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Построен гамильтониан, описывающий влияние взаимодействия 
ближайших соседей в обобщенной модели полипептидной цепи. Этот 
гамильтониан моделирует вклад стекинг-взаимодействий на фоне коопе
ративности, сформированной энтропийной невыгодностью петель малой 
длины. Полученные трансфер-матрица и характеристическое уравнение 
для данного гамильтониана имеют схожую структуру с трансфер-матри
цей и характеристическим уравнением исходной модели. Рассмотрено 
влияние стекинг-взаимодействий на температуру и интервал плавления. 
Показано, что стекинг приводит к увеличению стабильности двойной 
спирали и уменьшению кооперативности.

Ранее [1,2] была сформулирована модель и построен гамильтони
ан для описания перехода спираль-клубок в двухцепочечной ДНК. Га
мильтониан такой модели основан только на факте комплементарного 
спаривания азотистых оснований. Кооперативность системы обеспечи
вается неаддитивностью петлевого фактора, все остальные виды взаимо
действий в данном гамильтониане не рассматриваются. В этих работах 
было также показано, что двухцепочечная система может быть описана 
и в рамках «обобщенной модели полипептидной цепи» [3,4] с гамильто
нианом Поттс-подобной модели. Таким образом, наша модель рассмат
ривает проблему кооперативности ДНК с нетрадиционных позиций, оп
ределяя ее только через неаддитивность петлевого фактора, в то время 
как общепринятый подход определяет кооперативность через так назы
ваемые «стекинг-взаимодействия». Суть стекинга проста. Азотистые ос
нования, будучи плоскими гетероциклическими гидрофобными соедине
ниями, имеют тенденцию к упорядочению наподобие стопки (staking) 
монет столбиком.

Целью настоящей работы является учет «стекинг-взаимодейст
вия» ближайших соседей в рамках гамильтониана нашей модели и выяв
ление роли этого типа взаимодействий на фоне водородных связей.
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Гамильтониан нашей модели имеет вид [3,4]
/V о к

-^^^ П^-։-1^^^' (|)

/=1 Л=Д-1 / = 1

Здесь у = 1,2,....О есть спиновая переменная, имеющая смысл номера 
конформации, } = ШкТ - приведенная энергия образования водород
ной связи, А - число повторяющихся единиц, фиксированных одной 
водородной связью.

Характеристическое уравнение для системы с гамильтонианом (1) 
имеет вид

лл-'(я֊(г+1)Х/1-е)=к(е-1). (2)

Поскольку смысл гамильтониана (1) заключается в том, что энергия во
дородной связи выделяется тогда и только тогда, когда А подряд повто
ряющихся единиц находятся в конформации номер 1, определенной как 
спиральная конформация, то, следовательно, в гамильтониан такой мо
дели, помимо базового члена (1), будет включен новый член, определяе
мый базовой моделью с А = 2. Таким образом, гамильтониан системы с 
учетом стекинга будет иметь вид

-^ = ^^!^ + ^2}) ■ (3)
/=1

Здесь J, как и прежде, является приведенной энергией образования во
дородной связи и фиксирует в конформации номер 1 А последователь
ных повторяющихся единиц, а / = Е/кТ есть приведенная энергия сте- 
кинг-взаимодействия и фиксирует в конформации 1 две последователь
ные повторяющиеся единицы.

Характеристическое уравнение для гамильтониана (3) будет иметь 
следующий вид:

ЯА՜2 (Я - У/^ ֊ £)(я ֊ я)= Яд՜2 (Ж - я)(0 -1), (4)

где ИЛ = ехр(У + /), Я = ехр/, УК = W - R,

+ (5)

Очевидно, что при / = О, Я = 1 (4) переходит в (2).
Рассмотрим случай, когда энергии стекинга и энергии водород

ной связи одного порядка. Поскольку переход спираль-клубок происхо
дит в узком температурном интервале, соответствующем IV ^Q, то, сле
довательно, можно принять W~R2^Q. Отсюда следует [1,2], что при 
0^3 величина R становится близкой к нулю. Таким образом, в левой
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части векового уравнения (4) можно ею пренебречь и переписать его в 
виде

/Л’^.-И^-д^И'՜^-2’^^^^^ (6)

Сравнивая (6) и (2), мы замечаем, что роль температурного параметра 
Р + 1 = ехрЭ играет ^ = ехр(./+/), а правая часть содержит дополнитель
ный множитель ЯЛ՜2. Для выявления роли стекинга приведем (2) и (б՝) к 
зимм-брэгговскому виду

(Х-1)(Х-Ј)=5CT . (7)

Для этого в уравнении (2) сделаем подстановку Л = х(И + 1) s = 2/(P + l), а 
в уравнении (6) A = xlV, s = Q/W и, учитывая, что вблизи точки перехода 
5 = 1 и х»1, вековые уравнения (2) и (6) перепишутся соответственно 
как

(x-lXx-sMs-l/eXG-l)/^-1, (8)

(x-l)(x-s)=(WZe)(O-l)Z£(A՜^ (9)

Из этих уравнений видно, что с одной и той же точностью до величины 
l/g оба вековых уравнения сводятся к зимм-брэгговскому виду. Точка 
перехода, определяемая для базового гамильтониана как Г+ 1 = 2 или 
Гс =£7/In 2, для гамильтониана со стекингом будет определяться IV =0 
или TL = (U + E)/\nQ. Поскольку Q незначительно отличается от 2, то 
стекинг-взаимодействие действительно увеличивает температуру перехо
да, что естественно, поскольку мы учли дополнительный вклад, стабили
зирующий спиральную структуру. Иное дело с параметром кооператив
ности. В отличие от базовой модели, он уменьшается, что приводит к 
увеличению интервала перехода. Во всех среднеполевых теориях коопе
ративность определялась именно стекинг-взаимодействием. Этот пара
доксальный результат требует дальнейшего внимательного рассмотре
ния. Однако и сейчас можно с определенностью сказать, что на фоне 
сильной кооперативности, определяемой невыгодностью петель малой 
длины, вклад стекинга может привести только к потере однородности 
петли, и, следовательно, к потере кооперативности.

Работа выполнена благодаря гранту CRDF АВ2-2006.
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