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Рас тво ры мо ле кул ДНК при оп ре де лён ных ус ло ви ях (ион ный со став, тем пе ра ту ра, кон цен т ра ция ДНК)
об ра зу ют жид ко к ри с тал ли че с кие фа зы, а имен но хо ле с те ри ки. Рас твор ДНК мо жет рас сма т ри вать ся как
ан самбль стерж ней, ко то рый не име ет транс ля ци он ной упо ря до чен но с ти, как обыч ные кри с тал лы, но мо -
жет иметь ори ен та ци он ную упо ря до чен ность, т.е. об ра зо вы вать жид ко к ри с тал ли че с кую фа зу. При этом
су ще с т вен но, что вза имо дей ствие мо ле кул ДНК име ет в зна чи тель ной сте пе ни элек тро ста ти че с кую при -
ро ду, обус лов лен ную на ли чи ем за ря дов фо сфат ных групп и ди поль ных мо мен тов пар ос но ва ний. В ра бо -
те рас сма т ри вал ся от ре зок мо ле ку лы ДНК как од но мер ная це поч ка, ос на щён ная за ря да ми фо сфа тов и ди -
по ля ми пар ос но ва ний. По ка за но на ли чие хо ле с те ри че с кой фа зы. Вы яс не на роль ней тра ли за ции фо сфат -
ных за ря дов.
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Рис. 1. Фрагмент молекулы ДНК и схематическое изображение витка спирали
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Моделирование жидкокристаллических фаз ДНК 7

Рис. 2. Нематик, холестерик

Рис. 3. Дипольные моменты основаниq:(a) гуанин, (b) цитозин, (c) аденин, (d) тимин 
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Рис. 4. Структурные формулы spermine +3, spermidine +4

Рис. 5. Схе ма ти че с кое изо бра же ние мо де ли мо ле ку лы ДНК: кру жоч ка ми обоз на че ны за ря ды, стрел ка -
ми – ди поль ные мо мен ты пар ос но ва ний. Ди по ли пер пен ди кул ляр ны оси мо ле ку лы, от но си тель ный
угол по во ро та меж ду ди по ля ми – π / 5 
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Рис. 6. Мо дель ная конфрма ция мо ле кул в рас сма т ри ва е мом чис лен ном мо де ли ро ва нии. Мо ле ку лы на хо -
дят ся в пло с ко с тях, пер пен ди ку ляр ных об щей пря мой, рас сто я ние меж ду пло с ко с тя ми со сед них мо ле кул
фик си ро ва но и оди на ко во. Пунк тир ная ли ния ука зы ва ет на прав ле ние, па рал лель ное ниж ней мо ле ку лы

Рис. 7. Зависимость энергии от угла поворота между соседними молекулами. Заряд Q=0,08
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Рис. 8. Зависимость энергии от угла поворота между соседними молекулами. Заряды 0,05
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Рис. 9. Киральный угол, в радианах, в зависимости от номера молекулы. Температура 300 К

Рис. 10. Угол отклонения соседних молекул в зависимости от номера молекулы. Температура 300 К
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Моделирование жидкокристаллических фаз ДНК 13

Рис. 11. Способ распараллеливания. Каждый процесс считает элементарную энергию взаимодействия
ячейки одной молекулы с ячейкой другой
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MODELING LIQUID-CRYSTALLINE 
PHASES OF DNA

Solutions of the DNA molecules may form  liquid-crystalline phases, specifically cholesterics. Depending on con-
centration of DNA, temperature, and ion strength,  its molecules may constitute  ensembles of rods that does not pos-
sess  translational symmetry but has the orientational one.  
By now it is generally accepted that the interaction between the molecules of DNA in solution is essentially of an
electrostatic nature determined by the charges of the phosphate groups and the dipoles of the base pairs. We model
the molecule of DNA on a one-dimensional segment framed with the phosphate charges and the dipoles of the base
pairs. Within the framework of the above model we find a spatial conformation of molecules  that mimics the cho-
lesteric phase. It turns out that the neutralization of the phosphate charges play crucial role in the formation of  the
above cholesteric phase. 
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