Молекулярно-динамическое моделирование поверхности ПЭТ в водной среде для изучения адсорбции загрязнителей
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Загрязнение окружающей среды частицами микропластика — одна из важнейших экологических проблем [1]. Такие частицы, попадая в воду, способны адсорбировать на своей поверхности канцерогенные загрязнители, такие как бензпирен, что может представлять угрозу для здоровья человека [2]. Молекулярно-динамическое (МД) моделирование позволяет исследовать адсорбционную способность нано и микрочастиц пластика в водной среде с учетом всех особенностей атомистической структуры. 
Цель данной работы — изучить процесс адсорбции молекул бензпирена на поверхности модельных частиц микропластика с помощью компьютерного моделирования методом полноатомной МД. Разработана методика моделирования поверхности полиэтилентерефталата (ПЭТ) в водной среде для двух типов моделей: плоского слоя и сферической наночастицы (рис. 1). Методика включает в себя моделирование расплава ПЭТ, создание слоя или частицы ПЭТ в расплаве при 600 K, охлаждение полимера до 298 K, добавление воды, уравновешивание в условиях NpTансамбля, добавление молекул бензпирена и моделирование процесса адсорбции в условиях NVT-ансамбля в течение 200 нс.
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Рис. 1. Два типа моделируемых систем: плоская поверхность и сферическая наночастица 
Расчёты проводились с применением пакета моделирования GROMACS в силовом поле CHARMM, топологии полимера и загрязнителя задавались с помощью веб-интерфейса CHARMM-GUI [3]. Анализ полученных данных показал, что нано- и микрочастицы ПЭТ способны эффективно адсорбировать бензпирен, что свидетельствует о потенциальной роли таких частиц как переносчиков загрязнителя в водной среде. Разработанная методика универсальна и может быть использована для изучения адсорбции различных загрязнителей на полимерных частицах в водной среде.
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