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Аннотация. Работа посвящена нахождению минимума экспериментальной 

информации о биомолекулах, необходимого для количественной оценки значений таких 
их физических параметров, которые по каким-либо причинам невозможно измерить 
непосредственно, но которые связаны известными математическими соотношениями 
с величинами, поддающимися измерению. Для случая, когда термодиссоциация 
сложной молекулы возможна по нескольким каналам вследствие разрыва различных 
внутримолекулярных связей, получено оригинальное аналитическое выражение, 
связывающее степень ассоциации биомолекул с температурой окружающей среды и 
с физическими параметрами исследуемой молекулы. В качестве примера показана 
возможность оценки с удовлетворительной точностью некоторых физических параметров 
термодиссоциации димера протеазы SARS-CoV-2, а также температурной зависимости 
степени ассоциации этого димера.
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Abstract. The present paper is devoted to finding the necessary minimum of experimental 
information on biomolecules for quantitative evaluation of such physical parameters which 
cannot be directly measured for some reason, but are connected by known mathematical re-
lations to any measureable quantities. For the case when thermal dissociation of a complex 
molecule is possible through several channels due to breaking of various intramolecular bonds, 
an original analytic expression relating the association degree of biomolecules to its physical 
parameters and the environment temperature has been deduced. It was exemplified the possi-
bility to evaluate (with satisfactory accuracy) some physical parameters of thermal dissociation 
protease SARS-CoV-2 dimer and the temperature dependence of the association degree of this 
dimer as well.
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Введение

Одним из важных факторов, влияющих на существование и распространение живых 
организмов на Земле, является температура. Для сред пребывания биомолекул живых 
организмов характерна изменчивость температуры в пределах так называемой виталь-
ной температурной зоны. У птиц и млекопитающих изменения внутренней температуры 
обычно лежат в пределах 25 – 42°C (298 – 315 K); у других животных, а также у растений 
они могут находиться в пределах температуры окружающей среды от –50 до +50°C (223 – 
323 K). 

Энергии внутримолекулярных связей в биомолекулах сравнительно невелики и 
составляют несколько десятых долей электронвольт [1, 2]. При отмеченных изменениях 
температуры T может изменяться состав биомолекул организма вследствие их термиче-
ской диссоциации. Степень диссоциации, концентрации продуктов диссоциации, а также 
скорости биохимических реакций будут меняться с изменениями температуры.

Ввиду многообразия как самих биологических реакций, так и состава реагентов и про-
дуктов, проведение полного цикла экспериментальных исследований по определению на-
званных величин во всем витальном диапазоне температур представляется весьма затруд-
нительным и времязатратным. С другой стороны, чисто теоретическая оценка ab initio 
внутренних параметров биосреды и их зависимостей от температуры также представляет-
ся затруднительной, ввиду очевидной сложности поставленной задачи и неполноты ин-
формации о необходимых данных.

Цель данной работы – обосновать выбор метода количественной оценки таких параме-
тров биологической среды и их температурных зависимостей, величины которых крайне 
затруднительно или невозможно измерить непосредственно, но возможно определить на 
основании анализа некоторого (априори неизвестного) минимума технически доступной 
экспериментальной информации. 

Иными словами, необходимо ответить на вопрос, какие параметры биосреды можно 
определить (рассчитать, исходя из определенной модели), обладая информацией о других 
ее параметрах – таких, для которых имеется возможность их прямого измерения.

Термической диссоциации и одновременно протекающему обратному процессу – ре-
комбинации фрагментов квазидвухатомной молекулы (димера) P соответствует реакция

P + M ↔ P1 + P2 + M,                                                  (1)

где M – третье тело, необходимое для хода реакции; P1, P2 – макрофрагменты, образо-
вавшиеся при диссоциации молекулы P. Отношение констант скоростей прямой (Kd) и 
обратной (Kr) реакций (1), т. е. диссоциации димера на мономеры и трехтельной реком-
бинации мономеров обратно в димер, – называется константой равновесия Kc:

Kc = Kd / Kr.                                                  (2)

Численно Kc определяется через концентрации реагентов и продуктов:

1

2 / ,c P PK C C=                                                     (3)

так как для реакции (1) 
1 2

.P PC C=
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Сведения о константах скорости рассматриваемых реакций

Коэффициент скорости рекомбинации. Расчеты М. Боденштейна, Р. Толмена, 
Д. Штайнера и др. [3] продемонстрировали, что описать количественно реакцию трех-
тельной рекомбинации типа P1 + P2 + M → P + M можно лишь в предположении, что 
тройное столкновение протекает в две фазы: первоначально формируется сближенная 
пара – дублет, а затем, в результате сближения с третьей частицей, – триплет. Бимоле-
кулярный механизм столкновения частиц P1 + P2 не соответствует всему процессу данной 
реакции, так как для окончания процесса нужна релаксация энергии, выделяющейся при 
столкновении P1 + P2. Процесс релаксации может произойти при соударении квазимо-
лекулы с некоторой третьей частицей M, отводящей излишнюю энергию и приводящей 
молекулу P к стабильному состоянию [4]. Исходя из описанного механизма, получен ряд 
довольно сложных аналитических выражений для Kr (формулы Толмена, Касселя и др.  
[3, 5 – 7]). К сожалению, величины параметров, входящих в эти выражения, либо из-
вестны «плохо» (молекулярные массы биомолекул, диаметры фрагментов), либо извест-
ны лишь качественно из общих соображений (потенциальная энергия квазимолекулы на 
расстоянии r или расстояние между центром тяжести дублета и третьей частицей), либо 
вовсе неизвестны (как параметр δ в формуле Толмена). Это препятствует применению 
полученных теоретических формул для практических расчетов Kr(T).

Из весьма немногочисленных результатов экспериментов следует, что

Kr(T) ≈ BT‒b,

где B – константа, а величина параметра b по данным [8] для разных молекул меняется в 
пределах 0,4 ≤ b < 3,0, но для большинства случаев (данные имеются только для не очень 
больших молекул) принимают значение b ≈ 1,5 [9]. Значение константы B обычно опре-
деляют опытным путем.

Коэффициент скорости диссоциации. По определению,
1/2

3/28( ) ( ) ( ) exp ,
d

d d
W

kT WK T kT W W dW
kT

∞
−   = σ −   πµ   
∫

                                       
(4)

где W, эВ, – кинетическая энергия относительного движения столкновительных партне-
ров; Wd, эВ,– энергия диссоциации; T, K, – температура; k, эВ/K, – константа Больцма-
на; μ, г, – приведенная масса; σd, см

2, – сечениe столкновительной диссоциации. Распре-
деление молекул по энергиям полагается максвелловым.

Теоретические выражения для сечений столкновительной диссоциации σd(W) имеют-
ся только для двухатомных молекул [10]; для сложных многоатомных молекул данные 
отсутствуют, а для оценок предлагаются различные формы сечений, полученные из «раз-
умных соображений». 

Для выяснения влияния формы сечения диссоциации σd(W) на зависимость Kd(T) рас-
считаем этот коэффициент по формуле (4) для некоторых встречающихся в литературе 
гипотетических случаев форм σd(W); при этом учтем, что для биомолекул в витальном 
диапазоне имеет место неравенство Wd >> kT.

Случай 1. Для часто используемой модели «твердых шаров» сечение диссоциации име-
ет вид (см. кривую 1 на рис. 1):

0 ï ðè ;
( )

0ï ðè .
d

d
d

W W
W

W W
σ ≥

σ =  <
Тогда интеграл в формуле (4) принимает вид:

0 0

0

( ) exp ( )exp exp ,

2( ) 2 exp ,

d

d d
d d d

W

d d
d

W WWW W dW kT W kT kTW
kT kT kT

W WK T
kTkT

∞     σ − = σ + − ≈ σ −     
     

 ≈ σ − πµ  

∫

  

 

                 

 

(5)

(6) 

при
0 при .
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Рис. 1. Модельные энергетические зави-
симости сечений диссоциации молекул 
при столкновениях с другими молекула-
ми при заданном значении Wd = 0,5 эВ.

Номера кривых соответствуют нумерации рас-
смотренных случаев (см. пояснения в тексте)

Случай 2. Для модели, в которой

( )0 ï ðè ;
( )

0ï ðè
d d

d
d

W W W W
W

W W
σ ≥

σ = 
<

(см. кривую 2 на рис. 1), получится, что

0( ) exp exp ,
d

d
d d

W

WWW W dW kTW
kT kT

∞   σ − = σ −      ∫

а это совпадает с уравнением (5) и в ито-
ге даст тот же результат для Kd(T), который 
дает выражение (6).

Случай 3. Для модели, в которой

( )2
0 ï ðè ;( )

0ï ðè
d d

d
d

W W W WW
W W

σ ≥σ = 
<

(см. кривую 3 на рис. 1), будет выполняться 
равенство

при
0 при

при
0 при

2
0( ) exp 0, ,

d

d
d d

W

WWW W dW W
kT kT

∞   σ − = σ ⋅ γ   
   ∫

где γ(x, y) – неполная гамма-функция. 
При Wd >> kT можно ограничиться главным членом ее асимптотического разложения:

0, exp ,d d

d

W WkT
kT W kT

   γ ≈ −   
   

а тогда

0( ) exp exp .
d

d
d d

W

WWW W dW kTW
kT kT

∞   σ − ≈ σ −   
   ∫

Сравнивая это приближенное равенство с уравнением (5), вновь получаем такой же 
результат для Kd(T), что и выражение (6).

Случай 4. Для модели [11] справедливо следующее (см. кривую 4 на рис. 1):

( )0 1 ;
( )

0 ,
d d

d
d

W Wï ðè W W
W

ï ðè W W
σ − ≥

σ = 
<

2
0( ) exp ( ) exp

d

d
d

W

WWW W dW kT
kT kT

∞   σ − ≈ σ −      ∫

и соответственно

0
2( ) 2 exp .d

d
WK T kT
kT

 ≈ σ − πµ  
                                                       

(7)

Итак, для первых трех модельных случаев с существенно различными формами энер-
гетической зависимости сечений диссоциации (рис. 2) получены фактически тождествен-
ные результаты для Kd(T). В случае 4 имеется отличие от первых трех в показателе степени 

σ0 (1 − Wd) при W ≥ Wd;

0 при W < Wd,
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kT в предэкспоненциальном множителе. Как показано ниже, такая разница практиче-
ски не скажется на величине невязки между экспериментальной и аналитической зави-
симостями Kd(T) в витальном диапазоне температур. Однако отсутствие информации о 
конкретной величине σ0 для биомолекул воспрепятствует практическому использованию 
выражений (6) и (7). 

К сожалению, нет надежных данных ни о форме σd(W), ни и о величине σ0, поэтому 
при оценках формы σd(W) обычно ограничиваются использованием простых разумных 
предположений (см., например, работу [9]).

Константа равновесия для термической диссоциации

Из вышеприведенного анализа теоретических и экспериментальных работ вытекает, 
что зависимость Kc = Kd / Kr можно представить в виде простого выражения:

( ) exp ,d
c m

WAK T
T kT

 ≈ − 
                                                                 

(8)

где А – константа, зависящая от вида молекул; m – параметр, значения которого лежат в 
пределах от –0,5 до 2,0 (по разным данным). 

Правомерность использования выражения (8) подтверждается получением хороших 
аппроксимаций опубликованных в литературе экспериментальных данных о Kc, в том 
числе и для белковых молекул. Например, нам удалось аппроксимировать данные из ра-
боты [1] следующим выражением типа (8):

 

87, 23 10 6342,8expcK
TT

⋅  ≈ − 
   

мкмоль/л                              (9) 

с погрешностью ρ = 3,3 % (см. рис. 2,a).
Для получения выражения (9) (а также (10) и данных таблицы, представленной ни-

же) мы использовали квазилинейную показательно-экспоненциальную аппроксимацию с 
итерированием веса [12].

Удалось также аппроксимировать данные о константе из статьи [2] следующим выра-
жением:

56,8 10 6851expcK
TT

⋅  ≈ − 
 

мкмоль/л                               (10)

(см. рис. 2,b) с погрешностью ρ ≈ 2,5 %. В работе [2] дополнительно сообщалось, что 
величина

Wd ≈ 0,580 ± 0,026 эВ;

Рис. 2. Наши аппроксимации экспериментальных температурных зависимостей [1, 2] констант 
равновесия двух реакций термической диссоциации ассоциированных молекул: 

a – димер-мономер протеазы SARS-CoV-2 [1], b – дикий тип мутированного hIL15 и его рецептор hIL-
15Rα [2] в водных растворах

a) b)
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из аппроксимации (10) получается, что Wd ≈ 0,591 эВ (расхождение ρ = 1,9 %). Иными 
словами, когда величина Wd известна априори, возникает возможность контроля точно-
сти аппроксимации.

Таблица

Результаты наших аппроксимаций экспериментальных данных 
о Kc

 из работ [1, 2] выражением (8)

m

Значения, полученные по исходным данным статей [1] и [2]

ρ, % Wd / k, K А

[1] [2] [1] [2] [1] [2]

2,0 3,330 2,500 –5879 –6392 2,96·104 28,5

1,5 3,321 2,500 –6034 –6545 8,59·105 817

1,0 3,319 2,501 –6188 –6697 2,49·107 2,35·104

0,5 3,318 2,502 –6343 –6851 7,23·108 6,80·105

0,0 3,316 2,503 –6498 –7003 2,10·1010 1,96·107

–0,5 3,314 2,504 –6653 –7156 6,09·1011 5,64·108

–1,0 3,313 2,505 –6808 –7309 1,77·1013 1,63·1010

Примечания . 1. Использованы данные авторов статей L. Silvestrini et al. [1] и 
S. Sakamoto et al. [2]. 2. Было принято изменение T в пределах 300 ± 15 K.

Попробуем уточнить величину m в выражении (8), воспользовавшись результатами ра-
бот [1, 2], т. е. проведем аппроксимации экспериментальных данных этих работ выраже-
нием (8) при разных m (от –1 до +2) и при изменении T в пределах 300 ± 15 K. Искомыми 
подбираемыми параметрами являлись А и Wd. Результаты cведены в таблицу. 

Анализ результатов проведенных аппроксимаций показывает следующее: 
погрешность аппроксимации ρ фактически не зависит от m при изменении m в преде-

лах от –1 до + 2;
полученные величины Wd меняются с изменением m незначительно – не более, чем 

на ±10 %. 
Этот анализ позволяет заключить, что при погрешностях измерений Kc(T) более не-

скольких десятых долей процента, извлечение информации о величине m из экспери-
ментальных данных, снятых в пределах витального диапазона изменения Т, оказывается 
невозможным, а также что вариации величины m оказывают лишь пренебрежимо малое 
воздействие на воспроизводимость формулой (8) экспериментальных данных о константе 
равновесия реакции (1). Из последнего следует, что в выражении (8) можно для простоты 
положить m = 0; это не сделает погрешность такой аппроксмации хуже в пределах изме-
нений температуры, характерных для биомолекул.

Итак, если указанные погрешности эксперимента приемлемы для исследователя, то 
допустимо использовать следующую аппроксимацию константы равновесия:

( ) exp .d
c

WK T A
kT

 ≈ − 
                                                                

(11)

К сожалению, для биомолекул не представляется возможным провести теоретический 
расчет постоянной A с приемлемой точностью (не хуже 10 – 15 %), ибо, как отмечалось 
выше, недостает информации о многих параметрах, фигурирующих в имеющихся теориях.

Степени ассоциации и диссоциации
Пусть термическая диссоциация биомолекулы P может одновременно протекать по 

нескольким каналам распада типа

P + M ↔ Pi1 + Pi2 + M.                                          (12)
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Для каждой i-й реакции будет своя константа равновесия Kci, численно равная

1

2 / ,
ici P PK C C=

                                                                      
(13)

так как CPi1
 = CPi2

. Здесь CP – концентрация молекул P, сохранившихся при протекании 
всех реакций типа (12).

Определим величину β как отношение концентрации CP всех нераспавшихся молекул 
P к концентрации CP0

 потенциально возможных молекул P (например, при низких тем-
пературах, когда термодиссоциация пренебрежимо мала, либо как количество молекул 
«сухого» вещества на единицу объема раствора), т. е. как

0
.P PC Cβ =
                                                                         

(14)

Будем полагать раствор молекул P слабым, таким, что CP0
 много меньше концентрации 

молекул растворителя и наличие растворенного вещества не влияет на объем раствора. 
Для фиксированного объема такого раствора будет выполняться равенство

1 0
.

iP P P
i

C C C+ =∑
                                                                   

(15)

Тогда, учитывая, что 
1

,
iP P ciC C K=  согласно формуле (13), получим следующее выра-

жение:
1

1 .ci P
i

K C
−

 
β = + 

 
∑

                                                            
(16)

Выражение (15) преобразуется в квадратное уравнение относительно :PC

0
0,P P ci P

i
C C K C+ − =∑

                                                          
(17)

Его физически разумное решение имеет вид

0

2
1 1 ,
4 2P ci P ci

i i
C K C K 

= + − 
 
∑ ∑

откуда вытекает, что

0

2

2 .

1 4 1

ci
i

P

P ci
i

K

C
C K

−
=

 
+ − 

 

∑

∑
Подставив это равенство в выражение (16), получим формулу

0

1

2

21 .

1 4 1P ci
i

C K

−

−

 
 
 

β = + 
  

+ −  
  
∑

                                                  

(18)

Величины Kci можно вычислять по формуле для аппроксимации константы равнове-
сия (11).

Переменная β(T) представляет собой степень ассоциации, тогда как величина

1 0
( ) 1 ( ) /

iP P
i

T T C Cα = −β =∑
                                                         

(19)

является степенью диссоциации молекул P. 
Если молекула P диссоциирует лишь одним единственным образом, т. е. если вероят-

ности распада по иным возможным каналам пренебрежимо малы, то выражения (18) и 
(19) перейдут соответственно в следующие выражения:
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0

1 0

1

2( ) 1 ;
1 4 1

( ) 1 ( ) / .

P c

P P

T
C K

T T C C

−
 
 β = +
 + − 

α = −β =

               

(20)

(21)

На рис. 3 показана зависимость степени ассо-
циации β димеров протеазы SARS-CoV-2 от тем-
пературы при различных концентрациях напуска 
этих молекул в водном растворе. Расчет выпол-
нен в настоящей работе по данным статьи [1], в 
соответствии с выражением (20); функция Kc(T) 
вычислялась с помощью выражения (9).

Получение новой информации на 
основе известных данных 

Выясним связь величин, которые можно изме-
рять экспериментально (либо результаты измере-
ний которых есть в литературе), с теми, которые 
не поддаются непосредственному измерению, – 
для того чтобы получить возможность вычислять 

Рис. 3. Расчетные температурные 
зависимости степени ассоциации β 
димеров протеазы SARS-CoV-2 в водном 
растворе при различных концентрациях 
напуска CP0

, мкмоль/л: 10 (1), 50 (2), 
100 (3), 500 (4), 1000 (5), 10 000 (6). 
Расчет выполнен по данным статьи [1]

значения последних. Дополнительно поставим задачу найти по возможности более про-
стую связь при сохранении физической разумности, т. е. содержащую возможно меньшее 
количество подбираемых параметров, с тем чтобы улучшить обусловленность задачи. Об-
разно говоря, подготовим своего рода «косвенный эксперимент», т. е. используем извест-
ные экспериментальные данные в качестве исходных для отыскания нужной информации 
о неизвестных параметрах.

Допустим, что мы способны сами измерять зависимость CP(T) или, что в литературе 
такая зависимость приведена (способы измерений CP(T) излагаются, например, в статье 
[1]). Вначале предположим, что изучаемая молекула P диссоциирует лишь одним един-
ственным образом. Если принять, что в качестве аппроксимации Kc(T) можно использо-
вать формулу (11), то с помощью выражения (20) получим:

0

0

1

2( ) 1 .
1 4 exp 1

P P
P d

C T C
C W
A kT

−
 
 
 = + 

  + −                                                 

(22)

Тогда переменную CP(T) можно аппроксимировать следующим выражением:
1

1
3

2

2( ) 1 ,
1 4 exp 1

PC T A
AA
T

−
 
 
 ≈ +   + −                                                   

(23)

содержащим всего три подбираемых параметра: A1, A2, и A3 (см. кривую 1 на рис. 4). 
Ввиду существенной нелинейности аппроксимации (23) и невозможности линеариза-

ции, для нахождения численных значений параметров следует использовать метод Левен-
берга – Маркварта [13]. После нахождения значений параметров аппроксимации A1, A2 и 
A3 можно рассчитать значения CP0

, A и Wd в соответствии с выражением (22).
Приведем результаты нашей аппроксимации данных работы [1]: среднеквадратичная 

интегральная невязка – 1,72 %; A1 = 9,701, A2= 1,93·10–9, A3= 6503.
Расчет регрессионной неопределенности, а также степени мультиколлинеарности за-

труднителен из-за сильной нелинейности аппроксимации. Однако для контроля можно 



77

Математическое моделирование физических процессов

Рис. 4. Экспериментальные (символы) и аппроксимированные (линии) температурные зави-
симости концентрации недиссоциированных молекул в водном растворе (CP0

 = 10 мкмоль/л) 
для двух случаев: 

1 – имелся один вариант диссоциации димер-мономер протеазы SARS-CoV-2 [1] (невязка 
1,7 %); 2 (модельный) – наличие двух одновременных каналов диссоциации (невязка 1,3 %). 

Выполнена аппроксимация выражением (23) по данным статьи [1]

сопоставить величины параметров, полученные из аппроксимации, с теми, которые из-
вестны из эксперимента (когда таковые имеются). Так например, в выражении (22) среди 
параметров была и величина CP0,

 которая была известна из экспериментов работы [1] и 
равна 10 мкмоль/л. Аппроксимация дала значение CP0

 = 9,70 мкмоль/л; погрешность со-
ставила 3 %, что вполне удовлетворительно. 

Таким образом, результатов измерений одной зависимости CP(T) оказывается доста-
точно для оценки значений концентрации «сухого» вещества CP0

 энергии диссоциации 
молекулы Wd, а также предэкспоненциального множителя A в формуле (11). Заметим, что 
если анализы биожидкостей организмов проводятся in vivo, то величину CP0

 невозможно 
измерить непосредственно, так как биомолекулы при витальных температурах могут быть 
в значительной степени продиссоциированы. Знание же величины CP0

 может быть чрез-
вычайно важно при определении состояния организма.

Если термодиссоциация молекулы может протекать по нескольким различным каналам 
(см. реакцию (12)), то задача сводится к следующей аппроксимации:

(24)

( )

0

0

1

2

2( ) 1 .
4

1 1
exp 2

P P
P

i di
i

C T C
C

A W kT

−
 
 
 
 
 = +
 
 + −
  

−  
  
∑

Видно, что выражение (24) содержит сумму спадающих экспонент, у которых числен-
ные значения предэкспоненциальных множителей и показателей подлежат определению. 
Известно [13 – 15], что такая задача в общем виде является плохо обусловленной, а ее 
решение – крайне неустойчивым по отношению к малым погрешностям исходных экс-
периментальных данных, без явной гарантии получения удовлетворительных результатов.

Впрочем, в частном случае, когда одна из величин Wdi много меньше остальных, все 
члены с этими остальными окажутся в формуле (24) пренебрежимо малыми, по срав-
нению с членом с минимальной величиной Wdi, и задача сведется к уже рассмотренной 
задаче (22), (23) с одной экспонентой.

В другом частном случае, когда имеется несколько минимальных величин Wdi, но они 
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незначительно различаются по величине, как показали контрольные модельные расчеты, 
можно взять выражение для аппроксимации таким же, как выражения (22) и (23). Прав-
да, теперь параметр A3 уже не совпадет с энергией диссоциации для какой-то конкретной 
реакции типа (12), а сделается просто подгоночным параметром. Но величину CP0

 все же 
можно определить с приемлемой точностью. Пример такой аппроксимации приведен на 
рис. 4 (кривая 2); здесь рассмотрен случай двух одновременных каналов диссоциации. 
Модельные константы равновесия (в мкмоль/л) принимались в следующем виде:

10 10
1 2

6498 7003( ) 2,1 10 exp ; ( ) 3 10 exp .c cK T K T
T T

   ≈ ⋅ − ≈ ⋅ −   
   

Значение CP0
 в модели мы задавали равным 10 мкмоль/л. Модельные «экспериментальные 

данные» CP(T) были вычислены как решение уравнения (17), затем к ним добавлялась 
случайная погрешность, дававшая интегральную среднеквадратичную невязку 1,2 %. В 
итоге были найдены следующие значения параметров аппроксимации (23):

A1= 10,60, A2 = 5,5·10–10, A3 = 6593.
Отметим, что здесь аппроксимация (23) дала значение CP0

 ≈ 10,6 мкмоль/л (погреш-
ность составила 6 %), что говорит об удовлетворительной точности воспроизведения ве-
личины CP0

. Другие параметры, как и ожидалось, можно сопоставлять с параметрами 
констант равновесия только по порядку величины.

Заключение

В работе показано, что провести априорный, чисто теоретический количественный 
расчет константы равновесия Kc(T) с приемлемой точностью невозможно, так как для 
биомолекул пока нельзя теоретически рассчитать предэкспоненциальный множитель A 
в уравнении Аррениуса с допустимой точностью. Причина состоит в отсутствии количе-
ственной информации о многих параметрах, входящих в выражения, которые предлага-
ются имеющимися теориями.

Однако в процессе решения поставленной задачи удалось установить, что знание тем-
пературной зависимости доли недиссоциированных димеров CP(T) позволяет, в частно-
сти, не только определить расчетным путем концентрации «сухого» вещества CP0

 но и 
восстановить значения энергии диссоциации димера, а также температурные зависимости 
константы равновесия, степеней ассоциации и диссоциации биологических молекул.
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