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Наночастицы сульфидов металлов являются одним из перспективных материалов в биофотонике и медицине, используемым для диагностики и мониторинга in vivo различных биопроцессов, а также для таргетной терапии онкологических заболеваний. 
В представленной работе анализируются молекулярные механизмы образования наночастиц сульфидов металлов методом бактериального синтеза при помощи бактерий Bacillus subtilis 168 [1]. Особенностью бактериального синтеза наночастиц сульфидов металлов на основе именно этих бактерий является то, что единственным белком, участвующим в процессе синтеза и адсорбируемым на поверхности частиц, является флагеллин, присутствующий в жгутиках бактерий и обладающий уникальными характеристиками, обуславливающими его высокую подвижность, благодаря которой флагеллин может организовываться в полые цилиндрические структуры.
Методами молекулярной динамики было изучено поведение флагеллина в водных растворах солей, использующихся в процессе синтеза наночастиц сульфида цинка. Расчёты проводились при помощи программного комплекса GROMACS. Аминокислотная последовательность флагеллина 6GOW (рисунок 1а) взята из международной базы данных белков RCSB PDB. На основе анализа среднего радиуса инерции и распределения заряда изучена динамика молекул флагеллина. Было обнаружено, что в растворе, содержащем ионы хлора и цинка, средний радиус инерции постепенно уменьшался (на графике, рисунок 1б, радиус инерции белка в присутствии ионов цинка обозначен чёрным цветом, без ионов цинка - красным). 
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	Рисунок 1. Расcчитанная молекулярная структура флагеллина (а) и радиус инерции флагеллина (б) в присутствии ионов хлора (б, (I)) и ионов хлора и цинка (б, (II)).


В результате исследования траектории движения молекулы флагеллина было замечено, что в присутствии ионов цинка радиус инерции флагеллина уменьшился. Это указывает на то, что возникает электростатическое взаимодействие между ионами цинка и аминокислотами флагеллина, вследствие чего уменьшается подвижность молекул и формируются наночастицы сульфида цинка.
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