
УДК 536.758

ПРИМЕНЕНИЕ МЕХАНИКИ 
ПРИ ОПИСАНИИ СВОЙСТВ МОЛЕКУЛЫ ДНК

В. Б. Немцов

Молекула ДНК (дезоксирибонуклеиновая кислота) является носителем 
генетической информации и представляет собой макромолекулу, максималь­
ное число структурных элементов (мономеров) в которой может достигать 
10*, а длина может приближаться к 2 м (для человека). По своей структуре 
молекула ДНК представляет собой двойную спираль, точнее двойную право­
закрученную винтовую линию, витки которой образованы линейными поли­
мерными цепочками, состоящими из фосфатов и молекул сахара. Простран­
ство между винтовыми линиями заполнено азотистыми основаниями (адени- 
ном, тимином, цитозином и гуанином). Последовательность азотистых осно­
ваний кодирует наследственную информацию.

Структура молекулы ДНК бьша установлена в 1953 году (см., например, 
[1]). Молекула ДНК существует как в линейной, так и в замкнутой кольцевой 
формах.

Характерной особенностью молекулы ДНК является ее хиральность, обя­
занная ее винтовой структуре. Шаг винтовой линии составляет 34А и в этом 
промежутке располагается около 10 оснований, поэтому расстояние между 
соседними парами оснований составляет 3.4 А. Диаметр молекулы ДНК равен 
20А. Соседние пары оснований повернуты друг относительно друга на угол 
360710=36°. Благодаря этому достигается наиболее плотная упаковка азотис­
тых оснований в пространстве между сахаро-фосфатными цепочками. Необ­
ходимость плотной упаковки приводит к так называемой комплементарности 
расположения азотистых оснований, когда против аденина всегда находится 
тимин, а против гуанина - цитозин. Азотистые основания для так называемой 
В-формы молекулы ДНК имеют плоскую форму и расположены перпендику­
лярно оси двойной спирали.

Одной из широко применяемых моделей молекулы ДНК является ее мо­
дель в виде тонкого упругого стержня, обладающего изгибной и крутильной 
жесткостями.

Так как молекула ДНК является одномерной системой, то в соответствии 
с теоремой Пайерлса ее прямолинейная форма неустойчива. Это означает, 
что тепловые флуктуации изгиба и кручения существенно влияют на поведе­
ние и свойства рассматриваемой макромолекулы.
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Так, для описания изгибной и крутильной жесткостей молекулы ДНК ис­
пользуются так называемые персистентные длины, учитывающие упомяну­
тые тепловые флуктуации. Характерное значение персистентной длины для 
изгиба составляет 500А, а для кручения персистентная длина равна 750А. Ум­
ножив указанные длины на кТ {к - постоянная Больцмана; Т - абсолютная 
температура) получим жесткости на изгиб и кручение равные при Т  = ЗООК по 
порядку величины 10'̂ * Нм^ [2].

В то же время значительный интерес предсташиет учет внутренней струк­
туры молекулы ДНК. Одной из моделей является жидкокристаллическая мо­
дель, согласно которой молекула ДНК представляет собой одномерный хи­
ральный смектический жидкий кристалл. Рассматриваемая модель предостав­
ляет возможность, опираясь на статистическую теорию упругих свойств жид­
ких кристаллов [3], оценить коэффициенты изгибной и крутильной жесткости 
молекулы ДНК [4].

На основе теории механо-калорического эффекта [3], согласно которому 
для хиральной среды скалярная величина (теплота или соответствующее изме­
нение энтропии) связана с псевдовектором, описьшающим кручение молеку­
лы, оказывается возможным рассчитать теплоту ее раскручивания («плавле­
ния») [3].

Другой интересной моделью является модель молекулы ДНК в виде двой­
ной винтовой пружины [5]. Предлагаемая модель позволяет с помощью тео­
рии упругости пружин [6], рассчитать упругие свойства макромолекулы ДНК 
и на этой основе описать частотный спектр внутренних движений структур­
ных элементов рассматриваемой макромолекулы [7].

Учитывая винтовую структуру молекулы можно на основе теории упру­
гости пружин дать простое описание характерного для ДНК эффекта взаимо­
связи ее кручения и растяжения [5].

В свою очередь, наличие нелинейной упругости растяжения молекулы, 
которая на ее начальном участке объясняется изменением ориентации моно­
меров (так называемая энтропийная упругость) определяет возможность опи­
сать распространение деформации растяжения вдоль оси молекулы ДНК в 
виде уединенных волн (солитонов) [8].

В настоящее время с помощью техники лазерных пинцетов (захватов) про­
ведены уникальные опыты по растяжению одиночной молекулы ДНК (см., 
например, [9]). Соответствующая диаграмма растяжения, отвечающая значи­
тельному увеличению (в 1.5-2 раза) исходной длины молекулы ДНК (сверхра­
стяжение), имеет характерное плато, напоминающее площадку текучести для 
металлических образцов. Однако в отличие от металлов растяжение молекулы 
ДНК обратимо.
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с  нашей точки зрения появление плато на диаграмме сверхрастяжения 
молекулы ДНК объясняется потерей устойчивости при растяжении. В самом 
деле, пусть конечная деформация растяжения молекулы описывается лаіран- 
жевой мерой деформации е = 0.5(Л^ -1 ) ,  где у— кратность удлинения, то есть 
отношение длины молекулы в растянутом состоянии к ее исходной длине. 
Тогда выражение для свободной энергии F  молекулы, растягиваемой силами 
Р, можно представить в виде отрезка ряда по деформации у подобно разложе­
нию свободной энергии в теории Ландау фазовых переходов первого рода

F  = аг -Ь г  +сг^ - Р е , (1)
причем а ,Ь к  с — параметры, которые могут зависеть от температуры и от 
концентрации ионов в окружающей молекулу среде.

Используя условие равновесия = О, установим зависимость растяги-
de

вающей силы от деформации:

Р = 4сг^ +2аг-ЗЬе^ (2)

Вводя безразмерную силу Р ’ = — , = 4 с , получим уравнение для кри-
вой растяжения в виде

2а

Р* =Е^ ~ 2ае^ + Р е , (3)

где 2а  = — ; Р :
4с 4с

Из условия, что кривая растяжения касается оси абсцисс, получим соот­
ношение = Р .

.,34 а аЛегко показать, что сила р* имеет максимум Р' -  при е, = —, ми­

нимальное же значение Pj* = О достигается при Ej = а .
Безразмерная сила растет от нуля до максимума Р̂ , затем убывает до 

нуля ( Pj* = О) и в последующем снова возрастает (рис. 1).
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TT о  “При ~ Y  происходит потеря устойчивости и совершается перескок на
возрастающую ветвь кривой. Горизонтальный участок, описывающий упо­
мянутый перескок, и представляет собой плато. Нетрудно убедиться, что гори­
зонтальный участок пересекается с возрастающей ветвью кривой растяжения 

4а
при Ej = - -  •

В итоге ширина плато равна Ej -  е, = а  .
По экспериментальным данным (см., например, [9]) кратности удлине­

ния, ограничивающие плато равны соответственно А, = 1.15, Л, - 1 .6 . Им от­
вечает лаіранжевы деформации Е| =0.161, Ej =0.780 и ширина шіато оказы- 
ваетсяравной Ej-E , =0.619 ,тоесть а  = 0.619.

Согласно упомянутым экспериментальным данным плато начинается при 
силе Р, =65 пН (пикоНьютон), которой отвечает безразмерная сила 

4сх̂
Р;' = -----= 0.0351 при а  = 0.619 и поэтому величина Рд = —V = 1852 пН.

27
р

По отношению К = —  = 403 пН, можно оценить секущий модуль про-
е,

г- ^дольной упругости Е = — , где А —  площадь поперечного сечения молекулы 
А

ДНК. Учитывая, что радиус упомянутого сечения г = 10 А, найдем, что 
£ = 1.2 8 ■ 10̂ * Па. В свою очередь, касательный модуль упругости определяет­
ся величиной Ь.

Нетрудно рассмотреть более общий случай, когда минимум зависимости 
Г* от Е не равен нулю. В этом случае а^ Р , и кривая зависимости безраз­
мерной силы от деформации описывается двумя параметрами а  и Р , опре­
деляемыми с помощью опытных данных.

Таким образом, на основе представления о том, что при конечном растя­
жении молекулы ДНК происходит потеря устойчивости, можно описать экс­
периментальные данные по уникальному явлению сверхрастяжения рассмат­
риваемой молекулы.

Много интересных задач механики упругих тонких стержней при их боль­
ших перемещениях возникает при анализе поведения кольцевых (замкнутых) 
молекул ДНК. Одной из них является задача о намотке молекулы Д НК на белки 
(гистоны) при ее упаковке в ядре клетки и образовании нуклеосомы. Эта зада­
ча требует учета изгибной жесткости молекулы, для обеспечения же конечно­
сти усилий, распределенных в зоне контакта молекулы с поверхностью гисто­
нов, необходимо учитывать влияние сдвига на форму упругой линии дефор­
мированного стержня (молекулы ДНК).
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Другой актуальной задачей является описание сверхспирализации коль­
цевых замкнутых молекул ДНК. Если при образовании замкнутой формы мо­
лекулы она подвергается предварительной закрутке, то молекула закручивает­
ся сама на себя подобно телефонному шнуру. При описании этого явления 
находит применение не только теория больших упругих деформаций стерж­
ней, но и топологические методы [10].

Приведенными примерами не исчерпываются возможности примене­
ния механики к исследованию поведения и свойств макромолекул ДНК.
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