Термочувствительный биоклей: моделирование. 
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Получение медицинского клея является актуальной комплексной проблемой, требующей от клея удовлетворять требованиям биосовместимости, высокой силе адгезии и биоразлагаемости [1]. Кроме того, интересным также является способность управлять свойствами этого клея посредством внешних стимулов. Исследование проводилось как экспериментально, так и с помощью компьютерного моделирования. Данный доклад будет посвящен преимущественного последнему.
Исследуемый клей состоит из двух компонент: блок со-полипептид с последовательностью (Val-Pro-Gly-Lys-Gly)n – (Val-Pro-Gly-Val-Gly)m [2] и анионного поверхностно-активного вещества - додецилбензолсульфоната натрия. Моделирование производилось в полноатомном масштабе с явным растворителем. 
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Рисунок 1. Ячейка моделирования с полипептидом V40K72 и ПАВ, сформировавших единый комплекс посредством электростатического взаимодействия.
Показана влияние молекулярного веса полипептида на эффект термочувствительности. Было показано, что наличие НКТР клея обеспечивается взаимодействием заряженного и амфифильного блока, и не возможна в случае наличия только одного блока. Образование более плотных агрегатов при повышении температуры приводит к большей силе адгезии материала. 
Литература
1. Li Y. et al. Molecular design principles of Lysine-DOPA wet adhesion. //Nature communications. – 2020. – Т. 11. – №. 1. – С. 1-8.
2. Varanko A. K., Su J. C., Chilkoti A. Elastin-like polypeptides for biomedical applications. //Annual review of biomedical engineering. – 2020. – Т. 22. – С. 343-369.
Благодарности

Моделирование проводилось при поддержке гранта РФФИ № 19-33-90121. Также выражаю благодарность моему научному руководителю Игорю Ивановичу Потемкину, и моему коллеге Чхао Ма, выполнившему синтез и экспериментальное изучение клея, из университета Гарварда.
