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Построен гамильтониан для описания перехода спираль-клубок в двуннт- 
чатых системах. Показано, что характеристическое уравнение соответствует 
обобщенной одноннтчатон модели, предложенной ранее.

Целью данной работы является построение теории перехода спи­
раль-клубок в двунитчатых системах (ДНК), основанной только на 
молекулярных характеристиках системы и не содержащей усреднен­
ных параметров, как в общепринятых среднеполевых теориях [1—3]. 
Ранее такой подход был нами применен дляоднонитевых систем [4—7].

Пусть схематически ДНК представляет собой совокупность век­
торов, соединяющих сахарные кольца соседних повторяющихся еди­
ниц для одной (/п/) и другой (п/) цепи и векторов, соединяющих са­
харные кольца двух цепей (У,) как это указан^ на рисунке:

Образование водородной связи в г-й комплементарной паре произойдет 
тогда и только тогда, когда

<• t
do+V m*-d, - У п*=0. (1)

*—1 *—I

Введем вектор 7»=d*_j-r-m*—п* —d#, тогда условие (1) перепишется 
в виде

Д7*=0. (2)

Таким образом, гамильтониан системы может быть записан в 
виде

-W^J^ h'r (V 0 (3)
1-1 \л-1 /
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где р=7’-։, }—и/Т' ц—энергия образования водородной связи,^,— 
символ Кронекера.'Отметим, что все входящие в гамильтониан вели­
чины имеют строго микроскопической характер. Опи включают в себя 
энергию образования водородной связи (7) и конформационные осо­
бенности цепей 7/.

Введем обозначение Ч=Чг(2 7*.О )■ с учетом которого гамиль- 

тониан (3) запишется в виде

-^=^2 (•»

Для статистической суммы получим следующее выражение:

2= 2 ехр(—3/7)= 2 ехр р 24 \ (5)

Как и в случае полипептидной цепочки, введем обозначение 
И=ехр(/)—1, тогда статистическая сумма перепишется в следующем 
виде:

2.֊ 2 ШИ-УЧ)- (6)
!т*! г-։

Разложим статсумму по степеням V и рассмотрим член I'/; он будет 
состоять из / произведений 4. Расположим их в порядке возраста­
ния А. Учитывая, что 8*й"’=8*о”~։|, данный член разложения примет 
вид

У7г*'8*’1*‘3*։Т?։... о*/՜*/-։. (7)1 *։+1 *гН */-1+1 ՝ '

При циклических условиях равенства конформаций ^ой повторяю­
щейся единицы и нулевой, для статсуммы получим:

2=2 V/22-..24*՛ 2 2 -••2^'..- 2 2
I Т1 Т» 7*, 7*,+17*,+։ т*у 7*,+! 7л/ + 2

=$* V И/у^/П!) V ?(т2)... 2?(/п/), 
/ Ш| ян mf

где А/—А,. 1=/п,-. Здесь

•?('")-$ т22-.. 24". (9)
71 7- 7,„

О—число конформаций повторяющейся единицы и имеет тот же 
смысл, что и в полипептидной цепи [4,5]. •

Таким образом, под <р(ш) мы будем понимать отношение стат­
суммы петли из т повторяющихся единиц к стасумме той же цепи, но 
не замкнутой в петлю. Суммирование по т* в (9) выполняется с усло-

Т '
(8)
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вием У/и*=А'. Как обычно [1.8], при суммировании с условием мы 

вводим множитель

г ( 2 *։*֊*)= -֊у Р Р Л я*՜ •՝-՛ с1Р. (10)

Затем, подставляя (10) в (9) и рассматривая все тк как незави­
симые, получаем

1 Г I
^ —Ф------Ц-Ц-----------' Р-'-ЧР. (11)

1—I V V <?(т)Р"‘

Для больших ^ оценка (11) дает /^Р՜ ՝֊1, где Ро—ближайший к 
пулю полюс подынтегрального выражения в (11). Следовательно, сво­
бодная энергия на одну повторяющуюся единицу

^ПпРо, (12)
где Ро есть корень характеристического уравнения

^Р-"®^/ (̂13)

Характеристическое уравнение связывает между собой ограничения, 
накладываемые на образование водородной связи в цепи, определя­
емые относительными статвесами ф (ш) и энергией образования водород­
ной связи, определяющей температурный параметр V.

Пусть А—характерный масштаб, определяющий петли малой 
длины. Пренебрежем здесь ограничениями, накладываемыми на пет­
ли большой длины [2]. В рамках данного приближения ф(т) будет 
иметь вид

■ ч 1$՜'", т<£-1, ....
А л (14)

К?՜4, т^Д.

В обозначениях 't. = Q|P получаем

/.4֊«(>—(И+1))(/.-<2)=^֊1). (15)

Таким образом, характеристическое уравнение для двухцепочеч­
ной модели с пренебрежением ограничений, накладываемых на петли 
большого масштаба, свелось к характеристическому уравнению обоб­
щенной полипептидной цепи [4,8], определяемой гамильтонианом 
вида

<^=-/2 1), (16)
“1 «_0

где суммирование ведется по наборам {-р} переменных, определяю­
щих набор конформационных состояний цепи. Ранее для полипептид-
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ной цепи было показано, что Зимм-Брэгговские параметры могут быть 
приближенно представлены в виде [5, 7]

5=^, з-^-', И7)

при этом точка перехода убудет определяться соотношением Я=1 
или V=Q— 1, откуда

В двухцепочном случае под величиной О мы будем понимать отноше­
ние статсуммы комплементарного динуклеотида, не связанного водо­
родными связями, к статсумме дииуклеотида, связанною водородны­
ми связями. Величину Д, согласно (18), можно связать с длиной ста­
тистического сегмента изолированной полннуклеотидной цепочки.

Приведем некоторые оценки параметра кооперативности. Соглас­
но (17), из [9] 0 может быть грубо оценена как 3, а из [10] Д из­
меняется от 19 до 15. Таким образом, значения о оцениваются от 
10-5 до 10՜7 [2].

Следовательно, в пренебрежении ограничений, накладываемых на 
крупномасштабные петли, переход спираль-клубок в двухцепочечных 
полинуклеотидах может быть описан в терминах обобщенной модели 
полипептидпой цепи с гамильтонианом (16) и характеристическим 
уравнением (15). При описании гетерополимерной ситуации полипеп- 
тидная цепь будет гомогенной по V и гетерогенной по О, а для поли- 
нуклеотидной цепи система будет гетерогенной по V и гомогенной по б. 
Здесь сразу можно указать, что для гетерополинуклеотидов (см. (17)) 
в рамках нашей модели система оказывается гомогенной по парамет­
ру кооперативности а. Несмотря па то, что нами была показана не- 
локальность параметра кооперативности для полипептидных цепей 
[5], параметр кооперативности для полинуклеотидов может быть выб­
ран локальным.
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