследования взаимодействия бензола с бислоем из димиристоилфосфатидилхолина (ДМФХ). Система, используемая для моделирования, представляла собой липидный бислой, состоящий из 72 молекул ДМФХ, находящийся в водной среде, состоящей из 1848 молекул воды, в которую добавлялся также бензол в различной концентрации.

В результате моделирования наблюдалось значительное увеличение площади поверхности мембраны и ее текучести, или, иными словами, набухание мембраны. Дополнительно были измерены другие параметры, ответственные за упорядочивание липидных цепей. К ним относятся: угол наклона липидных хвостов относительно нормали бислоя, дейтериевый параметр порядка и общая толщина мембраны. Изменения данных параметров оказались менее выражены.

Полученные зависимости всех посчитанных величин от концентрации бензола позволили выделить два режима, разделенные пределом растворимости бензола в воде. Когда количество бензола превышало это значение, то между слоями липида начинал формироваться слой из почти чистого бензола. Этот процесс соответствует образованию новой фазы и обеспечивает молекулярный механизм для механического разрыва бислоя под действием неполярных соединений.
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