Изучение взаимодействия полимерных микрогелей с липидной мембраной: компьютерное моделирование
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Полимерные микрогели представляют собой набухшую в растворителе полимерную сетку, способную набухать и коллапсировать при изменении внешних условий и при этом сохранять чёткую форму. Таким образом, микрогели объединяют в себе свойства линейных полимерных цепочек и твёрдых коллоидных частиц [1] и наряду с полимерными наночастицами могут служить контейнерами для адресной доставки лекарств [2]. В связи с этим помимо изучения растворения микрогелей в организме важной задачей является исследование взаимодействия со стенками клеток организма и определение параметров прохождения внутрь клетки. В простейшем случае клеточная мембрана может быть представлена в виде модельного липидного бислоя.

В работе методом диссипативной динамики частиц было изучено взаимодействие микрогелей с липидным бислоем. Первоначально были рассмотрены микрогели различной массы, с различной плотностью сшивки и с различной аффинностью к голове липида. Было показано, что адсорбция микрогелей определяется параметром взаимодействия звеньев микрогеля с гидрофильной головой липида, а степень деформации растёт с уменьшением плотности сшивки и массы (числа частиц, формирующих одиночный микрогель). Далее было изучено поведение системы при коллапсе микрогеля, то есть при ухудшении взаимодействия звеньев микрогеля с окружающим растворителем. Было обнаружено, что в случае плотно сшитых микрогелей, а также микрогелей небольшого размера по мере коллапса происходит постепенное оборачивание микрогеля бислоем. Такое оборачивание является начальным этапом эндоцитоза частицы, то есть поглощения клеточной мембраной. В случае слабо сшитых микрогелей и микрогелей большего размера растекание микрогеля по поверхности бислоя препятствует эффективному оборачиванию.
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