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ти, возможным механизмам появления тонкой структуры дифференциальных кри-

вых плавления (ДКП). Выявление механизма возникновения тонкой  структуры на 

ДКП гетерополимеров даст дополнительную информацию о механизмах пере-

ходов спираль-клубок в реальных более сложных  системах.  

Теоретическая часть. Используемый в данной работе подход основан на  

модели обобщенной модели полипептидной цепи (ОМПЦ) [13]. Для гетерополи-

мера энергия данной модели может быть представлена в виде: 

, 

где i
()

– это произведение Δсимволов Кронекера, начиная с i -ой повторяющейся 

единицы. 

Здесь приведенная энергия Ii зависит от номера повторяющейся единицы и 

для случая двух сортов повторяющихся единиц может принимать значения IAи IB. 

Используя метод матриц перехода, подробно изложенный в [1], свободная энергия 

и средняя доля повторяющихся единиц, находящихся в спиральном состоянии, мо-

гут быть получены численно для любой последовательности повторяющихся еди-

ниц A и B.  

В частности, было показано, что приведенная свободная энергия случайного 

гетерополимера стремится к пределу при числе повторяющихся единиц больше 

3000.  ДКП получается численным дифференцированием степени спиральности по 

температуре. Нами были исследованы гетерополимеры с разными первичными 

структурами. Для началa мы рассмотрели дифференциальную кривую плавления 

(ДКП) регулярных гетерополимеров. Они очень похожи друг на друга и  слегка от-

личаются по максимуму. Для исследования случайных гетерополимеров последо-

вательности генерировались следующим образом: случайным образом создавалась 

последовательность из “–1” и “1”, где “1” появлялось в последовательности с ве-

роятностью “x”, а “–1”: с вероятностью “1-x”. Для таких случайных последователь-

ностей ДКП имеет вид кривой с одним максимумом (рис. 1) Мы также рассмот-

рели гетерополимеры с макроскопической блочной структурой с одинаковыми и с 

разными“x”. ДКП таких систем иногда имеет тонкую структуру (рис.2). Тем не 

менее  усреднение ДКП по первичным структурам приводит к исчезновению тон-

кой структуры ДКП. Отсюда можно сделать вывод, что тонкая структура ДКП это 

следствие уникальной первичной структуры. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

Рис. 1. Дифференциальная кривая плавления для случайного бимодального полимера. 
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Мы также рассматривали гетерополимеры с микроскопической корреляци-

ей в последовательности. Корреляция была введена как увеличение вероятности 

одноименных повторяющихся единиц. Было показано, что, если степень корреля-

ции мала, то ДКП имеют вид, подобный рис 1. Однако при большой корреляции 

может наблюдаться тонкая структура. Такую структуру для случайных гетеропо-

лимеров на теоретических ДКП можно было получить лишь только в тех случаях, 

когда разности температур плавления соответствующих гомополимеров очень 

велики. Мы получили в случае
0,06B

A

T

T


, тогда когда в экспериментах это число 

ближе к единице (например
0,83B

A

T

T


). 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
Рис. 2. Дифференциальная кривая плавления для случайного бимодального полимера  

с блочной последовательностью. 

 

Однако если учесть взаимодействие с растворителем, то тонкую структуру 

удается получить подобно рис. 2 с небольшим различием между температурами 

плавления с B

A

T

T

 порядка единицы. 

Таким образом, можно утверждать, что появление тонкой структуры 

дифференциальных кривых плавления не обязательно является следствием блоч-

ной структуры последовательности, но также может возникать в гетерополимере 

за счет  взаимодействия с растворителем и мелкомасштабных корреляций в пер-

вичной структуре. 
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