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Методом молекулярной динам
атомных групп между водой и
диффузии кислорода в тетрадек
ляция энергии переноса и изме
тивности вкладов атомов в эне
динамики для оценки кинетичес

Молекулярная динамика гетеро
бранных структур в настоящее вре
ет значительный интерес в связи с
лекулярных технологии и биотехн
с тем эти объекты достаточно тру
риментальных исследований [1, 2
тальные закономерности динамич
ния таких структур остаются не в
Это касается и детальной микроск
тины массо- и энергопереноса в 
ропных структурированных гете
дах, формирования и релаксации 
надмолекулярных структур, осо
пределения молекулярных групп с
лярностью на границах раздела фа
тод молекулярной динамики с и
полноатомных силовых полей, сп
цедур и достаточно длинных трае
няется для уточнения микроскоп
ны диффузионных процессов на гр
мембранной фаз [3–5]. 

Интенсивное изучение динами
ких мембран [6–9] и белок-мембра
сов ставит также вопрос об оптим
ных процедур и моделировании
структур некоторой гидрофобно
Имеются относительно простые 
альной гидрофобной среды [11]. 
менения энергии групп при перех
мембрану в этих моделях определ
ных по константам равновесия в си
танол [10, 11]. Метод молекуляр
(МД) позволяет рассчитать функц
ния молекулярных групп в систем
на и оценить возможные неаддитив
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ики рассчитаны распределения и энергии переноса ряда молекул и 
 структурированной гидрофобной фазой. Оценены коэффициенты 
ановой мембране. Для заряженных атомных групп показана корре-
нения борновской энергии сольватации. Показано отсутствие адди-
ргию переноса функциональных групп. Развит метод управляемой 
ких параметров проникновения молекул через границу раздела фаз. 
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биолипидов, так и из более простых органичес-
ких соединений [12] обычно не удается полно-
стью проследить пассивный трансмембранный 
транспорт даже очень маленьких молекул, напри-
мер воды, кислорода, этанола, аммиака, ионов ка-
лия, хлора. Сравнительно новым подходом здесь 
является развиваемый ниже вариант метода уп-
равляемой динамики (Steered Molecular Dynamics, 
SMD) [13], который позволяет за разумные вре-
мена расчета получить несколько полных прохо-
дов исследуемой молекулы-пенетранта через 
мембрану. 

Ниже на примере гидратированной углеводо-
родной мембраны рассчитывалась динамика не-
скольких типов молекул – как реалистических и 
биологически важных, так и модельных (ван-дер-
ваальсовых сфер). Для поддержания изотермиче-
ских условий использовался столкновительный 
термостат [14], который не приводит к нелиней-
ным аттракторным режимам, искажающим ста-
тистически равновесное распределение энергии 
по степеням свободы [15]. 

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ 

Для проведения расчетов молекулярной дина-
мики (МД) пакет PUMA [16,17] модифицировал-
ся специальным образом. Решение системы клас-
сических уравнений движения атомов производи-
лось в силовом поле Amber99 [18]. 

Проводились расчеты мембран, состоящих из 
моно- и бислоев н-тетрадекана C14H30. Расчетная 
ячейка содержала 24 молекулы тетрадекана на 
монослой (рис. 1а). Использовались периодичес-
кие граничные условия. Начальная структура со-
ответствовала перпендикулярному положению 
оси наибольшей протяженности молекул относи- 
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Рис. 1. Моно- и бислой н-тетрадекана (а). Распределение зарядов в молекуле тетрадекана (б) (CH2- и CH3-группы счи-
тались электронейтральными). 

тельно плоскости мембраны. Плотность углево-
дорода в расчетах при постоянном объеме и тем-
пературе составляла, в зависимости от размера 
ячейки, от 0.707 до 0.771 г/см3 (эксперименталь-
ная плотность для объемной фазы 0.761 г/см3 при 
нормальных условиях). 

Парциальные заряды атомов в тетрадекане 
оценивались с использованием неограниченного 
метода Хартри–Фока, базиса 6-31G* и метода 
Малликена. Принятые в расчетах величины заря-
дов приведены на рис. 1б. Для формирования 
упорядоченной мембранной структуры использо-
вался параболический потенциал, связывающий 
концевой углеродный атом тетрадекана с фикси-
рованной плоскостью. В случае с бислоем таких 
плоскостей было две; они находились в середине 
бислоя на расстоянии 4 Å друг от друга. Использо-
валась модель воды TIP3P. Валентные связи и ва-
лентные углы в молекулах воды не фиксирова-
лись. В стартовой конфигурации молекулы воды 
помещались на расстоянии не менее 2.3 Å от 
крайних атомов мембраны. Степень сольватации 
определялась соотношением 15 молекул воды на 
молекулу углеводорода. 

Радиус обрезания кулоновских взаимодейст-
вий составлял 10 Å. Обрезание ван-дер-ваальсов-
ских взаимодействий проводилось путем умноже-
ния потенциалов Леннард-Джонса на сглаживаю-
щую (переключающую) функцию W(r) 
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где r — расстояние между взаимодействующими 
атомами, параметр Ron выбирался равным 10 Å, 
Roff – 10.5 Å, диэлектрическая проницаемость – 1, 
шаг интегрирования – 1 фс. 

Расчет проводился с периодическими граничны-
ми условиями при постоянной температуре. Ис-
пользовались как условия постоянного объема 
(NVT-ансамбль), так и постоянного давления (NPT-
ансамбль). Баростатирование осуществлялось в 
баростате Берендсена с одинаковым для всех 
трех направлений временем релаксации 100 пс. 

Температура выбиралась от 300 до 1000 К. 
Для поддержания постоянной температуры ис-
пользовалась виртуальная столкновительная сре-
да (столкновительный термостат) [16, 17]. Сред-
няя частота столкновений виртуальных частиц с 
атомами – 1 пс–1, масса частиц – 18 а.е.м. 

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ 

На первой стадии расчета проводилась релак-
сация монослоя в течение 200 пс (рис. 2). Релакса-
ция бислоя занимала практически то же время. 
Гидрофобные свойства ряда небольших молекул 
изучались, исходя из их распределения между дву-
мя фазами – гидрофобной и водной. 

Изучалась динамика диффузии молекулы кис-
лорода в бислой тетрадекана. Моделирование 
производилось в NVT- и NPT-ансамблях при тем-
пературе 300 К. Стартовое положение кислорода 
находилось на границе раздела фаз. На рис. 3 
представлены распределение кислорода между 
двумя фазами и энергия Гиббса переноса из воды 
в бислой при 300 К и внешнем изотропном давле-
нии 1 атм. 
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Рис. 2. Релаксационные кривые для удельной поверхностной площади (а) и толщины ячейки (б) в системе с монослоем 
тетрадекана. 
 

 

Рис. 3. Распределение молекулы кислорода между бислоем и водой (а) и энергия Гиббса переноса кислорода из воды 
в бислой (б) при 300 К и постоянном изотропном давлении. Обозначения указаны в тексте. 

Энергия переноса кислорода из воды в мемб-
рану при заданных объемах водной и мембранной 
фаз оценивалась как 
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где ρ(z, t) – функция плотности вероятности на-
хождения молекулы кислорода в определенном 
положении на оси z в данный момент времени, 
+a/2 и –a/2 – правая и левая границы бислоя, а об-
ласть интегрирования ω определяется как z > +a/2 
и z < –a/2. Таким образом, энергия переноса кис-
лорода из воды в гидрофобную зону составляет по 
абсолютной величине более 3.6 ккал/моль и 
определяется как мера вероятности нахождения 
молекулы кислорода в бислое (включая погранич-

ную гидрофобную зону толщиной порядка 3 Å) по 
сравнению с вероятностью его нахождения в во-
де. Длина траектории в нашем численном экспе-
рименте составляла чуть больше 4 нс. В биологи-
ческих мембранах по экспериментальным оцен-
кам время трансмембранной диффузии кислорода 
составляет от 50 нс до 500 нс [19, 20]. 

Из рис. 3 видно, что за относительно малое 
время (<50 пс) кислород проникает в мембрану и 
остается в ней в течение большей части расчетно-
го времени, причем преимущественно он локали-
зуется в центре бислоя – там, где самый большой 
свободный объем. Для биомембран аналогичный 
эффект был экспериментально показан в опытах 
со спиновыми метками [21–23]. 

Коэффициент одномерной диффузии кисло-
рода в направлении нормали к мембране, двумер-
ной диффузии в плоскости бислоя и трехмерной 
диффузии рассчитывался как коэффициент ли-
нейной аппроксимации кривых 
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2( ) 2 zz t Dt< >= , 
2 2( ) ( ) 4 xyx t y t D< + >= t , 

2 2 2( ) ( ) ( ) 6 xyzx t y t z t D< + + >= t , 

соответственно. Угловые скобки означают ус-
реднение по всей траектории. 

Коэффициенты диффузии кислорода (см2/с) в 
системе бислой–вода при температуре 300 К и 
давлении 1 атм равны для бислоя: Dz = 1.71 × 10–5, 
Dxy = 3.09 × 10–5, Dxyz = 2.63 × 10–5 и 4.73 × 10–5 – для 
воды. 

Полученные коэффициенты диффузии кисло-
рода согласуются с известными эксперименталь-
ными оценками для диффузии кислорода в биоло-
гических мембранах – от 1.5 × 10–5 см2/с до 4.7 × 
× 10–5 см2/с [19, 20, 24]. Также эти данные согласу-
ются и с коэффициентами диффузии, полученными 
в МД-расчетах (например, с коэффициентом диф-
фузии в гекасдекановом монослое – 2.6 × 10–5 см2/с 
[25]). Вычисленные коэффициенты диффузии 
кислорода в воде более чем в два раза больше, 
чем экспериментально известных значений для 
объемной диффузии (от 1.76 × 10–5 до 2.3 × 10–5 см2/с 
при 300 К [26–28]). Такие результаты согласуют-
ся с данными [29], согласно которым коэффици-
ент самодиффузии воды TIP3P тоже завышен по 
сравнению с экспериментальным более чем в два 
раза. Если воспользоваться для коэффициента 
диффузии кислорода формулой Стокса–Энштейна 

D = kBT/6πηr 

(где η – вязкость растворителя, а r – радиус моле-
кулы), то получим, величину вязкости тетрадека-
на в объемной фазе составляет 2.0–2.6 сПз [30], 
что близко к вычисленным значениям. 

При постоянном объеме (рис. 4) имеется не-
сколько иная картина распределения кислорода 
между двумя фазами. Условие постоянства объе-
ма и относительно небольшие размеры расчет-
ной ячейки ограничивают флуктуации плотности 
в обеих фазах. При этом значительную часть вре-
мени кислород проводит на поверхности гидро-
фобного слоя. 

В работе оценивалось также влияние заряда 
молекулы на распределение между двумя фазами – 
монослоем тетрадекана и водой. Была рассчита-
на динамика семи типов атомов с парциальными 
зарядами, которые соответствуют основным ти-
пам неводородных атомов в силовом поле Amber 
(табл. 1). Подобные расчеты могут быть полез-
ными при разработке континуальных моделей ги-
дрофобной среды. Например, в [10] взаимодейст-
вие с мембраной моделировалось изменением по-
тенциальной энергии атомов при переходе из 
водной в гидрофобную фазу. Эти изменения рас-
считывались исходя из энергий переноса амино- 

 
Рис. 4. Распределение молекулы кислорода между 
бнслоем и водой при 300 К и постоянном объеме. 
Длина траектории 6 нс. 

кислот из воды в октанол [31]. Однако полного 
согласия с экспериментальными данными по 
шкале гидрофобности аминокислот при этом по-
лучено не было. В [11] было предложено учиты-
вать не только удельные гидрофобные характе-
ристики атомов, но и долю площади атомных 
сфер, экспонированную в мембранную и водную 
среды. В данной работе изучается более простая 
модель, в которой удельные гидрофобные харак-
теристики типичных атомов силового поля рас-
считываются исходя из функций распределения 
атомов в системе мембрана–вода. 

В системе мембрана–вода изучались распреде-
ления атомных частиц, характеризуемых параме-
трами силового поля Amber. Заряд каждого типа 
акта определялся усреднением по всем возмож-
ным, которые он принимает в составе аминокис-
лот с учетом их встречаемости в белках [32]. 

В табл. 1 представлены также эффективные 
заряды атомов, их ван-дер-ваальсовые радиусы, а 
также энергетические константы ван-дер-вааль-
совых взаимодействий. Рассчитывались траекто-
рии длиной от 5 нс до 7 нс. Расчет велся в NVT-ан-
самбле. Для ускорения процедуры сканирования 

Таблица 1. Основные типы атомов силового поля Am-
ber (e – заряд атома) 

 

Тип атома e rVDW, Å ε, ккал/моль 

Cалиф -0.0463 1.9080 0.1094 
Cаро 0.2924 1.9080 0.0860 
Cгетеро 0.5382 1.9080 0.0860 
N -0.4698 1.8240 0.1700 
O -0.3180 1.7210 0.2104 
O* -0.6137 1.6612 0.2100 
S -0.2525 2.0000 0.2500 
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Рис. 5. Профиля распределения для атомов Cалиф (a), S (б), Cаро (в), О (г), N (д), О* (е), Cгетеро (ж). Очередность зон: 
углеводородный монослой (I), приповерхностный гидрофобный слой (II), водный слой (III), приповерхностный гидро-
фобный слой (IV) (с противоположной стороны углеводородного монослоя). 

конфигурационного пространства расчет прово-
дили при 1000 К. 

На рис. 5 представлены распределения для са-
мых гидрофобных ионов (верхний ряд) и самых 
гидрофильных ионов (нижний ряд). Большей гид-
рофобностью обладают, как и следовало ожи-
дать, ионы с меньшим зарядом. 

Отметим, что соотношение между зарядом ио-
на z и степенью его гидрофобности может быть 
оценено из теории Борна, которая учитывает так-
же в размер иона r. Согласно этой теории, измене-
ние электростатической составляющей энергии 
Гельмгольца при переходе иона из воды в мемб-
ранный бислой можно оценить как 

2 2

B
0 2 1

1 1
8
z e

W
r

∆ = −
π ε ε ε

⎛ ⎞
⎜ ⎟
⎝ ⎠

 

где ε1 и ε2 – относительные диэлектрические про-
ницаемости воды и неполярного растворителя 
(ε1 ≈ 80, a ε2 ≈ 2–3). 

Рассчитанные величины энергии переноса ато-
мов из воды в монослой коррелируют с величиной 
изменения энергии Борна (рис. 6). Бóльшая стаби-
лизация в мембране происходит у ионов с мень-
шим зарядом и большим диаметром. Такие ре-
зультаты согласуются с экспериментальными 
данными по проникновению ионов через границу 
раздела фаз вода–масло, которые показывают 
хорошее соответствие с борновской энергией 
сольватации [33]. 

Специально проведенные расчеты показали, 
что для распределений функциональных групп не 
наблюдается аддитивности вкладов отдельных 
атомов (сравните рис. 5 и 7), Так, например, рас-
пределение CO-группы не есть сумма распределе-
ний Cгетеро и O*, из которых состоит CO-группа. 

 

 

Рис. 6. Корреляция между вычисленной энергией пе-
реноса семи типов атомов и соответствующей энер-
гией Борна. Коэффициент корреляции 0.9167 

 
Рис. 7. Профиль распределения CO-группы (1) и по-
лусумма профилей распределения Cгетеро и O-атомов 
(2). Длина траектории 5 нс. Обозначения зон (I-IV) 
см. рис. 5. 
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Рис. 8. Усредненная по атомам плотность распределения остатка аминокислоты по нормали к мембране z (усреднение 
по атомам проводится с весовыми множителями, пропорциональными массам атомов). Порядок расположения гра-
фиков (слева направо и сверху вниз) соответствует уменьшению энергии Гиббса переноса аминокислоты из воды в 
октанол. Границы монослоя по оси z – 0 и 20 Å (с учетом периодических граничных условий границей монослоя явля-
ется также положение на оси z = 46 Å). Водная фаза – между 20 и 46 Å. 

По-видимому, в данном случае это обусловлено 
возникновением дипольного момента при образо-
вании группы. Таким образом, возможность ис-
пользования простой модели, основанной на вве-
дении какой-либо удельной гидрофобной харак-
теристики для каждого типа атомов, оказывается 
весьма проблематичной. 

Рассматривались также распределения между 
водной и углеводородной фазами для шести ами-
нокислотных остатков с различной полярностью 
(Ala, Asp, Gly, Phe, Trp, Val) при температуре 300 К. 
Ячейка с гидратированным монослоем тетраде-
кана при этом подвергалась баростатированию 
при 1 атм. Удельная площадь поверхности на мо-
лекулу тетрадекана составляла 18.2 Å2. Старто-
вая позиция аминокислот находилась у границы с 

монослоем. Графики распределения остатков 
приведены на рис. 8. За время расчета 10 нс ни 
один из остатков не успевает проникнуть в моно-
слой. Это показывает, что при данной плотности 
мембраны поверхность раздела фаз является зна-
чительным препятствием для проникновения ами-
нокислотных остатков. 

Энергия переноса аминокислот из воды в окта-
нол [30] обычно используется как показатель ги-
дрофобности соответствующих остатков. В соот-
ветствии с этим критерием в данном случае оказы-
вается, что самые гидрофобные аминокислотные 
остатки концентрируются на границе с тетрадека-
ном, тогда как более гидрофильным остаткам 
свойственно несколько большее время пребыва-
ния в водной фазе. 
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Таблица 2. Характерные времена прохода сферы че-
рез мембрану под действием периодической силы вида 
F(t) = 0F  + C0sin(2πt/T), где C0 = 2 ккал/(Å моль) для 
приведенных ниже значений 0F  (7 and 10 ккал/(Å моль)). 

При T = ∞ F(t) = 0F  = const. Радиус частицы – 4 Å 
 

0F , 
ккал/(Å моль) 

T, пс τ1, пс τ , пс 2τ , пс 

7 0.1 >2500 пс – – 

7 1 1268 214 108 

7 ∞ 724 149 101 

10 0.1 155 15 13 

10 1 1547 48 15 

10 ∞ 1899 173 29 

Обозначения: 0F  – средняя внешняя сила, T – период, τ1 – время 
первого прохода, τ  – среднее время всех проходов, 2τ  – среднее 
время всех проходов, кроме первого. 
 
Таблица 3. Время прохода молекул разного размера 
через мембрану под действием постоянной силы (F0) 

 

F0, ккал/(Å 
моль) R0, Å τ1, пс τ , пс τ2, пс 

7 3.1 660 25 16 

7 4 724 149 101 

10 3.1 21 18 15 

10 4 1899 173 29 

Обозначения: R0 – эффективный радиус молекулы, осталь-
ные обозначения см. табл. 2. 

Описанные выше расчеты проводились в усло-
виях равновесия. Вместе с тем, в последнее время 
развиваются методы неравновесной динамики в 
применении к неравновесным системам. В работе 
также развивается подход к изучению динамики 
мембранных структур, использующий методы не-
равновесной управляемой динамики. При этом к 
отдельным атомам прилагаются дополнительные 
внешние силы (постоянные или переменные во 
времени). 

Изучалась динамика модельных сфер, взаимо-
действующих с остальными атомами только по-
средством сил Ван-дер-Ваальса. К пробным час-
тицам прикладывалась сила, изменяющаяся сину-
соидально во времени и направленная по нормали 
к мембране. Среднее значение силы бралось от 1 
до 10 ккал/(Å моль) (1 ккал/(Å моль) ≈ 70 пН). 

Численный эксперимент показал, что в мо-
дельной водной среде TIP3P сфера радиусом 2 Å 
при внешней постоянной силе 10 ккал/(Å моль) 
движется со скоростью 10 Å/пс, а радиусом 4 Å – 
со средней скоростью 2.6 Å/пс. То есть формула 
Стокса, по-видимому, несколько нарушается при 
радиусах частицы, меньших или близких к радиу-
су молекул среды. При движении частицы радиу-
са 2 Å эффективная вязкость среды оказывается 
примерно в два раза ниже, чем эффективная вяз-
кость для движения крупных частиц. 

Изучался процесс проникновения частиц под 
действием внешней силы через мембранный слой. 
Под действием силы, среднее значение которой не 
менее 7 ккал/(Å моль) (табл. 2) пробные сферы 
проникают через монослой за время порядка 2.5 нс. 

Значительное сокращение времени повторных 
проходов указывает на решающее значение про-
цесса порообразования для проникновения через 
монослой тетрадекана. Продавливание сферы че-
рез монослой приводит к образованию поры и де-
формации окружающей структуры мембраны. 
Причем время релаксации такой поры достаточ-
но велико. Так после серии многочисленных про-
ходов молекулы под действием постоянной силы 
10 ккал/(Å моль) (табл. 2) время последнего про-
хода составляло всего 9 пс. Если при этом смес-
тить пробную сферу в плоскости мембраны на ве-
личину радиуса, то время прохода увеличится до 
12 пс, а при смещении на расстояние, равное диа-
метру, время прохода становится немногим боль-
ше – 20 пс. 

Процесс форсированного перемещения проб-
ной молекулы в среде при рассмотренных значе-
ниях параметров не является линейно зависимым 
от величины приложенной силы. Не выявлено 
также резонансных эффектов в рассмотренном 
диапазоне частот изменения внешней силы. 

Сравнение направленного перемещения сфе-
ры радиусом 4 Å и остатка аланина с эффектив-
ным радиусом 3.1 Å (табл. 3) через слой тетрадека-
на показывает, что увеличение силы не сопровож-
дается пропорциональным увеличением скорости 
повторных проходов аланина через мембрану. Для 
сферы увеличение скорости существенно не-
линейное. Следует иметь в виду, что остаток ала-
нина, в отличие от сферы, обладает определен-
ной гибкостью. По-видимому, степень деформа-
ции мембраны и величины активационных 
барьеров, связанных с процессом образования по-
ры в этих случаях весьма различны. 

Таким образом, использованная в работе про-
стейшая полноатомная модель гидратированной 
мембранной структуры позволяет исследовать 
закономерности формирования распределения 
различных молекул между двумя фазами – гидро-
фобной структурированной и водной. Как было 
показано, лишь очень маленькие и сильно гидро- 
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фобные молекулы, например кислород, способны 
за времена меньше 10 нс самостоятельно проник-
нуть в мембранный слой при нормальных услови-
ях. При фиксированном объеме проникновение в 
структурированную мембранную среду сильно 
затруднено. Обнаружено накопление кислорода в 
середине бислоя, что обусловлено повышенной 
рыхлостью структуры на интерфейсе двух моно-
слоев. 

Изучение динамики спонтанной трансмембран-
ной диффузии за времена порядка 10 нс требует 
проведения расчетов при повышенной температу-
ре. Энергия переноса, вычисленная при темпера-
туре 1000 К для основных типов атомов Amber99, 
варьируется от 0.9 ккал/моль до 5.5 ккал/моль. 
Эти изменения энергии находятся в тесной корре-
ляции с изменением соответствующей борнов-
ской энергией сольватации. При этом в ряду ато-
мов Cалиф, S, Cаро, O, N, O*, Cгетеро увеличиваются 
значения энергии переноса (т.е. гидрофобность 
уменьшается). Важно отметить отсутствие адди-
тивности вкладов атомов в свободную энергию пе-
реноса функциональных групп. Это затрудняет 
континуальную имитацию гидрофобной среды пу-
тем включения в потенциальную энергию допол-
нительного терма, описывающего взаимодейст-
вие атомов с этой средой. 

Вычисленные распределения аминокислотных 
остатков между фазами находятся в соответствии с 
их известными гидрофобными свойствами. Следу-
ет отметить, что мембрана при указанных услови-
ях расчета является весьма значительным барье-
ром для проникновения в нее аминокислотных ос-
татков. 

Рассмотрение процессов равновесной динами-
ки даже относительно небольших молекул в та-
кой системе не позволяет за разумные времена 
численного эксперимента сделать окончатель-
ные выводы о балансе гидрофобных сил при ком-
натной температуре. Развиваемый в работе метод 
неравновесной динамики (SMD) позволяет орга-
низовать направленный и более быстрый сцена-
рий развития событий по определенным степе-
ням свободы. Вычисляемые таким способом ки-
нетические коэффициенты термодинамическими 
и статистическими соотношениями связаны с рав-
новесными параметрами системы. Однако необ-
ходимо при этом контролировать степень неравно-
весности системы. Так, например, уже при скоро-
стях 105 см/с выявляются нелинейные зависимости 
в скоростях направленного перемещения моле-
кул от величины внешней силы. Специальные ис-
следования причины этого эффекта (слабая не-
равновесность системы и (или) неньютоновский 
характер среды) выходят за рамки данной рабо-
ты. Аналогично обстоит дело и с динамикой об-
разования и релаксации надмолекулярных мемб-
ранных структур (в данном контексте, пор). Об-

разование поры кардинально меняет динамику 
трансмембранного транспорта. Время релакса-
ции поры в исследуемой мембране относительно 
велико (более 10 нс), и эффекты памяти в динами-
ке мембран могут быть весьма существенными. 
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