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ТЕОРЕТИЧЕСКОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ ВЛИЯНИЯ ДИССИПАЦИИ 
И ТОЧЕЧНЫХ ВНЕШНИХ ВОЗДЕЙСТВИЙ НА ДИНАМИКУ ДНК 

Φ Ж. Закирьянов, Τ.A. Киселева 

Рассмотрена модель двухцепочечной ДНК, основной вклад в динамику 
которой вносят вращения оснований вокруг сахаро-фосфатных цепочек. 
С помощью обобщенного метода Ван-дер-Поля были получены два разных 
типа решения - в виде бризеров и пар кинк-антикинк, описывающие соот­
ветственно начальные процессы тепловой денатурации молекулы ДНК и 
образование открытого состояния в процессе транскрипции. Исследовано 
влияние двух видов сил на динамику модели. 
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Локализованные возбуждения, математическими образами которых являются кинки, бризеры 
и другие нелинейные волны, играют большую роль в физике конденсированного состояния, в 
том числе в динамике полимеров [1]. В частности, с помощью кинков описываются процессы 
конформационных В-А-переходов в молекуле ДНК, а также её взаимодействие с внешними ли-
гандами в процессах транскрипции [2, 3]. Бризеры часто используются для описания начальных 
стадий образования открытого состояния в процессах денатурации и плавления ДНК [4]. Как 
правило, для теоретического описания указанных процессов используются модификации так на­
зываемой РВ-модели, предложенной Пейярдом и Бишопом (рис. 1). В этой модели учитываются 
только поперечные смещения нуклеотидов в направлении, перпендикулярном оси молекулы 
ДНК. Уравнения динамики такой системы преобразуются в нелинейное уравнение Шрёдингера, 
которое имеет решения в виде бризеров [4, 5]. 

Вместе с тем, существует большая группа моделей, в которых основной вклад в динамику 
вносят повороты оснований вокруг сахаро-фосфатного остова молекулы ДНК [3]. Такие модели 
условно объединяются термином Y-модели (рис. 2) и успешно применяются для описания раз­
личных нелинейных эффектов в ДНК [3, 6]. Поскольку упомянутые повороты приводят к разры­
ву водородных связей между комплементарными основаниями и, как следствие, к образованию 
открытого состояния, то появляется еще одна возможность описания начальных стадий плавле­
ния ДНК. В настоящей работе представлены результаты исследования одной из модификаций Υ-
модели, решения которой в виде бризеров и пар кинк-антикинк используются для описания упо­
мянутых выше процессов. 

Предполагая, что основной вклад в динамику вносят вращения оснований вокруг сахаро-
фосфатного остова, рассмотрим модель [7] (рис. 2): 

В континуальном приближении динамика рассматриваемой модели описывается системой 
уравнений [2]: 
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Решение уравнения (4) можно представить в виде (5), где параметры и находятся из 
системы (8), решение которой проводилось численно. Эти решения имеют качественно различ­
ный вид в разных областях значений параметра (рис. 3, 4). При положительных значениях па­
раметра любое начальное возмущение затухает с течением времени (рис. 3). Такие решения не 
являются интересными с точки зрения описания динамики ДНК, поскольку характерные времена 
рассматриваемых процессов намного меньше, чем характерные времена реальных конформаци-
онных изменений в молекуле ДНК [11]. При отрицательных значениях начальное конформа-
ционное возмущение приводит к появлению пары кинк-антикинк (рис. 4), которая соответствует 
образованию открытого состояния в процессе транскрипции ДНК (рис. 5). Как видно из рис. 5, а, 
поворот оснований вокруг сахаро-фосфатного остова приводит к разрыву водородных связей 
между комплементарными парами и образованию так называемых начальных «пузырей денату­
рации» - denaturation bubbles [4] (рис. 5, б). Анализ результатов приводит к выводу о том, что 
ширина области такого локального раскрытия пар оснований уменьшается с ростом как коэффи­
циента диссипации, так и параметра который соответствует интенсивности взаимодействия 
двух комплементарных цепочек. 
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Большой интерес для описания динамики ДНК представляет моделирование ее взаимодей­
ствия с внешними силами, источниками которых могут служить молекулы раствора, в котором 
происходит ее функционирование, макромолекулярные белковые комплексы, осуществляющие 
считывание генетической информации, и, наконец, внешние поля. В этом случае в рассматривае­
мое уравнение (4) добавляется слагаемое, описывающее действие указанных внешних сил: 

I. . Эта сила соответствует периодическому воздействию с часто­
той у и амплитудой A, приложенному в точке х0 рассматриваемой модели. 

Следуя методу Ван-дер-Поля, описанному выше, получаем систему обыкновенных диффе­
ренциальных уравнений для определения эволюции параметров решения и Как и в слу­
чае (8), решение соответствующей системы проводилось численно. При в зависимости 
от значений параметров уравнения начальное возмущение либо довольно быстро затухает с те­
чением времени, либо приводит к появлению пары кинк-антикинк (рис. 7). При отсутствии 
внешней силы в области положительных значений наблюдались только решения первого типа. 

При отрицательных значениях параметра решения уравнения предстают в ви­
де пары кинк-антикинк (рис. 8). Значения частоты и амплитуды внешней силы не влияют на ка­
чественный вид решений, наблюдаются лишь количественные изменения. 

Проведя преобразование системы уравнений для эволюции параметров по аналогии с (9) и 
численно решив ее, получим решения уравнения в виде бризеров (10), затухающих при наличии 
диссипации (рис. 9). При малых значения параметра на рисунке явно видно действие внешней 
силы (рис. 9, б). При увеличении амплитуды внешней силы это влияние становится более замет­
ным (рис. 9, в). 
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При приближении частоты внешнего воздействия к собственной частоте колебаний бризера 
наблюдаются биения (рис. 10). 

При малых начальных значения решения предстают в виде пары кинк-антикинк 
(рис. 11). Заметим, что в отсутствие внешней силы решения такого типа не наблюдались. 
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Проведя преобразование системы уравнений для эволюции параметров по аналогии с (9) и 
численно решив ее, получим решения уравнения в виде бризеров (10), затухающих при наличии 
диссипации (рис. 15). При малых значениях коэффициента диссипации на рисунках 
явно видно действие внешней силы, которое заканчивается при t = T (рис. 15, а-в). Качественный 
вид решения не зависит от знака силы. При малых начальных значения в случае ре­
шения предстают в виде пары кинк-антикинк (рис. 16). 
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Итак, в настоящей работе рассмотрена модель двухцепочечной ДНК, основной вклад в ди­
намику которой вносят вращения оснований вокруг сахаро-фосфатных цепочек. Получены урав­
нения движения для модели. Рассмотрены частные случаи уравнений движения. С помощью 
обобщенного метода Ван-дер-Поля были получены два разных типа решения, представляющих 
интерес с точки зрения описания динамики ДНК: решения в виде бризеров и пар кинк-антикинк, 
описывающие соответственно начальные процессы тепловой денатурации молекулы ДНК и об­
разование открытого состояния в процессе транскрипции. При φ1 =-φ2 исследовано влияние 
двух видов сил на динамику модели. Прямое численное интегрирование уравнений движения 
подтвердило обоснованность применения обобщенного метода Ван-дер-Поля для нашего случая. 
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THEORETICAL STUDY OF INFLUENCE OF DISSIPATION 
AND POINT EXTERNAL IMPACT ON DNA DYNAMICS 

Two-chained DNA model the basic contribution to which dynamic is given by rotation of the bases 
around sugar-phosphate backbone is presented. Two types of solutions - breathers and kink-antikink 
pairs - are obtained using generalized Van der Pol method. These solutions describe initial stages of 
thermal DNA denaturation and open state formation during transcription respectively. The influence of 
two types of external forces on the model dynamics is also investigated. 

Keywords: nonlinear dynamics of DNA, breathers, Van der Pol method, 
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