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Rozsah do 200 slov v slovenskom jazyku / Range up to 200 words in 

Slovak

Rozsah do 200 slov v anglickom jazyku / Range up to 200 words in 

English 

Techniky malouhlového rozptylu neutrónov a simulácie molekulovej dynamiky 

boli použité pre štúdium interakcie dvojmocných iónov Ca2+ a Mg2+ s lipidovými 

dvojvrstvami pripravenými z nasýteného DPPC a di-mononenasýteného DOPC. 

Boli detekované zmeny v hrúbke lipidovej dvojvrstvy (dL) a laterálnej ploche 

pripadajúcej na 1 molekulu lipidu (A). Pozorované efekty navrhujú rôzne 

mechanizmy interakcií katión – lipid. Plocha A vykazuje malé zmeny pre DPPC v 

gélovej a fluidnej fáze. Dôležitým faktorom sa javí byť hydratácia, predovšetkým v 

prípade DOPC. Avšak, zistili sme kvalitatívne rozdiely medzi štruktúrnymi 

parametrami plne hydratovaného DOPC a ostatnými študovanými systémami. 

Výsledky korelujú s dvomi rôznymi modelmi interakcií ión – lipid, v závislosti od 

plochy A a nepriamo, aj hydratácie. Dostatočne malá vzdialenosť lipid-lipid 

umožňuje interakciu iónu2+ s viacerými susednými molekulami lipidu a vznikajú 

tzv. mostíky lipid-ión-lipid. V prípade veľkej plochy A, katión interaguje s lipidom a 

tvorí pár ión-lipid. Interakcie lipidovej dvojvrstvy s dvojmocnými iónmi ovplyvňujú 

jej štruktúru a potenciálne majú významnú úlohu pri ďalších regulačných 

mechanizmoch membrán, napr. v interakciách lipid – ión – peptid.      
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The interactions of the divalent cations Ca2+ and Mg2+ with the zwitterionic lipid 

bilayers prepared of a saturated DPPC or a di-monounsaturated DOPC were 

studied by using the neutron scattering methods and molecular dynamics 

simulations. Changes are observed in the bilayer thickness (dL) and lateral area 

(A). The extent of these structural changes, moreover, suggests various 

mechanisms of cation–lipid interactions. A small difference in the A values was 

detected for DPPC bilayers in the gel and fluid phases. Hydration proved to be a 

factor in the case of DOPC bilayers, with the larger effects in the case of less 

hydrated systems. Most importantly, however, there was a qualitative difference 

between the results of the fully hydrated DOPC bilayers and those of the others 

examined. These observations then prompt us to suggest an interaction model 

that is plausibly governed by the lateral area of lipid, though indirectly affected 

also by the hydration level. That is, when the interlipid distance is small enough to 

allow for the multiple lipid–ion interactions, the lipid–ion–lipid bridges are 

formed. In the other case, when the interlipid distance extends beyond a limiting 

length corresponding to the area per lipid, cations continue to interact with the 

lipid groups by forming separate ion–lipid pairs. As the proposed interactions 

affect the lipid membrane structure, they may also play role in other 

mechanisms, and regulating, for example, the lipid–peptide–ion interactions.

Gahan C.G. et al. (2023) Langmuir, 39 (1), pp. 295-307.

Cooper A. et al. (2023) Langmuir, 39 (15), pp. 5579-5590 

Sule K., et al. (2023) International Journal of Molecular Sciences, 24 (2), art. no. 

1066. Sule K., Prenner E.J. (2022) European Biophysics Journal, 51 (3), pp. 205-

223.

Lipowsky R. (2022) Advances in Colloid and Interface Science, 301, art. no. 102613

Dong Y. et al. (2022) J. Phys: Chem. Lett. 13(48), pp. 11237-11244

Štúdia je v kategórii základného výskumu. Získané poznatky treba mať na zreteli 

pri štúdiu interakcií biologických membrán a ich modelov s ďalšími biologicky 

významnými molekulami, napr. peptidy, proteíny, DNA, atď. / The study belongs 

to a category of basic research. The obtained knowledge is important when 

considering interactions of biological membranes and their models with other 

biologically relevant molecules like peptides, proteins, DNA, etc.   

Získané výsledky môžu byť prezentované v rámci prednášok z biofyziky a fyzikálnej 

chémie v rámci predstavenia postupov výskumu lipidových membrán a dôležitosti 

interakcií s dvojmocnými katiónmi. /The obtained results can be presented in 

lectures of biophysics and physical chemistry to introduce methods of research 

on lipid membranes and the significance of their interactions with divalent 

cations.   
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