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Описание воды как нелокальной диэлектрической среды [1] использовано для расчета высоты 

энергетического барьера для проникновения ионов в плотные контакты (ПК) между эпителиальными клетками. 

Белки клаудина в ПК (см. [2]), несущие ионогенные группы, влияют на этот процесс как за счет своих зарядов 

[2-4], так и за счет изменения структуры воды внутри ПК, влияя на корреляционную длину 2 в ПК [4]. 

Последний эффект приводит к изменению энергий сольватаций (WNa и WCl) ионов Na+ и Cl- в ПК по сравнению 

с объемной водой. Эти энергии сольватации ионов как в свободном растворе, так и в ПК, были рассчитаны по 

формулам предложенного нами в [1] подхода обратного диэлектрического приближения. В отличие от широко 

используемого «приближения неограниченной среды» (см. ссылки на статьи по нелокальной электростатике в 

[1] и [4]), которое предполагает, что полярная среда (вода) занимает все пространство (включая 

пространственную область, занятую ионом), процедура [1] должным образом учитывает специфические 

диэлектрические свойства внутри полости иона. В то же время наша процедура [1] позволяет получить простые 

аналитические выражения как для распределения потенциала, так и для электростатического вклада в энергию 

сольватации ионов. На основе этого подхода были рассчитаны значения изменений энергий сольватации ионов 

ΔWNa и ΔWCl при их переходе в ПК. При этом использовалась модель (см. [1]) для плотности заряда иона ext(r) 

за пределами борновской сферы иона радиуса ri, которая является функцией от расстояния от центра иона: 

ext(r) = o (4 π )-1 exp [– (r – ri ) / ], o = qext (ri 2 + 2 ri  + 2 2)-1 for r > ri, (1) 
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Зависимость ΔW от 2, рассчитанная по формуле (2), возникает из-за отличия обратных диэлектрических 

функций в свободном растворе и в ПК. В (2) qcav – часть заряда внутри борновской сферы, k - волновой вектор. 

В расчете использовались как формула (3) для трехмодовой модели ε(k) без учета эффекта переэкранирования 

(OS), так и (4) с учетом OS эффекта. Для воды ε2 = 4.9, ε3 = 78, C3 = (1/ε2–1/ε3), корреляционная длина 1 = 3 Å. 

1/ε1
3M(k)–1/ε2

3M (k) = – C3 {1 /[1+(kΛ1)2] – 1/[1+(kΛ2)2]},                                         (3) 

1/ε1
OS (k) – 1/ε2

OS(k) = k2 C3{Λ1
2 /[1+(kΛ1)2] – Λ2

2/[1+(kΛ2)2]} / [1+(k λ)2].                (4) 

Формула для Na+/Cl- селективности в ПК, в которой DNa/DCl – отношение коэффициентов диффузии, 

имеет вид: SNa/Cl = (DNa/DCl) exp{F[ΔWCl −ΔWNa −2FΔ]/RT}. Это выражение связывает SNa/Cl с плотностью заряда 

белков внутри поры, от которой зависит скачок потенциала Δ в ПК [3,4]. Также выражение для селективности 

связывает SNa/Cl с диэлектрической функцией объемной воды, распределением заряда внутри иона и 2 в ПК, от 

которых зависят энергии пересольватации ионов ΔWNa и ΔWCl, рассчитанные по формулам (1)-(4). Численные 

оценки SNa/Cl на основе наших модельных результатов были использованы для интерпретации 

экспериментальных данных, полученных в [2] для Na+/Cl- селективности в ПК клеток MDCK (клетки Мадин- 

Дарби почки собаки). Расчетное значение SNa/Cl = 4.5 совпадает с экспериментальным для NaCl раствора 

концентрации с = 0.15 M при значениях параметров: 2 /1 = 1.49, концентрации зарядов в ПК 0.06с, а также 

qcav= 0.51e. Выбор модели для ε(k) ((3) или (4)) не влияет на величину селективности. Возникновение Na+/Cl- 

селективности в ПК обусловлено главным образом существенным снижением концентраций обоих ионов 

внутри ПК из-за достаточно больших отрицательных значений энергий пересольватации, а также наличием в 

ПК отрицательных зарядов макромолекул клаудина. Эти экспериментальные данные нельзя объяснить в рамках 

локальной электростатики [3], даже если предположить нереально сильное уменьшение локальной 

диэлектрической проницаемости воды внутри ПК. Это подразумевает, что нелокальные эффекты в 

диэлектрическом отклике воды играют важную роль в транспорте ионов внутри ПК. 
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