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Для моделирования динамики угловых колебаний оснований ДНК мы использовали: 

метод концентрации, который позволил учесть неоднородность последовательности гена во 

всех параметрах модели, и блочный метод, в котором параметры математической модели 

усреднялись отдельно по каждому из трех блоков последовательности гена IFNA17. Для 

анализа особенностей динамического поведения транскрипционных пузырей - кинков был 

рассчитан энергетический профиль гена, показано, что область CDS отвечает энергетическому 

барьеру, построены траектории движения кинков с различными начальными скоростями.  

Ключевые слова: интерферон, энергетический профиль гена, траектория движения 

кинка ДНК. 

 

Молекула ДНК принадлежит к классу биополимеров и выполняет важную 

биологическую функцию, заключающуюся в способности сохранять и передавать 

генетическую информацию, и представляет интерес для широкого круга исследователей из 

различных областей биологии, биофизика, биоинформатики и медицинской физики. Среди 

разнообразных внутренних движений молекулы ДНК особую роль играют вращательные 

движения оснований ДНК вокруг сахаро-фосфатного остова, которые могут привести к 

локальному расплетанию двойной спирали ДНК.  

В работах [1,2] была построена математическая модель вращательных колебаний 

азотистых оснований в последовательности гена, кодирующего интерферон alpha 17 (IFNA17), 

который известен как антивирусное лекарственное средство [3,4]. Группа белков – 

интерферонов – играет важную роль в медицине. Благодаря им клетки становятся 

невосприимчивыми по отношению к вирусам. Поэтому изучение генов, кодирующих эти 

белки, представляется интересной и актуальной задачей. Согласно данным GenBank [5], этот 

ген содержит один CDS участок (50..619) и две области (1..49 и 620..980), функциональная 

значимость которых неизвестна (рис.1). Детали структуры последовательности гена IFNA 17, 

представлены в Таблице 1. 
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Рис. 1 – Последовательность гена IFNA 17. Черным цветом выделена первая область, серым – 

область CDS, без цвета – третья область 

 

Таблица 1 

Название 

области 

Координат

ы участка 

Количеств

о аденинов 

в участке 

Количество 

тиминов 

в участке 

Количеств

о 

гуанинов 

в участке 

Количеств

о 

цитидинов 

в участке 

Общее 

количество 

оснований 

в участке 

Первая  1..49 15 12 7 15 49 

CDS 50..619 156 145 130 138 569 

Третья 620..980 109 146 44 61 360 

 

Среди задач, связанных с исследованием свойств CDS участков, особого внимания 

заслуживает задача о прохождении через CDS участок транскрипционных пузырьков 

(bubbles), называемых также открытыми состояниями (open states) [6] или кинками ДНК [7]. 

В настоящее время математический аппарат, позволяющий моделировать движение этих 

пузырьков достаточно хорошо развит поэтому данное моделирование представляется 

актуальной и интересной задачей. 

В настоящей работе применение метода концентрации, благодаря которому 

неоднородность последовательности учитывается во всех модельных параметрах, и блочного 

метода, в котором параметры математической модели усредняются не по всей 

последовательности, а отдельно по каждому из трех участков, позволили рассчитать 

энергетический профиль гена и построить траекторию движения кинка.  

Материал и методы 

В отсутствии диссипации и внешних воздействий угловые колебания оснований в гене, 

кодирующем интерферон alpha 17, можно приближенно описать уравнением [2]:  

𝐼𝜙𝑡𝑡 − 𝐾′𝑎2𝜙𝑧𝑧 + 𝑉̃ sin 𝜙 = 0     (1) 

http://www.ncbi.nlm.nih.gov/nuccore/291463308?from=50&to=619&sat=4&sat_key=119937551
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где  – угловое отклонение азотистого основания от положения равновесия; 𝐼 – момент 

инерции азотистого основания; 𝐾′ – константа, характеризующая крутильную жесткость 

сахаро-фосфатной цепочки; 𝑉 ̃– константа, характеризующая взаимодействие между 

основаниями внутри пар. Волнистая линия вверху означает усреднение по длине каждого из 

трех участков последовательности гена IFNA17. Значения усредненных коэффициентов 

уравнения (1) представлены в Таблице 2.  

Таблица 2 

Параметры модели, усредненные по длине каждой из трех областей 

Название области 
I
~ ×10-44 

(кг∙м2) 

'
~
K ×10-18 

(Нм) 

V
~ ×10-20 

(Н/м) 

Первая 5,95 1,91 2,08 

CDS 6,20 1,95 2,16 

Третья 5,98 1,90 1,95 

Решение уравнения (1) в виде кинка имеет вид: 

𝜙𝑘(𝑧, 𝑡) = 4 arctg{ exp[ (𝛾̃/𝑑̃) ⋅ (𝑧 − 𝜐𝑘𝑡)]},   (2) 

где 𝜐𝑘  – скорость кинка, которая постоянна и равна начальной скорости кинка, 𝛾̃ = (1 −

(𝜐𝑘/𝐶̃0)2)−1/2, 𝐶̃0 = (𝐾′𝑎2/𝐼)1/2– скорость звука в ДНК, 𝑑̃ = (𝐾′𝑎2/𝑉̃)1/2 – размер кинка, 

а=3,4×10-10 м.  

Энергетический профиль последовательности. Для построения энергетического 

профиля мы рассчитали энергию покоя кинка 𝐸̃0 = 8√𝐾′𝑉̃ на каждом из трех участков. 

Полученные численные значения представлены в Таблице 3.  

Таблица 3. Энергия покоя, активированного в каждой из трех областей 

Название области 𝐸̃0×10-18 (Дж) 

Первая 1,60 

CDS 1,64 

Третья 1,54 

С помощью Таблиц 2 и 3, мы построили энергетический профиль (рис. 2). 

http://www.ncbi.nlm.nih.gov/nuccore/291463308?from=50&to=619&sat=4&sat_key=119937551
http://www.ncbi.nlm.nih.gov/nuccore/291463308?from=50&to=619&sat=4&sat_key=119937551
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Рис. 2. Энергетический профиль гена, кодирующего интерферон alpha 17 

 

Из рис. 2 видно, что энергетический профиль гена содержит один барьер, отвечающий 

области CDS. Таким образом, можно ожидать, что поведение кинка в гене, кодирующем 

интерферон alpha 17, будет определяться тем, сможет он или нет преодолеть этот 

энергетический барьер.  

Размер кинка. Для оценки численных значений размера кинка в трех областях 

последовательности гена IFNA17, подставим численные значения параметров из Таблицы 2 в 

формулу для размера кинка. Полученные численные значения представлены в Таблице 4.  

Таблица 4 

Размер кинка 

Название области 𝒅̃×10-9 (м) 

Первая 3,25 

CDS 3,23 

Третья 3,37 

Из Таблицы 4 видно, что области CDS соответствует наименьшее значение размера 

кинка.  

Траектории кинка. На рис.3 представлена рассчитанные нами траектория движения 

кинка на плоскости (𝑧, 𝑡). 

http://www.ncbi.nlm.nih.gov/nuccore/291463308?from=50&to=619&sat=4&sat_key=119937551
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Рис. 3. Траектории движения кинка в гене, кодирующем интерферон alpha 17. Расчеты 

проводились без учета диссипации и для трех значений начальной скорости кинка:  

(1) 𝜐01  = 500 м/с, (2) 𝜐01  = 800 м/с и (3) 𝜐01= 1500 м/с 

Из рис. 3 видно, что с увеличением начальной скорости кинка его траектория 

становится менее чувствительной к неоднородной структуре последовательности гена 

IFNA17. 

Заключение и выводы 

В настоящей работе при моделировании динамики угловых колебаний оснований гена, 

кодирующего интерферон alpha 17, учтен неоднородный характер последовательности гена, а 

именно наличие трех участков: кодирующей области (50..619) и двух областей (1..49 и 

620..980), функциональная значимость которых неизвестна. Был рассчитан энергетический 

профиль гена, рассчитаны значения размера кинка для разных участков гена и построены 

траектории движения кинка для разных значений начальной скорости. Предложенный нами 

подход применим не только для исследования динамического поведения транскрипционных 

пузырей – кинков, в гене IFNA17, но и в любом другом фрагменте ДНК с известным 

расположением основных функциональных областей.  
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