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k�mail.ruÑòàòüÿ ïîñòóïèëà 18.01.2010, ïîäïèñàíà â ïå÷àòü 17.02.2010Ïðîâåäåíî ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå �àçîâîãî è êîìïîíåíòíîãî ðàçäåëåíèÿ â ëèïèäíûõìåìáðàíàõ. Ïîëó÷åíà çàâèñèìîñòü âðåìåíè �îðìèðîâàíèÿ �àçîâîãî ðàçäåëåíèÿ îò êîý��èöèåíòàëàòåðàëüíîé äè��óçèè ëèïèäîâ. Ñ ïîìîùüþ ìíîãî÷àñòè÷íîé Ìîíòå-Êàðëî-ìîäåëè ìåìáðàíû ïîëó-÷åíî �àçîâîå è êîìïîíåíòíîå ðàññëîåíèå â îäíî- è äâóõêîìïîíåíòíûõ ñèñòåìàõ, ïîñòðîåíû �àçîâûåäèàãðàììû.Êëþ÷åâûå ñëîâà: �àçîâîå è êîìïîíåíòíîå ðàçäåëåíèå, ëèïèäíûå ìåìáðàíû, òåîðèÿ �àçîâîãî ïîëÿ,àñèìïòîòè÷åñêèå ìåòîäû.ÓÄÊ: 577.352. PACS: 68.18.Jk.

ÂâåäåíèåÑîãëàñíî ìîäåëè Ñèíãåðà�Íèêîëñîíà [1℄, áåëêèè áåëêîâûå êîìïëåêñû áèîëîãè÷åñêèõ ìåìáðàí âñòðî-åíû â ëèïèäíûé áèñëîé. Ïðè îïðåäåëåííûõ óñëî-âèÿõ íà ïîâåðõíîñòè áèîëîãè÷åñêèõ ìåìáðàí îáðà-çóþòñÿ áåëêîâûå è ëèïèäíûå ìèêðîäîìåíû, êîòîðûåñóùåñòâåííûì îáðàçîì âëèÿþò íà �óíêöèîíèðîâàíèåìåìáðàí [2℄. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ âåçè-êóë ïîêàçàëè, ÷òî íà ïîâåðõíîñòè ìíîãîêîìïîíåíòíûõëèïèäíûõ ìåìáðàí ìîæåò íàáëþäàòüñÿ ñåãðåãàöèÿ ��àçîâîå è êîìïîíåíòíîå ðàçäåëåíèå æèäêîñòü�ãåëü [3℄è æèäêîñòü�æèäêîñòü [4℄.Äëÿ îïèñàíèÿ ÿâëåíèé ñåãðåãàöèè ìîæíî èñïîëüçî-âàòü �åíîìåíîëîãè÷åñêóþ òåîðèþ �àçîâîãî (ñðåäíåãî)ïîëÿ [5℄, â êîòîðîé ââîäèòñÿ ïàðàìåòð ïîðÿäêà ' � âå-ëè÷èíà, îïèñûâàþùàÿ �àçîâîå ñîñòîÿíèå êàæäîé òî÷êèïîâåðõíîñòè ìåìáðàíû. Çíà÷åíèþ '=�1 ñîîòâåòñòâó-åò æèäêîé �àçå, à '= 1 � òâåðäîé (ãåëåîáðàçíîé). Ïî-âåðõíîñòü ðàçäåëà �àç â ñèñòåìå õàðàêòåðèçóåò ðåçêèéïåðåõîäíûé ñëîé ìåæäó óðîâíÿìè '=�1 è '= 1.Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ëîêàëüíûõ ñòðóêòóð, âîçíèêàþ-ùèõ ïðè �àçîâîì è êîìïîíåíòíîì ðàçäåëåíèè â ìåì-áðàíàõ, ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû ìíîãî÷àñòè÷íûå ìî-äåëè ñ ðàçëè÷íûìè òèïàìè ïàðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.�àâíîâåñíîå ñîñòîÿíèå â äàííûõ ñèñòåìàõ ìîæåò áûòüïîëó÷åíî ïóòåì ìèíèìèçàöèè ïîëíîé ýíåðãèè ìåòîäîìÌîíòå-Êàðëî.Ïðèìåíåíèå òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ ïîçâîëèëî êà÷å-ñòâåííî îïèñàòü ïðîöåññ ñåãðåãàöèè, ïîëó÷åíà îöåíêàâðåìåíè �îðìèðîâàíèÿ �àçîâîãî ðàçäåëåíèÿ â äâó-ìåðíîì ëèïèäíîì ìîíîñëîå. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ìíî-ãî÷àñòè÷íîé ìîäåëè Ìîíòå-Êàðëî áûëî ïðîâåäåíî èñ-ñëåäîâàíèå èññëåäîâàíèå �àçîâîãî ðàçäåëåíèÿ â îäíî-è äâóõêîìïîíåíòíîì ëèïèäíîì ñëîå.

1. Îöåíêà âðåìåíè �îðìèðîâàíèÿ �àçîâîãîðàçäåëåíèÿÄëÿ îïèñàíèÿ ëàòåðàëüíîãî �àçîâîãî ðàçäåëåíèÿâ ìåìáðàíå áóäåì èñïîëüçîâàòü òåîðèþ ñðåäíåãî ïîëÿ,ïðè÷åì ýíåðãèþ ëèíåéíîãî íàòÿæåíèÿ ëèïèäíîãî ñëîÿçàïèøåì â âèäå [6℄L(', �) = Z
 Æ ��2 jr'j2 + 14�('2 � 1)2��� � �2 jr�j2 + 14� (�2 � 1)2�dV , (1)ãäå 
 � èññëåäóåìûé îáúåì, Æ � ïîñòîÿííàÿ, 'è � 2 [�1, 1℄ � ïàðàìåòðû ïîðÿäêà, îïèñûâàþùèåëàòåðàëüíîå �àçîâîå ðàçäåëåíèå è �îðìó ìåìáðàíûñîîòâåòñòâåííî, � è � � áåçðàçìåðíûå âåëè÷èíû,õàðàêòåðèçóþùèå øèðèíó ïåðåõîäíîãî ñëîÿ ìåæäó �à-çàìè è òîëùèíó ìåìáðàíû ñîîòâåòñòâåííî. Äàëåå áóäåìðàññìàòðèâàòü òîëüêî �àçîâîå ðàçäåëåíèå.Âû÷èñëèâ âàðèàöèþ �óíêöèîíàëà (1) ïî ' è óìíî-æèâ îáå ÷àñòè ïîëó÷åííîãî óðàâíåíèÿ íà � , ïðèõîäèìê çàäà÷å ÆLÆ' � �2�'�'(1�'2) = 0. (2)Ñòàöèîíàðíîå óðàâíåíèå (2) ïðèâîäèò ê ýâîëþöèîííîìó�2 �'�t = �2�'�'(1�'2). (3)Øèðèíà ïåðåõîäíîãî ñëîÿ ìåäó �àçàìè ïîðÿäêà1�2 íì, òîãäà êàê ëàòåðàëüíûå ðàçìåðû ìåìáðàí ìî-ãóò äîõîäèòü äî äåñÿòêîâ ìèêðîìåòðîâ. Ñëåäîâàòåëüíî,� ÿâëÿåòñÿ ìàëûì ïàðàìåòðîì çàäà÷è è ðåøåíèå óðàâ-íåíèÿ (3) ñëåäóåò èñêàòü â âèäå ðåçêîãî ïåðåõîäíîãîñëîÿ ìåæäó óðîâíÿìè '=�1 è '= 1. Ïàðàìåòð �2â óðàâíåíèè ðåàêöèè�äè��óçèè (3) ñòîèò ïðè ñòàðøåé



70 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2010. � 3ïðîèçâîäíîé, îòâå÷àþùåé çà äè��óçèîííîå ðàñïðîñòðà-íåíèå, ñëåäîâàòåëüíî, �2 õàðàêòåðèçóåò êîý��èöèåíòëàòåðàëüíîé äè��óçèè ëèïèäîâ.Óðàâíåíèå ðåàêöèè�äè��óçèè âèäà (3) áûëî ðàñ-ñìîòðåíî â ðàáîòå [7℄, èññëåäîâàíèå âåëîñü â äâóìåð-íîé îáëàñòè. Â ýòîé ðàáîòå âûâåäåíû îöåíêè âðåìåíè�îðìèðîâàíèÿ ðåçêèõ ïåðåõîäíûõ ñëîåâ â ðåøåíèÿõóðàâíåíèé òèïà ðåàêöèè�äè��óçèè â çàâèñèìîñòè îòâåëè÷èíû ìàëîãî ïàðàìåòðà � . Ïðèìåíèâ ðåçóëüòàòûðàáîòû [7℄ ê çàäà÷å (3), ïîëó÷èì, ÷òî ëàòåðàëüíîå�àçîâîå ðàçäåëåíèå â ëèïèäíîé ïëåíêå ïðîèçîéäåò çàâðåìÿ ïîðÿäêà t(�) = A�2j ln�j, (4)ãäå A � êàëèáðîâî÷íàÿ ïîñòîÿííàÿ.Â ðàáîòå [8℄ ðàññìîòðåíà ìíîãîàòîìíàÿìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêàÿ ìîäåëü ëèïèäíîãî áèñëîÿ.Êîý��èöèåíò ëàòåðàëüíîé äè��óçèè â ñëó÷àå æèä-êîêðèñòàëëè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ ìåìáðàíû èçìåíÿëñÿ îò10�8 äî 10�6 ñì2 /ñ â çàâèñèìîñòè îò ñîñòàâà ìåìáðàíûïðè õàðàêòåðíûõ âðåìåíàõ óñòàíîâëåíèÿ òåðìîäèíàìè-÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ îò 0.3 äî 3 íñ. Ýòè äàííûå ìîæíîèñïîëüçîâàòü äëÿ êàëèáðîâêè âûðàæåíèÿ (4), ïåðåïèñàâåãî â âèäå t(D) = A/2Dj lnDj , ãäå ó÷òåíî, ÷òî �2 = D .Çíà÷åíèÿ êàëèáðîâî÷íîé ïîñòîÿííîé A ìåíÿþòñÿ îò3.26 � 10�4 äî 4.34 � 10�3 ñ2 /ñì2 .Ïðè âûâîäå (4) àïðèîðè ñ÷èòàëîñü, ÷òî íà ïîâåðõíî-ñòè ëèïèäíûõ ìåìáðàí ìîãóò âîçíèêàòü îáëàñòè ñîñó-ùåñòâîâàíèÿ æèäêîé è ãåëåîáðàçíîé �àç, îòäåëåííûõäðóã îò äðóãà ðåçêèì ïåðåõîäíûì ñëîåì. Ìíîãî÷à-ñòè÷íûå ìîäåëè ìåìáðàí ïîçâîëÿþò âûÿñíèòü óñëî-âèÿ âîçíèêíîâåíèÿ �àçîâîãî è êîìïîíåíòíîãî ðàçäåëå-íèÿ è òåì ñàìûì îáíàðóæèòü ãðàíèöû ïðèìåíèìîñòèîöåíêè (4).2. Ìíîãî÷àñòè÷íàÿ ìîäåëü ëèïèäíîé ìåìáðàíûÏðè ïîìîùè ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî ïðîâåäåíî èññëå-äîâàíèå ëèïèäíîãî ñëîÿ, ìîäåëèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü íàäâóìåðíûõ ïîâåðõíîñòÿõ. �àçìåðû ìîäåëüíîé îáëàñòèñîñòàâèëè 25� 25 íì.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ëîêàëüíîé ñòðóêòóðû ñèñòåì, ñî-ñòîÿùèõ èç íåñêîëüêèõ òûñÿ÷ ÷àñòèö, èñïîëüçîâàëñÿñëåäóþùèé àëãîðèòì. Êàðòèíà ðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèöâ êàæäîì èç ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ ñòðîèëàñü ïðèïîìîùè óñðåäíåíèÿ ïîëîæåíèÿ êàæäîé èç ÷àñòèö çà ïî-

ñëåäíèå 1000 øàãîâ ñ÷åòà (ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî ê òîìóìîìåíòó óæå áûëà íàéäåíà êîí�èãóðàöèÿ, ñîîòâåòñòâó-þùàÿ ðàâíîâåñíîìó ñîñòîÿíèþ). Äàëåå, äëÿ êàæäîéòî÷êè ñèñòåìû àíàëèçèðîâàëîñü ïîëîæåíèå åå áëèæàé-øèõ ñîñåäåé è âûÿñíÿëîñü, îáðàçóþò ëè îíè ñ äî-ñòàòî÷íîé òî÷íîñòüþ øåñòèóãîëüíóþ ðåøåòêó. Òàêèìîáðàçîì, ìîæíî îáíàðóæèòü, êàêèå ëèïèäû íàõîäÿòñÿâ ãåëåâîé (óïîðÿäî÷åííîé) �àçå, à êàêèå â æèäêîé(íåóïîðÿäî÷åííîé).Ìîäåëü îïèñûâàåò îäíî- è äâóõêîìïîíåíòíóþ ëè-ïèäíóþ ìåìáðàíó. Ëèïèäû ïðåäñòàâëåíû â âèäå ÷à-ñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ äðóã ñ äðóãîì ïîñðåäñòâîìïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà:Vij(r) =("ij�(�/r)12 � (�/r)6�, r < R
,0, r < R
.Çäåñü r � ðàññòîÿíèå ìåæäó ëèïèäàìè; � � ïàðàìåòð,õàðàêòåðèçóþùèé ðàäèóñ ëèïèäà; R
 = 4� � ðàññòîÿ-íèå, ïîñëå êîòîðîãî âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäó ëèïèäàìèìîæíî ïðåíåáðå÷ü; "ij � êîíñòàíòû âçàèìîäåéñòâèÿ.Äëÿ ïîèñêà êîí�èãóðàöèè, ñîîòâåòñòâóþùåé ðàâíîâåñ-íîìó ðàñïðåäåëåíèþ, ò. å. ðàñïðåäåëåíèþ ñ íàèìåíüøåéïîëíîé ýíåðãèåé, èñïîëüçîâàëñÿ àëãîðèòì Ìåòðîïî-ëèñà [9℄.Äëÿ îäíîêîìïîíåíòíîé ïëåíêè çíà÷åíèå ïàðàìåò-ðà � âûáðàíî ðàâíûì 0.5 íì. Â ñëó÷àå ìîäåëèðîâàíèÿïëåíêè, ñîñòîÿùåé èç äâóõ ñîðòîâ ëèïèäîâ, áûëè âû-áðàíû ñëåäóþùèå ïàðàìåòðû: � = 0.5 íì, "22/"11 = 3,"12/"11 = 0.1.Äëÿ ìîäåëè, îïèñûâàþùåé îäíîêîìïîíåíòíóþ ëè-ïèäíóþ ìåìáðàíó, ïîëó÷åíû ãðà�èêè çàâèñèìîñòè îò-íîøåíèÿ êîëè÷åñòâà ëèïèäîâ â ãåëåâîé �àçå Ngelê îáùåìó èõ ÷èñëó N îò îòíîñèòåëüíîé òåìïåðàòóðûkT/"11 è êîëè÷åñòâà ÷àñòèö N (ðèñ. 1).Ìîäåëü, ñîñòîÿùàÿ èç äâóõ ñîðòîâ ëèïèäîâ, ïîç-âîëèëà èçó÷èòü �àçîâîå è êîìïîíåíòíîå ðàçäåëåíèåìåìáðàí. Êàê âèäíî èç ðèñ. 2, ïîëå �àçîâîãî ðàçäåëåíèÿíå âñåãäà ñîâïàäàåò ñ ïîëåì êîìïîíåíòíîãî.Äëÿ äâóõêîìïîíåíòíîé ñèñòåìû óäàëîñü ïîñòðîèòü�àçîâóþ äèàãðàììó (ðèñ. 3). Íà íåé èçîáðàæåíû çíà÷å-íèÿ Ngel/N ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ è îòíîñèòåëü-íûõ êîíöåíòðàöèÿõ ïåðâîé êîìïîíåíòû. Èç äèàãðàììûâèäíî, ÷òî ñóùåñòâóåò îáëàñòü çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâñèñòåìû, ïðè êîòîðûõ íàáëþäàåòñÿ �àçîâîå ðàçäåëåíèå.

�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè ðàçìåðîâ âêëþ÷åíèÿ ãåëåâîé �àçû îò îòíîñèòåëüíîé òåìïåðàòóðû kT/"11 ïðè N = 1000,1500 è 1750 (à) è êîëè÷åñòâà ÷àñòèö ïðè kT/"11 = 0.05 è 0.075 (á)
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�èñ. 2. Ñëåâà � êîìïîíåíòíîå ðàçäåëåíèå áèíàðíîé ñìåñè. Öâåòîì ïîêàçàíû äâå êîìïîíåíòû. Ñïðàâà ��àçîâîå ðàçäåëåíèå, íàáëþäàåìîå â òîé æå áèíàðíîé ñìåñè. ×åðíûì öâåòîì âûäåëåíà òâåðäàÿ �àçà, ñåðûì �æèäêàÿ. N = 2000

�èñ. 3. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà òåìïåðàòóðà�êîíöåíòðà-öèÿ áèíàðíîé ñèñòåìû. Öâåòîì ïîêàçàíû îáëàñòèñ ðàçëè÷íûìè äèàïàçîíàìè çíà÷åíèé Ngel/NÇàêëþ÷åíèåÏðèâåäåíà îöåíêà âðåìåíè �îðìèðîâàíèÿ �àçîâîãîðàçäåëåíèÿ íà ïîâåðõíîñòè ìåìáðàíû. �åçóëüòàòû ïóá-ëèêàöèè [3℄ ïî àñèìïòîòè÷åñêîìó àíàëèçó óðàâíåíèÿðåàêöèè-äè��óçèè ïðèìåíåíû ê çàäà÷å, ñ�îðìóëèðî-
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