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• Используется для coarse-grained 
молекулярно-динамического 
моделирования биомолекулярных
систем. 
• Один центр взаимодействия – 4 

тяжелых атома + связанные с ними 
водороды

Martini в 
CHARMM-GUI

Membrane builder
в CHARMM-GUI

Характеристика силового поля Martini:

На рисунке изображена молекула DGPC



Сравнение Coarse-grained и полноатомного
подхода

Достоинства Недостатки

Системы 
большего 
размера

Большие 
временные 

масштабы расчета 
(мкс или мс)

Работа с материальными 
точками, а не атомами ⇒

снижение точности

Ограниченный 
список 

используемых в 
работе объектов

Хорошо моделирует 
системы, состоящие 

из одинаковых 
частей

Плохо подходит для 
анализа систем, 

состоящих из нескольких 
типов молекул



Объект исследования: 
Дилинолеилфосфатидилхолин (DLiPC)

• Фосфатидилхолин – один основных 
компонентов внутренней мембраны 
митохондрий

• Цвиттер-ион 
• Имеет двойные связи
• Двойные связи расположены так, что 

формируют бис-аллильный участок. 

Повышенная 
текучесть

Пониженная 
температура 
плавления

Формула DLiPC:

Повышенная окисляемость



• Промоделирован бислой, 
состоящий из DLiPC

• Содержание DLiPC в каждом слое: 
64 молекулы

Наши результаты:


