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Cтруктура белков

+1. Первичная структура =
последовательность 

аминокислотных остатков  
в полипептидной цепи

положение S-S
связей (если есть)

Общая химическая 
формула L-α-аминокислот.

Вытянутая поли-
пептидная цепь. 

Последовательность 
аминокислотных остатков 

в молекуле лизоцима.
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2.  Вторичная структура

регулярная А) α-спираль
Б) β-складчатый 

 слой
 нерегулярная структура

А)

А) Расположение атомов 
остова  полипептидной       цепи 
относительно    оси    α-спирали.

3. Третичная структура

Лизоцим: 129 а.к. ост.
13 930 Да (1 Да=1,67*10-27 кг)

[C.C.F. Blanke et al., Nature 206 (1965) 757]

Б)
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Функции биополимеров непосредственно связаны 
с их структурой

 Структура биополимера определяет набор колебаний, составляющих 
колебательный спектр 

Известные (на настоящий момент) виды колебаний биополимера:

Релаксационные (логарифмический вид распределения ширины) 

акустические (от 1 до 100 ГГц)

фрактоны (от 100 ГГц)

бозонный пик (600-800 ГГц)

возбуждения на соответствующих химических связях молекул и 
групп молекул (>1000 ГГц)



Возможные фазовые превращения в 
белках 

Изменение внешних
Условий. Мутации

Нейродегеративные заболевания
Прионные болезни



n Probes:

q Light:  photons 

q Particles

Колебательная спектроскопия

• Brillouin spectroscopy
• Raman spectroscopy
• Infrared absorption spect.
• Inelastic X-ray Scattering

Ø electrons: High Resolution e- Energy Loss

Ø He: He atom scattering

Ø neutrons • Time-of-flight spectroscopy
• Inelastic Neutron Scattering



Brillouin spec.
• Excitations of 2µeV-0.6meV
•(0.001 -30 1/cm)
• Acoustic phonon branches at low q
(sound waves)

• Information: E à Vs (sound speed)
linewidth àAtenuation 
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Neutron scattering
• Excitations ~ meV, ~ Å-1

• whole BZ available
!Dispersion + r(w)
Kinematical limit: vs < 3000 m/s

X-ray scattering
• Excitations ~ meV, ~ Å-1

• whole BZ available
!No kinematics restrictions
! Dispersion + r(w)
• Energy resolution ~1meV

Колебательная спектроскопия
Raman spec.
• 1meV-eV Excitations (5-5000 1/cm)
• Optic phonons at the center of
the Brillouin zone
• High resolution 
• Different selection rules



Неупругое рассеяние нейтронов

В экспериментах 
используются 
изменения как 

момента, так и энергии 
для характеризации 
колебаний системы: 

решеточных, 
магнитных и т.д..
1 meV = 8.6 1/cm

1 1/cm=30 ГГц
Mitchell et. al, Vibrational Spectroscopy with Neutrons (2005)



Упругое рассеяние нейтронов

n Determine length scales 
and differentiate between 
nano-, micro-, and macro-
systems.

n Utilizes position and 
momentum correlation.

Mitchell et. al, Vibrational Spectroscopy with Neutrons (2005)

Pynn, Neutron Scattering: A Primer  (1989)



Процессы рассеяния 
света

Energy

Initial state

Excited state
(Virtual)

Light

Scattered

l0

l0

Rayleigh
scattering

l1 >l0

DE1 DE2

l2 <l0

Stokes
Raman

scattering

Anti-Stokes
Raman

scattering

Absorption

Оптическая спектроскопия

Infra-red
Absorption



Рассеяние света

n Упругое рассеяние:  Rayleigh
q Inhomogeneities:  vacancies, interstitials, etc…  

IRayleigh~10-3I0

n Неупругое рассеяние:  
q Acoustic waves:  Brillouin Scattering
q Other waves:  Raman scattering

IRayleigh~10-9-10-12I0



Интенсивность рассеянного света

Неупругое рассеяние
Динамика

Упругое рассеяние
Структура
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Колебательная спектроскопия



Физические методы исследования изменений 
конформации биополимеров

n Анализ структуры (большие установки коллективного пользования, 
расположены в Англии, Франции, Швейцарии, Германии, Россия, США -
доступ ограничен):

n Малоугловое рассеяние нейтронов – анализ изменений 
третичной, вторичной и первичной структур, на уровне 
да/нет, никаких структурных деталей, форма образования 
агрегатов, дополнительных структур

n Рентгеноструктурный анализ
n ЯМР
n Анализ динамики (расположены в  лаборатории, высокое разрешение, 

разумная стоимость):
n Бриллюэновское рассеяние света
n Рамановское рассеяние света



Анализ динамики (расположены в  лаборатории, высокое разрешение, 
разумная стоимость):
- Бриллюэновское рассеяние света
- Рамановское рассеяние света

n позволяет определить точки 
(температурные, концентрационные и т.д.) 
изменения динамики, а значит и 
структурных (конформационных) 
превращений. Выделяют особенности 
структурных изменений – какие именно 
элементы структуры исчезли или 
появились.



Тетрагональные кристаллы лизоцима

«объемные» «плоские» «пирамиды»

~ 0.2-0.5 мм 

[А.В. Сванидзе, С.Г. Лушников, Л.А. Шувалов, Кристаллография 50 (2005) 789 ]



Проекция тетрагонального кристалла 
лизоцима на плоскость (001)  

Белковые кристаллы содержат 30-70 % воды!! 

[A. Nadarajah et al., Acta Cryst. D52 (1996) 983]



Фазовые переходы в белковых кристаллах

1. Jolles P., Berthou J. A Phase Transition in a Protein Crystal: 
The example of Hen Lysozyme // FEBS Lett. 1972. V. 23. №. 1. P. 21.

2. Berthou J., Jolles P. High Temperature Crystallization of Lysozyme:
An example of Phase Transition. // Biochim. Biophys. Acta. 1974. 
V. 336. P. 222.

кристаллы лизоцима
тетрагональной
модификации

Р43212

кристаллы лизоцима
орторомбической

модификации
P212121

T=25°C

??



Фазовый переход в кристаллах лизоцима при 
дегидратации…

I. Dobrianov et al., Acta Cryst. D57 (2001) 61
 Dynamic response of tetragonal lysozyme crystals to changes in relative 

humidity: implications for post-growth crystal treatments

При RH < 88 %:

•   ухудшение разрешения
     (1.6Å → 3.7Å)

•   изменение мозаичности 
     (0.06º → 1.9º) 
 
•   параметр элементарной 

ячейки c уменьшается 
на ~ 9 %        

KNO3 (93% RH), KCl (86%), KBr(83%), NaCl (75%)… 

88 %

87 %

79 %

93 %



S. Speziale et al., Biophys. J. 85 (2003) 3202
Sound Velocity and Elasticity of Tetragonal Lysozyme Crystals 
by Brillouin Spectroscopy
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A - ДНК B - ДНК

93% влажности 
для Na-ДНК

Мягкая мода 
– 

Для сенетоэлектриков и ряд других соединений…

2
1
)(~ Ck TT -w

[T. Weidlich, et al., Phys. Rev. Lett., 1998;
T. Weidlich, et al., J. Phys. Chem., 1988] Зависимость частоты от влажности 

Raman активной моды в Na-ДНК 
при переходе из А в В форму



Спектр МБР света в тетрагональных кристаллах лизоцима
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1)  Velocity
!!!

[А.В. Сванидзе, С.Г. Лушников, С. Коджима, Письма в ЖЭТФ 84 (2006) 646]



Температурные зависимости скорости и восприимчивости 
поперечного TA2 фонона в кристалле лизоцима,

Температурная зависимость теплоемкости

TA2 phonon

[А.В. Сванидзе и др., 
Письма в ЖЭТФ 84 (2006) 646]
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ТЕМПЕТАРУРА, K

[A.V. Svanidze et al., 
Appl. Phys. Lett. 95 (2009) 263702]

T ↑

T ≈ 306 K !!!
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ФТИ

180˚ геометрия рассеяния

Фаза «расплавленной глобулы» и золь-гель 
переход в окрестности тепловой денатурации 

лизоцима

??

Промежуточная фаза, предплавление

Sol-gel переход



Бычий сывороточный альбумин 
(БСА)

Бычий сывороточный альбумин:

•M = 69 кDа
•607 аминокислотных остатка 
•3 домена
•50-68% α-спиральность
•Концентрация в плазме 
составляет 35-55 мг/мл.
•Играет транспортную роль в 
организме 



Фазовая диаграмма БСА

α-β 
переход

Start of II domain 
unfolding

Start of I domain
unfolding

Т1= Т2= Т3= Т4=



Температурная зависимость относительного 
изменения сдвига дублета МБ в БСА

[K. Murayama, M. Tomida, Biochemistry 2004 ; 43, 36.]

Temperature dependences of the peak height 
intensities of individual Gaussian components



Температурная зависимость интенсивности 
дублета МБ в БСА

Температурная зависимость интенсивности 
дублета МБ в белковом растворе

Область
денатурации

Температурная зависимость 
среднеквадратичного отклонения для БСА

[M. Grimaldo, F.Roseen-Runge, M. Henning et.al. 
Phys. Chem. Chem. Phys. 2015 ; 17 , 6.]
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+

GdnHCl-induced lysozyme 
denaturation, fluorescence data. 

[W. Liu et al., Biotech. Bioengin. 2004]

Lysozyme denaturation 
induced by GdnHCl

!

denaturation
???

change of  solvent 
properties

protein-Gdm+

interaction
Thermal transition of lysozyme as a function 

of GdnHCl concentration, CD at 230 nm 
[B.A. Vemaglia et al., Biomacromolec. 2004] 

]
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○○○●○ Релаксационная мода 

Lysozyme denaturation induced by GdnHCl

Formation of GdnHCl clusters in water. 
[P. E. Mason et al., J. Am. Chem. Soc. 2004]

[P.E. Mason et al., Biophys. J. 2007]Gdm+-Gdm+ interactions ~30 ps 

+
X-ray structural crystallography 

of lysozyme crystals with GdnHCl
[S.C. Mande et al., Prot. Eng. 2000 ]
[A.C.W. Pike et al., Prot. Sci.1994]
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○○○●○ Релаксационная мода                            
Gdm+-protein interactions …??

[P.E. Mason et al., Biophys. J. 2007]



Details of neutron scattering experiment                                4

Bovine Serum Albumin 
(Sigma-Aldrich) 

lyophilized, without deuteration 
g of water / g of H2O = 0.04 (TGA) 

583 а.a. residues
66 463 Да (1 Да=1,67·10-27 kg)

prolate ellipsoid shape with dimensions:
140 x 40 x 40 Å3

Details of neutron scattering experiment: 
● FOCUS, SINQ; resolution ~ 100 μeV ( τ ~ 10 ps) 
● wavelength λ = 4.3 Å
●  temperature variation from 200 K up to 340 K
●  data analysis in DAVE: self-shielding correction
                              vanadium used for data normalization
                                   correction for Al sample holder  

16/10/2023

<u2>
S(ω)
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Dynamic structure factor of BSA                                         5
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quasi-elastic scattering

boson peak

BSA, T = 240 K
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Protein dynamics: Boson peak                                       6

Anna Svanidze 16/10/2023

Fitting of Boson peak by lognormal distribution:

For acoustic waves:

Ll !

1kw lµ µ

- localization length due    
   to structural disorder 

Modeling of protein properties 
using random elastic network

► distribution of quasi-localization lengths
► topological properties 

Probability distribution function of the 
maxima in the logarithmic singularities 
of cytochrome C.
[M. Nöllmann, P. Etchegoin, Physica A 2001]



Protein dynamics: Boson peak                                       7

Anna Svanidze 16/10/2023

Temperature dependence of boson 
peak maximum frequency for BSA.

Dynamic structure factor of BSA 
at different temperatures.



Protein dynamics: Boson peak                                       8

Anna Svanidze 16/10/2023

Low-frequency Raman spectrum of 
lysozyme, h=0.4, T=250 K. 
[S. Khodadadi et al., Biochim. Biophys. 
Acta 2010]

( ) ( ) ( )n

C
I G

n
n n

n
=

light-vibration 
coupling coefficient

VDOS

??

Temperature variation of boson peak 
frequency for lysozyme. 
[S. Khodadadi et al., Biochim. Biophys. 
Acta 2010]





It is possible to use the fractal approach for description 
of protein structure

M ( r ) µ rDf

Df – fractal dimension

Cross section of the protein 1A4G
[М.B. Enright and D.M. Leitner, 2005]

Schematic representation of a massive 
self-avoiding linear fractal chain

[J.S. Helman, 1984]

For protein 2.25< Df <2.75



Nakayama, Yakubo and Orbach, Rev.Mod.Phys.66 (1996) 



Daniel ben-Avraham, 
Vibration normal-mode spectrum 

of globule proteins // 
Phys. Rev. B 47 (1993) 14 559 

ds – fracton dimension

Andreani C. et al.,
Low frequency dynamics in the enzyme 

superoxide dismutase revealed by inelastic 
neutron scattering // 

Physica B 234-236 (1997) 223

Debye regime

DOS of superoxide dismutase; 
50 К ○; 180 К ▲; 230 К ■; 300 К ♦.



Неупругое рассеяние нейтронов в лизоциме

n Samples: hen egg white lysozyme (Fluka): 
- protonated 
- deuterated 

n Inelastic neutron scattering inverse-geometry time of flight 
spectrometer KDSOG-М (JINR, Dubna, Russia)

n Temperatures 280 К, 311 К, 200 К 
n Density of vibrational states G(w) 

k0 и k1-wave vectors of incident and scattered neutrons, 
Q=k0-k1 – scattering wave vector, n(ω) – Bose-Einstein factor.

- the double  differential cross section for incoherent scattering
incohdd

d )(
2

w
s
¢W



Фрактон в низкочастотной области колебательного спектра 
лизоцима

w >> wco density of states G(w) µ w d-1, d – fracton dimension
ω<< wco            Debay low G(w) µ w d-1, d – dimension of Euclidian space

     [T. Nakayama, K. Yakubo, R.L. Orbach, Rev. Mod. Phys., 66, (1994) 381-443] 

~ ~



Направления действий:

n Только комбинация обсуждаемых здесь (и ряда 
других) методов дает возможность полностью 
восстановить картину динамики биополимера. 

n Должны реализовываться как структурный, так и 
динамический подходы
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Спасибо за внимание!



Protein structureProtein dynamics

Df - the fractal dimension, 
Mµ r Df 

In real physical systems :             a<<L<<Lo, 
a - the length that forms the lattice spacing of the original network,

        Lo - the length corresponds the description of the 
fractal object as a homogeneous system    

Fracton 

The density of fracton states
G(ω) µ ωd-1 , d - fracton dimension 

~

Fractal approach for description of …

~



Protein structureProtein dynamics

Df - the fractal dimension, 
Mµ r Df 

In real physical systems :             a<<L<<Lo, 
a - the length that forms the lattice spacing of the original network,

        Lo - the length corresponds the description of the 
fractal object as a homogeneous system    

Fracton 

The density of fracton states
G(ω) µ ωd-1 , d - fracton dimension 

~

Fractal approach for description of …

~
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Protein dynamics Protein structure

Description of protein dynamic and structure from the one point of view 

Fractal model

Λ(ω) - frequency-dependent length scale 

05.092.1~ ±»dDf

cw

Crossover from phonons to fractons Dispersion relations for fracton 

- crossover frequency

for lysozyme …  



Малоугловое рассеяние нейтронов, эксперимент

n Образец: hen egg white lysozyme (Fluka): 
- Clys=50 mg/ml and 250 mg/ml,

                            - NaAc buffer (pH=4.6, D2O), T range: 300 -  347.5 K  
n Установка:  “Yellow Submarine ” (Budapest neutron center) 
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Results of investigation of lysozyme by SANS

Intramolecular 
protein structure

tertiary structure
of lysozyme,



fDqqI -µ)(

Change of 

fractal dimension

of lysozyme 

at denaturation

Dependence of 
scattering intensity 

on wave vector



Change of fractal dimension of lysozyme at thermal denaturation,
results of SANS

Df=2.78 Df=2.50
50 mg/ml

250 mg/ml

native lysozyme            

partially 
denatured  
lysozyme            

aggregation 
and 

gelation        

T
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ФТИ 2016 ●○○○○      Мотивация                             4

A - ДНК B - ДНК

93% влажности 
для Na-ДНК

Мягкая мода 
– 

Для сенетоэлектриков и ряд других соединений…

2
1
)(~ Ck TT -w

[T. Weidlich, et al., Phys. Rev. Lett., 1998;
T. Weidlich, et al., J. Phys. Chem., 1988] Зависимость частоты от влажности 

Raman активной моды в Na-ДНК 
при переходе из А в В форму



2
1
)(~ Ck TT -w

Фазовые переходы

Сегнетоэластический фазовый 
переход – фазовый переход, 

при котором возникает состояние 
со спонтанной деформацией

Мягкая мода -

Динамика биополимеров –
ДНК, белков….,

при фазовых превращениях …???

Elastic softening in BiVO4 and LaNbO4. 
[Y. Ishibashi et al., Physica B&C 150(1988) 258]



Собственная низкочастотная динамика ДНК agnts3

T3 = 354 К

T2 = 349 К

T1 = 338 К
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ФТИ 2016 ○○○●○      ДНК                            17

Изменение структуры ДНК при плавлении: стэкинг 
взаимодействия

Double-stranded DNA



Возможные локальные конформации Berlin и 
agnts3



Зависимость интенсивности релеевской (упругой)
компоненты от температуры 

agnts3 BerlinTд = 357 К

Tм = 348 К Tм = 344 К

Tд = 359 К
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ФТИ 2016○○○●○      ДНК                            17

Структура мутантной ДНК и ее изменения при повышении 
температуре,  квантово-химические расчеты



Возможные локальные конформации Berlin и 
agnts3



Зависимость скорости звука при 
структурном фазовом переходе

Флуктационный вклад

Теория Ландау

Tc

Φ(P,T,η) = Φ0(P,T) + aη2 + bη3 + cη4 + … - ηhV

V ~ η2u



Собственная низкочастотная динамика ДНК agnts3 

и Berlin

agnts3 Berlin

T3 = 354 К

T2 = 349 К

T1 = 338К

T4 = 354 К

T2 = 349 К

T3 = 352 К

T1 = 344К



Зависимость интенсивности релеевской (упругой) 
компоненты от температуры agnts3

agnts3
Tд = 357 К

Tм = 348 К
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ФТИ 2016 ○○○●○      ДНК                            16

«Чистая» динамика ДНК при плавлении и 
денатурации

Нормированное на буфер изменение 
Скорости гиперзвука vs температура 
в ДНК

300 350 400 450 500 550
-3

-2

-1

0

 10 GHz

 

 

D
V

/V
0, 

re
l.u

n.

T,  K

Tc

Landau theory
DC

ij
~hu2

Поведение скорости LA фонона 
при сегнетоэластическом 
фазовом переходе
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Цель работы:

 

Исследование низкочастотной динамики биополимеров 
при фазовых превращениях. Изучение связи между 
структурой и динамикой биополимеров
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Фазовые превращения в биополимерах:

 

► динамический (стекольный) фазовый переход (при Т<240K)

 ► денатурация (при Т> 340К)

 ► конформационная динамика
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Активный белок       денатурированный 

Факторы, приводящие к 
денатурации белков:

              ► температура
              ► сильные кислоты и щелочи

► хаотропные агенты(urea, 
                      guanidine hydrochloride)

► давление и т.д. 

Hen Egg White Lysozyme: 
globular structure      
129 а.a. residues

13 930 Да (1 Да=1,67·10-27 kg)
4 S-S bonds

[C.C.F. Blanke et al., Nature 1965] 



5/09/201214/11/2013

ФТИ 2016 ○○●○○      10

Раствор лизоцима в оптическом микроскопе 
при концентрации (a) 50 μM и 
(b) 334 μM после выдержки при 81 ˚C. 
[S. Raccosta et al., Eur. Biophys. J. 2010]

(a)                           (b)

Тепловая денатурация лизоцима

Excess thermal capacity thermograms 
at different lysozyme concentrations.
[S. Raccosta et al., Eur. Biophys. J. 2010]

[D.R. Booth et al., Nature 1997]
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Методы исследований:

 ►   !"#$%&'()"*+,-.&&/0#12341%5-"33%6#.%532%)"5

► 7"*"#12341%5-"33%6#.%532%)"

5►589+3:%4)-1341:.65

5►5!"&1;<&121%5-"33%6#.%5#%=)-1#12

5► Неупругое рассеяние нейтронов

► 92">.;:-;<1%5-"33%6#.%5#%=)-1#12

►  Монте-Карло моделирование, квантово-химические расчеты
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Спектр рассеяния света в буфере и 
лизоциме с концентрацией                 
c=200 mg/ml

90˚ scattering geometry

Brillouin shift, GHzBrillouin shift, GHz
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343 K
90˚ scattering geometry
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η – shear viscosity, η’ – bulk viscosity, α – amplitude 
damping constant, γ = ср/cv χ – thermal conductivity

Те м п е р ат у р н о е п о в ед е н и е
отно с ительно го изме не ния
скорости и затухания гиперзвука
в р а с т в о р е л и з о ц и м а



Differential Raman spectra
(a) 0.02 M acetate buffer, pH 4.7;
(b) 300 mg/ml lysozyme in buffer solution; 
(c) 300 mg/ml lysozyme in water
[Genzel, L., Biopolymers, 1976].

Raman spectra  I(ω)  of  
lysozyme  crystals. 

solid line- wet crystals, 
dashed line - semidry crystals
dotted line - dry crystals
[Hisako Urabe et. al, Biophys.J., 1998]



Sow-Hsin Chen, Jose Teixeira, Structure of protein-detergent complexes. 
// Rhys. Rev. Lett. 57 (1986) 2583

Denaturation of bovine pancreas albumin 
by lithium dodecyle sulfate (LDS) 

SANS experiment 
Df=2.30

Df=1.76

Different 
concentration of LDS
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( ) gg tyd -- º- cc TTT~2

( )8exp
3B scI R lp yé ùµ -ê úë û
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¶

=YscR

( ) ( )rVh 2342 += qГBD

( )8
3 scR

gps y t -= !

I0 - incident light intensity, ρ – density, V - scattering volume, υ - sound velocity, Rsc(ρ) - constant 
of scattering from adiabatic density fluctuations, σ - extinction coefficient,  r - distance from the 
scattering volume to the observation point,  l - light propagation distance in the medium, 
q - scattering vector, η, ζ - coefficients of shear and volume viscosity 

( ) gg tyd -- º- cc TTT~2

Поведение интенсивности 
мандельштам-бриллюэновского дублета
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η – shear viscosity, η’ – bulk viscosity, α – amplitude 
damping constant, γ = ср/cv χ – thermal conductivity
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Example of  Brillouin spectrum and fitting
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Conclusions

 ► The pronounced anomalies in the behavior of Brillouin peaks at 
sol-gel transition accompanied lysozyme thermal denaturation 
have been found.

 ► The model for the description of Brillouin peak intensities in the 
critical region has been developed. 

 ► There exists a temperature region before sol-gel transition where 
the anomalies in hypersound velocity appear that probably 
correspond to the intermediate state at thermal denaturation.
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Модельная структура ДНК



Модель В-ДНК 
[R. Wing et al., Nature 287 (1980) 755]
и химическая структура двойной 
спирали ДНК 
[R.E. Dickerson, Sci. Am. 249 (1983) 94]

Модели различных известных 
структур ДНК:
В- ДНК:  диаметр 23.7 Å

высота витка спирали 34 Å
А-ДНК:  диаметр 25.5 Å

высота витка спирали 25 Å
Z-ДНК: левозакрученная



Конформационная динамика ДНК

Изменение крест-формы ДНК:
a)Раскрытая
b)Согнутая
c)Сложенная

Локальные структуры: пузыри, шпильки, триплексы, квадруплексы, перекрестия 
Холлидея, крестообразные структуры



Кривая плавления ДНК
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Модельная структура ДНК при тепловой 
денатурации



Задача

n Исследование поведения низкочастотной
динамики ДНК при фазовых превращениях.

n Изучение влияния нуклеотидного состава ДНК
на её динамику



План

1.Объекты
2.Конформационная динамика ДНК
3.Мандельштам-бриллюэновское рассеяние 
света
4.Результаты анализа спектров упругого и 
неупругого рассеяния света
5.Выводы



Объекты
В качестве объектов были выбраны две последовательности ДНК 
полученные посредством полимеразной цепной реакции и 
выделенные из мух вида Drosophila melanogaster
nЛиния дикого типа Berlin 
nМутантная – agnostic (agnts3), характеризующаяся резкими
нарушениями обучения и памяти, что соответствует основным
симптомам нейродегеративных болезней
Мутантная линия отличалась от дикого типа наличием АТ богатой
вставки в 28 п.н. В измерениях использовали раствор ДНК в натрий-
фосфатном буфере (pH = 7,5),



Кривая плавления ДНК
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Мягкая мода при В-А переходе в ДНК

93% RH
Na-DNA

Dependence of the frequency shift of the 
lowest-frequency Raman active mode in 
Na-DNA on relative humidity (RH). 
[T. Weidlich, et al., Phys. Rev. Lett., 1998;
T. Weidlich, et al., J. Phys. Chem., 1988] 

   

B - DNA
A - DNA

Спектры рассеяния (схематически) 
в двух различных спектральных интервалах

Комбинационное рассеяние

Рассеяние МБ
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η – shear viscosity, η’ – bulk viscosity, α – amplitude 
damping constant, γ = ср/cv χ – thermal conductivity
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Экспериментальный спектр рассеяния света
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06/11/2013 

Мандельштам-бриллюэновское рассеяние света 
в пептидах

Скорость в:
Пептид
Буфер

Затухание
гиперзвука в 

пептиде



IXS:  vibrational DOS

multiphonon contribution is estimated as 8% of the total inelastic part

MkER 2/22!=

recoil factor

P. Pavone, K. Karch, O.Shütt, W. Windl, 
D. Strauch, P. Giannozzi, S. Baroni
Phys. Rev. B 48 (1993) 3156-3163

ab initio:

0 20 40 60 80 100 120 140 160 180 200

-0.03

-0.02

-0.01

0.00

0.01
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0.03

E, meV

experimental

ab initioVDOS, a.u.

Diamond

A. Bosak, M. Krisch; Phys. Rev. B 72 (2005) 224305
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Структура ДНК

Гуанин
(2-амино-6-оксопурин)

Аденин
(6-аминопурин)

Тимин
(5-метил-2,4-диоксипиримидин)

Цитозин
(2-окси-4-аминопиримидин)



2
1
)(~ Ck TT -w

Фазовые переходы

Сегнетоэластический фазовый 
переход – фазовый переход, 

при котором возникает состояние 
со спонтанной деформацией

Мягкая мода -

Динамика биополимеров –
ДНК, белков….,

при фазовых превращениях …???

Elastic softening in BiVO4 and LaNbO4. 
[Y. Ishibashi et al., Physica B&C 150(1988) 258]
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Brillouin spectra of  GdnHCl  solutions

1M GdnHCl 

6M GdnHCl 



DOS of bovine pancreatic trypsin 
inhibitor obtained 

by incoherent neutron scattering

[Smith J. et. Al., 
J. Chem. Phys. 93 (1990) 2974]

DOS of hen egg white lysozyme obtained 
by our incoherent neutron scattering

experiment


