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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ

Актуальность темы. Работа посвящена актуальной проблеме тео 

ретической физики * исследованию процессов переноса и трансформа 

ции энергии в системе макромолекул, а именно, механизму преобразо 

вания энергии химических связей в механическую энергию перемещения 

макромолекул.

Рассматривается модель, основанная на гицотезе К.Б. Толпвгс 

[II, согласно которой возбуждение водородных связей А-Н...В, сое­

диняющих два полимера (макромолекулярные цепочки), порождает бояее 

дальнодействующие силы и приводит к поступательному перемеяениг 

полимеров.

Из всех способов преобразования химической энергии в механн 

ческую живая система использует наиболее эффективный: преобразова 

ние идет при комнатной температуре, низком давлении и сравнительно 

высоком коэффициенте полезного действия (свыше 30%).

Мышца - биологический двигатель, белковый аппарат которого 

способен использовать энергию химических связей молекул АТФ (ос 

новного "топлива", поддерживающего течение биологических процес 

сов) для совершения механической работы.

Поэтому в качестве характерного примера рассматривается мо­

дель мышечного сокращения.

Сокращение мышцы является следствием относительного взаимного 

перемещения полимеров - белковых толстых (миозиновых) и тонких 

(актиновых) нитей, составляющих мышечное волокно. Причем, тонкие 

нити будучи жестко связаны одним концом с поперечной мембраной 

элементарного участка волокна (саркомера), вызывают при этом со­

кращение его длины, то есть укорочение мышцы. Взаимодействие нитей 

осуществляется посредством "поперечных мостиков" - МИОЗИЧОвЫЯ 
головок в присутствии молекул АТФ. Мостики присоединяются к тонким 

нитям, поворачиваются и продвигают тонкий полимер относительно 

толстого, используя энергию АТФ (21.

Несмотря на большое количество работ в настоящее время оста­

ются открытыми вопросы: 1) о происхождении и природе сил, осуиест- 

вляющих как присоединение миозинового мостика к актиновой ни и, 

так и поворот мостика; 2) о механизме трансформации энергии АТФ е 

механическую работу перемещения полимеров. Следовательно, воэчи-
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кает задача - дать на молекулярном уровне объяснение механизму 

перемещения тонких нитей относительно толстых. Какие силы вызывают 

j t o  движение? Как энергия АТФ расходуется на образование связи, 

тянущее усилие и разрыв мостиков?

Предлагается множество феноменологических теорий (например 

13,4 3) без анализа молекулярного механизма возникновения сил. Как 

правило, наличие сил постулируется и величина их не может быть 

оценена.

Предположим, что тянущие усилия возникают при возбуждении 

водородных связей, соединяющих полимеры актин-миозин и прекращают­

ся при переходе протонов в основное состояние (рис.1). Именно 

возбужденная водородная связь порождает сравнительно дальнодейст- 

вующие силы, вследствии того, что волновая функция возбужденного 

протона обладает большим радиусом состояния. Возбуждение протона 

происходит за рчет энергии АТФ. Энергия, выделяющаяся при разрыве 

химических связей молекул. АТФ г 0.4-0.5 эв. Эта энергия примерно в 

20 раз превышает среднюю тепловую энергию при температурах функ­

ционирования организма (физиологических) , и ее недостаточно для 

изменения электронных состояний молекулы. Энергия же возбуждения 

типичных водородных связей средней силы сравнима с энергией распа­

да АТФ..Поэтому сообщая протону порцию энергии АТФ, можно управ­

лять состоянием водородь-зй связи, и значит, силами взаимодействия 

между биополимерами. Такие возбуждения способны вызывать изменения 

конформаций макромолекул и их перемещение, они могут являться 

одним из этапов в процессах преобразования энергии в живых орга­

низмах .

В связи с этим разработка модели, основанной на определяющей 

роли возбужденных водородных связей в создании тянущего усилия в 

системе полимеров, представляется особенно актуальным.

Целс и задачи работы. Настоящая работа ставит своей целью 

создание теории преобразования энергии химических связей в энергию 

поступательного перемещения протяженных макромолекулярных систем. 

Отсюда вытекают конкретные задачи:

1. Разработать модель молекулярного механизма преобразования 

энергии химических связей в механическую энергию движения полиме­

ров посредством возбуждения водородных связей между ними.

2. С целью получения высоких КПД превращения энергии химичес­
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ких связей в механическую работу определить вероятность процесса 

передачи энергии в системе водородных связей, соединяющих движу 

щиеся полимеры и оценить долю тепловых потерь

3. Решить задачу движения полимеров под действием силы водо 

родных связей и  определить величину перемещения полимеров В ЭЛР 

ментарном акте использования энергии одной молекулы АТФ.

4. Рассмотреть процесс движения совокупности пораллельнорас 

положенных полимеров, связанных водородными связями (модель мышёч 

ного волокна). Оценить значения макроскопических параметров мышцы, 

рассчитать зависимости между ними в различных режимах работы мышиь: 

и сравнить их с эмпирическими.

5. Решить проблему совместного движения взаимодействующих 

квантовой (протоны Н-связей) и классической (полимеры) систем в 

рамкам рассматриваемой модели.

Научная новизна результатов, полученных в дисгертаиин 

состоит в следующем: ' 1
- Развита теория преобразования энергии химических связей р  

механическую энергию перемещения полимеров.

- Выяснены физические условие, при которых энергия коротко 

действующих водородных связей используется на поступательное 

макроскопическое перемещение полимеров.

- Впервые предложен механизм образования связи между полиме 

рами актин-миозин, объяснено возникновение элементарной тянущей 

силы, действующей при этом и вызывающей конформационные изменения 

в миозиновом мостике.

- Развита теория переноса энергии между нетождественными 

элементами - различными по параметрам водородными связями в про 

цессе движения полимеров. Выяснены условия, при которых вероят­

ность передачи энергии по системе водородных связей оказывается 

близкой к единице Учтено влияние атомных колебаний разного типа с 

которыми взаимодействуют водородные связи и возможные тепловые 

потери.

- Решена задача движения полимеров под действием силы возбуж 

денных водородных связей. Определена величина перемещения палиме 

ров в элементарном акте использования энергии одной молекулы АТФ 

Рассчитаны энергия колеблющейся макромолекулярной цепочки в раї 

личных фазах ее движения, а также работа водородных связей.



с

- Получено аналитическое выражение для средней силы натяжения 

в системе полимеров, взаимодействующих посредством водородных 

связей. Теоретически обоснован эмпирический закон Хилла.

- Рассчитаны механическая эффективность (отношение механичес 

кой энергии к затраченной энергии водбродных связей), тепловыде 

ление, расход энергии химических связей в зависимости от скорости 

движения полимеров при различных силовых нагрузках и температуры.

- Решена проблема смешанного квантово-классического описания 

протонной подсистемы и относительно тяжелых глобул макромолекуляр* 

ной актиновой нити.

Таким образом из краткого перечисления рассмотренных в дис­

сертации вопросов и полученных новых результатов, следует, что 

развито перспективное научное направление, которое можно сформули­

ровать следующим образом:

использование методов теоретической физики, в частности, 

методов квантовой механики и теории твердого тела, для решения 

проблемы мышечного сокращения.

На защиту выносятся следующие положения: *

1 . Разработка механизма преобразования энергии водородных 

связей в механическую энергию макроскопического перемещения поли­

меров .

2. Развитие теории переноса энергии между нетождественными 

элементами - различными по параметрам водородными связями, еоеди 

няпцими движущиеся полимеры. Выяснение условий, при которых ве- 

рогтность передачи энергии оказывается близкой к единице.

3. Определение средней силы натяжения совокупности полимеров, 

связанных водородными связями. Теоретический вывод эмпирического 

закона Хилла

4. Решение задачи совместного движения квантовой и классичес­

кой систем на примере колебаний макромолекулярной цепочки, вызван 

ных возбуждением водородных связей.

Апробация работы. Основные результаты диссертации докладыва 

лись и обсуждались Но:

IX, VII, VIII Всесоюзных симпозиумах по межмолекулярному 

взаимодействию и конформациям молекул (г.Вильнюс, 1982 г.;

- 6 -
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г.ІІущино, 1986 г.; г .Новосибирск, 1990 г.);

IV Всесоюзной конференции по спектроскопии биополимеров 

(г.Харьков, 198) г.);

I Всесоюзной биофизическом съезде (г. Москва, 1982 г.).

Всесоюзных симпозиумах "Биофизика и биохимия биологической 

подвижности" (г.Тбилиси, 1983 г.; 1997 г. и 1990 Г.);

Всесоюзном совещании по самоорганизации в физических, хини 

ческих и биологических системах (г. Кишинев, ^386 г.);

. Советско-польском и украинско-польском симпозиумах по водо 

родной связи (г. Черновцы, 1989 г.; г. Одесса, 1992 г.);

XII Европейской кристаллографической конференции (гМосквз. 

1989 г.);

Первой Всесоюзной конференции по теоретической органической 

химии (г. Волгоград, 1991 г.);

VII Международном конгрессе по квантовой химии (г. София - 

Антиполис, Франция, 1991 г,); у

Украинско-французском симпозиуме "Конденсированное состояние: 

наука и индустрия" (г.Львов, 1993 г.).

Публикации. Основные результаты диссертации опубликованы в 18 

работах [I-18] и 14 тезисах докладов [19*321, перечень которых 

приведен в конце автореферата.

Структура и объем диссертации. Диссертация состоит из Введе­

ния, четырех глав, раздела "Общие выводы", Приложения,, списка 

литературы из ЫО наименований и содержит 51 рисунок и 10 таблиц. 

Общий объем диссертации 263 страницы машинописного текста.

ОСНОВНОЕ СОДЕРЖАНИЕ ДИССЕРТАЦИИ

Во Введении дана краткая характеристика области исследования, 

мотивируется тема диссертации, определены цель и задачи, решаемые 

в диссертации, их актуальность. Сформулированы основные положения, 

которые выносятся на защиту, и новое перспективное направление. 

Характеризуется новизна полученных результатов. Здесь же кратко 

излагается содержание работы. Приводятся формальные сведения, 

отраженные в настоящем автореферате.

■ В пер_вой главе ("Водородные связи в молекулярном механизме 

мышечного сокращения") рассматривается модель, позволяющая объяс-



- а -
• о

нить на молекулярном уровне механизм превращения энергии АТФ в 

механическую работу мышечного сокращения. Согласно гипотезе, пред 

ложенной Толпыго К.Б. [I], возбужденная водородная связь А-Н...В, 

соединяющая дв̂ полимера, порождает более дальнодействующую силу, 

вызывающую сближение атомов А и В по ’■ сравнению с невозбужденной 

связью. Это дальнодействие исчезает при девозбуждении протона 

связи.

Если потенциальная энергия протона имеет форму несимметричной 

ямы, в частности, двойной:

V r)+VB (R'r)' |min VA |>|min VB |

то а основном состоянии 'Fg (г) энергия протона Sg слабо зависит 

от межатомного растояния AB=R, так как протон локализован вблизи 

более глубокого минимума Уд(г) (исходное растояние AB=R сравни­

тельно велико и волновая функция *Рд практически не заходит в 

область ямы Vg(R-r) ).

Предполагается, что в результате разрыва химических связей 

молекулы АТФ протон, приобретая порцию энергии ДЕ, возбуждается на 

уровень (R)=Sg(R)*ДЕ, для которого соответствующая волновая 

функция t’j имеет значительно больший радиус состояния. [Jpn этом 

энергия 8^ существенно Зависит от межатомного растояния AB=R и

атомы А, В испытывают взаимное притяжение с силой f * - - —— , а связь
3R

А-Н...В оказывается более дальнодействующей. Если атомы А и В 

расположены на двух параллельных полимерах, то взаимное смещение
0S л

полимеров вызывает продольная составляющая силы f : --— — cosS,
dR

где 3 - угол между линий АВ и направлением перемещения. С умень­

шением растояния R ур эвень энергии Sf будет понижаться и разность 

8r(R)-sf (R')'AA при R'<R перейдет в механическую (кинетическую и 

потенциальную) энергию движения полимеров (где R' - соответствует 

минимуму к j) . Если возбуждение протона осуществлялось за

счет энергии распада АТФ, то, следовательно, часть химической 

энергии ДЕ перешла в механическую ДА.

Эти качественные соображения были подтверждены расчетами 

Толпыго КБ. с сотрудниками, которым посвящен п.2 §2 главы, При

этом показано, что работа совершаемая при сближении атомов А,В ДА 

составляет 30-40% от энергии возбуждения ДЕ. Но модель должна
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предусматривать более высокий КПД и неизбежные тепловые потери 

Большой КПД превращения энергии АТФ в механическую работу мотет 

быть объяснен резонансной передачей остатка энергии возбуждения 

ДЕ-ДА от одной связи A j -Hj ...Bj к соседней Ag-Hg.-.Bg, после 

чего некоторую работу совершит вторая связь (рис.І). Процесс может 

продолжаться и далее, до исчерпания почти всей исходной энергт- 

ДЕ, пока остаточная энергия возбуждения оказывается настолько 

малой, что произойдет быстрый безизлучателыдой переход протона 

последней связи в основное состояние. Так как атомы А, В, испаты 

вающие взаимное притяжение с силой f, связаны с полимерами более 

сильными валентными силами (энергия связи которых на порядок вив? 

энергии (R)), то сила f вызовет деформацию и' растяжение полимэ 

ров (вследствие их большой массы).

Бели к моменту перехода последней Н-связи в основное состоя 

ние происходит максимальное растяжение макромолекулярной актиновой 

Нити, то почти вся работ; перейдет в потенциальную энергию ее 

растяжения, а затем в механическую энергию перемещения поперечной 

мембраны волокна на величину исходного растяжения'.

Таким образом; большая часть энергии АТФ ДЕ может перейти в 

механическую работу сокращения мышцы, а остаток - в тепло.

Задача о передаче энергии в системе водородных связей решает 

ся в I и 2 главах диссертаиии с помощью различных методов и при

Рис.1. Взаимное 

расположение водород­

ных связей Aj-Hj.. В| 

и Ag-Hg...Bg в момент 

передачи возбуждения 

г1 ’ г2 ’ координаты 

протонов, ^  - сменю - 

ние конечной К-ой 

актиновой глобулы.

АКТИН
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ближений, соответствующих постепенному переходу от идеализирован­

ной модели к более реалистичной. В §4 первой главы рассматривается 

самая простая модель: передача энергии возбуждения между водород­

ными связями A j -Hj .-.Bj , соединяющих два полимера, движущихся 

относительно друг друга с постоянной скоростью (рис.1). Так как

скорость движения полимеров мала (~10^ см/с), то здесь применяется

адиабатическое приближение по отношению к движению полимеров как 

целых. Процесс передачи энергии описывается решением уравнения 

Шредингера для протонов соседних связей Aj-Hj...Bj и Ag-Hg.• Bg в 

пренебрежении тепловыми колебаниями атомов Aj, Bj ив предположе 

нии малости энергии взаимодействия протонов Vt r ^ r g )  в сравнении с 

энергией возбуждения водородной связ̂:

V (г, ,г? ) » --- ------- (I)

1 2 * J T r2l

где гj, rg ~ координаты протонов Hj и Hg, е - их эффективные заря­

ды, ае̂ - высокочастотная диэлектрическая проницаемость среды.

Состояние взаимодействующих протонов двух водородных связей 

описывается суперпозицией функций:

AiB, AoBp

'•'і (Г1 ’ р2 ) = П (г1>^0 (г2 ) 4

А, В, АоВр (2)

V2 (rl 'г2 > = **о (Г1^Г  (г2 )

- соответствует состоянию системы, когда возбуждена первая 

водородная связь, а вторая невозбуждена; Yg г отвечает состоянию, 

ко"да возбуждение перешло на вторую связь, а первая 

девозбуждена. Им соответствуют энергии нулевого приближения:

А,В. АрВр
s ,  = s f (R j) * «о (R2 } (3)

Полагая

А1в 1
ч CR,)

АрВр
* s o

А1в 1
•о (R j) * *А2 В2 т 6^ 1е2 * ъо * sf' ({?2^

t  * Ct ? t ♦ C2<-2 (4)

с учетом стационарного возмущения V(rj,rg) с помощью вариационного 

принципа мы получили уточненную энергию системы:
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Е± * ^c s 1+v u  t*2+v2 2 ) * / i c v v i r V v2 2 ,a * ї^їгі2  ™

где

vji ■ J »Jv<ri'.r2> (6:
Таким образом в точке пересечения термов s { и Sg происходит 

их расщепление на величину 2 1Vj 2 1.

Все величины в этой формуле параметрически зависят от взайм 

ного положения полимеров £(t). Вначале, когда первая Н-связь воз 

бушдена Cj =1 и Cg=0, Е_ j <Sg. Вследствии смещения полимеров е 

области, где Cj уменьшается, a Cg возрастает до I и в соот

ветствии с (5) мы получим E_*Sg<i5j, когда уже вторая Н-связь воз­

буждена (рис. 2). "Движение" системы по ветви Е. и соответствует 

передаче энергии возбуждения второй связи. Величина расщепления 

2|V|g| может быть представлена в диполь-дипольном приближении 

~(рjP2 )/|rj-Pgl^. гДе Р]і Р2  ' матричные элементы дипольных момен­

тов девозбуждения первой и возбуждения второй Н-связей. Для раз 

личных параметров Н-связи |V)2| для переходов между основным и 

первым возбужденным состояниями составляет ~10 -10 эВ.

При больших где - частоты колебаний глобул

актинового полимера относительно друг друга, адиабатическое при 

ближение применимо и переход возбуждения на вторую связь происхо-

Рис,2. Схема адиэ 

батических потенциэ 

лов F.j и Eg, отвечаю­

щих возбуждению соот­

ветственно первой v 
второй связей (сплои 

ные линии); штриховые 
линии - ход потанииа

лов при Штрих
( I )  -ПуНКТИр - П|̂  .
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дит с достоверностью. Но когда 2|Vj2l<^<‘h(i необходим другой под­

ход.. Это относится к тем случаям, когда достаточно велики (то 

есть - частоты колебаний отдельных атомов A j , Bj или группы 

атомов актиновых глобул и миозйновой нити).

Во второй главе ("Процессы миграции энергии между водородными 

связями") проводится совместное рассмотрение состояния протонов 

двух водородных связей и колебаний атомов A j , на основе теории 

возмущений, .зависящего от времени в предположении, что в области, 

где Б) •=6 2 ’ Дви»ение полимеров происходит почти с постоянной ско­

ростью V.

За начало отсчета времени t =0 удобно принять момент, когда 

и возможна резонансная передача энергии, обусловленная взаи­

модействием протонов соседних Н-связей VtTj.rg). Кроме такого 

бесфононного перехода возможны переходы с изменением квантовых 

чисел внутримолекулярных колебаний вследствии нарушения адиабатич- 

ности. Поэтому вместо линейной комбинации (4) необходимо выбрать в 

качестве решения временного уравнения Шредингера более общую фор­

му, включающую состояния с различными квантовыми числам» внутримо­

лекулярных колебаний:

состояний i=I,2 водородных связей. Временной множитель записан в 

виде интеграла по d t , так как явно зависит от времени.

Квадрат модуля коэффициента |Cj (t, {. . . n ^  . ..) |2 есть кванто­

вомеханическая вероятность нахождения системы в первом или во

2

' £ Фп( і ) (Чк'Чкі))  exp { i  I Eidt}  (7)
'k

Ef * 81 ‘  1 qkU * h 1 ык(пкП * 2]
к к

(8)

E2 = *2 ■ I 4k2)Z ' h I “k (nk2) * 2>
к к

где (̂ГрГр) имеют прежнее значение (2), - осцилляторные

функции с различными наборами квантовых чисел для различных
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втором состояниях с определенным квантовым числом. Определяются 

вероятности различных конечных состояний, когда в начальном состо­

янии возбуждена первая водородная связь, а для осцилляторннх сте 

пеней свободы имеет место статистическое распределение:

С, (t, {• • -nk ...) * I при nk и

Cg( t ,{ • • -П]^ •• •■') = О ПРИ любом nk „

По мере перемещения полимеров вначале п|Л)йсходит переход с

уменьшением квантовых чисел (t<0) п^=п.,-1 (теплопоглощенне),
(Р) — (Р) —

затем переход с и, наконец, - с тепловыделением -п^‘1

(t>0) соответственно пересечению различных линий (рис.2).

После подстановки волновой функции (7) во временное уравнение

Шредингера в некотором приближении получаем систему уравнений для

коэффициентов:

І  єхр{ 2SJ,j,3-Jvl2+1K (nk J)-nk3 'J ) u } •

. с3_ , и , ( . . . п < 3 - Л . . . ) )  (vj 3 _ J  П sJ.a-j  *

m

J Г Ь  I }'« .ф  n (3-j) І fi J*112
"k ’"k

где

. = f *  ... fti. - n S I h  (n. -n.(3-J)
SJ , 3 - J  * J « (3 - J ) ' (4k ' 4k  ' Л )  <4   ̂ 5n (J) „(3-J1

"k "V »"k

. / V k  fn( j ) .  n(3’jK rs

V

]’
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о

:1десь V, 2 -j " матричный элемент энергии взаимодействия протонов 

V(ГрДля перехода возбуждения без изменения чисел n<J>, Wj g.j 

матричный элемент для аналогичного перехода за счет оператора

^  J dr] dr2 (П)

Ym -M 'V m' «чі3-11»2]} w аз.

h2

J . 3 - J  
5 ДЛ5

неадиабатичности. Кроме того, при вычислении интеграла по dt в 

окрестности пересечения адиабатических потенциалов разность

Sj-Kg мы представили здесь линейной функцией взаимного смещения 

полимеров.

Система уравнений (9) интегрировалась приближенно пользуясь 

тем, что коэффициенты Cg.j постоянны в интервале времени, когда 

показатель экспоненты близок к своему экстремальному значению:

1е*1г=0 "Р" nk J)=nk3 'J> и 1ех1ггак 'Н /(я127 1пк2 ) 'пк ^  (пРи 1 
отличном от textp на величину большую x V Z R 7 5 ^ V ,  экспоненты быст­

ро осциллируют и не дают вклада в интеграл). Это дало систему 

алгебраических уравнений для Cj при Т'-Т ;̂ -Т^А; -Д; 0; Т -̂Д;

^к' ^к*л ^где ^k =tk^T  ̂ и оаэличньК комбинациях чисел , которая 

приближенно решалась при Д*5-6. Аналогичные результаты получены и 

при более строгом решении методом возмущений. Предполагалось, что 

частоты , а следовательно, и времена имеют не очень большой 

разброс: |Ч’)<тах-Т|(ш̂ п| существенно меньше Т - среднего арифмети­

ческого всех значений Т .̂ Тогда система уравнений (9) может быть 

решена для трех областей, где коэффициенты Сj(T,{...п ^,,.)) 

существенно из.іеняются: Т=-Т, Т*0 и Т«Т. При этом выяснено, что 

вероятность передачи энергии с изменением квантовых чисел мала 

(вследстЕии слабой зависимости протонных функций от q ^ ) . Тепловы­

деление не превышает ~10 ® эВ.

При рассмотрении бесфононных переходов в области Т~0 вместо 

уравнений (9) мы получаем упрощенную систему:

dC 4 : m 2

1 — 1 = g el! C? (T) 
dT г
dCp $ _ 1 m2

i - ч  Є С, (T) 
dT

(13)
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где

' 1 2 е
g * i r -  (Т4!

решением которой является линейная комбинация вырожденных гипер 

геометрических функций:
О

С 2 (Т) Г Г lg 2  1 1 Г ig 2
5t 1F 1 1'т "’ 2 ’ z ) * ®- T 1F 1 ("

3

2 ' z ] , (15)

IT2 dC2

Коэффициенты a + , я. определяются из начальных условий.

Оказалось, что передача энергии возбуждения при постоян ам п( 

происходит с вероятностью, близкой к единице, если эффективное 

время передачи энергии возбуждения T~h/I V j 2 1 существенно меньше, 

чем время1, соответствующее расхождению адиабатических потенциалов 

Ej на расстояние |Е(-Е2 |' |Vf2|, то есть fi/|vj2 |5 1V1 2 ^ *E 1 * 

Это дает условие:

2 . lV 12l2 • •

^ І ЕГЕ2.

Численные решения системы уравнений (15) приведены на рис 3 

при различных g . Сравнение показывает как с ростом g возрастает 

вероятность передачи энергии второй Н̂связи, характеризуемая 

величиной |С2 (Т)j при больших Т. При малом g , вследствие малости

> 1 f 1*5 *

Рис.З. Ход квадра­

тов модулей коэффици 

ентов |Cj(Т)| и 

|С2 (Т)|2 в интервале 

Г - Д, Д1 при g =0. t

(пунктирные линии!, 

g2 =I (штрих-пункт"о) 

й g2 =5 (сплошные 

линии).



о
матричного элемента' Vj^, переход в окрестности пересечения 

адиабатически* потенциалов не успевает произойти.

Процессы с тепловыделение и теплопоглощением обладают на 

четыре порядка меньшей вероятностью.

Таким образом, когда условие (16) выполняется, тепловые 

потери из-за отклонения системы от адиабатичности и генерирования 

колебательных квантов - незначительны (~0,01%).

При подходящем выборе параметров Н-связей и не очень большом 

расстоянии между ними (в сравнении с длиной связи =Rj) 

критерий обычно выполняется. Это доказывает возможность

принятия гипотезы о переходе остатка энергии возбуждения от одной 

Н-связи (после совершения ею работы ДА) - следующей.

Далее рассматривается самосогласованная задача, когда водо­

родные связи вызывают движение полимеров, а это движение влияет на 

процесс передачи энергии между Н-связями.

Движение полимера актина, цепочки связанных глобул рассматри­

вается классически под действием средней квантовомеханической 

силы: ,

а 3», (&,«)) q asp (5M (t))
Т = - |Ct (t)|2 — =—  ----  - |Cp(t)|2 ------ і  (17)

. a^N

гДе " продольное смещение N -ой глобулы от положения

равновесия.

Заметим, что формула (17) определяет среднее по квантовому 

Состоянию многих тождественных систем. Однако, нас интересует не 

средний характер движения ансамбля одинаковых пар полимеров актин- 

миозин, а движение единственной пары. Поэтому рассматриваемая 

здесь задача требует соответствующей корректировки, что и будет 

сделано, в дальнейшем, в четвертой главе.

Состояние водородных связей описывается волновой функцией ¥ 

(4<.являющейся суперпозицией двух состояний и fg (2). Адиабати­

ческие потенциалы Sj и %2 О), зависящие от длин водородных свя­

зей, аппроксимируются параболами одинаковой кривизны.

После подстановки волновой функции (4) во временное уравнение 

Шредингера, получаем, систему уравнений для коэффициентов С. (t) и 

C,(t):

- 16 -
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lhC, * V,2 C2 (t) expj £ J (s, - b2 ) dtj,

ih C g  * Vgj C, (t) e x p | 4  J ( ^ j  “ vg)'

(18)

Ограничиваясь первым порядком разложения (s i~s2-* по * ’ мь| nPkXQ'lml< 

к упрощенной системе уравнений (13), где

Т * Б t, 6 * °  (15)

а В - константа, пропорциональная скорости перемещения полимерен

|(t=0) в области пересечения адиабатических потенциалов. По учен 

ная система уравнений имеет решение в виде (15). Ассимптогическое 

значение I C g C n i 2 при Т»1 дает искомую вероятность передачи энер 

гии:

2------------------------------- 2 
(С2 (Т)Г2 = ----------- 2 - 1 * є'7'0' , при Т»1 (20)

1 * cth ї|- . .

Отсюда следует, что передача энергии происходит с достовер 

ностыо, если 6 >Г.( что подтверждает ранее полученные результаты.

Таким образом в результате решения самосогласованной задачи 

найдена вероятность передачи энергии второй связи и закон движения 

макромолекулярной актиновой цепочки. При этом определена величина 

перемещения актиновой нити и скорость, ранее считавшаяся заданной.

Однако, наряду с частичным успехом в рассматриваемой до сих 

пор простой модели скольжения актиновой нити относительно миозино- 

вой, обнаружились недостатки:

1): очень малый шаг перемещения полимеров на каждый экт,распа­

да АТФ (<10 А);

2) вследствие большой величины тянущей силы f водородной 

связи велико ускорение глобул и нить актина не успевает 

растянуться за время скольжения, поэтому значительная часть работы 

водородных связей переходит в кинетическую, а не потенциальную 

энергию натяжения актиновой нити, и затем - в тепло, что снижает. 

КПД системы:

.3) время, перемещения г-мембраны (~10 с) существенно превос­

ходит ере-мя существования возбужденной водородной связи (при час

Н 5  ім. В. Стефа 
АН України
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Рис.4. Расположе­

ние миозиновой голов­

ки и водородных свя­

зей при их возбужде­

нии вблизи контакта 

актин-миозин (а), или 

шарнира (б). 'а)

готах колебания глобул 1>шх ~ І/а-СїО.б-ІО11 рад/с время существо­

вания связи с энергией разрыва * 0,3 aV равно т

(1/»)ехр(80 /кТ)=2,5*10'6 с).

Искомое уменьшение тянущей силы водородных связей »и в то же 

время увеличение смещения глобулы может быть достигнуто только за 

счет законов рычага: мчозиновая головка сцепленная с частиковой 

нитью не скользит по ней, а поворачивается (=45°) и тянет за собой 

акгиновую глобулу (см. р.с.4).

В третьей главе ("Динамика мышечного сокращения") рассматри­

вается модель, учитывающая поворот миозиновой головки. Предпола­

гается, что водородные связи находятся в миозиновом шарнире 0j или 

вблизи контакта актин-миозин 0 (см. рис.4). Тут осуществляется 

передача энергии распада АТФ ДЕ водородным связям и их возбужде­

ние. Тянущая сила водородных связей f создает вращательный момент 

относительно шарнира 0^, стремящийся повернуть головку миозина 

против часовой стрелки. Одновременно возникает реакция в точке 0. 

Таким образом, в месте контакта на глобулу будет действовать сила 

F, направленная налево, которая вызывает ускорение глобулы и рас­

тяжение нити актина. Уравнения колебаний глобул актина совместно с 

уравнением вращения миозиновой головки дают систему:

(21)

J<p ♦ 1 k<p - hf * IF * 0 (22)
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где J - момент, инерции миозиновой головки относительно шарнира 0 ( , 

-lki/) - момент квазиупругой силы в шарнире, стремящейся вернуть ось 

головки в вертикальное положение (угол <р отсчитывается от вертика­

ли против часовой стрелки), 1 - длина головки. Для N -ой глобулы, 

на которую действуют водородные связи вместо (21) получим уравне­

ние:

* * (%-1 - ^  + F (23)
Из уравнений (22) и (23) можно исключить неизвестную силу F,

заменив угол <р на смещение Введем координату глобулы х=па

(а - размер глобулы), фиксируем линейную плотность р=т/а, общую 

длину цепочки актииа L=aN и переходим к пределу непрерывной 

упругой нити: а, т»0, N-ко, £n (t)-»£(x ,t). Тогда, вместо (21) и (22) 

получим:
2 2

3  ? 2  3  €—п - с — (24) 
♦ *-•

(25)
x=L

t ; J , 3 ^  Jf k hf
-  I—jr * р] —д * -*— * ? = —р-
ы '‘al > d l d дх рс 1 рсП

Так как при нашем предельном переходе скорость волны с

фиксируется, следует считать, что а-ко как I/а, и в граничном 

условии (25) можно пренебречь членом с ускорением. Второе

граничное условие при х=0 есть: £=0 и |=0. Решение уравнения (24) 

имеет вид:

00

|(x,t) = Вх + £  Ag sinkgX cos((i)st t ois ) (26)

s=l

где U)s =ckg.

Спектр значений kg определяется из граничного условия (25), 

которое дает

tg k_L рс2 1
— — - = - є, где е * ------ (2?)
ksL kL

h f

в = ---p— — c t  (28)
1 pc2 + %
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Используя начальные условия £(х ,0) =g(x ,0) =0, находим ors =0 и 

коэффициенты Ag

Эти значения будучи подставлены в (26), дают зависимость 

смешения любой глобулы (ее среднюю координату х) от времени.

Сила, действующая на z -мембрану очевидно будет:

? г “  ( - l ) V  1*e2 (k L )a
F = pc В її ♦ 2(t+e) 2,

S = 1

cos w gt (29)

Используя решение (26) можно вычислить также энергию 

(кинетическую и потенциальную) колебания актиновой нити в 

различные фазы движения:

N
г'?.

к -?)2
dx

(30)

На рис.б показан ход £(L,t) в пределах =0»2я, а такжг

смешения средних точек x-L/2, L/4 и L/8. При значении T-I/4

передний фронт волны растяжения достигает мембраны, то есть точки 

1 =0 и цепочка оказывается ̂астящтой приблизительно равномерно. В

Рис.5. Зависимость 

от времени 'ёмешения 

точек актиновой Нити 

с координатами x=L, 

L/2. L/4, L/8 (кривые 

Г-4 соответственно) и 

силы действующей. на z 

, -мембрану (кривая 5).
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этот момент возникает сила, действующая на мембрану. Отражаясь от 

мембраны волна снова достигает точки x-L и все смещения 

удваиваются, так как к моменту Т=1/2 вся кинетическая энергия 

переходит в потенциальную. Затем процесс идет в обратном 

направлении и к моменту Т=1 цепочка оказывается снова нерастянутой 

и т.д.

Величина растяжения актиновой нити на один акт распада АТФ 

составляет в данной модели Л1 * (L,t)*2BL ~ 100 А в соот­

ветствии с опытом. Максимальное усилие ~ 6-13 кг на см2 поперечно­

го сечения мышцы, что соответствует наблюдаемым для скелетных 

мышц.

В нашем приближении постоянной силы f уравнения (24)-(25) 

описывают движение консервативной механической .системы. Когда Т=1 

процесс будет повторяться с переходом энергии водородных связей в 

кинетическую и потенциальную энергию колебаний глобул и обратно. 

На самом деле данный процесс необратим: в начальный момент внешний 

фактор (распад АТФ) приводит к появлению тянущей силы первой 

Н-связи A j -Hj ... .Вр а далее идет Передача остатка энергии возбуж 

дения следующим, более слабьм связям. На последнем к - том этапе все 

Н-связи 1*1,2,...,к-1 невозбуждены, их длины сократились и близки 

к своим равновесным значениям. Расчеты показывают, что Н-связь в 

основном состоянии при ее сокращении до оптимальной длины порож­

дает большую силу (по сравнению с возбужденным состоянием). Поэто­

му при переходе последней k-той связи в основное состояние адиаба­

тический потенциал всех k -связей уже в основном состоянии будет 

удерживать натянутые полимеры в течение некоторого времени х. Это 

необходимо, поскольку процесс передачи возбуждения с одновременным 

растяжением нити актина является очень быстрш (~10 9 с), в срав­

нении с продвижением мембраны на величину А1 этого растяжения. При 

этом высокий КПД системы может быть обеспечен, если переход по­

следней водородной связи в основное состояние произойдет в момент 

наибольшего удлинения актиновой нити (Т=1/2).

Таким образом, чисто механическая задача движения миозиновых 

головок и актиновых глобул под действием сил водородных связей 

должна быть дополнена учетом необратимых процессов: •

I) теплового девозбужденид водородных связей в элементсрном 

акте использования энергии распада молекулы АТФ;
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2) разрыва водородных связей вследствие тепловых флуктуаций 

за время т, без чего невозможно продолжение всего процесса.

Рассмотрим совокупность параллельнорасположенных полимеров, 

взаимодействующих посредством водородных связей в Качестве модели 

мышечного волокна и учтем статистический характер несинхронных 

процессов образования и разрывов водородных связей между ними.

Пусть в момент распада АТФ мембрана двигаясь со скоростью V 

проходит точку х’. Обозначим число водородных связей, образующихся 

на интервале времени, t'+t'+dt' (или ^у-) яерез ri(x ')^-. К момен­

ту времени t > t ’ (мембрана прошла при этом путь х - х ’) часть 

этих связей разорвется и оставшиеся неразорванными обозначим 

п(х ,х ') < п(х ')

Кинетическое уравнение, описывавшее изменение со временем 

числа Н-связей п(х,х'), есть:

dn(x,x')

— 1 •
* s . N-l N .

n(x,x') J ■ J ехр (- с т ) (-§„) п  d?n п  d?n
2N-1 п = 1 п*1 „т-

-----ГГ-----------------------  ----- ------- л--------- и-----   W  С.'

J J ехр (- ет ) п  d?n П  d5n 

2N пн пи

г’Де £п> * соответственно продольное смещение и скорость

движения п-той актиновой глобулы, - скорость движения конечной 

N-той актиновой глобулы, на которую '‘действует сила системы 

Н-связей.

Для иллюстрации процесса разрыва Н-связей, удерживающих 

растянутые актиновые цепочки, рассматривается молекулярная модель: 

совокупность множества пар связанных нитей актин-миозин как 

движение системы молекул в многомерном пространстве 2N измерений в 

в потенциальном поле S=E^4J, где Ед - энергия системы водородных 

связей. ЛГ - потенциальная энергия упругого натяжения полимеров.

Тогда количество рвущихся Н-связей есть число молекул, 

преодолевающих потенциальный барьер, то есть поток j через 

гиперплоскость const (уравнение (ЗТ) > , Интегрируя это 

уравнение, получаем:.
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n(x,x’) * n(x') exp J- I] (32)

здесь t - время жизни Н-связей и

т = у ехр , (33)

где As - высота потенциального барьера для разрыва Н-связей, у

константа, играющая роль обратной эффективной частоты колебания

полимеров. Причем высота барьера Д8 является переменной во времени

величиной: она зависит от степени натяжения актиновой нити и по

мере продвижения мембраны саркомера увеличивается. Выбирая

начальный момент движения мембраны, когда натяжение наибольшее, а

высота барьера Наименьшая, получили для Де*0,85 эв и т*0,02 сек.

При скорости мембраны V~I0 4 см/сек продвижение мембраны составит

Л1~Ю ^ см, что соответствует величине исходного растяжения.

Средняя сила F, действующая на мембрану саркомера: 
х

F * J п(х,х1) F j d x ' - <jV, (34)

x 'zo
где Fj - сила натяжения одной Н-связи, передаваемая на мембрану 

саркомера F ^ r f U ^ - ^ g ) , oV - сила трения при движении полимеров. 

Используя для £n (x,t) найденное решение системы уравнений 

(21)-(23) при t >t ’, для Fj получили: F p S g - S j  (х-х’), где 5д и 5j - 

константы, зависящие от параметров и свойств полимеров. При этом 

F^ убывает по мере продвижения мембраны на расстояние (х-х'Ь 

Тогда вместо (34) будем иметь: 

х

F = ^ J n(x') e x p *т£-][бд - Sj(x-x')j dx'- orV, при x>zQ (35) 

x 'zo

Здесь Zg - максимальное растяжение актиновой нити, то есть 

значение )̂ |, при котором энергия Н-связей Е  ̂ - минимальна. Пределы 

интегрирования по х' есть x-Zg^-x на том основании, что путь, 

проходимый мембраной от момента образования Н-связи х' до разрыва 

ее, лежит в пределах Zg. Расход химической энергии за единицу 

времени равен

ds-
• s ’ * п(х 1) Е (36)

Подставляя в (32) n(x') - в̂ /Е и интегрируя, мы получили формулу, 

связывающую три величины: скорость V, внешнее усилие F и расход
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химической энергии EjJ:

SjtSn
F *• - V - ^  <p(u) - ffV, (37)

О •*
где ip(u) некоторая функция безразмерной скорости u =Vt /Zq .

В предельном режиме максимального расхода химической энергии 

формула (37) дает зависимость силы натяжения от скорости
шах

F(V) в стационарном режиме, совпадавшую с эмпирическим законом 

Хилла (51^ (см. рис.б), то есть Гиперболический закон убывания 

скорости укорочения мышцы с увеличением нагрузки. Мышца укорачи­

вается тем медленнее, чем больше нагрузка. Если увеличить нагрузку 

настолько, чтобы она была равна максимальному напряжению, которое 

мышца способна развить F=F q  ̂ то укорочения на происходит: V=0. При

этом F q *(S. t 5q )/E и тогда уравнение (37) можно записать в виде: 
шах

F * Fg |ф(и) - quj , (38)

где q=ozg/FgT - безразмерный коэффициент трения.

Рис.б. Зависимость 

предельного усилия от 

скорости сокращения 

мышцы при разных 

q= 0 .02; 0.034; 0.06

(кривые 2-4 соответ' 

ственно). Кривая I 

отвечает закону

Хилла.

'ЗКИ - нулевом F=0 

скорость сокращения мышцы -максимальна: V=V_,v (Vm,v определяется
Hid л іікзЛ

из уравнения, получаемого, если правую часть (37) приравнять 

нулю). Механическая эффективность пьлцы определяется как отношение 

получаемой работы к затраченной энергии водородных связей:

При другом предельном значении наг|
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Ч =
FV

(40)

ш ах
На рис.? изображена зависимость КПД г/ от скорости: ц обра

щается в нуль при нулевой 4=0, а также максимальной скорости

Рис.7. Зависимость 

КПД от скорости сок­

ращения мышцы в пре­

дельном режиме (кри­

вая I) и при нагруз­

ках , не достигающих 

предельной: F / Fg «

0.05; 0.1; 0.15; 0.2;

0.25; 0.3 (кривые 2-7 

соответственно).

V ’ V m a x  и достигает максимума 7^=35% при V~ 0.3 V  и F~ 0.3 

что находится в согласии с экспериментом [б].

Тепловыделение в мышце в предельном режиме, очевидно:

г0'

Q = 8? - FV = s' 11 (41)»?.(V) 1
"шах "max

и оказывается наибольшим при V=0 и ■
Расчеты показывают, что в режиме не достигающем предельный, 

тепловыделение как и расход химической энергии растут почти линей­

но с увеличением скорости и нагрузки. Причем при V=0 в отсутствии 

нагрузки тепловыделение и расход химической энергии равны нулю, а 

при ненулевой нагрузке - конечны.

Заметим, что вероятность разрыва водородных связей оказывает-< 

ся существенно зависящей от температуры Т, так как полимеры должны 

преодолевать определенный тепловой барьер. С понижением температу­

ры возрастает время жизни водородных связей т и это может найти 

отражение в температурной зависимости работы мышцы. КПД г/ с пони­

жением температуры Т, по-видимому, растет, а максимальная скорость

и расход химической энергии s' понижаются.
max
актина, вызванных

сокращения

Задача колебаниях цепочки глобул
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возбуждением водородных связей, представляет пример сильно взаимо­

действующих квантовой (протоны) и классической (глобулы) систем. В 

процессе передачи возбуждения от одной водородной связи к другой 

(см. рис. ^) резко изменяется сила, действующая на глобулу.. Одна­

ко, момент этой передачи не фиксирован из-за квантового характера 

движения протонов. Квантовая механика предсказывает лишь зависи­

мость вероятности этого перехода от времени. Поскольку эта вероят­

ность существенно зависит от характера движения глобул, то выраже­

ние классической силы, определяющей колебание глобул становится 

неопределенньм. Таким образом, квантовая неопределенность порож­

дает неопределенность и в классической системе глобул. В четвертой 

главе ("Взаимодействие квантовой и классической систем в теории 

мышечного сокращения") построено два варианта теории передачи 

возбуждения.

В первом (§3) классическая переменная ^ включена в квантовую 

задачу, а гамильтониан взаимодействия V 12 (П учтен уже в нулевом 

приближении. Полагая ?(г«,г2 ,|) в виде линейной суперпозиции функ­

ций ^  ? 2  ■'(4).,'для энергии протонов получили два значения E t (£) 

иЕ_(£) (5). Вблизи точки пересечения £=£ потенциалов (£) и 

8g(g) кривые расщепляются на величину 2 1V j g |. Движение начинается 

вдоль кривой Е.(^) * 8| (?) , а затем продолжается по нижней ветви 

и переходит постепенно на кривую 82 ({[). При этом Cj(|) изменяется 

от I до 0, а С2 (£) возрастает от 0 до I. В адиабатическом Прибли­

жении волновую функцию системы ищем в виде произведения 

У.(г|,г2 ,|)х.(£)> при этом функция тяжелой подсистемы х(£) нахо­

дится из решения уравнения:

ж  -§|> * Е- (^ X- - Е_■ X- (42)

При большом М допустимо квазиклассическое приближение, что 

эквивалентно движению координаты £ согласно уравнению: а

ЭЕ.

Здесь мы ушли от проблемы передачи энергии, она происходит 

как бы "за кадром". Поскольку срстсгние ’t (4) есть суперпозиция 

и tp, то передачу возбуждения описьт.аёт постепенный переход 

Но остается трудность: насколько точно, адиабатическое приближение. 

В точном уравнении Шредийгера при действии гямилктвниана на проия-
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ведение f(r j ,г2 ,|)х(?) возникают члены неадиабатичности, связанные 

с дифференцированием по f функции легкой подсистемы У(Г] ,г2 ,£) • 

Поэтому для волновой функции мы должны вместо простого произведе 

ния взять линейную комбинацию:

V * X.V- ♦ ХД* (43)

и определить X- и х,- Если x t« X - . то это и означает справедливость 

адиабатического приближения. Очевидно, при начале движения 

и х?=0. но в области, где Sj=s2 соответствующая разность E t и Е. 

невелика, начинает играть роль член неадиабатичности. Мы с помощью 

теории возмущения нашли х! и отношение D=|xj/Х?І^■ Оно оказывается 

в переходной области <5Х, что и оправдывает применение адиабати­

ческого приближения. Оно вытекает из того, что массы глобул 

М~25000 m  (m - масса протонов).

Предположим теперь, что мы с самого начала следим за движе­

нием глобул, и эксперимент над отдельным полимером (объектом напо­

ловину макроскопическим) позволит установить, как именно во време 

ни движется актиновая нить. °

Вначале, когда заведомо возбуждена первая Н-связь, ускорению 

соответствует сила fj=-dSj/3£. Далее взаимодействие протонов 

V t2(r i ,г2 і) будет приводить к передаче возбуждения на вторую 

связь. Квантовая механика предсказывает не момент передачи энер­

гии а лишь вероятность перехода :

W d t 1 = ^  J I ^ V , ^  drtdr2 l2 p(s2) dt • (44)

для времени t ’+V+d t ' .  Эксперимент же этот момент фиксирует. Сле­

довательно, передача энергии происходит практически мгновенно 

(время ~h/Vjo)

Так в §3 мы решили сначала классическую задачу о движении 

актиновых глобул под действием силы f^-aSj/dS, нашли скорость

£(t=0) вблизи точки пересечения потенциалов. Эта скорость мало 

меняется в небольшой окрестности точки £=£. В этой области опреде­

лили функции У] и Yg, зависящие от времени как

ехр[- к J  s, (?(t))dtj , e x p £ j s2 (£(t))dtj

Взаимодействие протонов создает состояние 'f(г 1 ,г2 ,^) в виде 

суперпозиции двух таких волновых функций и ¥2 с ссответствующи-
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ми коэффициентами Cj (t) и C2 (t). После подстановки l!(r j >r2 ,f) во 

временное уравнение Шредингера, мы получили систему уравнений (13) 

для коэффициентов С] и С2 , причем С| и С2 могут бьггь выражены 

через гипергеометрические функции (15). Отсюда получается вероят­

ность передачи энергии в данный момент t ':

d о
W(t') - —  |Cp(t') Г (45)

dt й

В зависимости от выбора произвольного момента времени t ' движение 

будут характеризовать различные зависимости £(t) (см. рис.8). До 

момента t' движение йдет по траектории І под Действием силы 

f|=-dSj/3£, после передачи возбуждения при t > t ' - либо по траекто­

рии 2, либо - по траекториям 3, 4 и т.д. под действием силы

f2 =-as2 /d{;. Повторяя эксперимент по наблюдению хода £(t), мы будем 

наблюдать различные траектории 2, 3, 4с  частотой, даваемой веро­

ятностью W ( t '). На рис.8 T'*t'/T, где t=2it/Wj - период, соответ­

ствующий наименьшей из частот а>3 колебаний актиновых глобул.

Сравнение двух вариантов теорий показывает, что они предска 

•зьівают |&зличный характер движения глобул: в первом случае они

двигаются под действием "среднего потенциала" Е_(£) с силой f*

-ЭЕ_/3£, в тр время как в другом случае движение глобул происходит

под действием скачкообразно изменяющейся силы от fj до f2 , и мо­

мент этого скачка t неопредёлен.

Рис.8. Зависимость 

от времени смещения 

конца полимера под 

действием СИДЫ f| 

(кривая I) и силы f2 

при различных значе­

ниях момента t ' пере­

дачи возбуждения 

(кривые 2,3,4).
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Наши два рассмотрения соответствуют, таким образом, дву)., раз­

личным постановкам эксперимента. В первом мы наблюдаем только на­

чальный и конечный моменты движения .скажем, ускорение глобул). Во 

втором случае наблюдение за движением глобул предполагается непре­

рывным и эксперимент каждый раз дает дополнительную информацию о 

состоянии движения системы глобул, что и позволяет на опыте опре­

делить момент передачи возбуждения t .

ВЫВОДЫ

1. Определена вероятность передачи энергии между неэквива­

лентными элементами - различными по параметрам водородными связя­

ми, соединяющими движущиеся полимеры в рамках адиабатического 

приближения и с учетом отклонения системы от адиабатичности.

Установлено, что передача энергии возбуждения от одной водо­

родной связи к другой определяется матричным элементом энергии 

взаимодействия протонов двух связей Vj2 -

Показано, что при достаточной величине взаимодействия прото­

нов соседних Н-связей, то есть прй Vj 2 >I мэВ (что соответствует 

значению безразмерного параметра g2 =|V1 2 |2 /Vg£|Ej-Е2 |>1 ) вероят­

ность передачи энергии возбуждения на вторую связь близка к едини­

це. При уменьшении Vj2 (g2 <I> эта вероятность убывает до нуля.

Выяснено, что передача энергии возбуждения происходит, как 

прарило, без изменения квантовых чисел атомных колебаний. Переходы 

с изменением этих квантовых чисел, вызванные нарушением адиабатич­

ности, маловероятны (вероятность ~10 ^ ) . Тепловыделение в системе 

составляет ~0.01Х.

2. Найден закон движения макромолекулярной актиновой цепочки 

под действием силы возбужденных водородных связей и определена 

величина ее перемещения 41 на один акт распада АТФ в соответствии 

с экспериментом.

Рассчитаны работа водородных связей, а также энергия (потен­

циальная, кинетическая) колеблющейся макромолекулярной цепочки в 

различных фазах ее движения. Показано, что при максимальном рас­

тяжении цепочки водородньми связями (равного удвоенному равновес 

ному), большая часть энергии АТФ переходит в потенциальную энергию 

ее растяжения (и в дальнейшем ; в механическую энергию перемещения 

поперечной мембраны).
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3. Найдено время жизни х Н-связей, удерживающих растянутые 

полимеры и показано, что х достаточно для перемещения поперечной 

мембраны на величину первоначального растяжения Д1.

4. Получено аналитическое выражение для средней силы натяже­

ния совокупности полимеров, связанных водородными связями (модель 

мышечного волокна). Найденная зависимость силы натяжения от ско­

рости движения полимеров хорошо описывает эмпирический закон Хил­

ла.

5. Рассчитаны механическая эффективность (отношение механи­

ческой работы к затраченной энергии водородных связей) Т) и ее 

зависимость от скорости сокращения при различных силовых нагруз­

ках. Показано, что г] равно нулю при нулевой и максимальной скорос­
ти сокращения и достигает максимума (~35Х), когда нагрузка и ско­

рость равны одной трети их максимальных значений, что соответ 

ствует опыту.

6. Определены зависимости тепловыделения и расхода энергии 

химических связей от скорости сокращения мыщцы и нагрузки. Показа­

но. что̂тепловыделение и расход химической энергии растут почти 

линейно с увеличением скорости и нагрузки.

7. Оценены температурные зависимости важнейших характеристик 

мышцы. Показано, что свойства мышцы зависят от максимального рас­

хода энергии химических связей s' и времени жизни водородных
шах

связей х .
8. Решена квантовая задача совместного движения протонов 

Н-связей и глобул актинового полимера. Установлено, что из двух 

решений, полученных при использовании вариационного принципа с 

,;прокСимирушей функцией *Р, процессу передачи энергии возбуждения 

от первой связи ко второй соответствует решение, Отвечающее наи­

меньшей энергии Е.(5)' Показано, что вероятность системы "сойти" с 

адиабатического потенциала составляет <5%. Классическое .движение 

актиновых глобул происходит под действием потенциала Е_f|) с силой

(=дЕ_/д£,-
9. Решена классическая задача движения актиновых глобул при 

квантовомеханическом рассмотрении движения протонов. Найдена зави­

симость вероятности передачи энергии возбуждения между Н-связями 

от времени W(t,'). Установлено, что в зависимости от выбора произ­

вольного момента времени t' передачи возбуждения, движение актина-
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вых глобул характеризуют различные траектории с частотой, даваемой

вероятностью 1(1').
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