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Исследована перестройка конформационной структуры полиамфолитных полипептидов на по-
верхности заряженной сферической золотой наночастицы при периодическом изменении во вре-
мени ее полярности с использованием молекулярно-динамического моделирования. Рассчитаны
угловые распределения атомов полипептида, а также радиальные распределения плотности атомов
макроцепи в экваториальной области наночастицы с дифференциацией по типам звеньев. Полиам-
фолитная оболочка приобретала кольцеобразную форму, а образовавшееся макромолекулярное
кольцо располагалось вокруг заряженной наночастицы перпендикулярно вектору напряженности
внешнего электрического поля. При увеличении заряда наночастицы опоясывающая опушка упо-
рядочивалась по типам звеньев макроцепи, образуя концентрические кольцеобразные слои. При
этом диаметр кольцеобразной макромолекулярной опушки зависел от закона распределения заря-
женных звеньев в макроцепи. При повышении температуры наблюдалась деформация кольцеоб-
разной макромолекулярной опушки в моменты времени наибольшей поляризации наночастицы.
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Функциональные золотые наночастицы, на
поверхности которых находятся биомакромоле-
кулы находят широкое применение в качестве на-
нозондов в биомедицине, для доставки лекар-
ственных препаратов, а также используются в
различных сенсорах, таких как сенсоры на основе
эффектов гигантского комбинационного рассея-
ния или поверхностного плазмонного резонанса
[1–13]. В этом аспекте особый интерес вызывает
управление перестройкой конформаций адсор-
бированных на поверхности наночастицы макро-
цепей, содержащих в своей структуре заряжен-
ные звенья, воздействием внешнего электриче-
ского поля или электромагнитного излучения.

Если на поверхности заряженной металличе-
ской наночастицы расположена макромолекула
полиэлектролита, то под воздействием электри-
ческих зарядов распределенных по поверхности
металла происходит перестройка конформацион-
ной структуры адсорбированной макроцепи. При
этом форма металлического нанообъекта (сфери-

ческая, цилиндрическая, сфероидальная) и рас-
пределение поверхностной плотности электриче-
ских зарядов на нем оказывают значительное
влияние на изменение формы макромолекуляр-
ной оболочки, обволакивающей наночастицу.
При изменении полного заряда металлической
наночастицы или величины вектора напряжен-
ности внешнего статического электрического по-
ля, которое вызывает появление неоднородно
распределенных электрических зарядов на по-
верхности, форма полиэлектролитной оболочки
может плавно изменяться от рыхлой к плотной.
При этом макромолекулярная опушка также мо-
жет быть либо вытянутой вдоль оси поляризации
наночастицы либо смещенной к одному из по-
люсов наночастицы в зависимости от закона
распределения заряженных звеньев в макроце-
пи [14–20].

Другая картина конформационных изменений
наблюдается для в целом нейтральных полиам-
фолитов, адсорбированных на поверхности в це-
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лом нейтральной металлической наночастицы,
при помещении данной наносистемы во внешнее
переменное электрическое поле сверхвысокоча-
стотного диапазона. В данном случае происходи-
ли периодические изменения конформаций ад-
сорбированного полиамфолита вслед за измене-
нием направления вектора напряженности
внешнего электрического поля, а также возмож-
но было образование опоясывающей кольцеоб-
разной полиамфолитной опушки в экваториаль-
ной области наночастицы. При этом на характер
изменений конформаций макроцепи оказывало
влияние как форма наночастицы, так и распреде-
ление заряженных звеньев в макроцепи [21–24].

Внешнее однородное электрическое поле вы-
зывает появление индуцированных зарядов на
поверхности сферической металлической нано-
частицы, которые будут распределены с поверх-
ностной плотностью, пропорциональной коси-
нусу угла между направлением вектора E элек-
трического поля и нормали к поверхности
наночастицы σ =  [25]. При помеще-
нии заряженной сферической металлической
наночастицы во внешнее переменное электри-
ческое поле в результате сложения зарядов, од-
нородно распределенных по поверхности нано-
частицы и индуцированных внешним электриче-
ским полем, в ее экваториальной области
образуется заряженный пояс из находящихся на
поверхности атомов, не изменяющих знак заряда
при периодическом изменении полярности на-
ночастицы. Данный пояс из атомов наночастицы
в ее экваториальной области тем шире, чем боль-
ше полный заряд наночастицы при неизменной
амплитуде вектора напряженности переменного
электрического поля.

Поэтому, если на поверхности заряженной
сферической металлической наночастицы ад-
сорбирована в целом нейтральная полиамфо-
литная макроцепь, то при помещении данной
наносистемы во внешнее переменное электри-
ческое поле изменения конформационной
структуры полиамфолита будут значительно от-
личаться от ранее рассмотренного случая ад-
сорбции полиамфолитной макроцепи на поверх-
ности в целом нейтральной наночастицы в сверх-
высокочастотном электрическом поле [21]. Это
делает возможным плавную перестройку кон-
формаций адсорбированного полиамфолита пу-
тем изменения величины и знака полного заряда
наночастицы при периодическом изменении ее
полярности.

Таким образом, целью данной работы являет-
ся исследование перестройки конформаций в це-
лом нейтральных полиамфолитных макромоле-
кул, адсорбированных на поверхности сфериче-

θ π3 cos /(4 )E

ской металлической наночастицы во внешнем
переменном электрическом поле, при изменении
ее заряда.

ДЕТАЛИ КОМПЬЮТЕРНОГО 
ЭКСПЕРИМЕНТА

Было произведено молекулярно-динамиче-
ское (МД) моделирование полиамфолитных по-
липептидов на поверхности сферической золотой
наночастицы с использованием программного
комплекса NAMD 2.14 [26]. Модель золотой на-
ночастицы была получена путем вырезания шара
радиусом 1.5 нм из кристалла золота, а ее атомы в
процессе моделирования оставались зафиксиро-
ванными. Были рассмотрены четыре в целом
нейтральных полиамфолитных полипептидов:

1) полипептид P1, состоящий из 300 амино-
кислотных остатков с 200 звеньями Ala (A) с рав-
номерно распределенными 50 звеньями Asp (D,
заряд –1e) и 50 звеньями Arg (R, заряд +1e) –
(ADA2RA)50;

2) полипептид P2, состоящий из 300 амино-
кислотных остатков с 240 звеньями Ala с равно-
мерно распределенными 30 звеньями Asp и 30
звеньями Arg – (A2DA4RA2)30;

3) полипептид P3, состоящий из 400 амино-
кислотных остатков с 320 звеньями Ala с равно-
мерно распределенными 20 парами звеньев Asp и
20 парами звеньев Arg – (A4R2A8D2A4)20;

4) полипептид P4, состоящий из 304 амино-
кислотных остатков с 272 звеньями Ala с равно-
мерно распределенными 8 парами звеньев Asp и 8
парами звеньев Arg – A8(A8D2A16R2A8)8A8.

Для полипептидов было использовано сило-
вое поле CHARMM36 [27, 28]. Нековалентные
взаимодействия с золотой наночастицей описы-
вались потенциалом Леннард-Джонса, парамет-
ризованным в работе [29]: глубина потенциаль-
ной ямы для атома золота задавалась равной –
5.29 ккал/моль, а минимум потенциала находил-
ся на расстоянии 2.951 Å. Данный потенциал на-
ходит широкое применение при исследовании
методом МД адсорбции пептидов и других моле-
кул на поверхности золотых наночастиц [30–39].
Потенциал Ван-дер-Ваальса обрезался на рассто-
янии 1.2 нм с помощью функции сглаживания
между 1.0 и 1.2 нм. Электростатические взаимо-
действия рассчитывались непосредственно на
расстоянии 1.2 нм, а на большем расстоянии ис-
пользовался метод “частица–сетка” Эвальда
(PME) [40] с шагом сетки 0.11 нм. Вся наноси-
стема была помещена в куб с ребрами 20 нм, за-
полненный молекулами воды TIP3P [41]. Перед
началом МД-моделирования производилась
минимизация энергии наносистемы методом со-
пряженных градиентов с максимальным количе-
ством шагов равном 10000.
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В качестве стартовых были использованы пол-
ностью обволакивающие наночастицу конфор-
мационные структуры полипептидов, получен-
ные в результате МД-моделирования на поверх-
ности нейтральной наночастицы в отсутствие
внешнего электрического поля [21]. Для этого
было проведено МД-моделирование при посто-
янной температуре (термостат Берендсена) c ша-
гом 1 фс в течение 15 нс. При этом на начальном
участке траектории температура устанавливалась
равной 900 К, а на конечном участке – 300 К. Это
позволяло достигать более глубоких минимумов
конформационной энергии макроцепи, в том
числе на более коротком участке траектории. Для
контроля получения равновесных конформаций
осуществлялось наблюдение за изменением сред-
неквадратичного расстояния между атомами по-
липептида в различных конформациях (RMSD).

Поверхность наночастицы заряжалась путем
присваивания парциальных зарядов атомам, рас-
положенным на ее поверхности [42, 43]. Были по-
лучены следующие значения поверхностной
плотности заряда сферической наночастицы (ин-
декс означает парциальный заряд одного атома на
поверхности наночастицы): σ0.02 ≈ 0.4e/нм2, σ0.05 ≈
≈ 1e/нм2, σ±0.15≈ 3e/нм2, которым соответствовали
полные заряды наночастицы: Q0.02 ≈ 11e, Q0.05 ≈
≈ 28e, и Q0.15 ≈ 85e. Для компенсации избыточного
заряда всей молекулярной системы добавлялись
ионы хлора, которые были распределены случай-
ным образом по всей ячейке моделирования.
Парциальные заряды на поверхности заряжен-
ной наночастицы в дальнейшем суммировались с
парциальными зарядами, индуцированными
внешним электрическим полем.

Во внешнем однородном электрическом поле
на поверхности сферической металлической на-
ночастицы заряды распределяются с поверхност-
ной плотностью пропорциональной косинусу уг-
ла между направлением вектора электрического
поля и нормали к поверхности наночастицы [25].
Поэтому вследствие появления поля наведенной
поляризации первичное электрическое поле око-
ло наночастицы будет сильно искажено и локаль-
ное электрическое поле вблизи сферической на-
ночастицы задавалось через изменение парци-
альных зарядов атомов на ее поверхности так, как
они были бы распределены, если бы наночастица
была бы помещена во внешнее однородное элек-
трическое поле, т. е. по закону косинуса угла ори-
ентации нормали. В процессе МД-моделирова-
ния плотности индуцированных зарядов перио-
дически изменялись во времени по закону синуса
с периодом колебаний T = 2.4 нс в течение 4 пери-
одов колебаний. Пиковое значение индуциро-
ванного дипольного момента поляризованной
наночастицы составляло p ≈ 5.5 кД. В этом случае
на положительно заряженном полюсе наночасти-

цы атомы приобретали индуцированные элек-
трическим полем парциальные заряды равные
+0.5e. Каждый период колебания был разбит на 8
равных временных отрезков по 0.3 нс в течение
которых поле не изменялось, а значение диполь-
ного момента наночастицы на выбранном отрез-
ке задавалось путем его усреднения по всей длине
отрезка. Дипольный момент наночастицы изме-
нялся в следующей последовательности, начиная
со стартовой конформации полипептида: +0.69p
(среднее значение на участке колебаний от π/8 до
3π/8), +0.97p (от 3π/8 до 5π/8), +0.69p (от 5π/8 до
7π/8), 0 (от 7π/8 до 9π/8), –0.69p (от 9π/8 до
11π/8), –0.97p (от 11π/8 до 13π/8), –0.69p (от 13π/8
до 15π/8), 0 (от 15π/8 до 17π/8). МД-моделирова-
ние было произведено при постоянных темпе-
ратурах 300 и 900 К (термостат Берендсена).
Время моделирования для каждого полипепти-
да с периодическим изменением полярности
наночастицы в течение четырех периодов со-
ставило 9.6 нс с шагом 1 фс.

По результатам моделирования по получен-
ным конформациям рассчитывались радиальные
распределения плотности атомов полипептидов
относительно оси поляризации наночастицы в ее
экваториальной области шириной 1 нм. Также
рассчитывались угловые распределения атомов
полипептида. Расчет углового распределения
производился с шагом в 10 градусов (отрица-
тельно заряженному полюсу соответствует угол
180 град, экваториальной области – угол 90 град,
а положительно заряженному полюсу – угол
0 град). Зависимости угловых распределений ато-
мов адсорбированной макроцепи были нормиро-
ваны на амплитудные значения концентрации
атомов в экваториальной области с учетом разли-
чий площади поверхности сферических поясов,
ограниченных окружностями различного радиуса:

, где  –
площадь сферического пояса, ограниченного уг-
лами 80 и 90 град,  – нормированное чис-
ло атомов макроцепи в сферическом поясе,

 – число атомов макроцепи в сферическом
поясе, а  – площадь сферического пояса,
ограниченном углами θ1 и θ2.

РЕЗУЛЬТАТЫ МОЛЕКУЛЯРНО-
ДИНАМИЧЕСКОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ

По окончанию МД-моделирования полиам-
фолитных макроцепей на поверхности сфери-
ческой золотой наночастицы с периодическим
изменением во времени ее полярности при тем-
пературе 300 К в экваториальной области обра-
зовывалась кольцеобразная макромолекулярная
опушка, структура которой зависела от полного
заряда наночастицы.

θ θ = θ θ θ θ1 2 1 2 1 2( , ) ( , ) (80,90)/ ( , )N n S S (80,90)S

θ θ1 2( , )N

θ θ1 2( , )n
θ θ1 2( , )S
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На рис. 1а изображена стартовая конформаци-
онная структура полипептида P3, полученная в
результате МД-моделирования на нейтральной
поверхности наночастицы в отсутствие внешнего
электрического поля [21]. Видно, что макроцепь
полностью обволакивает наночастицу. Схожим
образом выглядели стартовые конформации и
для других рассмотренных полипептидов. При
МД-моделировании с температурой 300 К на по-
верхности в целом нейтральной золотой наноча-
стицы в переменном электрическом поле в эква-
ториальной области формировалась опоясываю-
щая полиамфолитная опушка (рис. 1б) [21]. Это
происходило из-за того, что при периодическом
изменении полярности наночастицы заряжен-
ные звенья макроцепи смещаются с одноименно
заряженных полюсов наночастицы в слабо заря-
женную экваториальную область наночастицы.
При этом из-за слабого локального электриче-
ского поля в экваториальной области звенья мак-
роцепи оставались там при периодической пере-
поляризации наночастицы, удерживаемые Ван-
дер-Ваальсовым притяжением поверхности и
взаимным притяжением между звеньями макро-
цепи. С течением времени все аминокислотные
остатки полипептида постепенно оказывались в
экваториальной области золотой наночастицы.

На поверхности положительно заряженной
наночастицы в результате сложения зарядов, ин-
дуцированных внешним переменным электриче-
ским полем и однородно распределенных по по-
верхности наночастицы, в ее экваториальной об-
ласти образовывался пояс из находящихся на
поверхности атомов, которые оставались поло-
жительно заряженными при периодическом из-
менении полярности наночастицы. Данный пояс
из атомов наночастицы в экваториальной обла-
сти был тем шире, чем больше полный заряд на-
ночастицы. Поэтому, в результате моделирова-
ния полиамфолитов с температурой 300 К при пе-
риодическом изменении полярности заряженной
золотой наночастицы в ее экваториальной обла-
сти структура кольцеобразной опушки упорядо-
чивалась по типам аминокислотных остатков в
зависимости от их заряда. В отличие от случая не-
заряженной металлической наночастицы [21]
звенья полиамфолита были распределены по сло-
ям макромолекулярного кольца в зависимости от
их типа. Как видно (рис. 1в–е), при максималь-
ном рассмотренном заряде наночастицы Q0.15 в
экваториальной области у поверхности распола-
гается концентрический кольцеобразный слой из
отрицательно заряженных звеньев Asp, далее идет
слой нейтральных звеньев Ala, а на внешнем крае
полипептидного кольца располагаются положи-
тельно заряженные аминокислотные остатки Arg,
которые отталкиваются от положительно заря-
женной наночастицы. При этом, чем больше ней-
тральных аминокислотных остатков Ala содер-

Рис. 1. Стартовая конформация полипептида P3 на по-
верхности сферической золотой наночастицы (а), а так-
же конформации полипептида P3 (б, в, г), P1 (д) и P4 (е)
после МД-моделирования при температуре 300 К с пе-
риодическим изменением полярности наночастицы (б –
в целом нейтральная наночастица, в, г, д, е – при заряде
Q0.15 наночастицы; а, б, в, д – вид вдоль вектора диполь-
ного момента, г – вид сбоку; голубая трубка – звенья Ala,
красным цветом изображены звенья Asp, а белым – Arg).

(a)

(б)

(в)

(г)

(д)
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жится между заряженными звеньями макроцепи,
тем диаметр образовавшегося полиамфолитного
кольца был больше. Это видно на рисунках, на
которых изображены полипептиды P1 (рис. 1д),
P3 (рис. 1в) и P4 (рис. 1е).

На рис. 2 изображены зависимости угловых
распределений атомов полипептидов P3 и P1 на
поверхности сферической наночастицы по окон-
чанию МД-моделирования с периодическим
изменением ее полярности. Видно, при темпе-
ратуре 300 К на поверхности в целом нейтраль-
ной наночастицы (кривые 2) профиль углового
распределения атомов полипептидов сосредото-
чен около экватора. При этом пик углового рас-
пределения атомов для полипептидов P3 (рис. 2а)
и P4 был значительно уже, чем для полипептидов
P1 (рис. 2б) и P2 с меньшим расстоянием между
заряженными звеньями в макроцепи [21]. По ме-
ре увеличения полного заряда наночастицы про-
исходило уширение профиля углового распреде-
ления атомов полиамфолита (кривые 3). Это про-
исходило по той причине, что увеличивалась
положительно заряженная область около эквато-
ра наночастицы при периодическом изменении
ее полярности. А так как там сосредоточивались
противоположно заряженные звенья по отноше-
нию к полному заряду наночастицы, то и ширина
полиамфолитного кольца вдоль оси поляризации
наночастицы также увеличивалась.

На рис. 3 изображены радиальные распределе-
ния плотности атомов полипептидов P3 и P1 в эк-
ваториальной области сферической золотой на-
ночастицы по окончанию МД-моделирования
при температуре 300 К с периодическим измене-
нием ее полярности. В стартовой конформации
звенья макроцепи независимо от их типа были
расположены большей частью около поверхност-
ности наночастицы (рис. 1а), о чем свидетель-
ствуют характерные пики на кривых радиального
распределения плотности атомов полиамфолита
(рис. 3а). После моделирования на поверхности
незаряженной наночастицы образовалась коль-
цеобразная полипептидная опушка (рис. 1б), а
плотность звеньев атомов макроцепи в экватори-
альной области при этом значительно снизилась
(рис. 3б). По мере увеличения полного заряда на-
ночастицы профили радиальных распределений
плотности атомов полипептидов с дифференциа-
цией по типам звеньев смещались относительно
поверхности. На рис. 3в и 3г видно, что профиль
плотности атомов по аминокислотным остаткам
Asp находится у поверхности наночастицы и об-
разует слой шириной около 1 нм перпендикуляр-
но оси поляризации наночастицы. Далее от цен-
тра наночастицы идет слой нейтральных звеньев
Ala, ширина которого зависела от числа звеньев
аланина расположенных между звеньями Asp и
Arg. На периферии находится слой из положи-
тельно заряженных звеньев Arg, причем его ши-

рина примерно в два раза больше ширины слоя из
звеньев Asp, что связано с большей длиной ради-
кала в аминокислотном остатке, на конце кото-
рого и сосредоточен заряд звена. Диаметр образо-
вавшейся упорядоченной по аминокислотным
остаткам опоясывающей полиамфолитной опуш-
ки при полном заряде наночастицы Q0.15 для по-
липептида P1 был равен приблизительно 7.1 нм,
для P2 – 7.5 нм, для P3 и P4 – около 10 нм.

Другой характер перестройки конформаций
полиамфолитных полипептидов в переменном
электрическом поле на поверхности сферической
золотой наночастицы при изменении ее полного
заряда наблюдался при высокой температуре
МД-моделирования. Ранее в [21] было показано,
что при высокой температуре на поверхности
нейтральной наночастицы наблюдаются времен-

Рис. 2. Зависимости угловых распределений атомов
полипептидов P3 (а) и P1 (б) на поверхности сфери-
ческой золотой наночастицы по окончанию МД-мо-
делирования с периодическим изменением ее поляр-
ности: 1 – в стартовой конформации, 2 и 4 – на по-
верхности в целом нейтральной наночастицы, 3 и 5 –
при заряде Q0.15 наночастицы (2 и 3 – при температу-
ре 300 К, а 4 и 5 – при 900 К).
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Рис. 3. Радиальные распределения плотности атомов
полипептидов P3 (а, б, в) и P1 (г) в экваториальной об-
ласти сферической золотой наночастицы по оконча-
нию МД-моделирования при температуре 300 К с пери-
одическим изменением ее полярности: а – в стартовой
конформации, б – на поверхности в целом нейтральной
наночастицы, в и г – при заряде Q0.15 наночастицы (1 –
по аминокислотным остаткам Ala, 2 – по звеньям Arg,
3 – по звеньям Asp).
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ные колебания конформационной структуры ад-
сорбированного полиамфолита вслед за измене-
нием переменного электрического поля сверхвы-
сокой частоты: конформационная структура
полипептида дважды за период колебаний изме-
нялась от вытянутой в направлении оси поляри-
зации к плотно обволакивающей, схожей со стар-
товой конформационной структурой (рис. 1а).
Это происходило потому, что при высокой темпе-
ратуре моделирования потенциальные барьеры
между звеньями полипептида преодолевались
легче, чем при низкой температуре. По мере уве-
личения положительного заряда наночастицы от-
рицательно заряженные звенья Asp все сильнее
притягивались к поверхности наночастицы в ее
экваториальной области. Поэтому, увеличение
полного заряда наночастицы приводило к им-
мобилизации части звеньев полиамфолитного
полипептида в экваториальной области нано-
частицы. Это в свою очередь приводило к тому,
что амплитуда периодических изменений кон-
формаций макроцепи снижалась, а при макси-
мальном рассмотренном значении полного за-
ряда наночастицы Q0.15 большая часть звеньев
полиамфолита оказывалась сосредоточенной в
экваториальной области сферической металли-
ческой наночастицы.

На рис. 4а изображена конформация полипеп-
тида P2 на поверхности золотой наночастицы при
заряде Q0.02 на последнем периоде МД-моделиро-
вания с периодическим изменением ее полярно-
сти при температуре 900 К в момент времени, ко-
гда дипольный момент имеет максимальное зна-
чение и направлен вниз. Видно, что при самом
низком рассмотренном полном заряде наноча-
стицы и при ее максимальном значении диполь-
ного момента в данный момент времени наблю-
дается вытягивание петель макроцепи вдоль оси
поляризации наночастицы, схожее со случаем
нейтральной наночастицы [21]. При значении
полного заряда наночастицы Q0.15 в момент вре-
мени, когда дипольный момент наночастицы
максимален (рис. 4б) большая часть звеньев Asp
сосредоточена в районе экватора, а петель мак-
роцепи, выброшенных в направлении оси по-
ляризации, не наблюдается. При этом из-за то-
го, что в данный момент времени на полюсах
наночастицы индуцированы максимальные
значения электрических зарядов, часть заря-
женных звеньев полиамфолитного полипепти-
да сместилась к полюсам.

Это хорошо видно на рис. 5, где изображены
зависимости угловых распределений атомов по-
липептидов P3 (рис. 5а) и P2 (рис. 5б) на поверх-
ности сферической золотой наночастицы по ами-
нокислотным остаткам Asp на последнем периоде
моделирования с периодическим изменением
полярности наночастицы при температуре 900 К.
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Видно, что еще при полном заряде наночастицы
равном Q0.05 (кривые 1 и 2) звенья Asp полипепти-
да большей частью находятся в одной из припо-
лярных областей наночастицы в зависимости от
направления поляризации. Это говорит о том, что
при низких значениях полного заряда наночасти-
цы происходят временные колебания конформа-
ционной структуры полиамфолита с выбрасыва-
нием петель макроцепи вдоль оси поляризации,
схожие со случаем нейтральной наночастицы
[21]. А при значении полного заряда сферической
наночастицы равного Q0.15 (кривые 3 и 4) боль-
шая часть аминокислотных остатков Asp сосре-
доточена в экваториальной области наночасти-
цы и лишь небольшая часть из них сместилась к
противоположно заряженному полюсу, что со-
ответствует иммобилизации полиамфолита и
прекращению периодического вытягивания
макромолекулярной опушки в направлении
оси поляризации наночастицы.

По окончанию МД-моделирования при тем-
пературе 900 К, когда дипольный момент наноча-
стицы был равен нулю, и при максимальном зна-
чении полного заряда наночастицы Q0.15 форми-
ровалась конформационная структура, схожая со
случаем моделирования при температуре 300 К.
На рисунках 4в и 4г, видно, что образовывалось
трехслойное полиамфолитное кольцо в экватори-
альной области, упорядоченное по типам зве-
ньев. На рис. 2 (кривые 4) изображены зависимо-
сти угловых распределений атомов полипептидов
P3 и P1 по окончанию моделирования с периоди-
ческим изменением полярности в целом ней-
тральной наночастицы. Видно, что атомы макро-
цепи распределены по всей поверхности ней-
тральной наночастицы, как и в стартовой
конформации. А при значении полного заряда
сферической наночастицы равного Q0.15 (рис. 2,
кривые 5) формируется угловое распределение
атомов полипептида, схожее со случаем модели-
рования на поверхности заряженной наночасти-
цы при низкой температуре. Схожий характер
конформационных изменений при моделирова-
нии с температурой 900 К наблюдался для всех
рассмотренных полиамфолитных полипептидов,
в том числе для полипептида P4.

Таким образом, на поверхности заряженной
сферической металлической наночастицы во
внешнем переменном электрическом поле кон-
формационная структура адсорбированного по-
лиамфолита, изначально обволакивающего всю
наночастицу, претерпевала значительные изме-
нения. Полиамфолитная оболочка приобретала
кольцеобразную форму и опоясывала сфериче-
скую наночастицу. При этом образовавшееся по-
лиамфолитное кольцо располагалось вокруг на-
ночастицы перпендикулярно вектору напряжен-
ности внешнего электрического поля. По мере

увеличения заряда наночастицы кольцеобраз-
ная опушка упорядочивалась по типам звеньев
макроцепи. У поверхности располагался кон-
центрический кольцеобразный слой из звеньев,

Рис. 4. Конформации полипептида P2 на поверхности
сферической золотой наночастицы при заряде Q0.02 (а)
и Q0.15 (б) на последнем периоде МД-моделирования с
периодическим изменением ее полярности при темпе-
ратуре 900 К в момент времени, когда дипольный мо-
мент имеет максимальное значение и направлен вниз,
а также конформации полипептида P3 (в) и P1 (г) по
окончанию моделирования при 900 К и при заряде
Q0.15 (а, б – вид сбоку, в, г – вид вдоль вектора диполь-
ного момента; голубая трубка – звенья Ala, красным
цветом изображены звенья Asp, а белым – Arg).
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заряженных противоположно по отношению к
наночастице. А на периферии располагался
концентрический слой из одноименно заря-
женных звеньев полиамфолита по отношению
к заряду наночастицы. При этом посередине
находился слой из нейтральных звеньев полиам-
фолитной макромолекулы, толщина которого
была тем больше, чем больше было расстояние
между противоположно заряженными звеньями в
макроцепи, а поэтому и диаметр кольцеобразной
опушки также был больше.

При высокой температуре моделирования, до-
статочной для преодоления межзвенных потен-
циальных барьеров полиамфолита, на поверхно-
сти сферической золотой наночастицы при пери-

одическом изменении ее полярности по мере
увеличения ее полного заряда амплитуда колеба-
ний полиамфолитной опушки снижалась, а сама
макроцепь оказывалась сосредоточенной в эква-
ториальной области наночастицы. При этом на
поверхности сильно заряженной наночастицы
дважды за период колебания в моменты времени,
когда вектор напряженности переменного элек-
трического поля был минимален, образовыва-
лось упорядоченное по типам звеньев полиамфо-
литное кольцо, схожее со случаем моделирования
при низкой температуре. А в моменты времени,
когда дипольный момент наночастицы был мак-
симален, макромолекулярное кольцо деформи-
ровалось за счет смещения небольшого числа за-
ряженных аминокислотных остатков в сильно за-
ряженные приполярные области наночастицы.

Таким образом, в данной наносистеме воз-
можно осуществлять перестройку структуры по-
лиамфолитной оболочки на поверхности сфери-
ческой металлической наночастицы воздействи-
ем внешнего переменного электрического поля в
зависимости от заряда наночастицы. При этом
адсорбированная полиамфолитная макроцепь
может содержать фотоактивные центры в своей
структуре, расположение которых также будет из-
меняться при изменении конформации макромо-
лекулы. Такое управление формой макромолеку-
лярной оболочки и ее внутренней структурой при
учете заряда наночастицы может быть использо-
вано в сенсорах на основе эффекта гигантского
комбинационного рассеяния или поверхностно-
го плазмонного резонанса, при создании нанома-
териалов и чувствительных элементов измери-
тельной наноэлектроники.

Исследование выполнено при финансовой
поддержке Министерства науки и высшего обра-
зования Российской Федерации в рамках научно-
го проекта № FSGU-2023-0003.
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