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Среди  различных  ионных  каналов  следует  уделить  особое  внимание  лиганд-
зависимым  каналам.  В  данном  исследовании  изучались  трансмембранные  ионные 
каналы ацетилхолинового семейства: ацетилхолиновый  [1], глициновый [2], рецептор 
гамма-аминомасляной  кислоты типа  А [3].  Трёхмерная  структура  ацетилхолинового 
рецептора  была  получена  их  Базы  данных  белковых  структур  (PDB  ID  1OED). 
Структуры  остальных  рецепторов  было  построены  по  гомологии,  при  этом  для 
глицинового  рецептора  была учтена  известная  трёхмерная  структура  ТМ2 спиралей 
PDB:1VRY  [4].  Исследовались  альфа1  гомомерный  глициновый  рецептор,  альфа1-
бета2-гамма2  и  альфа4-бета4-дельта  ГАМК-А  каналы.  При  входе  в  канал  ионы, 
гидратированные  несколькими  молекулами  воды  теряли  часть  гидратной  оболочки. 
Динамика  иона  внутри  канала  характеризовалась  тремя  фазами:  медленной  при 
прохождении  первого  кольца  заряженных   аминокислотных  остатков,  быстрым 
прохождением  средней  части  канала  и  медленной  фазой  прохождения  второго 
заряженного кольца. 

Изучалась  динамика  ионов  в  каналах  при  различных  степенях  сольватации, 
действующих внешних силах.  Были рассмотрены наиболее  важные с биологической 
точки  зрения  ионы.  Показано  влияние  электростатических  взаимодействий,  степени 
сольватации  на  динамику  ионов.  Найдены  проницаемости  для  различных  ионов, 
согласующиеся с экспериментальными данными.
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