
Потребуем, чтобы амплитуда имела полюс при f2= 0. Это дает уравнение

1 4 - —^— В (т ,  и,) =  0,1 8я2 v
и формула (6) превращается в

i [и (Р') Уц “ (Р)1 Г“ С'?') Тц и  Ш
С (т, |i) / а

Сравнивая ее с амплитудой меллеровского рассеяния

ш  [« (Р') Yu и (Р)1 1“  (?') Yu “  (9)1
Л м _  я /2

получим второе уравнение для определения параметров m и ц:

я 1
--------------=  а =  -------- . (9)
С (}х, т) 137 л '

Уравнения (8) и (9) при условии (х > т  имеют единственное решение, которое 
было найдено численными методами:

т V I  =  4 , 7 ,  1 , И.  (Ю)
т

Любопытным образом значение безразмерной комбинации tnV ~§  примерно совпадает 
. с тем, которое получается в теории Гейзенберга (в разных работах оно колеблется 

примерно от 5 до 6).
Проверкой самосогласованности теории является расчет массы фермиона с полу

ченным отношением ц / т =  1,11 путем рассмотрения его собственно энергетической диа
граммы. Но соответствующие вычисления весьма сложны и требуют применения счет
ной машины, поэтому они пока не проведены.

Авторы благодарны проф. Д . Д . Иваненко за постоянное внимание к работе.
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А. К. КУКУШКИН

УЧЕТ ПОЛЯРНЫХ СОСТОЯНИЙ В ЭНЕРГЕТИЧЕСКОМ 
СПЕКТРЕ БЕЛКА

Впервые предположение о полупроводниковых свойствах белковых систем было» 
высказано Иорданом [1] и Сент-Джорджи [2, 3]. К настоящему времени обнаружи
лось противоречие между значением запрещенного энергетического промежутка, полу
ченным из опыта (2,7—3,5 эв) [7— 11, 20—22] и вычисленными теоретическими значе
ниями (5—6 эв) в работах Пульман [4] и других исследованиях (10 эв) [5, 6]. Обычно- 
такое положение объясняли недостаточно чистой постановкой опыта: влиянием влаги, 
примесей и т. д. Однако последняя известная нам работа [9], выполненная на доста
точно высоком экспериментальном уровне, дала такие же результаты. По-видимому, 
причина указанного противоречия состоит в том, что авторы теоретических работ не 
учитывали полярной ветви возбуждения в рассматриваемых системах, т. е. энергети
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ческих уровней, возникающих при образовании разделенных зарядов, взаимодействую
щих с поляризующейся средой. Полярные состояния играют существенную роль в 
образовании носителей тока в некоторых органических полупроводниках [12]. Впервые 
предположение о существовании таких состояний выдвинул Лайонс {13], а подробный 
количественный расчет положения спектра полярных состояний был выполнен 
В. А. Бендерским [12, 14]. В работе [15] подобный расчет был проделан для оценки 
положения спектра полярных состояний кристалла тирозина. Позднее предположение 
ч) необходимости учета энергии поляризации для белков высказывалось Розенбер
гом [16].

В данной работе дается оценка положения уровней полярных состояний про
странственной сетки пептидных групп, соединенных водородными связями. Энергия 
уровней спектра полярных состояний, отсчитываемая от основного, нижнего уровня 
энергии системы, определяется следующим выражением [12]:

\  2яе J  J  , -\  / «/ | г — г> |

_ _v!_ * { Г
4яе и  17 - 7  I

| Ф 4 ( ? ) 12 ^  ^
+  —  - ^  - ™я--------------------------------------- ( Р г & Л .  (1)

J \ r - r ' \  >

Обозначения применительно к нашему случаю имеют следующий смысл: / —А — раз
ность потенциала ионизации и средства к электрону пептидной группы:

энергия кулоновского взаимодействия двух ионов пептидных групп, между которыми 
произошел перенос электрона, с учетом поляризации среды:

4Я6
|  у  Л ^ М .П 9 / о  ( ? )  Л . . .  * 7 * 7 ,  +

энергия поляризации системы двумя пептидными группами, между которыми произо- 
спел перенос заряда; ср (г) — волновая функция электрона, локализованного на цен-

TYIq

тре кристалла; (г) — волновая функция дырки (положительного заряда), локали-

зов энного на центре кристалла; --------- =  /  , 2я3 — -—  — множитель, учитывающий
2яе ztVQ

i
решеточную сумму по всем пептидным группам системы [12], суммирование по возбуж
денным состояниям пептидной группы; е i — энергия возбуждения пептидной группы на 
i -уровень; Мг — дипольный момент перехода на t-уровень; Уо — объем кристалла, при
ходящийся на одну пептидную группу.

В качестве исходных данных для расчета были взяты молекулярные орбиты 
tpi ( i=  1, 2, 3), энергии возбуждения и силы осциллятора пептидной группы из ра
боты [6]. Взяв значение Vo равным 77 А® [17], пблучим

Зя3 Ъ2е2
7- Ц ~ Т  =  0’39- (2)'в  87

Для нашего случая

4яе 2 т0 VQ

(г) =  Фг (г); Ф-* (г) =  ф3 (г), (3)ifig ITMj
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.тде Фг(г)> Фз(г) —’ Волновые функции, найденные йомоза [6]. Тогда из уравнений (1) 
и (3) имеем

I Ф -*> (г) I2 1 Ф -► (г) I21 т  тО у '  тОГ г  — г
d3r'cPr' =

И
Ф2 (Г) I2 | ф 2 (Г' ) d3 r d 3 r' =  Jo

•а подставляя числовые значения, получим
/ 22 =  9 , 6эв ,  ,/33 =  8 , 9 э в ,

Аналогично

Ф - > (г) Ф -» (г')mqK

^пол — 7 ,3  Эв.

d3? d 3?  =

Ф2 (Г) I2 I ФЗ (Г' ) d3 r d 3 r' =  J23'

.Для расчета / 2з необходимо знать величины Yij. двухцентровые кулоновские инте
гралы по атомным функциям, принадлежащим соседним пептидным группам. Прини
мая длину связи iV—Н...0 равной 2,8 А (17] и пользуясь полуэмпирическим методом 
Матага [18], получим

2 ,44  1,95 1,78

y if, =  2 ,96  2,31 2,04

3,89 2 ,82 2,48
Приведем обозначения 

кулоновских интегралов по

и / 23 =  2 ,5  эв. %

атомов для расчета 
атомным функциям 

для соседних пептидных групп (0— 1, с—2, N—3). 
Тогда из уравнений (1) и (2) следует, что

%

-дисс "О" Ze ) J 2 3 - 0 ’
5 эв.

§

Подставляя значение потенциала ионизации пеп
тидной группы /= 11 ,25  эв  и сродства к электрону 
Л =0,93 эв  {6, 19] и £ пол, £дисс в уравнение (1),  
получим £ [ = / —А—£ Пол—£ Дисс=2,6 эв, £ »  =  
—1—А—£пол==3,1 эв  (обозначения ясны на ри
сунке). Необходимо отметить, что Е х  соответ
ствует энергии системы с двумя разделенными на 
бесконечности зарядами с учетом поляризации 
окружающей среды; Е«, характеризует положе
ние зоны проводимости (12]. На рисунке не пока
зано небольшое около 0,02 эв  расщепление уров
ней на экситонные зоны. Величина запрещенного 
промежутка 3,1 эв  согласуется с эксперименталь- 

Эли

Схема энергетических уровней 
рассматриваемой системы Ео — 
основной энергетический уровень, 
1Е\ — первый возбужденный син- 
глетный уровень, ХЕ2 — второй 
возбужденный синглетный уро
вень, Ei—нижний уровень спектра 
полярных состояний, Е со — верх
ний, предельный уровень спектра 
полярных состояний, дно зоны 

проводимости
яыми дадными: Ули с сотрудниками получил 
2,6—3,1 эв  [7, 8], Снарт — 2,8 эв [9]. Для кристал
лов глицина и полиглицина получены величины соответственно 2,92 и 3,19 эв [7]. 
Приведенный расчет из-за обилия допущений носит приближенный характер, однако 
и он в принципе может объяснить полученные на эксперименте значения энергетиче
ского промежутка между валентной зоной и зоной проводимости.

Подобный подход можно применить и к другим упорядоченным биологическим 
системам (агрегатам хлорофилла, ДНК, комплексам белков в митохондриях), в кото
рых миграция энергии имеет существенное значение.
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В. А. БАРЫНИН

ПОСЛЕДОВАТЕЛЬНО ТРЕХМЕРНАЯ МОДИФИКАЦИЯ 
ТРЕХМЕРНОГО ХРОНОМЕТРИЧЕСКИ-ИНВАРИАНТНОГО 

ДВУХМЕТРИЧЕСКОГО ФОРМАЛИЗМА

Предложенный в предыдущей работе1 трехмерный хронометрически инвариант
ный х. и. двухметрический формализм не является последовательно трехмерным, так 
как ковариантное дифференцирование осуществляется в нем на основе четырехмерной 
(хотя и не являющейся четырехмерным тензором) метрики системы отсчета.

Можно развить последовательно трехмерную модификацию этого формализма, 
в которой будут определены операции х. и. дифференцирования по времени и х. и.. 
е-ковариантного дифференцирования по пространственным координатам.

Определим х. и. 8-ковариантную трехмерную производную произвольного трех
мерного х. и. вектора а1 следующим образом:

д* а 1 , .
VkUl =  ~fak~ ^ вы а ' (1>

где
/ 1 f  d*£km , д*гт1 д* еы \еъ, =  —  Etm { ------- :—  4 - ------- —  — -------------------------------------------  . (2)
м  2 V дх1 дхЬ дхт J  v '

Величины (2) ведут себя как обычные символы Кристоффеля при чисто простран
ственных преобразованиях координат и инварианты относительно произвольных пре
образований времени, чем и оправдывается данное определение.

Построим величины:

P\x.v~' 2 8 i§sv V e^v)’

где Vfe — определенная выше трехмерная х. и. е-ковариантная производная, Vo —
д*

х.и . производная по времени, т. е ~^Г> а £ * — х-и- аналог четырехмерного

метрического тензора gap (Латинские индексы пробегают значения 1, 2, 3, а грече
ские— 0, 1, 2, 3.) Несложным вычислением получаем

__ "рА. _хк шг *п Л
_____________  Г fiv jxv uе ufx uv тп >

1 В. А. Б а р ы н и н .  «Вестн. Моск. ун-та», физ., астрон., № 6, 92, 1969.
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