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Данный обзор посвящён холестерическим жидкокристаллическим фазам ДНК. Обсуждаются послед-
ние результаты компьютерного моделировния для исследования ЖК-фаз. В основом, рассматривается под-
ход в рамках электростатической модели ДНК. Обсуждается специфика метода Монте-Карло для прове-
дения расчётов. 
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Рис. 1. Схематическое изображение молекулярного порядка в жидких кристаллах: а) нематическая,
б) холестерическая, в) смектическая А, г) смектическая С фазы.
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Рис. 2. Схематичное изображение молекулы вещества, которое может образовывать биаксиальный
нематик. Линейные размеры по трем направлениям существенно различны
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Рис. 4. Различные аспекты холестерической фазы, полученные с помощью электронной микроско-
пии [12]. a) Общий вид холестерической фазы с периодическим рельефом (белые стрелки) наблю-
даемый в поляризационной микроскопии. Видны структурные дефекты (стрелки) (увеличение
4500). (b-d) При большем увеличении видно три различных вида текстур, которые образуются при
сколе образца перпендикулярно (b, увеличение 39400), параллельно (c, увеличение 18400) и под
углом (d, увеличение 18400) к холестерической оси. На рисунке (b) молекулы ДНК однонаправлен-
но ориентированы с видимым локальным беспорядком около среднего направления (двойная
стрелка). На (с) наблюдаются периодические структуры, связанные с периодическим расположени-
ем молекул относительно скола. Исходя из микрофотографии может быть измерена половина шага
холестерика. На (d), благодаря регулярному повороту ориентации молекул, можно наблюдать
серии вложенных арок. 
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Рис. 8: Графики U(ξ), φ1, φ2 - углы поворота молекул вокруг длинной оси, ξ - угол между
молекулами. Слева: φ1 = φ2 = 0. Минимумы в точках ξ = −3.134351 рад, U = −3.60725;
ξ = −0.007241 рад, U = −3.614658; ξ = 3.148834 рад, U = −3.618762. Справа: φ1 = φ2 = π/2.
Минимум в точке ξ = −0.000467 рад, U = −3.671014.
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COMPUTER MODELING OF LIQUID CRYSTALLINE
PHASES OF DNA 

There are different approaches to the study of the liquid crystalline phases of the DNA. They could be based on
either (1) the formation of a net of hydrogen bonds in solvent, or (2) the electrostatic interaction between molecules
of the DNA. This review article is primarily concerned with the second proposition. The study relies on the exten-
sive use of computer modeling, and in particular the Monte-Carlo method. We discuss problems that arise in its
implementation.
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