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Взаимодействие липидной мембраны с амилоидным пептидом и/или молекулами 
холестерина и мелатонина связано с природой и механизмами возникновения болезни 
Альцгеймера [1, 2]. В настоящей работе нами на основе методов нейтронографии,  а 
также,  методов  компьютерного  молекулярно-динамического  (МД)  моделирования, 
исследованы эффекты взаимодействия  на  структуру липидной  мембраны,  на  основе 
модельного  бислоя,  состоящего  из  липидных  молекул  1,2-диолеоил-sn-глицеро-3-
фосфохолина (DOPC). Моделирование выявило изменение толщины липидного бислоя 
при введении дополнительных компонентов. Если присутствие холестерина приводит 
к  увеличению  толщины  мембраны,  то  в  случае  мелатонина  наблюдается 
противоположный  эффект.  Полученные  результаты  хорошо  согласуются  с 
результатами  эксперимента  по  нейтронной  рефлектометрии,  проведенные  на 
однослойных  мембранах.  Анализ  данных  МД  предоставил  дополнительную 
информацию  о  механизме  того,  как  холестерин  и  мелатонин  вызывают  изменения 
толщины мембран, которые наблюдались экспериментально. Стало очевидно, что две 
молекулы  предпочитают  накапливаться  в  разных  частях  мембраны. 
Предположительно,  они  по-разному влияют  на  конформацию  гидрофобных  частей 
липидов, что, в свою очередь, по-разному влияет на структуру всей мембраны. 

Влияние Ab-пептида наблюдается в увеличении площади и уменьшении толщины 
липидного  бислоя.  Расчёты  потенциала  средней  силы  показали  локализацию 
амилоидного  пептида  между  полярным  и  неполярным  доменами  липида.  Расчёты 
функции  радиального  распределения  показали  образования  сильных  связей  между 
атомами фосфатной группы липида и атомами N-конца и атомами радикалов пептида, 
тем  самим,  подтвердив  результаты  расчётов  потенциала  средней  силы.  Наиболее 
устойчивыми  являются  связи  Gly25[N]:DOPC[O14],  Gly25[N]:DOPC[O13], 
Asn27[ND]:DOPC[O11],  Lys28[NZ]:DOPC[O14],  Lys28[NZ]:DOPC[O13],  Lys28[NZ]:DOPC 
[P]. Эти  результаты  согласуются  с  гипотезой  о  токсическом  действии  пептида, 
изложенной  в  работе  [3].  Кроме  этого,  наблюдается  тенденция  к  денатурации 
пептидных молекул, что подтверждает взаимодействие пептида с фосфатной группой. 
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