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КВАНТОВАЯ ТЕОРИЯ СОКРАЩЕНИЯ БЕЛКОВЫХ МОЛЕКУЛ

В работе развивается квантовая теория одного из механизмов сокраще­
ния белковых молекул при их возбуждении.

Сократительные белки представляют полппептидные цепи аминокис­
лотных остатков. Они свернуты в а-сппрали вследствие возникновения во­

дородных связей между кислородом и водородом пептидных групп у ~-С
II 
О 

первого и четвертого, второго и пятого и т. д. аминокислотных остатков; 
таким образом, вдоль спирали образуются три цепи водородных связей. 
При изменении состояния пептидных групп (ПГ) изменяется величина 
водородных связей и тем самым изменяется шаг спирали. Для количе­
ственного вычисления этого изменения рассмотрим одну из трех цепей 
водородных связей.

Пусть г„ — радиус-вектор, определяющий положение центра п-ъ ПГ, 
п = 1, 2,... , N, N ~ 200—300. Тогда Rn = |г„+1 — г„| — расстояние 
между двумя соседними ПГ. Пусть потенциальная энергия их взаимодей­
ствия (когда они находятся в основном состоянии) имеет вид

= Щ (R) = C/Rsn - A/R*,  (1>

* Мы не детализируем характер возбужденного состояния. В частности, это мо­
жет быть внутримолекулярное валентное колебание С = О (амид 1) с частотой 
1600—1700 см"1.

п

где С, А и s — параметры теории. Минимуму (1) соответствуют равновес­
ные расстояния

Jl0 ~ (sC I ЗА)а. o=(s_3)-‘. (2)
Предположим, что ПГ в белковой молекуле может переходить в воз­

бужденное состояние с энергией е и этому переходу соответствует электри­
ческий дипольный момент, направленный вдоль цепи водородной связи *.  
Введем паулевские операторы рождения Вп+ и уничтожения Вп возбужде­
ния на группе номера п. Тогда при некоторых фиксированных значениях 
R,, оператор энергии возбуждения всей цепочки будет иметь вид

И = 2 {[8 + £> (!?„)] в+пЕп + М (Rn) [ВпВ+п+1 + В'пВп+1]}, (3)'
п

где D(R) =—а / Я3 — изменение статической энергии взаимодействия 
двух соседних ПГ; M(R) =—у / Rs — энергия резонансного диполь-дп- 
польного взаимодействия между соседними группами.

Для упрощения вычислений в качестве граничных условий приняты 
условия цикличности Борна — Кармана. Тогда Ry- = |г, — rw| и сумма по 
п распространяются на значения от 1 до N. Если основное состояние це­
почки 10), то при фиксированных Rn возбужденные состояния характери­
зуются функциями

Т = 2аЖ|0>, (4)
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определяемыми наборами комплексных чисел удовлетворяющих усло­
вию

2 «пЯп = v << 2V, (5)
п

где v — число синфазных возбуждений отдельных групп.
Каждому набору чисел ап и расстояний Rn будет соответствовать энер­

гия возбуждения
Е({ап}, {Rn}) =2{1е + £)(Дп)]апвп + ^(^п)[«п«п+1 + апап+1]}. (6)

п

При фиксированном наборе {ап} выражение (6) является дополнитель­
ной к (1) потенциальной энергией для ПГ. Из условия минимума выра­
жения

U = tA>+ #({«„}, {#„}) (7)
находим значения новых равновесных расстояний в цепочке:

р„ = Ro {1 4- ш* пап + т] [апап+1 + д*а п+1 (8)

* Этот переход осуществляется подобно тому, как это сделано в работе (‘).

где х — а / А, ]] = у 'А > О, ц < х < 1.
Для определения значений я„, минимизирующих (7), подставим в (7) 

значения (8) и сохраним слагаемые порядка не выше и, ц, х3. Тогда полу­
чим функционал

U ({ап}) = ve — (Зст + 1) xvw0 — Nw0 —

А 2 "Ь ЯцЯп+1) G 2 (®п®п)2> (9)
П п

где
Wo = — ио(Ко); G = 3/2(3о + 1)сгх2щ0, Л = (Зо + l)r]Wo (10)

— параметры, не зависящие от п. Поэтому энергии, соответствующие ми­
нимуму (9) при условии (5), можно классифицировать числами

* = 7 = 0,±1, . . ., ±2V/2. (И)

Рассматривая только малые значения к (длинноволновое приближение), 
можно в (9) перейти к непрерывной модели *.

Положим
ап=>а(х) = <р(а;) exp(iZcaj). (12)

Тогда (9) преобразуется к виду
U (к, {а (х)}') — — Nw0 + v (е — 2Л) + v&2A2/2m*  —

— (Зб +l)xvw0 — (*) dx — G^(x)dx, (13)

где
ттг* = й2 / 2Л = 2/г2/ ЛЕ, ЛЕ = 4Л. (14)

Минимум (13) при условии (5) определяется нелинейным дифферен­
циальным уравнением

+ = (15)

Его решение имеет вид
<р (ж) = Vvg / 2 / ch (pg), (16)

1 = Х-ХО, yi = 2Gv / ЛЕ, % = G2v2 / ЛЕ. (17)
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В длинноволновом приближении в (8) можно положить [апап+1 4- 
+ а„*а„ +1] ж 2а,*а п, тогда при учете (16) получаем равновесные расстоя­
ния между ПГ в цепочке

(18)

Следовательно, в точке х — х0 цепочки, которая перемещается вдоль цепи 
к • ДЕс групповой скоростью vg = —2^— v> происходит максимальное умень­

шение расстояния между ПГ на величину

Артах = <т(и + 2ti)Gvz7?o / ЛЕ. (19)

Существенное уменьшение расстояний между ПГ происходит на протяже­
нии цепочки

Ag = лЛЕ / (2vG).

При этом общая длина цепочки
L = NR0 — ovRo (к + 2ц).

Подставив (16) в (13), находим энергию возбуждения (над —Nwa) 
цепочки для фиксированного к «С 1

Е (к) = v ~ — (За + 1) xvw;0] + ЛЕ • k2v — . (20)

Таким образом, коллективность возбуждения приводит к энергии воз­
буждения (20), которая значительно меньше энергии возбуждения отдель­
ных ПГ.
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