
Âåñòíèê Ìîñêîâñêîãî óíèâåðñèòåòà. Ñåðèÿ 3. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. 2006. � 6 37ÀÊÓÑÒÈÊÀ È ÌÎËÅÊÓËß�ÍÀß ÔÈÇÈÊÀÓÄÊ 577.538.544 ÊÀÒÀËÈÒÈ×ÅÑÊÈÉ ÖÅÍÒ� �-ÕÈÌÎÒ�ÈÏÑÈÍÀÊÀÊ ÎÒÊ�ÛÒÀß ÊÂÀÍÒÎÂÀß ÑÈÑÒÅÌÀÅ.Â. Øóâàëîâà, Þ.Ì. �îìàíîâñêèé(êà�åäðà îáùåé �èçèêè è âîëíîâûõ ïðîöåññîâ)E-mail: ekaterina2504�yandex.ruÈññëåäîâàíî âëèÿíèå ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðû �åðìåíòà �-õèìîòðèïñèíàè òåïëîâûõ �ëóêòóàöèé ìèêðîîêðóæåíèÿ íà ý��åêòèâíîñòü ðàáîòû êàòàëèòè÷åñêîãîöåíòðà, ðàññìîòðåííîãî êàê êâàíòîâàÿ îòêðûòàÿ ñèñòåìà. Âûÿâëåí íàáîð äèíà-ìè÷åñêèõ ðåæèìîâ, êîòîðûì ïîä÷èíÿåòñÿ ýâîëþöèÿ êâàíòîâîé îòêðûòîé ñèñòåìûâ øóìîâîì ïîëå.ÂâåäåíèåÂûñîêàÿ ñêîðîñòü è èçáèðàòåëüíîñòü áèîëîãè-÷åñêîãî �åðìåíòàòèâíîãî êàòàëèçà îïðåäåëÿåòñÿñòðóêòóðîé ìàêðîìîëåêóëû �åðìåíòà [1, 2℄. Ïðî-öåññ äè��óçèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ñóáñòðàòîì(10�8 ) óñêîðÿåòñÿ çà ñ÷åò íåîäíîðîäíîãî ýëåêòðî-ñòàòè÷åñêîãî ïîëÿ, ñîçäàâàåìîãî àêòèâíûì öåíòðîìè ïîâåðõíîñòüþ �åðìåíòà. Ñâÿçûâàíèå ñóáñòðàòàñîðáöèîííûìè ó÷àñòêàìè (êîí�îðìàöèîííûå ïåðå-ñòðîéêè äëèòåëüíîñòüþ 10�2�10�4 ) îáåñïå÷èâàåòâçàèìíóþ îðèåíòàöèþ ðàñùåïëÿåìûõ ãðóïï è êàòà-ëèòè÷åñêè àêòèâíûõ ãðóïï �åðìåíòà, íåîáõîäèìóþäëÿ ý��åêòèâíîãî õèìè÷åñêîãî ïðåâðàùåíèÿ ñóá-ñòðàòà (ñêîðîñòü > 108 �1 ). Òåîðåòè÷åñêîå îïè-ñàíèå ñòàäèè õèìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé âîçìîæíîñ èñïîëüçîâàíèåì êâàíòîâûõ ìåòîäîâ [2℄. Ñòàäèþõèìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé ñóáñòðàòà çàïóñêàåò ïðî-öåññ ìèãðàöèè ïðîòîíà â âîäîðîäíîé ñâÿçè êà-òàëèòè÷åñêîãî öåíòðà (Ser195)O�H. . .N"2 (His57).Ïðåäïðèíèìàëèñü ïîïûòêè àíàëèçà ìåòîäàìè êâàí-òîâîé ìåõàíèêè ïåðåõîäà ïðîòîíà â âîäîðîäíîéñâÿçè êàòàëèòè÷åñêîãî öåíòðà �-õèìîòðèïñèíà, íîðàññìàòðèâàëñÿ ñèììåòðè÷íûé ñòàöèîíàðíûé ïîòåí-öèàë, íå îòâå÷àþùèé óñëîâèÿì �óíêöèîíèðîâàíèÿ�åðìåíòà [3, 4℄. Ïîýòîìó íåîáõîäèìî ïîñòðîèòüìîäåëü íåñòàöèîíàðíîãî ïîëÿ êàòàëèòè÷åñêîãî öåí-òðà, ñîîòâåòñòâóþùóþ óñëîâèÿì ðàáîòû ñåðèíîâûõàìèäãèäðîëàç, è ðàññìîòðåòü ïåðåõîä ïðîòîíà â òà-êîì ïîòåíöèàëå êâàíòîâûìè ìåòîäàìè.Ìîäåëü êàòàëèòè÷åñêîãî öåíòðà�-õèìîòðèïñèíàÀêòèâíûé öåíòð �-õèìîòðèïñèíà ñîñòîèò èçêàòàëèòè÷åñêîé òðèàäû Ser195, His57 è Asp102,ñóáñòðàò-ñâÿçûâàþùåãî öåíòðà [1℄. Ôåðìåíòû ãðóï-ïû ñåðèíîâûõ àìèäãèäðîëàç, ê êîòîðûì ïðèíàäëå-æèò �-õèìîòðèïñèí, ñõîäíû â îòíîøåíèè îñòàòêîâ

êàòàëèòè÷åñêîãî öåíòðà è â îòíîøåíèè ïðîñòðàí-ñòâåííîé ñòðóêòóðû [1, 2℄. Â �åðìåíòàõ ãðóïïûñåðèíîâûõ àìèäãèäðîëàç óäàåòñÿ èäåíòè�èöèðîâàòüäîìåíû èëè êëàñòåðû (ðèñ. 1) [1, 5�7℄. Ýëåìåíòûêàòàëèòè÷åñêîé òðèàäû ñåðèí Ser195 è ãèñòèäèíHis57 íàõîäÿòñÿ íà ðàçíûõ êëàñòåðàõ, ÷òî äåëàåòýòó âîäîðîäíóþ ñâÿçü íåñòàöèîíàðíîé, òàê êàêäîìåíû íàõîäÿòñÿ â ïîñòîÿííîì êîëåáàòåëüíîìäâèæåíèè îòíîñèòåëüíî äðóã äðóãà, âûçâàííîìâçàèìîäåéñòâèåì ñ îêðóæàþùåé ñðåäîé è ñóá-ñòðàòîì. Ïîëóýìïèðè÷åñêèìè ìåòîäàìè êîí�îðìà-öèîííîãî àíàëèçà [6℄ ìîæíî ðàññ÷èòàòü ñòàöèî-íàðíûé ïðî�èëü ïîâåðõíîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåð-ãèè âîäîðîäíîé ñâÿçè (Ser195)O�H. . .N"2 (His57)(ðèñ. 2). Íåîáõîäèìî ðàññìàòðèâàòü òðåõìåðíûéïîòåíöèàë. Íî ïîñêîëüêó ïðîåêöèè ïîòåíöèàëàU (z) (8 y, x = onst) (ðèñ. 2, ã), U (y) (8 z, x = onst)(ðèñ. 2, â) ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé óçêèå æåëîáà ïà-ðàáîëè÷åñêîé �îðìû ñ îäíèì ìèíèìóìîì âáëèçèçíà÷åíèÿ z, y � 0, â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè ìîæíîðàññìîòðåòü îäíîìåðíóþ çàäà÷ó U (x) (z, y � 0)(ðèñ. 2, á). �àâíîâåñíàÿ êîí�îðìàöèÿ ïðåäñòàâëÿåòñîáîé ïîòåíöèàë ñ àñèììåòðèåé � 30 êêàë/ìîëü,â êîòîðîé ðàññòîÿíèå ìåæäó êèñëîðîäîì ñåðèíà(Ser195)O è óãëåðîäîì ñóáñòðàòà C 0 (P1) ñîñòàâ-
�èñ. 1. Áëî÷íàÿ ìîäåëü äâóõäîìåííîé ìîëåêóëû�-õèìîòðèïñèíà (òî÷êîé â öåíòðå îáîçíà÷åíà îñüøàðíèðà)
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�èñ. 2. (à) Ñèñòåìà êîîðäèíàò âîäîðîäíîé ñâÿçè Ser195�Íis57 è ðàñïîëîæåíèå àìèäíîé ñâÿçèñóáñòðàòà. Ïëîñêîñòè ïðî�èëåé ïîâåðõíîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè: U0X (á) y, z � 0 �A, U0Y (â)x � 1.35, z� 0 �A, U0Z (ã) x � 1.35, y � 0 �Aëÿåò 3 �A. Åñëè óìåíüøèòü ðàññòîÿíèå ìåæäó ýòèìèàòîìàìè äî 1.067 �A, ìîæíî ïîëó÷èòü ñèììåòðè÷íûéïîòåíöèàë, íî òàêàÿ êîí�îðìàöèÿ íåðàâíîâåñíà.Îáû÷íî ïðèáëèæåíèå óãëåðîäà ñóáñòðàòà ê êèñëî-ðîäó ñåðèíà íîñèò õàðàêòåð òåïëîâîé �ëóêòóàöèè.ÌåòîäÂîäîðîäíàÿ ñâÿçü (Ser195)O�H. . .N"2 (His57)ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê êâàíòîâàÿ îòêðûòàÿ äëÿ âçà-èìîäåéñòâèÿ ñ îêðóæåíèåì ñèñòåìà, îïèñûâàåìàÿãàìèëüòîíèàíîì îáùåãî âèäà [5�8℄�H(�r, �p, t) = �H0(�r, �p) + �H�(�r, �p, t), (1)ãäå �H0(�r, �p) = �p2/(2m) + �V0(�r) � íåâîçìóùåííûéãàìèëüòîíèàí ñâÿçè (Ser195)O�H. . .N"2 (His57)(ðèñ. 2, ã). Â îäíîìåðíîì ñëó÷àå �V0(�r) !! �V0(r)�U (x) :V0(r) =U1(r) +U2(�r +�r) +Xn Cn(r � r)2n, (2)Uk(r) =U0k[exp(�2ak(r � r0k)� 2 exp(�ak(r � r0k))℄.Çäåñü Uk(r) � ïîòåíöèàë Ìîðçå, H�(�r, �p, t) � ãà-ìèëüòîíèàí, îïèñûâàþùèé ëþáîé òèï óïðàâëÿþ-ùåãî âîçäåéñòâèÿ. Â ñëó÷àå êëàñòåðíîé äèíàìèêèâ �îðìóëå (2) âûïîëíÿåòñÿ çàìåíàUk(r)!Uk(r, �(t)) =U0k[exp(�2ak(r� (r0k+ �(t))))�� 2 exp(�ak(r � (r0k + �(t))))℄. (3)

Â êà÷åñòâå ìîäåëè êëàñòåðíûõ êîëåáàíèé �(t) âû-áèðàëàñü ìîäåëü öâåòíîãî øóìà [9℄:d�dt = v, dvdt + 2Æv+ !20� = �(t), (4)ãäå !0, Æ � ñîîòâåòñòâåííî ÷àñòîòà è äåêðåìåíò çà-òóõàíèÿ, �óíêöèÿ �(t) çàäàåò áåëûé øóì ��orr � 12Æ :h�i = 0, h�(t)�(t0)i = 2DÆ(t� t0), D = kBTm2Æ , (5)D � êîý��èöèåíò äè��óçèè Ýéíøòåéíà [9℄, m �ìàññà ÷àñòèöû, T � òåìïåðàòóðà, kB � êîíñòàíòàÁîëüöìàíà. Îäíîìåðíîå ðàâíîâåñíîå ðåøåíèå óðàâ-íåíèÿ Ôîêêåðà�Ïëàíêà äëÿ ñèñòåìû (4):f (�) = Z f dv = !20�DÆ!1/2 exp(�!20�2ÆD ) , (6)äèñïåðñèÿ:�� Z �2f d�= 12  ÆD!20!!0 2 (1011� 1015) ñ�1,Æ� 1011 ñ�1, p�� 2 (0.1� 2) �A. (7)Ìîæíî òàêæå â íåñòàöèîíàðíîì ãàìèëüòî-íèàíå ó÷åñòü âëèÿíèå àòîìà óãëåðîäà ñóá-ñòðàòà C 0 (P1) íà ïîòåíöèàë âîäîðîäíîé ñâÿçè(Ser195)O�H. . .N"2 (His57). Â òàêîì ñëó÷àå èñ-ïîëüçóåòñÿ ìîäåëü èìïóëüñíîãî àääèòèâíîãî âîçäåé-ñòâèÿ�V0(�r)! �V0(r) + �V�(r, t): �V�(r, t) = r�(t) sin(
et+'),(8)
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü âûñîòû áàðüåðà Q îò êîðíÿ äèñïåðñèè öâåòíîãî øóìà p�� â ñèììåòðè÷íîì (à)è àñèììåòðè÷íîì (á) ïîòåíöèàëå. Çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè ïåðåõîäà ÷åðåç áàðüåð îò êîðíÿ äèñïåðñèèöâåòíîãî øóìà p�� â ñèììåòðè÷íîì (â) è àñèììåòðè÷íîì (ã) ïîòåíöèàëåãäå �(t) � �îðìà èìïóëüñà [7℄. Ïåðåä òåìêàê ðàññìîòðåòü äèíàìèêó ïðîòîíà â ñâÿçè(Ser195)O�H. . .N"2 (His57) êâàíòîâûìè ìåòîäàìè,ïðîâåäåì îöåíêè ñêîðîñòè ïåðåõîäà ÷åðåç áàðüåðíà îñíîâå êëàññè÷åñêîé �îðìóëû Êðàìåðñà [10℄.Ââåäåì îáîçíà÷åíèÿ: âûñîòà áàðüåðà Q , âÿçêîñòü � ,÷àñòîòà êîëåáàíèé íà äíå ÿìû !�=qV0(r)00��r=rA/mp ,÷àñòîòà êîëåáàíèé â îêðåñòíîñòè âåðõíåé òî÷êèáàðüåðà !0 �=q�V0(r)00��r=rC/mp , V0(r) � ñòàöèîíàð-íûé ïîòåíöèàë âîäîðîäíîé ñâÿçè (2), mp � ìàññàïðîòîíà. Äëÿ íåáîëüøèõ çíà÷åíèé Q/kBT ìîæ-íî ïîëüçîâàòüñÿ êâàíòîâûì ðàñïðåäåëåíèåì �èááñàâìåñòî ðàñïðåäåëåíèÿ Áîëüöìàíà, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò�îðìàëüíîé çàìåíå [9℄kBT ! kBT!: kBT! = 12	h!0 th 	h!02kBT . (9)Ôîðìóëà Êðàìåðñà [10℄ äàåò îöåíêó äëÿ âðåìå-íè ïåðåõîäà ÷åðåç áàðüåð (T = 300 K): â àñèì-ìåòðè÷íîì ïîòåíöèàëå �l = 3 � 108 , ñ ó÷å-òîì (9) �q = 3 � 10�10  è ñèììåòðè÷íîì ïîòåíöèàëå�l = 1 � 10�3  è �q = 1 � 10�12  (ðèñ. 2). Ñòî-õàñòè÷åñêóþ êëàñòåðíóþ äèíàìèêó ìîæíî ó÷åñòüçàìåíîé â �îðìóëå Êðàìåðñà V0(r) íà óñðåäíåííûéïîòåíöèàë hV (r, �)i� , ãäå V (r, �) � íåñòàöèîíàðíûé

ïîòåíöèàë (3) (�1 = a(r � r0), �2 = a(r + r0��r),�� (7)):hV (r, �)i� =U0�(expf�2�1g+expf2�2g) exp(2a2��)�� 2(expf��1g+ expf�2g) exp�a2��2 ��. (10)Â ñòîõàñòè÷åñêîì ïîòåíöèàëå ñóùåñòâóåò êðèòè-÷åñêîå çíà÷åíèå äèñïåðñèè p��r , ïðè êîòîðîìý��åêòèâíûé áàðüåð (ðèñ. 3, à, á) èñ÷åçàåò. Ïðîèñ-õîäèò ðîñò è âûðàâíèâàíèå êâàíòîâîé (9) è êëàñ-ñè÷åñêîé ñêîðîñòåé ïåðåõîäà ïðîòîíà ÷åðåç áàðüåð(ðèñ. 3, â, ã). Òåìïåðàòóðà T �0 , ðàçäåëÿþùàÿ êëàññè-÷åñêèé è êâàíòîâûé ðåæèì,T �0 =* 	h2�kBs�V (r, �(t))00��r=rCmp +� . (11)Â ñòàöèîíàðíîì ïîòåíöèàëå T �0 � 600 K, â ñòîõà-ñòè÷åñêîì ïîòåíöèàëå T �0 � 400 K. Äèàïàçîí ïà-ðàìåòðîâ öâåòíîãî øóìà (7) îòíîñèòñÿ ê êâàíòî-âîé îáëàñòè è îáëàñòè êâàíòîâîãî íåêîãåðåíòíîãîðåæèìà. Áóäåì èñïîëüçîâàòü äëÿ ðàñ÷åòà âîëíîâîé�óíêöèè â ãàìèëüòîíèàíå (1) îïåðàòîð ýâîëþöèè



40 Âåñòíèê Ìîñêîâñêîãî óíèâåðñèòåòà. Ñåðèÿ 3. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. 2006. � 6 (t) = �S(t) (t0) = expn�i Rt0 �H(t)dto (t0) â ïðèáëè-æåííîì ñèììåòðèçîâàííîì âèäå [5�8℄:�S(�t)� exp �� i �V�t2 � exp[�i�P�t℄ exp �� i �V�t2 � ,(12)ãäå �t � âðåìåííîé øàã, �P = �p2/2, �p è �V � îïå-ðàòîðû èìïóëüñà è ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ñîîòâåò-ñòâåííî. Íà îñíîâå (12) ìîæíî ðàññ÷èòàòü âåðîÿò-íîñòü òóííåëèðîâàíèÿ (êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ),ñðåäíþþ êîîðäèíàòó è ïîëíóþ ýíåðãèþ ïðîòîíà:P(t) = h	(t = 0)��	(t)i, �r(t) = Z 	�r	+ dr,E(t) = �V + �P = Z 	�V	+ dr+ Z 	�P	+ d�p. (13)Ïðè âûáîðå ÷èñëåííûõ ïàðàìåòðîâ íåîáõîäèìî ó÷è-òûâàòü ìíîæåñòâî óñëîâèé, êîòîðûå äîëæíû ñî-áëþäàòüñÿ â õîäå ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà. �àñ÷åòâîëíîâîé �óíêöèè ÷èñëåííî ðåàëèçîâàí ñ ïîìî-ùüþ òåõíîëîãèé ïàðàëëåëüíîãî ïðîãðàììèðîâàíèÿíà âûñîêîïðîèçâîäèòåëüíîì êëàñòåðå ÍÈÂÖ Ì�Ó(http://parallel.ru).�åçóëüòàòûÂ çàâèñèìîñòè âåðîÿòíîñòè òóííåëèðîâàíèÿ îòâðåìåíè P(t) (13) (ðèñ. 4, à) ìîæíî âûäåëèòü ñëå-äóþùèå îáëàñòè: 1) îáëàñòü, êîòîðóþ áóäåì îáîçíà-÷àòü V+ , ãäå ðàññòîÿíèå ìåæäó ìèíèìóìàìè (è âû-ñîòà áàðüåðà) óìåíüøàåòñÿ, ò. å. �(t) > 0; 2) îáëàñòü,êîòîðóþ áóäåì îáîçíà÷àòü V� , ãäå ðàññòîÿíèå ìåæ-äó ìèíèìóìàìè (è âûñîòà áàðüåðà) óâåëè÷èâàåòñÿ,ò. å. �(t) < 0. Êàæäàÿ èç îáëàñòåé ñîäåðæèò òóííåëü-

�èñ. 4. Çàâèñèìîñòü êîððåëÿöèîííîé �óíêöèèîò âðåìåíè (à) è ïîëíîé ýíåðãèè ïðîòîíà (á)âî �ëóêòóèðóþùåì ïî çàêîíó öâåòíîãî øóìàïîòåíöèàëå V0(r, �). Ïàðàìåòðû öâåòíîãî øóìà�p��,!0�= �0.18 �A, 1 � 1012 �ö�

íûå ïåðåõîäû ðàçíîé ÷àñòîòû �
ii�m	 . Èíäåêñ �îáîçíà÷àåò ÷àñòîòó â V�-ïîòåíöèàëå ñîîòâåòñòâåí-íî, i � íîìåð òóííåëüíîãî óðîâíÿ. ×àñòîòû ñ m > 0îïðåäåëÿþò äèíàìèêó ïðîòîíà â íåñòàöèîíàðíîìïîòåíöèàëå (3) V�(r, �(t)), â ñòàöèîíàðíîì ïîòåíöèà-ëå (2) m = 0. ×àñòîòû 
ii�m �p��,!0� ìîæíî îïðå-äåëèòü ïî ñëåäóþùåé �îðìóëå, àíàëîãè÷íîé �îð-ìóëå ðàñ÷åòà êâàçèýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé Ôëîêåâ ïåðèîäè÷åñêîì ïîëå [11℄, íî ñ îãðàíè÷åííûìêîíòóðîì ÷àñòîò:
ii�m �p��,!0� =
ii�0 �p����m	h!0,m= 0, 1, . . . , 
ii�0 �p���!0 . (14)Çàâèñèìîñòü âåðîÿòíîñòè òóííåëèðîâàíèÿ îò âðå-ìåíè (ðèñ. 4,à) ìîæíî õàðàêòåðèçîâàòü îáëàñòüþèçìåíåíèÿ �óíêöèè P(t) â (V+ )- è (V� )-îáëàñòÿõ:�P+ è �P� . Ïàðàìåòðû �P+ è �P� ìîãóò èçìå-íÿòüñÿ â ïðåäåëàõ [0, 1℄ (ðèñ. 5) â çàâèñèìîñòè îòâûïîëíåíèÿ óñëîâèé íà ïàðàìåòðû öâåòíîãî øóìàp��, !0 (15):1+) �P+ = 1, åñëè !0 <
11+0 �p��� , p�� < 0.1 �A;2+) �P+ < 1, åñëè !0 >
11+0 �p��� , p�� < 0.1 �A;3+) �P+! 12 , åñëè p�� > 0.1 �A; (15)1�) �P� = 1, åñëè (a) !02 6
ii�0, i = 1, 2, . . . ,á) 
ii�0 �p���6 !0, i 6= 1;2�) �P� < 1, îñòàëüíàÿ îáëàñòü çíà÷åíèé�p��, !0�.Íà ðèñ. 5. îáëàñòè A, B, C, D, E, F, G õàðàêòå-ðèçóþò ïîâåäåíèå P(t).À. Àäèàáàòè÷åñêàÿ. Â îáëàñòè (V+ ) ÷à-ñòîòà òóííåëèðîâàíèÿ óâåëè÷åíà: 
11+m �p��� >> 
1100 �p�� = 0� , â (V� )-îáëàñòè óìåíüøåíà:
11�m �p��� < 
1100 �p�� = 0� . �P� = 1.D. Õàðàêòåðèçóåòñÿ ÷åðåäîâàíèåì áûñòðîãî èç-ìåíåíèÿ êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè â (V+ )-îáëà-ñòè (�P+ = 1) è ìåäëåííîãî â (V� )-îáëàñòè(�P�� 1). Ïðîèñõîäèò ëîêàëèçàöèÿ ïðîòîíà íàîïðåäåëåííîå âðåìÿ �T . ×àñòèöà ìîæåò ëîêàëèçî-âàòüñÿ êàê â îäíîé è òîé æå ÿìå, òàê è ïîïåðåìåííîòî â îäíîé ÿìå, òî â äðóãîé â çàâèñèìîñòè îòïàðàìåòðîâ p��, !0 .B. Â (V+ )-îáëàñòè âñå òóííåëüíûå óðîâíè ëåæàòâûøå áàðüåðà (�P+ < 1), â (V� )-îáëàñòè íàáîð÷àñòîò ñîîòâåòñòâóåò âûñøèì ñîñòîÿíèÿì f
ii�mg,i > 1, �P� = 1.



Âåñòíèê Ìîñêîâñêîãî óíèâåðñèòåòà. Ñåðèÿ 3. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. 2006. � 6 41C. Àíàëîãè÷íî B, íî îáëàñòü èçìåíåíèÿ êîððåëÿ-öèîííîé �óíêöèè �P� < 1.E, F. Âûñîêî÷àñòîòíàÿ îáëàñòü. ×àñòîòà òóííåëè-ðîâàíèÿ óâåëè÷åíà. Â îáëàñòè E (�P� < 1) ñóùå-ñòâóþò óçêèå ïîëîñêè ðåçîíàíñîâ F ñ ìåæóðîâíå-âûìè ïåðåõîäàìè.G. Ý��åêò âèáðàöèîííîé ðåëàêñàöèè ê óðîâíþ 12äîìèíèðóåò íàä òóííåëèðîâàíèåì. �åëàêñàöèÿ ñî-ïðîâîæäàåòñÿ ðîñòîì ïîëíîé ýíåðãèè ïðîòîíà E(t)(ðèñ. 4, á).+. Â ýòîé îáëàñòè àìïëèòóäà âíåøíåãî ñèãíàëà
âåëèêà è ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè (Ser195)Oè N(His57) ìàëî â (V+ )-îáëàñòè. Ýíåðãèÿ ïðîòîíàâîçðàñòàåò íàìíîãî áûñòðåå, ÷åì â îáëàñòè G.Â îáëàñòè ïàðàìåòðîâ øóìîâîãî ïîëÿ (7) ñîîò-âåòñòâóþùåé îáëàñòè íîðìàëüíîãî �óíêöèîíèðîâà-íèÿ �-õèìîòðèïñèíà êâàíòîâóþ äèíàìèêó ïðîòîíàìîæíî îòíåñòè ê D,B, C (ðèñ. 5). Â îáëàñòè D âðåìÿóñòàíîâëåíèÿ ðàâíîðàñïðåäåëåíèÿ ïðîòîíà ìåæäóÿìàìè �l � 10�7  � �q � 10�12 . Â îáëàñòÿõB, C êâàíòîâûå è êëàññè÷åñêèå ý��åêòû âíîñÿòîäèíàêîâûé âêëàä, è �l � 10�11  � �q . Ïîëîæåíèå

�èñ. 5. Àìïëèòóäíî-÷àñòîòíàÿ õàðàêòåðèñòèêà îòêëèêà îòêðûòîé ñèñòåìû + öâåòíîé øóì (ïîÿñíåíèåâ òåêñòå)



42 Âåñòíèê Ìîñêîâñêîãî óíèâåðñèòåòà. Ñåðèÿ 3. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. 2006. � 6ïðîòîíà, ñîîòâåòñòâóþùåå ðàâíîðàñïðåäåëåíèþ ïðî-òîíà ìåæäó ÿìàìè, �èêñèðîâàëîñü â ýêñïåðèìåíòåßÌ�-ñïåêòðîñêîïèè è ñîîòâåòñòâóåò óñòàíîâëåíèþêâàçèñèììåòðè÷íîé íèçêîáàðüåðíîé âîäîðîäíîé ñâÿ-çè (LHB).Çàêëþ÷åíèåÎäíî èç âàæíûõ äèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïðî-ñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðû ñåðèíîâûõ àìèäãèäðîëàçñîñòîèò â òîì, ÷òî îíà ñëóæèò äëÿ ïåðåäà÷è âàñèììåòðè÷íóþ âîäîðîäíóþ ñâÿçü êàòàëèòè÷åñêîãîöåíòðà (Ser195)O�H. . .N(His57) ïðîöåññîâ âçàèìî-äåéñòâèÿ ñ îêðóæåíèåì.�àñ÷åò è àíàëèç âðåìåííîé ýâîëþöèè êâàíòîâîéîòêðûòîé ñèñòåìû ïîêàçàëè, ÷òî â ñèñòåìå ðåàëèçó-þòñÿ òå äèíàìè÷åñêèå ðåæèìû, â êîòîðûõ ïðîèñõî-äèò ðàâíîðàñïðåäåëåíèå ïðîòîíà â âîäîðîäíîé ñâÿçè(LHB-ðåæèìû).Âðåìåííîé äèàïàçîí, â êîòîðîì ïðîèñõî-äèò â åñòåñòâåííûõ óñëîâèÿõ ïåðåõîä ïðîòîíà:� 2 (10�12, 10�7) .Àâòîðû áëàãîäàðÿò À.Þ. ×èêèøåâà, Á. À. �ðè-øàíèíà è À.À. Êóáàñîâà çà ïëîäîòâîðíîå ñîòðóä-íè÷åñòâî è Ä.Ñ. ×åðíàâñêîãî çà ñòèìóëèðóþùèåäèñêóññèè, à òàêæå âñåõ ñîòðóäíèêîâ Ëàáîðàòîðèèïàðàëëåëüíûõ èí�îðìàöèîííûõ òåõíîëîãèé ÍÈÂÖÌ�Ó, îáåñïå÷èâøèõ äîñòóï ê âûñîêîïðîèçâîäèòåëü-íîìó âû÷èñëèòåëüíîìó êëàñòåðó.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæ-êå ïðîãðàììû ¾Âåäóùèå íàó÷íûå øêîëû �îññèè¿(ãðàíò NS-2071.2003.4), Ìåæäèñöèïëèíàðíîãî ïðî-åêòà Ì�Ó (2005) è �ÔÔÈ (ãðàíò 05-03-32880).
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