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Раздел: Введение

ДНК не только...

Путь организации ДНК от молекулы до хромосомы:
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Раздел: Введение

Основные модели для описания гибкости ДНК

Есть несколько основных подходов для описания гибкости ДНК,

не все из них учитывают разницу между dsDNA и ssDNA.

• Freely Jointed Chain, сегменты соединены шарнирами

• Rod model, представление ДНК как стержня.

• Worm Like Chain, изотропный стержень гибкий по всей длине.
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Раздел: FJC DNA model

Freely Jointed Chain
Имеется полимер из N мономеров, тогда не упакованная длина

:L = Nl

• сегменты между собой не взаимодействуют

• полимер флуктуирует и его форма определяется простым

распределением

• Если полимер образует глобулу:

< R2 >= Nl2 = Ll; P (~R) =

(
3

2πNl2

)3/2

e−
3~R2

2Nl2

√
〈 ~R2〉 =

√
N l =

√
L l
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Раздел: Rod DNA model

Rod model
ДНК представляется как стержень:

∆G =
1

2
EILα2

E - коэффициентЮнга

I - момент инерции, для цилиндра радиусом r, I = πr4

4
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Раздел: Rod DNA model

Rod model, последовательность контекста
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Раздел: Rod DNA model

Rod model, гибкость
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Раздел: Rod DNA model

Rod model, биология
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Раздел: WLC DNA model

Worm Like Chain model

Суть модели это непрерывное описание цепи для решения ряда

ограничений:

• Энтропийная эластичность ДНК цепи состоит из малых

девиаций по оси молекулы из-за температуры

• Направление цепи коррелирует с длинной цепи, называемой

"the persistence length".

Для ДНК в 10 мМ растворе NaCl, PDNA = 150 п.о. или 550 nm.

• Силы порядка kBT
P нужны для выравнивания и направления

единиц эластичности вдоль оси полимера.
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Раздел: WLC DNA model

Worm Like Chain model

Фиксированная величина длины контура, L и некая стандартная

величина "сгибаемости", С.

U = C

∫ s=L

s=0

∣∣∣∣ ∂t∂s
∣∣∣∣2
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Раздел: WLC DNA model

Подытожим:

• Для сил действующих в диапазоне <100 fN и >5pN модель FJC

работает хорошо.

f =
kBT

b

1

1− z/L

• WLC модель работает во всех диапазонах.

f =
kBT

P

[
1

4(1− z/L)2
− 1

4
+

z

L

]

Головин А.В. (МГУ) Осень, 2012 12 / 22



Раздел: Мезомоделирование ДНК

Моделирование ДНК на уровне пар оснований

Рассмотрим типы движений пар оснований друг относительно

друга.

Rise (Ri), Slide (Sl), Shift (Sh), Twist (Tw), Roll (Ro), and Tilt (Ti)
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Раздел: Мезомоделирование ДНК

Потенциал

U(A1, A2, r12) = Urη12χ12

Ur = 4ε

((
σ

h+ γσ

)12

−
(

σ

h+ γσ

)6
)

η12 и χ12 отвечают за силу взаимодействия в зависимости от

ориентации эллипсов.
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Раздел: Мезомоделирование ДНК

Вид зависимостей
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Раздел: Мезомоделирование ДНК

Растягивание

Значения сил совпадают с экспериментальными. Локальные

деформации реалистичны.
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Раздел: Хроматин

Хроматин
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Раздел: Хроматин

Хроматин, модель блока
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Раздел: Хроматин

Хроматин, фазовое пространство
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Раздел: Хроматин

Хроматин, запрещённые зоны
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Раздел: Хроматин

Хроматин, растягивание
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Раздел: Хроматин

Вопросы?
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