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Резюме 

Цель. С помощью модифицированной модели магнитной полимеросомы, учитывающей находящуюся в по-

лости субстанцию, исследовать особенности миграции частиц переносимого вещества в зависимости от 

проницаемости мембраны и ее магнитных свойств методом крупнозернистой молекулярной динамики. 

Методы. Исследуемая полимеросома представляется в виде набора взаимодействующих частиц трех ти-

пов: полимерные частицы, имитирующие бислой амфифильной мембраны; магнитные наночастицы, рас-

положенные в мембранном слое, и частицы субстанции, помещенные в полость. Полимерные частицы вза-

имодействуют через упругие потенциалы, сохраняющие равновесную сферическую везикулярную геомет-

рию. Магнитные наночастицы взаимодействуют между собой как точечные диполи. Стерическое взаимо-

действие магнитных частиц с полимерными стенками моделируется в форме мягкого отталкивания. Вза-

имодействие частиц субстанции и полимерных слоев может быть настроено для учета их непроницаемо-

сти. Магнитные наночастицы считаются непроницаемыми для переносимого полимеросомой вещества. 

Рассматриваемая модельная полимеросома соответствует магнитополимерной частице с диаметром 

около 100 нм, находящейся в водном растворе при 25°C, половина полости которой по объему заполнена 

частицами субстанции. Поведение системы отслеживается по нескольким реализациям с последующим 

усреднением с помощью численного решения уравнений движения частиц с введенными взаимодействиями 

и наложенными условиями и дальнейшего анализа результирующих наборов частиц. 

Результаты. В численных экспериментах исследовано влияние упругих свойств мембраны на равновесное 

состояние полимеросомы, содержащей заданное число магнитных частиц и частиц переносимого веще-

ства. Проанализирован характер миграции частиц субстанции из полости полимеросомы в зависимости 

от проницаемости мембраны и свойств расположенных в мембранном слое магнитных наночастиц. 

Заключение. Представленная модель позволяет описать особенности высвобождения частиц заключен-

ного в полость магнитной полимеросомы вещества в присутствии в мембране капсулы магнитоактивного 

слоя. 
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Abstract 

Purpose. Using a model of a magnetic polymersome, considering the substance located in the cavity, to study the 

features of the migration of particles of the transported substance depending on the permeability of the membrane and 

its magnetic properties using the method of coarse-grained molecular dynamics. 

Methods. The polymersome under study is represented as a set of interacting particles of three types: polymer particles 

simulating the bilayer of an amphiphilic membrane; magnetic nanoparticles located in the membrane layer, and sub-

stance particles placed in the cavity. Polymer particles interact via elastic potentials that maintain equilibrium spherical 

vesicular geometry. Magnetic nanoparticles interact with each other as point dipoles. The steric interaction of magnetic 

particles with polymer walls is modeled as soft repulsion. The interaction of substance particles and polymer layers can 

be adjusted to account for their impermeability. Magnetic nanoparticles are considered impermeable for the substance 

carried by the polymersome. The model polymersome under study corresponds to a magnetopolymer particle with a 

diameter of about 100 nm located in an aqueous solution at 25°C, half of the cavity of which is filled by volume with 

substance particles. The behavior of the system is monitored over several realizations, followed by averaging using a 

numerical solution of the particle motion equations with introduced interactions and imposed conditions, and further 

analysis of the resulting sets of particles. 

Results. In numerical experiments, the influence of the elastic properties of the membrane on the equilibrium state of 

a polymersome containing a given number of magnetic particles and particles of the transferred substance was inves-

tigated. The features of the migration of substance particles from the cavity of the polymersome were analyzed de-

pending on the permeability of the membrane and the properties of magnetic nanoparticles located in the membrane 

layer. 

Conclusion. The presented model allows us to describe the features of the release of particles of a substance enclosed 

in the cavity of a magnetic polymersome in the presence of a magnetoactive layer in the capsule membrane. 

Keywords: magnetic polymersome; drug release; magnetic nanoparticles; magnetic soft matter; drug delivery;molec-

ular dynamics. 
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*** 

Введение 

Актуальной задачей современной ме-
дицины является разработка новых спосо-
бов внутриклеточной транспортировки 
лекарств или другого содержимого, кото-
рую можно осуществить с помощью био-
подобных субмикронных контейнеров. 
Полимеросомы – искусственные капсулы-

везикулы, содержащие лекарства, проте-
ины, фрагменты ДНК и пр., впервые были 
синтезированы в начале 2000-х гг. [1] в ка-
честве более стабильного варианта липо-
сом [2]. Такие везикулы, являясь результа-
том процесса самосборки амфифильных 
сополимеров, обладают прочной мембра-
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ной, удерживающей переносимое содер-
жимое, а ее свойства могут быть настро-
ены в процессе синтеза [3]. Дальнейшее 
развитие методов синтеза полимеросом в 
дополнение к имитации свойств природ-
ных везикул пошло по пути придания им 
чувствительности к внешним и локаль-
ным изменениям свойств среды [4]: тем-
пературы, кислотности, интенсивности 
света, электромагнитных полей [5]. В 
частности, объект исследования – магнит-
ные полимеросомы (МП) – имеет ряд за-
мечательных свойств, стимулирующих 
всестороннее изучение данных объектов. 
Они биосовместимы, прозрачны для диа-
гностических методов, способны перено-
сить помещенные в полость субстанции, а 
способы транспортировки и высвобожде-
ния могут быть настроены с помощью 
внешнего магнитного поля. 

Итак, МП – замкнутая амфифильная 
везикула, которая содержит один или не-
сколько слоев из магнитных наночастиц 
(МНЧ), а полость чаще всего заполнена 
некоторым полезным содержимым. Пер-
вые результаты в области синтеза дефор-
мируемых магниточувствительных кап-
сул представлены в работах [6] и [7]. Маг-
нитные полимеросомы, как было пока-
зано, имеют более широкие возможности 
применения за счет способности перено-
сить содержимое как внутри полости, так 
и в мембранном слое, что выгодно отли-
чает их от магнитных мицелл, в которых 
МНЧ находятся только в полости. Проде-
монстрировано, что внешнее магнитное 
поле может вызвать структурные пере-
стройки внутри мембраны и тем самым 
повлиять на механику всей капсулы. Под-
черкивается, что знание указанной взаи-
мосвязи является ключевым с позиций по-
тенциальных приложений в биомедицине. 
Позднее искусственные магнитные вези-
кулы были исследованы с точки зрения 
применения для магнитно-резонансной 
томографии, движения в градиенте маг-
нитного поля и химиотерапии [8]. Вызван-

ное однородным магнитным полем изме-
нение формы полимеросомы проанализи-
ровано с помощью малоуглового рассея-
ния нейтронов. В цикле работ другой 
группы, например в [9] и [10], исследова-
лись полимеросомы с плотноупакован-
ным слоем из наночастиц оксидов железа 
и самосборка везикул с контролируемым 
размером при изменении диаметра встра-
иваемых МНЧ. Транспортировка и высво-
бождение лекарств обсуждались в работе 
[11], описано инициированное высокоча-
стотным переменным магнитным полем 
высвобождение противоопухолевого ве-
щества доксорубицина. Потенциальное 
использование МП в диагностике проде-
монстрировано в работах [12; 13; 14]. В 
исследовании [15] предложен способ со-
здания плотноупакованных полимеросом, 
содержащих несколько слоев из магнит-
ных частиц. При этом возможность 
настройки количества высвобождаемого 
вещества обоснована варьированием тол-
щины мембраны. 

Приведенные примеры указывают на 
актуальность исследования МП и для син-
теза оптимальной геометрии и состава, и в 
разработке новых методик биомедицин-
ского приложения. Ключевым оказыва-
ется понимание взаимосвязи комплекс-
ного магнитного, структурного и как итог 
механического ответа полимеросомы на 
внешние воздействия. Предсказательные 
способности модельных представлений об 
этой взаимосвязи, как предполагается, 
способны пролить свет на новые способы 
транспортировки и высвобождения суб-
станций с помощью МП. Масштаб и зна-
чения энергий взаимодействия внутри од-
ной полимеросомы удовлетворяют усло-
виям для использования метода молеку-
лярной динамики в качестве инструмента 
исследования. Данный подход был, в част-
ности, применен при моделировании маг-
нитных микрогелей в работах [16] и [17]. 
В настоящей работе предлагается моди-
фицированный вариант модели, ранее ис-
пользованной для изучения сферической 
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однослойной полимеросомы в неоднород-
ном поле точечного диполя, расположен-
ного вблизи нее [18]. Исследуются свой-
ства МП, содержащей частицы переноси-
мой субстанции, в зависимости от упругих 
свойств и непроницаемости мембраны, а 
также от магнитных свойств МНЧ. 

Материалы и методы 

Математическая модель 
Выбранный для решения задачи под-

ход крупнозернистой молекулярной дина-
мики (КМД) [19] представляет изучаемую 
систему в виде набора взаимодействую-
щих частиц трех типов с определенными 
свойствами: полимерные частицы, объ-
единенные в двухслойную мембрану вези-
кулы; МНЧ, помещенные между двумя 
полимерными слоями; частицы, послойно 
помещенные в полость МП и имитирую-
щие переносимую субстанцию. Динамика 
системы с заданными взаимодействиями 
вычисляется в компьютерном экспери-
менте по решению уравнений движения 
Ньютона для каждой степени свободы 
всех частиц системы. Положения магнит-
ных наночастиц, полимерных частиц и ча-
стиц субстанции определены координа-
тами их центров, кроме того, ориентация 
МНЧ задается направлением «вморожен-
ных» в частицы магнитных моментов. Эф-
фективные размеры частиц определяются 
потенциалами типа Леннард – Джонса в 
отталкивающей форме, между МНЧ суще-
ствует диполь-дипольное магнитное взаи-
модействие. Целостность мембраны из по-
лимерных частиц обеспечивается набором 
упругих потенциалов, а равновесные рас-
стояния между центрами соседних частиц 
в пределах одного слоя равны половине их 
диаметра, другими словами, полимерные 
частицы образуют стенки непроницаемые 
для магнитных частиц. Частицы субстан-
ции считаются непроницаемыми для 
МНЧ, однако подобные свойства мем-
браны для переносимого модельного ве-
щества могут быть настроены. Система с 

предписанной заданным шаблоном равно-
весной геометрией помещается в изотер-
мические условия, т. е. имитируется 
нахождение МП в неявно моделируемом 
растворителе. 

Более формально все элементы (ча-
стицы) модели пронумерованы, и их иден-
тификаторы входят в три непересекаю-
щихся множества ℤMNP, ℤpol и ℤs соответ-
ственно для МНЧ, полимерных частиц и 
частиц переносимой субстанции. В 
начальный момент расчета для каждой ча-
стицы известны предписанные шаблоном 
(рис. 1) координаты центров и значения 
вращательных степеней свободы (т. е. 
ориентации магнитных моментов у МНЧ). 
Также определены все параметры межча-
стичных взаимодействий и свойства ча-
стиц, например, их массы и размеры. В 
этом случае в каждый последующий мо-
мент времени s координаты центра  
(радиус-вектор) i-й МНЧ t�AsC с массой O�MNP в кубической области моделирова-
ния определяются уравнением движения 
Ньютона: 

O�MNP d�t�
ds� = −∇v�MNP −  γ�MNP

dt�
ds + w�,  x ∈ ℤMNP,                        (1) 

где два последних слагаемых правой ча-
сти отражают силу вязкого трения с коэф-
фициентом γ�MNP и случайную силу w� при 
взаимодействии с термостатом Ланжевена 
[20], первое слагаемое −∇v�MNP – суммар-
ная сила, действующая на i-ю МНЧ при 
взаимодействии с другими частицами, в 
виде градиента следующего потенциала: v�MNP = ∑ zv�{dd + v�{WCA|ℤMNP{,{}� +                  + ∑ v�~WCAℤpol~ + ∑ v��WCAℤs� ,        (2) 

где первая составляющая содержит сумму 
по индексам из множества ℤMNP, включа-
ющую:  

а) энергию парного диполь-диполь-
ного взаимодействия магнитных момен- 
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тов μ� и μ{ , расположенных на расстоянии ��{ = �t�{� = �t{ − t��, 
v�{dd = μ�Yπ

�μ�∙μ����� − �zμ�∙t��|	μ�∙t��
���� �,    (3) 

где μ7 – магнитная постоянная; 
б) стерическое отталкивание в форме  

потенциала Уикса – Чендлера – Андер-
сена [21] c параметрами ε�{ = �ε�ε{  

и σ�{ = 2���zm� + m{|, действующее  
для частиц с диаметрами m� и m{ только  
на расстоянии между их центрами  ��{ X 0,5zm� + m{|: 

v�{WCA = 4ε�{ �hσ�����n�� − hσ�����n8 + 0,25�. (4) 

Вторая сумма в формуле (2) по мно-
жеству номеров ℤpol отвечает за взаимо-
действие с полимерными частицами (от-
талкивания от стенок мембраны) в форме 
потенциала Уикса – Чендлера – Андер-
сена (4), при этом диаметры МНЧ или по-
лимеров имеют значения mMNP или mpol со-
ответственно. Подобным же образом 

устроена сумма ∑ v��WCAℤs�  для взаимодей-
ствия МНЧ и частиц субстанции с учетом 
их диаметра ms. 

Для каждой магнитной наночастицы с 
номером i известен момент инерции ��, а 
значит, для нахождения актуального 
направления встроенного в объем ча-
стицы магнитного момента необходимо 
решить уравнение вращательного движе-
ния для угла поворота φ� в присутствии 
момента силы вязкого трения с коэффици-
ентом ς�MNP и случайного момента τ� 
(также по модели термостата): 

��MNP
d�φ�
ds� = ��MNP − ς�MNP

dφ�
ds + τ�,  x ∈ ℤMNP,                        (5) 

где вращательный момент, возникающий 
при взаимодействии магнитного момента 
с полем соседних МНЧ, равен 

��MNP = μ�Yπ
∑ μ� × ��t��	μ�∙t��
���� − μ������ℤMNP{,{}� . (6) 

Уравнение поступательного движе-
ния i-й полимерной частицы имеет вид 

O�pol d�t�
ds� = −∇v�pol − γ�pol dt�

ds + w� ,  x ∈ ℤpol,                     (7) 

где v�pol = ∑ v�{WCAℤMNP{ + ∑ v�~WCA*ℤs~ +             + ∑ v��shellℤpol
�� + ∑ v��intershellℤpol*

�� .    (8) 

В формуле (8) первая сумма по мно-
жеству номеров ℤMNP – энергия стериче-
ского отталкивания от МНЧ в форме (4); 
вторая сумма по множеству ℤs – энергия 
взаимодействия полимерных стенок и ча-
стиц субстанции; третья сумма – энергия 
взаимодействия с полимерными части-
цами, расположенными в окрестности i-й 
частицы и принадлежащими той же обо-
лочке (внешней или внутренней), множе-
ство номеров этих частиц известно на 
этапе построения начальной геометрии и 
обозначено ℤpol

� ; четвертая сумма описы-

вает энергию взаимодействия i-й частицы 
с ближайшей полимерной частицей про-
тивоположной оболочки – ее номер явля-
ется множеством ℤpol*

� . Выражения для 

каждого потенциала следующие: v�~WCA* = 4κ��ε�~ × × h	σ�����
�� − 	σ�����
8 + 0,25n,       (9) 

где κ – коэффициент непроницаемости 
мембраны для частиц субстанции, лежа-
щий в пределах от 0 до 1; v��shell = �� �shellz��� − ���,7|�,      (10) 

где �shell – коэффициент упругости (жест-
кость) потенциала, имитирующего пру-
жину; ���,7 – равновесное значение рассто-
яния между центрами i-й и l-й частиц; 
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v��intershell = �� �intershellz��� − ���,7|�, (11) 

где �intershell – коэффициент упругости 
(жесткость) потенциала, имитирующего 
пружину; ���,7 – равновесное значение 
расстояния между центрами i-й и m-й ча-
стиц. 

Уравнение поступательного движе-
ния i-й частицы субстанции имеет вид 

O�s d�t�
d�� = −∇v�s − γ�s dt�

d� + w� , x ∈ ℤs,   (12) 

где v�s = ∑ v�{WCAℤMNP{ + ∑ v�~WCA*ℤpol~ +                              + ∑ v��LJℤs�,�}� .                 (13) 

В формуле (13) первая сумма по мно-
жеству номеров ℤMNP – энергия стериче-
ского отталкивания от МНЧ в форме (4); 
вторая сумма по множеству ℤpol – энергия 
взаимодействия полимерных стенок и  
частиц субстанции в форме (9); третья 
сумма – энергия взаимодействия с дру-
гими частицами субстанции. Выражение 
для этого потенциала следующее: 

v��LJ = 4ε�� �hσ����� n�� − hσ����� n8 + 0,25� , ��� X δ ∙ 0,5Am� + m�C,           (14) 

где δ ≥ 1 – параметр, настраивающий об-
рывание потенциала Леннард – Джонса. 
Последующие расчеты выполнены для 
случая δ = 1. 

Уравнения (1), (5), (7) и (12) реша-
ются для всех частиц системы численно 
методом Velocity Verlet [22] в специализи-
рованном программном обеспечении  
ESPResSo [23], реализующем КМД. Пара-
метры модели для исследуемой задачи 
приведены далее. 

 
Параметры модели 
Для моделирования рассматривается 

МП, содержащая � = 1 слой МНЧ. Диа-
метры частиц равны mMNP = mpol = m, а 

отношение диаметра внешней оболочки � 
к толщине мембраны ℎ: � = � ℎ⁄ = 5  
(рис. 1). С учетом того, что толщина мем-
браны ℎ = mpol + �mMNP = A� + 1Cm = = 2m, получаем величину диаметра  � = 10m. Моделируемая МП содержит 
218 наночастиц, что соответствует объем-
ной доли внутри мембранного слоя  ϕ @ 56,5%. В начальный момент расчета 
частицы имеют координаты в соответ-
ствии с предварительно настроенным 
шаблоном (рис. 1). Принимается, что все 
МНЧ имеют одинаковые по модулю маг-
нитные моменты μ (их направления в 
начале расчета распределены случайным 
образом), тогда их диполь-дипольное вза-
имодействие может быть описано безраз-

мерным параметром λ = μ�μ�Yπ��~B�, где �B – 

это постоянная Больцмана,   – абсолют-
ная температура.  

С учетом типичного значения диа-
метра магнитных наночастиц в 10 нм  
при температуре 25°C приходим к значе-
нию намагниченности насыщения около  
387,5 кА/м при λ=1. Таким образом, мо-
дельная единица измерения длины m бу-
дет соответствовать именно этому диа-
метру. В качестве модельной единицы 
энергии удобно взять энергию тепловых 
колебаний �B  при температуре 25°C, т. е. @ 4,1 ∙ 10��� Дж. Единица массы O – 
масса сферической МНЧ диаметра 10 нм 
из материала с плотностью 4800 кг/м3 
(маггемит), т. е. @ 2,5 ∙ 10��� кг. Модель-
ной единице времени s в таком случае со-

ответствует величина m ∙ � �~B� = 7,8 нс. 

Частицы субстанции в начальный момент 
расчета уложены внутри полости мем-
браны в �s = 5 слоев с зазором между сло-
ями ¡s = 0,1ms, где ms @ 0,5m. Их объем-
ная доля в полости составляет около 50%. 
Термостат моделирует нахождение объ-
екта в воде с вязкостью 0,89 мПа∙с при 
температуре 25°C. 
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Рис. 1. Схематическое изображение модельной полимеросомы (шаблона) в начальный момент расчета 

 (в разрезе). Красным цветом обозначены полимерные частицы, собранные в два слоя: внешний 

 и внутренний; серым цветом обозначены МНЧ, помещенные между двумя полимерными слоями; 

 зеленым отмечены частицы субстанции, находящиеся в полости МП; � – диаметр внешней 

 оболочки, ℎ – толщина мембраны 

Fig. 1. Schematic representation of a model polymersome (template) at the initial moment of calculation  

 (sectional view). Red color indicates polymeric particles assembled in two layers: external and internal;  

 gray color indicates magnetic nanoparticles placed between two polymeric layers; green color indicates  

 particles of the substance placed into the cavity of polymersome; � is the diameter of the outer shell,  ℎ is the thickness of the membrane)  

 

Все МНЧ имеют одинаковые массы O�MNP = O. С учетом отношения плотно-
стей магнитного, полимерного материа-
лов и субстанции, а также способа сборки 
в мембрану с пересечением объемов масса 

полимерной частицы установлена O�pol == 0,025O, O�s @ 0,013O. Момент инер-
ции сферической МНЧ ��MNP = 0,1Om�. 
Коэффициенты упругости потенциалов, 
связывающих полимерные частицы в мем-
бране, вводятся через безразмерные энер-
гетические параметры 

αshell = ~shell��¢~B� , αintershell = �~intershell��~B� , (15) 

соответственно как энергетические за-
траты, необходимые для изменения длины 
пружины на 0,5m и на ℎ = 2m. Параметр 

потенциала Уикса – Чендлера – Андер-
сена одинаков для всех частиц, т. е.  ε = �B . 

Приведенные далее расчеты выпол-
нялись для 8 копий с последующим усред-
нением результатов в течение 2 ∙ 10£  
шагов интегрирования, что соответствует 
процессу продолжительностью около  
6 мкс при пересчете модельных единиц 
измерения. 

Результаты и их обсуждение 

Первая задача, которую предлагается 
решить, заключается в определении влия-
ния упругих свойств полимерной  
мембраны на ее деформацию при задан-
ной энергии тепловых колебаний, количе-
стве МНЧ и частиц субстанции. При этом 
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для упрощения свойства мембраны опи-
сываются лишь одним параметром αshell 
(15) в предположении, что все упругие 
связи (и внутри каждого слоя, и между 
слоями) имеют одинаковую жесткость: �shell = �intershell. По представленной мо-
дели проведены расчеты при κ = 1 (мем-
брана непроницаема для субстанции) и λ = 0 (магнитное взаимодействие между 
МНЧ отсутствует) для различных αshell. 
Исследовано, как компенсация давлений 
частиц субстанции и МНЧ на полимерные 
стенки при заданном αshell влияет на отно- 

сительное изменение объема везикулы ∆V V7⁄ = AV − V7C V7⁄  и толщины мем-
браны ∆ℎ ℎ7⁄ = Aℎ − ℎ7C ℎ7⁄  (рис. 2), где  V и ℎ – объем и толщина мембраны, полу-
ченные в результате расчета; V7 и ℎ7 – 
объем и толщина мембраны в начальном 
шаблоне. Объемы считаются в приближе-
нии эллипсоида по значениям координат 
крайних точек шаблона МП в трех коор-
динатных направлениях; толщина мем-
браны – среднее значение расстояний 
между точками, попарно соединенными 
связями (11). 

 

Рис. 2. Зависимость относительного изменения объема МП ∆V V7⁄  и относительного изменения  

  толщины мембраны ∆ℎ ℎ7⁄  от параметра αshell при κ = 1 и λ = 0. Вставки демонстрируют  

  итоговые конфигурации МП (в разрезе) при αshell = 1; 10; 100 и 1000 

Fig. 2.  Dependence of the relative volume change of the magnetic polymersome ∆V V7⁄  and the relative  

 change of the membrane thickness ∆ℎ ℎ7⁄  on the parameter αshell at κ = 1 and λ = 0. Inserts  

 demonstrate the final configurations of magnetic polymersomes (sectional view) at  

 αshell = 1; 10; 100 and 1000 

Из графика, приведенного на рисун- 
ке 2, видно, что при αshell = 100 значи-
тельного изменения объема МП и тол-
щины мембраны не происходит, т. е. 
имеем случай достаточно стабильной си-
стемы, удобной для дальнейшего исследо-
вания. Малые значения αshell дают очень 
мягкий образец, равновесный объем кото-

рого отличается на 55–60% от шаблон-
ного. Значения αshell ¥ 100 соответствуют 
случаю практически абсолютно жесткой 
капсулы. 

Далее расчеты с выбранным значе-
нием упругих свойств мембраны  
(αshell = 100) проводятся с целью оценки 
влияния непроницаемости мембраны на 
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изменение объема ∆V V7⁄  и миграцию ча-
стиц субстанции из полости МП (рис. 3). 
Для этого вычислено относительное изме-
нение квадрата радиуса гирации совокуп-
ности частиц заключенного в полости ве-
щества: ∆�g

� �g0
�¦ = z�g

� − �g0
� | �g0

�¦ , 

где квадрат радиуса гирации вычисляется 
как 

�g
� = z∑ ���§s� | q�⁄ , �� – расстояние от центра масс совокупно-

сти всех частиц субстанции до i-й частицы 
субстанции; q� – количество частиц суб-
станции; �g0�  – величина квадрата радиуса 

гирации, вычисленная в начальный мо-
мент расчета для шаблона. 

 

Рис. 3. Зависимость относительного изменения объема МП ∆V V7⁄  и относительного изменения 

квадрата радиуса гирации частиц субстанции ∆�g� �g0�¦  от параметра κ при αshell = 100 и λ = 0. 

Вставки демонстрируют итоговые конфигурации МП при κ = 0; 0,5 и 1. Частицы, окрашенные 

зеленым, показывают мигрировавшие из полости полимеросомы частицы субстанции 

Fig. 3. Dependence of the relative volume change of the magnetic polymersome ∆V V7⁄  and the relative 

 change of squared gyradius of particles of a substance ∆�g� �g0�¦  on the parameter κ at αshell = 100  

 and λ = 0. Inserts demonstrate the final configurations of magnetic polymersomes at κ = 0; 0,5 and 1. 

 Particles colored green show particles of the substance that have migrated from the polymersome  

 cavity 

Для исследованных значений κ пока-
зано, что при уменьшении непроницаемо-
сти до нуля (случай абсолютно проницае-
мой для субстанции мембраны) объем МП 
изменяется на величину порядка 5% из-за 
миграции вещества и некомпенсирован-
ного давления МНЧ на внутреннюю обо-
лочку. Частицы субстанции при κ X 0,5 
демонстрируют значительную миграцию 

из полости МП, изменение квадрата ради-
уса гирации достигает полутора сотен 
процентов; при κ ¥ 0,5 вещество в основ-
ном остается в пределах магнитной поли-
меросомы. 

При различных κ также построены 
профили концентрации частиц субстан-
ции q в пределах области моделирования 
длиной ©box (рис. 4). По результатам моде-
лирования выяснилось, что концентрация 
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частиц субстанции внутри полости МП 
(при © ©box⁄ = 0,5) отличается в 1,5 раза в 
крайних случаях непроницаемости мем-
браны. Для сравнения также приведен 
профиль концентрации частиц субстан-
ции, полученный при моделировании МП 

с параметрами αshell = 100, λ = 0, κ = 0 и 
без МНЧ в мембране. Получено, что 
только лишь присутствие наночастиц в за-
данной концентрации увеличивает итого-
вую концентрацию заключенного в поло-
сти вещества также примерно в 1,5 раза.

 

Рис. 4. Зависимость профилей концентрации частиц субстанции q от расстояния © вдоль длины 

области моделирования ©box при различных κ при αshell = 100 и λ = 0. Штриховыми красными и 

серыми линиями обозначены области, в которых располагаются полимерные слои и слой из 

МНЧ в шаблоне, соответственно. Вставки визуализируют разброс частиц субстанции при 

различных свойствах мембраны 

Fig. 4. Dependence of the concentration profiles of particles of a substance q on the distance © along the  

 length of the simulation box ©box for different ¬ at αshell = 100 and λ = 0. The dashed red and gray lines  

 indicate the areas where the polymer layers and the MNP layer are located in the template,  

 respectively. The inserts visualize the dispersion of substance particles with different membrane  

 properties 

 

На следующем этапе исследования 
смоделировано влияние диполь-диполь-
ного взаимодействия между МНЧ на про-
ницаемость мембраны. Расчеты прове-
дены для параметров модели: αshell = 100; κ = 0; исследованные значения λ = 1; 2; 3 
(рис. 5). Для сравнения приведены также 
результаты с невзаимодействующими 
МНЧ (λ = 0). Показано, что увеличение λ 
практически не сказывается на объеме 
МП, а миграция частиц субстанции, оце-
ненная при помощи квадрата радиуса ги- 

рации, незначительно затруднена при 
больших значениях энергии диполь-ди-
польного взаимодействия (относительное 
изменение �g� во всех случаях составляет 
порядка 130–170%). Слабое влияние ди-
польного взаимодействия на перераспре-
деление субстанции в случае абсолютно 
проницаемой полимерной мембраны, под-
тверждается также анализом профилей 
концентрации частиц субстанции при раз-
личных λ (рис. 5).
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Рис. 5. Зависимость относительного изменения объема МП ∆V V7⁄  и относительного изменения  

квадрата радиуса гирации частиц субстанции ∆�g� �g0�¦  от параметра λ при αshell = 100 и κ = 0.  

Зависимость профилей концентрации частиц субстанции q от расстояния © вдоль длины  

области моделирования ©box при различных λ при αshell = 100 и κ = 0. Штриховыми красными  

и серыми линиями обозначены области, в которых располагаются полимерные слои и слой  

из МНЧ в шаблоне соответственно 

Fig. 5.  Dependence of the relative volume change of the magnetic polymersome ∆V V7⁄  and the relative  

  change of squared gyradius of particles of a substance ∆�g� �g0�¦  on the parameter λ at αshell = 100  

  and κ = 0. Dependence of the concentration profiles of particles of a substance q on the distance    © along the length of the simulation box ©box for different λ at αshell = 100 and ¬ = 0. The dashed  

  red and gray lines indicate the areas where the polymer layers and the MNP layer are located in the 

  template, respectively 

Таким образом, при данной (доста-
точно большой) концентрации МНЧ в 
слое мембраны полимеросомы их агреги-
рование при увеличении дипольного взаи-
модействия в среднем не приводит к обра-
зованию структуры, способной значитель-
ным образом повлиять на перемещение 
субстанции из полости наружу. Более яр-
кие эффекты, как предполагается, по-
явятся при уменьшении или увеличении 

количества магнитных наночастиц (обра-
зование колец, пор), а также в приложен-
ном магнитном поле. Дополнительные ис-
следования данных вопросов планируется 
провести с помощью предложенной мно-
гочастичной модели. 

Выводы 

При помощи вычислительных экспе-
риментов, выполненных методом КМД, 
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показано влияние упругих свойств мем-
браны МП на ее равновесное состояние 
при заданном числе магнитных наноча-
стиц и частиц заключенного в полости ве-
щества. Исследован характер высвобож-
дения частиц переносимой субстанции 
при варьировании непроницаемости поли- 

мерной мембраны в присутствии слоя из 
магнитных наночастиц. Дальнейшие ис-
следования по предложенной модели пла-
нируется провести при варьировании кон-
центрации МНЧ в мембране, а также в 
приложенном однородном магнитном 
поле. 
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