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Управление конформациями молекул ДНК
с помощью геометрических и физических параметров

 � слабом взаимодействии этих оснований 
(близкодействии);

 � определяющем свойства молекулы синтезе 
соответствующих электромагнитных полей;

 � движении свободных электронов в молеку-
ле под действием внешних факторов, кото-
рое формирует изменения во внутреннем 
взаимодействии, что приводит к появлению 
новых конформаций (естественное равнове-
сие внутреннего взаимодействия).
В связи с тем что изменение конформаций 

молекулы приводит к изменению взаимного 
положения частиц молекулы, а следователь-
но, к появлению новых близкодействующих 
участков и возможному исчезновению подоб-
ных участков, имевших место в прежней кон-
формации, можно говорить о новых свойствах 
молекулы как следствии изменившегося элек-
тромагнитного поля, определяемого конфигу-
рацией составляющих.

Рассматривается концептуальный подход к задаче управления пространственными конфигурациями молекул 
ДНК. Работа носит проблемный характер и является обобщением исследований авторов в области моделирования 
поведения и структуры ДНК методами механики деформируемого твердого тела. Предметом исследований в на-
стоящей работе служит вопрос о применимости методов теории управления к объекту живой природы на примере 
молекулы ДНК. В работе рассматриваются как вопросы управляемости на примерах влияния параметров молекулы 
на ее конфигурацию, так и вопросы наблюдаемости и идентификации параметров молекулы на основе видимой кон-
фигурации в естественной среде. Приводится краткий обзор результатов, полученных  авторами в части адаптации 
к объектам исследования существующих и разработки новых математических моделей деформируемых упругих объ-
ектов с учетом их внутренней структуры. В основу предлагаемого подхода положена концепция перехода с помощью 
известных методов молекулярной динамики от многоэлементной дискретной среды к континууму, содержащему 
моментные напряжения. С этой целью в предшествующих работах авторов получена зависимость компонентов 
тензоров деформаций, силовых и моментных напряжений от различных видов потенциалов межатомного взаимодей-
ствия (потенциал Ленарда — Джонса, потенциал Борна — Мейера и др.). Необходимость выбора в качестве базовой 
модели континуума, содержащего моментные напряжения, диктуется особенностями основного объекта исследова-
ния — молекул нуклеиновых кислот и биополимеров — обладающих несколькими степенями свободы вращательных 
движений. Также в качестве примера рассмотрен случай, для которого осуществлена редукция от трехмерной за-
дачи несимметричной теории упругости к одномерной посредством расщепления трехмерной задачи на совокупность 
двумерной и одномерной задач. Указаны кинематические параметры, которые необходимо привлечь, чтобы вместе 
с системой дифференциальных уравнений Кирхгофа получить замкнутую систему уравнений одномерной моментной 
теории стержней. Остальные геометрические величины найдены из определяющих их соотношений. Предлагаемый 
подход согласуется с современными тенденциями в области молекулярного моделирования в биофизике и физико-хи-
мической биологии и представляется перспективным в решении задач управления генетическими и биохимическими 
процессами с участием ДНК.

Ключевые слова: управление конформациями ДНК, упругий стержень, идентификация параметров динамических 
систем

Введение

В работе рассматривается общая постанов-
ка и методология решения задачи управления 
пространственными конфигурациями ма-
кромолекул биологического происхождения, 
в первую очередь, молекулами ДНК.

Получение заданной пространственной кон-
фигурации (или, в терминах молекулярной ди-
намики, конформации) молекулы ДНК имеет 
исключительное значение в таких областях, как 
генная терапия и клеточная медицина. Это свя-
зано с тем, что одним из объективных и обще-
признанных свойств молекулы ДНК, отвечаю-
щих за передачу наследственной информации, 
является последовательность и периодичность 
в молекуле ее базовых элементов — нуклеотид-
ных оснований, а также структурный состав 
этих элементов. Физическое объяснение важ-
ности этих свойств заключается в:
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Таковы в общих чертах физические про-
цессы, связанные с изменением конформации 
ДНК. Эти процессы, в свою очередь, лежат 
в основе передачи генетической информации 
и регулирования биохимических процессов 
внутри клетки.

Описанные процессы показывают необхо-
димость исследования конформаций молеку-
лы, о чем свидетельствуют многочисленные 
работы, лишь малая часть которых приведена 
в списке источников [1—8].

Другой важной задачей является опреде-
ление зависимости от конформаций внутрен-
них параметров молекулы [9—11]. Влияние 
изменений значений параметров молекулы на 
конкретный вид ее конформации дает возмож-
ность через эти параметры влиять на конфор-
мации, устанавливать определенный их вид 
с соответствующими свойствами молекулы.

В то же время описанный процесс измене-
ния электромагнитных характеристик молеку-
лы в зависимости от изменения ее простран-
ственной конфигурации наводит на мысль 
об использовании этого естественного про-
цесса в качестве канала управления конфор-
мацией молекулы. Механизм управляющего 
воздействия представляется достаточно триви-
альным: генерация электромагнитных полей 
заданных характеристик в пространственной 
окрестности, окружающей молекулу, что вы-
зовет изменение электронного баланса вну-
тримолекулярных структур, в свою очередь 
приводящее к изменению пространственной 
конфигурации молекулы в целом.

В отличие от традиционно рассматривае-
мых в теории управления технических систем, 
ДНК является объектом живой природы. По-
этому в первую очередь необходимо предло-
жить обоснованную парадигму исследования, 
в рамках которой можно было бы построить 
математическую модель макромолекулы как 
объекта управления и указать соответствую-
щие управляющие параметры.

В качестве такой парадигмы предлагается 
теория упругости, и соответственно в каче-
стве модели объекта рассматривается модель 
деформируемого упругого тела.

Предварительным соображением, говоря-
щим в пользу этого подхода, является распро-
странение практики проведения компьютер-
ного моделирования отдельных молекул и их 
систем не в рамках аппарата квантовой меха-
ники, наиболее полно описывающей строение 

вещества, а используя набор допущений и при-
ближений, упрощающих природу процесса, но 
позволяющих решить задачу в целом.

Одним из ключевых допущений подобного 
рода является гипотеза о представимости моле-
кулы в виде упругого тела, которое может быть 
подвергнуто сосредоточенным либо распреде-
ленным силовым воздействиям. В настоящей 
работе авторами взято за основу представление 
молекулы в качестве одномерного объекта — 
упругого стержня, что позволяет применить 
результаты предыдущих работ авторов [12—16] 
в области моделирования молекулярных систем 
методами теории упругости к задаче управле-
ния конфигурациями молекул.

Впервые данный подход был предложен 
в работах Д. Хёрста и Р. Бенхема [2, 3], ко-
торые рассматривали молекулу ДНК в виде 
упругого стержня, равновесные состояния 
которого описываются классической систе-
мой уравнений Кирхгофа — Клебша. И хотя 
такой подход, на первый взгляд, содержит за-
метную долю примитивизма, на практике он 
обладает потенциалом для существенного 
продвижения в решении задач молекулярно-
го дизайна и, в частности, в области конфор-
мационного анализа. Это связано с тем, что 
слабостью утвердившихся в настоящее время 
в молекулярном дизайне методов (например, 
метода эмпирических силовых полей, метода
молекулярной динамики или метода Монте-
Карло) является то, что практически всегда 
уравнения, осуществляющие переход от моле-
кулярных параметров к свойствам вещества, 
т.   е. к макроскопическим свойствам, приходит-
ся решать численно. Таким образом, эффектив-
ность решения задач в значительной мере опре-
деляется вычислительными ресурсами, кото-
рыми располагают исследователи. Кроме того, 
моделирующие системы содержат большое чис-
ло основных уравнений и вспомогательных со-
отношений, поскольку исследуемые молекулы 
имеют сложное атомное строение. В то же вре-
мя представление исследуемых молекул в виде 
упругих поверхностей или одномерных упругих 
объектов (упругих стержней) позволяет, с од-
ной стороны, уйти от перечисленных трудно-
стей, а с другой — получить исчерпывающие 
представления как о процессах во внутренней 
структуре молекул, так и об их пространствен-
ной конфигурации и их взаимосвязи.

В то же время подход, предложенный
Д. Хёрстом и Р. Бенхемом для описания пове-
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дения молекул, обладает рядом принципиаль-
ных недостатков, связанных с тем, что модель 
Кирхгофа — Клебша, описывающая деформа-
ции упругого стержня, основана на представ-
лениях о симметричности тензоров напряже-
ний и деформаций, возникающих в упругом 
теле под действием внешних воздействий. 
Такая гипотеза не отражает процессы, проис-
ходящие в естественных молекулярных систе-
мах, является слишком упрощенной, посколь-
ку модель Кирхгофа — Клебша основывается 
на классической теории упругости.

По этой причине Д. Хёрст и Р. Бенхем в своих 
работах не продвинулись дальше формальных 
постановок задач описания поведения моле-
кулы ДНК в целом уравнениями Кирхгофа —
Клебша.

Авторам данной работы удалось устранить 
указанные недостатки, использовав модели 
сплошных сред, каждая из которых позволяет 
учесть определенный вид внутренних взаимо-
действий или начального состояния молекулы 
как объекта управления и соответствующим 
образом скорректировать систему уравнений 
модели [16, 18, 19].

В то же время в работе [17] в нелинейной 
постановке был разработан общий метод опре-
деления пространственных форм равновесия 
деформируемых стержней. В работах [16, 18] 
осуществлена редукция от трехмерной зада-
чи теории упругости к системе двумерной и 
одномерной задач, и одномерная задача взята 
в качестве модели, описывающей процесс де-
формации объекта. Это позволяет рассмотреть 
задачу управления пространственными фор-
мами равновесия как задачу управления систе-
мой с сосредоточенными параметрами.

Особенностью метода анализа форм равно-
весия, разработанного в работе [17], является 
возможность установить все допустимые формы 
устойчивого равновесия объекта, соответствую-
щие определенному классу воздействий. Воздей-
ствия, в свою очередь, можно охарактеризовать 
соответствующим решением системы уравнений 
объекта (в нашем случае системы уравнений 
Кирхгофа — Клебша, скорректированной в со-
ответствии с выбором модели сплошной сре-
ды). Отдельное преимущество рассматриваемого 
подхода состоит в том, что нет необходимости 
интегрировать уравнения объекта, поскольку, 
как показано в работах [16, 18, 19], известные ре-
шения с соответствующими уточнениями могут 
обобщаться для скорректированных уравнений.

Сказанное, в первую очередь, относится 
к точным решениям системы уравнений де-
формации. Однако именно точные решения 
являются ключевым инструментом классифи-
кации естественных форм равновесия иссле-
дуемых объектов, или, говоря языком техни-
ки, допустимых режимов функционирования 
системы.

Для целей определения конфигурации точ-
ные решения обладают большим преимуще-
ством, поскольку они содержат много параме-
тров, т.   е. потенциально много типов возмож-
ных взаимодействий внутри молекул, которые 
определяют упругие свойства молекул и их 
конформации в зависимости от разного класса 
действующих сил.

Параметры, входящие в конкретное точное 
решение, являются безразмерными, поэтому 
определяют классы допустимых форм равно-
весия лишь на качественном уровне. По сути, 
множество допустимых для существования 
данного решения значений параметров задает 
в пространстве состояний системы гиперпо-
верхность, каждая точка которой соответству-
ет устойчивой форме равновесия.

Для оценки характеристик направленных 
воздействий, переводящих молекулу в жела-
емую форму равновесия, необходим переход 
к размерным значениям параметров, позво-
ляющих соотносить характеристики внешних 
воздействий с изменениями внутренних со-
стояний молекулярной системы.

В рамках рассматриваемой идеи направлен-
ного воздействия на структуру электромагнит-
ных полей внутри молекулы переход к размер-
ным параметрам означает, например, что в ка-
честве критериев оптимизации управляющих 
воздействий можно выбрать напряженности 
электрического и магнитного полей или по-
тенциал электрического поля.

Переход к размерным параметрам матема-
тической модели также необходим при реше-
нии задач, связанных с идентификацией фи-
зических параметров молекулы. Выявление 
связи "конформация—параметры" позволит 
более полно ответить на вопросы о связи меж-
ду формой ДНК и ее функциями в молекуляр-
ном комплексе клеточного ядра. Анализ связи 
"параметры—конформация" позволит решить 
задачу управления конформацией через воз-
действия на внутренние параметры молекулы 
внешними факторами, например, электромаг-
нитными полями.
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Постановка задачи и уравнения модели

Базовую систему уравнений деформации 
эквивалентного молекуле упругого стержня, 
следуя работе [17], запишем в виде

( ) ( ) ( ), ,
d d
ds ds

+ λ = + λ × + × γ = γ ×M M P ew g w  (1)

где w (ω1, ω2, ω3) — вектор Дарбу оси стерж-
ня; Р — равнодействующая концевых сил;
М (M1, M2, M3) — вектор-момент внутренних 
сил; g (γ1, γ2, γ3) — единичный вектор вдоль кон-
цевой силы; е (e1, e2, e3) — единичный вектор 
касательной к оси стержня; вектор l (λ1, λ2, λ3) 
характеризует форму оси стержня в первона-
чальном состоянии. Дифференцирование по 
дуговой координате s проводится в главных 
осях изгиба и кручения.

Система дифференциальных уравнений (1) 
содержит девять неизвестных величин: Mi, γi, ωi
(i = 1, 2, 3), поэтому является незамкнутой. 
Для того чтобы получить недостающие три 
уравнения, привлекают к рассмотрению урав-
нения теории упругости. В классической те-
ории стержней Кирхгофа эти замыкающие 
уравнения имеют вид

 
3

0

1
( ),i i ij j j

j
M B

=
+ λ = ω − ω∑  (2)

где 0
jω  — компоненты в главных осях изгиба и 

кручения вектора Дарбу w0 для недеформиро-
ванного состояния; Bij — компоненты матрицы 
жесткостей стержня. В дальнейшем рассматри-
ваются изотропные стержни (Bij = 0, i ≠ j).

Система уравнений (1) совместно с замыка-
ющими соотношениями (2) допускает два об-
щих интеграла:

 2 2 2
1 2 3 1;γ + γ + γ =  (3)

 1 1 2 2 3 3 ,M M M Kγ + γ + γ =  (4)

третий интеграл (интеграл энергии), в случае 
равенства нулю недиагональных компонентов 
матрицы жесткостей, имеет вид

 2 2 2
11 1 22 2 33 3 12 2 .B B B P Hω + ω + ω − γ =  (5)

Во многих случаях процедура интегрирова-
ния системы (1) сводится к поиску четвертого 
интеграла, которого в соответствии с теорией 
последнего множителя Якоби достаточно для 
получения основных переменных в виде функ-
ции дуговой координаты [17, 20].

Схематически представление молекулы 
ДНК в качестве упругого стержня показано на 
рис. 1 (см. вторую сторону обложки).

Суть механической модели молекулы ДНК 
(рис. 1) состоит в том, что молекуле ставится 
в соответствие упругий стержень, ось которо-
го совпадает с гипотетической осью молекулы, 
а боковая поверхность — с гипотетической бо-
ковой поверхностью молекулы, механические 
характеристики которого близки к молеку-
ле ДНК. Поведение такого стержня под дей-
ствием внешних сил будет эквивалентно по-
ведению молекулы ДНК, взаимодействующей 
с внешней средой.

Дополнительно отметим, что такое пред-
ставление возможно благодаря уникальным по 
молекулярным меркам масштабам молекулы 
ДНК: от нескольких тысяч нанометров до не-
скольких сантиметров.

Система (1) с уравнениями связи в форме (2) 
описывает деформации изотропного стержня 
постоянного поперечного сечения. С помощью 
такой модели удобно анализировать общую
геометрию молекулы, не касаясь вопросов 
внутренних взаимодействий. Как показали ис-
следования, для задач качественного анализа 
геометрии во многих случаях этого оказыва-
ется достаточно [13—15]. Для задач идентифи-
кации параметров модель вида (1)—(2) может 
оказываться грубой, поскольку не учитывает 
внутренние взаимодействия. В этом случае 
в зависимости от выбора гипотез о свойствах 
сплошной среды соотношения (2) корректиру-
ются либо получаются с помощью редукции 
трехмерной задачи теории упругости [14—19].

Особое значение уточнение модели приоб-
ретает в связи с наличием внутримолекуляр-
ных параметров, которые могут приводить 
к появлению большого числа дополнительных 
степеней свободы. Речь идет о таких величи-
нах, как валентные и торсионные углы [10, 16] 
(рис. 2, см. вторую сторону обложки).

На рис. 2 начальные значения валентного и 
торсионного углов обозначены соответственно 
α0, ϕ0. Необходимость учета этих специфиче-
ских параметров ведет к рассмотрению сплош-
ной среды с вращательными и нецентральны-
ми взаимодействиями частиц [16—18].

Для системы (1) с уравнениями связи (2) 
либо их модификацией ставятся две задачи: 
задача выявления связи "параметры—конфор-
мация" и задача выявления связи "конформа-
ция—параметры" (задача идентификации).
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Решение первой задачи можно проиллю-
стрировать на примере точных решений систе-
мы (1) для различной формы соотношений (2).

Решение второй задачи может опираться на 
методы теории наблюдения динамических си-
стем [20—23].

Задача управления

Приведем примеры реализации общего под-
хода к задаче управления конформациями, 
развитого в работах [16—18].

Пример 1. Моделирование для случая 
анизотропии свойств молекулы

Пусть параметры системы (1)—(2) удовлет-
воряют следующим условиям:

 e1 = 1, e2 = 0, e3 = 0,
 B22 = B33, Bij = 0 (i ≠ j), λ3 = 0,

λ1 и λ2 — константы, что указывает на то, что 
ось молекулы в естественном состоянии — 
винтовая линия, это соответствует наиболее 
часто наблюдаемой форме молекулы в есте-
ственном состоянии. Рассматриваемый слу-
чай соответствует анизотропии физических 
свойств молекулы с наличием плоскости упру-
гой симметрии.

Введем безразмерные величины
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Рассмотрим случай, когда для постоянных, 
входящих в интегралы (4), (5), выполняются 
условия, которые с помощью безразмерных па-
раметров (6) можно записать следующим об-
разом:
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Тогда система дифференциальных уравне-
ний (1) допускает решение, в котором основ-
ные безразмерные переменные связаны следу-
ющими равенствами [17]:
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Область изменения параметра а найдена 
в работе [17] и представляет собой следующие 
промежутки:

 a < –1, 0 < a < 1, a > 2.

Результаты моделирования

На рис. 3 представлены результаты моде-
лирования конформаций ДНК, соответству-
ющих различным комбинациям параметров 
решения (7). Для моделирования применяли 
безразмерные значения параметров, которые, 
будучи комбинацией размерных, фактически 
задают целевые многообразия, на которых 
объект управления (молекула) сохраняет жела-
емую конфигурацию.

Рис. 3. Примеры конформаций ДНК и соответствующие зна-
чения безразмерных параметров
Fig. 3. Examples of DNA conformations and corresponding values 
of dimensionless parameters
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Пример 2. Моделирование конформаций 
с учетом взаимодействия между кручением

и растяжением молекулы

В работе [19] предложено обобщение моде-
ли (1)—(2) для случая, когда стержень обладает 
естественным кручением в начальном состо-
янии. Для ДНК это соответствует состоянию 
сверхспирализации. Для обобщенной модели 
сохраняется идеология получения безразмер-
ных параметров в виде комбинации силовых 
и энергетических характеристик, а также кон-
стант инвариантов системы (1):

 

2
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− Ω = = ω =
ω − Ω =
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Для случая равных жесткостей на изгиб в ра-
боте [19] получено точное решение системы (1), 
обобщающее классическое решение Лагранжа 
[17]. Для краткости решение приводить не бу-
дем, остановимся на результатах моделирования 
конформаций молекулы в областях допустимых 
значений параметров этого решения (8).

Рис. 4 иллюстрирует наличие замкнутых 
пространственных конфигураций, обладаю-
щих значительной степенью закрученности. 
Применительно к молекулам ДНК этот эф-

фект демонстрирует явление сверхспирали-
зации, присущее третичной структуре моле-
кулы. Для сравнения на рис. 4, а приведена 
конфигурация, соответствующая одинаковому 
набору значений общих параметров и отсут-
ствию естественной закрученности.

Пример 3. Моделирование конформаций 
с учетом нецентрального взаимодействия

В этом примере рассмотрим результаты мо-
делирования, полученные в наиболее прибли-
женных к молекулярному объекту условиях: 
уравнения связи в модели деформации полу-
чены редукцией трехмерной задачи теории 
упругости для сплошной среды с нецентраль-
ными вращательными взаимодействиями [12, 
16, 18]. В частности, в работе [16] показано, что 
в уравнениях связи (2) появляются дополни-
тельные слагаемые, вызванные наличием мо-
ментных напряжений в структуре вещества, и 
они приобретают следующий вид:

 1 1 1 1 1

2 2 2 3 3 3 3 2

,

, .

M В А

M В А M В А

= ω + ω
= ω + ω = ω + ω

 (9)

В работе [16] найдено точное решение си-
стемы (1) с уравнениями связи (9), содержащее 
безразмерные параметры в виде следующих 
комбинаций:
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На рис. 5 приведены примеры 
пространственных конформаций 
молекул, получаемых при фиксиро-
ванных значениях параметров (10).

Для иллюстрации совпаде-
ния моделируемых конформаций 
с конформациями реальных мо-
лекул ДНК на рис. 6 (см. вторую 
сторону обложки) приведены ми-
кроскопные снимки наблюдения 
ДНК в естественной среде.

Из рис. 6 видно, что во всех 
приведенных примерах модели-
рования можно наблюдать совпа-
дение конформаций, наблюдае-
мых в естественной среде с полу-
ченными расчетным способом на 

Рис. 4. Примеры конформаций ДНК и соответствующие значения безразмерных 
параметров
Fig. 4. Examples of DNA conformations and corresponding values of dimensionless 
parameters
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основании данного подхода. Это указывает на 
возможность с помощью управления параме-
трами молекулы привести их в желаемую кон-
формацию, а следовательно, в рамках рассма-
триваемой гипотезы о влиянии формы на свой-
ства, и получить заданные свойства. С учетом 
сказанного во введении к работе, можно сде-
лать вывод, что при переходе к размерным па-
раметрам системы можно установить характер 
управляющих воздействий, переводящих ее 
в желаемое состояние. Другими словами, за-
дача управления пространственными конфор-
мациями молекул принципиально разрешима.

Задача идентификации

В качестве основного подхода к решению 
задачи идентификации параметров молекулы 
предлагается использовать методы теории на-
блюдения динамических систем. Это связано 
с тем, что в большинстве случаев измерения 
необходимых величин либо невозможно осу-
ществить имеющимися средствами, либо эти 
измерения сопряжены с большими трудностя-
ми. Последнее непосредственно касается вы-
бранных объектов исследования, поскольку 
приборов, непосредственно измеряющих вну-
тримолекулярные параметры, на сегодняшний 
день не существует.

Кроме того, постановка краевой задачи или 
задачи Коши для дифференциальных уравне-
ний изгиба и кручения упругих стержней не 
всегда возможна из-за отсутствия необходи-
мых начальных или граничных условий. В то 
же время могут быть известны значения какой-
либо величины в нескольких точках молекулы. 
В этом случае возникает вопрос: нельзя ли, из-

меряя другие величины, вычислять 
значения нужных параметров? От-
вет на него и призваны дать методы 
теории наблюдения [20—22].

Приведем необходимую фор-
мализацию и постановку основ-
ных видов задач идентификации.

Положение главных осей из-
гиба и кручения молекулы по от-
ношению к осям Oξηζ, фиксиро-
ванным в пространстве, можно 
определить, например, с помо-
щью углов Эйлера ϕ, ψ, ϑ. Кине-
матические формулы
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ω = ψ ϑ + ϕ

ω = ψ ϑ ϕ + ϑ ϕ
ω = ψ ϑ ϕ − ϑ ϕ

� �
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�
 (11)

в которых точкой обозначена производная по 
дуговой координате, и геометрические соотно-
шения

 1 2 3sin sin , sin cos , cosγ = ϑ ϕ γ = ϑ ϕ γ = ϑ  (12)

устанавливают связь переменных γi, ωi с угла-
ми Эйлера. Уравнения упругой линии (гео-
метрической оси) молекулы с использованием 
углов Эйлера имеют вид

 sin sin , cos sin , cos ,ξ = ψ ϑ η = ψ ϑ ζ = ϑ� ��  (13)

где ξ, η, ζ — декартовы координаты точек оси 
молекулы.

Следуя работе [20], запишем уравнения си-
стемы (1) в компонентной форме, разрешив их 
относительно производных iω� :
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Уравнения (11), (13), (14), в которых учтены 
соотношения (12), составляют полную систему 
уравнений, в результате интегрирования кото-
рой определяются основные параметры моле-
кулы. Кроме того, уравнения (14), (15) явля-
ются замкнутыми и могут служить объектом 
самостоятельного исследования. Для полной 
системы уравнений или для замкнутой ее ча-
сти поставим следующую задачу.

Рис. 5. Примеры конформаций ДНК и соответствующие значения безразмерных 
параметров
Fig. 5. Examples of DNA conformations and corresponding values of dimensionless 
parameters
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В одной или нескольких точках известны 
значения некоторых функций основных пере-
менных. Возможно ли по этим значениям вы-
числить значения всех основных переменных 
в одной из точек упругой линии?

Применяя результаты теории наблюдения не-
линейных динамических систем [20, 21], можно 
утверждать, что данная задача имеет решение, 
если изучаемая система дифференциальных 
уравнений является наблюдаемой по функциям, 
значения которых известны по условию задачи.

Рассмотрим параметры молекулы, иденти-
фикацию которых можно проводить по ее про-
странственной конформации.

Измерение координат

Специфической особенностью рассматри-
ваемых задач является тот факт, что в боль-
шинстве случаев известны значения координат 
ξ, η, ζ на одном из концов молекулы, напри-
мер, при s = 0 имеем ξ(0) = 0, η(0) = 0, ζ(0) = 0,
в этих случаях наблюдаемость системы (11), 
(14) по некоторой функции ρ от переменных 
ω1, ω2, ω3, ϕ, ψ, ϑ означает и наблюдаемость 
полной системы (11), (12), (14) по этой функ-
ции. Если же измеряемая функция ρ зависит 
и от переменных ξ, η, ζ, то при исследовании 
наблюдаемости полной системы (11), (12), (14) 
производные от измеряемой функции вычис-
ляются в силу полной системы, но якобиева 
матрица строится только по переменным ω1, 
ω2, ω3, ϕ, ψ, ϑ [20, 21].

Первой рассмотрим задачу наблюдения, со-
стоящую в измерении декартовых координат 
некоторых точек упругой линии молекулы. 
Измерение декартовых координат достаточ-
но просто реализовать на практике, и, кроме 
того, именно для этих переменных записыва-
ются дифференциальные уравнения в задачах 
деформации стержневых систем.

Задача 1. Рассматривается система (11), (13), 
(14). Значения координат в любой точке упругой 
линии считаются неизвестными. Измеряемой 
функцией является ρ = (ξ, η, ζ). Требуется найти 
значения девяти величин ω1, ω2, ω3, ϕ, ψ, ϑ, ξ, η, 
ζ. Данная задача имеет решение, если изучаемая 
система является наблюдаемой [20, 21].

Задача 2. Рассматривается система (11), (13), 
(14). Известны значения декартовых координат 
на одном из концов упругой линии. Измеря-
емой является функция ρ = (ξ, η). Требуется 

вычислить значения девяти переменных ω1, ω2, 
ω3, ϕ, ψ, ϑ, ξ, η, ζ в некоторой точке упругой 
линии.

Как показано в работах [20, 21], для нахож-
дения всех параметров упругой линии доста-
точно знать ее проекцию на горизонтальную 
плоскость в пяти точках.

Измерение угла поворота
главных осей изгиба и кручения

Задача 3. Рассматривается система (14), (15). 
Измеряемой функцией служит ρ = ω1/ω2 — тан-
генс угла поворота вокруг касательной главных 
осей изгиба и кручения молекулы относительно 
естественного трехгранника. Требуется вычис-
лить значения переменных ω1, ω2, ω3, γ1, γ2, γ3.

Согласно работам [20, 21] при соответству-
ющем выборе достаточно знать значения угла 
поворота осей изгиба и кручения в пяти точ-
ках, чтобы по ним вычислить значения пере-
менных ω1, ω2, ω3, γ1, γ2, γ3 во всех точках упру-
гой линии. Следует отметить, что эксперимен-
тально измерение угла поворота поперечного 
сечения является одной из простейших задач.

Задача 4. Рассматривается система (14), (15). 
Измеряемой функцией является квадрат кри-
визны 2 2

1 2.ρ = ω + ω  Требуется вычислить значе-
ния переменных ω1, ω2, ω3, γ1, γ2, γ3.

По аналогии с предыдущей задачей, для вы-
числения переменных 1 2 3 1 2 3, , , , ,ω ω ω γ γ γ  доста-
точно знать значения кривизны упругой линии 
в пяти соответствующих точках [20, 21, 23].

Заключение

В работе описаны подходы к решению за-
дач управления конформациями ДНК и ана-
лиза их параметров в целях получения новых 
наследственных свойств, определяемых раз-
личными конформациями молекул. Рассмо-
тренные примеры не исчерпывают направле-
ния исследований, связанных с оценкой воз-
можностей влияния на конформации молекул, 
а вместе с ними в конечном счете — и на их 
свойства.
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A conceptual approach to the problem of managing spatial configurations of DNA molecules is considered. The work 
is problematic in nature and is a synthesis of the authors’ research in the field of modeling the behavior and structure of 
DNA by the methods of the mechanics of a deformable solid. The subject of research in this paper is the question of the 
applicability of methods of control theory to a living object by the example of a DNA molecule. The paper considers both 
issues of controllability on examples of the influence of the parameters of a molecule on its configuration, and questions of 
observability and identification of parameters of a molecule, based on the visible configuration in the natural environment. 
A brief review of the authors’ results in terms of adaptation to the objects of research of existing and development of new 
mathematical models of deformable elastic objects with regard to their internal structure is given. The proposed approach 
is based on the concept of transition using known methods of molecular dynamics from a multi-element discrete medium 
to a continuum containing momentary stresses. To this end, in previous works, the authors obtained the dependence of the 
components of the strain tensors, force and moment stresses on various types of interatomic interaction potentials (Lennard-
Jones potential, Born-Meyer potential, etc.). The need to choose as the base model of a continuum containing momentary 
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stresses is dictated by the peculiarities of the main object of study - nucleic acid molecules and biopolymers - which have 
several degrees of freedom of rotational motions. Also, as an example, we consider the case for which the reduction from 
the three-dimensional problem of the asymmetric theory of elasticity to a one-dimensional one was carried out by splitting 
the three-dimensional problem into a set of two-dimensional and one-dimensional problems. The kinematic parameters 
that are necessary to attract in order to obtain a closed system of equations of the one-dimensional moment theory of rods 
with the system of Kirchhoff’s differential equations are indicated. The remaining geometrical values are found from the 
relations defining them. The proposed approach is consistent with current trends in the field of molecular modeling in bio-
physics and physico-chemical biology, and it seems promising in solving the problems of controlling genetic and biochemical 
processes involving DNA.

Keywords: DNA conformation management, elastic rod, identification of parameters of dynamic systems
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