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МОДЕЛИРОВАНИЕ НЕЛИНЕЙНОЙ ДИНАМИКИ ДНК 

/Л.В. Якушевич 

Молекула ДНК рассматривается как существенно нелинейная динамическая 
система, Приводятся OCHOBHBIE элементы математического моделирования ее 
нелинейных свойств и два примера построения моделей. 

Молекула ДНК, имеющая форму двойной спирали, - одна W3 самых 
интересных и загадочных молекул биологии. Данные о структурной организации 
молекулы, первоначально полученные авторами работы [1], неоднократно 
дополнялись и уточнялись в последующие годы [2]. Было показано, что наряду со 
структурой [1], названной В-формой ДНК, существуют и другие структурные 
формы молекулы: А-форма, 7-форма и т.д. Многочисленные экспериментальные 
данные свидетельствуют о том, что ни одна из этих форм не является жестко 
фиксированной. Напротив, отдельные атомы и атомные группы, представляющие 
основные элементы структуры - основания, caxapa, фосфатные группы - 
находятся в постоянном движении и общая картина внутренней подвижности 
молекулы ДНК довольно сложна [3, 4]. Кроме небольших колебаний атомов и 
атомных групп вблизи положений равновесия, возможны внутренние движения 
большой амплитуды, связанные с раскрытием пар оснований, локальным 
расплетанием двойной спирали, локальными переходами между разными формами 
ДНК и т.д. Зачастую эти движения играют важную роль, как необходимые 
элементы для осуществления биологической функции ДНК. 

В настоящей работе рассматриваются основные элементы математического 
моделирования внутренних движений большой амплитуды: 1) отбор основных, 
доминантных движений, характеризующих внутреннюю  подвижность ДНК; 
2) поиск механического аналога с таким же набором движений и взаимодействий; 
3) составление нелинейных дифференциальных уравнений, описывающих эти 
движения, и их решение; 4) интерпретация полученных решений в терминах 
внутренней динамики ДНК. 

В качестве примеров, иллюстрирующих  вышесказанное, приведены 
алгоритмы построения двух простейших математических моделей, имитирующих 
движения большой амплитуды в ДНК. Оба алгоритма основаны на результатах, 
полученных в работах [5] по созданию механического аналога нелинейного синус- 
уравнения Гордона и [6] по моделированию вращательных движений оснований B 
JHK 
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Алгоритм построения первой модели 

1. Отбор внутренних движений. Так как общая картина внутренней 
подвижности очень сложна, ее полное математическое описание хотя и возможно, 
все K€ представляется  чрезвычайно  громоздким. Поэтому — построение 
математической модели внутренней динамики ДНК обычно начинают с упрощения 
общей картины движений. С этой целью проводят отбор основных, наиболее 
важных в фунвкциональном отношении движений. Разнообразие подходов K такому 
отбору, а также разнообразие используемых при этом аппроксимаций приводит к 
довольно болышому числу нелинейных моделей (см. обзоры [7, 8]). В данном 
примере для упрощения общей картины движений мы ограничимся рассмотрением 
только одного типа внутренней подвижности, а именно, вращательных движений 
оснований. 

2. Поиск механического аналога. На этом этапе необходимо установить 
аналогию между упрощенной картиной внутренней подвижности ДНК и какой- 
либо известной и хорошо разработанной математической или физической 
моделью. В случае ДНК такая аналогия была найдена авторами [6]. В качестве 
аналога была использована механическая модель, разработанная А.Скоттом [5] в 
1969 году для визуальной демонстрации распространения нелинейных Вволн. 
Модель представляла собой длинную горизонтальную нить, на которой подвешены 
на равном расстоянии а друг от друга крутильные маятники одинаковой массы т и 
одинаковой длины /. 

Аналогия между ЦНК и моделью Скотта основывалась на сходстве между 
вращательными движениями оснований ДНК и вращательными колебаниями 
маятников, между упругостью сахаро-фосфатной цепочки одной H3 двух 
полинуклеотидных цепей ДНК и упругостью горизонтальной нити, на которой 
подвешены — маятники, — между — действием — поля, — наводимого — второй 
полинуклеотидной депью ДНК, и действием гравитационного поля в механической 
модели. 

3. Математическое описание. Цвижение произвольного л-го маятника B 
механической модели определяется уравнением 

П'!рфд = К[2(Фп+1 - 2’Фн + Ф 1) - mglsm(pm (1) 

где @,(t) - угловое отклонение и-го маятника, К - жесткость горизонтальной 
HATH, # - гравитационная постоянная; /1=1,2,...N. Сделав обычное предположение о 
TOM, что искомые решения уравнения (1) представляют собой плавно меняющиеся 
фушщии перенишем уравнение (1) в континуальном приближении 

lo, = КРа?ф.. - mglsing, (2) 

где /=ml. Воспользовавшись теперь стандартной процедурой, приведем уравнение 
(2) к каноническому виду 

Фгг - Фут = Sing, (3) 

где 7=[те/(К1а2)]2г; T=(g/[)\2r. Уравнение (3) называют в математической 
литературе синус-уравнением Гордона, а механическую модель, предложенную 
А.Скоттом, - механическим аналогом синус-уравнения Гордона. 

Среди решений уравнения (3) наиболее интересными для приложений 
являются решения, имеющие форму кинка и антикинка [9] 

Фкинк,антикинк(27Т) = 4arctg{expi[(1—02)-1/2(2— oT- 20)]}5 (4) 

где 2 - скорость перемещения кинка, Z() - произвольная константа. 
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4. Интерпретация  решений. Легко  установить — аналогию между 
упрощенной картиной внутренней подвижности ДНК, описанной в пункте 1, и 
механической моделью Скотта, описанной в пункте 2. Для этого достаточно 
сравнить основные структурные элементы, их взаимодействия и движения в обеих 
системах. B ДНК роль маятников играют основания, роль горизонтальной нити - 
одна M3 сахаро-фосфатных цепей, а роль внешнего гравитационного поля - поле, 
наводимое второй полинуклеотидной цепью, взаимодействующей с первой через 
водородные связи. В таком случае можно утверждать, что крутильные движения 
маятников в механической модели и вращательные движения оснований в ДНК 
должны описываться одним и тем же уравнением (3), а соответствующие решения 
в виде кинков и антикинков (4) могут быть интерпретированы как локальные 
конформационные возмущения, движущиеся вдоль ДНК [6]. 

Алгоритм ностроения второй модели 

1. Отбор внутренних движений. Предположим, что вторая модель отлича- 
ется от первой только более точным описанием вращательных движений 
оснований ДНК. Такое уточнение легко выполнить, если учесть вращательные 
движения оснований как в первой, так и во второй цепях ДНК. 

2. Поиск механического аналога. Формально механический аналог второй 
модели можно получить, заменив гравитационное поле в модели Скотта второй 
цепочкой маятников и добавив поперечные пружинки, имитирующие слабое 
взаимодействие между маятниками разных цепочек. 

3. Математическое описание. Цвижение произвольного и-го маятника 1-й 
цепочки будет определяться уравнением 

[('P.n,l = Klz(q)nfl,l - 2%,‘1 + (pn~1,1) - klz[zsm(PnJ - Sin((pn,l + (pn,Z)], (5) 

а движение и-го маятника 2-й цепочки - уравнением 

](.15›1‚2 = Klz((pn+1,2 - 2Ф:1,2 + Фп-1,2) - klz[ZSiIl(pn’z - Sin((Pn,l + (pn,Z)]' (6) 

Переписывая уравнения (5), (6) в континуальном приближении, получим искомую 
математическую модель в виде 

[ф1:1 = Klzaz(plzz - klz[zslnq)l - Sin((Pl + (‘РЁ)]’ (7) 

Гф», = КРа?ф». - kI2[2sing, - sin(e; + ф»)]. (8) 

Хотя нелинейные уравнения типа (7), (8) были получены во многих работах [8,10- 
15], полное исследование их решений пока провести не удалось. Однако было 
показано, что среди частных решений, найденных авторами [16-19], а также Neur- 
Ка Kintero”, существуют солитонные решения в виде пар: кинк-кинк, кинк- 
антикинк, антикинк-кинк и антикинк-антикинк [16). 

4. Интерпретация решений. CpaBHAM механическую модель, описанную B 
предыдущем пункте, и упрощенную динамическую модель ДНК, описанную в 
пункте 1. Легко убедиться, что эти две модели действительно аналогичны. Причем 
в ДНК роль маятников по-прежнему будут играть основания, роль двух 
горизонтальных нитей - сахаро-фосфатные цепочки, а роль поперечных 

* Частное сообщение. 
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пружинок - водородные связи между основаниями внутри пар. Следовательно, 
можно утверждать, что уравнения (7), (8) описывают не только динамику 
вращательных движений в механической системе, HO и вращательную динамику 
оснований ДНК. Однако в отличие от HEPBOTO примера, это описание является 
более точным. 

В заключение следует отметить, что с появлением достаточно мощных 
компьютеров появилась возможность моделировать нелинейное поведение 
механических систем на экране компьютеров. Это позволяет  облегчить 
выполнение пунктов 2 и 3 алгоритмов моделирования. Такая возможность была 
успешно использована недавно в работе [20]. 
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MODELING OF THE NONLINEAR DYNAMICS OF DNA 

L.V. Yakushevich 

The DNA molecule is considered as a nonlmear dynamic system. We discuss here 
one of the methods of theoretical studying the molecule, which is based on the math- 
ematical modeling of the DNA nonlinear properties. The main pomts of the method and 
two examples illustrating its application are presented. 
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