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Реализован метод неравновесного анализа внутримолекулярных колебаний аминокислот глицина,
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делированием с шагом дискретизации 1 фс. Результаты показали новые возможности применения
данного метода, в котором впервые использовано электрическое поле, модулированное симмет-
ричным меандром. Дополнены фундаментальные представления о динамических свойствах биомо-
лекул во внешних полях. Полученные данные могут быть использованы при разработке нанобио-
технологий, биоэлектронных и гетерогенных гибридных микроэлектронных приборов со встроен-
ными биомолекулярными компонентами.
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Закономерности внутримолекулярных коле-
баний имеют важнейшее значение для выявления
структуры и функций биомолекул. Локальные
внутримолекулярные колебания, или нормаль-
ные моды, самосогласованные с собственным по-
лем при отсутствии внешнего облучения, реали-
зуются преимущественно в среднем и ближнем
инфракрасном (ИК), а также в видимом диапазо-
нах частот. Коллективные колебания атомных
групп в аминокислотах и белках реализуются в
диапазоне частот 109−1012 Гц, то есть в ГГц–ТГц
и дальнем ИК-диапазонах, за счет чего возможно
управление конформациями, биохимическими
реакциями и переносом энергии [1]. Г. Фрелих в
работе [1] обосновал модель с учетом облучения
внешним высокочастотным электромагнитным
полем (ЭМП), в которой биомолекула рассмат-
ривается как открытая система, а сценарий акти-
вации нормальных колебательных мод подобен

квантовой конденсации Бозе–Эйнштейна. Экс-
периментальная спектроскопия включает воз-
действие на молекулярную систему внешним
ЭМП определенной частоты, поглощение его
энергии коллективными и локальными осцилля-
торами вызывает активацию внутренних степе-
ней свободы, что способно изменять конформа-
цию и функциональные свойства молекул и мо-
лекулярных систем [2–4]. 

Полученные при нулевом внешнем ЭМП тео-
ретические спектры колебаний биомолекул в рас-
творах, а также в кристаллической фазе находятся
во многих случаях в хорошем соответствии с экс-
периментальными результатами спектроскопи-
ческих исследований. 

В литературе содержится информация об ис-
пользовании нескольких методов для получения
подробной информации о структурных, химиче-
ских и динамических свойствах белков. Методы
колебательной (рамановской и FTIR) спектро-
скопии используются для поиска спектральных
особенностей, чувствительных к изменениям
третичной структуры белковых молекул. Часто-

Сокращения: ИК – инфракрасный, ЭМП – электромаг-
нитное поле, МД – молекулярная динамика, АВР – ам-
плитудно-временная реализация, ДМ — дипольный мо-
мент, ЭДМ – электрический дипольный момент.

УДК 53.093, 53.096, 57.031, 57.033, 57.038
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ты, интенсивности и поляризации спектральных
полос можно использовать для характеристики
структуры молекул [5, 6]. Выявлены и обсуждены
спектральные изменения, связанные с естествен-
ной деградацией, вызванной длительным хране-
нием спирально-спирального белка (фибриноге-
на) с точки зрения изменений вторичной и тре-
тичной структур. Выбор спектральных полос,
чувствительных к изменениям третичной струк-
туры, основан на сравнительном анализе колеба-
тельных спектров белков с различной третичной
структурой. Колебательные спектры могут быть
получены с помощью спектроскопии ИК-погло-
щения или комбинационного рассеяния. Методы
ИК-Фурье- и рамановской спектроскопии мож-
но использовать для характеристики первичной и
вторичной структур белков [8].

В частности, показано, что нормальные коле-
бательные моды полипептидной цепи вносят
вклад в спектр белка. Амидные полосы (А, В, I–
VII) являются характерными спектральными осо-
бенностями колебательных спектров белков и от-
четливо проявляются как в ИК-, так и в КР-спек-
трах. Известно, что амидные полосы чувстви-
тельны к изменению конформации белка [9].

В диапазоне 500–1800 см–1 амиды I–III допол-
няются спектральными полосами функциональ-
ных групп и одиночных аминокислот. Известно
несколько полос, чувствительных к структурным
изменениям белковой молекулы, например,
спектральные полосы дисульфидных мостиков
(500–550 см–1), которые стабилизируют структу-
ру белковой молекулы. Разрыв дисульфидных
связей может привести к разворачиванию моле-
кулы и, как следствие, к изменению и/или подав-
лению функциональных свойств белка [10].

Спектральные полосы триптофана с пиками
при 880 и 1360 см–1 чувствительны к конформа-
ции. Сигнал комбинационного рассеяния при
1360 см–1 указывает на присутствие скрытых
остатков триптофана. Отсутствие такого сигнала
означает, что боковые цепи триптофана располо-
жены на поверхности белковой глобулы. 

Однако в литературе практически отсутствуют
сведения о спектральных полосах, которые мож-
но отнести к третичной или четвертичной струк-
туре белков [7]. Одна из причин этого заключает-
ся в том, что, в отличие от хорошо изученной
вторичной структуры (с общепринятыми струк-
турными элементами), третичная структура ко-
личественно не охарактеризована. Предполагает-
ся, что третичная структура представляет собой
взаимное расположение элементов вторичной
структуры. Четвертичная структура, которая мо-
жет отсутствовать в конкретной белковой моле-
куле, является следующей ступенью в иерархии
структурной организации [10]. 

Сопоставление большой базы эксперимен-
тальных данных ИК- и ТГц-спектроскопии [4,
11–21] с данными метода DFT, полуэмпириче-
скими методами (PM6 и RM1), методами ab initio
(B3LYP/6-31+G(d) и другими) [22–24] демон-
стрируют непротиворечивое описание коллек-
тивных и локальных колебаний аминокислот (хо-
тя точные границы между этими двумя видами
динамики осцилляторов не установлены).

Компьютерное моделирование биомолекул
методом молекулярной динамики (МД) в нуле-
вом внешнем ЭМП позволяет производить ис-
следования на атомном уровне, вычислять ди-
польные характеристики, спектры частот и ам-
плитуды колебаний [25–27]. В работе [26] с
использованием суперкомпьютерной МД выяв-
лена и исследована субпикосекундная динамика
суммарного дипольного момента единичных мо-
лекулярных полиаланинов на реализациях про-
должительностью до 2 нс. В работе [27] примене-
на методика суперкомпьютерной МД для записи
амплитудно-временной реализации (АВР) сум-
марного дипольного момента (ДМ) единичной
молекулы, что позволило с помощью преобразо-
вания Фурье вычислить спектры собственных ло-
кальных осцилляторов. Новые методы и резуль-
таты работ [26, 27] были верифицированы сопо-
ставлением с известными представительными
базами данных, их продолжение актуально для
изучения вынужденных колебаний биомолекул в
ЭМП. 

Сценарии колебательных процессов, обуслов-
ленных воздействием внешнего ЭМП, в том чис-
ле облучающего поля в спектроскопии, представ-
ленные в широкой области биомолекулярных ис-
следований, имеют важное значение для
медицины и других наук о жизни [28–40]. Однако
многие вопросы динамики биомолекул в ЭМП,
особенно характеристики резонансных и пере-
ходных процессов с разрешением во времени, ам-
плитудные, температурные и некоторые иные су-
щественные зависимости обоснованы недоста-
точно. Связь внутримолекулярных колебаний и
облучающего поля требует дальнейшего углуб-
ленного изучения.

Компьютерное моделирование МД в постоян-
ном и/или переменном ЭМП или электрическом
поле позволяет получать значительные научные и
прикладные результаты в современной био- и на-
нофизике [2, 41–44]. Прямое моделирование в
различных полях существенно дополняет новы-
ми данными результаты равновесного рассмотре-
ния, обосновывает методику и результаты спек-
троскопических исследований. Например, в со-
держательном обзоре [41] рассмотрены способы
включения эффектов статических и переменных
полей. Для пептидов выявлены существенные
конформационные эффекты [44].
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Актуальные проблемы и задачи суперкомпью-
терных МД исследований обусловлены недостат-
ком сведений о характеристиках распределенных
и локальных колебаний аминокислот в различ-
ных по форме ЭМП, а также соответствующих
методов. Методом неравновесного МД-модели-
рования в заданном электрическом поле в виде
симметричного меандра на частотах ИК-диапа-
зона впервые вычислены спектры и переходные
характеристики вынужденных локальных коле-
баний аминокислот глицина, триптофана и ди-
фенилаланина (из-за краткости публикации в ра-
боте [45] приведены графические данные только
для глицина). 

Целью данной работы является развитие су-
перкомпьютерных неравновесных методов МД,
получение более полных характеристик вынуж-
денных колебаний биомолекул в широкой полосе
ТГц- и ИК-частот. Предполагается, что такие ис-
следования имеют значение для единичных ами-
нокислот благодаря их особым функциям как ба-
зовых модулей сборки биомолекул, в том числе
при нормальной постоянной температуре в ши-
рокой полосе ТГц- и ИК-частот ЭМП, включая
атомно-слабые поля, где возможны резонансные
и нерезонансные вынужденные колебания моле-
кул в условиях, далеких от диссоциации. Амино-
кислоты выбраны также благодаря, возможности
сопоставления с известными результатами иссле-
дований, использования получаемых новых дан-
ных при разработке и поиске прототипов
биоэлектронных и гетерогенных гибридных мик-
роэлектронных приборов с встроенными биомо-
лекулярными компонентами.

МЕТОД ИССЛЕДОВАНИЯ ДИНАМИЧЕСКИХ 
ХАРАКТЕРИСТИК АМИНОКИСЛОТ 

В ЭЛЕКТРИЧЕСКОМ ПОЛЕ 
ТЕРАГЕРЦОВОГО И ИНФРАКРАСНОГО 

ДИАПАЗОНОВ
Методика [46] реализована в расширенном ви-

де для сравнительного анализа с единых позиций
динамики аминокислот глицина, триптофана и
дифенилаланина в переменном электрическом
поле с частотой, перестраиваемой в диапазоне
20–5000 см–1. 

Метод основан на суперкомпьютерном вычис-
лении амплитудно-временных реализаций сум-
марного векторного ДМ , предполагаемого в
виде линейной суперпозиции локальных осцил-
ляторов  молекулы, на первом этапе: 

(1)

и на втором этапе – вычисление и анализ частот-
ных Фурье-спектров функций . В основе по-
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лучения Фурье-спектров частот, как и в спектро-
скопии, лежит предположение о взаимной неза-
висимости гармонических парциальных
локальных осцилляторов , определяемых
смещением  атомов и удаленных друг от дру-
га в конфигурационном и фазовом пространствах
биомолекулы. Предположение о взаимной неза-
висимости удаленных гармонических парциаль-
ных локальных осцилляторов  (хотя бы при
малых значениях энергии колебаний и поляриза-
ции атомов) будет допустимо в том случае, когда
Фурье-спектр частот АВР суммарного ДМ состо-
ит из дискретных пиков. Квазинепрерывный вид
спектра будет указывать на коллективную дина-
мику осцилляторов. Предварительно подтвер-
ждения и обоснования этого были получены ра-
нее для ТГц- и ИК-диапазонов частот в работах
[26, 27]. Для облучающего электрического поля

, имеющего плоскую поляризацию
в плоскости x = const, имеем:

(2)

где  – парциальные компоненты
векторного дипольного момента молекулы, вы-
числяемые при динамическом моделировании
согласно уравнению (1),  – индуци-

рованное электрическое поле,  – вектор
поляризуемости. Интерпретация вычисленного
векторного динамического ДМ состоит в том, что
спектр частот этой величины представляет собой
спектр частот вынужденных колебаний молеку-
лярных осцилляторов. В случае, когда поляризуе-
мость задается скаляром, из уравнений (2) воз-
можно определение вектора индуцированного
поля. 

Указанные процедуры вычислений на первом
и втором этапах реализованы для широкого набо-
ра параметров и функциональных характеристик,
что позволило провести верификацию результа-
тов и выполнить соответствующие физические
интерпретации. При этом учитывали следующие
известные данные из научно-технической лите-
ратуры. Локальные осцилляторы в молекулах
аминокислот и в пептидных группах представле-
ны с учетом собственных и вынужденных колеба-
ний атомных валентных связей и вращений (с па-
раболическими зависимостями энергии по длине
и углам вращения), а также кулоновских и ван-
дер-ваальсовых (в цепях водородных связей).
Установление соответствия (отнесения полос)
локальных осцилляторов с нормальными модами
и частотами представлено во многих известных
источниках, например, в работе [22]. Спектраль-
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ный диапазон 2600–900 см–1 представлен, на-
пример, в работе [47]. Девять характерных коле-
бательных полос (амиды A, B, I, II, III, ... , VII, где
амиды I и II, между 1600 и 1700 см–1, а также 1500
и 1600 см–1 соответственно) являются интенсив-
ными в ИК-спектре. Отнесения полос глицина
предполагают иногда, что в области, меньшей
1700 см–1, колебания не являются локальными,
затрагивают не одну функциональную группу,
связь или угол, а несколько или все атомы амино-
кислоты [24]. Кручение NH3

+ доминирует в диа-
пазоне 380–480 см–1. Между 270 и 380 см–1 доми-
нирует режим деформации CC α N, за которым
следует область от 220 до 270 см–1, характерная
для COO-вибраций. Ниже 220 см–1 соответствие
частот какому-то одному локальному колебанию
не сформировано, предпочтительны интерпрета-
ции в виде коллективных колебаний [12, 15, 16,
46, 48, 49]. Показано, например, что низкоэнерге-
тичные колебания в интервале волновых чисел
(300–500) см−1 могут явиться диагностикой вто-
ричных структур в линейных и циклических пеп-
тидах [43]. В некоторых известных литературных
источниках показано также, что в интервале 20–
200 см–1 спектральные пики коллективных коле-
баний образуют континуум выделенных частот
[41, 43]. Подобные результаты представлены,
например, в работе [8] для кристаллического гли-
цина.

Для выполнения вычислений был использо-
ван кластер «РСК-Торнадо» суперкомпьютерно-
го центра «Политехнический» Санкт-Петербург-
ского Политехнического университета Петра Ве-
ликого (СПбПУ, Санкт-Петербург). Этот кластер
с пиковой производительностью 1015 терафлопс
содержит 668 двухпроцессорных узлов (Intel Xeon
E5 2697 v3), из них 56 узлов имеют два ускорителя
вычислений NVIDIA K40 [27]. Это позволило со-
здавать за приемлемое время (порядка 100 ма-
шинных часов) эффективные базы данных ам-
плитудно-временных реализаций интегрального
электрического дипольного момента (ЭДМ) мо-
лекул с длительностью до 2 нс с наименьшим ша-
гом дискретизации до 1 фс и обеспечить этим вы-
сокое разрешение Фурье-спектров. Исходя из
свойств Фурье-преобразования и получения ча-
стотных спектров, сформулированы и выполне-
ны требования к АВР по длине траектории, то
есть длительности АВР относительно шага и шага
относительно периода колебаний. При длитель-
ности шага дискретизации 1 фс длина АВР траек-
тории составляла в среднем до 2·106 шагов. 

В состав программно-вычислительного ком-
плекса СПбПУ входили пакеты прикладных про-
грамм Avogadro, Visual Molecular Dynamics и
NAMD, а также дополнительные оригинальные

программы, написанные на языке Python. Допол-
нительно к методике моделирования, более по-
дробно изложенной в работе [27], введено пере-
менное электрическое поле ТГц–ИК-диапазона
частот, подобное использованному в работе [45].
Как и в большинстве известных соответствующих
работ, полагали, что сила, действующая на внут-
римолекулярные заряды со стороны переменного
магнитного поля мала, значительно меньше элек-
трической. Воздействие электромагнитного поля
на молекулы задавали только электрической ком-
понентой. Такое поле может быть создано, на-
пример, ТГц- или ИК-лазерами или другими ге-
нераторами с учетом усиления поля на атомно-
размерных неоднородностях молекулярной
структуры. Электрическое поле E(t) имело форму
периодической волны в виде прямоугольного ме-
андра, симметричного относительно нулевой ли-
нии, и плоскую пространственную поляризацию
по координатным осям x, y, z с компонентами
[E, 0, 0]. Меандр на частотах приблизительно 1–
125 ТГц с амплитудой размаха 0.01–1.0 В/нм зада-
вали с фронтами менее 1 фс, непрерывным или с
импульсной огибающей длительностью 100–
1500 пс. 

На рис. 1 представлены эпюра внешнего поля
и первые три наиболее значимые гармоники его
Фурье-спектра. Частоту действующего поля мож-
но было изменять в широких пределах, варьируя
количество точек в периоде меандра и значения
частоты дискретизации. Задание высокочастот-
ного меандра с гармониками является в подобных
исследованиях новым и оригинальным. Ранее та-
кая форма волны была использована лишь при
исследовании жидкой воды в диапазоне частот
20–500 ГГц с амплитудой размаха 0.05–1.0 В/нм
[50]. 

Фурье-анализ спектра частот АВР интеграль-
ного дипольного момента в электрическом поле
выполняли при помощи пакета VMD IR Spectral
Density Calculator.

С помощью пакета Avogadro были созданы
первичные файлы с координатами атомов моле-
кул глицина, триптофана и дифенил-L-аланина.
Программа VMD позволяла создавать структур-
ные файлы на основе топологии молекулярных
связей, добавлять молекулы воды и ионы солей,
визуализировать молекулярные системы, выпол-
нять вычисления энергии и дипольных моментов
конформационно-подвижных молекул. Для каж-
дого атома системы решали уравнение динамики
Ньютона, по временным шагам определяли коор-
динаты атомов, параметры силового поля, темпе-
ратуру системы, давление и т.п. В программе Avo-
gadro были созданы координатные файлы амино-
кислот глицина, триптофана и дифенил-L-
аланина. Молекулы аминокислот помещали в пе-
риодическую ячейку в виде водного куба. Длина
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стороны водного куба варьировалась от 30 до 70 Å
(в зависимости от размеров молекул аминокис-
лот). Во всех расчетных системах расстояние от
крайней молекулы до границы куба составляло
15 Å. Была использована модель воды TIP3W.
Моделирование производили в несколько эта-
пов, включая этап минимизации энергии
(100 пс), стабилизации кинетической и потенци-
альной энергии (200 пс). Для этапа молекулярной
симуляции были определены периодические гра-
ничные условия, соответствующие системе NPT
(постоянное значение количества частиц, давле-
ния и температуры). Давление и температура под-
держивались на постоянном уровне (P = 101325 Па,
T = 298 K) с помощью баростата и термостата
Ланжевена. 

Установлено, что прямое изменение темпера-
туры моделирования не оказывало существенно-
го влияния на спектральную плотность колеба-
ний. На рис. 2 представлена зависимость спек-
тральной плотности колебаний ЭДМ молекулы
глицина в области спектрального пика на частоте
fE = 100 ТГц (3333 см–1) от заданной температуры.

Типичные зависимости мгновенных значений
полного интегрального ДМ, составляющие АВР
на длине траектории моделирования 2 нс для трех
видов молекул в нулевом внешнем электриче-
ском поле, представлены на рис. 3. 

Сценарии осцилляций АВР трех молекул
(рис. 3) наблюдались в частях ТГц-диапазона, а
также в дальнем ИК-диапазоне, подобно тому,
как это было установлено для ряда аминокислот в
работах [23, 24]. Наряду с высокочастотной моду-
ляцией наблюдались нечастые скачкообразные
изменения среднего значения интегрального
ЭДМ, что можно связать со спонтанными кон-
формационными переходами. Подобные син-
хронные переходы одновременно наблюдались
также при VMD-визуализации молекулярной
структуры.

На рис. 4 представлены типичные АВР инте-
гральных ДМ молекул глицина, дифенил-L-ала-
нина и триптофана под воздействием импульсов
электрических полей fE = 100 TГц (3333 cм–1).
Видно возрастание амплитуды вынужденных ло-
кальных колебаний, происходящие во время дей-
ствия импульса поля. Такое возрастание было
особенно сильным на резонансных частотах по-
ля, совпадающих с частотами нормальных мод.
Наименьшая реакция амплитуд ДМ отмечена у
молекулы дифенил-L-аланина, имеющей наи-

Рис. 1. Частичный Фурье-спектр с частотой основной гармоники 100 ТГц. На врезке – эпюра применяемого
переменного электрического поля E(t).

Рис. 2. Температурная зависимость спектральной
плотности колебаний ДМ (в отн. ед.) молекулы
глицина при резонансе в ЭМП на частоте fE = 100 ТГц
(3333 см–1).
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Рис. 3. Типичные зависимости мгновенных значений полного интегрального ДМ (с вычитанием среднего значения),
составляющие АВР на длине траектории моделирования 2 нс для трех видов молекул при температуре 300 K: (а) –
глицин, (б) – дифенилаланин, (в) – триптофан. На врезках показаны короткие участки с высокочастотными
субпикосекундными осцилляциями.
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Рис. 4. Типичные АВР интегральных ДМ молекул под воздействием резонансного электрического поля fE = 100 TГц
(3333 cм–1) представлены тремя наборами графиков: сверху вниз соответственно глицина, дифенил-L-аланина и
триптофана. Вертикальной пунктирной линией обозначены временны' е  отрезки действия внешнего электрического
поля; слева – 500 пс, справа – 1000 пс.
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большую боковую цепь. При отклонении значе-
ния частоты поля от резонанса существенного
возрастания амплитуд осцилляций не наблюда-
лось. Эти данные подобны приведенным в работе
[45], но существенно дополняют и расширяют их. 

Типичные АВР х-компонент и интегрального
ДМ молекул демонстрируют возбуждение коле-
баний под действием резонансного электриче-
ского поля. Методика обработки данных, приве-
денная впервые в работе [46], позволила по реа-
лизациям (рис. 4 и 5) определять такие параметры
локального ИК-осциллятора, как полоса частот
Δf и добротность Q. С этой целью эпюры на рис. 4
и 5 сначала преобразовывались в зависимости от
времени энергии колебаний W, пропорциональ-
ной квадрату ДМ, а затем для импульсов W(t)
определяли постоянные времени τ нарастания и
спада (см. рис. 6). Постоянные времени оказа-
лись существенно больше длительности фронтов.
Поскольку фронты импульсов поля имели дли-
тельность не более шага дискретизации (1 фс,
рис. 1), было возможно определить постоянные
времени и переходные динамические характери-
стики локальных осцилляторов с большой точно-
стью. 

ДИНАМИЧЕСКИЕ ХАРАКТЕРИСТИКИ 
АМИНОКИСЛОТ ГЛИЦИНА, ТРИПТОФАНА 

И ДИФЕНИЛАЛАНИНА 
В ЭЛЕКТРИЧЕСКОМ ПОЛЕ 

ТЕРАГЕРЦОВОГО И ИНФРАКРАСНОГО 
ДИАПАЗОНОВ

Динамические характеристики аминокислот
глицина, триптофана и дифенилаланина в элек-
трическом поле ТГц- и ИК-диапазонов получены
и представлены ниже в двух спектральных диапа-
зонах: 20–200 см–1 и 200–5000 см–1. Резонанс-
ные сценарии, наблюдаемые при облучении в
ТГц- и ИК-диапазонах, характеризовались высо-
кой спектральной плотностью энергии вблизи
основного пика. При резонансах, когда частота
основной гармоники облучающего поля была
близка к частоте локального колебания, наблю-
далось существенное, на порядок и более, возрас-
тание амплитуды колебания. При промежуточ-
ных значениях частот сильно выраженные резо-
нансные внутримолекулярные колебания не
наблюдались, однако происходило некоторое
возрастание амплитуд ближайших пиков.

В работе [27] впервые представлены в виде су-
перпозиции индивидуальных спектров обобщен-
ные, или суммарные, спектры частот, получен-
ные в ТГц-диапазоне и примыкающей части ИК-
диапазона, где обнаружены как нерезонансные,
так и резонансные сценарии молекулярных ос-
цилляторов. Однако эти данные не были система-

тизированы в достаточно широкой полосе частот,
что не позволило обеспечить достоверную интер-
претацию. 

Некоторые численные значения вычисленных
частот в диапазоне 20–200 см–1 приведены в
табл. 1 с указанием ссылок на сопоставляемые
литературные источники.

Приведенные спектральные характеристики
продемонстрировали хорошее совпадение с лите-
ратурными данными. Например, наряду с резуль-
татами, приведенными в работах [10, 13–14, 17,
45, 46], в работах [51–55] в данном диапазоне ис-
следованы различные аминокислоты, в том числе
глицин, дифенил-L-аланин и триптофан. В рабо-
те [8] проведены сравнение и анализ низкоча-
стотных спектров комбинационного рассеяния
света и ИК-Фурье-спектров нескольких белков с
различной вторичной структурой. Низкочастот-
ный диапазон колебательных спектров в исследо-
ванных белках не содержал полос отдельных ами-
нокислот. Обобщая полученные в работе резуль-
таты, а также литературные данные, авторы
работы [8] приходят к выводу, что низкочастот-
ные полосы могут быть отнесены к динамике
групп NH, CN, C=O, CCC, CNC, CCN как коле-
бания, которые принадлежат почти всем амино-
кислотам.

При увеличении объема вычислений в диапа-
зоне частот 0.5–5.0 ТГц (20–200 см–1) было уста-
новлено, что возбуждение колебаний происходит
практически во всем диапазоне, за исключением
редких участков. По-видимому, это свидетель-
ствует о квазинепрерывном характере спектра.
Примеры показаны на рис. 7, где представлены
спектры некоторых частот при возбуждении
электрическим полем в диапазоне 0.5–5.0 ТГц
(20–200 см–1) молекул глицина, триптофана и
дифенилаланина. Спектры получены путем су-
перпозиции, или наложения индивидуальных,
единичных спектров, соответствующих приве-
денным выше примерам (табл.). 

В результате расширения объема вычислений
(рис. 7) установлено, что полученные спектраль-
ные зависимости являются преимущественно
квазинепрерывными, предельно малые значения
амплитуд в спектрах были редкими. Для локаль-
ных колебаний, лежащих выше по частоте, по-
добные особенности не являются типичными.
Действительно, выше 200–220 см–1 выявлены
преимущественные соответствия каждого осцил-
лятора нормальным модам колебаний атомных
групп. Внутримолекулярные колебания на из-
бранных частотах в диапазоне 200–5000 см–1

обычно рассматриваются как нормальные моды,
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соответствующие конкретным группам атомов и
их динамике [3, 4, 15, 47, 51, 55, 56]. Наиболее су-
щественными нерешенными вопросами для них
при этом являются независимость и связанность

колебаний различных мод, допущения коллек-
тивных или индивидуальных процессов, наличие
линейных и нелинейных режимов, пороговые па-
раметры этих режимов. На рис. 8 представлены

Рис. 5. Типичные АВР х-компонент ДМ молекул под воздействием резонансного электрического поля fE = 100 TГц
(3333 cм–1) представлены тремя наборами графиков: сверху вниз соответственно глицина, дифенил-L-аланина и
триптофана. Вертикальной пунктирной линией обозначены временные отрезки действия внешнего электрического
поля: слева – 500 пс, справа – 1000 пс.
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типичные частотные зависимости спектральной
плотности вынужденных колебаний ДМ молекул
аминокислот при возбуждении электрическим
полем на частотах в диапазоне 200–5000 см–1. 

Представлены спектры частот вынужденных
внутримолекулярных локальных колебаний, по-
лученные спектральным Фурье-разложением
АВР интегрального ЭДМ трех АК при наложении
электрического поля с частотами 4167, 3333, 2381,
2778, 2083, 1111, 1042 и 980 см–1. Они имели дис-
кретный характер и стабильную структуру пиков,

что позволило произвести отнесение полос, то
есть выявить преимущественные частоты и дать
соответствующую интерпретацию их связи с ло-
кальными внутримолекулярными колебаниями в
определенных группах атомной подсистемы. Ти-
пичные сценарии вынужденных локальных коле-
баний представляют:

– нерезонансное воздействие в области, уда-
ленной от частот собственных колебаний, не ока-
зывает заметного воздействия на спектральные
характеристики (2381, 2778 и 2083 см–1);

Рис. 6. Зависимость квадрата амплитуды D(t) высокочастотной составляющей ЭДМ от времени (вверху), усреднение
этой зависимости с периодом 5 пс (в центре), гистограмма резонансного пика (внизу). На врезке показана
аппроксимация фронта импульса D2(t). Обозначены моменты времени включения (500 пс) и выключения (1500 пс)
пакета меандра на частоте 100 TГц (3333 см–1) [46].
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– нерезонансное воздействие в области, близ-
кой к какой-либо частоте собственных колеба-
ний, приводит к некоторым изменениям ампли-
туд ближайших спектральных пиков (4167 см–1);

– резонансное воздействие на частоте соб-
ственного колебания оказывает сильное воздей-
ствие на спектральные характеристики, амплиту-
да резонансного пика на один и более порядков
превышает амплитуды нерезонансных пиков (980
и 3333 см–1);

– резонансное воздействие как основной, так
и третьей гармоникой поля (1111 и 1042 см–1).

На рис. 9 представлены типичные зависимо-
сти амплитуд резонансных пиков колебаний ин-
тегрального ЭДМ молекул глицина, дифенил-L-
аланина и триптофана от амплитуды приложен-
ного поля.

Линейная связь амплитуды резонансного пика
и напряженности возбуждающего поля обнару-
жена в интервале 0.1–0.4 В/нм. При превышении
пороговых значений поля (около 0.4 В/нм) про-
исходил переход в нелинейный режим.

ОБСУЖДЕНИЕ
Разработанная методика суперкомпьютерного

моделирования молекулярной динамики отлича-
ется конфигурацией алгоритмов, включающих
наложение внешнего облучающего электриче-
ского поля с гармониками на частотах ТГЦ- и
ИК-диапазонов; построение предельно длитель-

ной (приблизительно до 106 периодов колебаний)
АВР компонентов ДМ молекул с минимальным
шагом дискретизации; аподизация полученной
АВР и преобразование Фурье; выявление резо-
нансных режимов и представление обобщенной
обзорной или панорамной интерпретации. Уста-
новлено, что резонансным режимам локального
осциллятора нормальной моды ассиметричных
NH2-колебаний глицина и триптофана (напри-
мер, Амид А, 3333 см–1) соответствовали значе-
ния постоянной времени τ ≈ 10–10 секунды, поло-
сы частот Δf ≈ 0.01 ТГц и добротности Q ≈ 104

(рис. 6). 
Благодаря таким параметрам достигалось вы-

сокое разрешение спектральных линий в широ-
ком диапазоне частот, начиная с наименьших
значений порядка 0.5 ТГц (20 см–1). 

Резонансные сценарии на избранных частотах
в диапазоне 200–5000 см–1 были соотнесены с ло-
кальными внутримолекулярными колебаниями в
определенных группах атомной подсистемы и
совпадали с известными литературными данны-
ми. Внешнее поле нерезонансной частоты изме-
няло распределение амплитуд лишь ближайших
по частоте пиков в спектре (рис. 8). 

При резонансах, когда частота основной гар-
моники облучающего поля совпадала с частотой
локального колебания, наблюдалось существен-
ное, на порядок и более, возрастание амплитуды
выбранного типа колебания в ИК-диапазоне

Таблица 1. Комбинации структур хроматина в популяциях, соответствующих наилучшему описанию 
экспериментальных данных для различных ионов и порогов энерговыделения E0

Глицин Триптофан Дифенил-L-аланин

22.00 см–1/22.00 см–1 [15]
37.06 см–1/37.00 см–1 [15]

28.03 см–1/28.00 см–1 [15]
39.71 см–1/39.67 см–1 [16]

41.69 см–1/41.67 см–1 [16]

52.45 см–1/52.33 см–1 [15] 46.85 см–1/46.83 см–1 [48]

47.65 см–1/47.67 см–1 [12, 19]

58.73 см–1/58.67 см–1 [15]
61.09 см–1//61.00 см– 1 [16]

60.65 см–1/60.67 см–1 [12, 49]
 61.32 см–1/61.33 см–1 [48]

68.07 см–1/68.00 см–1 [15]
76.86 см–1/76.67 см– 1 [12]
77.21 см–1/77.00 см– 1 [15]

75.47 см–1/75.33 см–1 [12, 16] 66.45 см–1/66.33 см–1 [12]
67.25 см–1/67.33 см–1 [16]

85.53 см–1/85.67 см–1 [12] 84.23 см–1/84.33 см–1 [12]

90.64 см–1/90.67 см–1 [12]
92.14 см–1/92.00 см–1 [16]

135.59 см–1/135.83 см– 1 [16] 138.98 см–1/138.67 см–1 [16]

166.78 см–1/166.67 см–1 [15]
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Рис. 7. Суммарные, в виде суперпозиции единичных,
спектры некоторых вычисленных частот при возбуж-
дении электрическим полем в диапазоне 0.5–5.0 ТГц
(20–200 см–1) молекул глицина (а), триптофана (б) и
дифенилаланина (в). Синим показаны расчетные
данные, для которых имеются совпадения с соответ-
ствующими данными в литературных источниках
(указаны в табл. 1). Красным цветом обозначены рас-
четные резонансные спектры, полученные впервые,
не имеющие совпадений в литературе. Зеленым цве-
том показаны расчетные промежуточные нерезо-
нансные случаи, в которых возбуждение вынужден-
ных колебаний не наблюдалось. 

(см. примеры на рис. 8). При этом энергия всех
регистрируемых колебаний в бóльшей степени
была сосредоточена в резонансном пике. Подоб-
ные возбуждения вынужденных колебаний на-
блюдались также при резонансах на гармониках
внешнего поля. 

Квазилинейный рост амплитуд резонансных
пиков выявлен на начальных участках увеличе-
ния амплитуды поля. Определено пороговое зна-
чение перехода зависимости амплитуды резо-
нансных колебаний от поля в нелинейный режим
в поле, превышающем 0.4 В/нм, при этом значе-
нии наблюдается точное совпадение с данными,
представленными в публикациях [41, 50, 57].

Проведенные систематизация и интерпрета-
ция сценариев суммарного спектра в диапазоне
частот 20–200 см–1 показали, что наблюдаемые
(рис. 7) квазинепрерывные спектры частот соот-
ветствуют, вероятно, модели коллективных, свя-
занных вращательно-колебательных возбужден-
ных состояний, или фононов. Подобные интер-
претации высказаны в работах [49–52].

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Развит метод суперкомпьютерного неравно-
весного анализа молекулярных колебаний ами-
нокислот глицина, дифенилаланина и триптофа-
на в электрическом поле ТГц- и ИК-диапазонов
частот, впервые представленного в виде прямо-
угольного симметричного меандра. Метод осно-
ван на вычислении АВР модуля интегрального
ДМ и их Фурье-спектра частот. Реализации про-
должительностью до 2 нс были получены супер-
компьютерным моделированием с шагом дискре-
тизации 1 фс. Построены АВР интегрального
ЭДМ трех аминокислот при наложении электри-
ческого поля с гармониками на разных частотах
ТГц- и ИК-диапазонов, что позволило проводить
неравновесное моделирование с высокой селек-
тивностью частот в широком диапазоне. Фурье-
преобразованием АВР вычислены частотные
спектры вынужденных локальных колебаний
глицина, дифенил-L-аланина и триптофана в ва-
кууме и в водно-солевом окружении, а также па-
раметры переходных динамических процессов во
внешнем высокочастотном ЭМП. Выявлен ли-
нейный амплитудный режим вынужденных коле-
баний в ИК-диапазоне, близких к резонансным,
установлены пороговые значения поля, в кото-
ром происходит переход в нелинейный режим.
С применением теории вынужденных колебаний
в линейном резонансном режиме вычислены зна-
чения добротности осцилляторов и полосы ча-
стот колебаний на различных нормальных модах.
По сравнению с известными литературными дан-
ными и результатами сканирующей спектроско-
пии представленные спектры частот колебаний
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Рис. 8. Распределение спектральной плотности колебаний ДМ молекул аминокислот глицина, триптофана и
дифенилаланина по спектру частот при напряженности внешнего электрического поля Е = 0 и Е = 0.5 В/нм при
нескольких значениях частоты – 4167, 3333, 2381, 2778, 2083, 1111, 1042 и 980 см–1. Резонансные значения частот
обозначены жирным шрифтом. Для наглядности изображения часть спектров при резонансных полях с частотами в
интервале от 200 до 900 см–1 не показана.



226

БИОФИЗИКА  том 69  № 2  2024

БАРАНОВ и др.

молекулы при облучении полем на фиксирован-
ной частоте позволяют получать более детальные
динамические сценарии. Результаты могут быть
использованы при разработке нанобиотехноло-
гий, биоэлектронных и гетерогенных гибридных
микроэлектронных приборов с встроенными
биомолекулярными компонентами, представля-
ются полезными для рассмотрения прототипов
таких приборов. Разработанный суперкомпью-
терный аппаратно-программный комплекс под-
готовлен для вычисления также более сложных и
представительных молекулярных сценариев, на-
пример, внутренних и межмолекулярных колеба-
ний в ансамблях и кластерах. 
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 Supercomputer Simulation of Intramolecular Vibrations of Glycine, Diphenylalanine, 
and Tryptophan in Terahertz and Infrared Electric Fields

 M.A. Baranov, E.K. Karseeva, and O.Yu. Tsybin

Peter the Great St. Petersburg Polytechnic University, Polytechnicheskaya ul., 29, St. Petersburg, 195251 Russia

A method for analyzing intramolecular vibrations of the amino acid like glycine, diphenylalanine and tryp-
tophan in terahertz and infrared electric fields has been implemented with Fourier frequency spectrum cal-
culation of the integral dipole moment amplitude-time realizations. Realizations lasting up to 2 ns were ob-
tained by supercomputer modeling with a sampling step of 1 fs. The results obtained showed new possibilities
of applying this method, in which the electric field simulated with a symmetrical meander was used for the
first time. Our findings deepen the current understanding about dynamic properties of biomoleculaes in ex-
ternal electromagnetic radiation. These data can also be used in the development of nanobiotechnologies,
bioelectronic and heterogenous hybrid microelectronic devices with embedded biomolecular components.

Keywords: amino acid, molecular dynamics, computer modeling, biomolecular electronics, heterogenous hybrid
microelectronics




