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УЧЕТ ДЕФОРМАЦИИ ИЗГИБА ПРИ РАСТЯЖЕНИИ МОЛЕКУЛЫ ДНК

The mechanics of DNA under exte mal constraints is discussed. In the article the persistent model of 
DNA is investigate. Expression for magnification degree of DNA which are stretch by longitudinal 
forces taking into account of bend deformation of the molecule is derived. For this end the partition inte­
gral is calculated.

Введение. Молекула ДНК, как и прочие по­
лимерные молекулы, в результате энтропийных 
эффектов закручена в клубок, и для раскручи­
вания ее до прямолинейной формы необходимо 
приложить некоторое усилие.

Для интерпретации экспериментальных 
данных по растяжению молекулы ДНК [1-9] на 
участке кривой растяжения в пределах контур­
ной длины можно использовать уравнение со­
стояния растянутой полимерной цепи для чер­
веобразной модели молекулы ДНК [10], кото­
рое связывает кратность удлинения цепи А, 
(отношение текущей длины к контурной длине) 
с функцией Ланжевена следующим образом:

Ь = Ца) .  (1)

Функция Ланжевена имеет вид

Z,(a) = ctha~ —. (2)
а

В выражении (2) обозначено

а = P>TPLp >
где $т=1/квТ ( кв -  постоянная Больцмана, 
Т -  абсолютная температура); Р -  растяги­
вающая сила; Lp -  персистентная длина, кото­
рая определяется экспериментально.

Однако следует отметить, что в силу невысо­
кой степени точности описания деформирования 
молекулы уравнение (1) не получило широкого 
применения в биофизике ДНК. Поэтому экспери­
ментальные данные по растяжению впоследствии 
неоднократно обсуждались с точки зрения стати­
стической механики [11-14]. В результате была 
установлена интерполяционная зависимость [11], 
которая значительно лучше отражает эксперимен­
тальные результаты

Р1 ± .
К  т 4

1-А.+ ( 3)

где К0 -  коэффициент, определяемый экспери­
ментальным путем.

Несмотря на то, что выражение (3) по сравне­
нию с формулой (1) значительно лучше описывает 
экспериментальную ситуацию по растяжению мо­
лекулы ДНК, так как учитывает изгиб ее струк­
турных элементов, все же является более гро­
моздким. Кроме того, можно заметить, что 
уравнение (3) содержит константы, зависящие 
непосредственно от самого эксперимента.

В настоящей работе предлагается простой 
метод учета влияния энергии изгиба на рас­
тяжение молекулы ДНК с помощью перси­
стентной модели.

1. Модель. Рассмотрим растянутую за кон­
цы макромолекулу, к незакрепленным концам 
которой приложена растягивающая сила Р. Эн­
тропийная упругость связана с изменением 
ориентации структурных элементов цепи ДНК 
при ее растяжении. Кроме того, на процесс рас­
тяжения влияет изгибная упругость структур­
ных элементов молекулы.

Учтем энергию изгиба молекулы следую­
щим образом:

U, V j f ^ 2
2(3r \ d o

d o , (4)

где т -  вектор касательной к оси макромолеку- 
лярной цепи; о  -  длина дуги (рис. 1).

Т*-1 у

Для упрощения расчетов будем использо­
вать конечно-разностную аппроксимацию про­
изводных

do b0
(5)

где b0 -  параметр дискретизации модели, т. е. 
длина отрезка, на которые разбивается дуга.

С учетом (5) интеграл (4) переходит в 
сумму

Р Л = З г £ б .-Д - ,)  =
*=1

= ̂ r Z ( 2 ~ 2cosY*)’
^ 0  к=I

(6)

где N  -  число сегментов или элементов, на 
которые нами разбита макромолекулярная 
цепь; ук -  угол между единичными векторами 
т* и т4_, (см. рис. 1).
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Представим cosy* через сферические коор­
динаты

cosy* = cos0*cos0* +sin0*sin0*cos(q>* -ф *),

где 0*., (p* -  углы, определяющие ориентацию 
звена. Штрих означает дифференцирование по 
естественной координате о.

Предполагая распределение по ф* равнове­
роятным, а 0* одинаковыми для всех элемен­
тов, усредним (6) по ориентации ближайшего 
соседа:

NL„ ,
РTUb = — -(1 -cos0(cos0)) . (7)

К
После изменения нулевого уровня энергия 

изгиба (7) одного звена примет более простую 
форму

К
мЛ= - — JCOS0, (8)

Р т
где s = (cos0) -  параметр порядка; К  = Lp lb0.

Потенциальная энергия в поле растягиваю­
щей силы Р определяется выражением

up - - P b 0 cos0. (9)

Тогда полную энергию одного звена можно 
представить как сумму (8) и (9)

]£
и = иь + ир =--— s cos 0 — Pb0 cos 0 . (10)

Рг
2. Результаты расчетов и их анализ.

Функция распределения ориентации звена мак­
ромолекулы имеет вид

G СХ £[ -Р j-и] _ exp[fccos0 + рTPb0 cos0]
-  -  -  -  ’

где Z -  £exp[7&cos0 + P7.PZ)ocos0]rf(cos0) -
статистический интеграл.

Вычисляя Z, получаем

Z = — shax. (11)
а,

В (11) параметр ах устанавливается сле­
дующим соотношением:

ax =Ks + VTPb0. (12)

Параметр порядка можно найти из его оп­
ределения

ехр[ах cos0]cos0c/(cos0)
(13)

После замены переменной в (13) и вычис­
ления интеграла получаем

s = cothax -  — = L(ax)., (14)

где L(ax) -  функция Ланжевена.

Выражение для расчета длины молекулы, 
согласно [15], имеет вид

р., дР pr V T 0 dP,

где Y = Z n =2n
г А а ^ "

V ах
-  конфигурационный

интеграл.
При этом кратность удлинения 7, = / / ( Nb0 ) 

определяется как

к = Ц а х) 1 + К d s '

Р А  d p ,
(15)

Дифференцируя (14) по Р, находим ds/dP

ds
dP

Тогда оконч; 
следующий вид:

Х = Ц а х)

— Р/А)

г
1+ К

\

1 1 ]

-X2 sh Ч  >

вы раж ение (1

( 1 1
\ \

U . 2 s h 4  J ,

(16)

(17)

В результате решения уравнений (14) и
(16) получаем при различных Р численные 
значения для параметра ах. Подставляя ах в
(17) , строим зависимости Х- Х( Р ) ,  соответ­
ствующие различным значениям параметра 
Ь0 (рис. 2). Хорошее согласие с 
экспериментальными данными [1] получено 
при Ь0 и 100 А .

Оказалось, что функции X = L(a) и 
Х - Ь ( а х) очень близки и практически накла­
дываются друг на друга.

Рис. 2. Кривые деформации макромолекулы, 
выражающие зависимость между растягивающей 

силой и кратностью удлинения при К = 0,5

Заключение. Получено модифицированное 
выражение для кратности удлинения молекулы 
ДНК с учетом деформации ее изгиба. Проведен
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анализ влияния параметров модели на ход кри­
вой растяжения (рис. 2).

При обсуждении полученных результатов бы­
ло установлено, что в предлагаемой модели изгиб 
молекулы вносит незначительный вклад в кривую 
се растяжения. Поэтому остается актуальной раз­
работка более точной модели для описания влия­
ния деформации изгиба на кривую растяжения.
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