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Аннотация. Нелинейные конформационные возмущения – кинки, представляющие собой локально 
расплетенные участки двойной спирали ДНК, играют важную роль в процессах транскрипции, 
репликации, денатурации. В «нерелятивистском» приближении» кинки ДНК можно рассматривать 
как квазичастицы, обладающие определенной массой, скоростью и энергией покоя. Если в молекуле 
ДНК образовался не один, а N кинков, то правомерно поставить вопрос о статистике ансамбля из N 
кинков ДНК. Статистические свойства такого ансамбля до сих пор остаются малоизученными. В 
данной работе рассматривается вопрос о статистике ансамбля кинков, активированных в плазмиде 
pTTQ18. Для расчета термодинамических потенциалов применяется приближение идеального газа. 
Представлены аналитические формулы для статистической суммы, свободной энергии и энтропии 
в параметрах плазмиды pTTQ18. Построены графики температурной зависимости этих 
характеристик. Показано, что с ростом температуры свободная энергия ансамбля кинков 
уменьшается, а средняя энергия и энтропия увеличиваются, причем на одном и том же заданном 
интервале температур увеличение энтропии происходит довольно заметно, а увеличение средней 
энергии происходит очень медленно. Показано, что теплоемкость ансамбля кинков не зависит ни от 
температуры, ни от вида последовательности, а функция распределения кинков по скоростям имеет 
форму колокола, высота которого достигает максимума при нулевой скорости кинка. 
Ключевые слова: плазмида pTTQ18, кинки ДНК, статистика ансамбля кинков, статистическая 
сумма, свободная энергия, энтропия. 
 
 

Введение. 
Плазмида pTTQ18 широко используется в генной инженерии для передачи генетической информации и для 

генетических манипуляций [1]. Длина последовательности составляет 4563 оснований [2]. Из них 1105 аденинов, 
1090 тиминов, 1193 гуанинов и 1175 цитозинов. Динамические свойства этой плазмиды, включая возможность 
образования нелинейных конформационных возмущений – кинков, были исследованы в работах [3-4]. Наиболее 
ярким и обсуждаемым примером кинка, является транскрипционный пузырь (transcription bubble) [5-7], который 
представляет собой локально расплетенный участок двойной спирали, формирующийся в начальной стадии 
процесса транскрипции в результате взаимодействия РНК полимеразы с промоторным участком ДНК [8-9].  

Статистические свойства плазмиды pTTQ18 до сих пор остаются малоизученными. Известно, что кинки, 
активированные в плазмиде, обладают определенной массой, скоростью и энергией покоя, что позволяет 
рассматривать их как квазичастицы. Если в ДНК образовался не один, а (N) кинков, то правомерно рассмотреть 
вопрос о статистике ансамбля из N кинков и рассчитать термодинамические потенциалы этого ансамбля. До 
настоящего момента такие расчеты никем не проводились, хотя метод расчета статистических характеристик 
кинков ДНК в приближении идеального газа был совсем недавно детально описан в работах [10-11]. В данной 
работе с помощью этого метода мы рассчитываем термодинамические потенциалы ансамбля кинков, 
активированных в плазмиде pTTQ18. 

Динамические свойства кинков плазмиды PTTQ18. 
Для моделирования внутренней динамики однородной (синтетической) молекулы ДНК часто используют 

уравнение синус-Гордона:  
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Здесь ),( tzφ  – угловое отклонение азотистого основания, находящегося в момент времени t в точке z; I – момент 
инерции азотистого основания; K ′  – константа, характеризующая крутильную жесткость сахаро-фосфатной  
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Таблица 1. Коэффициенты уравнений (2) [12] 

Вид 
основания Ij×10-44, кг∙м2 K’j ×10-18, Дж Vj×10-20, Н/м 

A 7,61 2,35 2,09 
T 4,86 1,61 1,43 
G 8,22 2,27 3,12 
C 4,11 1,54 2,12 

 
цепочки; V – константа, характеризующая взаимодействие между комплементарными основаниями внутри пар; 
a – расстояние между ближайшими парами оснований.  

В случае плазмиды значения коэффициентов I, K ′ и V уравнения (1) не являются константами, а будут 
меняться вдоль последовательности ДНК. Однако, в квазиоднородном приближении коэффициенты уравнения 
(1) снова становятся постоянными величинами в результате усреднения по всей длине последовательности 
плазмиды [12]: 
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где jI , jK ′ , jV  – значения коэффициентов уравнения (1), рассчитанные для разных видов однородных 

полинуклеотидных цепочек (poly(А), poly (Т), poly (G), poly (С)), njnjc /=  – концентрация оснований j-го типа; 

jn – количество азотистых оснований j-го типа (j = А, Т, G, С), n – общее количество оснований в 

последовательности плазмиды. Значения коэффициентов  jI , jK ′ , jV  представлены в таблице 1.  

 
С учетом соотношений (2) модельное уравнение (1) приобретает вид: 

 

φ
φφ

sin2

2
2

2

2
V

z
aK

t
I −

∂

∂
′=

∂

∂
.     (3) 

 
Мы рассчитали значения коэффициентов I , K ′  и V  для последовательности плазмиды pTTQ18. Результаты 
этих расчетов представлены в таблице 2.  

Решение уравнения (3) в виде кинка определяется формулой: 
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где kυ  – скорость кинка, 2/12 )/( VaKdk ′=  – размер кинка, 2/122 )/1( −−= Ckυγ , 2/12 )/'( IaKC =  – 
скорость звука в ДНК.  

Гамильтониан, отвечающий уравнению (3), имеет вид: 
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Подстановка решения (4) в формулу (5), дает аналитическую формулу для полной энергии кинка: 
 

Таблица 2. Коэффициенты уравнения (3) 

Последовательность I ×10-44, кг∙м2 K ′ ×10-18, Дж V ×10-20, Н/м a ×10-10, м 
pTTQ18 6,21 1,95 2,21 3,4 
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VKEk ′= γ8 .     (6) 

В «нерелятивистском» пределе, когда скорость кинка, kυ , мала по сравнению со скоростью звука в ДНК, 
формула (6) примет вид: 
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где первое слагаемое VKE k ′= 80  определяет энергию покоя кинка.  

Из (7) следуют аналитические формулы для массы покоя ( km ), кинетической ( kT ) и потенциальной ( kU ) 
энергии кинка: 
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Импульс кинка определяется формулой: 
 

kkk mp υ= .      (11) 
 

Мы рассчитали значения основных динамических характеристик кинков и представили их в таблице 3.  
Статистические свойства ансамбля кинков плазмиды PTTQ18. 
Формулы (7)-(11) «подсказывают» простую модель ансамбля кинков плазмиды в виде обычной 

классической системы, состоящей из N взаимодействующих материальных частиц, обладающих размером dk, 
массой mk, импульсом pk и энергией покоя E0k. Если число N фиксировано, взаимодействие между кинками 
пренебрежимо мало и все кинки одинаковые, то полную энергию ансамбля можно записать в виде:  
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а статистическую сумму Z  [13] и распределение Гиббса ),( QPρ  [14] – в виде: 
N

BTk

VKN
N

BkTk
EN TkVKe

CN
LTkme

N
LZ BB

k















 ′
=














=

′
−−

ππ

8

2

2
!2!

0


,   (13) 

( )


















−=
∑

Tkm

p

TkmL
QP

Bk

N

ki

N

Bk
2

exp
2

1),( 1

2

π
ρ ,    (14) 

 
где L – длина последовательности ДНК, T – абсолютная температура, Вk  –  постоянная Больцмана, 

},...,{ 21 NqqqQ = , },...,{ 21 kNkk pppP =  – наборы координат и импульсов кинков. 
 

Таблица 3. Динамические характеристики кинков плазмиды pTTQ18 

Последовательность mk ×10-24, кг E0k ×10-17, Дж dk × 10-10, м 
pTTQ18 457,87 1,66 31,91 
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Рисунок 1. Функция распределения кинков плазмиды pTTQ18 
 

Из формулы (14) следует, что в рассматриваемом приближении кинки являются статистически 
независимыми, причем функция распределения отдельного i-го кинка имеет вид:  
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Сделав в (15) замену переменных: kikki mp υ=  получим: 
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На рисунке 1 представлена функция распределения кинков плазмиды pTTQ18 по скоростям.  
В приближении идеального газа свободная энергия ансамбля определяется формулой [15]: 
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средняя энергия – формулой [16]:  
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энтропия и теплоемкость - формулами [17]: 
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Рисунок 2. Свободная энергия и средняя энергия ансамбля из N кинков плазмиды pTTQ18 
 

 
 

Рисунок 3. Энтропия ансамбля из N кинков плазмиды pTTQ18 
 
Мы построили графики температурной зависимости свободной энергии F  и средней энергии ε , а также 
энтропии S  ансамбля кинков плазмиды pTTQ18. Результаты расчетов представлены на рисунках 2 и 3. 

Из полученных аналитических формул (17)-(19), а также графиков, представленных на рисунках 2, 3 видно, 
что в рассматриваемом приближении с ростом температуры средняя энергия ε и энтропия S ансамбля возрастают, 
в то время как свободная энергия F уменьшается, а теплоемкость Cν,k остается постоянной величиной для любого 
значения температуры T. 

Обсуждение и выводы. 
В данной работе был рассмотрен вопрос о статистике ансамбля нелинейных конформационных возмущений 

– кинков, активированных в плазмиде pTTQ18. Для расчета термодинамических потенциалов применялось 
приближение идеального газа. Аналитические формулы для статистической суммы, свободной энергии и 
энтропии представлены в параметрах плазмиды. Построены графики температурной зависимости свободной 
энергии, средней энергии и энтропии, а также функция распределения кинков ДНК по скоростям. Эти 
характеристики были рассчитаны для случая фиксированного числа одинаковых кинков и при условии 
пренебрежимо малого взаимодействия между ними. В расчетах были использованы новые данные о 
динамических параметрах кинков ДНК.  

Показано, что с ростом температуры свободная энергия ансамбля кинков уменьшается, а средняя энергия и 
энтропия увеличиваются, причем на одном и том же заданном интервале температур увеличение энтропии 
происходит довольно заметно, а увеличение средней энергии происходит очень медленно (практически 
незаметно). Расчеты показали, что в рассматриваемом приближении теплоемкость ансамбля кинков не зависит 
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ни от температуры, ни от вида последовательности, а функция распределения кинков по скоростям имеет форму 
колокола, высота которого достигает максимума при υk = 0 

Следует отметить, однако, что все эти результаты получены в рамках упрощенной модели ДНК, которая 
ограничена рассмотрением только одного вида внутренних движений ДНК – угловых колебаний азотистых 
оснований. Другие виды внутренних движений, такие, например, как продольные и поперечные смещения 
оснований, а также движения сахаров и фосфатов, не учитывались. Еще одно ограничение нашего подхода 
связано с использованием квазиоднородного приближения. В этом приближении учитывается состав 
полинуклеотидных цепочек, но не учитывается расположение азотистых оснований в последовательности ДНК. 
Тем не менее, можно предположить, что изложенные выше методы и подходы имеют более общее значение и 
могут быть успешно использованы для исследования статистических и динамических свойств молекул в рамках 
более сложных и более реалистичных моделей ДНК. 
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THERMODYNAMIC POTENTIALS OF THE IDEAL GAS OF NONLINEAR CONFORMATIONAL 

PERTURBATIONS – KINKS ACTIVATED IN THE RING PLASMID PTTQ18 
Krasnobaeva L.A.1,2, Yakushevich L.V.3 
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Abstract. The nonlinear conformation distortions – kinks, which are locally unwound regions of the DNA 
double helix, play an important role in the processes of transcription, replication and denaturation. In the 
“nonrelativistic” approximation, the DNA kinks can be considered as quasiparticles with a certain mass, 
velocity, and rest energy. If not one, but N kinks are formed in the DNA molecule, then it is legitimate to 
raise the question of the statistics of an ensemble of N DNA kinks. The statistical properties of the ensemble 
are still poorly understood. In this paper, we consider the question of the statistics of an ensemble of kinks 
activated in the plasmid pTTQ18. The ideal gas approximation is used to calculate the thermodynamic 
potentials. Analytical formulas for the partition function, free energy, and entropy in the parameters of the 
plasmid are presented. The temperature dependence graphs of these characteristics are constructed. It is 
shown that with increasing temperature the free energy of the kink ensemble decreases, and the average 
energy and entropy increase, and in the same given temperature range, the increase in entropy is quite 
noticeable, and the average energy increases very slowly. The calculations show that the heat capacity of 
the kink ensemble does not depend either on temperature or on the type of sequence, and the kink velocity 
distribution function has the shape of a bell, the height of which reaches a maximum at zero kink velocity. 
Key words: plasmid pTTQ18, DNA kinks, statistics of the ensemble of kinks, statistical sum, free energy, 
entropy. 
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