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ÁÈÎÔÈÇÈÊÀ È ÌÅÄÈÖÈÍÑÊÀß ÔÈÇÈÊÀÕàðàêòåð êîëëåêòèâíûõ íèçêî÷àñòîòíûõ êîëåáàíèé â ìîäåëè áèîïîëèìåðàÀ.Þ. ×èêèøåâ1,a , Î.À. ×è÷èãèíà2 , Ñ.À. Øóáèíà2Ìîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èìåíè Ì.Â. Ëîìîíîñîâà.1Ìåæäóíàðîäíûé ëàçåðíûé öåíòð; 2�èçè÷åñêèé �àêóëüòåò, êà�åäðà îáùåé �èçèêèè âîëíîâûõ ïðîöåññîâ. �îññèÿ, 119991, Ìîñêâà, Ëåíèíñêèå ãîðû, ä. 1, ñòð. 62.E-mail: aa
h�lasmed.phys.msu.ruÑòàòüÿ ïîñòóïèëà 11.12.2009, ïîäïèñàíà â ïå÷àòü 18.03.2010Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà êîëåáàíèé â ìîäåëè áèîïîëèìåðà ïðè ðàçëè÷íûõ ñïîñîáàõâîçáóæäåíèÿ. �àññìîòðåí õàðàêòåð îòíîñèòåëüíî ìåäëåííûõ êîëëåêòèâíûõ äâèæåíèé, êîòîðûåìîæíî óïîäîáèòü êîí�îðìàöèîííûì ïåðåõîäàì áèîëîãè÷åñêîé ìàêðîìîëåêóëû èç îäíîãî óñòîé÷èâîãîñîñòîÿíèÿ â äðóãîå.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ìîäåëè áèîïîëèìåðîâ, íèçêî÷àñòîòíûå êîëåáàíèÿ áèîìîëåêóë, áèñòàáèëüíûå ñîñòîÿíèÿ.ÓÄÊ: 577.31, 577.32. PACS: 87.15.Aa, 87.15.hp, 87.15.La.

ÂâåäåíèåÂàæíîé àêòóàëüíîé ïðîáëåìîé ñîâðåìåííîé �èçèêèæèâûõ ñèñòåì ÿâëÿåòñÿ ïðîáëåìà âçàèìîñâÿçè ñòðóê-òóðíûõ èçìåíåíèé ñëîæíûõ ìàêðîìîëåêóë (ïðåæäå âñå-ãî áåëêîâ) ñ èõ �óíêöèîíàëüíîé àêòèâíîñòüþ (ïðîáëå-ìà ¾ñòðóêòóðà��óíêöèÿ¿) [1℄. Â ñîîòâåòñòâèè ñ êîí-öåïöèåé ¾áåëîê�ìàøèíà¿ [2, 3℄ ñóùåñòâóþò íåìíîãèåâûäåëåííûå ñòåïåíè ñâîáîäû, äâèæåíèå ïî êîòîðûìè îïðåäåëÿåò �óíêöèîíàëüíóþ àêòèâíîñòü. Â äâèæåíèÿòàêîãî ðîäà ìîãóò áûòü âîâëå÷åíû çíà÷èòåëüíûå ÷àñòèìîëåêóëû (íàïðèìåð, �ðàãìåíòû ñ îïðåäåëåííîé âòî-ðè÷íîé ñòðóêòóðîé â ìîëåêóëå áåëêà), ò. å. äâèæåíèÿìîãóò áûòü êîëëåêòèâíûìè. ßñíî, ÷òî õàðàêòåðíûå÷àñòîòû òàêèõ äâèæåíèé äîëæíû áûòü ñóùåñòâåííîíèæå, ÷åì ÷àñòîòû êîëåáàíèé íåáîëüøèõ ãðóïï àòîìîâ.Îöåíêè ïîêàçûâàþò, ÷òî õàðàêòåðíûå ÷àñòîòû ìîãóòïðèíàäëåæàòü òåðàãåðöîâîìó äèàïàçîíó [4℄.Îäíîé èç ìîäåëåé, ïðèìåíÿåìûõ äëÿ êà÷åñòâåííîãîàíàëèçà êîëëåêòèâíûõ äâèæåíèé â ìàêðîìîëåêóëàõ,ÿâëÿåòñÿ ìîäåëü öåïî÷êè îñöèëëÿòîðîâ ñî âíåøíèìèñâÿçÿìè [5�7℄. Òàê, íàïðèìåð, ðàññìàòðèâàåòñÿ öåïî÷-êà ¾ìàÿòíèêîâ¿, ïðèêðåïëåííûõ ê óïðóãîìó ñòåðæíþ;ïðè ýòîì òî÷å÷íàÿ ìàññà êàæäîãî ¾ìàÿòíèêà¿ m íà-õîäèòñÿ â ïîòåíöèàëå, ñîçäàâàåìîì ñîîòâåòñòâóþùèìíåïîäâèæíûì öåíòðîì (ðèñ. 1) [6℄. Äâèæåíèå êàæäîãîìàÿòíèêà ñ äëèíîé h ïðîèñõîäèò â ïëîñêîñòè, ïåðïåí-äèêóëÿðíîé ñòåðæíþ, è õàðàêòåðèçóåòñÿ óãëîì �i . Âçà-èìîäåéñòâèå ìàÿòíèêîâ ÷åðåç óïðóãîñòü ñòåðæíÿ ìî-æåò ìîäåëèðîâàòü âçàèìîäåéñòâèÿ ìîíîìåðíûõ çâåíüåââ áèîïîëèìåðå (íàïðèìåð, àìèíîêèñëîòíûõ îñòàòêîââ áåëêå èëè îñíîâàíèé íóêëåèíîâûõ êèñëîò â ÄÍÊ),à ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ ñ íåïîäâèæíûìè öåíòðà-ìè ìîãóò ñîîòâåòñòâîâàòü ïîòåíöèàëàì ñâÿçåé, ñòàáè-ëèçèðóþùèõ ïðîñòðàíñòâåííóþ ñòðóêòóðó áèîïîëèìåðà(íàïðèìåð, âíóòðèìîëåêóëÿðíûõ âîäîðîäíûõ ñâÿçåé).Äëÿ îïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ñî âíåøíèìè öåí-òðàìè ïðèìåíÿåòñÿ íàáîð ïîòåíöèàëîâ Ìîðçå âèäàE1 = NPi=1Df1 � exp[�a(h(1 � 
os �i) � x0)℄g2 , ãäå N �

�èñ. 1. Ñõåìà ìîäåëè äëÿ ðàñ÷åòîâ

�èñ. 2. Ïîòåíöèàëû ìîäåëè: óïðóãàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ(ïóíêòèð) è ïîòåíöèàë Ìîðçå äëÿ îäíîé ÷àñòèöû(ñïëîøíàÿ êðèâàÿ)÷èñëî ¾ìàÿòíèêîâ¿ (ñïëîøíûå êðèâûå íà ðèñ. 2),à óïðóãèå âçàèìîäåéñòâèÿ îïèñûâàþòñÿ ïðè ïîìîùèïîòåíöèàëà E2 = NPi=1S(�i�1� �i)2/2 (ïóíêòèðíûå êðèâûåíà ðèñ. 2). Öåïî÷êà ñ÷èòàåòñÿ çàìêíóòîé, òàê ÷òî�0 = �N è �N+1 = �1 . Â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðèâåäåííû-ìè àíàëîãèÿìè àâòîðû ìîäåëè ïðåäëîæèëè îïðåäå-ëåííîå ñîîòíîøåíèå ìåæäó ïàðàìåòðàìè ïîòåíöèàëîâ(S/D = 100, a = 0.7, h = 10, x0 = 3). Âèäíî, ÷òî



ÁÈÎÔÈÇÈÊÀ È ÌÅÄÈÖÈÍÑÊÀß ÔÈÇÈÊÀ 77ïðè èçìåíåíèè óãëîâîãî îòêëîíåíèÿ îäíîãî ìàÿòíèêàîòíîñèòåëüíî ðàâíîâåñíîãî ïîëîæåíèÿ ýíåðãèÿ óïðó-ãîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âîçðàñòàåò ñóùåñòâåííî áûñòðåå,÷åì ýíåðãèÿ, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ïîòåíöèàëó Ìîðçå, ÷òîêà÷åñòâåííî ñîîòâåòñòâóåò ïîâåäåíèþ ìîëåêóëÿðíîéñèñòåìû ñ âàëåíòíûìè è âîäîðîäíûìè ñâÿçÿìè. Âèä-íî òàêæå, ÷òî ñèñòåìà ìàÿòíèêîâ èìååò äâà ïîëîæå-íèÿ óñòîé÷èâîãî ðàâíîâåñèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå óãëàì�i = #0 = �/4 ( i = 1, . . . ,N ) è �i = �#0 ( i = 1, . . . ,N ),è äâà ïîëîæåíèÿ íåóñòîé÷èâîãî ðàâíîâåñèÿ, ñîîòâåò-ñòâóþùèå óãëàì �i = 0 (2�) ( i = 1, . . . ,N ) è �i = �( i = 1, . . . ,N ). Ïàðàìåòðû ìîäåëè ïîäîáðàíû òàêèì îá-ðàçîì, ÷òî ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíûì â ïåðâóþ î÷å-ðåäü ÿâëÿåòñÿ ìèíèìèçàöèÿ îòíîñèòåëüíîãî óãëîâîãîðàññîãëàñîâàíèÿ ìåæäó îòäåëüíûìè ìàÿòíèêàìè. Òàê,íàïðèìåð, ïðè íà÷àëüíîì óñëîâèè, ñîîòâåòñòâóþùåìíóëåâûì ñêîðîñòÿì è çíà÷èòåëüíîìó îòêëîíåíèþ îäíî-ãî ìàÿòíèêà îò ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ, êîëåáàòåëüíàÿäèíàìèêà ñèñòåìû ÷åðåç îòíîñèòåëüíî íåáîëüøîé èí-òåðâàë âðåìåíè ïðèâîäèò ê êâàçèñèíõðîííîìó ïåðåõîäóâñåõ ìàÿòíèêîâ èç îäíîãî ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ â äðó-ãîå. Òàêèì îáðàçîì ðåàëèçóåòñÿ ìîäåëü êîëëåêòèâíîãîäâèæåíèÿ â ìàêðîìîëåêóëå. Àâòîðû ìîäåëè èíòåðïðå-òèðóþò êîëëåêòèâíûå ïåðåõîäû êàê ïåðåõîäû èç îäíîãîóñòîé÷èâîãî êîí�îðìàöèîííîãî ñîñòîÿíèÿ â äðóãîå.Â îïóáëèêîâàííûõ ðàíåå ðàáîòàõ ïðèâåäåí äîñòàòî÷íîïîäðîáíûé àíàëèç çàâèñèìîñòè âðåìåíè ïåðåõîäà îòíà÷àëüíîé ýíåðãèè, âëîæåííîé â ñèñòåìó, è îò ñïîñîáàâîçáóæäåíèÿ ñèñòåìû.Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿëîñü îïðåäåëåíèå îñî-áåííîñòåé âðåìåííîé äèíàìèêè ñèñòåìû ïðè ðàçëè÷íûõñïîñîáàõ âîçáóæäåíèÿ è âûÿâëåíèå õàðàêòåðíûõ ÷àñòîòäëÿ îòíîñèòåëüíî ìåäëåííûõ êîëëåêòèâíûõ äâèæåíèéâ ñèñòåìå. Òàêîãî ðîäà àíàëèç â îïóáëèêîâàííûõ ðàíååðàáîòàõ íå ïðîâîäèëñÿ.�åçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿè îáñóæäåíèåÏðè ïðîâåäåíèè ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìû èñ-ïîëüçîâàëè ìîäåëü è ïàðàìåòðû, ïðåäñòàâëåííûå â [6℄.�àñ÷åòû ïðîâîäèëèñü äëÿ öåïî÷êè, ñîñòîÿùåé èç äå-ñÿòè ìàÿòíèêîâ. (Àâòîðîì ìîäåëè áûëî ïîêàçàíî, ÷òîâàðüèðîâàíèå êîëè÷åñòâà ìàÿòíèêîâ â äèàïàçîíå 4�100íå ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ êà÷åñòâåííî íîâûõ ý��åê-òîâ.) �àñ÷åòû êîëåáàòåëüíîé äèíàìèêè ïðîâîäèëèñüïðè ïîìîùè ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿñ çàäàííûìè ïîòåíöèàëàìè â ïàêåòå Matlab. Â ðàñ÷åòàõêîíòðîëèðîâàëîñü ñîõðàíåíèå ïîëíîé ýíåðãèè (åå îòíî-ñèòåëüíûå èçìåíåíèÿ íå ïðåâûøàëè 10�10 ). Âñå ðåçóëü-òàòû ðàñ÷åòîâ, ïðåäñòàâëåííûå â ýòîé ðàáîòå, ÿâëÿþòñÿîðèãèíàëüíûìè.Äëÿ äàëüíåéøåãî ñîïîñòàâëåíèÿ äàííûõ ïî ÷àñòî-òàì/ïåðèîäàì êîëåáàíèé çàìåòèì, ÷òî ïåðèîä ñèí-õðîííûõ ìàëûõ êîëåáàíèé ìàÿòíèêîâ â ïîòåíöèàëàõÌîðçå (èëè êîëåáàíèé îäíîãî ìàÿòíèêà â ïîòåíöèàëåÌîðçå) ñîñòàâëÿåò 0.89, à ñîîòâåòñòâóþùàÿ ÷àñòîòà,ðàññ÷èòûâàåìàÿ êàê âåëè÷èíà, îáðàòíàÿ ïåðèîäó, ñî-ñòàâëÿåò 1.13. �àñ÷åòû âåëèñü â áåçðàçìåðíîì âðåìåíèïðè íîðìèðîâêå âðåìåíè íà âåëè÷èíó pmh2/D . Åñëèðàññìàòðèâàòü ìàññó m êàê ìàññó îäíîãî àìèíîêèñ-ëîòíîãî îñòàòêà (äëÿ îöåíêè ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíûâîçüìåì m� 100 à.å.ì.), h êàê ëèíåéíûé ðàçìåð îäíîãî

àìèíîêèñëîòíîãî îñòàòêà (h� 5 �A), à D êàê ýíåðãèþâîäîðîäíîé ñâÿçè (D � 5 êêàë/ìîëü), òî íîðìèðîâî÷íàÿâåëè÷èíà ñîñòàâèò pmh2/D � 1 ïñ.Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü îñíîâíîé ÷àñòî-òû ñèíõðîííûõ êîëåáàíèé, ñîîòâåòñòâóþùèõ ïåðåõîäàìñèñòåìû èç îäíîãî ðàâíîâåñíîãî ñîñòîÿíèÿ â äðóãîå, îòýíåðãèè êîëåáàíèé ïðè íóëåâûõ íà÷àëüíûõ ñêîðîñòÿõè îäèíàêîâûõ íà÷àëüíûõ îòêëîíåíèÿõ âñåõ ìàÿòíèêîâ.Ïðè ðàññìàòðèâàåìûõ êîëåáàíèÿõ ¾íå ðàáîòàþò¿ ñèëûóïðóãîñòè, òàê êàê ðàçíîñòü óãëîâûõ êîîðäèíàò äëÿëþáîé ïàðû ìàÿòíèêîâ âñåãäà ðàâíà íóëþ. Ìû ãîâîðèìîá îñíîâíîé ÷àñòîòå, òàê êàê êîëåáàíèÿ íå ÿâëÿþòñÿãàðìîíè÷åñêèìè, íî ïðè ýòîì âêëàä âûñøèõ ãàðìîíèêîòíîñèòåëüíî íåâåëèê. Ñòðåìëåíèå îñíîâíîé ÷àñòîòûòàêèõ êîëåáàíèé ê íóëþ íà ãðàíèöàõ ïðåäñòàâëåííîãîäèàïàçîíà ñîîòâåòñòâóåò î÷åíü ìåäëåííûì äâèæåíèÿìïðè ìàëûõ ïðåâûøåíèÿõ íàä áàðüåðîì ìåæäó ÿìàìè(ëåâàÿ ãðàíèöà) è ïîëîæåíèþ íåóñòîé÷èâîãî ðàâíîâå-ñèÿ íà âåðøèíå ïîòåíöèàëà ïðè �i = 0 (2�) (ïðàâàÿãðàíèöà). Òàêèì îáðàçîì, ÷àñòîòà ñèíõðîííûõ êîëåáà-íèé ïðè ïåðåõîäàõ èç îäíîãî ðàâíîâåñíîãî ñîñòîÿíèÿâ äðóãîå ñóùåñòâåííûì îáðàçîì çàâèñèò îò ïîëíîéýíåðãèè ñèñòåìû è âñåãäà ìåíüøå, ÷åì ÷àñòîòà êîëå-áàíèé â îäíîé ïîòåíöèàëüíîé ÿìå.

�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü ÷àñòîòû êîëåáàíèé, ñîîòâåòñòâóþ-ùèõ ïåðåõîäó ñèñòåìû èç îäíîãî ðàâíîâåñíîãî ñîñòî-ÿíèÿ â äðóãîå, îò ýíåðãèè êîëåáàíèé ïðè íà÷àëüíûõóñëîâèÿõ ��i/�t = 0 ( i = 1, . . . ,N ) è �i = �j ( i 6= j )�àññìîòðèì ñëó÷àé, ïðè êîòîðîì ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñè-ñòåìû íåäîñòàòî÷íà äëÿ êîëëåêòèâíîãî äâèæåíèÿ ñ ïðå-îäîëåíèåì âñåìè ÷àñòèöàìè ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðàìåæäó äâóìÿ óñòîé÷èâûìè ñîñòîÿíèÿìè. Çàìåòèì, ÷òîâûáðàííûå ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëîâ íå äîïóñêàþò ñöå-íàðèÿ, ïðè êîòîðîì ëèøü îäèí ìàÿòíèê ïðåîäîëåâàåòïîòåíöèàëüíûé áàðüåð (òàêîé ïåðåõîä ñîïðÿæåí ñ î÷åíüáîëüøèì âîçðàñòàíèåì óïðóãîé ýíåðãèè). Òàêèì îáðà-çîì, âñå ÷àñòèöû êîëåáëþòñÿ â îäíîé ÿìå ïîòåíöèà-ëà Ìîðçå, è ïðè îòíîñèòåëüíî íåáîëüøèõ íà÷àëüíûõîòêëîíåíèÿõ ëþáîå êîëåáàíèå ìîæåò áûòü ïðåäñòàâ-ëåíî â âèäå ñóïåðïîçèöèè íîðìàëüíûõ ìîä. �àñ÷åòûïîêàçûâàþò, ÷òî ÷àñòîòû êîëåáàíèé, ñîîòâåòñòâóþùèåíîðìàëüíûì ìîäàì, ñîñòàâëÿþò 1.13, 1.50, 2.19, 2.81,3.23 è 3.38. Íèçøàÿ ìîäà ñîîòâåòñòâóåò ñèíõðîííîìóäâèæåíèþ âñåõ ÷àñòèö, à âûñøàÿ � äâèæåíèþ, ïðèêîòîðîì ñîñåäíèå ÷àñòèöû äâèæóòñÿ â ïðîòèâî�àçå.Ïðîñòåéøèé ñïîñîá âîçáóæäåíèÿ äâèæåíèÿ, â êîòîðîì
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�èñ. 4. Âðåìåííûå çàâèñèìîñòè óãëîâûõ êîîðäèíàò (ñïëîøíàÿ) �1 è (òî÷êè) �2 äëÿ êîëåáàíèé, ñî-îòâåòñòâóþùèõ íà÷àëüíûì óñëîâèÿì (à) ��i/�t = 0 ( i = 1, . . . ,N ), �i = #0 ( i = 2, . . . ,N ), �1 = #0 + 1.21(ìíîãîìîäîâîå âîçáóæäåíèå) è (á) ��i/�t = 0 ( i = 1, . . . ,N ), �i = #0 + 0.25 ( i = 1, 3, . . . ,N�1), �j = #0 � 0.25( j = 2, 4, . . . ,N ) (îäíîìîäîâîå âîçáóæäåíèå). Íà âåðõíèõ ïàíåëÿõ ïðèâåäåíû ñîîòâåòñòâóþùèå �ðàãìåíòûçàâèñèìîñòåé ñ èçìåíåíèåì ìàñøòàáîâó÷àñòâóþò âñå ìîäû, ñîñòîèò â çàäàíèè íà÷àëüíîãîóñëîâèÿ ñ íóëåâûìè ñêîðîñòÿìè è îòêëîíåíèåì îäíîãîìàÿòíèêà îò ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ.Ïåðåéäåì ê ðàññìîòðåíèþ äâèæåíèÿ, ïðè êîòîðîì¾ðàáîòàþò¿ îáå êîìïîíåíòû ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. Íàðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíû âðåìåííûå çàâèñèìîñòè óãëîâûõêîîðäèíàò äâóõ ñîñåäíèõ ÷àñòèö (óñëîâíî ïåðâîé è âòî-ðîé) ïðè ðàçíûõ íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ. Â ïåðâîì ñëó÷àå(ðèñ. 4,à) íà÷àëüíûå ñêîðîñòè âñåõ ÷àñòèö ðàâíû íóëþè çàäàíî íà÷àëüíîå îòêëîíåíèå ëèøü îäíîãî (óñëîâíîïåðâîãî) ìàÿòíèêà. Âî âòîðîì ñëó÷àå (ðèñ. 4, á) íà÷àëü-íûå ñêîðîñòè òàêæå ðàâíû íóëþ è çàäàíû ðàâíûå ïîâåëè÷èíå è ïðîòèâîïîëîæíûå ïî íàïðàâëåíèþ óãëîâûåñìåùåíèÿ ñîñåäíèõ ÷àñòèö (â ñëó÷àå ìàëûõ îòêëîíåíèéýòî ñîîòâåòñòâóåò âîçáóæäåíèþ ñàìîé âûñîêî÷àñòîòíîé

ìîäû). Îòìåòèì, ÷òî íà÷àëüíûå îòêëîíåíèÿ ïîäîáðàíûòàêèì îáðàçîì, ÷òî ïîëíûå ýíåðãèè ñèñòåìû â äâóõñëó÷àÿõ ðàâíû (E � 148). Âî âòîðîì ñëó÷àå íà÷àëü-íûå îòêëîíåíèÿ ñîñòàâëÿþò � 0.25 îòíîñèòåëüíî ïî-ëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ, è èç ðèñ. 2 âèäíî, ÷òî ýíåðãèèñîñåäíèõ ÷àñòèö â ïîòåíöèàëå Ìîðçå ñóùåñòâåííîîòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà, â òî âðåìÿ êàê ïî îòíî-øåíèþ ê óïðóãîìó ïîòåíöèàëó âîçáóæäåíèå ñèììåò-ðè÷íî. Èç ñîïîñòàâëåíèÿ ïðåäñòàâëåííûõ âðåìåííûõçàâèñèìîñòåé âèäíî, ÷òî âòîðîé ñïîñîá âîçáóæäåíèÿïðèâîäèò ê ãîðàçäî áîëåå ðåãóëÿðíûì ïåðåõîäàì èçîäíîãî óñòîé÷èâîãî ñîñòîÿíèÿ â äðóãîå ñ ñîõðàíåíèåìïðîòèâî�àçíîñòè êîëåáàíèé ñîñåäíèõ ÷àñòèö (ñì. �ðàã-ìåíò çàâèñèìîñòè â ìàëîì âðåìåííîì îêíå). Òàêîåïîâåäåíèå îòâå÷àåò âûøåóïîìÿíóòîé îïðåäåëÿþùåé ðî-

�èñ. 5. Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ýíåðãèè â äâóõ äèàïàçîíàõ äëÿ êîëåáàíèé, ñîîòâåòñòâóþùèõ íà÷àëüíûìóñëîâèÿì ��i/�t = 0 ( i = 1, . . . ,N ), �i = #0 ( i = 2, . . . ,N ), �1 = #0 + 1.21 (ìíîãîìîäîâîå âîçáóæäåíèå) äëÿâðåìåííûõ âûáîðîê äëèíîé (ïóíêòèð) 200 è (ñïëîøíàÿ) 1000
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�èñ. 6. Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ýíåðãèè äëÿ êîëåáàíèé, ñîîòâåòñòâóþùèõ íà÷àëüíûì óñëîâèÿì ��i/�t = 0( i = 1, . . . ,N ), �i = #0 + 0.25 ( i = 1, 3, . . . ,N�1), �j = #0 � 0.25 ( j = 2, 4, . . . ,N ) (îäíîìîäîâîå âîçáóæäåíèå)äëÿ âðåìåííûõ âûáîðîê äëèíîé (ïóíêòèð) 300 è (ñïëîøíàÿ) 4000ëè óïðóãîé ÷àñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè â äèíàìèêåñèñòåìû.Ïîëüçóÿñü çàâèñèìîñòüþ, ïðåäñòàâëåííîé íèðèñ. 4, á, ëåãêî îöåíèòü ïåðèîä è ÷àñòîòó ïåðåõîäîâìåæäó óñòîé÷èâûìè ñîñòîÿíèÿìè: T � 24 è � � 0.042.Îòìåòèì, ÷òî ýòà ÷àñòîòà ñóùåñòâåííî ìåíüøå, ÷åì÷àñòîòà, ñîîòâåòñòâóþùàÿ çàäàííîé ïîëíîé ýíåðãèè íàðèñ. 3, ãäå ïðåäñòàâëåíû äàííûå ðàñ÷åòà äèíàìèêè ñè-ñòåìû ñ íóëåâûì âêëàäîì óïðóãîé ÷àñòè ïîòåíöèàëüíîéýíåðãèè. Ñîõðàíÿåòñÿ çàâèñèìîñòü ÷àñòîòû ïåðåõîäîâìåæäó ÿìàìè îò ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû. Òàê, ïðèóâåëè÷åíèè ýíåðãèè äî E � 202 (íà÷àëüíûå îòêëîíåíèÿñîñòàâëÿþò � 0.29) ÷àñòîòà âîçðàñòàåò äî � � 0.12.Â ñïåêòðå, ñîîòâåòñòâóþùåì äîñòàòî÷íî ñëîæíîéçàâèñèìîñòè êîîðäèíàòû (íàïðèìåð, ïåðâîé ÷àñòèöû) îòâðåìåíè (ðèñ. 4,à), ïðèñóòñòâóåò íèçêî÷àñòîòíûé ïèêïðè � � 0.05 (÷àñòîòà áëèçêà ê ÷àñòîòå êîëåáàíèé íàðèñ. 4, á). Îäíàêî ýòîò ïèê íå åäèíñòâåííûé â íèçêî÷à-ñòîòíîé îáëàñòè.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ÷àñòîò, ñîîòâåòñòâóþùèõ ïåðåõî-äàì èç îäíîãî óñòîé÷èâîãî ñîñòîÿíèÿ â äðóãîå, áûëèïðîâåäåíû ðàñ÷åòû äèíàìèêè ñèñòåìû ïðè ðàçëè÷íûõñïîñîáàõ âîçáóæäåíèÿ íà çíà÷èòåëüíî áîëüøèõ âðåìåí-íûõ èíòåðâàëàõ (äî 4000). Ïîëó÷åííûå ñïåêòðû ïðåä-ñòàâëåíû íà ðèñ. 5 è 6. Âñå ðàñïðåäåëåíèÿ ñïåêòðàëüíîéïëîòíîñòè ýíåðãèè íîðìèðîâàíû íà ïîëíûå ïëîùàäèïîä ñîîòâåòñòâóþùèìè êðèâûìè. Ñïåêòðàëüíûå ïèêèíà ÷àñòîòàõ � > 0.5 ñîîòâåòñòâóþò íîðìàëüíûì ìîäàìêîëåáàíèé â ïîòåíöèàëå Ìîðçå ñ ïîïðàâêîé, âíîñè-ìîé óïðóãèì ïîòåíöèàëîì. Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷åííûå÷àñòîòû íåñêîëüêî îòëè÷àþòñÿ îò âûøåïðèâåäåííûõ÷àñòîò, ñîîòâåòñòâóþùèõ êîëåáàíèÿì óåäèíåííîãî ìà-ÿòíèêà.Âèäíî, ÷òî óâåëè÷åíèå âðåìåíè ðàñ÷åòà ïðèâîäèòê óøèðåíèþ ñïåêòðàëüíûõ êîìïîíåíò. Ýòî óøèðåíèå

ãîðàçäî çíà÷èòåëüíåå â ñëó÷àå ìíîãîìîäîâîãî âîçáóæ-äåíèÿ. Îáîãàùåíèå ñïåêòðà ñâèäåòåëüñòâóåò îá îòñóò-ñòâèè îäíîé õàðàêòåðíîé ÷àñòîòû ïåðåõîäîâ ìåæäóóñòîé÷èâûìè ñîñòîÿíèÿìè è î ñòîõàñòèçàöèè äâèæåíèÿñ óâåëè÷åíèåì äëèíû âðåìåííîé âûáîðêè. Îòìåòèìòàêæå èçìåíåíèå ïîëîæåíèÿ öåíòðàëüíûõ ÷àñòîò ñïåê-òðàëüíûõ ïîëîñ íà ïðåäñòàâëåííûõ ðàñïðåäåëåíèÿõ.Äîïîëíèòåëüíûì ïîäòâåðæäåíèåì ñòîõàñòèçàöèè äâè-æåíèÿ ìîãóò ñëóæèòü ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà, ïðåäñòàâëåí-íûå íà ðèñ. 7. Âèäíî, ÷òî ìàëîå èçìåíåíèå íà÷àëüíûõóñëîâèé (îòíîñèòåëüíîå èçìåíåíèå íà÷àëüíîãî îòêëî-íåíèÿ ïåðâîé ÷àñòèöû ñîñòàâëÿåò � 10�3 ) ïðèâîäèòê ñóùåñòâåííîìó ðàçëè÷èþ âðåìåííûõ çàâèñèìîñòåéóãëîâûõ êîîðäèíàò).

�èñ. 7. Èçìåíåíèå âî âðåìåíè ðàçíîñòè óãëîâûõêîîðäèíàò ïåðâîé ÷àñòèöû, ñîîòâåòñòâóþùèõ äâóìðåàëèçàöèÿì ïðè íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ ��i/�t = 0( i = 1, . . . ,N ), �i = #0 ( i = 2, . . . ,N ), �1 = #0 +�# ,ãäå �#= 1.210 è 1.212



80 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2010. � 4Çàêëþ÷åíèåÂ ðàññìîòðåííîé ìîäåëè êîëëåêòèâíûõ äâèæåíèéâ áèîëîãè÷åñêèõ ìàêðîìîëåêóëàõ ÷àñòîòà ñèíõðîííûõêîëåáàíèé ïðè ïåðåõîäàõ èç îäíîãî ðàâíîâåñíîãî ñî-ñòîÿíèÿ â äðóãîå ñóùåñòâåííûì îáðàçîì çàâèñèò îòïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû. Ìíîãîìîäîâîå âîçáóæäåíèå,ðåàëèçóþùååñÿ â ìîäåëè èç-çà íà÷àëüíîãî îòêëîíåíèÿîäíîé ÷àñòèöû, ïðåäñòàâëÿåòñÿ áîëåå ðåàëèñòè÷íûì,åñëè ðàññìàòðèâàòü ñîîòâåòñòâóþùóþ äèíàìèêó êàêìîäåëüíóþ äèíàìèêó áèîëîãè÷åñêîé ìàêðîìîëåêóëû.Ïðåäñòàâëåííûå ðåçóëüòàòû óêàçûâàþò íà ñóùåñòâî-âàíèÿ îòíîñèòåëüíî ìåäëåííûõ êîëëåêòèâíûõ äâèæå-íèé, êîòîðûå ìîæíî óïîäîáèòü êîí�îðìàöèîííûì ïåðå-õîäàì áèîëîãè÷åñêîé ìàêðîìîëåêóëû èç îäíîãî óñòîé-÷èâîãî ñîñòîÿíèÿ â äðóãîå. Îñîáåííîñòüþ òàêèõ äâèæå-íèé â ðàññìîòðåííîé ìîäåëè ÿâëÿåòñÿ íåâîçìîæíîñòüîïðåäåëåíèÿ îäíîé õàðàêòåðíîé ÷àñòîòû. �åçóëüòàòûðàñ÷åòîâ, ïðîâîäèìûõ ñ óâåëè÷åíèåì äëèíû âðåìåíí�îéâûáîðêè, ñâèäåòåëüñòâóþò î ñòîõàñòèçàöèè íèçêî÷à-ñòîòíûõ êîëåáàíèé.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû áóäóò èñïîëüçîâàòüñÿâ äàëüíåéøèõ ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòàõ ïðè ìîäåëèðî-
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