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Методом молекулярной динамики исследованы конформационные изменения полиамфолитных и
однородно заряженных полипептидов, адсорбированных на поверхности поляризованного в попе-
речном направлении нанопровода, в том числе, при вращении вектора поляризующего электриче-
ского поля. На поверхности поляризованного в поперечном направлении нанопровода наблюда-
лось вытягивание макромолекулярной опушки полиамфолитного полипептида в направлении
поляризации, а однородно заряженный полипептид смещался в поляризованную область попереч-
ного сечения с зарядом, противоположным знаку заряда звеньев макроцепи. Отношение толщины
опушки в направлении поляризации к ее толщине в ортогональном направлении в поперечном се-
чении оказалась тем больше, чем больше расстояние между разноименно заряженными звеньями в
полиамфолитном полипептиде. Во вращающемся вокруг оси металлического нанопровода элек-
трическом поле наблюдается вращение в том же направлении вокруг нанопровода адсорбирован-
ных на его поверхности однородно заряженных полипептидов, а также полиамфолитных полипеп-
тидов, у которых расстояния между положительно и отрицательно заряженными звеньями в макро-
цепи было больше половины длины окружности нанопровода.
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1. ВВЕДЕНИЕ

Управление конформационными изменения-
ми макромолекулярных цепей, адсорбированных
на поверхности плазмонных нанообъектов, под
воздействием электрического поля, а также элек-
тромагнитного излучения вызывает особый инте-
рес с точки зрения создания или модификации
различных химических сенсоров и элементов
устройств наноэлектроники с регулируемыми ха-
рактеристиками [1–3]. Целесообразным пред-
ставляется использование в качестве таких нано-
систем золотых наностержней или нанопроводов
[4, 5], на поверхности которых адсорбированы
полиамфолитные или однородно заряженные
макромолекулы. При этом золотые наностержни
или нанопровода могут образовывать упорядо-
ченные массивы и решетки [6, 7].

В работах [8–12] были исследованы конфор-
мационные изменения полиамфолитных поли-
пептидов на поверхности однородно заряженных
золотой подложки и наночастицы, а также на по-

верхности поляризованной золотой наночасти-
цы, в том числе, при изменении направления ее
поляризации с частотой, соответствующей сверх-
высокочастотному электрическому полю. В слу-
чае адсорбции полиамфолитной макроцепи на
поверхности поляризованной наночастицы [9–11]
наблюдалось набухание макромолекулярной опуш-
ки с преимущественным выбрасыванием петель в
направлении оси поляризации. Этот эффект мо-
жет найти применение в наносистемах с управля-
емой анизотропией в зависимости от направле-
ния внешнего электрического поля. Такими на-
носистемами могут быть поляризованные в
поперечном направлении металлические нано-
стержни или нанопровода, которые образуют
упорядоченные массивы и решетки, и на поверх-
ности которых адсорбированы макромолекулы
полиамфолитов или полиэлектролитов. При из-
менении направления вектора внешнего элек-
трического поля, который при этом всегда нахо-
дится в поперечном направлении по отношению
к оси нанопровода, конформационная структура
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адсорбированной макроцепи, содержащей заря-
женные звенья, будет изменяться в зависимости
от направления приложенного электрического
поля.

В ряде работ [13–15] исследовались возможно-
сти создания наноустройств и наномоторов на
базе углеродных нанотрубок, в которых для обес-
печения функционирования использовалось вра-
щающее в поперечном направлении электриче-
ское поле. Поэтому наносистемы, в которых кон-
формационная структура адсорбированных на
поверхности цилиндрических нанообъектов мак-
ромолекулярных цепей будет изменяться под воз-
действием вращающегося в поперечном направ-
лении электрического поля, также могут найти
применение при создании подобных наномото-
ров и наноустройств.

Электрическая составляющая циркулярно по-
ляризованного монохроматического электромаг-
нитного поля, распространяющегося вдоль оси z
параллельно оси наноцилиндра, имеет вид

(1)

Здесь nx, ny – единичные орты координатных де-
картовых осей x и y. В длинноволновом пределе
для волнового числа  фазы 
волны (1) мало отличаются друг от друга, и на
длине  получаем вращающееся с частотой 
электрическое поле напряженностью E0. В адиа-
батически медленном варианте вращения поля
необходимо, чтобы частота  была много меньше
характерных частот ωc конформационных пере-
ходов фрагментов макроцепи ~1 ГГц (1 нс–1). Та-
ким образом, как и в работах [9–11], мы вновь бу-
дем рассматривать СВЧ-поля, но уже не только
линейной, но и циркулярной поляризации.

Адсорбционный потенциал поверхности на-
нопровода кругового сечения в случае ван-дер-
ваальсовой адсорбции может быть эффективно
представлен комбинацией простейших модельных
потенциалов “твердая стенка–дельта-функцио-
нальная яма”:  (R – ради-
ус цилиндра) [16, 17]. При помещении проводя-
щего нанопровода в однородное электрическое
поле его потенциал в результате поляризации
приобретает зависимость от угловой перемен-
ной  в плоскости поперечного сечения. В пере-
менном монохроматическом СВЧ-поле E(t) =
=  имеет место изменение
поляризации по гармоническому закону с часто-
той , и к адсорбционному потенциалу  до-
бавляется потенциал  внешнего
поля  а также потенциал  поля
поляризованной поверхности наноцилиндра:

 =  То-
гда суммарный потенциал поля в пространстве
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вне нанопровода с циркулярно поляризованной
волной (1) может быть записан в виде

(2)

где 

(3)

– энергия взаимодействия звена полиэлектроли-
та, несущего заряд e, с первичным внешним элек-
трическим полем и полем поляризации провода.
Диэлектрические проницаемости  в (3) ха-
рактеризуют металл нанопровода и окружающую
среду соответственно. Напряженность квазиста-
тического поля  вне цилиндра,
т.е. для  при помещении его в поле  при-
нимает вид

(4)

В случае макроцепного полиамфолита вместо
заряда e звена можно ввести эффективный ди-
польный момент p электронейтральной группы
звеньев. Используя (4), можем записать энергию

 взаимодействия поля 
с дипольным моментом p полиамфолита в виде

(5)

Диэлектрическая проницаемость  метал-
ла нанопровода имеет сильную дисперсию в оп-
тическом диапазоне частот. В случае слабого
СВЧ-поля учет потенциалов (3) и (5) при постро-
ении аналитической модели перестройки кон-
формационной структуры макроцепи, как это
было сделано, например, в работе [9], может быть
произведен в рамках теории возмущений.

Авторами ряда работ исследовались наноси-
стемы, в которых макромолекулярные цепи были
адсорбированы на поверхностях нанообъектов
различной формы, с целью использования по-
добных наносистем в люминесцентно-оптиче-
ском измерителе концентрации кислорода [16, 17].
В качестве таких наносистем с управляемыми под
воздействием электрического поля параметрами
также могут быть использованы рассмотренные в
данной статье наноструктуры, представляющие
собой поляризованный металлический нанопро-
вод с адсорбированной на его поверхности поли-
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амфолитной или однородно заряженной макро-
цепью.

Таким образом, целью данной работы являет-
ся исследование перестройки конформационной
структуры полиамфолитных и однородно заря-
женных полипептидов на поверхности поляризо-
ванного в поперечном направлении золотого на-
нопровода, в том числе, при вращении вектора
поляризующего электрического поля.

2. МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМИЧЕСКОЕ 
МОДЕЛИРОВАНИЕ

Молекулярно-динамическое (МД) моделиро-
вание было проведено с использованием про-
граммного комплекса NAMD 2.13 [18]. Была
рассмотрена молекулярная система, в которой
полипептид располагался на поверхности цилин-
дрического золотого нанопровода. При этом ато-
мы нанопровода в процессе МД-моделирования
оставались зафиксированными.

Модель золотого нанопровода была получена
путем вырезания цилиндра радиусом 1.5 нм и
длиной 15.5 нм из кристалла золота. Были рас-
смотрены четыре в целом нейтральных полиам-
фолитных полипептида с разным порядком рас-
положения заряженных аминокислотных остатков:

1) полипептид A400R100D100, состоящий из
600 аминокислотных остатков с 400 звеньями Ala
(A) с равномерно распределенными 100 звеньями
Asp (D, заряд –1e) и 100 звеньями Arg (R, заряд
+1e) – (ADAARA)100,

2) полипептид A480R60D60, состоящий из
600 аминокислотных остатков с 480 звеньями Ala
с равномерно распределенными 60 звеньями Asp
и 60 звеньями Arg – (AADAAAARAA)60,

3) полипептид A784R98D98, состоящий из 980
аминокислотных остатков с 784 звеньями Ala с
равномерно распределенными 49 парами звеньев
Asp и 49 парами звеньев Arg – (A4RRA8DDA4)49,

4) полипептид A880R54D54, состоящий из 988
аминокислотных остатков с 880 звеньями Ala с рав-
номерно распределенными 27 парами звеньев Asp и
27 парами звеньев Arg – A8(A8DDA16RRA8)27A8.

Также были рассмотрены три однородно заря-
женных полипептида, состоящие из 800 амино-
кислотных остатков:

5) полипептид A760D40 (суммарный заряд
макроцепи –40e), состоящий из 760 звеньев Ala с
равномерно распределенными 40 звеньями Asp –
(A10DA9)40,

6) полипептид A720D80 (суммарный заряд
макроцепи –80e), состоящий из 720 звеньев Ala с
равномерно распределенными 80 звеньями Asp –
(A5DA4)80,

7) полипептид A640D160 (суммарный заряд
макроцепи –160e), состоящий из 640 звеньев Ala

с равномерно распределенными 160 звеньями Asp –
(A2DA2)160.

Для полипептидов было использовано сило-
вое поле CHARMM22 [19]. Их нековалентные
взаимодействия с золотым нанопроводом описы-
валось потенциалом Леннард-Джонса, парамет-
ризованным в работе [20]. Потенциал Ван-дер-
Ваальса обрезался на расстоянии 1.2 нм с помо-
щью функции сглаживания между 1.0 и 1.2 нм.
Электростатические взаимодействия рассчиты-
вались непосредственно на расстоянии 1.2 нм, а
на большем расстоянии использовался метод
“частица–сетка” Эвальда (PME) [21] с шагом сет-
ки 0.11 нм. Вся наносистема была помещена в куб
с длиной ребра 24 нм, заполненный молекулами
воды TIP3P [22]. Для контроля получения равно-
весных конформаций осуществлялось наблюде-
ние за изменением среднеквадратичного расстоя-
ния (RMSD) между атомами полипептида в раз-
личных конформациях.

МД-моделирование производилось в три эта-
па. На первом этапе каждая из первых четырех
макромолекул в целом нейтральных полиамфо-
литных полипептидов располагалась в виде не-
равновесного клубка рядом с поверхностью неза-
ряженного цилиндрического золотого нанопрово-
да, а каждая макроцепь из остальных однородно
заряженных полипептидов располагалась ря-
дом с положительно заряженной поверхностью
нанопровода (поверхностная плотность заряда
+3.3 e/нм2). МД-моделирование производилось
при постоянной температуре (термостат Беренд-
сена), равной 900 К, с последующим ее пониже-
нием до 300 К. Это позволяло достигать более
глубоких конформационных минимумов энергии
макроцепи, в том числе, на более коротком участ-
ке траектории. Длина временнóй траектории до-
стигала 15 нс. Были рассмотрены по три разных
стартовых клубка для каждого полипептида. По
результатам МД-моделирования были получены
по три конформационные структуры для каждого
рассмотренного полипептида, при которых он
обволакивал нанопровод. Эти структуры были
использованы затем в качестве стартовых конфи-
гураций на втором этапе МД-моделирования, на
котором полипептиды располагались на поверх-
ности поляризованного в поперечном направле-
нии нанопровода.

Локальное электрическое полe нанопровода,
поляризованного в поперечном направлении, за-
давалось путем присваивания парциальных заря-
дов атомам нанопровода, расположенным на ци-
линдрической поверхности, по закону косинуса,
что отвечало однородной поляризации нанопро-
вода в поперечном направлении. Были получены
следующие значения индуцированного диполь-
ного момента нанопровода на единицу его дли-
ны: p0.125 = 0.75 кД/нм, p0.25 = 1.5 кД/нм, p0.50 =
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= 3.0 кД/нм и p1.00 = 6.0 кД/нм. Нижний индекс у
дипольного момента  означает максимальную
величину парциального заряда одного атома в по-
ложительно заряженной области поляризованного
нанопровода. По результатам МД-моделирова-
ния на поляризованном нанопроводе при различ-
ных значениях его дипольного момента на конеч-
ном стационарном участке траектории по всем
полученным конформациям на поверхности на-
нопровода рассчитывались радиальные распреде-
ления средней плотности атомов полипептида с
дифференциацией по типам звеньев, а также
средние угловые распределения атомов полипеп-
тида с шагом в 10° по поперечному сечению. (От-
рицательно заряженному полюсу по поперечно-
му сечению нанопровода соответствует угол 180°,
а положительно заряженному полюсу – угол 0°).

На третьем этапе производилось МД-модели-
рование полипептидов в поляризующем электри-
ческом поле, вращающемся вокруг оси нанопро-
вода. При этом в качестве стартовых конформа-
ционных структур полипептидов использовались
конформации, полученные в результате МД-мо-
делирования на поверхности поляризованного
нанопровода. Для этого распределение парциаль-
ных зарядов на поверхности золотого нанопрово-
да изменялось в соответствии с изменением на-
правления поляризующего электрического поля,
а, следовательно, и дипольного момента попереч-
но поляризованного нанопровода, который по-
ворачивался на каждом отрезке МД-моделирова-
ния на 30° вокруг оси. При этом за все время
МД-моделирования дипольный момент нано-
провода поворачивался на один полный оборот
вокруг оси. Время МД-моделирования при каж-
дом изменении направления дипольного момен-
та нанопровода достигало 0.5 нс, а температура
МД-моделирования составляла 900 и 300 К. По
результатам МД-моделирования при вращении
дипольного момента нанопровода были построе-
ны средние угловые распределения атомов ами-
нокислотных остатков при разных направлениях
дипольного момента нанопровода.

3. РЕЗУЛЬТАТЫ ИССЛЕДОВАНИЯ

3.1. МД-моделирование полиамфолитных 
полипептидов на поверхности золотого 

нанопровода во вращающем электрическом поле

В результате МД-моделирования полиамфо-
литных полипептидов на поверхности нейтраль-
ного неполяризованного золотого нанопровода
макромолекулярная цепь адсорбировалась на его
поверхности, обволакивая его. На рис. 1а [23]
изображена конформационная структура поли-
пептида A784R98D98 на поверхности неполяри-
зованного нанопровода.

p
Схожие конформационные структуры были

получены и для других рассмотренных полиам-
фолитных полипептидов. При этом формирова-
лись характерные радиальные распределения
средней плотности атомов полипептида (рис. 2а,
кривые 1–3) с пиком радиальной плотности у по-
верхности нанопровода [24] вне зависимости от
типа звеньев, схожие со случаями адсорбции на
плоской поверхности и поверхности сфериче-
ской наночастицы [8–12]. Средние угловые рас-
пределения атомов полипептида по поперечному
сечению по всем результатам МД-моделирования
(рис. 2б, кривые 1–3) указывают на однородное в
целом распределение атомов вокруг нанопровода
с флуктуациями, которые объясняются объемом
выборки.

При МД-моделировании на поверхности по-
ляризованного в поперечном сечении золотого
нанопровода происходила перестройка конфор-
мационной структуры адсорбированной полиам-
фолитной макроцепи, которая значительно отли-
чалась от случая адсорбции на поверхности непо-
ляризованного нанопровода (рис. 1б). По мере
увеличения дипольного момента нанопровода с

 до  все большее количество аминокис-
лотных остатков Asp смещались к поверхности в
положительно заряженной области нанопровода
(вверху на рис. 1б), а аминокислотные остатки
Arg смещались к поверхности в отрицательно за-
ряженной области нанопровода (внизу на рис. 1б).

Кроме того, наблюдалось вытягивание макро-
молекулярной опушки в поперечном сечении в
направлении дипольного момента из-за отталки-
вания одноименно заряженных по отношению к
поверхности остатков в полярных областях нано-
провода (рис. 1б). Это наиболее ярко выражено у
полипептидов A784R98D98 и A880R54D54 с их
большим расстоянием между разноименно заря-
женными аминокислотными остатками в макро-
цепи. По мере увеличения расстояния между по-
ложительными и отрицательными звеньями в
макроцепи наблюдается выбрасывание все боль-
ших по размерам петель макроцепи в поперечном
сечении нанопровода вдоль дипольного момента
(рис. 1б). Такая перестройка конформационной
структуры начиналась при значении дипольного
момента нанопровода равном  для всех поли-
пептидов, а макромолекулярная опушка макси-
мально вытягивалась при значении дипольного
момента нанопровода равном . При меньших
значениях дипольного момента нанопровода та-
кие конформационные изменения были слабо
выражены.

Радиальные распределения средней плотности
атомов полипептида на поверхности поляризо-
ванного нанопровода (рис. 2а, кривые 4–6) также
значительно отличаются от распределений на не-
поляризованном нанопроводе (рис. 2а, кривые 1–3)

0.125p 1.00p

0.50p

1.00p



КОЛЛОИДНЫЙ ЖУРНАЛ  том 83  № 1  2021

ПЕРЕСТРОЙКА КОНФОРМАЦИОННОЙ СТРУКТУРЫ 61

и схожи с распределениями на поляризованной
сферической металлической наночастице [9–11].
На рис. 2а видно, что пики радиального распреде-
ления средней плотности заряженных аминокис-
лотных остатков Arg и Asp полипептида находят-
ся у поверхности поляризованного нанопровода,
а профиль радиального распределения средней
плотности звеньев Ala смещен от поверхности.

На рис. 2б (кривые 4–6) изображены средние
угловые распределения атомов полипептида
A784R98D98 на поверхности поляризованного в
поперечном направлении золотого нанопровода.
Видно, что на поляризованном нанопроводе
произошло перераспределение аминокислотных
остатков Arg в его отрицательно заряженную об-
ласть, а звенья Asp сместились в его положитель-

Рис. 1. Результаты МД-моделирования полипептида
A784R98D98 на поверхности золотого нанопровода.
(а) Неполяризованный незаряженный нанопровод.
(б) Поляризованный в вертикальном направлении
нанопровод с дипольным моментом p1.00 – вид с тор-
ца, дипольный момент направлен снизу вверх. (в) Тот
же поляризованный нанопровод после поворота его
дипольного момента на 270° по часовой стрелке – ди-
польный момент направлен справа налево. Светло-
серая трубка – звенья Ala, черным цветом изображе-
ны звенья Arg, а серым – Asp.

(а)

(б)

(в) Рис. 2. Радиальные зависимости средней плотности
(а) и средние угловые распределения (б) атомов поли-
пептида A784R98D98 на неполяризованном (кривые
1–3) и поляризованном с дипольным моментом p1.00
(кривые 4–6) золотом нанопроводе с дифференциа-
цией по типам звеньев. Кривые 1 и 4 – аминокислот-
ные остатки Ala, 2 и 5 – остатки Arg, 3 и 6 – остатки
Asp.
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но заряженную область, что также схоже со слу-
чаем поляризованной металлической наночасти-
цы [9–11].

Средняя толщина макромолекулярного слоя
на поверхности поляризованного нанопровода
вдоль дипольного момента (рис. 1б, в вертикаль-
ном направлении) была больше средней тол-
щины макромолекулярного слоя в ортогональ-
ном поперечном направлении (рис. 1б, в гори-
зонтальном направлении) для полипептида
A400R100D100 в 1.4 раза, для A480R60D60 –
в 1.6 раза, для A784R98D98 – в 1.9 раза, а для
A880R54D54 – в 2.4 раза.

Далее полученные конформационные струк-
туры полиамфолитных полипептидов, адсорби-
рованных на поверхности поляризованного золо-
того нанопровода, были использованы в качестве
стартовых для МД-моделирования при вращении
дипольного момента нанопровода, значение ко-
торого было равно  При МД-моделировании
при температуре 900 и 300 К наблюдались изме-
нения конформационной структуры полипепти-
дов A784R98D98 и A880R54D54, при которых по-
липептид поворачивался вслед за вращающимся
дипольным моментом нанопровода. Вместе с
тем, при температуре 300 К такие конформацион-
ные изменения были выражены менее ярко из-за
того, что потенциальные барьеры для звеньев
макроцепи преодолеваются труднее, чем при вы-
сокой температуре моделирования.

На рис. 1в изображена конформационная
структура полипептида A784R98D98 после пово-
рота дипольного момента нанопровода на 270° по
часовой стрелке (температура 900 К). При этом
дипольный момент нанопровода направлен спра-
ва налево. Видно, что аминокислотные остатки
Arg, адсорбированные на поверхности, находятся
в правой отрицательно заряженной области на-
нопровода, а адсорбированные звенья Asp – в его
левой положительно заряженной области. При
этом петли опушки макроцепи располагаются
под некоторым углом к направлению дипольного
момента нанопровода и немного отстают от заря-
женных звеньев полипептида, адсорбированных
на поверхности, при вращении дипольного мо-
мента поперечно поляризованного нанопровода.

На рис. 3 изображены средние угловые распре-
деления атомов аминокислотных остатков Asp
полипептидов при углах поворота дипольного
момента нанопровода на 0°, 90°, 180°, 270° и 360°
от начального направления снизу вверх, соответ-
ствующего рис. 1б. По оси абсцисс отложен угол
при обходе оси нанопровода по часовой стрелке.
Видно, что пик углового распределения атомов
звеньев Asp полипептидов A784R98D98 (рис. 3а)
и A880R54D54 (рис. 3б) следует за углом поворота
дипольного момента нанопровода.

Другая картина при вращении дипольного мо-
мента нанопровода наблюдалась для полипепти-
дов A400R100D100 и A480R60D60 с небольшим
расстоянием между заряженными звеньями в

1.00.p

Рис. 3. Средние угловые распределения атомов ами-
нокислотных остатков Asp полипептидов
A784R98D98 (а), A880R54D54 (б) и A480R60D60 (в)
при углах поворота дипольного момента нанопровода
0° (1), 90° (2), 180° (3), 270° (4) и 360° (5).
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макроцепи. При повороте вектора дипольного
момента происходило такое смещение заряжен-
ных звеньев полипептида, при котором заряжен-
ные звенья одного знака, изначально адсорбиро-
ванные на поверхности нанопровода, удалялись
во внешнюю область макромолекулярной опуш-
ки, а изначально находящиеся на внешнем крае
опушки звенья противоположного знака, наобо-
рот, смещались к той части поверхности нано-
провода, зарядовое состояние которой измени-
лось. В целом это приводило к тому, что полиам-
фолитный полипептид не поворачивался вслед за
вращающимся дипольным моментом нанопро-
вода. Это хорошо видно на рис. 3в, где показаны
средние угловые распределения атомов аминокис-
лотных остатков Asp полипептида A480R60D60,
полученные при повороте дипольного момента
нанопровода: бóльшая часть звеньев Asp осталась
в той же области, где они находились изначально.

3.2. МД-моделирование однородно заряженных 
полипептидов на поверхности золотого 

нанопровода во вращающем электрическом поле

При МД-моделировании отрицательно заря-
женных полипептидов на поверхности поляризо-
ванного в поперечном направлении золотого на-
нопровода по мере увеличения его дипольного
момента макромолекулярная цепь все сильнее
смещалась в положительно заряженную область
нанопровода из стартовой конформации, при ко-
торой макромолекула обволакивала нанопровод.

На рис. 4а изображена полученная в результате
МД-моделирования конформационная структура
полипептида A720D80 на поляризованном нано-
проводе с дипольным моментом  а на рис. 4б –
на нанопроводе с дипольным моментом 

При значении дипольного момента  отри-
цательно заряженный полипептид полностью
сместился в верхнюю положительно заряженную
область поперечно поляризованного нанопрово-
да (рис. 4а), а при значении дипольного момента

 такое смещение выражено в меньшей степе-
ни (рис. 4б). Это хорошо видно на графиках сред-
них угловых распределений атомов полипептида
A720D80 (рис. 5а). На поверхности неполяризо-
ванного нанопровода (рис. 5а, кривая 1) наблю-
дается равномерное распределение атомов поли-
пептида A720D80 вокруг нанопровода. Когда ди-
польный момент нанопровода был равен 
(рис. 5а, кривая 2), небольшая часть звеньев мак-
роцепи сместилась в положительно заряженную
область нанопровода. Однако уже при значении
дипольного момента  бóльшая часть амино-
кислотных остатков сместились в положительно
заряженную область нанопровода (рис. 5а, кри-
вая 3), а при  и  почти все звенья полипеп-
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Рис. 4. Результаты МД-моделирования полипептида
A720D80 на поверхности поляризованного в верти-
кальном направлении нанопровода с направленным
снизу вверх дипольным моментом p1.00 (а) и p0.25 (б),
а также после поворота дипольного момента p0.25 на
270° по часовой стрелке, когда он направлен справа
налево (в). Светло-серая трубка – звенья Ala, черным
цветом изображены звенья Arg, а серым – Asp.
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тида находятся в положительно заряженной области
(рис. 5а, кривые 4 и 5). Схожие конформацион-
ные структуры и средние угловые распределения
атомов макроцепи были получены и для поли-
пептидов A760D40 и A640D160.

Полученные конформационные структуры
однородно заряженных полипептидов, адсорби-
рованных на поверхности поляризованного золо-
того нанопровода с дипольным моментом ,
были использованы в качестве стартовых для
МД-моделирования при вращении дипольного
момента нанопровода, значение которого также
составляло  При этом для всех рассмотрен-
ных однородно заряженных полипептидов на-
блюдалось вращение всей макроцепи вслед за
вращающимся дипольным моментом нанопровода.

На рис. 4в изображена конформационная
структура полипептида A720D80 после поворота
дипольного момента нанопровода на 270° по ча-
совой стрелке (дипольный момент нанопровода
направлен справа налево), полученная в резуль-
тате МД-моделирования при температуре 900 К.
Вся макромолекулярная цепь сместилась в левую
положительно заряженную при данном направ-
лении дипольного момента область нанопровода,
при этом бóльшая часть заряженных остатков Asp
находятся у поверхности в данной области нано-
провода. Тем не менее, видно, что макроцепь не
располагается строго по центру положительно за-
ряженной области (в левой части нанопровода),
то есть отстает от текущего угла поворота диполь-
ного момента. Такой же эффект наблюдался для
полипептидов A760D40 и A640D160 при МД-мо-
делировании при температуре 900 и 300 К. Это хо-
рошо видно на графиках средних угловых распре-
делений атомов аминокислотных остатков Asp
полипептидов A720D80 (рис. 5б) и A760D40 (рис. 5в)
при разных направлениях дипольного момента
нанопровода. Положение пика углового распре-
деления атомов аминокислотных остатков Asp
однородно заряженных полипептидов при вра-
щении дипольного момента нанопровода отстает
от его текущего значения. Такое запаздывание
может быть связано с тем, что плотность зарядов
на поверхности нанопровода в полярной области
меняется слабо согласно изменению функции
косинуса, а потому разности сил электростатиче-
ского притяжения в полярной области недоста-
точно для преодоления ван-дер-ваальсова взаи-
модействия между макроцепью и нанопроводом.
При этом для полиамфолитных полипептидов
A784R98D98 и A880R54D54 такой эффект запаз-
дывания был выражен слабее либо совсем не на-
блюдался, что может быть связано с тем, что по-
лиамфолитные полипептиды при вращении об-
волакивали нанопровод полностью.

0.25p

0.25.p

Рис. 5. (а) Средние угловые распределения атомов по-
липептида A720D80 на золотом нанопроводе, поля-
ризованном с разными дипольными моментами: 1 –
0, 2 – p0.125, 3 – p0.25, 4 – p0.50, 5 – p1.00. Средние угло-
вые распределения атомов аминокислотных остатков
Asp полипептидов A720D80 (б) и A760D40 (в) при уг-
лах поворота дипольного момента нанопровода
0° (1), 90° (2), 180° (3), 270° (4) и 360° (5).
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4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Таким образом, на поверхности поляризован-

ного в поперечном направлении относительно
оси золотого нанопровода конформационная
структура адсорбированных полиамфолитных
и однородно заряженных полипептидов суще-
ственно изменяется. В случае полиамфолитных
полипептидов наблюдается вытягивание макро-
молекулярной опушки в направлении поляриза-
ции. При этом отношение толщины макромоле-
кулярной опушки в направлении поляризации к
толщине в ортогональном направлении в попе-
речном сечении тем больше, чем больше расстоя-
ние между разноименно заряженными звеньями
в макроцепи. В случае однородно заряженных
полипептидов по мере увеличения степени поля-
ризации нанопровода происходит постепенное
смещение аминокислотных остатков в заряжен-
ную с противоположным знаком по отношению к
полипептиду область поперечно оси поляризо-
ванного нанопровода.

Во вращающемся вокруг оси металлического
нанопровода электрическом поле наблюдается
вращение в том же направлении вокруг нанопро-
вода адсорбированных на его поверхности одно-
родно заряженных звеньев полипептидов. Для
полиамфолитных полипептидов появление тако-
го эффекта вращения зависит от расстояния меж-
ду положительно и отрицательно заряженными
звеньями в макроцепи. Для того чтобы наблюда-
лось вращение полиамфолитного полипептида
вокруг нанопровода во вращающемся электриче-
ском поле, расстояние между положительно и от-
рицательно заряженными звеньями в макроцепи
должно быть сравнимо с половиной длины
окружности нанопровода или быть больше.

Обнаруженные эффекты могут найти приме-
нение в различных химических сенсорах и эле-
ментах устройств наноэлектроники с регулируе-
мыми под воздействием электрического поля
параметрами, в том числе с управляемой анизо-
тропией, например в сенсорах на основе гигант-
ского комбинационного рассеяния. Кроме того,
подобные эффекты могут быть использованы при
создании различных наноустройств и молекуляр-
ных машин, например, таких, как наномоторы и
нанопереключатели.
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