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Высокомолекулярная цепочка ДНК в водном растворе представляет собой набухший клубок, что обусловлено содержанием в её составе фосфатных групп, заряженных отрицательно. Компенсация заряда, например с помощью многозарядных ионов или катионных солей органических соединений, приводит к компактизации ДНК в растворе. Причем в указанном случае компактизация будет обратимой  [1].  
Целью исследования являлось изучение механизма взаимодействия катионной соли ПАВ с фрагментом ДНК. Органический катион соли (4-бутил-4’-гексокси- триметиламмониума-азобензин, C4-Azo-OC6TMA) содержит в составе азобензольную группу, способную изменять конформацию при облучении светом в ультрафиолетовом диапазоне от более гидрофобной транс- до более гидрофильной цис-конформации. Предполагается, что данное свойство позволит управлять компактизацией цепочки ДНК. Вне зависимости от конформации, молекулы поверхностно-активного вещества организуются в мицеллы при достижении критической концентрации мицеллообразования. Транс-конформер способен образовывать комплексы с ДНК, взаимодействие цис-конформера с ДНК слабо выражено, исходя из [2]. 
Целью данной работы являлось изучение взаимодействия C4-Azo-OC6TMA с ДНК в водном растворе методом молекулярной динамики. Рассматривались системы, содержащие ДНК и поверхностно-активное вещество в транс-конформации (I), в цис-конформации (II), после перехода из транс- в цис-конформацию (III).
Моделирование проводилось при помощи программы AKMD. Для описания взаимодействий атомов были использованы потенциалы OPLS-AA, задающие частичный заряд атомов. Использовались периодические граничные условия. Ячейка была создана при последовательном объединении трех исходных, содержащих цепочку ДНК (18 пар оснований), ионы поверхностно-активного вещества, молекулы воды. Моделирование проводилось с шагом 2 фс. 
Динамика образования агрегатов во время моделирования не рассматривалась. После установления равновесия в системе проводился анализ траекторий, были получены распределения групп атомов C4-Azo-OC6TMA относительно пар оснований ДНК. При анализе исключались ионы ПАВ, находящиеся возле концевых пар оснований ДНК.
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