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2 Ââåäåíèå.

Ôàçîâûå ïåðåõîäû â ïîëèìåðíûõ öåïÿõ âûçûâàþò áîëüøîé èíòåðåñ è ñòàâÿò ïå-
ðåä èññëåäîâàòåëÿìè ìíîæåñòâî çàäà÷. Ïåðâîíà÷àëüíî èíòåðåñ ê ïîëèìåðíûì ãëî-
áóëàì è ïåðåõîäàì êëóáîê � ãëîáóëà áûë âûçâàí ïîòðåáíîñòÿìè ìîëåêóëÿðíîé áèî-
ôèçèêè ïî òîé ïðè÷èíå, ÷òî ìàêðîìîëåêóëû áåëêîâ-ôåðìåíòîâ îáû÷íî ñóùåñòâóþò
â æèâîé êëåòêå â âèäå ïëîòíûõ ãëîáóë. Ïðè íàãðåâàíèè èëè èçìåíåíèè ñîñòàâà ðàñ-
òâîðèòåëÿ, â êîòîðîì íàõîäÿòñÿ áåëêè, îíè ìîãóò äåíàòóðèðîâàòü. Ïåðâûõ èññëåäî-
âàòåëåé ïåðåõîäà êëóáîê�ãëîáóëà âäîõíîâëÿëà ìûñëü, ÷òî èçó÷åíèå ýòîãî ïåðåõîäà
ïîìîæåò ïîíÿòü ìåõàíèçì äåíàòóðàöèè áåëêîâ. Âïîñëåäñòâèè âûÿñíèëîñü,÷òî íåëüçÿ
ïðîâåñòè îäíîçíà÷íîãî ñîîòâåòñòâèÿ ìåæäó ïåðåõîäîì êëóáîê � ãëîáóëà è äåíàòó-
ðàöèåé áåëêîâ. Îäíàêî, ñàì ïî ñåáå ïåðåõîä êëóáîê�ãëîáóëà âåñüìà ñâîåîáðàçåí è
íåîáû÷åí.Ìíîãèå ðàñïðîñòðàíåííûå ÿâëåíèÿ â ôèçèêå ïîëèìåðîâ�îò îáðàçîâàíèÿ
êîìïàêòíîé ôîðìû ÄÍÊ äî êîëëàïñà ïîëèìåðíûõ ñåòîê � ìîãóò áûòü îïèñàíû êàê
ïåðåõîäû òèïà êëóáîê � ãëîáóëà.

Öåëü ðàáîòû.

Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ íàïèñàíèå ïðîãðàììû äëÿ èçó÷åíèÿ ìîäåëè ïå-
ðåõîäà êëóáîê-ãëîáóëà â äâóìåðíîì ïðîñòðàíñòâå íà êâàäðàòíîé ðåøåòêå, èçó÷åíèå
èíòåðåñíûõ ñâîéñòâ ãëîáóëÿðíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðè ââåäåíèè ýíåðãèè æåñòêîñòè.
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3 Èññëåäóåìûå ìîäåëè

3.1 Ìîäåëè ñëó÷àéíûõ áëóæäàíèé íà êâàäðàòíîé ðåøåòêå

äëÿ îäèíî÷íîé öåïè ñ èñêëþ÷åííûì îáúåìîì.

3.1.1 Ïðîñòàÿ âûáîðêà.

Ïðîñòîé (ïðÿìîé) ìåòîä ìîäåëèðîâàíèÿ Ìîíòå-Êàðëî çàêëþ÷àåòñÿ â ãåíåðèðî-
âàíèè íåçàâèñèìûõ êîíôîðìàöèé öåïåé, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ ëîìàíûìè íà ïðîñòðàí-
ñòâåííîé ðåøåòêå. Íà êàæäîì øàãå àëãîðèòìà ëþáûå èç k âîçìîæíûõ íàïðàâëåíèé
âûáèðàþòñÿ ñ ðàâíîé âåðîÿòíîñòüþ. Åñëè ïðîèçîøëî ñàìîïåðåñå÷åíèå öåïè íà êàêîì-
ëèáî øàãå, ñãåíåðèðîâàííàÿ êîíôîðìàöèÿ îòáðàñûâàåòñÿ.

Ñóùåñòâóþò ìîäèôèöèðîâàííûå ìåòîäû ïðîñòîé âûáîðêè. Ñðåäè íèõ � ïðîñòàÿ
âûáîðêà áåç âîçâðàòà, êîãäà øàã íàçàä çàïðåùåí, à îäíî èç îñòàâøèõñÿ k−1 íàïðàâ-
ëåíèé âûáèðàåòñÿ ðàâíîâåðîÿòíî.

Ðèñ. 1: Äîëÿ ïðèíÿòûõ ïîïûòîê â çàâèñèìîñòè îò äëèíû öåïè

Ìåòîä õàðàêòåðèçóåòñÿ çíà÷èòåëüíûì êîëè÷åñòâîì îòáðîøåííûõ öåïåé èç-çà ñà-
ìîïåðåñå÷åíèé, ÷òî ñòàíîâèòñÿ îñîáåííî ñóùåñòâåííûì ïðè ðîñòå äëèíû öåïè N :

WN = W0 × exp−λN (1)

, ãäåWN� êîëè÷åñòâî öåïåé, ñãåíåðèðîâàííûõ áåç ñàìîïåðåñå÷åíèé;W0 � îáùåå ÷èñ-
ëî ïîïûòîê ïîñòðîèòü öåïü. Äàííûé ìåòîä ÿâëÿåòñÿ ýôôåêòèâíûì äëÿ ñðàâíèòåëüíî
ìàëûõ äëèí, N ≈ 100.

3.1.2 Âûáîðêà ñî ñìåùåíèåì. Àëãîðèòì Ðîçåíáëþòîâ.

Àëãîðèòì ó÷èòûâàåò âåðîÿòíîñòü íà êàæäîì øàãå ñãåíåðèðîâàòü öåïü íà ðåøåò-
êå:

1)Óçëû ðåøåòêè, êîòîðûå çàíÿòû óæå ïîñòðîåííîé ÷àñòüþ öåïè, íå ðàññìàòðèâà-
þòñÿ.

2)Ãåíåðèðîâàíèå íîâîãî øàãà ïðîèñõîäèò â îäíîì èç ñâîáîäíûõ íàïðàâëåíèé ðå-
øåòêè.
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3) Åñëè ðåàëèçîâàëàñü òóïèêîâàÿ ñèòóàöèÿ (÷òî ÿâëÿåòñÿ îòíîñèòåëüíî ðåäêèì
ñîáûòèåì), òî äàííàÿ ïîïûòêà ïîñòðîèòü öåïü îòáðàñûâàåòñÿ.

Äàííûé ìåòîä îáëàäàåò ïðåèìóùåñòâîì: åñëè ñóùåñòâóåò õîòÿ áû îäíà âîçìîæ-
íîñòü äàëüíåéøåãî ïîñòðîåíèÿ öåïè, îíà áóäåò ðåàëèçîâàíà.

Øàãè àëãîðèòìà:
1)Íà i-îì øàãå îïðåäåëÿåòñÿ ÷èñëî ki ñâîáîäíûõ óçëîâ.
2)Øàã ñîâåðøàåòñÿ â îäèí èç ýòèõ óçëîâ ñ âåðîÿòíîñòüþ 1

ki
.

3)Êîíôîðìàöèÿ ãåíåðèðóåòñÿ äî òåõ ïîð, ïîêà íå áóäåò äîñòèãíóòà çàäàííàÿ äëè-
íà öåïè N , èëè ïîêà íå ðåàëèçóåòñÿ òóïèêîâàÿ ñèòóàöèÿ.

Âåðîÿòíîñòü ïîñòðîèòü íåêîòîðóþ êîíôîðìàöèþ äëèíû N :

P = const×
N∏
i=1

1

ki
(2)

Âåñ, ñ êîòîðûì êîíôîðìàöèÿ âõîäèò â ôîðìóëó äëÿ ñðåäíèõ çíà÷åíèé íàáëþäà-
åìûõ âåëè÷èí, îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëåí ýòîé âåðîÿòíîñòè.

Ïîëó÷àåòñÿ âûáîðêà co ñìåùåíèåì , ïîòîìó ÷òî êîíôîðìàöèè öåïè íå ÿâëÿþòñÿ
ðàâíîâåðîÿòíûìè. Äëÿ êîìïåíñàöèè ñìåùåíèÿ âûáîðêè óñðåäíåíèå íàáëþäàåìûõ
âåëè÷èí A ïðîèçâîäèòñÿ ñ âåñàìè W :

< A >=< A >W=
1∑M

j=1W
(j)
N

×
M∑
j=1

AjW
(j)
N ;W

(j)
N = 1 ×

N∏
i=2

k
(j)
i

k − 1
(3)

Çàìå÷àíèå: ïðè ìîäåëèðîâàíèè äàííûì ìåòîäîì ïîëó÷àþòñÿ áîëåå êîìïàêòíûå
öåïè.

3.1.3 Àëãîðèòì Ðîçåíáëþòîâ ñ ó÷åòîì ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ.

Äëÿ ñîçäàíèÿ êîíôèãóðàöèè îäíîé ïîëèìåðíîé öåïè èç N ìîíîìåðîâ èñïîëüçó-
åòñÿ ñëåäóþùàÿ ñõåìà:

1) Ïåðâûé ìîíîìåð ïîìåùàåòñÿ â ñëó÷àéíîå ìåñòî íà ðåøåòêå, è åãî ðîçåíáëþ-
òîâñêèé âåñ w1 = k.

2) Äëÿ âñåõ ñëåäóþùèõ ñåãìåíòîâ i = 2, 3, ..., N ðàññìàòðèâàþòñÿ âñå k ïðîáíûõ
ïîçèöèé, ñîñåäíèõ ñ ñåãìåíòîì i− 1.Ýíåðãèÿ j-ãî ïðîáíîãî ïîëîæåíèÿ îáîçíà÷àåòñÿ
÷åðåç ε. Èç k âîçìîæíîñòåé âûáèðàåòñÿ îäíà, íàïðèìåð n, ñ âåðîÿòíîñòüþ :

p(i)(n) =
exp[−ε]
wi

(4)

, ãäå wi îïðåäåëÿþòñÿ êàê

wi =
k∑
j=1

exp[−ε] (5)

3)Âòîðîé øàã ïîâòîðÿåòñÿ äî òåõ ïîð, ïîêà íå âûðàñòåò âñÿ öåïü. Ïîñëå ýòîãî
âû÷èñëÿåòñÿ ðîçåíáëþòîâñêèé âåñ êîíôèãóðàöèè n:

W (n) =
N∏
i=1

wi
k

(6)
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Cõåìà èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ñîçäàíèÿ áîëüøîãî ÷èñëà êîíôèãóðàöèé M , è ñðåäíèå
ñâîéñòâà öåïåé ðàññ÷èòûâàþòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

< A >=< A >W=

∑M
n=1A(n)W (n)∑M

n=1W (n)
(7)

4 Ôàçîâûé ïåðåõîä êëóáîê-ãëîáóëà.

Åñëè ïîëèìåðíûå öåïè íå èäåàëüíû, ïðè èõ îïèñàíèè íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü
âçàèìîäåéñòâèå äàëåêèõ ïî öåïè çâåíüåâ. Åñëè îïðåäåëÿþùåå çíà÷åíèå èìååò îò-
òàëêèâàíèå çâåíüåâ, êëóáîê íàáóõàåò ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàçìåðàìè èäåàëüíîãî êëóáêà.
Åñëè ìîíîìåðíûå çâåíüÿ ïðèòÿãèâàþòñÿ, ïîëèìåðíàÿ öåïü �êîíäåíñèðóåòñÿ� íà ñåáÿ,
îáðàçóÿ êîíôîðìàöèþ ïëîòíîé ñòðóêòóðû - òàê íàçûâàåìóþ ïîëèìåðíóþ ãëîáóëó.
Èëëþñòðàöèÿ ïåðåõîäà:

Ðèñ. 2: Ôàçîâûé ïåðåõîä êëóáîê-ãëîáóëà â ïîëèìåðíîé öåïè

4.1 Ïîíÿòèå Θ� òåìïåðàòóðû.

Ïðè âûñîêèõ çíà÷åíèÿõ òåìïåðàòóðû T îòíîøåíèå ε/kT ìíîãî ìåíüøå 1 , è èìååò
çíà÷åíèå òîëüêî îòòàëêèâàíèå çâåíüåâ, êëóáîê äîëæåí íàáóõàòü. Ïðè íèçêèõ çíà-
÷åíèÿõ òåìïåðàòóðû êëóáîê ñæèìàåòñÿ è ôîðìèðóåò ãëîáóëó (ïðîèñõîäèò êîëëàïñ
öåïè).

Ñóùåñòâóåò íåêîòîðîå ïðîìåæóòî÷íîå çíà÷åíèå òåìïåðàòóðû, ïðè êîòîðîì ýô-
ôåêòû ïðèòÿæåíèÿ è îòòàëêèâàíèÿ êîìïåíñèðóþòñÿ.Ýòà òåìïåðàòóðà íàçûâàåòñÿ Θ
� òåìïåðàòóðîé.

Ñóùåñòâîâàíèå Θ-òî÷êè, â êîòîðîé âçàèìîäåéñòâèÿ çâåíüåâ íå âëèÿþò íà êîí-
ôîðìàöèþ êëóáêà, åñòü ñïåöèôè÷åñêîå ïîëèìåðíîå ñâîéñòâî, ñâÿçàííîå ñ ìàëîñòüþ
êîíöåíòðàöèè çâåíüåâ â êëóáêå.

Çàâèñèìîñòü êâàäðàòà ðàäèóñà èíåðöèè R2
i (êâàäðàòà ðàññòîÿíèÿ ìåæäó êîíöàìè

öåïè) îò äëèíû öåïè ðàçëè÷íû äëÿ ñîñòîÿíèé êëóáêà è ãëîáóëû:
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
R2
i ∼ N1,5, ε = 0(êëóáîê)

R2
i ∼ N, εθ = Θ(òåòà-òî÷êà) (8)

R2
i ∼ N, ε > εθ(ãëîáóëà)

5 Ââåäåíèå ýíåðãèè æåñòêîñòè â ïîëèìåðíîé öåïè.

Æåñòêîñòü â ïîëèìåðíîé öåïè ìîæíî ââåñòè òàêèì îáðàçîì:
1) Ïóñòü áîëåå âûãîäíûì ÿâëÿåòñÿ íàðàùèâàíèå âäîëü öåïè, òî åñòü εg = −1 äëÿ

ïðÿìîãî õîäà è εg = 0 èëè +1 äëÿ ïîâîðîòà íà 90 ãðàäóñîâ (ïîëó÷àåòñÿ æåñòêàÿ
öåïü).

2) Åñëè æå âûèãðûø ýíåðãèè ïðîèñõîäèò ïðè ïîâîðîòå íà ïðÿìîé óãîë, à äëÿ
íàïðàâëåíèÿ âäîëü öåïè ââåñòè ýíåðãèþ æåñòêîñòè εg = 0 èëè +1, òî ïîëó÷èòñÿ
öåïü, êîòîðàÿ îáðàçóåò áîëåå ïëîòíóþ ñòðóêòóðó.

6 Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû è âûâîäû.

Ðåàëèçîâàííûå â ïðîãðàììå ìåòîäû äàëè ñëåäóþùèå ðåçóëüòàòû:
1)Ïðîâåðåíà çàâèñèìîñòü, îïèñûâàåìàÿ ôîðìóëîé (1), äîëè ïðèíÿòûõ ïîïûòîê

îò äëèíû öåïè â ìåòîäå ïðîñòîé âûáîðêè áåç âîçâðàòà:

0 1 0 2 0 3 0 4 0 5 0 6 0 7 0

0 , 0 1

0 , 1

1

log
10

(Ac
c)

N

E q u a t i o n y  =  a  +  b * x
W e i g h t N o  W e i g h t i n g
R e s i d u a l  S u m  o f  
S q u a r e s

0 , 0 3 8 8 8

P e a r s o n ' s  r - 0 , 9 9 7 3 1
A d j .  R - S q u a r e 0 , 9 9 3 7 2

V a l u e S t a n d a r d  E r r o r
I I n t e r c e p t 0 , 4 0 7 4 9 0 , 0 5 5 5 2

S l o p e - 0 , 0 4 4 0 9 0 , 0 0 1 3 2

Ðèñ. 3: Äîëÿ ïðèíÿòûõ ïîïûòîê â çàâèñèìîñòè îò äëèíû öåïè
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2)Ïîñòðîåíà çàâèñèìîñòü äîëè ïðèíÿòûõ ïîïûòîê îò äëèíû öåïè â àëãîðèòìå
Ðîçåíáëþòîâ, ãäå ïîñòðîåíèå öåïè ïðåêðàùàåòñÿ, åñëè âîçíèêëà òóïèêîâàÿ ñèòóàöèÿ:

1 0 2 0 3 0 4 0 5 0 6 0 7 0
0 , 5

0 , 6

0 , 7

0 , 8

0 , 9

1 , 0

L e n g t h

E q u a t i o n y  =  a  +  b * x
W e i g h t N o  W e i g h t i n g
R e s i d u a l  S u m  
o f  S q u a r e s

0 , 0 0 2 7 3 0 , 0 0 2 8 6

P e a r s o n ' s  r - 0 , 9 9 2 3 5 - 0 , 9 9 1 9 2
A d j .  R - S q u a r e 0 , 9 8 1 7 2 0 , 9 8 0 6 8

V a l u e S t a n d a r d  E r r o r
P I n t e r c e p t 1 , 1 1 5 6 3 0 , 0 1 9 7 5

S l o p e - 0 , 0 0 7 9 4 4 , 4 1 5 9 3 E - 4
R I n t e r c e p t 1 , 1 1 5 2 4 0 , 0 2 0 2 2

S l o p e - 0 , 0 0 7 9 1 4 , 5 2 2 2 7 E - 4

P a r t

Ðèñ. 4: Äîëÿ ïðèíÿòûõ ïîïûòîê â çàâèñèìîñòè îò äëèíû öåïè

3) Ïðè ââåäåíèè ýíåðãèè â ïîëèìåðíîé öåïî÷êå ñòðîèëàñü çàâèñèìîñòü äåñÿòè÷-
íîãî ëîãàðèôìà êâàäðàòà ðàäèóñà èíåðöèè ïðè ðàçíûõ çíà÷åíèÿõ ýíåðãèè ε îò äåñÿ-
òè÷íîãî ëîãàðèôìà äëèíû öåïè N .Ïðè äîñòèæåíèè òåòà-òî÷êè íàêëîí, ñîãëàñíî (8)
ïåðåñòàâàë ìåíÿòüñÿ. Òàêèì îáðàçîì áûëà îïðåäåëåíà òåòà-òî÷êà ïåðåõîäà êëóáîê-
ãëîáóëà:ε = (0.6 ± 0.1)kT .
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E q u a t i o n y  =  a  +  b * x
W e i g h t N o  W e i g h t i n g
R e s i d u a l  S u m  
o f  S q u a r e s

0 , 0 0 3 6 9 2 , 6 8 6 9 3 E - 4 9 , 7 1 8 9 3 E - 4 9 , 7 1 8 9 3 E - 4

P e a r s o n ' s  r 0 , 9 9 8 7 6 0 , 9 9 9 9 0 , 9 9 9 6 0 , 9 9 9 6
A d j .  R - S q u a r e 0 , 9 9 7 4 5 0 , 9 9 9 7 9 0 , 9 9 9 1 8 0 , 9 9 9 1 8

V a l u e S t a n d a r d  E r r o r
B I n t e r c e p t 0 , 0 1 6 6 6 0 , 0 1 6 1 7

S l o p e 1 , 2 7 1 0 8 0 , 0 1 1 7 4
C I n t e r c e p t 0 , 0 4 2 3 6 0 , 0 0 4 3 6

S l o p e 1 , 2 0 8 4 3 0 , 0 0 3 1 7

D
I n t e r c e p t 0 , 1 0 9 0 2 0 , 0 0 8 3
S l o p e 1 , 1 5 3 5 1 0 , 0 0 6 0 2
I n t e r c e p t 0 , 1 0 9 0 2 0 , 0 0 8 3
S l o p e 1 , 1 5 3 5 1 0 , 0 0 6 0 2

E I n t e r c e p t 0 , 1 3 8 8 2 0 , 0 0 8 5 9
S l o p e 1 , 1 0 6 2 4 0 , 0 0 6 2 4

F I n t e r c e p t 0 , 2 0 8 1 6 0 , 0 0 6 1 9
S l o p e 1 , 0 5 3 1 9 0 , 0 0 4 4 9

G I n t e r c e p t 0 , 2 0 8 1 6 0 , 0 0 6 1 9
S l o p e 1 , 0 5 3 1 9 0 , 0 0 4 4 9

H I n t e r c e p t 0 , 2 2 0 2 2 0 , 0 1 0 3
S l o p e 1 , 0 5 5 2 8 0 , 0 0 7 4 8

N = 4 0

Ðèñ. 5: Îïðåäåëåíèå òåòà-òî÷êè ïåðåõîäà êëóáîê-ãëîáóëà

4)Äëÿ æåñòêîöåïíîé ìîëåêóëû (εg = −1, ε = −1) çàâèñèìîñòü êâàäðàòà ðàäèóñà
èíåðöèè îò äëèíû öåïè â äâàæäû ëîãàðèôìè÷åñêîé øêàëå:
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E q u a t i o n y  =  a  +  b * x
W e i g h t N o  W e i g h t i n g
R e s i d u a l  
S u m  o f  
S q u a r e s

0 , 0 0 2 2 8

P e a r s o n ' s  r 0 , 9 9 9 4 2
A d j .  R - S q u a r 0 , 9 9 8 6 8

V a l u e S t a n d a r d  E r r
D I n t e r c e p t - 0 , 6 3 6 1 0 , 0 2 0 8 4

S l o p e 2 , 1 2 7 0 2 0 , 0 2 7 3 8

Ðèñ. 6: Æåñòêàÿ öåïü

5) Ïðèìåðû ãëîáóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé öåïè äëèíîé N=30, ïîëó÷åííûå ïðè ýíåðãèè
æåñòêîñòè εg = −1 è ýíåðãèè ïðèòÿæåíèÿ ε = −1:
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Ðèñ. 7: Ïðèìåðû ãëîáóë
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