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ОПРЕДЕЛЕНИЕ ЭФФЕКТИВНЫХ ПАРАМЕТРОВ ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ 

ГЕЛИКАЗЫ С МОЛЕКУЛОЙ ДНК  

ПРИ РАСКРУЧИВАНИИ ДВОЙНОЙ СПИРАЛИ 

 

Учѐные во всем мире давно занимаются исследованием биологических структур: 

существует огромное количество подходов в исследовании как со стороны биологии, так и со 

стороны физики и химии. Исследования ДНК-структур [1−2] позволяют находить 

закономерности такого эффективного способа хранить огромное количество информации в 

столь сжатой форме, что может быть полезно в будущем для создания 

высокопроизводительных вычислительных устройств, новых открытий в медицине, 

биоинженерии, биофизике, материаловедении и во множестве других научных областей. 

Важнейшим открытием, способствующему проведению теоретических исследований, 

стала разработка численных методов решения уравнения Пуассона – Больцмана (PBE) в 

электростатике. Многочисленные исследования показали, что значительная часть 

поверхности белков имеет избыточный электростатический потенциал, что, по всей 

видимости, является важным условием для их стабильного функционирования. Исходя из 

этого, можно сделать вывод, что такие области содержат не скомпенсированный заряд, а 

значит, обладают значительным электрическим дипольным моментом. Экспериментально 

установлено, что у множества белков положительный потенциал концентрируется в областях 

контакта с ДНК и РНК [2−3]. 

Исследование электростатических свойств применимо и для новых белков, которые 

состоят из уже исследованных компонентов. Применение алгоритма PBE остаѐтся весьма 

дорогостоящим в плане процессорного времени, однако существует и более эффективный 

алгоритм Adaptive Poisson – Boltzmann Solver (APBS), который позволяет проводить 

сложнейший анализ за значительно меньшее время, что позволяет выполнять исследования 

без использования дорогостоящих компьютерных систем. 

В данной работе рассматривается белок геликазы, который является важным ферментом 

репликации молекул ДНК. Расчѐт эффективных параметров состоит из двух частей: 

теоретического анализа и численного моделирования.  

Существует и хорошо себя зарекомендовала база данных вычисленных и 

экспериментально определѐнных электрических характеристик белков [3]. Будем считать, что 

электрический дипольный момент геликазы приблизительно равен среднему значению для 

белков   
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Плечо электрического диполя можно найти следующим образом [4]: 

 

 
30

9

19

639 3,3 10
6,6 10 м

2 1,6 10

hc

hc

P
l

q






 
   

 
. (1)  

 

Такое плечо дипольного момент имеет один порядок величины с диаметром двойной 

спирали 2 нмd  , шагом 3,4 нмh  и длиной витка 7,14 нмP   [1−2], что свидетельствует о 

соответствии характерных параметров при взаимодействии геликазы с двойной спиралью. 



Рассчитанное плечо дипольного момента меньше по величине по сравнению с диаметром белков 

из базы данных (среднее значение радиуса белков Pr 400 A = 40 нмR  ). Таким образом, 

характерные размеры геликазы уступают по величине средним размерам белков: 

Pr6,6 нм  2 80 нмl R  . Такое плечо диполя геликазы позволяет приблизить дипольный 

момент к вершине репликационной вилки и обеспечить его более эффективное действие.  

Расчѐты показывают, что электрический диполь геликазы индуцирует электрические 

заряды на нитях двойной спирали, в результате чего возникают силы, движущие геликазу к 

вершине репликационной вилки.  

На рисунке 1 знаками «плюс» и «минус» обозначены заряды, индуцированные геликазой 

на нитях двойной спирали, 1xF  − электростатическая сила, действующая со стороны 

дипольного момента геликазы на спиральную нить I, направленная вдоль оси Ox, 2xF  − 

электростатическая сила, действующая со стороны дипольного момента геликазы на 

спиральную нить II, направленная вдоль оси Ox,β  − половинный угол между нитями при 

вершине репликационной вилки, приблизительно равный 45 .  

 
 

Рисунок 1 – Схематическое изображение электрического дипольного момента  

геликазы в репликационной вилке 

 

На рисунке 1 показано предельно близкое положение дипольного момента к 

репликационной вилке (еѐ вершина находится в точке O). 
2 2BP P  − расстояние от полюса 

дипольного момента до оси первой спирали (после расплетения двойной спирали). 

Необходимо выполнение неравенства
2 2 1 нмBP P r  , где r  − радиус спирали. Также для 

осуществления раскручивания двойной спирали необходимо выполнение следующих 

условий: 
1 0xF  , 

2 0xF  , 1 0yF  , 2 0yF  .  

Произведѐм расчѐты геометрических параметров, учитывая, что x < 0:  
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Формула (2) позволяет найти значение предельно близкого расстояния от дипольного 

момента геликазы до вершины вилки (координату). При 1 нмr  , β 45 и рассчитанном 

6,6 нмl   получаем (3,3 2) 4,71 нмx    . 

Выразим координату через дипольный момент, применяя формулу (1): 
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где n  – целое число;  

       e  – элементарный заряд. 

Данная формула остаѐтся корректной даже в предельном случае 0l  , что 

соответствует большим значениям n , тогда 
sinβ

r
x  , то есть диполь не может 

приблизиться непосредственно к вершине вилки (точке O).  

Следующим этапом будет моделирование данной структуры внутри программного 

обеспечения Comsol Multiphysics, где с помощью метода конечных элементов будут 

рассчитаны электромагнитные характеристики, а с помощью модуля структурной 

механики – значения электростатических сил и сил натяжения спиральных нитей для 

определения всех компонентов сил.  
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