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ВВЕДЕНИЕ 
 

Актуальность проблемы. Настоящая работа посвящена одному из самых быстро 
развивающихся отраслей современной науки – компьютерному эксперименту и его 
применению в изучении сложных молекулярных систем. Идея компьютерного 
эксперимента появилась с одной стороны в результате создания параллельных 
вычислительных ресурсов, в том числе суперкомпьютеров, компьютерных кластеров и 
наконец гридов, а также точных, быстродействующих специализированных программных 
пакетов и алгоритмов, а с другой стороны в областях науки, которые пока еще не 
считаются точными (в химии, биологии и в других отраслях) в результате накопления 
теоретических знаний. Для развития и распространения этого направления к скачковому 
прогрессу привело, так называемое, изобретение метода молекулярной динамики, 
который позволил достичь более совершенного сопоставления результатов, полученных 
компьютерными и физическими экспериментами. Подобные эксперименты дают 
возможность проследить за всем процессом изучаемого явления, однако для проверки 
правильности полученных результатов все же требуется проведение лабораторных 
опытов.   

Компьютерный эксперимент с наибольшей эффективностью применяется для 
изучения динамических структур и свойств сложных молекулярных систем. Он может 
применяться также в изучении динамических структур и свойств лиотропных систем, 
которые появляются в водных растворах амфифильных веществ, очень распространенных 
в природе и имеющих научное и прикладное значения.  

Принципы образования этих систем, в особенности биологических мембран и мицелл 
пока еще находятся на стадии своего развития, где основные исследования главным 
образом относятся к их надмолекулярным структурам, тогда как вопросы, связанные с 
механизмами образования и молекулярными динамическими структурами основных 
элементов, формирующих системы – мицелл и бислоев, пока не изучены в достаточной 
степени. В области исследования динамической структуры и свойств подобных систем, 
большие возможности дает метод компьютерного динамического моделирования. 
Необходимо отметить, что важность динамических исследований подобных систем с 
помощью компьютерного эксперимента обусловлена именно фактическим отсутствием 
исследований в данном направлении.  
 
Цель работы. Целью представленной работы является компьютерное исследование 
динамических структур водных растворов амфифильных веществ (АВ), в зависимости от 
влияния водорастворимых полимеров на структуру основных структурных элементов 
системы (мицелл и бислоев). В данной работе в качестве АВ были использованы широко 
распространенные додецилсульфат натрия и пентадецилсульфонат натрия.  
Для осуществления поставленной цели были приняты к разрешению следующие задачи:   
 

1. выяснить динамические закономерности структуры систем АВ/вода, в 
зависимости от концентрации АВ в воде и температуры, получив фазовую 
диаграмму системы АВ/вода в достаточно широком температурном и 
концентрационном диапазоне;  

2. исследовать влияние полиэлектролитов на бислои додецилсульфата натрия 
(ДДСН) в воде;  

3. исследовать образование обратных мицелл в системах (ДДСН)/вода в присутствии 
полимерных молекул;  
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4. в разных температурных и концентрационных диапазонах исследовать 
образование плоских бислойных мицелл в ламеллярных жидких кристаллических 
системах пентадецилсульфонат натрия (ПДСН)/вода;  

5. с точки зрения параллелизации сравнить используемые программные пакеты, с 
целью выбора оптимального варианта для проведения компьютерного 
эксперимента. 

 
Научная новизна работы. В данной работе для исследования структуры и динамических 
свойств комплексных смешанных систем АВ/вода и АВ/полимер/вода впервые был 
использован компьютерный эксперимент с применением метода молекулярной динамики, 
с помощью которого были исследованы структурные параметры и динамическая 
конформация молекул АВ в мицеллах и бислоях, а также были исследованы особенности 
взаимодействия АВ/полимер в воде.  

Было выявлено, что результаты компьютерного эксперимента, сделанного 
посредством “всеатомарных” (или “полноатомный”) силовых полей, более близки к 
данным, полученным реальным экспериментом. В частности, при изучении систем 
ДДСН/вода становится ясно, что “всеатомарный” подход силового поля довольно удачно 
описывает поведение углеводных хвостов молекул АВ в бислоях и мицеллах, а также 
точным образом аппроксимирует динамические явления, наблюдаемые на поверхностях 
бислойных мицелл.  

Впервые с помощью компьютерного эксперимента было доказано, что в системах 
ДДСН/вода некоторое количество полимера типа полидиаллилдиметиламмонний хлорида 
(ПДАДМАХ) приводит к образованию двух фаз с разными структурами. Надо отметить, 
что образование этих фаз непосредственно связано с концентрацией полимера и 
температурой системы.  

Теплоаналитическим методом и методом моделирования было выяснено, что наличие  
полимера (ПДАДМАХ) со средней массой Mn=4.815г/моль и средней весовой массой 
Mw=8.911г/моль (до 5% концентрационного интервала) не приводит к изменению фазы L2 
наблюдаемой в системе. В результате исследования выяснилось, что в бислоях и 
мицеллах при наличии указанной макромолекулы углеводные хвосты ДДСН молекул 
становятся более упорядоченными, причиной чего является именно затвердение 
структуры бислоев и мицелл, в результате которого наблюдаются большие значения  
вязкости.  

Изучая системы сульфонат/вода с длинными алкильными хвостами в широком 
температурном диапазоне, впервые наблюдался процесс самосборки АВ с помощью 
компьютерного эксперимента.  
 
Научная и практическая ценность. Научная ценность работы состоит в том, что она 
меняет представления о процессе самосборки молекул АВ в водных растворах, предлагая 
новую динамическую теорию самосборки молекул АВ в малом временном диапазоне.    

Прикладное значение пожалуй заключается в том, что молекулы АВ, мицеллы и 
бислои входят в селективное взаимодействие с разными высоко- и низкомолекулярными 
соединениями в зависимости от температуры и концентрации, в результате чего 
происходит сосуществование двух разных фаз. 
 
Положения, выдвигаемые к защите: 

1.Выяснить динамические закономерности структуры систем АВ/вода, в зависимости 
от концентраций АВ/вода в воде и от температуры, получая фазовую диаграмму 
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системы АВ/вода в довольно широком температурном и концентрационном 
диапазоне.  

2.Выяснить закономерности динамического взаимодействия молекул АВ с 
полимерными молекулами в сложных смешанных системах АВ/вода в различных 
фазах системы.  

3. Исследовать обратные группировки (обратные мицеллы) молекул АВ в условиях 
взаимодействия с полиэлектролитами. 

4. Исследовать особенности фазового перехода в системах алкилсульфонат/вода. 
 
Апробация работы. Материалы диссертации многократно представлялись на 

разных международных и местных конференциях (Phys. Dyn. Sys. -2003 РА, CSIT -2005 - 
РА, SSMBS-2008, MSSMBS -2012 - РФ, Mod. App. Nanotech.-2012 - Беларусь, MiPRO – 
2012 – Хорватия), а также докладывались в различных научных учреждениях РА.  

 
Публикации. В рамках работы были опубликованы 32 научных работ.  
 
Структура и объем работы. Диссертация состоит из введения, литературного обзора, 

главы, посвященной методологическому описанию эксперимента и 3-х глав, где 
представлены результаты  компьютерного моделирования исследуемой системы, а также 
выводов.   

В конце диссертации приведен список цитируемой литературы, а также представлен 
терминологический словарь. Объем диссертации составляет 264 страницы, включая 
рисунки, таблицы, и список цитируемой литературы, включающий 197 наименований.  

 
 

СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ 
 

В первой главе диссертации представлен анализ литературы, где подробно 
представлены базы данных, семантический подход, а параграф 1.2 посвящен 
компьютерному моделированию молекулярных систем АВ.  

В условиях накапливания многочисленной информации и обработки данных, в 
биологии появляется необходимость упорядочить его с помощью универсальных баз 
данных, из которых пожалуй самая популярная и часто используемая база – это Protein 
Data Bank (PDB), где системы представляются в трехмерном пространстве в виде частиц, 
составляющих часть системы. В указанном параграфе (1.1) подробно говорится об 
особенностях информационного характера этого формата, а также представлены 
специальные форматы различных программных пакетов или базы данных. Коротко 
представлен семантический веб  (Semantic Web) или семантический подход, который 
предназначен для упрощения и регулирования поиска сетевых данных. Представлены 
также квантовые и классические методы компьютерного моделирования, а в конце 
говорится также о методе Монте Карло, часто используемого в компьютерном 
эксперименте.  

Вместе с развитием информационных технологий большой интерес стало получать 
применение программных пакетов в сферах молекулярной физики, биологии и т.д., в том 
числе, в области исследований, которые в последнее время осуществляются с помощью 
моделирования биологических мембран, жидких кристаллических систем и 
компьютерного эксперимента. Вместе с увеличением мощности вычислительных 
ресурсов начались исследования более сложных систем, в частности, модельных 
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мембран, состоящих из амфифильных веществ и воды, а также поверхностно-активных 
веществ.  

В параграфе 1.2 приведены исследования подобных сложных молекулярных систем, 
имеющиеся в литературе, методом компьютерного моделирования.  

Во второй главе диссертации представлен метод молекулярной динамики, 
имеющиеся программные пакеты, а также физико-химические характеристики изучаемых 
веществ.  

Подробно представлен метод молекулярной динамики, являющийся инструментом 
исследования (параграф 2.2) и программные пакеты GROMACS и NAMD (параграф 2.3), 
а также приведен ряд известных силовых полей.  

Метод молекулярной динамики, в основе которого лежит подход атом-атом 
потенциалов, считается одним из основных методов компьютерного моделирования 
основных процессов, и начиная с 90-х годов получил широкое распространение, 
параллельно с развитием компьютерных технологий. Мы также подробно представили 
программные пакеты GROMACS и NAMD, предназначенные для решения проблем, 
связанных с молекулярной динамикой и минимизацией энергии, говоря о 
функциональных особенностях  двух программных пакетов. Как известно, программные 
пакеты GROMACS и NAMD предназначены для решения проблем, связанных с 
молекулярной динамикой и минимизацией энергии и являются одними из самых 
распространенных пакетов. Пакет GROMACS был разработан в университете Гронингена 
(Нидерланды) в 90-х годах, и будучи предварительно написанным  на языке 
программирования Fortran-77, в дальнейшем программный код поменялся на язык 
программирования C, а программный пакет NAMD был разработан в Иллинойском 
университете (США) и существуют версии, работающие на операционной базе Windows 
и Linux. Пакет NAMD с открытым кодом написан на языке C++. Пожалуй оба работают 
на операционных системах (ОС) Windows и Linux, однако чаще всего используются 
версии, написанные на базе ОС Linux, который сравнительно быстродействующая и 
имеет возможность параллелизации.   

Сравнительный анализ указанных пакетов и особенности параллелизации подробно 
обсуждены в третьей главе диссертации.    

Для разъяснения возможности использования программных пакетов GROMACS и 
NAMD с точки зрения их оптимальности в параграфе 3.1 представлен сравнительный 
анализ этих пакетов. Оказалось, что благодаря “объединенному” характеру силового поля 
растет быстродействие пакета GROMACS, что заметно даже при параллелизации. В 
вопросе выбора методов и алгоритмов оба пакета приняли однотипный подход, и в обоих 
пакетах имеются известные методы и подходы в вопросах сохранения температуры, 
давления, минимизации энергии, ограничений и интегрирования.   

Подробно представлено сравнение указанных пакетов с точки зрения 
параллелизации. Развитие многопроцессорных систем и суперкомпьютеров привело к 
необходимости параллелизации программных пакетов, что дало возможность 
существенно увеличить объемы исследуемых систем и биологическое время, 
рассчитываемое при проведение биологических экспериментах. Для проверки 
быстродействия параллелизации пакетов были рассмотрены различные - тестовые 
системы, содержащие приблизительно от 17000 до 1 миллиона атомов, и в качестве 
единицы измерения было взято время, которое тратится на одну наносекунду 
эксперимента (или длительность эксперимента за сутки), а также коэффициент 
ускорения. Отметим, что компьютерным ресурсом служили кластеры, включенные в 
систему “АРМГРИД”.  
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В рисунке 1 представлена длительность эксперимента моделирования за сутки, в 
зависимости от количества процессоров при двух разных программных пакетах  
(GROMACS и NAMD). Эксперимент, сделанный при помощи пакета GROMACS 
показывает, что увеличение числа процессоров приводит к резкому росту быстродействия 
до определенного количества процессоров (в данном случае 16 процессоров), после чего 
наблюдается насыщение почти до 24 процессоров. 
Однако дальнейшее увеличение  
количества процессоров приводит к 
столь же резкому снижению 
быстродействия. Результаты, 
полученные программным пакетом 
NAMD, показывают линейный рост 
параллельно с ростом числа 
процессоров, но даже наличие 48 
процессоров (приблизительно 1.7нс 
эксперимента за сутки) показывает 
практически тот же результат, как 
при  использовании 2-4 процессора с 
помощью программного пакета 
GROMACS. В плане 
быстродействия, несомненно, 
программный пакет GROMACS 
показывает лучший результат, тогда 
как увеличение числа процессоров 
приводит к обратному эффекту.  

С целью сравнения систем, 
состоящих из равных количеств 
атомов (с результатами, 
полученными пакетом GROMACS) 
были рассмотрены системы, 
содержащие 16539 атомов 
(“всеатомарный” подход)  и 17506 
атомов (“объединенный” подход). 
Сравнение полученных результатов 
показывает, что пакет GROMACS в 
несколько раз быстрее анализирует 
задачу, чем пакет NAMD. Можно 
сделать вывод, что в задачах 
параллелизации важное значение 
имеет характер силового поля, а 
также коммуникация между 
процессорами.  

С целью проверки влияния коммуникации между процессорами испытывались 
кластеры, включенные в систему “АРМГРИД”, имеющие различные физические 
параметры и сетевые системы, а в качестве тестовой системы был взят липидный бислой 
в водной среде со встроенным белком липопротеин A1, который содержит 92224 атомов. 
Отметим, что кластеры различаются частотой работы процессоров (К3-2.0GHz, К2, К4 -
2.5GHz, К3-3.06GHz), оперативной памятью, товарным знаком (брендом) - (К3-HP, К4-

 
Рисунок 1. Длительность эксперимента (нс/день), в 
зависимости от количества процессоров (два разных 
программных пакета – GROMACS и NAMD; 
исследуемая система – 27546 атомов). 

 
Рисунок 2.  Длительность эксперимента (нс/день), в 
зависимости от  количества процессоров при 
различных кластерах.  
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DELL, К2-MSI), а также сетевыми системами (К1-Myrinet, К3-Infiniband, К2, К4 -Gigabit 
Ethernet). Кривые, полученные в результате эксперимента (рисунок 2) показывают, что 
процессоры технологически нового поколения, (2.0GHz и 2.5GHz), несмотря на малые 
тактовые частоты, показывают довольно хороший результат (по анализу одного 
процессора). Дальнейшее добавление процессоров, однако, показывает, что кроме 
указанных физических параметров, в основном большую роль имеет сетевая система 
кластеров, и как видно из рисунка 2, в случае с быстродействующими сетевыми 
системами Infiniband (К3) и Myrinet (К1), параллельно с увеличением количества 
процессоров (до 48 процессоров), резко возрастает быстродействие и вместе с тем, 
очевидна также разница между сетями Infiniband и Myrinet.  

Сетевая система Infiniband фактически более быстродействующая, благодаря 
большой пропускаемости и оптимального времени передачи (Infiniband – коэффициент 
пропускаемости равен 20Гбит/с, а время передачи - 1.07 – 2.6микросекунд;  Myrinet - 
коэффициент пропускаемости - 2Гбит/с, время передачи -  2.3 микросекунд). При 
кластере с сетевыми системами Gigabit Ethernet (коэффициент пропускаемости 1Гбит/с) 
картина резко меняется, начиная с 16 процессоров, увеличение времени приводит к 
снижению быстродействия, фактически, дальнейшее увеличение числа процессоров 
приводит к отрицательному эффекту и бессмысленной трате компьютерных ресурсов.   

Таким образом, можно утверждать, что для кластера, снабженного сетевой системой 
Gigabit Ethernet в зависимости от числа атомов системы существует оптимальное 
количество процессоров, а для кластеров, снабженных быстродействующей оптико-
кабельной сетевой системой, вместе с ростом числа процессоров наблюдается 
постепенный рост быстродействия, т.е. увеличение числа частиц не проводит к какому-
либо скачковому изменению.   

Исходя из полученной закономерности, была предложена эмпирическая формула, 
которая с достаточной точностью опишет быстродействие, в зависимости от числа 
процессоров. В зависимости от определенных коэффициентов, расчетная длительность 
эксперимента в одну наносекунду ( dE ) может быть представлена следующим образом:   

(1) 
       

  2
P

d N
NE  

где коэффициенты    и   соответственно описывают физические параметры кластера 
(частота, тип процессора и т.д.) и сети (пропускаемость, время передачи и т.д.) N - число 
атомов, составляющих часть системы, а PN - количество процессоров. Коэффициент   
может принять следующие значения:  
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то есть, коэффициент   представляется как Dualitynn  1 , где o  - частота процессора  
(при кластере К1, 06.3o ). 

Сетевой коэффициент аппроксимируется следующим образом:  
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 где cN – критическое или оптимальное число и зависит от типа сети. Вообще,   и 
функции ),,,( NNf p  зависят от ряда параметров, описывающих сеть, в том числе от   
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пропускаемости сети,   времени передачи, а также от числа частиц и числа процессоров 
( PN ). Представлено также сравнение аппроксимированных значений быстродействия по 
формуле (1) с тестовыми значениями, откуда очевидно, что имеется довольно хорошее 
совпадение в пределах 16-48 процессоров, однако до 16 процессоров заметна большая 
разница полученных значений, которое связано с правильным выбором функции.  

С экспериментальной целью также рассматривалась система, содержащая около 
одного миллиона частиц, и показатель быстродействия при наличии 40 процессоров 
составлял 13.16 д/нс, что хорошо соответствует значению, полученному формулой (13.14 
д/нс). 

На рисунке 3 представлена зависимость коэффициента ускорения от количества 
процессоров для различных кластеров. На рисунке также представлен случай идеальной 
параллелизации, когда происходит 100% параллелизация, и скорость решения задачи 
увеличивается ровно в pN раз. Как видно из кривых, кластеры, имеющие сетевые 
системы Infiniband (К3) и Myrinet 
(К1),  показывают почти близкую к 
идеальной параллелизацию, однако 
как и в предыдущем рисунке, между 
результатами указанных систем тоже 
есть существенная разница. Сеть 
Gigabit Ethernet до 16 процессоров 
показывает почти близкую к 
идеальной параллелизацию, однако 
начиная с 16 процессоров она резко 
снижается, оставаясь постоянной до 
48 процессоров. Это, по всей 
вероятности, связано с малой 
пропускаемостью и значительно 
большим временем передачи сетевой 
системы Gigabit Ethernet, вследствие 
чего при решении задачи довольно 
длительное время тратится на 
передачу данных между процессорами (низкая пропускаемость создает очереди, на 
которые тратится время).  

В параграфе 3.2 данной главы были оценены особенности параллелизации 
программного пакета GROMACS, в качестве ресурса выбрав супермощные расчетные 
платформы высокой производительности - IBM Blue Gene/P и HP CP4000BL. 
Супермощная система IBM Blue Gene/P, находящаяся в компьютерном центре Болгарии 
состоит из 2048 расчетных единиц PowerPC 450, в общем, считаясь одной из лучших 
систем 2009г, включая в себя 8192 процессоров и 4TB памяти. Супермощная машина 
Blue Gene/P способна совершать около 27 триллионов действий за минуту ( peakR  
зафиксировав приблизительно 27TFLOPS). Супермощная система HP CP4000BL, 
установленная в Академии Наук Венгрии, состоит из 2304 единиц процессоров, 
обеспечивая значение выполнения около 14 Tflops. Указанная система состоит из 
суперсовременных процессоров AMD Opteron 6174 типа (12-процессорный Magny-Cours 
(2.1ГГц)), а сетевой системой служит суперскоростная оптико-волоконная система QDR 
4x Infiniband.  

 
Рисунок 3. Зависимость коэффициента ускорения от 
числа процессоров при различных кластерах.  
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 Для проверки быстродействия параллелизации пакета GROMACS рассмотрены 
следующие 4 системы, содержащие - С1 – 97183 атома, С2 – 99656 атома, С3 - 624124 
атома и С4 – 2595136 атома, а в качестве единицы измерения была взята длительность 
эксперимента за день в наносекундах. Для выяснения быстродействия программного 
пакета были испытаны следующие параметры программного пакета GROMACS и 
супермощного компьютера: опция –ddorder  модуля mdrun пакета частица-частица-ПМЭ 
GROMACS и аппаратная опция BG_MAPPING супермощной платформы (со значениями 
XYZT и TXYZ). Отметим также, что каждый компьютерный эксперимент был повторен 
несколько раз, в результате было взято среднее значение быстродействия.   

На рисунке 4 представлено 
быстродействие супермощного 
компьютера IBM Blue Gene/P (с 
interleave  делением) при работе с 
пакетом GROMACS, в зависимости от 
числа процессоров, а в качестве   
тестовой системы были взяты выше 
указанные 4 системы. Опция -ddorder 
модуля mdrun программного пакета, 
который представлен версиями 
interleave, cartesian и pp_pme, 
параллелизует электростатическое 
составляющее. Программный пакет по 
умолчанию выбирает версию interleave, 
то есть, пакет распределяет ПМЭ (PME 
– Particle Mesh Ewald) 
электростатическое параллельное 
деление вместе с делением частица-
частица, тогда как с версиями cartesian 
и pp_pme программный пакет разделяет электростатические потоки и потоки деления 
частица-частица. Фактически, во время параллелизации исследуемая система делится на 
маленькие ячейки, и в том случае, когда присутствует электростатическое составляющее, 
пакет GROMACS автоматически выделяет также определенные  процессоры для 
вычисления электростатического составляющего, так как часть электростатического 
составляющего с расчетной точки зрения довольно трудоемкая. Надо отметить также, что 
пользователь сам может задать количество необходимых процессоров для вычисления 
электростатического составляющего с помощью опций  -npme  и –dd, однако надо 
помнить, что выбор GROMACS во многих случаях приводит к оптимальному результату 
(обычно в случае с триклиническими сетями берется частица-частица/ПМЭ отношение - 
3:1, а в остальных случаях – отношение  - 2:1). Было проверено быстродействие системы 
С1 – 97183 атомов, в зависимости от числа процессоров, меняя соотношение частица-
частица/ПМЭ. Показано, что выбор соотношения частица-частица/ПМЭ программного 
пакета (auto) дает довольно хорошее значение быстродействия, однако надо отметить, что 
присутствует также потеря параллелизации, а в случае двойного увеличения числа 
процессоров, предназначенных для вычисления электростатического составляющего 
получаем максимальное значение без какой-либо потери параллелизации. Подобное 
поведение замечается вне зависимости от общего числа процессоров, то есть, во всех 
случаях двойное увеличение числа процессоров, предназначенных для вычисления 

 
Рисунок 4.  Длительность  эксперимента (нс/день), 
в зависимости от числа процессоров, на системах 
разных размеров (IBM Blue Gene/P - interleave). 
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электростатического составляющего, приводит к максимальному значению 
быстродействия.     

Таким образом, полученные результаты показывают, что отношение частица-
частица/ПМЭ 7:1, в отличие от автоматического выбора отношения частица-
частица/ПМЭ программного пакета GROMACS (обычно отношение частица-
частица/ПМЭ 3:1) приводит к максимальному значению быстродействия без какой-либо 
потери параллелизации.  

 С целью проверки выше указанного предположения подобные эксперименты были 
проведены также для системы С2 – 99656 атома, где число частиц существенно не 
отличается от числа частиц системы С1. В этом случае в порядке сравнения было 
представлено автоматическое соотношение GROMACS-а 3:1 и предлагаемое  - 7:1. 
Результаты показали, что для системы С2 предлагаемое соотношение 7:1 приводит к 
значительному росту быстродействия без какой-либо потери параллелизации. 
Дальнейшее увеличение системы (С3 и С4), однако, показывает, что предлагаемое 
соотношение 7:1 на этот раз приводит к снижению быстродействия, а отношение 
GROMACS-а 3:1 дает максимальное значение быстродействия. Например, результаты 
тестирования системы С3 при 128 процессорах показывают, что в случае отношения 3:1 
получается 0.589 нс/д, тогда как в случае  отношения 7:1 получается значение 0.453нс/д и 
потеря параллелизации 31.7%.  

 Таким образом, можно 
утверждать, что для сравнительно 
маленьких систем максимальное 
значение быстродействия 
наблюдается при отношении 
частица-частица/ПМЭ (число 
процессоров, предназначенных для 
вычисления электростатического 
составляющего) 7:1, тогда как при 
рассмотрении неоднородных систем 
предлагается менять опции  –dd  и –
npme с целью получения 
максимального значения 
быстродействия. При рассмотрении 
сравнительно больших систем 
желательно пользоваться 
автоматическим выбором 
параллельного распределения 
программного пакета GROMACS.   

Был рассмотрен также сетевой или средовой BG_MAPPING параметр, соответственно 
версиями TXYZ и XYZT, и эксперименты показали, что  версии TXYZ и XYZT сетевого 
или средового BG_MAPPING параметра не дают существенной разницы значения 
быстродействия, и можно утверждать, что использование множества параметров 
программного пакета GROMACS, представляемых по умолчанию (default set) приводит к 
высօкой производительности (high performance), то есть к максимальному значению 
быстродействия. 

На рисунке 5 представлены также тестовые исследования на супермощной системе 
HP CP4000BL, где в качестве экспериментальных систем также взяты системы С1, С2, С3 
и С4. Результаты тестирования показывают, что супермощная система HP CP4000BL с 

 
Рисунок 5.   Длительность эксперимента (нс/день), в 
зависимости от числа процессоров,  на системах 
разных размеров  (HP CP4000BL). 
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точки зрения быстродействия в несколько раз быстрее, чем супермощная система Blue 
Gene/P. 

Сравнительные данные показали, что супермощная система HP CP4000BL 
приблизительно в 5-10 раз быстрее, чем система Blue Gene/P, что по всей вероятности 
обусловлено типом процессора и сетевой особенностью. Отметим, что супермощная 
система оснащена новейшими процессорами типа AMD Opteron 6174 и суперскоростной 
оптико-волоконная сетью QDR 4x Infiniband. Именно наличие  современного процессора, 
работающего с высокой частотой, и суперскоростной сети приводит к существенной 
разнице тестовых результатов. Сравнивая процессоры PowerPC 450 (850 МГц) и AMD 
Opteron 6174 (2200МГц), мы видим, что у последнего тактовая частота приблизительно в 
3 раза выше, а также из сравнения сетевых систем становится ясно, что сеть, 
обслуживающая супермощную систему HP CP4000BL, приблизительно в 4 раза более 
быстродейственна в плане пропускаемости и времени передачи.  

Как и в предыдущем случае, на этом расчетном ресурсе мы испытали опцию –ddorder  
модуля mdrun пакета GROMACS с своими версиями interleave, cartesian и pp_pme. 
Получилось, что быстродействие не чувствительно к потокам ПМЭ-электростатического 
деления и деления частица-частица,  и здесь же намечается преимущество версии mdrun –
ddorder interleave программного пакета GROMACS, выбранного по умолчанию. 
Получается сравнительно хороший результат быстродействия, то есть при системах с 
разными размерами использование множества параметров программного пакета 
GROMACS, представляемых по умолчанию  приводит к довольно высօкой 
производительности.  

Была оценена также роль межпроцессорных связей, учитывая особенности блоков 
супермощной системы HP CP4000BL. Как отмечалось, исследуемая расчетная система HP 
CP4000BL состоит из четырехъядерных процессоров AMD Opteron 6174 типа, и 
учитывая, что каждое ядро носит 12 процессоров, то становится ясным, что каждый блок 
системы содержит 48 процессоров. Следовательно, тестирование совершилось также на 

xN48 -кратных процессорах, для проверки особенностей межблоковых процессоров и 
влияния на быстродействие. Напомним, что в случае с расчетной системой Blue Gene/P 
эксперименты проводились в порядке роста числа процессоров 9,8,7,6,5,4,2 nn . Результаты 
показали, что при n2 -кратном выборе процессоров быстродействие снижается начиная с 
256 процессора, тогда как выбор логических xN48 -кратных процессоров приводит к 
почти линейному росту быстродействия. Отсюда можно сделать вывод, что выбор числа 
процессоров сильно зависит также от особенностей вычислительной машины и в данном 
случае неоптимальное распределение процессоров приводит к нарушению баланса (load 
imbalance). 

Из подробных исследований программного пакета GROMACS на 
высокопроизводительных расчетных супермощных платформах становится ясно, что для 
достижения высокой производительности желательно использовать множество 
параметров программного пакета GROMACS, представляемое по умолчанию,  в то время 
как, в зависимости от особенностей исследуемой системы, во многих случаях 
рекомендуется менять ряд сетевых и программных параметров во избежание потери 
параллелизации. Таким образом, выбор числа процессоров сильно зависит также от 
особенностей вычислительной машины и программного пакета.  

В четвертой главе диссертации методом молекулярной динамики были исследованы 
водные растворы наиболее хорошо исследованных экспериментальным путем 
алкилсульфатов и сульфонатов, имеющих гидрофильные/гидрофобные силовые поля, 
структурообразующих амфифильных молекул (фосфолипидов) клеточных мембран, 
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сосредоточив основное внимание на образовании указанных молекулярных ассоциатов, в 
том числе мицелл и бимолекулярных слоев, их структуру и свойства.  

 В параграфе 4.1 данной главы представлено исследование бислоев ДДСН методом 
молекулярной динамики в водном растворе. Компьютерный эксперимент проводился 
посредством программных пакетов NAMD и GROMACS. В системе отношение количеств 
ДДСН и молекул воды взято равным 512 ДДСН/15000 вода, что соответствует условиям 
эксперимента образования бислоя [1] и длительность компьютерного моделирования 
которого составила около 130нс.  

Структура бислоя была 
охарактеризована средней площадью, 
приходящейся на полярную головку одной 
амфифильной молекулы, толщиной 
бислоя, шероховатостью поверхности 
бислоя, и закономерностями диффузии 
молекул. Было проведено сравнение 
между экспериментальными данными 
полученными под малыми углами 
методом рентгенодифракции и данными 
компьютерного эксперимента.  

 Моделирование осуществялось для 
следующих систем: в первом случае (G1) 
исследование проводилось в ансамбле 
NPT  длительностью около 50нс, во 
втором случае (G2) в ансамбле TNPN  в 
периоде около 20нс, где коэффициент 
поверхностного натяжения бислоя 
менялся в диапазоне  γ=50-200дин/см. В 
обоих случаях исследования проводились 
с помощью программного пакета  
GROMACS, его силовым полем 
“объединенного” характера  GROMOS87. 
И наконец в третьем случае (N1) та же 
система исследовалась  с помощью 
программного пакета NAMD силовым 
полем CHARMM27. Во всех случаях 
исследовался гидратированный бислой, 
состоящий из 512 молекул ДДСН и 15000 
молекул воды.  

В качестве основных параметров, 
описывающих динамическую структуру 
системы, которые затем использовались 
для сравнения с результатами реального 
эксперимента, были взяты площадь, 
приходящаяся на одну молекулу на 
поверхности бислоя и межплоскостное 
расстояние бислоя. Данные, полученные 
методом рентгеновской дифракции [2], подтверждают факт (в водном растворе 
концентрация ДДСН – приблизительно 20-23 вес.%), что средняя площадь, приходящаяся 

 а) 

 б) 

 в) 
Рисунок 6. (а, б, в) Зависимости средней 
площади на одну молекулу для систем  G1, G2 и 
N1  от времени симуляции. 
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на одну молекулу ДСН составляет около 0.406нм2. Для выше указанных трех случаев 
была рассчитана динамика изменения указанного параметра. На рисунке 6(а,б, в) 
представлены изменения средней площади на одну молекулу для систем G1, G2 и N1, в 
зависимости от времени симуляции. Из рисунка  

видно, что в конце эксперимента 
для системы G1 средняя площадь, 
приходящаяся на одну молекулу 
равна ~0.2175нм2 что, однако, не 
совпадает с данным, полученным 
реальным экспериментом. 

Учитывая поверхностное 
натяжение (система G2) средняя на 
площадь одну молекулу растет до 
0.308нм2, однако это тоже не 
соответствует результату, 
полученному методом рентгеновской 
дифракции. Лучшее совпадение было 
зафиксировано силовым полем 
“всеатомарного” характера в случае с 
системой N1, когда в результате 
моделиривания 10нс система 
достигает сбалансированного 
состояния, и средняя площадь на 
одну молекулу равняется 0.40нм2, 
что несравненно ближе к данным 
реальных экспериментов.  

 Несоответствие получаемых 
результатов с данными, 
полученными в результате 
эксперимента, пожалуй, обусловлено 
“объединенным” характером 
силового поля, использованного в 
случае с системами G1 и G2. 
Использование “объединенной”  

HC   группы (когда группа 
представляется в виде одной 
единицы), по всей вероятности, 
приводит к уменьшению 
вандерваальсова радиуса, что в свою 
очередь становится причиной 
уменьшения  средней площади на 
одну молекулу, то есть задача 
связана с учетом или неучетом во 
время эксперимента атомов 
водорода, независимо от группы 

HC  . 
Зависимость межплоскостного 

расстояния от времени  симуляции 

а) 

 б) 

в) 
Рисунок 7.  Мгновенные изображения систем G1(а), 
G2(б) и N1(в) в конце моделирования.  

 
а) около 0.9нс 

 
б) около 1.5нс 

 
в) около 2нс 

 
г) около 7нс 

Рисунок 8. 4 основные фазы процесса самосборки 
бислоя ПДСН  (эксперимент I). Для простоты 
представлены также периодически повторяемые 
изображения, а противоионы и водороды воды 
пропущены. Атом серы представлен в виде шара.  
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тоже свидетельствует о том, что для систем G1 и G2 значение этой величины не 
соответствует данным, полученным реальным экспериментом. Отметим, что методом 
рентгеновской дифракции [1,2] межплоскостное расстояние получается равным 6.5d нм. 
Среднее значение межплоскостного расстояния (пакет NAMD), при силовом поле 
“всеатомарного” характера  (приблизительно 6.14нм) максимально совпадает с данным, 
полученным реальным экспериментом.  

Для составления более четкого представления о подробностях структуры бислоя на 
рисунке 7 приведены мгновенные изображения бислоев в системах G1, G2 и N1, 
полученные в конце компьютерного эксперимента, в которых заметно наличие 
шероховатостей на поверхностях бислоев. Соответственно, для систем G2 и N1 с 
помощью компьютерного эксперимента была рассчитана величина твердости 
поверхности бислоя, которая описывается следующей функцией:  

(4)               


2))()(()( RrzrzR  
где  )(



rz  и  )(


 Rrz  - координаты зафиксированных атомов полярной головки молекулы 
АВ на поверхностях разных половин бислоя с осью z . Надо отметить, что из 
теоретических расчетов размер твердости поверхности бислоя ДДСН равен  ~2.4 oA [3], в 
то время как реальным экспериментом он получается равным 2.7 oA [4]. В наших расчетах 
для систем G2 и N1 размер твердости получается, соответственно oAR 6.2~)(   и 
~2.5 oA . Как видно, результаты очень хорошо совпадают с данными реального 
эксперимента. Была исследована также степень ориентации углеводородных хвостов 
молекул ДДСН с данными, полученными компьютерным экспериментом. Одновременно 
были сравнены также данные, полученные реальным экспериментом.  

Было показано, что в системах G1 и G2 значения степени ориентации углеводородных 
хвостов далеки от данных, полученных реальным экспериментом, кроме системы N1 , в 
случае которой данные компьютерного и реального экспериментов прекрасно совпадают. 
Наблюдается маленькое отклонение от реальных значений в диапазоне хвостов 117 CC  , 
что, пожалуй, является результатом недостатка моделирования. Кроме выше указанных 
параметров, измерялись также структурные и другие динамические параметры, и в 
общем, наблюдалось хорошее совпадение с результатами реального эксперимента.  

Таким образом, становится ясно, что результаты компьютерного эксперимента, 
проведенного силовыми полями “всеатомарного” характера, более близки к результатам, 
полученным реальным экспериментом. В частности, “всеатомарный” подход довольно 
успешно описывает поведение углеводородных хвостов, а также точно аппроксимирует 
поверхностные эффекты бислоя. Причиной определенной ошибки, пожалуй, является 
короткое время компьютерного эксперимента, а также “несовершенство” силовых полей, 
дальнейшая обработка и усовершенствование которых приведет к более точному 
воспроизведению реальной картины.    

В параграфе 4.2 данной главы на примере системы ПДСН/вода были исследованы 
структура и свойства водного раствора АВ в широком температурном и 
концентрационном диапазоне, включая фазовую диаграмму системы во всем объеме, 
начиная с мицеллярных растворов, заканчивая бислоями в жидких кристаллических и 
гелевых фазах.  

Система 128 ПДСН/2251 вода сначала моделировалась в NVT  ансамбле 
длительностью 100пс, после чего довольно долго – общей длительностью -  около 800нс 
(0.8мс) моделировался в 2 разных ансамблях – NPT  (около 100нс) и TNPN   (около 
700нс) (условно - эксперимент I, эксперимент II, и эксперимент III), где в качестве 
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начальной конфигурации была рассмотрена случайно распределенная система. Принято 
[5], что процесс самосборки длится довольно долго, когда рассматриваем АВ с длинными  
углеводородными хвостами, что обусловлено медленной диффузией.  

 Впервые наблюдался процесс самосборки молекул АВ методом компьютерного 
моделирования. Сам процесс можно 
разделить на несколько фаз, первая 
из которых это так называемая 
“мицеллоподобная” фаза, а в конце 
наблюдается бислоеподобная фаза, в 
то время как реальный бислой 
образуется начиная с 7нс 
моделирования, что ясно видно на 
представленных мгновенных 
изображениях (рисунок 8). Отметим, 
что выше указанный компьютерный 
эксперимент (эксперимент I) был 
проведен в ансамбле NPT, однако 
когда размеры системы слишком 
малы по сравнению с 
макроскопическими, размерами, 
поверхностное натяжение нельзя  не 
учитывать. 

При концентрациях выше 
критической концентрации мицелл 
(ККМ) на границе раздела 
вода/молекула ПДСН поверхностное 
натяжение почти не меняется и в 
случае с системами ПДСН/вода оно 
принимает значение 35дин/см [6]. 
Следовательно, следующий 
эксперимент (эксперимент II) был 
совершен в ансамбле  TNPN , а в 
качестве значения поверхностного 
напряжения было взято значение 
35дин/см. Эксперименты с 
постоянным поверхностным 
натяжением показали, что в начале 
эксперимента межплоскостное 
расстояние меняется, что 
обусловлено переориентацией 
неупорядоченных хвостов, т. е.  
обусловленный переориентацией 
хвостов, начиная с 120нс 
наблюдается постепенный рост 
межплоскостного моделирования (с длительностью в 7.25нс), после чего углеводородные 
хвосты молекул ПДСН стремятся стать более прямыми, в результате чего наблюдается 
уменьшение значения межплоскостного расстояния. Такая перестановка молекул ПДСН 
приводит к уменьшению межплоскостного расстояния, и в конце эксперимента II 

 
Рисунок 9. Зависимость межплоскостного расстояния, 
площади, приходящейся на одну молекулу, и  
толщины бислоя от времени моделирования при 
разных экспериментах.  
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наблюдается значение 1.03.6  нм. С другой стороны,  нагревание системы (при 
температуре T=343K - эксперимент III) приводит к уменьшению межплоскостного 
расстояния и в конце эксперимента наблюдается значение 2.06.5  нм. 

Параллельно с межплоскостным расстоянием система подвергается фазовому 
переходу гель – жидкий кристалл, и в результате имеем дело с полностью 
неупорядоченными углеводородными хвостами. В фазе гель (эксперимент II), в конце 
компьютерного эксперимента получается значение толщины бислоя 2.05.2~  нм. 

 Раньше [1], методом рентгеновской дифракции под малыми углами (эксперименты 
проводились в водном растворе, в концентрационном интервале ПДСН 25-94 вес.%) было 
показано, что при низких концентрациях воды толщина бислоя приблизительно равна  

75.2Ld нм, что довольно хорошо совпадает с данными, полученными компьютерным 
экспериментом. Кроме межплоскостного расстояния были рассчитаны также толщины 
водного слоя и бислоя, а также площади, приходящейся на одну молекулу, в зависимости 
от времени моделирования (рисунок 9).  

Для подробного визуального изображения структурных изменений на рисунке 10 
представлены также мгновенные изображения системы ПДСН/вода в разных временных 
точках.  

Исследования динамического поведения системы и представленных мгновенных 
изображений  показывают, что внутри бислоев происходит следующие изменение: 

 
а) Начальное состояние  

б) Эксперимент I (100нс) 

 
в)  Эксперимент  II (300 нс ) 

 
г)  Эксперимент  III (400нс ) 

Рисунок 10. (а,б,в и г).  Представление системы в виде изображений. Для простоты представлены 
также периодически повторяющиеся изображения, а противоионы и водороды воды пропущены. 
Атом серы представлен в виде шара.  
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переориентация молекул АВ приводит к росту межплоскостного расстояния. В начале 
эксперимента II молекулы АВ двигаются в направлении нормали бислоя, после чего 
углеводородные хвосты выпрямляются, в результате чего наблюдается уменьшение 
межплоскостного расстояния, приводя к взаимопроникновению алкильных хвостов 
молекул, находящихся в противоположных половинах бислоя. Таким образом, в фазе гель 
мы наблюдаем полное взаимопроникновение алкильных хвостов молекул ПДСН, 
расположенных в противоположных половинах бислоя, однако вместе с упорядоченными 
молекулами заметны так называемые “неупорядоченные домены” или “кластерные части” 
с неупорядоченными молекулами. Следовательно, можем предположить, что имеет место 
появление фазы гель, которая сосуществует с ламеллярной фазой, которой свойственно 
более неупорядоченное расположение углеводородных хвостов в бислоях. С другой 
стороны, подобные фазы могут быть представлены как метастабильные гель фазы, с 
долей неупорядоченных доменов, что часто наблюдается также в фосфолипидных 
мембранах [7].  

Таким образом, анализ рассчитанных параметров, а также сопоставление мгновенных 
изображений системы дают возможность утверждать о наличии так называемой 
метастабильной гель фазы. Подробное исследование траектории движения молекул и 
мгновенных изображений показывает, что в исследуемой системе произошел фазовый 
переход гель – жидкий кристалл.   

Для подробного исследования данного явления и определения температуры фазового 
перехода был проведен ряд дополнительных экспериментов нагревания/охлаждения 
системы, взяв разные исходные конфигурации бислоев, а также разные скорости 
нагревания/охлаждения, чтобы получить более точные результаты с точки зрения 
статистики. 

Известно, что площадь на одну 
молекулу и межплоскостное 
расстояние довольно чувствительны 
к фазовым переходам, и, 
следовательно, были измерены  
изменения площади на одну 
молекулу и межплоскостного 
расстояния, в зависимости от 
температуры моделирования. Надо 
отметить, что кроме указанных, были 
рассчитаны также и другие 
параметры, как например, угол 
наклона вектора C1-C15 и толщина 
бислоя в зависимости от 
температуры. Так называемая точка 
фазового перехода была оценена из 
представленных температурных 
кривых, она наблюдается около 335K 
(рисунок 11). Известно, что в статистической физике фазовый переход рассматривается 
как кооперативное явление, по этой причине, были смоделированы системы более 
крупных размеров (256 молекул ПДСН/ около 4500 молекул воды) и проведены выше 
указанные эксперименты охлаждения/нагревания.  

Как и ожидалось, были получены схожие результаты, и было зафиксировано значение 
фазового перехода 335K. Отметим также, что изображенные на рисунке 11 гистерезисные 

 
Рисунок 11. Изменение площади на одну молекулу в 
процессе нагревания/охлаждения. Скорость  
нагревания/охлаждения составляет 1.5 K/нсек. 
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кривые характеризуют такие системы, в которых происходит  фазовый переход первого 
порядка и схожая картина экспериментально получается также в случае липидных 
бислоев  [7,8]. 

Таким образом, представленное силовое поле довольно хорошо аппроксимирует 
систему ПДСН/вода, показывая достаточное совпадение с результатами, полученными 
реальным экспериментом.  

В пятой главе диссертации представлены механизмы образования молекулярных 
ассоциатов, в том числе бислоев в водных растворах АВ в условиях наличия 
водорастворимых макромолекул. Исследование систем АВ/макромолекула важно, 
особенно с точки зрения выявления механизмов образования биологических бислойных 
мембран и следовательно, в данной главе мы исследовали динамические структуры и 
свойства указанных систем.  

В параграфе 5.1 настоящей главы 
предпринята попытка исследовать 
взаимодействие водорастворимых 
полимеров с бислоями и мицеллами 
методом молекулярной динамики, 
где эксперименты осуществлялись 
для системы ДДСН/вода, 
используемой в биологии как 
детергент, а в качестве 
водорастворимого полимера был 
использован полиэлектролит, 
имеющий большое научное и 
прикладное значение - ПДАДМАХ.   

Были рассчитаны основные 
параметры, характеризующие 
систему, два из которых – средняя 
площадь, приходящаяся на одну 
молекулу АВ на поверхности бислоя 
и межплоскостное расстояние 
системы бислой/вода, были сравнены 
с экспериментальными данными [9,10].   

Из кривых средней площади, приходящейся на полярную головку одной молекулы 
ДДСН становится ясно, что при наличии ПДАДМАХ-а средняя площадь на одну 
молекулу колеблется от 0.274нм2 до 0.288нм2, в конце эксперимента достигнув значения 
0.281нм2. Межплоскостное расстояние при наличии ПДАДМАХ изменяется в диапазоне 

6.81.8  нм, в конце эксперимента достигнув значения 8.35нм. При удалении полимера с 
поверхности бислоя снова наблюдается резкое увеличение этой величины до 8.21нм. 
Методом рентгеновской дифракции было выявлено, что межплоскостное расстояние 
системы ДДСН/деканол/вода (с отношением концентраций 1:1.18) составляет около 6нм, 
а значение 8нм получается только при высоких концентрациях воды [10]. Интересно 
также, что присутствие ПДАДМАХ-а приводит к двум разным значениям 
межплоскостного расстояния, так называемым “набухшему” (swollen)  - 6нм и 
“ненабухшему” (non-swollen) – 4нм.  

Было исследовано динамическое поведение молекулы полиэлектролита в условиях 
взаимодействия с бислоем, измерив характерную для полиэлектролита величину nC  
(рисунок 12 - characteristic ratio or relation), а также расстояние молекулы 

 
Рисунок 12.  Характеристичесное  отношение ( nC ) 
полиэлектролитов ПДАДМАХ А и ПДАДМАХ Б, 
находящихся в разных частях бислоя, в зависимости 
от времени.  
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полиэлектролита от начала до конца, в зависимости от длительности компьютерного 
эксперимента. 

Из рисунка видно, что на поверхности бислоя есть полимеры с двумя разными 
конформациями. Величины, характерной для полимера конформации А, находящегося на 
поверхности бислоя, уменьшаются, начиная с 5нс, и молекула ПДАДМАХ-а 
(конформация А) становится более изогнутой (или сжатой). В конце эксперимента (50нс) 
терминальные группы молекул ПДАДМАХ-а конформации А изгибаются и принимают 
форму шара.   

 В отличие от ПДАДМАХ-а 
А, конформационные 
характеристики ПДАДМАХ-а Б, 
в зависимости от времени 
симуляции почти не меняются. 
Естественно предположить, что 
молекула ПДАДМАХ-а Б 
абсорбируется на поверхности 
бислоя, за счет сильного 
электостатического 
взаимодействия между 
положительно заряженными 
атомами азота ПДАДМАХ и 
отрицательно заряженными 
атомами серы ДДСН. С точки 
зрения  конформации, 
существенное отличие видно из 
мгновенных изображений 
(рисунок 13).  

Подводя итог, отметим, что 
впервые компьютерным 
экспериментом было показано, 
что в воде на молекулярных 
бислоях АВ (на примере ДДСН) 
наличие определенного 
количества полиэлектролита (на 
примере ПДАДМАХ-а) приводит 
к образованию в бислое двух, 
отличающихся друг от друга 
участков бислоя. Надо отметить, 
что эти особенности 
наблюдаются в системе 
ДДСН/вода в условиях 
образования 
жидкокристаллических фаз и 
непосредственно зависят от концентрации полимера и температуры.  

Для медицинской биологии большой интерес представляют так называемые обратные 
мицеллы АВ. Так, например, последние используются при выделении мембранных 
белков и исследовании их структур.  

 а) 

 б) 
Рисунок 13.  Мгновенное изображение системы бислой 
ДДСН/деканол в состоянии равновесия, в отсутствие (а) и 
в присутствии (б) полимера. Красным цветом 
представлены молекулы деканола, зеленым – ПДСН, а 
синим – ПДАДМАХ-а.  
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 Обратные мицеллы представляют 
собой молекулярные ассоциаты АВ, 
образованные в гидрофобных 
жидкостях, в гидрофильном центре 
которых находятся полярные,  
гидрофильные группы молекул АВ, а 
гидрофобные углеводородные хвосты 
погружены в гидрофобную жидкость. 
Обратные мицеллы своей гидрофильной 
частью могут впитывать маленькие 
водяные капли с растворенными в них 
компонентами, в том числе белками. В 
параграфе 5.2 были исследованы 
структура и свойства обратных мицелл 
ДДСН, образованных в смеси 
пентанол/толуол, и влияние 
водорастворимого полиэлектролита 
(ПДАДМАХ) на последних 
(эксперимент I – ДДСН/вода/ 
пентанол/толуол и эксперимент II – 
ДДСН / вода / пентанол / толуол / 
ПДАДМАХ).  

Основными структурными 
параметрами, описывающими обратные 
мицеллы, содержащие в своем 
гидрофильном объеме молекулы воды, 
являются радиусы водяной капли, 
покрытой молекулами АВ, а также всей 
мицеллы. 

По этой причине были рассчитаны 
средний радиус капли воды, 
находящейся в центре мицеллы, - r, и 
радиус мицеллы -  R (рисунок 14 а и б). 
Кривые радиуса капли воды 
(эксперимент I) фиксируют рост радиуса 
до временной точки 11нс, после чего 
значение стабилизируется до конца 
компьютерного эксперимента. Тогда как 
в присутствии ПДАДМАХ-а 
(эксперимент II) значение радиуса в 
течение всего эксперимента остается 
почти одинаковой, колеблясь вокруг 
значения oA5.026  .Что касается радиуса 
мицеллы, то кривые показывают, что при 
отсутствии ПДАДМАХ-а радиус 
мицеллы почти не меняется и колеблется 
вокруг 37Aօ. Однако наличие 
ПДАДМАХ-а приводит к медленному 

 

 
Рисунок 14. Зависимость капли воды и радиуса 
мицеллы от  времени симуляции при двух разных 
экспериментах.  

 
Рисунок 15. Зависимость угла вектора 1C - 12C   по 
отношению к нормали от времени 
моделирования.  
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росту радиуса до значения 39Aօ. Был рассчитан также угол, образованный вектором 1C -
12C по отношению к нормали (рисунок 15), из чего можно предположить, что в процессе 

компьютерного эксперимента происходит наклонение вектора. Из рисунка видно, что на 
самом деле угол наклона вектора 1C - 12C  молекул ДСН растет, то есть, растет радиус 
капли воды - r и за счет наклонения хвостов радиус мицеллы - R  остается почти 
постоянным. При наличии ПДАДМАХ-а ситуация иная, и заметен рост радиуса от 38 
до oA39 , в то время, как  r  колеблется в довольно узком диапазоне ( oA5.026  ) до 
временной точки 11нс, после чего растет до oA5.26 . 

Такое поведение можно объяснить следующим образом: увеличение радиуса капли 
воды - r  обусловлено увеличением среднего угла наклона вектора 1C - 12C , то есть можно 
утверждать, что углеводородные хвосты больше наклоняются.  

 Было рассмотрено также 
поведение молекул воды в центре 
обратной мицеллы, и был 
рассчитан ряд параметров, в 
частности, отток молекул воды из 
капли в раствор пентанол/толуол. 
Результаты анализа процентной 
зависимости оттока молекул воды 
показывают, что при наличии 
ПДАДМАХ-а молекулы воды 
захвачены, в то время как при 
отсутствии ПДАДМАХ-а около 14-
16% молекул воды двигаются к 
раствору пентанол/толуол. 
Указанное явление наблюдается 
также при физическом 
эксперименте термоаналитическим 
методом, где замечается 
уменьшение максимального 
значения воды и увеличение 
связанной воды, когда добавляется 
ПДАДМАХ – соотношениями 
Mn=4.815 г/моль и Mw=8.911г/моль.  

Была оценена также вязкость, в 
зависимости от времени 
моделирования (рисунок 16). 
Следует отметить, что значения 
вязкости, полученные посредством 
эксперимента моделирования, 
довольно хорошо совпадают с 
результатами реального 
эксперимента. Так, реологические 
эксперименты показывают, что 
малое содержание ПДАДМАХ-а 
(Mn=4.815 г/моль и 
Mw=8.911г/моль)  приводит к росту  

 
Рисунок 16. Зависимость коэффициента вязкости от 
времени симуляции, соответственно, в отсутствие 
(эксперимент I) и в присутствии ( эксперимент  II) 
ПДАДМАХ-а. 

 
Рисунок 17. Зависимость среднего радиуса ПДАДМАХ-
а и радиуса инерции от  времени симуляции.  
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вязкости - 0.01015 Па.с (в отсутствие ПДАДМАХ-а), 0.01047 Па.с (при 1% ПДАДМАХ-а) 
и наличие до 5% ПДАДМАХ-а приводит к значению вязкости 0.01246 Па.с.  

С целью исследования 
динамического поведения и 
конформации ПДАДМАХ-а был 
рассчитан также, так 
называемый, средний радиус 
клубка “полимера”, а также был 
рассчитан радиус инерции 
ПДАДМАХ-а. На рисунке 17 
изображена зависимость  
соответственно клубка 
полимера и радиуса инерции от 
времени моделирования. Как 
видно из кривой 
моделирования, в конце 
эксперимента происходит 
сжатие клубка полиэлектролита. 
В молекуле ПДАДМАХ-а 
радиус инерции атома азота 
несравненно меньше радиуса 
инерции молекулы ДДСН, что, 
вероятно, обусловлено 
наличием электростатического 
“моста” между атомами азота 
ПДАДМАХ и серы ДСН. Хотя 
так называемые “отдельные от 
азота” атомы серы молекул 
ДДСН свободно двигаются, что 
и приводит к росту радиуса 
инерции, формируя 
шероховатую поверхность 
мицеллы. 

Для более четкого 
представления указанных 
явлений приведены также 
мгновенные изображения 
системы в отсутствие и 
присутствии ПДАДМАХ-а, 
которые даны на рисунке 18.  
Отметим также, что для 
простоты изображения атомы 
пентанола и толуола не 
изображены. Полученные 
результаты показывают, что 
молекула ПДАДМАХ-а 
образует отдельный слой, 
расположенный в области полярных головок молекул ДДСН. Так как в области головок 

 
а) 

 
б) 

Рисунок 18. Мгновенное изображение системы в отсутствие 
(а) и в присутствии (б) ПДАДМАХ-а. Для простоты атомы 
пентанола и толуола пропущены. Атомы серы ДСН 
представлены желтым, углеводородные хвосты – зеленым, а 
ПДАДМАХ – синим цветом.  
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ДДСН концентрация велика, следовательно, электро-статическое взаимодействие между 
заряженными сульфатными группами молекул ДДСН и азотами ПДАДМАХ-а не 
слишком сильна. Именно этот эффект экранизации является причиной того, что наличие 
малого количества ПДАДМАХ-а не приводит к существенному изменению, что 
доказывается также реальными экспериментами.  

Таким образом, была исследована ДДСН-обратная мицелла в растворе 
пентанол/толуен при наличии и в отсутствие полиэлектролита. Был рассчитан ряд 
динамических и структурных параметров, характеризующих систему. 
Экспериментальными термоаналитическими методами и методами моделирования 
выяснилось, что наличие ПДАДМАХ-а (в концентрационном диапазоне до 5% - Mn=4.815 
г/моль и Mw=8.911г/моль) не приводит к изменению фазы L2. 

В результате исследования выяснилось также, что при наличии ПДАДМАХ-а 
углеводородные хвосты молекулы ДДСН становятся более упорядоченными, причина 
чего заключается именно в твердости межфазного слоя, в результате имея большое 
значение вязкости. Кстати, в результате реальных экспериментов тоже фиксируется  рост 
измеряемой вязкости при наличии ПДАДМАХ-а. Из подробного исследования молекул 
воды стало ясно, что поведение молекул воды меняется, когда в капле есть полимер 
ПДАДМАХ.   

Фактически, наличие ПДАДМАХ-а приводит к тому, что отток молекул воды к 
раствору пентанол-толуен растет. Такое предположение совпадает с результатами 
реального эксперимента [11], где получилось, что наличие полиамфолитов на основе 
ДАДМАХ  приводит к изменению коэффициента диффузии молекул воды.  

Отметим также, что изменение структуры воды может привести к изменению 
поведения плавления воды [11-13]. В результате реальных экспериментов  выяснено, что 
существуют молекулы воды разных типов. Так, согласно классификации Сенатры [13], 
есть так называемая  “свободная” или “объемная” (около 0օC), “межслойная” или 
“предельная” (в диапазоне от –5օ C до –9օ C  ) и “связанная” вода ( в диапазоне < -10օC). 
Выяснилось, что наличие ПДАДМАХ-а приводит к уменьшению “межслойной” или 
“предельной” воды, следовательно, приводя к росту количество молекул “связанной” 
воды.  

 
 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 
 

Основные результаты представим в виде следующих выводов:  
 

1. Из сравнительных результатов программных пакетов GROMACS и NAMD можно 
сделать вывод, что в задачах параллелизации важное значение имеет характер силового 
поля, а также коммуникация между процессорами. Благодаря “объединенному” характеру 
силового поля растет быстродействие пакета GROMACS.  

В отличие от быстродействующей оптико-кабельной сетевой системы Myrinet, 
сетевая система Gigabit Ethernet обладает малой пропускаемостью и значительно 
большим временем передачи, в результате чего во время моделирования довольно много 
времени тратиться на передачи данных между процессорами, то есть, низкая 
пропускаемость создает очереди, на которые и тратится время. Отметим, что в вопросах 
параллелизации также важны алгоритмические подходы программных пакетов.  

Можно утверждать, что в зависимости от характера исследуемой задачи (отношение 
число частиц/линейные размеры системы) рекомендуется использовать гибридное 
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частичное/доменное деление или гибридное силовое/пространственное деление. Надо 
отметить, что из результатов, полученных для систем, содержащих равное количество 
атомов, можно сделать вывод, что пакет GROMACS в несколько раз быстрее анализирует 
задачу, чем пакет NAMD. В плане быстродействия, несомненно, программный пакет 
GROMACS показывает лучший результат, в то время, как увеличение количества 
процессоров во многих случаях приводит к обратному эффекту, что обусловлено 
алгоритмом деления. В конце отметим, что изменение “мультиплетного шага” 
существенно не повлияло на быстродействие.  

2.На супермощных расчетных платформах высокой производительности IBM Blue 
Gene/P и HP CP4000BL подробные исследования программного пакета GROMACS 
показали, что для достижения высокой производительности желательно использовать 
множество параметров программного пакета GROMACS и расчетной системы, 
представленное по умолчанию. Но с другой стороны, в зависимости от особенностей 
исследуемой системы, рекомендуется менять ряд сетевых и программных параметров во 
избежание потери параллелизации.  

Таким образом, полученные результаты показывают, что отношение частица-
частица/ПМЭ 7:1, в отличие от автоматического выбора отношения частица-
частица/ПМЭ программного пакета GROMACS (обычно отношение частица-
частица/ПМЭ 3:1) приводит к максимальному значению быстродействия без какой-либо 
потери параллелизации. С другой стороны, маленькое отклонение количества 
процессоров, предназначенных для вычисления электростатического составляющего, 
приводит к резкому снижению быстродействия, что в свою очередь приводит к большой 
потере параллелизации.  

Однако для сравнительно больших систем, указанное отношение 7:1 приводит к 
существенному увеличению ошибки. С другой стороны, надо отметить, что выбор 
количества процессоров сильно зависит также от особенностей вычислительной машины 
и в данном случае не оптимальное распределение процессоров приводит к нарушению 
баланса (load imbalance). 

3.Из исследований молекулярных ассоциатов амфифильных веществ в водных 
растворах становится ясно, что результаты компьютерного эксперимента, сделанного 
силовыми полями “всеатомарного” (all-atom) характера более близки к результатам, 
полученным реальным экспериментом. В частности, “всеатомарный” подход довольно 
удачно описывает поведение углеводородных хвостов, а также точно аппроксимирует 
поверхностные эффекты бислоя. Причиной определенной ошибки, пожалуй, является 
короткое время компьютерного эксперимента, а также “несовершенство” силовых полей, 
дальнейшая обработка и совершенствование которых приведет к более точному 
воспроизводствию реальной картины.  

Параметры, полученные в результате исследования, дают довольно хорошее 
совпадение с данными реального эксперимента, а также с данными, полученными в 
других подобных работах. Среднее значение межплоскостного расстояния (~6.14нм), 
полученное посредством компьютерного эксперимента, довольно хорошо совпадает с 
данными, полученными реальным опытом. В указанных системах посредством 
компьютерного эксперимента наблюдалось разделение воды на сильно связанную, 
которая достигает своего максимального значения на расстоянии ~0.4нм от поверхности, 
и слабо связанную – на расстоянии  ~0.6нм, а после – на свободную воду.  

Из результатов эксперимента стало ясно, что приблизительно 70% ионов натрия 
находится на расстоянии приблизительно 0.4-0.45нм от атомов серы, то есть, фактически, 
наблюдается скопление противоионов, связанных в первом слое воды. Для исследования 
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динамического поведения молекул системы рассчитаны коэффициенты диффузии воды и 
молекул АВ, которые дали довольно хорошее совпадение с результатами, полученными 
экспериментальным путем.  

4.Впервые наблюдался процесс самосборки поверхностно-активных веществ 
методом компьютерного моделирования, исследуя в широком температурном диапазоне 
системы сульфонат/вода с длинными алкильными хвостами. Сам процесс можно 
разделить на несколько фаз, образование, так называемой, неупорядоченной 
“мицеллоподобной” структуры, после чего наблюдается состояние, когда присутствуют 
определенные “бислоеподобные” структуры, которые отделены друг от друга водными 
доменами. Реальный бислой образуется начиная с 7нс моделирования, что ясно видно на 
представленных мгновенных изображениях. При фиксированной температуре T=323K 
образуется гель фаза с взаимопроникающими углеводородными хвостами, хотя мы 
предполагаем также так называемую гель фазу, где есть также жидко-кристаллические 
состояния, то есть сосуществование двух фаз.  

Таким образом, мы наблюдаем полное взаимопроникновение друг в друга алкильных 
хвостов ПДСН, расположенных в противоположных частях  бислоя, однако вместе с 
упорядоченными молекулами заметны также так называемые “неупорядоченные домены” 
или “кластерные части”, из чего можем предположить образование гель фазы, которое 
сосуществует с ламеллярной фазой. С другой стороны, подобные фазы могут быть 
представлены как метастабильные гель фазы с долей неупорядоченных доменов, что 
часто наблюдается также в фосфолипидных мембранах.   

Подробное исследование траектории показывает, что произошел фазовый гель – 
жидко-кристаллический переход, а так называемая точка фазового перехода, которая 
оценена из температурных кривых, получилась приблизительно в ~335K. В целом, как 
показали результаты, наблюдается довольно хорошее совпадение с результатами 
реального эксперимента, совершенного нашей группой.   

5.Нами, с помощью компьютерного эксперимента впервые было доказано, что в 
водных растворах амфифильных веществ (системы АВ/вода) определенное количество 
водорастворимых макромолекул приводит к образованию двух разных фаз 
(ламеллярных). Надо отметить, что образование фаз непосредственно зависит от 
концентрации полимера и температуры системы. Исследования динамического поведения 
макромолекулы показали, что на поверхности бислоя АВ есть полимеры с двумя разными 
конформациями, с разной степенью погружения молекулы в бислой. Можно 
предположить, что твердость поверхности бислоя обусловлена наличием молекулы 
полиэлектолита, что также очевидно из мгновенных изображений системы. Из 
мгновенных изображений видны также взаимопроникновение хвостов, а также 
ориентация молекул деканола и воды.  

Значения, полученные посредством эксперимента моделирования, дают довольно 
хорошее совпадение с результатами реального эксперимента. Исследование системы 
полимер/обратная мицелла показали, что наличие полимера (ПДАДМАХ) (в 
концентрационном интервале до 5% - Mn= 4.815 г/моль и Mw= 8.911 г/моль) не приводит 
к изменению фазы L2, что проверено также экспериментальным термоаналитическим 
методом. Из подробного исследования молекул воды стало ясно, что поведение молекул 
воды меняется, когда в капле есть полимер ПДАДМАХ.  

Было выяснено также, что наличие ПДАДМАХ-а приводит к уменьшению 
“межслойной” или “предельной” воды, следовательно, приводя к росту молекул 
“связанной” воды. В результате исследования выяснилось также, что при наличии 
ПДАДМАХ-а углеводородные хвосты молекулы АВ становятся более упорядоченными, 
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причина чего заключается именно в твердости межфазного слоя, в результате имея 
большое значение вязкости. Кстати, в результате реальных экспериментов тоже 
фиксируется  рост измеряемой вязкости при наличии ПДАДМАХ-а.   

Из подробного исследования молекул воды стало ясно, что поведение молекул воды 
меняется, когда в капле есть полимер ПДАДМАХ. Наличие ПДАДМАХ-а вызывает поток 
молекул воды к раствору пентанол/толуен. Таким образом, полученные результаты 
компьютерного эксперимента довольно точно согласуются с результатами реального 
эксперимента. 
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ARMEN HAMLET POGHOSYAN 

THE STUDY OF FORMATION MECHANISMS OF THE CELL MEMBRANE BASED ON 
MODEL COMPOUNDS. A MOLECULAR DYNAMICS METHOD 

SUMMARY 

Keywords: amphiphilic substances, biological model membranes, high-
performance machine, molecular dynamics. 

 
This thesis devotes to one of the fastest growing areas of modern science – to 

computational experiments and its usage in the study of complex molecular systems, namely 
the lyotropic liquid crystalline systems, i.e. aqueous solutions of amphiphilic aggregations 
(AM). Concepts of mentioned systems, especially from the point of view of biological 
membranes and micelles formation, are still in progress, where the main observations relate 
to their supramolecular structures, while the problems, concerning formation and molecular 
dynamical structures of micelles and biological membranes – are not yet investigated 
sufficiently.It should be noted, that the importance of computer simulations of these systems 
is due to the lack of research in this field. 

 The aim of the thesis is: 
 

 To reveal the dynamical peculiarities of AM/water structures, depending on the 
temperature and concentration of AM in water, by obtaining the phase diagrams of 
the AM/water systems at wide range of temperature and concentration. 

 To reveal the peculiarities of dynamical interactions between AM molecules and 
polymeric molecules in complex AM/water systems at various phases. 

 To investigate inverse aggregations (inverse or reserve micelles) of AM molecules 
in interaction with polyelectrolytes. 

 To investigate peculiarities of phase transition in alkylsulfonate/water systems. 
 To compare utilized software packages from parallelization point of view, aiming 

to choose the optimal option for the realization of computational experiment. 
 

Scientific novelty of the thesis is that, the first time for the study of dynamical features 
and structures of complex mixed systems - AM/water and AM/polymer/water, the computer 
simulation method (molecular dynamics simulation method) has been used, thus changing 
the conceptions of self-organization mecanisms of AM molecule in aqueos solution, and 
suggesting a new dynamical theory of self-assembly of AM molecule in short-timescale 
interval. 

The practical application is that the AM molecules, micelles and bilayers are involved in 
selective interaction with various high- and low-molecular aggregations and depending on 
temperature and concentration, as a result, the coexistence of two various phases has been 
occurred. 
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The main results can be represented as the following conclusions: 
 

 By comparing GROMACS and NAMD software packages, one can conclude, that 
in parallelization tasks, the force field type, as well as the communication between 
processors has a great importance. 

  Detailed investigation of the parallelization of software packages GROMACS on 
high-performance machines IBM Blue Gene/P and HP CP4000BL, shows that it is 
better to use the default set of parameters of the GROMACS software package and 
supermachine in order to reach the high performance.  

 It is clear from the investigation of molecular aggregation of AM molecules in 
aqueous solution, the results coming from all-atom simulation is more relevant to 
real experiment finding.  

  At the first time, the process of self-organization of surfactant molecules using 
molecular dynamics simulation has been observed, by investigating the systems 
consisting of long - chain alkyl sulfonates in long-timescale interval. At fixed 
temperature T=323K, the gel phase is formed with interdigitated hydrocarbon 
chains, at the same time, we consider the gel phase, where the liquid crystalline 
state is available, i.e. coexistence of two phase has been observed. The detailed 
analysis of trajectories shows that the gel-to-liquid crystall phase transition occurs, 
and the so called transition point, which is estimated from temperature curves, is 
about ~335K.  

 For the first time, using the computational experiment, it has been proved, that in 
AM aqueous solutions (AM/water systems), some amount of macromolecule leads 
to the formation of two various phases (lamellar). The study of dynamic behavour 
of macromolecule shows that at the surface of AM bilayers, two polymers with 
various configurations have been observed - with various degree of swelling.  The 
study of polymer/inverse micelle system in oil media reveals that the presence of 
PDADMAC (concentration intverval up to 5% - Mn= 4.815 g/mol and Mw= 
8.911g/mol) does not lead to the change of L2 phase, which is seen also by real 
experiment.   

 
 

 

 


