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Данная работа посвящена исследованию модели Пейрарда-Бишопа-Доксуа (ПБД) [1]
– одномерную модель ДНК где каждая пара основания представлена материальной точ-
кой. Исследование проводилось методом моделирования молекулярной динамики. Зада-
чей моделирования является получение термодинамических характеристик в близи точки
фазового перехода.

Причиной плавления ДНК является увеличение температурных флуктуаций. При этом
обе цепочки ДНК отходят друг от друга, разрывая водородные связи. Сами цепочки оста-
ются неразрывными.

Модель ПБД позволяет моделировать поведение разрывающихся водородных связей,
используя потенциал Морзе, и неразрывность каждой из цепочек, описанных межсайто-
вым потенциалом.

Для поиска температуры плавления проводится два способа расчетов:
Метод канонического ансамбля. Параллельно запускается набор вычислительных экс-

периментов (порядка 256 для статистической значимости), каждый со своей постоянной
температурой.

Метод линейного нагревания. Изначально берется система при температуре, заведомо
ниже температуры плавления (0-200 К). В ходе моделирования температура нагревает-
ся. В каждом из экспериментов молекула плавится при разной температуре вблизи точки
плавления. Опыт повторяется также порядка 256-512 раз для более точного поиска и опи-
сания процесса плавления.

Для поддержания температуры в каждом из методов используется столкновительный
термостат [2-3].

В работе показана методика поиска точки плавления. Также показано, что характер
плавления ДНК носит вероятностный характер [1].
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