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Ôèçè÷åñêèé èíñòèòóò èì. Ï. Í. Ëåáåäåâà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê119991, Ìîñêâà, �îññèÿdÌîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èì. Ì. Â. Ëîìîíîñîâà119992, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 29 àïðåëÿ 2011 ã.Ïðåäëàãàåòñÿ íîâûé ñòàòèñòè÷åñêèé ïîäõîä äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è ñðàâíåíèÿ (¾âûðàâíèâàíèÿ¿) äâóõ ïî-ñëåäîâàòåëüíîñòåé �ÍÊ. Äàííàÿ ïðîáëåìà ðàññìàòðèâàåòñÿ ñ òî÷êè çðåíèÿ ñâÿçûâàíèÿ äâóõ âçàèìîäåé-ñòâóþùèõ ïîëèìåðîâ, èìåþùèõ èåðàðõè÷åñêóþ êàêòóñîîáðàçíóþ ñòðóêòóðó, õàðàêòåðíóþ äëÿ ìîëåêóë�ÍÊ. Âûðàâíèâàíèå äâóõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé õàðàêòåðèçóåòñÿ ÷èñëîì ñîâïàäàþùèõ è íåñîâïàäàþùèõáóêâ, à òàêæå ÷èñëîì ïðîïóñêîâ. Äëÿ êàæäîãî âûðàâíèâàíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ âåñîâàÿ �óíêöèÿ, èìåþùàÿñìûñë ñâîáîäíîé ýíåðãèè, êîòîðàÿ, ïîìèìî íåïîñðåäñòâåííîé ýíåðãèè êîíòàêòîâ, ó÷èòûâàåò êîìáèíà-òîðíûé âêëàä îáðàçîâàíèÿ ðàçëè÷íûõ êàêòóñîîáðàçíûõ âòîðè÷íûõ ñòðóêòóð. Îïðåäåëÿåòñÿ ñâîáîäíàÿýíåðãèÿ ñâÿçûâàíèÿ äâóõ ìîëåêóë �ÍÊ è îáñóæäàþòñÿ òàêèå ñòàòèñòè÷åñêèå ñâîéñòâà, êàê �ëóêòóàöèèñðåäíåé ýíåðãèè ñâÿçûâàíèÿ äâóõ ìîëåêóë �ÍÊ è ðàñïðåäåëåíèå äëèí ïåòåëü â îáðàçîâàííîé ñòðóêòóðå.Àíàëèç çàâèñèìîñòè óäåëüíîé ñâîáîäíîé ýíåðãèè êîìïëåêñà äâóõ äëèííûõ ñëó÷àéíûõ ìîëåêóë �ÍÊ îò÷èñëà òèïîâ íóêëåîòèäîâ 
 ïîçâîëèë âûäâèíóòü ãèïîòåçó î âûäåëåííîé ðîëè èñïîëüçóåìîãî ïðèðîäîéàë�àâèòà ñ 
 = 4.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ�îëü òàêèõ áèîïîëèìåðîâ, êàê ÄÍÊ è �ÍÊ, âìåõàíèçìàõ êëåòî÷íîé ðåãóëÿöèè îáùåèçâåñòíà. Èõâçàèìîäåéñòâèå ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç íåîáõîäèìûõ ýòà�ïîâ êëåòî÷íîãî öèêëà, ñâÿçàííîãî ñ õðàíåíèåì èïåðåäà÷åé ãåíåòè÷åñêîé èí�îðìàöèè. Ïîìèìî ìåõà�íèçìîâ òðàíñëÿöèè è òðàíñêðèïöèè èí�îðìàöèè,â êîòîðûõ ó÷àñòâóþò êîìïëåêñû ÄÍÊ��ÍÊ, èñ�êëþ÷èòåëüíî âàæíóþ ðîëü èãðàþò âçàèìîäåéñòâèÿ�ÍÊ��ÍÊ. Ýòè âçàèìîäåéñòâèÿ èìåþò êëþ÷åâîåçíà÷åíèå äëÿ ðåãóëÿöèè ýêñïðåññèè ãåíîâ [1�3℄. Ñõå�ìàòè÷íî îáðàçîâàíèå êîìïëåêñîâ �ÍÊ��ÍÊ ïðîèñ�*E-mail: valbaolga�gmail.
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õîäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì: ìîëåêóëû �ÍÊ ïîñðåä�ñòâîì îáðàçîâàíèÿ êîìïëåìåíòàðíûõ ïàð ñâÿçûâà�þòñÿ ñ ìàòðè÷íîé �ÍÊ (ì�ÍÊ) èëè åå ó÷àñòêîì èòåì ñàìûì îñòàíàâëèâàþò òðàíñëÿöèþ ãåíîâ ñ äàí�íîé ì�ÍÊ [3℄. Ìîëåêóëû �ÍÊ, ó÷àñòâóþùèå â ïðî�öåññàõ äàííîãî òèïà, íàçûâàþòñÿ íåêîäèðóþùèìè�ÍÊ (íê�ÍÊ). Ýòî íàçâàíèå îáóñëîâëåíî òåì, ÷òîîíè ñàìè íå òðàíñëèðóþòñÿ â áåëêè [2℄ è, ñëåäîâà�òåëüíî, èñêëþ÷åíû èç íåïîñðåäñòâåííîãî ïðîöåññàòðàíñêðèïöèè.Âàæíàÿ áèîëîãè÷åñêàÿ ðîëü âçàèìîäåéñòâèé�ÍÊ��ÍÊ îáóñëîâëèâàåò íåîáõîäèìîñòü ïîñòðîå�íèÿ ý��åêòèâíîãî àëãîðèòìà, êîòîðûé áû ïîçâîëèëïî ïåðâè÷íûì ïîñëåäîâàòåëüíîñòÿì òåîðåòè÷åñêèâû÷èñëÿòü ýíåðãèþ ñâÿçûâàíèÿ äâóõ �ÍÊ, à òàê�æå ïðåäñêàçûâàòü âòîðè÷íóþ ñòðóêòóðó ìîëåêóë399



Î. Â. Âàëüáà, Ñ. Ê. Íå÷àåâ, Ì. Â. Òàìì ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012íê�ÍÊ (ò. å. îïòèìàëüíóþ ñ òåðìîäèíàìè÷åñêîéòî÷êè çðåíèÿ àðõèòåêòóðó ñâÿçåé ìåæäó çâåíüÿ�ìè áèîïîëèìåðà). Êàê áóäåò ïîêàçàíî íèæå, ýòàçàäà÷à òåñíî ñâÿçàíà ñ ïðîáëåìîé ¾âûðàâíèâà�íèÿ¿ (alignment) äâóõ ïðîèçâîëüíûõ ëèíåéíûõïîñëåäîâàòåëüíîñòåé òèïà ÄÍÊ. Ñóùåñòâåííûìîòëè÷èåì çàäà÷è î âûðàâíèâàíèè ìîëåêóë �ÍÊ îòàíàëîãè÷íîé çàäà÷è äëÿ ÄÍÊ ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èåíåòðèâèàëüíîé âòîðè÷íîé ñòðóêòóðû ó ìîëåêóë�ÍÊ.Ìîëåêóëû �ÍÊ îòíîñÿòñÿ ê êëàññó àññîöèèðó�þùèõ ïîëèìåðîâ. Ïî îïðåäåëåíèþ â àññîöèèðóþ�ùèõ ïîëèìåðàõ ïîìèìî ñèëüíûõ êîâàëåíòíûõ ñâÿ�çåé ìåæäó ìîíîìåðàìè ïåðâè÷íîé öåïè, âîçìîæíîîáðàçîâàíèå îòíîñèòåëüíî ñëàáûõ ñâÿçåé ìåæäó óäà�ëåííûìè ïî öåïè ìîíîìåðàìè. Òàê, â áèîïîëèìåðàõìîíîìåðû ìîãóò ñâÿçûâàòüñÿ äðóã ñ äðóãîì êîðîò�êîäåéñòâóþùèìè âîäîðîäíûìè ñâÿçÿìè, ðàñïîëîæå�íèå êîòîðûõ è çàäàåò âòîðè÷íóþ ñòðóêòóðó áèîïî�ëèìåðà. Áèîïîëèìåðû íåñóò íà ñåáå ýëåêòðè÷åñêèåçàðÿäû, îäíàêî â ðåàëüíûõ óñëîâèÿõ, ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ ïðîòåêàíèþ áèîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, ñèñòåìàáèîïîëèìåð�ðàñòâîðèòåëü ÿâëÿåòñÿ, êàê ïðàâèëî,ýëåêòðîíåéòðàëüíîé, ïîñêîëüêó çàðÿäû íà áèîïîëè�ìåðå ïîëíîñòüþ êîìïåíñèðîâàíû êîíòðèîíàìè ðàñ�òâîðèòåëÿ. Êðîìå òîãî, ïîñêîëüêó èîííàÿ ñèëà áèî�ëîãè÷åñêèõ ñðåä âåñüìà âåëèêà, ýëåêòðîñòàòè÷åñêèåâçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ðàçëè÷íûìè çâåíüÿìè öåïèñèëüíî ýêðàíèðîâàíû (ðàäèóñ Äåáàÿ ìíîãî ìåíüøåõàðàêòåðíûõ ðàçìåðîâ ìàêðîìîëåêóëû), áëàãîäàðÿ÷åìó ýëåêòðîñòàòè÷åñêîå îòòàëêèâàíèå çâåíüåâ ìîæ�íî ðàññìàòðèâàòü êàê ý��åêòèâíîå êîðîòêîäåéñòâó�þùåå âçàèìîäåéñòâèå. Òàêèì îáðàçîì, íàëè÷èå ýëåê�òðîñòàòè÷åñêèõ âçàèìîäåéñòâèé ëèøü ïåðåíîðìèðó�åò ìèêðîñêîïè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè áèîïîëèìåðà,íàïðèìåð, ïåðñèñòåíòíóþ äëèíó (ñì. [4℄), è âëèÿåòíà âòîðè÷íóþ ñòðóêòóðó áèîïîëèìåðîâ òîëüêî ÷åðåçïåðåíîðìèðîâàííûå õàðàêòåðèñòèêè.Íàëè÷èå è êîíêðåòíûé âèä âòîðè÷íîé ñòðóêòó�ðû ìîëåêóëû àññîöèèðóþùåãî ïîëèìåðà îïðåäåëÿ�åòñÿ åãî ñâîáîäíîé ýíåðãèåé, âêëàä â êîòîðóþ äà�þò íåñêîëüêî �àêòîðîâ, ÿâíî çàâèñÿùèõ îò ãåòå�ðîãåííîñòè (íåîäíîðîäíîñòè ïåðâè÷íîé ñòðóêòóðû):ýíåðãèÿ âîäîðîäíûõ ñâÿçåé; êîìáèíàòîðíûé âêëàäîò âûáîðà òîãî, êàêèå èìåííî ìîíîìåðû îáðàçóþòñâÿçü; ïîòåðè êîí�îðìàöèîííîé ýíòðîïèè ïîëèìåð�íîé öåïè èç-çà íàëè÷èÿ ñâÿçåé. Îñîáåííîñòüþ ìîëå�êóë �ÍÊ â îòëè÷èå îò äðóãèõ áèîïîëèìåðîâ (áåëêè,ÄÍÊ) [5℄ ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî îíè îáðàçóþò âòîðè÷íûåñòðóêòóðû èåðàðõè÷åñêîãî òèïà, íàçûâàåìûå â ëè�òåðàòóðå ¾êëåâåðíûìè ëèñòàìè¿ èëè ¾êàêòóñàìè¿.Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëàãàåòñÿ íîâûé ñòàòèñòè�

÷åñêèé ïîäõîä ê îïðåäåëåíèþ ýíåðãèè ñâÿçûâàíèÿäâóõ ìîëåêóë �ÍÊ, ó÷èòûâàþùèé âòîðè÷íóþ ñòðóê�òóðó êàæäîé èç ìîëåêóë, è èññëåäóþòñÿ ñòàòèñòè�÷åñêèå ñâîéñòâà âîçíèêàþùèõ êîìïëåêñîâ äëÿ ñëó�÷àÿ ñëó÷àéíîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè çâåíüåâ �ÍÊ.Ñòðóêòóðà ðàáîòû òàêîâà. Â ðàçä. 2 ìû ïðèâîäèìîñíîâíûå ñâåäåíèÿ îá èçâåñòíûõ ðåêóðñèâíûõ àë�ãîðèòìàõ ïîèñêà íàèáîëüøåé îáùåé ïîäïîñëåäîâà�òåëüíîñòè äâóõ ïðîèçâîëüíûõ ëèíåéíûõ ïîñëåäîâà�òåëüíîñòåé. Â ðàçä. 3 ïîêàçûâàåì, ÷òî ðåêóðñèâ�íûé àëãîðèòì âûðàâíèâàíèÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåéìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ �îðìàëüíî êàê ïðåäåë íóëå�âîé òåìïåðàòóðû â ñòàòèñòè÷åñêîé ìîäåëè ñâÿçûâà�íèÿ äâóõ ïîëèìåðíûõ öåïî÷åê ñ ïðîèçâîëüíîé ïåð�âè÷íîé ñòðóêòóðîé. Äàííàÿ èäåÿ áûëà êðàòêî âû�ñêàçàíà â ðàáîòå [6℄ è ðàçâåðíóòî ñ�îðìóëèðîâàíàäëÿ �ÍÊ-ïîäîáíûõ ìîëåêóë â ðàçä. 4. Ïîäðîáíûéàíàëèç ñòàòèñòè÷åñêèõ ñâîéñòâ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿêàêòóñîîáðàçíûõ (�ÍÊ-ïîäîáíûõ) ñòðóêòóð, ïðèâå�äåííûé â ðàçä. 5.1�5.3 ÿâëÿåòñÿ îðèãèíàëüíûì. Âðàçä. 5.4 ìû âûñêàçûâàåì ãèïîòåçó î âîçìîæíûõïðè÷èíàõ âûäåëåííîñòè ãåíåòè÷åñêîãî àë�àâèòà èç÷åòûðåõ òèïîâ íóêëåîòèäîâ ñ òî÷êè çðåíèÿ ñòàòè�ñòèêè âûðàâíèâàíèÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé �ÍÊ.2. ÂÛ�ÀÂÍÈÂÀÍÈÅ ËÈÍÅÉÍÛÕÏÎÑËÅÄÎÂÀÒÅËÜÍÎÑÒÅÉ�àññìîòðèì çàäà÷ó î âûðàâíèâàíèè äâóõ ëèíåé�íûõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé è îïèøåì ñòàíäàðòíûé àë�ãîðèòì äèíàìè÷åñêîãî ïðîãðàììèðîâàíèÿ, èñïîëü�çóåìûé äëÿ îïðåäåëåíèÿ îïòèìàëüíîãî âûðàâíèâà�íèÿ. Çàäà÷à î âûðàâíèâàíèè äâóõ ïîñëåäîâàòåëüíî�ñòåé � ýòî çàäà÷à íàõîæäåíèÿ ý��åêòèâíîãî àë�ãîðèòìà ïîèñêà ìàêñèìàëüíîé îáùåé ïîäïîñëåäîâà�òåëüíîñòè (ÌÎÏ) äâóõ ïðîèçâîëüíûõ ëèíåéíûõ ïî�ñëåäîâàòåëüíîñòåé. Äàííàÿ ïðîáëåìà ÿâëÿåòñÿ îä�íîé èç êëþ÷åâûõ çàäà÷ âû÷èñëèòåëüíîé ýâîëþöè�îííîé áèîëîãèè. Â ÷àñòíîñòè, îíà ïîçâîëÿåò ñóäèòüî òîì, íàñêîëüêî äàëåêî (â ýâîëþöèîííîì ñìûñëå)ðàçîøëèñü äðóã îò äðóãà äâà ðàññìàòðèâàåìûõ ãåíàè êàêèå ãåíû ìîãóò ÿâëÿòüñÿ èõ îáùèìè ïðåäêàìè.Çàäà÷à î ïîèñêå ÌÎÏ äâóõ ïîñëåäîâàòåëüíî�ñòåé �îðìóëèðóåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. �àññìîò�ðèì äâå ïðîèçâîëüíûå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè (â êà�÷åñòâå ïðèìåðà ðàññìàòðèâàþòñÿ ïîñëåäîâàòåëüíî�ñòè �ÍÊ, ñîñòàâëåííûå èç ÷åòûðåõáóêâåííîãî àë��àâèòà A, C, G, U): S1 = fA, C, G, C, U, A, Cgäëèíîé m = 7 è S2 = fC, U, G, A, Cg äëèíîén = 5. Îáùàÿ ïîäïîñëåäîâàòåëüíîñòü � ýòî ïîä�ïîñëåäîâàòåëüíîñòü, ñîäåðæàùàÿ áóêâû (íóêëåîòè�400



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012 Ñðàâíåíèå ìîëåêóë �ÍÊ : : :äû) êàê ïåðâîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè, òàê è âòî�ðîé, ïðè÷åì ïîäïîñëåäîâàòåëüíîñòü íåîáÿçàòåëüíîñîäåðæèò áóêâû, èäóùèå íåïîñðåäñòâåííî äðóã çàäðóãîì. Òàê, äëÿ äâóõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé S1 è S2ìîæíî âûäåëèòü íåñêîëüêî ðàçëè÷íûõ îáùèõ ïîä�ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé, íàïðèìåð, fC, U, A, Cg èëèfG, A, Cg. ×èñëî âîçìîæíûõ îáùèõ ïîäïîñëåäîâà�òåëüíîñòåé ñ ðîñòîì äëèí m è n ïîëèìåðîâ ðàñòåòýêñïîíåíöèàëüíî. Àëãîðèòì äëÿ îïðåäåëåíèÿ îïòè�ìàëüíîãî âûðàâíèâàíèÿ äâóõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåéâïåðâûå áûë ñ�îðìóëèðîâàí â ðàáîòå [7℄. Â íàèáî�ëåå îáùåì ñìûñëå êàæäîå âûðàâíèâàíèå äâóõ ïî�ñëåäîâàòåëüíîñòåé õàðàêòåðèçóåòñÿ ÷èñëîì ñîâïàäà�þùèõ è íåñîâïàäàþùèõ áóêâ, à òàêæå ÷èñëîì ïðî�ïóñêîâ (¾äåëåöèé¿) â âûðàâíåííûõ ïîñëåäîâàòåëü�íîñòÿõ. Äëÿ êàæäîãî âûðàâíèâàíèÿ ìîæíî ââåñòè¾âåñîâóþ �óíêöèþ¿ (
ost fun
tion), èìåþùóþ çíà�÷åíèå ýíåðãèè [5�7℄:F = Nmat
h + �Nmis + ÆNgap: (1)Â �îðìóëå (1) Nmat
h, Nmis, Ngap � ñîîòâåòñòâåííî÷èñëî ïàð ñîâïàäàþùèõ áóêâ, ÷èñëî ïàð íåñîâïàäà�þùèõ áóêâ è ÷èñëî äåëåöèé â ðàññìàòðèâàåìîì âû�ðàâíèâàíèè. Âåëè÷èíû � è Æ � âêëàäû â âåñîâóþ�óíêöèþ îò ïàðû íåñîâïàäàþùèõ áóêâ è äåëåöèè;ýíåðãèþ êîìïëåìåíòàðíîé ñâÿçè, áåç ïîòåðè îáùíî�ñòè, ìîæíî ñ÷èòàòü ðàâíîé åäèíèöå. Â òàêîì ïðåä�ñòàâëåíèè �óíêöèÿ F óäîâëåòâîðÿåò î÷åâèäíîìó çà�êîíó ñîõðàíåíèÿ:n+m = 2Nmat
h + 2Nmis +Ngap: (2)Èñïîëüçóÿ (2), �îðìóëó (1) ìîæíî ïåðåïèñàòü â âè�äå ~F = Nmat
h + 
Nmis; (3)ãäå 
 = �� 2Æ1� 2Æ : (4)Çäåñü èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò îáëàñòü 0 � 
 � 1,òàê êàê ñëó÷àé 
 < 0 íåîòëè÷èì îò ñëó÷àÿ 
 = 0,à ñëó÷àé 
 > 1 ñîîòâåòñòâóåò òîìó, ÷òî ¾íåñîâïà�äåíèÿ¿ áîëåå âûãîäíû, ÷åì ¾ñîâïàäåíèÿ¿ è ìîæåòáûòü ó÷òåí ïðîñòûì ïåðåîïðåäåëåíèåì ýòèõ ïîíÿ�òèé. Çàìåòèì, ÷òî, õîòÿ ïðåäëàãàåìàÿ íàìè òåîðèÿïðèëîæèìà êî âñåìó äîñòóïíîìó èíòåðâàëó çíà÷å�íèé 
, âñå ÷èñëåííûå ðåçóëüòàòû íàñòîÿùåé ðàáîòûïîëó÷åíû äëÿ ñëó÷àÿ 
 = 0, êîòîðûé ïðåäñòàâëÿåò�ñÿ íàèáîëåå �èçè÷åñêè îñìûñëåííûì. Çàäà÷à ïîèñêàÌÎÏ çàêëþ÷àåòñÿ â îïðåäåëåíèè âûðàâíèâàíèÿ ñ

ìàêñèìàëüíûì çíà÷åíèåì âåñîâîé �óíêöèè F . Îêà�çûâàåòñÿ, ÷òî äëÿ íàõîæäåíèÿ âåñîâîé �óíêöèè Fóäîáíåå âñåãî èñïîëüçîâàòü ðåêóðñèâíûé àëãîðèòì,èçâåñòíûé êàê ìåòîä äèíàìè÷åñêîãî ïðîãðàììèðî�âàíèÿ:~Fmaxi;j = max h ~Fmaxi�1;j ; ~Fmaxi;j�1; ~Fmaxi�1;j�1 + �i;ji ; (5)ãäå �i;j = (1 äëÿ S1(i) = S2(j),
 äëÿ S1(i) 6= S2(j): (6)Âûðàæåíèÿ (5), (6) èìåþò ñëåäóþùèé ñìûñë. Íà�÷èíàÿ ñ ëåâûõ êîíöîâ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé, íà êàæ�äîì øàãå âûáèðàåòñÿ òàêîå ïîëîæåíèå áóêâ â âûðàâ�íèâàíèè, êîòîðîå âíîñèò íàèáîëüøèé âêëàä â �óíê�öèþ F . ×ëåíû â ïðàâîé ÷àñòè (5) ñîîòâåòñòâóþòòðåì âîçìîæíûì ñèòóàöèÿì: ïðîïóñêó áóêâû â ïåð�âîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè, ïðîïóñêó âî âòîðîé ïîñëå�äîâàòåëüíîñòè è ñëó÷àþ, êîãäà i-ÿ áóêâà ïåðâîé ïî�ñëåäîâàòåëüíîñòè âûðàâíåíà ñ j-é áóêâîé âòîðîé ïî�ñëåäîâàòåëüíîñòè.3. ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÅ ÄÂÓÕ ËÈÍÅÉÍÛÕÏÎÑËÅÄÎÂÀÒÅËÜÍÎÑÒÅÉÊàê óæå îòìå÷àëîñü âî Ââåäåíèè, îñíîâíîé öå�ëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ñòàòèñòè�÷åñêîãî àëãîðèòìà âû÷èñëåíèÿ âåñîâîé �óíêöèè,êîòîðàÿ áû õàðàêòåðèçîâàëà ¾ïîõîæåñòü¿ äâóõ çà�äàííûõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé ñî ñëîæíîé âòîðè÷íîéñòðóêòóðîé, òèïà ìîëåêóë �ÍÊ. Ýòà �óíêöèÿ äîëæ�íà âêëþ÷àòü êàê ýíåðãåòè÷åñêèé âêëàä îò íåïîñðåä�ñòâåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìîíîìåðîâ äðóã ñ äðó�ãîì, òàê è ýíòðîïèéíûé âêëàä, îáóñëîâëåííûé íàëè�÷èåì àíñàìáëÿ ïðîñòðàíñòâåííûõ êîí�îðìàöèé ìà�êðîìîëåêóë. Ïðè ýòîì ìû ïîñòàðàåìñÿ ïî âîçìîæ�íîñòè îñòàòüñÿ â ðàìêàõ ñòàòèñòè÷åñêîé �èçèêè èèçáåæàòü íåêîíòðîëèðóåìûõ ýâðèñòè÷åñêèõ ñîîáðà�æåíèé, àïåëëèðóþùèõ ê îïûòó, ïîëó÷åííîìó â ðå�çóëüòàòå àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.Ïðåæäå âñåãî ïîêàæåì, ÷òî ðåêóððåíòíîå ñîîò�íîøåíèå (5) èìååò ïðîçðà÷íûé �èçè÷åñêèé ñìûñëâ òåðìèíàõ ñòàòèñòè÷åñêîé �èçèêè è �îðìóëû (5),(6) ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ñâîáîäíóþ ýíåðãèþñòàòèñòè÷åñêîé ìîäåëè, îïèñûâàþùåé êîìïëåêñîîá�ðàçîâàíèå äâóõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ëèíåéíûõ ïîëè�ìåðîâ â ïðåäåëå íóëåâîé òåìïåðàòóðû. Çàòåì, ó÷è�òûâàÿ âîçìîæíîñòü òîãî, ÷òî êàæäûé èç ïîëèìåðîâìîæåò, ïîìèìî ñîáñòâåííî êîìïëåêñîîáðàçîâàíèÿ,îáðàçîâûâàòü ñëîæíóþ èåðàðõè÷åñêóþ ñòðóêòóðó,13 ÆÝÒÔ, âûï. 2 401



Î. Â. Âàëüáà, Ñ. Ê. Íå÷àåâ, Ì. Â. Òàìì ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012îáîáùèì âûðàæåíèå äëÿ ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû (ñî�îòâåòñòâóþùåé íåíóëåâîé òåìïåðàòóðå) íà êîìïëåê�ñû ñ âíóòðåííåé èåðàðõè÷åñêîé ñòðóêòóðîé. Ïåðåõî�äÿ â êîíå÷íîì âûðàæåíèè ñíîâà ê ïðåäåëó T ! 0,íàéäåì èñêîìóþ âåñîâóþ �óíêöèþ.Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî ïðè ¾�èçèîëîãè÷åñêèõ¿ çíà�÷åíèÿõ òåìïåðàòóðû (t � 36:6 ÆÑ) ýíåðãèÿ âîäîðîä�íûõ ñâÿçåé ìåæäó êîìïëåìåíòàðíûìè íóêëåîòèäà�ìè �ÍÊ ïðåâûøàåò òåïëîâóþ ýíåðãèþ T â íåñêîëü�êî äåñÿòêîâ ðàç (çäåñü è äàëåå â íàñòîÿùåé ñòàòüåàáñîëþòíàÿ òåìïåðàòóðà T èçìåðÿåòñÿ â ýíåðãåòè÷å�ñêèõ åäèíèöàõ, ò. å. ïðèíÿòà ñèñòåìà åäèíèö, â êîòî�ðîé êîíñòàíòà Áîëüöìàíà kB = 1). Ïðåäåë íóëåâîéòåìïåðàòóðû, êàê ïðåäñòàâëÿåòñÿ, äîëæåí õîðîøîîïèñûâàòü êîìïëåêñîîáðàçîâàíèåìîëåêóë �ÍÊ â òà�êèõ óñëîâèÿõ. Áîëåå òîãî, äëÿ âûïîëíåíèÿ ñâîåé �è�çèîëîãè÷åñêîé ðîëè âñÿêàÿ ìîëåêóëà èëè êîìïëåêñäâóõ ìîëåêóë �ÍÊ äîëæåí ¾ñàìîñîáèðàòüñÿ¿ â ñòðî�ãî îïðåäåëåííóþ âòîðè÷íóþ ñòðóêòóðó (èëè, ìàê�ñèìóì, â îäíó èç íåñêîëüêèõ ñòðîãî îïðåäåëåííûõñòðóêòóð), à ýòî âîçìîæíî òîëüêî ïðè óñëîâèè òîãî,÷òî ðàçëè÷íûå ñòðóêòóðû îòäåëåíû äðóã îò äðóãàýíåðãåòè÷åñêèìè ùåëÿìè, ñóùåñòâåííî ïðåâîñõîäÿ�ùèìè T .�àññìîòðèì âñïîìîãàòåëüíóþ ñòàòèñòè÷åñêóþìîäåëü, îïèñûâàþùóþ âçàèìîäåéñòâèå äâóõ ëè�íåéíûõ ïîëèìåðîâ ñ ïðîèçâîëüíûìè ïåðâè÷íûìèïîñëåäîâàòåëüíîñòÿìè. Ïóñòü äëèíû ýòèõ ïîñëåäî�âàòåëüíîñòåé, èçìåðåííûå â åäèíèöàõ ìîíîìåðíûõçâåíüåâ, ðàâíû ñîîòâåòñòâåííî m è n. Êàæäûéìîíîìåð ìîæåò áûòü âûáðàí èç 
 ðàçëè÷íûõ ìî�íîìåðîâ A;B;C;D; : : : (Äëÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé�ÍÊ 
 = 4). Ìîíîìåðû ïåðâîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòèìîãóò îáðàçîâûâàòü ñâÿçè ñ ìîíîìåðàìè âòîðîéïîñëåäîâàòåëüíîñòè. Â ìîëåêóëàõ �ÍÊ òàêèå ñâÿçèîáðàçóþòñÿ ñîãëàñíî êîìïëåìåíòàðíîñòè àçîòèñòûõîñíîâàíèé. Ïàðû íóêëåîòèäîâ â ìîëåêóëå �ÍÊ,àäåíèí (À) � óðàöèë (U) è ãóàíèí (G) � öèòîçèí (Ñ),ÿâëÿþòñÿ êîìïëåìåíòàðíûìè. Äëÿ ïðîñòîòû ïî�ëîæèì ýíåðãèþ ñâÿçè ìåæäó êîìïëåìåíòàðíûìèíóêëåîòèäàìè ðàâíîé u, à ýíåðãèþ ìåæäó íåêîì�ïëåìåíòàðíûìè � v. Ïðåäïîëîæèì òàêæå, ÷òîíåêîòîðûå ÷àñòè ïîëèìåðîâ ìîãóò îáðàçîâûâàòüïåòëè. Íà ðèñ. 1 ñõåìàòè÷åñêè ïðåäñòàâëåíà âîç�ìîæíàÿ êîí�èãóðàöèÿ ñòðóêòóðû êîìïëåêñà äâóõâçàèìîäåéñòâóþùèõ �ÍÊ. Î÷åâèäíî, ÷òî ïåòëèñîîòâåòñòâóþò äåëåöèÿì â çàäà÷å î âûðàâíèâàíèèäâóõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé.Íàøà çàäà÷à çàêëþ÷àåòñÿ â âû÷èñëåíèè ñâîáîä�íîé ýíåðãèè îïèñàííîé ìîäåëè ïðè äîñòàòî÷íî íèç�êèõ òåìïåðàòóðàõ, ïðè êîòîðûõ ýíòðîïèéíûì âêëà�äîì ìîæíî ïðåíåáðå÷ü ïî ñðàâíåíèþ ñ ýíåðãåòè÷å�
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�èñ. 1. Ñòðóêòóðà êîìïëåêñà äâóõ ëèíåéíûõ ïîñëå-äîâàòåëüíîñòåé �ÍÊñêèì. Ïóñòü Gm;n � ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà ðàññìàò�ðèâàåìîãî êîìïëåêñà. Ïî ñìûñëó Gm;n � ýòî ñóì�ìà ïî âñåì âîçìîæíûì êîí�èãóðàöèÿì ñâÿçåé. Ïðèíèçêèõ òåìïåðàòóðàõ Gm;n ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàêGm;n = 1 + m;nXi;j=1 �i;j Gi�1;j�1;Gm;0 = 1; G0;n = 1; G0;0 = 1: (7)Ñìûñë äàííîé �îðìóëû î÷åâèäåí: íà÷èíàÿ ñ ëåâî�ãî êîíöà ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé (ðèñ. 1), íàõîäèì ïåð�âûé ñóùåñòâóþùèé êîíòàêò ìåæäó i-ì ìîíîìåðîìïåðâîé öåïè è j-ì ìîíîìåðîì âòîðîé, à äàëåå ñóììè�ðóåì ïî âñåì âîçìîæíûì ðàñïîëîæåíèÿì ýòîãî êîí�òàêòà. Ñòàòèñòè÷åñêèå âåñà ñâÿçåé �i;j ìîæíî ïðåä�ñòàâèòü â âèäå ìàòðèöû êîíòàêòîâ:�i;j =8>>>><>>>>: �+ � eu=T ; åñëè S1(i) è S2(j)êîìïëåìåíòàðíû;�� � ev=T ; åñëè S1(i) è S2(j)íå êîìïëåìåíòàðíû. (8)Ïðÿìîå âû÷èñëåíèå ïîêàçûâàåò, ÷òî ñòàòèñòè÷å�ñêàÿ ñóììà âèäà (7) óäîâëåòâîðÿåò ðåêóððåíòíîìóñîîòíîøåíèþ:Gm;n = Gm�1;n+Gm;n�1+(�m;n�1)Gm�1;n�1: (9)Â ñâîþ î÷åðåäü, ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà ñâÿçàíà ñîñâîáîäíîé ýíåðãèåé Fm;n êîìïëåêñà è òåìïåðàòóðîéT èçâåñòíûì ñîîòíîøåíèåì Gm;n = expfFm;n=Tg.Ïåðåõîäÿ â óðàâíåíèè (9) ê ïðåäåëó T ! 0, ïîëó�÷èìFm;n = limT!0T ln�eFm�1;n=T + eFm;n�1=T ++ (�m;n � 1) eFm�1;n�1=T�: (10)402



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012 Ñðàâíåíèå ìîëåêóë �ÍÊ : : :Ôîðìóëó (10) ìîæíî ïåðåïèñàòü â âèäåFm;n == max [Fm�1;n; Fm;n�1; Fm�1;n�1 + �m;n℄ ; (11)ãäå�m;n = T ln(�m;n � 1) == 8>>>><>>>>:�+ = T ln(eu=T�1); åñëèS1(i) è S2(j) êîìïëåìåíòàðíû;�� = T ln(ev=T�1); åñëèS1(i) è S2(j) íå êîìïëåìåíòàðíû. (12)Ïðèíèìàÿ �+ çà åäèíèöó ýíåðãèè, ïåðåïèøåì �îð�ìóëó (10) â âèäå~Fm;n == max h ~Fm�1;n; ~Fm;n�1; ~Fm�1;n�1+~�m;ni ; (13)ãäå
~�m;n = 8>>>>>>>>>><>>>>>>>>>>:

1; åñëè S1(i) è S2(j)êîìïëåìåíòàðíû;a = ���+ = ln(ev=T�1)ln(eu=T�1) ����T!0 = vu;åñëè S1(i) è S2(j)íå êîìïëåìåíòàðíû. (14)
Ôóíêöèÿ ~Fm;n óäîâëåòâîðÿåò íà÷àëüíûì óñëîâèÿì~F0;n = ~Fn;0 = ~F0;0 = 0. Âèäíî, ÷òî âûðàæåíèå äëÿñâîáîäíîé ýíåðãèè äâóõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïîëè�ìåðîâ ñ ëèíåéíîé ñòðóêòóðîé èìååò âèä, ñîâïàäàþ�ùèé ñ (7).Òàêèì îáðàçîì, ìû îáíàðóæèëè, ÷òî ðåêóðñèÿ,èñïîëüçóåìàÿ â ìåòîäå äèíàìè÷åñêîãî ïðîãðàììè�ðîâàíèÿ, ÿâëÿåòñÿ íè÷åì èíûì, êàê ðåêóððåíòíûìñîîòíîøåíèåì äëÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè êîìïëåêñà, ñî�ñòîÿùåãî èç äâóõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ãåòåðîïîëè�ìåðîâ â ïðåäåëå íóëåâîé òåìïåðàòóðû. Â ïðèðîäåñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî ïðèìåðîâ îáðàçîâàíèÿ ïîäîá�íûõ ãåòåðîïîëèìåðíûõ êîìïëåêñîâ, íàïðèìåð, îáðà�çîâàíèå äâîéíîé ñïèðàëè ÄÍÊ.Îòìåòèì, ÷òî ïðåäëîæåííàÿ âûøå ìîäåëü ÿâëÿ�åòñÿ ëèøü ãðóáûì ïåðâûì ïðèáëèæåíèåì ê îïèñà�íèþ îáðàçîâàíèÿ ðåàëüíûõ ëèíåéíûõ êîìïëåêñîâ.Èçâåñòíî (ñì., íàïðèìåð, [4℄), ÷òî äëÿ òî÷íîãî êîëè�÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ îáðàçîâàíèÿ, íàïðèìåð, äâîé�íîé ñïèðàëè ÄÍÊ íåîáõîäèìî ó÷åñòü åùå ðÿä �àêòî�ðîâ. Âî-ïåðâûõ, ìû íå ó÷ëè òàê íàçûâàåìûå ¾ïåòëå�âûå �àêòîðû¿: ïðè îáðàçîâàíèè ïåòëè âîçìîæíûå

êîí�îðìàöèè ïîëèìåðà îãðàíè÷åíû óñëîâèåì, ÷òîåå êîíöû îáÿçàíû ñîéòèñü â îäíîé òî÷êå ïðîñòðàí�ñòâà, ïîýòîìó îáðàçîâàíèå êàæäîé ïåòëè ïðèâîäèòê ñíèæåíèþ ýíòðîïèè êîìïëåêñà. Âî-âòîðûõ, â ðå�àëüíîé ÄÍÊ èìååòñÿ âûðàæåííàÿ êîîïåðàòèâíîñòüîáðàçîâàíèÿ ñâÿçåé: âåðîÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ ñâÿ�çè âûøå, åñëè ñîñåäíèå ìîíîìåðû òàêæå îáðàçóþòñâÿçü. Â-òðåòüèõ, ìû íå ó÷ëè, ÷òî ãèáêîñòü ïîëèìå�ðà êîíå÷íà è ñóùåñòâóåò îãðàíè÷åíèå íà ìèíèìàëü�íóþ äëèíó ïåòëè. È íàêîíåö, ìû íå ïðèíÿëè âî âíè�ìàíèå òî îáñòîÿòåëüñòâî, ÷òî êîìïëåìåíòàðíûå ïà�ðû A�U è C�G èìåþò ðàçëè÷íûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèèñâÿçè.Îáîáùåíèå âûðàæåíèé (7)�(11) ñ ó÷åòîì êîîïå�ðàòèâíîñòè îáðàçîâàíèÿ ñâÿçè, ìèíèìàëüíîé äëè�íû ïåòëè è ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè êîìïëåìåí�òàðíûõ ñâÿçåé � çàäà÷à âû÷èñëèòåëüíî ñëîæíàÿ,íî íå òðåáóþùàÿ êà÷åñòâåííîãî èçìåíåíèÿ ïðåäëî�æåííîãî �îðìàëèçìà, òàê êàê ýòè �àêòîðû âëèÿþòòîëüêî íà ëîêàëüíûå ñâîéñòâà ïîëèìåðíûõ öåïåé. Ñäðóãîé ñòîðîíû, ïåòëåâîé �àêòîð � õàðàêòåðèñòèêàíåëîêàëüíàÿ, çàâèñÿùàÿ îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ìîíî�ìåðàìè, îáðàçóþùèìè ñâÿçè, è, ó÷èòûâàÿ åãî, ìûíå ìîæåì îïèñàòü ñîñòîÿíèå êîìïëåêñà óðàâíåíèÿ�ìè äèíàìè÷åñêîãî ïðîãðàììèðîâàíèÿ âèäà (11). Íîïîñêîëüêó ïåòëåâûå �àêòîðû èìåþò ýíòðîïèéíóþïðèðîäó, â ïðåäåëå íèçêèõ òåìïåðàòóð (T ! 0) èõâêëàä â ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ ãåòåðîïîëèìåðíîãî êîì�ïëåêñà ñòàíîâèòñÿ ïðåíåáðåæèìî ìàë. Ñèòóàöèÿ, îä�íàêî, óñëîæíÿåòñÿ, åñëè ñàìè ïåòëè ìîãóò îáðàçîâû�âàòü âòîðè÷íóþ ñòðóêòóðó (ò. å. åñëè âíóòðè ïåòëèèìååò ìåñòî âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ìîíîìåðàìè), àèìåííî òàêàÿ ñèòóàöèÿ òèïè÷íà äëÿ ïîñëåäîâàòåëü�íîñòåé �ÍÊ. Â ýòîì ñëó÷àå ýíåðãåòè÷åñêèé âêëàä îòâòîðè÷íîé ñòðóêòóðû ïåòëè ñîõðàíÿåòñÿ è â ïðåäåëåíóëåâîé òåìïåðàòóðû, è åãî ó÷åò ñòàíîâèòñÿ íåîáõî�äèìûì. 4. ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÅ ÄÂÓÕÏÎÑËÅÄÎÂÀÒÅËÜÍÎÑÒÅÉ �ÍÊÂ ýòîì ðàçäåëå ìû îáîáùèì ìîäåëü êîìïëåêñàäâóõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïîëèìåðîâ íà ñëó÷àé, êî�ãäà ïîëèìåðû ìîãóò îáðàçîâûâàòü ñëîæíóþ êàêòó�ñîîáðàçíóþ âòîðè÷íóþ ñòðóêòóðó òèïà ¾êëåâåðíî�ãî ëèñòà¿ èëè ¾êàêòóñà¿, ò. å. ïîìèìî ñâÿçåé ìåæ�äó äâóìÿ ðàññìàòðèâàåìûìè ïîñëåäîâàòåëüíîñòÿìèâîçìîæíî îáðàçîâàíèå ñâÿçåé âíóòðè ïåòåëü êàæäî�ãî èç ïîëèìåðîâ. Áóäåì ðàññìàòðèâàòü ñòðóêòóðûïåòåëü òèïà ¾êàêòóñà¿ (ðèñ. 2à,â), ñòðóêòóðû òèïà¾ïñåâäîóçëîâ¿ (ñì. ðèñ. 2á,ã) â äàííîé ðàáîòå íå ðàñ�403 13*
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а б в г�èñ. 2. �àçðåøåííàÿ êàêòóñîîáðàçíàÿ ñòðóêòóðà (a) è çàïðåùåííàÿ ñòðóêòóðà � ïñåâäîóçåë (á ); â,ã � äèàãðàììûñòðóêòóð ñîîòâåòñòâåííî a,á
= +�èñ. 3. Äèàãðàììà äëÿ âû÷èñëåíèÿ ñòàòèñòè÷åñêî-ãî âåñà g ïîñëåäîâàòåëüíîñòèñìàòðèâàþòñÿ. Êàê è â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå, äëÿïðîñòîòû íå áóäåì ó÷èòûâàòü êîîïåðàòèâíîñòü îá�ðàçîâàíèÿ ñâÿçåé è ðàçëè÷èå â ýíåðãèÿõ êîìïëåìåí�òàðíûõ ïàð. Îäíàêî, êàê óæå óêàçûâàëîñü, íàøà ìî�äåëü ìîæåò áûòü îáîáùåíà ñ ó÷åòîì ýòèõ �àêòîðîâ.Ñîãëàñíî [6℄ ìîæíî ïåðåïèñàòü âûðàæåíèå (7) äëÿñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû Gm;n êîìïëåêñà äâóõ âçàèìî�äåéñòâóþùèõ �ÍÊ â âèäåGm;n = g(1)1;m g(2)1;n ++ m;nXi;j=1 �i;j Gi�1;j�1 g(1)i+1;m g(2)j+1;n;Gm;0 = g(1)1;m; G0;n = g(2)1;n; G0;0 = 1; (15)ãäå g(1)i;j è g(2)i;j � ñòàòèñòè÷åñêèå âåñà ó÷àñòêîâ (ñ i-ãîíóêëåîòèäà äî j-ãî) ñîîòâåòñòâåííî ïåðâîé è âòî�ðîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè, óäîâëåòâîðÿþùèå óðàâíå�íèÿì [10, 11℄g(a)k;n = 1 + n�1Xi=k nXj=i+1+` �0i;jg(a)i+1;j�1 g(a)j+1;n;g(a)0 = 1; a = 1; 2: (16)Ýòè óðàâíåíèÿ îòâå÷àþò çà òîïîëîãèþ êàêòóñîîá�ðàçíîé ñòðóêòóðû, ñâîéñòâåííîé ìîëåêóëàì �ÍÊ(äèàãðàììà, îïèñûâàþùàÿ òàêèå ñòðóêòóðû, ïðåä�ñòàâëåíà íà ðèñ. 3). Êîý��èöèåíòû �0i;j � êîíñòàí�

òû, îïèñûâàþùèå âçàèìîäåéñòâèå âíóòðè ïîñëåäîâà�òåëüíîñòè, îíè àíàëîãè÷íû �m;n. Ñóììèðîâàíèå ïîj âåäåòñÿ îò i + 1 + ` äî n, äëÿ òîãî ÷òîáû èñêëþ�÷èòü ïåòëè äëèíîé ìåíüøå ` ìîíîìåðîâ. Â ïîñëåäóþ�ùèõ âû÷èñëåíèÿõ, êàê ïðàâèëî, ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî`=0, òàêæå îáñóæäàåòñÿ ñëó÷àé ` = 3. Íàïîìíèìåùå ðàç, ÷òî, ïîñêîëüêó ìû èíòåðåñóåìñÿ íèçêèìèòåìïåðàòóðàìè, ìîæíî ïðåíåáðå÷ü âêëàäîì, ñâÿçàí�íûì ñ ïîòåðåé ýíòðîïèè ïðè îáðàçîâàíèè ïåòåëü.Ñëîæíóþ ñèñòåìó óðàâíåíèé äëÿ ñòàòèñòè÷å�ñêèõ âåñîâ ïåòåëü g(a)i;j , a = 1; 2 (16) ìîæíî ðåøèòüñëåäóþùèì îáðàçîì. Äëÿ êàæäîé èç ïîñëåäîâàòåëü�íîñòè �ÍÊ ìîæíî ïîñòðîèòü ìàòðèöó g, (i; j)-é ýëå�ìåíò êîòîðîé îïðåäåëÿåò ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ ïåò�ëè, íà÷èíàþùåéñÿ ñ i-ãî íóêëåîòèäà è çàêàí÷èâàþ�ùåéñÿ j-ì. Òàêèì îáðàçîì, ñòàòèñòè÷åñêèå âåñà âñåõâîçìîæíûõ ïåòåëü îïèñûâàþòñÿ ìàòðèöàìè ðàçìå�ðà m�m äëÿ ïåðâîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè è n� n �äëÿ âòîðîé. Èç ãðàíè÷íûõ óñëîâèé (16) ìû ìîæåìîäíîçíà÷íî îïðåäåëèòü ýëåìåíòû g(a)i;i+1. Èç �îðìó�ëû (16) ñëåäóåò, ÷òî ýëåìåíòû ïîñëåäóþùèõ ñóáäèà�ãîíàëåé g(a)i;i+k çàâèñÿò òîëüêî îò ýëåìåíòîâ ïðåäûäó�ùèõ ñóáäèàãîíàëåé g(a)i;i+k�l ìàòðèöû:g(a)i;i+k = g(a)i+1;i+k + i+kXs=i+1 �0i;sg(a)i+1;s�1g(a)s+1;i+k: (17)Îïðåäåëåííûå òàêèì îáðàçîì ìàòðèöû ñòàòèñòè÷å�ñêèõ âåñîâ g(a) âñåõ âîçìîæíûõ ïåòåëü ïîçâîëÿþòâû÷èñëèòü ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììó êîìïëåêñà äâóõâçàèìîäåéñòâóþùèõ �ÍÊ (15).Êàê è â ñëó÷àå êîìïëåêñà äâóõ ëèíåéíûõ ïî�ñëåäîâàòåëüíîñòåé, ìû ìîæåì âûïîëíèòü ïåðåõîäê ïðåäåëó íóëåâîé òåìïåðàòóðû, ñì. âûðàæåíèÿ(7)�(13). Ýëåìåíòû ìàòðèöû ñâîáîäíîé ýíåðãèè ïðèýòîì ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå404
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в�èñ. 4. Ñòðóêòóðà êîìïëåêñà äâóõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ áèîïîëèìåðîâ â ñëó÷àå ëèíåéíûõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé (a) èïîñëåäîâàòåëüíîñòåé �ÍÊ ñ êàêòóñîîáðàçíîé ñòðóêòóðîé ïðè ` = 0 (á ), 3 (â)Fm;n = maxi=1;::: ;mj=1;::: ;n hf (1)1;m + f (2)1;n; Qm;ni;j i ; (18)ãäå f (a)i;j = limT!0 hT ln g(a)i;j i ; a = 1; 2;� ñâîáîäíûå ýíåðãèè îòäåëüíûõ ïîñëåäîâàòåëüíîñ-òåé ñ i-ãî íóêëåîòèäà ïî j-é, Qm;ni;j � (i; j)-é ýëåìåíòñóììû (15), êîòîðûé â ïðåäåëå íóëåâîé òåìïåðàòó�ðû ðàâåíQm;ni;j = Fi�1;j�1 + f (1)i+1;m + f (2)j+1;n + ~�i;j : (19)Ýëåìåíò Qi;j îïèñûâàåò ýíåðãèþ êîìïëåêñà äâóõ�ÍÊ, êîòîðûå íå âçàèìîäåéñòâóþò ïîñëå êîíòàêòàâ ïîçèöèè (i; j). Äëÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè ó÷àñòêîâ ïî�ñëåäîâàòåëüíîñòåé èç (17) ìîæíî çàïèñàòü:f (a)i;i+k = max hf (a)i+1;i+k ;maxs �f (a)i+1;s�1 + f (a)s+1;i+k + ~�0(a)i;s �i : (20)Çäåñü ~�i;j � âåëè÷èíà, îïðåäåëÿåìàÿ �îðìóëîé (14),~�0(a)i;s � àíàëîãè÷íàÿ âåëè÷èíà, îïèñûâàþùàÿ âçàè�ìîäåéñòâèå âíóòðè ïåòåëü. Èç �îðìóëû (15) ñëåäó�þò ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ äëÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè:F0;0 = 0;Fi;0 = f (1)1;i ; 1 � i � m;F0;j = f (2)1;j ; 1 � j � n: (21)Òàêèì îáðàçîì, äëÿ òîãî ÷òîáû âû÷èñëèòü ýíåð�ãèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ êîìïëåêñà äâóõ âçàèìî�äåéñòâóþùèõ �ÍÊ, íåîáõîäèìî ïîñòðîèòü ìàòðèöû

f (1) è f (2) äëÿ èíäèâèäóàëüíûõ ïîñëåäîâàòåëüíî�ñòåé, äàëåå, ïðèìåíÿÿ (18), ñëåäóåò îïðåäåëèòü ýëå�ìåíòû ìàòðèöû ñâîáîäíîé ýíåðãèè F .Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî àëãîðèòìû äëÿ îïðåäåëå�íèÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè êîìïëåêñà, îïèñàííûå âû�øå, ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ ðåøåíèÿ îáðàòíîé çà�äà÷è � âîññòàíîâëåíèÿ âòîðè÷íîé ñòðóêòóðû îñíîâ�íîãî ñîñòîÿíèÿ ãåòåðîïîëèìåðíîãî êîìïëåêñà. Ïî�äðîáíî ýòîò âîïðîñ èçëîæåí â ðàáîòå [12℄. Íà ðèñ. 4ïðèâåäåíû âîññòàíîâëåííûå â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèìàëãîðèòìîì ñòðóêòóðû êîìïëåêñà äâóõ âçàèìîäåé�ñòâóþùèõ �ÍÊ [13℄ äëèíîé m = n = 75. Âû÷èñëå�íèÿ áûëè ïðîâåäåíû äëÿ òðåõ ðàçëè÷íûõ ñëó÷àåâ:êîìïëåêñ äâóõ ëèíåéíûõ �ÍÊ (à) è êîìïëåê
 äâóõêàêòóñîîáðàçíûõ �ÍÊ ñ ` = 0 è ` = 3.5. ÑÒÀÒÈÑÒÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÄÂÓÕÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÓÞÙÈÕ �ÍÊÄàííûé ðàçäåë ïîñâÿùåí îáñóæäåíèþ ðÿäà ñòà�òèñòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ëèíåéíûõ è �ÍÊ-ïîäîáíûõêîìïëåêñîâ ïîëèìåðîâ ñî ñëó÷àéíîé ïîñëåäîâàòåëü�íîñòüþ ìîíîìåðîâ. Âíà÷àëå îáñóæäàåòñÿ ñðåäíÿÿýíåðãèÿ è �ëóêòóàöèè ýíåðãèè êîìïëåêñîâ ñëó÷àé�íûõ �ÍÊ â çàâèñèìîñòè îò äëèí ðàññìàòðèâàåìûõïîñëåäîâàòåëüíîñòåé. Äàëåå áóäåò îïèñàíà ìîäåëü,êîòîðàÿ ïîçâîëèëà îöåíèòü âåðîÿòíîñòü ñâÿçûâàíèÿñëó÷àéíûõ ïîëèìåðîâ â �ÍÊ-ïîäîáíûõ êîìïëåêñàõ.È íàêîíåö, áóäóò ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû äëÿ ðàñ�ïðåäåëåíèÿ äëèí ïåòåëü â ñòðóêòóðàõ êîìïëåêñîâè ïðåäëîæåíû ìîäåëè äëÿ èõ îïèñàíèÿ.405



Î. Â. Âàëüáà, Ñ. Ê. Íå÷àåâ, Ì. Â. Òàìì ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012Âåëè÷èíû ñâîáîäíîé ýíåðãèè ïðèâåäåíû â åäè�íèöàõ ýíåðãèè êîìïëåìåíòàðíîé ñâÿçè u. Äëÿ ïðî�ñòîòû ðàçíèöà â ýíåðãèÿõ ïàð A�U è C�G íå ó÷è�òûâàëàñü, ýíåðãèÿ íåêîìïëåìåíòàðíîé ñâÿçè áûëàïðèíÿòà ðàâíîé íóëþ.5.1. Ýíåðãèÿ è �ëóêòóàöèÿ ýíåðãèèêîìïëåêñà äâóõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ �ÍÊÇàäà÷à ïîèñêà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ëèíåéíîãîêîìïëåêñà íåîäíîêðàòíî ðàññìàòðèâàëàñü â ëèòåðà�òóðå (ñì., íàïðèìåð, [14; 15℄) â ðàìêàõ òàê íàçû�âàåìîé ìîäåëè ¾áåðíóëëèåâñêîãî ñðàâíåíèÿ¿, ò. å.â ïðåäïîëîæåíèè î òîì, ÷òî ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû�m;n (14) ÿâëÿþòñÿ íåçàâèñèìûìè ñëó÷àéíûìè âåëè�÷èíàìè, ïðèíèìàþùèìè çíà÷åíèå 1 ñ âåðîÿòíîñòüþp = 
�1 è çíà÷åíèå 0 ñ âåðîÿòíîñòüþ q = 1 � p. Âðàáîòå [15℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïðè n;m� 1 ðàñïðå�äåëåíèå ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ èìååò âèähF i = 2ppmn� p(m+ n)q + (pmn)1=6q �� �(1 + p)�r pmn (m+ n)�2=3 �; (22)ãäå � � ñëó÷àéíàÿ âåëè÷èíà ñ ðàñïðåäåëåíèåì Òðåé�ñè �Âèäîìà, h�i = �1:7711 : : : è 
�2� � h�i2 == 0:8132 : : : (áîëåå ïîäðîáíîå îïèñàíèå ýòîãî ðàñ�ïðåäåëåíèÿ ìîæíî íàéòè, íàïðèìåð, â íåäàâíåì îá�çîðå [16℄). Ïðè m = n ýíåðãèþ êîìïëåêñà ìîæíîïðåäñòàâèòü êàêhFm;ni � 21 +p
n+ f(
) h�in1=3; (23)ãäå f(
) = 
1=6 (p
� 1)1=3p
+ 1 :Ôëóêòóàöèè ñâîáîäíîé ýíåðãèè èìåþò âèä [15℄� �qhF 2i � hF i2 �qh�2i � h�i2f(
)n1=3: (24)Ïîêàçàòåëü 1=3 ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íûì äëÿ ñòîõàñòè�÷åñêîé äèíàìèêè ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåìè îòíîñèòñÿ ê êëàññó óíèâåðñàëüíîñòè KPZ (Kar-dar�Parisi�Zhang) (ñì., íàïðèìåð, îáçîð [17℄).×èñëåííûå ðåçóëüòàòû äëÿ äâóõ ëèíåéíûõ ïîëè�ìåðîâ ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 5. Óãëîâîé êîý��èöè�åíò ïðÿìîé kl � 0:65 (ðèñ. 5), ÷òî õîðîøî ñîãëàñóåò�ñÿ ñ âåëè÷èíîé kl = limn!1 hF in ! 23 ;

âû÷èñëåííîé ïî �îðìóëå (23). Äëÿ �ëóêòóàöèèýíåðãèè íàêëîí ðàâåí 0.34 (ðèñ. 5), ÷òî áëèçêî êçíà÷åíèþ 1=3. Òàêèì îáðàçîì, óðàâíåíèå (24), ïîëó�÷åííîå â ïðèáëèæåíèè áåðíóëëèåâñêîãî ñðàâíåíèÿ,óäîâëåòâîðèòåëüíî îïèñûâàåò ýêñïåðèìåíòàëüíî íà�áëþäàåìóþ çàâèñèìîñòü ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿ�íèÿ ëèíåéíîãî êîìïëåêñà äâóõ ñëó÷àéíûõ öåïåé îòèõ äëèíû.Àíàëîãè÷íûé àíàëèç áûë ïðîâåäåí è äëÿ äâóõïîñëåäîâàòåëüíîñòåé, îáðàçóþùèõ êàêòóñîîáðàçíóþ(ò. å. �ÍÊ-ïîäîáíóþ) ñòðóêòóðó ñ ` = 0. �ðà�èêè çà�âèñèìîñòè ýíåðãèè è �ëóêòóàöèè ýíåðãèè ïðåäñòàâ�ëåíû íà ðèñ. 5. Êàê è äëÿ êîìïëåêñà ëèíåéíûõ ïîëè�ìåðîâ, hF (n)i = k
n ïðè n� 1, íî óãëîâîé êîý��è�öèåíò ïðÿìîé k
 � 0:92 ãîðàçäî âûøå, ÷òî îáóñëîâ�ëåíî âçàèìîäåéñòâèåì íóêëåîòèäîâ âíóòðè ïåòåëü.Çàâèñèìîñòü �ëóêòóàöèè ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿ�íèÿ îñòàåòñÿ òàêîé æå, ñì. ðèñ. 5.Â äâóõ ñëåäóþùèõ ðàçäåëàõ ìû îöåíèì àíàëèòè�÷åñêè âåëè÷èíó êîý��èöèåíòà k
 â çàâèñèìîñòè ñâî�áîäíîé ýíåðãèè îò äëèíû öåïè äëÿ êàêòóñîîáðàçíûõñòðóêòóð è ïðîâåäåì àíàëèç ðàñïðåäåëåíèÿ ïåòåëüïî äëèíàì â ñëó÷àå êîìïëåêñà ëèíåéíûõ ïîëèìåðîâè ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé �ÍÊ.5.2. Îöåíêà ñâîáîäíîé ýíåðãèè îñíîâíîãîñîñòîÿíèÿ êîìïëåêñà äâóõâçàèìîäåéñòâóþùèõ �ÍÊÁóäåì ðàññìàòðèâàòü êîìïëåêñ, êîòîðûé îáðà�çóþò äâå ñëó÷àéíûå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè �ÍÊ, êàêñòðóêòóðó, ñîñòîÿùóþ èç ïåòåëü ðàçëè÷íûõ èåðàð�õè÷åñêèõ óðîâíåé ñ èíäåêñîì ¾i¿ (ñì. ðèñ. 6). Êàæ�äóþ ïåòëþ i-ãî èåðàðõè÷åñêîãî óðîâíÿ ìîæíî ðàñ�ñìàòðèâàòü êàê êîìïëåêñ äâóõ âçàèìîäåéñòâóþùèõïîäïîñëåäîâàòåëüíîñòåé, èç êîòîðûõ îíà ñîñòîèò. Èçâûðàæåíèÿ (22) ñëåäóåò, ÷òî íàèáîëüøèé âêëàä âñâîáîäíóþ ýíåðãèþ íàáëþäàåòñÿ äëÿ êîìïëåêñà, ñî�ñòîÿùåãî èç äâóõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé ðàâíîé äëè�íû, m = n (23). Ýòî ïîçâîëÿåò ñäåëàòü îöåíêóñâåðõó ñâîáîäíîé ýíåðãèè ïåòëè êàê ñâîáîäíîé ýíåð�ãèè äâóõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïîëîâèíîê ýòîé ïåò�ëè. Ïðåäñòàâëåíèå êîìïëåêñà äâóõ ìîëåêóë �ÍÊ ââèäå èåðàðõè÷åñêîé ñòðóêòóðû ïîçâîëÿåò èñïîëüçî�âàòü èäåè ðåíîðìàëèçàöèîííîé ãðóïïû [18℄. À èìåí�íî, êîìïëåêñû i-ãî èåðàðõè÷åñêîãî óðîâíÿ ñîäåðæàòïåòëè, êîòîðûå áóäåì ñ÷èòàòü êîìïëåêñàìè (i+1)-ãîóðîâíÿ (ðèñ. 6), i = 1; 2; : : :Ôîðìàëèçóÿ ýòó èäåþ, áóäåì ïîëàãàòü, ÷òî êîì�ïëåêñ äâóõ ìîëåêóë �ÍÊ èåðàðõè÷åñêîãî óðîâíÿi ÿâëÿåòñÿ êîìïëåêñîì ëèíåéíûõ ïîñëåäîâàòåëüíî�ñòåé, â êîòîðûõ ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìî�406
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòè ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ hF (n; T = 0)i è �ëóêòóàöèè ýíåðãèè �(n): äëÿ êîìïëåêñà ëèíåé-íûõ ïîëèìåðîâ (à) è äëÿ êîìïëåêñà äâóõ �ÍÊ (á ). Ïðè êàæäîì çíà÷åíèè n áûëî âûïîëíåíî 1000 íàêîïëåíèé

i = 2

i = 3

i = 1

�èñ. 6. Èåðàðõè÷åñêàÿ ìîäåëü äëÿ îïðåäåëåíèÿýíåðãèè ñâÿçûâàíèÿ â �ÍÊ. Ïåòëè ïåðâîãî (i = 1),âòîðîãî (i = 2) è òðåòüåãî (i = 3) èåðàðõè÷åñêèõóðîâíåé

íîìåðîâ ïåðåíîðìèðîâàíà ýíåðãèåé ïåòåëü èåðàð�õè÷åñêîãî óðîâíÿ i + 1. Ïîëüçóÿñü òåì, ÷òî ýíåð�ãèÿ ïåòåëü â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè ïðîïîðöèîíàëüíàäëèíå (23), ïðåäñòàâèì åå â âèäå F (i)L � k(i)r L. Ïîä�ñòàâëÿÿ â �îðìóëó (15) ñòàòèñòè÷åñêèå âåñà ïåòåëügi;i+L = ekrL=T , ïîëó÷èì âûðàæåíèå äëÿ îïðåäåëå�íèÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè êîìïëåêñà äâóõ ñëó÷àéíûõ�ÍÊ-ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé:F (i+1)m;n = max hFm�1;n + k(i)r ; Fm;n�1 + k(i)r ;(Fm�1;n�1 + u)P(m;n)℄ : (25)Âûðàæåíèå (25) íóæíî ïîíèìàòü ñëåäóþùèì îáðà�çîì. Ïðåæäå âñåãî, îïðåäåëèì ñâîáîäíóþ ýíåðãèþêîìïëåêñà F (2)m;n, â êîòîðîì ìîãóò îáðàçîâûâàòüñÿïåòëè òîëüêî ïåðâîãî èåðàðõè÷åñêîãî óðîâíÿ. Äàëååîïðåäåëèì ýíåðãèþ ñâÿçûâàíèÿ íà îäèí ìîíîìåð âïåòëÿõ âòîðîãî óðîâíÿ êàê407



Î. Â. Âàëüáà, Ñ. Ê. Íå÷àåâ, Ì. Â. Òàìì ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012k(2)r = F (2)m;nm+ n: (26)Ïîäñòàâëÿÿ ïîëó÷åííûé êîý��èöèåíò ñâÿçûâàíèÿñíîâà â �îðìóëó (25), ïîëó÷èì çíà÷åíèÿ ýíåðãèèäëÿ ïåòåëü òðåòüåãî èåðàðõè÷åñêîãî óðîâíÿ, k(3)r , èò. ä. Âåëè÷èíà P(m;n) ó÷èòûâàåò îãðàíè÷åíèå íàìèíèìàëüíîå êîëè÷åñòâî ìîíîìåðîâ, êîòîðûå ìîãóòîáðàçîâàòü ïåòëþ i-ãî èåðàðõè÷åñêîãî óðîâíÿ:P(m;n) =8><>: 1; ìîíîìåðû m è nìîãóò îáðàçîâàòü ñâÿçü;0 â ïðîòèâíîì ñëó÷àå. (27)Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî ìîíîìåðû m è n ìîãóò îáðàçî�âûâàòü ñâÿçü, åñëèà) ó÷àñòîê [m � `;m � 1℄ ïîñëåäîâàòåëüíîñòè S1 íåèìååò ñâÿçåé ñ ó÷àñòêîì [n� `; n� 1℄ ïîäïîñëåäîâà�òåëüíîñòè S2, ãäå ` � ìèíèìàëüíîå êîëè÷åñòâî íó�êëåîòèäîâ, íåîáõîäèìûõ äëÿ �îðìèðîâàíèÿ ïåòëèîïðåäåëåííîãî óðîâíÿ (åñëè m < ` è/èëè n < `,òî ðàññìàòðèâàþòñÿ ñîîòâåòñòâåííî ó÷àñòêè ïîñëå�äîâàòåëüíîñòåé [1;m℄ è/èëè [1; n℄);á) m� 1 ìîíîìåðîâ ïåðâîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè âçà�èìîäåéñòâóåò ñ n� 1 ìîíîìåðàìè âòîðîé ïîñëåäîâà�òåëüíîñòè è ïðè çàìåíå (m � 1) ! m, (n � 1) ! nâûïîëíÿåòñÿ ïóíêò à) (èëè á)).Â òàáëèöå ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ äëÿ êîý��èöèåí�òà ñâÿçûâàíèÿ è ìèíèìàëüíîå êîëè÷åñòâî íóêëåîòè�äîâ â ïåòëÿõ i-ãî óðîâíÿ; âû÷èñëåíèÿ ïðîâîäèëèñüäëÿ ñëó÷àéíûõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé ðàâíîé äëèíûm = n = 104. Äëèíû ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé ñëàáîâëèÿþò íà ñðåäíèé êîý��èöèåíò ñâÿçûâàíèÿ, îä�íàêî ðàññìîòðåíèå áîëüøèõ äëèí ïîçâîëÿåò ïðîâå�ñòè îöåíêó äëÿ áîëüøåãî êîëè÷åñòâà èåðàðõè÷åñêèõóðîâíåé. Îòìåòèì, ÷òî êîý��èöèåíò ñâÿçûâàíèÿ,îïðåäåëÿåìûé ïî äàííîé èåðàðõè÷åñêîé ïðîöåäóðå,ìåäëåííî (ëîãàðè�ìè÷åñêè) ñòðåìèòñÿ ê åäèíèöåñ ðîñòîì êîëè÷åñòâà èåðàðõè÷åñêèõ óðîâíåé (ò. å.ïðè n ! 1). Ëîãàðè�ìè÷åñêàÿ çàâèñèìîñòü îáó�ñëîâëåíà ýêñïîíåíöèàëüíûì ðîñòîì ìèíèìàëüíîãî÷èñëà ìîíîìåðîâ, êîòîðûå ìîãóò îáðàçîâàòü ïåòëþ,li = 3li�1 + 6 (i > 2) ñ óâåëè÷åíèåì íîìåðà èåðàðõè�÷åñêîãî óðîâíÿ i, ñì. òàáëèöó.Òàêèì îáðàçîì, ÷èñëåííî íàáëþäàåìûé êîý��è�öèåíò ñâÿçûâàíèÿ k
 (ðèñ. 5á ) â äåéñòâèòåëüíîñòèçàâèñèò (ëîãàðè�ìè÷åñêè) îò äëèí ðàññìàòðèâàå�ìûõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé è ïîëó÷åííîå íàìè çíà�÷åíèå k
 � 0:92 ëèøü óêàçûâàåò íà òî, ÷òî ïîñëå�äîâàòåëüíîñòè äëèíîé 400�1000 ìîíîìåðîâ îáðàçó�þò ñòðóêòóðó âñåãî ñ äâóìÿ�òðåìÿ èåðàðõè÷åñêèìèóðîâíÿìè.

5.3. �àñïðåäåëåíèå ïåòåëü ïî äëèíàì âëèíåéíûõ è �ÍÊ-ïîäîáíûõ êîìïëåêñàõÌû ïðîàíàëèçèðîâàëè ðàñïðåäåëåíèå äëèí ïå�òåëü â ñòðóêòóðå êîìïëåêñà äëÿ äâóõ ëèíåéíûõ ïî�ëèìåðîâ è äëÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé òèïà �ÍÊ. Íàðèñ. 7a ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòüW (s) ÷èñëà ïåòåëüðàçëè÷íîé äëèíû s äëÿ êîìïëåêñà äâóõ âçàèìîäåé�ñòâóþùèõ ëèíåéíûõ ïîëèìåðîâ. Âèäíî, ÷òî çàâèñè�ìîñòü ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ ÿâëÿåòñÿ ýêñïîíåíöèàëü�íîé. Òàêîå ðàñïðåäåëåíèå õàðàêòåðíî äëÿ ñèñòåìû,â êîòîðîé ñâÿçûâàíèå ðàçëè÷íûõ ìîíîìåðîâ â öåïèïðîèñõîäèò íåçàâèñèìî (ò. å. âåðîÿòíîñòü òîãî, ÷òîñëåäóþùèé ïî öåïè ìîíîìåð îáðàçóåò ñâÿçü, íèêàêíå çàâèñèò îò òîãî, îáðàçóåò ëè ñâÿçü ïðåäûäóùèéìîíîìåð). Äåéñòâèòåëüíî, âåëè÷èíó kl = hF i=n ïðèn� 1 ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê âåðîÿòíîñòü ñâÿçû�âàíèÿ ìîíîìåðà â êîìïëåêñå. Ñ÷èòàÿ, ÷òî ñâÿçûâà�íèå ìîíîìåðà íå çàâèñèò îò òîãî, ó÷àñòâóåò ëè ïðå�äûäóùèé ìîíîìåð âî âçàèìîäåéñòâèè, ÷èñëî ïåòåëüäëèíîé s â ñòðóêòóðå êîìïëåêñà èç äâóõ ëèíåéíûõöåïåé äëèíû n ìîæíî îöåíèòü êàêW (s) = nk2l (1� kl)s: (28)Òàêîå ðàñïðåäåëåíèå äëèí ïåòåëü ïðè n� 1 óäîâëå�òâîðÿåò î÷åâèäíîìó ñîîòíîøåíèþ:nXs=1 sW (s) = (1� kl)n:Íà ðèñ. 7a âèäíî, ÷òî ÷èñëåííûå ðåçóëüòàòû õîðî�øî àïïðîêñèìèðóþòñÿ â ëîãàðè�ìè÷åñêîì ìàñøòà�áå ïðÿìîé y(s) = a � bs, ãäå 
 õîðîøåé òî÷íîñòüþa � ln(nk2l ) è b � ln(1�kl) (ñì. (28)). Òàêèì îáðàçîì,â ëèíåéíûõ êîìïëåêñàõ ñòàòèñòèêà ïåòåëü âûãëÿäèòâ òî÷íîñòè òàê, êàê ïðè íåçàâèñèìîì ñâÿçûâàíèè ìî�íîìåðîâ.Ñóùåñòâåííî èíîå ïîâåäåíèå èìååò ñòàòèñòèêàïåòåëü â êîìïëåêñàõ êàêòóñîîáðàçíîé ñòðóêòóðû, õà�ðàêòåðíîé äëÿ �ÍÊ. Íà ðèñ. 7á ïðåäñòàâëåíà çàâèñè�ìîñòü ÷èñëà ïåòåëü ñ äëèíîé s ïî íàáîðó èç 200 ïàðñëó÷àéíûõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé. Îòìåòèì îñîáåííî�ñòè íàáëþäàåìîãî ðàñïðåäåëåíèÿ. Âî-ïåðâûõ, äëÿçàâèñèìîñòè õàðàêòåðíî ñòåïåííîå ïîâåäåíèå. Ïîêà�çàòåëü ñòåïåííîé çàâèñèìîñòè äëÿ �ÍÊ ðàçíîé äëè�íû ìåíÿåòñÿ â èíòåðâàëå [1:38; 1:5℄. Âî-âòîðûõ, ðàñ�ïðåäåëåíèÿ äëÿ �ÍÊ ñ ðàçëè÷íîé äëèíîé n ñîâïà�äàþò, ÷òî ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü âû÷èñëåíèÿ äëÿ íà�áîðà êîðîòêèõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé. Â-òðåòüèõ, ïðèìàëûõ s (s � 5) õàðàêòåðíî íåáîëüøîå ÷èñëî ïåòåëüñ íå÷åòíîé äëèíîé è áîëüøîå ÷èñëî ïåòåëü ñ ÷åò�íîé äëèíîé (ñì. ðèñ. 7á ). Ïîñëåäíåå îáñòîÿòåëüñòâî408



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012 Ñðàâíåíèå ìîëåêóë �ÍÊ : : :Òàáëèöà. Âåðîÿòíîñòü ñâÿçûâàíèÿ ìîíîìåðîâ â çàâèñèìîñòè îò ÷èñëà óðîâíåé×èñëî ó÷òåííûõ èåðàðõè÷åñêèõ óðîâíåé, i 2 3 4 5 6 7Ìèíèìàëüíîå ÷èñëî ìîíîìåðîâ íà i-ì óðîâíå, li 2 6 24 78 240 726Êîý��èöèåíò ñâÿçûâàíèÿ ïðè ó÷åòå i óðîâíåé, k(i)r 0:851 0:912 0:931 0:937 0:94 0:941
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�èñ. 7. �àñïðåäåëåíèÿ äëèí ïåòåëü â ñòðóêòóðå ëèíåéíîãî êîìïëåêñà äâóõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé (a) (âû÷èñëåíèÿáûëè âûïîëíåíû äëÿ ñëó÷àéíûõ ïîëèìåðîâ äëèíû n = 104, ðåçóëüòàòû óñðåäíÿëèñü ïî íàáîðó èç 1000 ïîñëåäî-âàòåëüíîñòåé) è â êàêòóñîîáðàçíîé ñòðóêòóðå (á ) (âû÷èñëåíèÿ ïðîâîäèëèñü äëÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé ñ äëèíàìèn = m = 75, 100, 200, äëÿ êàæäîãî s áûëî âûïîëíåíî 400 íàêîïëåíèé, äëÿ s � 30 �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ñãëàæè-âàëàñü ïî 10 ñîñåäíèì çíà÷åíèÿì); â � ñòðóêòóðà ïåòëè è ñîîòâåòñòâóþùèé åé ïóòü Ìîöêèíà; ã � ðàñïðåäåëåíèåïóòåé Ìîöêèíà ïî äëèíàì (äëèíà ïóòè ñëó÷àéíîãî áëóæäàíèÿ 200 øàãîâ, êîëè÷åñòâî íàêîïëåíèé 103, äëÿ s � 30�óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ñãëàæèâàëàñü ïî 10 ñîñåäíèì çíà÷åíèÿì)ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî äëÿ ñòðóêòóðû êîìïëåêñà äâóõâçàèìîäåéñòâóþùèõ �ÍÊ ñ ` = 0 õàðàêòåðíî âû�ñîêîå çíà÷åíèå ñðåäíåé ýíåðãèè íà îäèí íóêëåîòèä(k
 � 0:92), êîòîðîå îáóñëîâëåíî âíóòðèïåòëåâûìâçàèìîäåéñòâèåì, à îáðàçîâàíèå ïåòëè ìàëîé äëèíûñ íå÷åòíûì ÷èñëîì íóêëåîòèäîâ ïðèâîäèò ê ïîòåðå,ïî êðàéíåé ìåðå, îäíîé âîçìîæíîé ñâÿçè âíóòðè ïåò�ëè. Òàêèì îáðàçîì, îáðàçîâàíèå ïåòåëü ñ íå÷åòíûì÷èñëîì ìîíîìåðîâ ýíåðãåòè÷åñêè íåâûãîäíî. È íà�êîíåö, äëÿ ðàñïðåäåëåíèÿ õàðàêòåðíî íàëè÷èå ïëà�òî ïðè áîëüøèõ s, ÷òî îáóñëîâëåíî ý��åêòîì êîíå÷�
íîãî ðàçìåðà (ñì., íàïðèìåð, [19℄, ãäå ïîñòðîåíà òå�îðèÿ àíàëîãè÷íîãî ý��åêòà â íåñêîëüêî èíîé ñèñòå�ìå).Îáñóäèì ïîëó÷åííûå ÷èñëåííûå ðàñïðåäåëåíèÿ.Êàæäîé âòîðè÷íîé ñòðóêòóðå ïîëèìåðà ïîñòàâèì âñîîòâåòñòâèå îäíîìåðíîå ñëó÷àéíîå áëóæäàíèå íà1 + 1-ìåðíîé ðåøåòêå, ïîñòðîåííîå ñëåäóþùèì îá�ðàçîì (ñì. ðèñ. 7â). Êàæäîìó ìîíîìåðíîìó çâåíóñîîòâåòñòâóåò îäèí øàã áëóæäàíèÿ. Ýòîò øàã íà�ïðàâëåí íàïðàâî ââåðõ, åñëè ìîíîìåð ÿâëÿåòñÿ ¾íà�÷àëîì ïåòëè¿ (ò. å. ñâÿçàí ñ ìîíîìåðîì, ðàñïîëîæåí�409



Î. Â. Âàëüáà, Ñ. Ê. Íå÷àåâ, Ì. Â. Òàìì ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012íûì ïîñëå íåãî ïî öåïè), íàïðàâî âíèç, åñëè îí ÿâ�ëÿåòñÿ ¾êîíöîì ïåòëè¿ (ò. å. ñâÿçàí ñ ìîíîìåðîì,ðàñïîëîæåííûì äî íåãî ïî öåïè) èëè ãîðèçîíòàëü�íî, åñëè ìîíîìåð íå îáðàçóåò ñâÿçè. Ëåãêî âèäåòü,÷òî òàêîå ïîñòðîåíèå çàäàåò âçàèìíî îäíîçíà÷íîåñîîòâåòñòâèå ìåæäó �ÍÊ-ïîäîáíûìè âòîðè÷íûìèñòðóêòóðàìè ïîëèìåðà è òàê íàçûâàåìûìè ïóòÿìèÌîöêèíà [20℄ � ñîñòîÿùèìè èç ãîðèçîíòàëüíûõ èäèàãîíàëüíûõ ó÷àñòêîâ, äèñêðåòíûìè ñëó÷àéíûìèáëóæäàíèÿìè â âåðõíåé ïîëóïëîñêîñòè, êîíöû êî�òîðûõ çàêðåïëåíû íà îñè àáñöèññ. Âîçâðàùåíèå íàîñü àáñöèññ ñîîòâåòñòâóåò îáðàçîâàíèþ îäíîé ïåò�ëè â ñòðóêòóðå êîìïëåêñà äâóõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ�ÍÊ. Êàê èçâåñòíî [21℄, êîëè÷åñòâî ðàçëè÷íûõ ïó�òåé Ìîöêèíà äëèíû n ñ çàäàííûì êîëè÷åñòâîì ãî�ðèçîíòàëüíûõ øàãîâ t îïðåäåëÿåòñÿ ÷èñëàìè Êàòà�ëàíà:P (n; t) =  nt !C(n�t)=2 ==  nt ! 1n� t2 + 1 0B� n� tn� t2 1CA ; (29)ãäå  nt ! � áèíîìèàëüíûå êîý��èöèåíòû,C(n�t)=2 � ÷èñëà Êàòàëàíà. Ïðè n � 1 (29) èìååòàñèìïòîòè÷åñêóþ çàâèñèìîñòü P (n; t) � n�3=2îò äëèíû ïóòè. Ìû ïîñòðîèëè ðàñïðåäåëåíèåäëèí ïåòåëü â ñëó÷àéíûõ ïóòÿõ Ìîöêèíà, ïðèíÿââåðîÿòíîñòü äèàãîíàëüíîãî øàãà ââåðõ èëè âíèçðàâíîé pm � k
=2 = 0:46, ãäå k
 = 0:92 � ýêñ�ïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷åííîå çíà÷åíèå âåðîÿòíîñòèîáðàçîâàíèÿ ñâÿçè â ñëó÷àéíîé �ÍÊ, à âåðîÿòíîñòüãîðèçîíòàëüíîãî øàãà 1 � 2pm. �åçóëüòàò ïðèâåäåííà ðèñ. 7ã. Âèäíî, ÷òî çàâèñèìîñòü îáëàäàåò âñåìèõàðàêòåðíûìè ñâîéñòâàìè, íàáëþäàåìûìè äëÿðàñïðåäåëåíèÿ äëèí ïåòåëü â ñòðóêòóðå êîìïëåêñàäâóõ �ÍÊ.5.4. Âûäåëåííîñòü àë�àâèòà èç ÷åòûðåõ áóêâÏðåäñòàâëåíèå ñòðóêòóð �ÍÊ â âèäå ïóòåé Ìîö�êèíà, ñòàòèñòèêà êîòîðûõ èçâåñòíà, ïîçâîëÿåò ñäå�ëàòü ñëåäóþùåå íàáëþäåíèå. Çàäàäèìñÿ âîïðîñîì îòîì, ê êàêîìó ïðåäåëó ñòðåìèòñÿ äîëÿ ìîíîìåðîâ,îáðàçóþùèõ ñâÿçè, â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè äëèííîé(n ! 1) öåïè �ÍÊ. Äðóãèìè ñëîâàìè, ìû èíòåðå�ñóåìñÿ óäåëüíîé (â ðàñ÷åòå íà îäíî çâåíî) ýíåðãè�åé îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ äëèííîé �ÍÊ. Îêàçûâàåòñÿ,÷òî ýòî ïðåäåëüíîå çíà÷åíèå ýíåðãèè ñóùåñòâåííî

çàâèñèò îò ÷èñëà èñïîëüçóåìûõ ðàçëè÷íûõ íóêëåî�òèäîâ (áóêâ â àë�àâèòå �ÍÊ) 
. Ñóùåñòâóåò êðèòè�÷åñêîå çíà÷åíèå ÷èñëà áóêâ 
 = 

r, òàêîå ÷òî ïðè
 < 

r äîëÿ ñâÿçàííûõ çâåíüåâ ñòðåìèòñÿ ê åäèíè�öå, òîãäà êàê ïðè 
 > 

r ïðåäåëüíàÿ äîëÿ ñâÿçàííûõçâåíüåâ ìåíüøå åäèíèöû. Óáåäèòüñÿ â ýòîì ìîæíîñëåäóþùèì îáðàçîì. Äëÿ òîãî ÷òîáû äîëÿ ñâÿçàí�íûõ çâåíüåâ â ¾êàêòóñå¿, îáðàçóåìîì ñëó÷àéíîé ïî�ñëåäîâàòåëüíîñòüþ, áûëà ðàâíà åäèíèöå, êàæäîé ïî�ñëåäîâàòåëüíîñòè èç 
n âîçìîæíûõ äîëæåí ñîîòâåò�ñòâîâàòü òàê íàçûâàåìûé ïóòü Äèêà (ò. å. ïóòü Ìîö�êèíà, â êîòîðîì íåò ãîðèçîíòàëüíûõ øàãîâ). Êîëè�÷åñòâî ïóòåé Äèêà G(n) äëèíû n îïðåäåëÿåòñÿ �îð�ìóëîé (29), ïðè k = 0 è ïðè n� 1 èìååò àñèìïòîòè�÷åñêîå âûðàæåíèå: G(n) � 4n=2n3=2 : (30)Çàìåòèì, ÷òî îäèí è òîò æå ïóòü Äèêà ìîæåò îïè�ñûâàòü îñíîâíîå ñîñòîÿíèå ðàçíûõ ïîëèìåðîâ. Äåé�ñòâèòåëüíî, êàæäàÿ ïàðà ¾ïîäúåì/ñïóñê¿ â ïóòè Äè�êà ìîæåò áûòü íåçàâèñèìî îò îñòàëüíûõ ðåàëèçîâà�íà 
 ðàçíûìè ñïîñîáàìè (â ñëó÷àå �ÍÊ âîçìîæíûåâàðèàíòû � ýòî A�T, T�A, C�G, G�C). Òàêèì îá�ðàçîì, ÷èñëî ðàçëè÷íûõ ïåðâè÷íûõ ñòðóêòóð, äëÿêîòîðûõ ñóùåñòâóþò ñîâåðøåííûå (ò. å. ïîëíîñòüþñâÿçàííûå) âòîðè÷íûå ñòðóêòóðû, íå ïðåâûøàåòW (n) = G(n)
n=2 � (4
)n=2n3=2 : (31)Ýòî îöåíêà ñâåðõó, òàê êàê, âîîáùå ãîâîðÿ, îäíîé èòîé æå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ìîæåò ñîîòâåòñòâîâàòüíåñêîëüêî ðàçëè÷íûõ ïóòåé Äèêà. Òåì íå ìåíåå,åñòåñòâåííî îæèäàòü, ÷òî ïðè 
 ! 

r ÷èñëî òàêèõïîñëåäîâàòåëüíîñòåé ñ äâóìÿ è áîëåå ñîâåðøåííû�ìè âòîðè÷íûìè ñòðóêòóðàìè ñòàíîâèòñÿ ìàëûì. Âòàêîì ñëó÷àå, ñðàâíèâàÿ (31) ñ ïîëíûì ÷èñëîì âîç�ìîæíûõ ïåðâè÷íûõ ñòðóêòóð W0(n) = 
n, ïîëó÷àåì

r = 4: ïðè 
 < 

r â ïðåäåëå n ! 1 ïðàêòè÷å�ñêè ëþáîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ñîîòâåòñòâóåò ñîâåð�øåííàÿ âòîðè÷íàÿ ñòðóêòóðà è ýíåðãèÿ ïîñëåäîâà�òåëüíîñòè íà îäíó ïàðó íóêëåîòèäîâ ñòðåìèòñÿ êåäèíèöå, â òî âðåìÿ êàê äëÿ ñëó÷àéíûõ ïîëèìåðîâñ 
 > 

r äîëÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé, äîïóñêàþùèõñîâåðøåííóþ âòîðè÷íóþ ñòðóêòóðó, ýêñïîíåíöèàëü�íî ìàëà. Äîáàâëåíèå ãîðèçîíòàëüíûõ øàãîâ â ïóòèÌîöêèíà ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ âîçìîæíûõ êàê�òóñîîáðàçíûõ êîí�èãóðàöèé (29), ÷òî ïîçâîëÿåò ñî�ïîñòàâèòü êàæäîé ñëó÷àéíîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ñ
 � 

r ïóòü â ñëó÷àéíîì áëóæäàíèè, ñîîòâåòñòâóþ�ùèé åå îïòèìàëüíîé âòîðè÷íîé ñòðóêòóðå. Îäíàêîâ ýòîì ñëó÷àå äîëÿ ñâÿçàííûõ çâåíüåâ â îïòèìàëü�íîé âòîðè÷íîé ñòðóêòóðå îñòàåòñÿ â ïðåäåëå n!1410



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 2, 2012 Ñðàâíåíèå ìîëåêóë �ÍÊ : : :ìåíüøå åäèíèöû. Ïðè 

r = 4 (÷òî, íàïîìíèì, ñîîò�âåòñòâóåò ðåàëüíûì �ÍÊ) ìû îæèäàåì êðèòè÷åñêîåïîâåäåíèå: ïðè n ! 1 êîý��èöèåíò ñâÿçûâàíèÿñòðåìèòñÿ ê åäèíèöå ëîãàðè�ìè÷åñêè (ñì. òàáëèöó).Òàêèì îáðàçîì, 

r = 4 îêàçûâàåòñÿ âûäåëåííûìçíà÷åíèåì äëÿ ÷èñëà áóêâ: ýòî íàèáîëüøåå ÷èñëî,ïðè êîòîðîì äëèííàÿ ñëó÷àéíàÿ �ÍÊ â òåðìîäèíà�ìè÷åñêîì ïðåäåëå ìîæåò îáðàçîâûâàòü ïî÷òè ñîâåð�øåííóþ âòîðè÷íóþ ñòðóêòóðó.Ïî ñîâðåìåííûì ïðåäñòàâëåíèÿì [22℄ âîçíèêíî�âåíèå æèçíè áûëî ñâÿçàíî ñî ñïîíòàííîé ñàìîðå�ïëèêàöèåé ñëó÷àéíûõ ìîëåêóë �ÍÊ. Â ñâÿçè ñ ýòèìïðåäñòàâëÿåòñÿ, ÷òî ïðèâåäåííîå íàáëþäåíèå ìîæåòèìåòü îòíîøåíèå ê îáúÿñíåíèþ òîãî �àêòà, ÷òî ïðè�ðîäíûå ÄÍÊ è �ÍÊ èìåþò èìåííî ÷åòûðå ðàçëè÷�íûõ íóêëåîòèäà. �àçâåðíóòîå îáñóæäåíèå äàííîãîâîïðîñà ïðèâåäåíî â ðàáîòå [23℄.6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäëîæåí íîâûé ïîäõîäê îïðåäåëåíèþ ýíåðãèè ñâÿçûâàíèÿ äâóõ áèîïîëè�ìåðîâ, ñïîñîáíûõ îáðàçîâûâàòü ñëîæíóþ èåðàðõè�÷åñêóþ âòîðè÷íóþ ñòðóêòóðó, ñâîéñòâåííóþ ìîëå�êóëàì �ÍÊ. Íàïîìíèì åùå ðàç îñíîâíûå ïîëîæå�íèÿ ìîäåëè. Âî-ïåðâûõ, çàäà÷ó î âûðàâíèâàíèèäâóõ áóêâåííûõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé ìû ïðåäñòà�âèëè êàê çàäà÷ó î âû÷èñëåíèè ñâîáîäíîé ýíåðãèèîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ (ò. å. ïðè T ! 0) ñòàòèñòè÷å�ñêîé ìîäåëè, îïèñûâàþùåé êîìïëåêñîîáðàçîâàíèåäâóõ ëèíåéíûõ ïîëèìåðîâ. Âî-âòîðûõ, ó÷ëè ñïîñîá�íîñòü êàæäîãî èç ïîëèìåðîâ îáðàçîâûâàòü ñëîæíóþèåðàðõè÷åñêóþ �ÍÊ-ïîäîáíóþ ñòðóêòóðó è ïîëó�÷èëè âûðàæåíèå äëÿ ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû òàêî�ãî êîìïëåêñà ïðè òåìïåðàòóðå, îòëè÷íîé îò íóëÿ.Â-òðåòüèõ, ïåðåõîäÿ â êîíå÷íîì âûðàæåíèè ñíîâà êïðåäåëó T ! 0, ïîëó÷èëè íåëîêàëüíûå ðåêóððåíò�íûå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè îñíîâíî�ãî ñîñòîÿíèÿ êîìïëåêñà äâóõ ìîëåêóë �ÍÊ.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ñòðóêòóðà îáðàçóþùåãî�ñÿ êîìïëåêñà äâóõ ïîëèìåðîâ ñèëüíî çàâèñèò îò äå�òàëåé ìîäåëè. Òàê, ñòðóêòóðû, ïðåäñòàâëåííûå íàðèñ. 4á,â îòëè÷àþòñÿ òîëüêî îäíèì ïàðàìåòðîì âìîäåëè � ìèíèìàëüíûì ðàçìåðîì ïåòëè `. Ñèëüíàÿ÷óâñòâèòåëüíîñòü ãëîáàëüíîé òîïîëîãèè îïòèìàëü�íîé ñòðóêòóðû ê ìèêðîñêîïè÷åñêèì äåòàëÿì ìîäå�ëè ÿñíî ïîêàçûâàåò, ÷òî, äëÿ òîãî ÷òîáû ïîëó÷àòüýêñïåðèìåíòàëüíî äîñòîâåðíûå ðåçóëüòàòû, íåîáõî�äèìî èìåòü ïîäðîáíóþ èí�îðìàöèþ î òî÷íûõ çíà�÷åíèÿõ ïåòëåâîãî �àêòîðà, ýíåðãèé ñâÿçåé è ïàðà�ìåòðà êîîïåðàòèâíîñòè. Êàê óæå óêàçûâàëîñü, ïðè

íåîáõîäèìîñòè âñå ýòè ïàðàìåòðû ìîæíî ó÷åñòü, íåâûõîäÿ çà ðàìêè ïðåäëîæåííîé ìîäåëè.Â äàííîé ðàáîòå ìû ïðîàíàëèçèðîâàëè òàêèåâàæíûå ñòàòèñòè÷åñêèå ñâîéñòâà êîìïëåêñà äâóõñëó÷àéíûõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé �ÍÊ, êàê �ëóêòó�àöèè ñðåäíåé ýíåðãèè ñâÿçûâàíèÿ äâóõ ìàêðîìî�ëåêóë, à òàêæå ðàñïðåäåëåíèå äëèí ïåòåëü (gaps)â îáðàçóåìîé ñòðóêòóðå. �åçóëüòàòû ïîêàçàëè,÷òî ñðåäíèå ýíåðãèè è ëèíåéíûõ è �ÍÊ-ïîäîáíûõñòðóêòóð óäîâëåòâîðÿþò ñòàòèñòèêå, ïðèíàäëåæà�ùåé êëàññó óíèâåðñàëüíîñòè KPZ. �àñïðåäåëåíèåäëèí ïåòåëü â ëèíåéíûõ êîìïëåêñàõ ñîâïàäàåò ñîñòàòèñòèêîé, õàðàêòåðíîé äëÿ íåçàâèñèìîãî ñâÿ�çûâàíèÿ ìîíîìåðîâ â öåïè. �àñïðåäåëåíèå ïåòåëüâ ¾êàêòóñàõ¿ õîðîøî îïèñûâàåòñÿ ìîäåëüþ ñëó�÷àéíîãî áëóæäàíèÿ. Êðîìå òîãî, ïðîàíàëèçèðîâàâïîâåäåíèå óäåëüíîé ñâîáîäíîé ýíåðãèè êîìïëåêñàäâóõ ñëó÷àéíûõ ìîëåêóë �ÍÊ â çàâèñèìîñòè îò÷èñëà ðàçëè÷íûõ ìîíîìåðîâ 
 (¾áóêâ â àë�àâèòå¿),ìû âûñêàçàëè ãèïîòåçó î íàëè÷èè êðèòè÷åñêîãîïîâåäåíèÿ ïðè 
 = 4, ÷òî äåëàåò èñïîëüçóåìûéïðèðîäîé àë�àâèò èç ÷åòûðåõ áóêâ âûäåëåííûì.Àâòîðû áëàãîäàðíû À. À. Ìèðîíîâó è Â. À. Àâå�òèñîâó çà îáñóæäåíèå áèî�èçè÷åñêèõ è ñòàòèñòè÷å�ñêèõ àñïåêòîâ çàäà÷è. �àáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷�íîé ïîääåðæêå ãðàíòà ERASysBio+�66; Ì. Â. Òàììè Î. Â. Âàëüáà áëàãîäàðíû çà òåïëûé ïðèåì ëàáîðà�òîðèè LPTMS, ãäå áûëà âûïîëíåíà îñíîâíàÿ ÷àñòüäàííîé ðàáîòû. ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. K.-M. S
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