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Аннотация. Суперкомпьютерное моделирование методом молекулярной динамики 
ряда олигомеров аминокислот позволило впервые выявить для таких частиц особенно-
сти комплекса характеристик как собственных внутримолекулярных локальных колеба-
ний (нормальных мод), так и вынужденных колебаний в растворе при задании электро-
магнитного поля в дальнем и среднем ИК-диапазонах, а также различных алгоритмов 
структуры растворителя. Для олигомеров аминокислот Gly, Ala, Trp, Val и их групп 
получены амплитудно-временные зависимости энергии и электрического дипольного 
момента, Фурье-преобразованием которых выявлены спектры частот. Впервые обнару-
жены и вычислены смещения спектральных пиков, вызванные различиями алгоритмов 
задания структуры растворителя. Интерпретация полученных закономерностей позво-
лила предложить непротиворечивую модель, удовлетворяющую фундаментальным фи-
зическим представлениям о внутримолекулярной и межмолекулярной динамике групп 
биомолекул. Эта модель допускает внутримолекулярные взаимодействия нормальных 
локальных колебаний, в том числе по типу Ферми-резонанса. 
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Abstract. Supercomputer simulation of several amino acid oligomers using the molecular 
dynamics method has made it possible for the first time to identify a complex of characteristics 
of both intrinsic intramolecular local vibrations, or normal modes, and forced vibrations when 
specifying an alternating electric field in the IR frequency range. Amplitude-time dependences 
of energy and electric dipole moment were obtained for oligomers of Gly, Ala, Trp, Val amino 
acids, the Fourier transform of which revealed their frequency spectra. The type of solvent 
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model was shown to significantly affect the position of spectral peaks because of variations in 
local interactions and system dynamics. The interpretation of the obtained patterns made it 
possible to propose a non-contradictory model that satisfied the fundamental physical concepts 
of the intramolecular and intermolecular dynamics of groups of biomolecules. The model al-
lows for intramolecular interactions of normal local vibrations, including those of the Fermi 
resonance type. 
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Введение

Вынужденные биомолекулярные колебательные процессы, обусловленные воздей-
ствием внешнего электромагнитного поля, имеют важное значение для наук о жизни, 
медицине, микроэлектронике и нанотехнологиях, экспериментальной спектроскопии и 
др. [1 – 13]. Компьютерными вычислениями амплитудно-временных реализаций (АВР) 
суммарного, или интегрального по всем зарядам молекулы, электрического дипольного 
момента (ЭДМ) в отсутствие внешнего воздействия выявлена субпикосекундная дина-
мика собственных биомолекулярных колебаний [14, 15]. Значения частот собственных 
колебаний соответствуют локальным нормальным модам и распределенным колебаниям 
в диапазоне от терагерцовых (ТГц) до инфракрасных (ИК) частот. Компьютерная мо-
лекулярная динамика с вычислением амплитудно-временных реализаций интегрального 
ЭДМ во внешнем электромагнитном поле позволила вычислить конформации молекул и 
ИК-спектры их вынужденных колебаний, получить значительные научные и прикладные 
результаты в современной био- и нанофизике [10, 16 – 25]. Реализована, например, мо-
лекулярная динамика мономеров, димеров и протофибрилл молекул Aβ42 в терагерцовом 
(ТГц)-диапазоне, обоснованы возможности использования этого метода в среднем и даль-
нем ИК-диапазонах [20]. Показано, что использование ньютоновской механики силовых 
полей допустимо в молекулярной динамике в среднем и дальнем ИК-диапазонах наряду 
с квантовомеханическими вычислениями [17, 20, 21, 23, 24, 26 – 28]. Сопоставление 
молекулярно-динамических исследований в этих диапазонах частот показало довольно 
близкое соответствие спектральных характеристик экспериментальным и теоретическим 
данным, относящимся к собственным и вынужденным колебаниям [6, 21 – 23]. 

Примерами служат отнесения наиболее интенсивных собственных колебаний на вы-
численных частотах (волновые числа, см–1):

1100, 1519, 1652, 3018, 3322, 3364, 3362 – в растворах аминокислот аланина (Ala); 
927, 1060, 1542, 1643, 3210, 3322, 3364, 3479 – в растворах глицина (Gly);
1048, 1533, 1640, 3030, 3325, 3361, 3479, 3663 – в растворах валина (Val);
784, 1403, 1495, 1536, 1646, 2917, 3325, 3562, 3766 – в растворах триптофана (Trp).
Эти результаты соответствует имеющимся теоретическим и экспериментальным дан-

ным, однако точность такого соответствия не определена [26, 28]. 
Согласно известным представлениям, частотные составляющие типичных спектров, 

которые лежат выше приблизительно на 200 – 800 см−1, относятся к локальным собствен-
ным внутримолекулярным колебаниям, а ниже – к распределенным коллективным. Уста-
новление соответствия (соотнесение) полос локальных осцилляторов с нормальными мо-
дами и частотами представлено во многих известных источниках, например, в статье [26]. 

Спектральный диапазон 2600 – 900 см–1 представлен в статье [29]. Девять характерных 
колебательных полос (амиды A, B, I, II, ..., VII), где амиды I и II дают полосы между 1600 
и 1700 см–1, а также между 1500 и 1600 см–1, соответственно, являются интенсивными в 
ИК-спектре. Невозмущенный резонанс С=О группы (Amide I) находится на 1688 см–1; 
при этом полоса смещается при наличии воды или других растворителей, а также зависит 
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от конформации. Pезонанс (N–H)-группы (Amide II) лежит в интервале волновых чисел 
1530 – 1580 см–1. Резонанс Са–N (Amide III) соответствует области 1200 – 1340 см–1. Зна-
чения резонансных колебаний поля (основной гармоники меандра 3335,66 и 1042,37 см–1) 
совпадают с собственными локальными колебаниями определенных типов (асимметрич-
ных N–H (Amide A) и C–N, соответственно). 

Благодаря развитию методов молекулярной динамики, в последние годы получены 
новые результаты суперкомпьютерного моделирования, представляющие динамику все 
более сложных белковых молекул в электрическом поле с разной поляризацией и моду-
ляцией в ТГц- и ИК- диапазонах [30 – 33]. Нарастающее внимание уделяется олигомерам 
как основным функциональным компонентам, которые позволяют белкам инициировать 
аллостерию и кооперативность [14, 15, 34 – 37]. 

Впервые выполнено моделирование колебательной динамики олигомеров, иницииро-
ванной электромагнитными полями различной поляризации и временной зависимости в 
разных диапазонах волновых чисел, особенно в дальнем и среднем инфракрасном диапа-
зонах [25]. 

Актуальность суперкомпьютерного исследования молекулярной динамики олигомеров, 
изложенного в данной статье, обусловлена необходимостью уточнить результаты анализа 
вынужденных колебаний таких частиц и их групп в растворах для развития фундамен-
тальных биологических и биофизических представлений, а также для ряда современных и 
перспективных приложений.

Методика исследования и методические результаты
Выбранный подход к проблеме основывался на том, что разработанная суперкомпью-

терная методика молекулярной динамики показала свою достаточно высокую и надежную 
эффективность [25, 29, 38 – 41]. 

Методики, развитые ранее для единичных молекул, также использованы в данной ра-
боте при изучении олигомеров и их групп.

Методика динамического моделирования молекулярного комплекса реализована с ис-
пользованием кластера «РСК-Торнадо» суперкомпьютерного центра «Политехнический» 
Санкт-Петербургского политехнического университета Петра Великого и подробно рас-
смотрена в нашей статье [33]. Кластер с пиковой производительностью 1015 флопс содер-
жит 668 двухпроцессорных узлов (Intel Xeon E5 2697 v3), из них 56 имеют два ускорителя 
вычислений NVIDIA K40. Это позволяет создавать за приемлемое компьютерное время 
эффективные базы данных амплитудно-временных реализаций интегрального электриче-
ского дипольного момента молекул с максимальной длительностью до 40 нс и с наимень-
шим шагом дискретизации до 1 фс, а также обеспечивать тем самым высокое разрешение 
Фурье-спектров в дальнем и среднем инфракрасных частотных диапазонах. В состав про-
граммно-вычислительного комплекса входили пакеты прикладных программ Avogadro, 
Visual Molecular Dynamics, и NAMD, а также дополнительные оригинальные программы, 
написанные на языке Python. Пакет Packmol позволил размещать олигомеры группами с 
количеством частиц р = 1, 2, …, 20 в водном кубе со стороной 70 Å. С помощью пакета 
Avogadro были созданы исходные координатные файлы олигомеров аминокислот Gly, 
Ala, Trp и Val в водных растворах. Ниже представлены, в основном, результаты моделиро-
вания олигомеров polyAlaN (при их начальном задании в виде α-спиралей) с различным 
количеством аминокислотных остатков N = 1, 2, …, 18. Программа VMD позволяла соз-
давать структурные файлы на основе топологии молекулярных связей, добавлять «молеку-
лы воды» и «ионы солей», визуализировать молекулярные системы, выполнять вычисле-
ния энергии и дипольных моментов конформационно-подвижных молекул. Для каждого 
атома системы решали уравнение динамики Ньютона, по временным шагам определяли 
координаты атомов, параметры силового поля, температуру системы, давление и т.п. В 
результате получали мгновенные значения координат и скорости заряженных частиц, че-
рез которые вычисляли зависимости от времени мгновенных значений интегрального 
электрического дипольного момента μ(t) путем суммирования векторов смещений каждо-
го заряда, находящегося в системе в каждый момент времени.

Изменение вектора парциального электрического дипольного момента Δμn,j на j-м  
временном шаге длительностью ∆t соответствует пространственному смещению заряда qn 
на этом шаге на вектор Δrn,j:
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, , , , 1 .n j n n j n n j n jq r q r r − ∆µ = ∆ = −   

Временную динамику мгновенных значений интегрального электрического дипольно-
го момента μ(t) вычисляли путем суммирования по времени суммы парциальных момен-
тов для каждого заряда в растворе олигомеров:

,( ) ,
N

n n j
j n

t q rµ = ∆∑∑                                              (1)

где N – полное количество зарядов. 
Динамические зависимости мгновенных значений электрического дипольного момен-

та μ(t), или амплитудно-временные реализации интегрального ЭДМ, представляют собой 
суперпозицию локальных колебаний всех внутримолекулярных зарядов. 

Спектр волновых чисел колебаний зарядов получали путем Фурье-преобразования 
функции амплитудно-временной реализации интегрального электрического дипольного 
момента как каждого олигомера, так и всего комплекса частиц в ячейке системы. При 
этом в алгоритме вычисления АВР использовалось свойство независимости флуктуаций 
интегрального электрического дипольного момента (1) от начала отсчета векторов ∆rn,j. 
Достигалось высокое разрешение по характеристическим частотам в исследуемой части 
Фурье-спектра благодаря его численному равенству с отношением длительности ампли-
тудно-временной реализации (АВР) к периоду колебания. 

Достоинства применяемого Фурье-метода заключаются в воспроизведении всех спек-
тральных компонент в заданном интервале волновых чисел, в том числе высших и ком-
бинационных гармоник. Диапазон ограничен половиной частоты дискретизации, однако 
может быть расширен при использовании вычислительных ресурсов суперкомпьютера.

Приложение внешнего электромагнитного поля вызывает смещения зарядов на ха-
рактеристических частотах ИК-диапазона и реакцию поляризации, изменяющую компо-
ненты вектора и модуль электрического дипольного момента. Для обеспечения наибо-
лее информативного исследования задавали три вида электромагнитного поля с плоской 
пространственной поляризацией по координатным осям (x, y, z), компонентами [E,0,0] с 
амплитудами от 0,01 до 0,50 В/нм: 

гармоническое электромагнитное поле, 
периодическая последовательность однополярных прямоугольных импульсов, 
симметричный прямоугольный меандр. 
Значение последнего было продиктовано тем, что меандр обладает свойствами пери-

одических последовательностей импульсов и представляет практический интерес в ми-
кроэлектронике для задач управляемого переключения состояний молекул, а также для 
выявления ангармонической динамики молекул. Возможность и эффективность приме-
нения электромагнитного поля в виде меандра с основной гармоникой в ИК-диапазоне 
частот апробирована и подтверждена в ряде работ [14, 15, 23 – 25]. Подобное поле в виде 
меандра было реализовано в молекулярной динамике с воздействием на воду (в жидком 
состоянии) в интервале частот 20 – 500 ГГц [40]. 

Напряженность локального электрического поля, действующего на заряды в молекуле, 
варьировали в широком интервале значений: 0,004 – 0,400 В/нм. Как и в предыдущих 
наших работах, а также в работах других авторов, зависимость амплитуд колебаний от 
времени была линейной и не вызывала фрагментации молекулы. Действительно, такие 
поля существуют только в микроскопической области вблизи заряда и соответствуют ти-
пичным атомным внутримолекулярным. Такой подход не требует сопоставления с макро-
скопическим полем, имеющим иные энергетические характеристики [42 – 44]. 

Руководствуясь предварительно полученными данными о спектрах собственных коле-
баний олигомеров, мы задавали внешнее электрическое поле E(t) резонансными выбор-
ками cо следующими волновыми числами основной гармоники (см–1):

5555, 4167, 3333, 1667, 1515, 1111, 1042, 980 и 200.
Этим выборкам сопоставлены их энергетические характеристики (рис. 1).
Сценарии изменения кинетической и потенциальной энергии частиц и системы в целом 

определяли одновременно с вычислением амплитудно-временной реализации величины 
электрического дипольного момента. 
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a) b)

c)

Рис. 1. Типичные характеристики потенциальной энергии молекул Ala (a), Gly (b), Trp (c) в 
водных растворах при задании растворителя алгоритмом явного растворителя. 

Показаны 3D-зависимости энергии от амплитуды меандра электромагнитного поля на ряде 
выбранных значений волновых чисел (WN). Температура была равна 298 K, 

шаг дискретизации по времени – 5 фс

Существенная, наиболее сильная, зависимость от амплитуды переменного электриче-
ского поля проявляется на значении волнового числа 3333 см–1, соответствующем лока-
лизации колебаний асимметричных групп NH (Amide A) (см. рис. 1, а). Возможно, это лизации колебаний асимметричных групп NH (Amide A) (см. рис. 1, 

Рис. 2. Зависимости значений потенциальной 
и кинетической энергии молекул аминокислот 
дифенил-L-аланина (1, 2), триптофана (3, 
4) и глицина (5, 6) в водном растворе от 
амплитуды поля в момент времени t = 500 пс. 
Волновое число основной гармоники 

электромагнитного поля составляет 3333 см–1

связано также с преимущественной локали-
зацией колебаний в цепях водородных свя-
зей. Энергия молекулы при резонансе зави-
села в большей степени от напряженности 
приложенного электромагнитного поля, и 
в меньшей степени (или почти не зависе-
ла) от длительности амплитудно-временной 
реализации. В области с амплитудой поля 
приблизительно от 0,01 до 0,50 В/нм сохра-
нялись как практически постоянное значе-
ние потенциальной энергии во временном 
интервале от 0 до 510 пс для молекул Gly 
и Trp, так и более сложная зависимость, 
обусловленная, по-видимому, увеличенной 
боковой ветвью, – для Ala (см. рис. 1, b).

На рис. 2 представлены зависимо-
сти значений потенциальной и кинети-
ческой энергии молекул аминокислот 
дифенил-L-аланина, триптофана и глицина 
в водном растворе от амплитуды электро-
магнитного поля в фиксированный момент 



Научно-технические ведомости СПбГПУ. Физико-математические науки. 19 (2) 2026

44

времени t = 500 пс. Волновое число основной гармоники электромагнитного поля равно 
3333 см–1. Характерно, что имеется линейный участок нарастания энергии от предельно 
малых амплитуд электромагнитного поля на значении основной гармоники поля 3333 см–1 
до приблизительно 0,4 В/нм для глицина и триптофана, и 0,2 В/нм – для дифенил-L- 
аланина. На других характеристических частотах (например, 980 и 200 см–1) оба вида энер-
гии практически не зависят от амплитуды поля, что соответствует данным на рис. 1, а.

Выявлены смещения спектральных пиков по шкале волновых чисел при задании раз-
личий в алгоритмах локальных взаимодействий и динамики системы. В частности, вирту-
альные молекулярные системы различались по способу добавления воды (растворитель). 
Так, в систему можно было «добавлять» как неявный растворитель, так и явный (с добав-
лением молекул воды), т.е. использовать модель Coarse-Grained [45]. 

Во втором случае объем и сложность вычислений возрастают, поскольку необходимо 
задавать параметры и состояния молекул воды, размер водного куба и др. Для первого 
случая использовали метод GBIS (Generalized Born Implicit Solvent). Обобщенный неяв-
ный растворитель Борна (GBIS) – это быстрый, но приближенный метод расчета молеку-
лярной электростатики в растворителе, описываемый уравнением Пуассона – Больцмана, 
которое моделирует воду как диэлектрический континуум:

[ ] 0
0

B

( )( ) ( ) ( ) exp ,f i
i i

i

z e rr r r c z e
k T

∞  − ϕ
∇× ε ∇ϕ = −ρ −  

 
∑                       (2)

где ε(r) – диэлектрическая проницаемость среды, φ – электрический потенциал, ρf(r) – 
плотность электрического заряда в среде, ic∞ – концентрация i-ого иона на бесконечно-
сти, zi – валентность i-го иона, kB – постоянная Больцмана, T – температура.

Данный метод позволяет моделировать атомные структуры без включения явной воды, 
т.е. без добавления атомов водорода и кислорода (H и O), и не проводить для них вы-
числения координат. Использование неявного растворителя значительно ускоряет моде-
лирование и значительно уменьшает размер выходных файлов (примерно 1 : 50 Гб), что 
выступает ключевым фактором в данном исследовании.

Молекулы аминокислот помещали в моделируемую периодическую систему с ячейкой 
в виде куба воды (длина его стороны составляла 70 Å и не зависела от размеров молекул 
аминокислот). Расстояние от крайней молекулы до границы куба составляло 15 Å. Для 
моделирования растворения молекул была использована модель воды TIP3W, соответ-
ствующая трем атомам молекулы воды в трех точках взаимодействия с молекулой. По-
добные модели обеспечивают высокую вычислительную эффективность и применяются в 
многих приложениях молекулярной динамики. Кроме того, выбранная нами модель воды 
была также использована в силовом поле CHARMM. Разница заключалась в применении 
параметров Леннарда – Джонса: в отличие от модели TIP3, версия модели CHARMM 
присваивает указанные параметры атомам водорода в дополнение к параметрам кисло-
рода в молекуле воды [46, 47]. Эту модель воды использовали авторы многих подобных 
исследований, однако смещения частоты собственных колебаний, связанные с различием 
алгоритмов, не были ими замечены [48, 49]. 

Результаты моделирования системы
На рис. 3 показаны спектральные характеристики воды в периодической системе ку-

бических ячеек, вычисленные в данной работе при использовании алгоритма явного рас-
творителя; для сравнения приведены известные из литературы диапазоны собственных 
колебаний молекул воды [50].

Спектр Фурье электрического дипольного момента молекул воды был вычислен при 
помощи плагина VMD IR Spectral Density Calculator, длительность амплитудно-времен-
ной реализации составляла 20 нс.

Анализ данных на рис. 3 позволяет заключить, что спектральные полосы колебаний 
молекул воды близки к позициям спектральных пиков собственных колебаний биомо-
лекул [20, 30, 31, 33]. Спектральные резонансные эффекты вынужденных колебаний во 
внешнем электромагнитном поле, выявленные в интегральных электрических дипольных 
моментах ансамблей олигомеров, по энергетическим характеристикам подобны наблю-
даемым в единичных молекулах аминокислот, приведенным в статьях [20, 33], а также в 
димерах, тримерах и других пептидах [51, 52].
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Рис. 3. Спектры Фурье амплитудно-временной реализации электрического дипольного 
момента молекул воды: IR MD – результат вычисления с помощью плагина VMD IR Spectral 
Density Calculator (t = 1 нс, fD = 200 ТГц); IR exp NIST – экспериментальный результат по базе 

данных NIST (Национального института стандартов и технологий) [48]. 
Волновые числа (см–1) спектральных колебательных полос 1 – 4 представлены в легенде

Фурье-спектры полос собственных внутримолекулярных колебаний олигомеров 
polyAlaN были качественно взаимно подобны при разных значениях N (N = 1, 2,  …, 18) и 
количества p (p = 1, 2, …, 10) таких олигомеров в водном кубе, но при этом они содержа-
ли ряд количественных особенностей. Типичные обзорные и оконные (фрагментарные) 
спектры собственных колебаний интегрального электрического дипольного момента оли-
гомеров polyAla12 при длительности амплитудно-временной реализации 2 нс, длительно-
сти времени реализации 510 пс и шаге дискретизации по времени 5 фс (температура равна 
298 K), представлены на рис. 4. 

Сравнение обзорных Фурье-спектров собственных колебаний единичных олигомеров 
polyAla12 (p = 1) и их группы при p = 10 (см. рис. 4) показывает, что состав спектраль-
ных компонент практически одинаков. Прослеживается смена спектральных составляю-
щих при увеличении количества олигомеров: переход от структуры двух пиков в центре 
на волновых числах 3313,5 и 3358,1 см–1 к структуре, состоящей из двух пиков на 3277 
и 3394,4 см–1. По-видимому, этот факт указывает на диполь-дипольное взаимодействие 
олигомеров в группе частиц. Аналогичная эволюция спектральных составляющих вос-
производилась и при других значениях параметров N и p. Анализ типичных фрагментов 
обзорного спектра частот, или оконных спектров собственных колебаний интегрального 
электрического дипольного момента  ансамбля олигомеров polyAla12 (см. рис. 4), приво-
дит к предположению, что наблюдаемые в них различия обусловлены эффектами взаим-
ной фононной связи локальных колебаний, а также групповыми механизмами формиро-
вания спектральных компонент в ансамбле молекул. 

Нами были вычислены Фурье-спектры вынужденных колебаний интегрального ЭДМ 
олигомеров polyAla18 при p = 1 и длительности амплитудно-временной реализации, 
равной 2 нс при воздействии внешнего электромагнитного поля в виде симметричного 
прямоугольного меандра. Амплитуду меандра изменяли на два порядка в пределах от 
0,004 до 0,400 В/нм, соответствующих локальным атомным полям в пределах молеку-
лы. На разных частотах колебаний основные гармоники в спектре при изменении па-
раметров воздействия показали практически одинаковые сценарии и закономерности. 
Типичные обзорные спектры вынужденных колебаний интегрального ЭДМ ансамбля 
олигомеров polyAla18 при p = 1, длительности амплитудно-временной реализации, рав-
ной 2 нс, при воздействии внешнего поля в виде симметричного прямоугольного ме-
андра с амплитудой размаха 0,4 В/нм на разных волновых числах основной гармоники 
представлены на рис. 5. 
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Рис. 4. Типичные фрагменты из обзорного спектра волновых чисел (оконные спектры) 
собственных внутримолекулярных колебаний интегрального электрического дипольного 

момента олигомеров polyAla12 при различных значениях количества олигомеров p.
Волновые числа (см–1) спектральных колебательных полос представлены в легендах
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a) WN = 5555 cm–1 b) WN = 4167 cm–1

c) WN = 3333 cm–1 d) WN = 1111 cm–1

e) WN = 1042cm–1 f) WN = 980cm–1

Рис. 5. Фурье-спектры вынужденных колебаний интегрального 
электрического дипольного момента  олигомеров polyAla18 (p = 1, 

длительность амплитудно-временной реализации – 2 нс) при воздействии 
внешнего электромагнитного поля в виде симметричного прямоугольного 
меандра с амплитудой размаха 0,4 В/нм при разных значениях волнового 

числа (WN) основной гармоники

Аналогичные спектры с подобными характеристиками получены при меньших полях 
в интервале 0,01 – 0,400 В/нм для всех трех форм задания электромагнитного поля. 

Сопоставление спектров вынужденных (см. рис. 5) и собственных колебаний пока-
зало, что воздействие поля на значениях волновых чисел 5555 и 4167 см−1, а также дру-
гих в области, лежащей выше частот собственных локальных колебаний, не вызывают 
заметной перестройки спектральных составляющих олигомеров при разных значениях 
N (N = 1, 2, …, 18). При совпадении частоты воздействия, например при значениях 
волновых чисел (в см–1) 3333, 1111, 1042 и 980, и частоты собственного локального 
колебания выявляется сильная амплитудная перестройка по типу резонансной накач-
ки вынужденных колебаний (см. рис. 4). Причинами такого результата, скорее всего, 
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Рис. 6. Зависимости значений резонансных 
пиков молекул polyAlaN при N = 1 и 
N = 18, р = 1, от амплитуды напряженности 
электромагнитного поля при воздействии 
его меандра и значении волнового числа 

основной гармоники WN = 3333 см–1

являются соответствующие изменения 
конформационной структуры и значений 
интегрального ЭДМ. Действительно, по-
лученные частотные зависимости значе-
ний интегрального ЭДМ (усредненных за 
время амплитудно-временной реализации) 
олигомеров polyAla18 при различных зна-
чениях параметра p для электрического 
поля с амплитудой E = 0,4 В/нм не проти-
воречили этому предположению.

На рис. 6 приведены зависимости мак-
симальных значений резонансных спек-
тральных полос молекул polyAlaN при 
N = 1, N = 18 и р = 1, от значений амплиту-
ды напряженности электромагнитного по-
ля при воздействии меандра на волновом 
числе основной гармоники 3333 см–1. Вы-
явлен участок почти линейной связи между 

a) b)

c) d)

e) f)

Рис. 7. Промоделированные спектральные характеристики амплитудно-временной 
реализации электрического дипольного момента молекул Ala и 

Trp (при t = 1 нс) в разных средах: Ala в вакууме (a); Trp в вакууме (b); 
Ala GBIS (с); Trp GBIS (d); Ala в явном водном растворителе (e); 

Trp в явном водном растворителе (f)
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амплитудами резонансов и предельно малыми значениями амплитуды электромагнит-
ного поля. Этот участок простирается вплоть до максимальных значений резонансных 
спектральных полос, когда величина поля составляет примерно 0,4 В/нм, что соответ-
ствует известным результатам других работ [53, 54]. 

Для разных частот воздействия поля, амплитуда спектральных линий либо почти  
не изменялась подобным образом, либо нарастала линейно при повышении поля в ука-
занном интервале. 

На рис. 7 представлены спектральные характеристики амплитудно-временной  
реализации электрических дипольных моментов молекул Ala и Trp при моделировании 
системы для условий вакуума и различных моделей воды-растворителя. Выявленные 
различия в спектральных характеристиках, обсуждаемые далее, позволили сформули-
ровать и обосновать некоторые существенные дополнения к описанию колебательных 
свойств молекул.

Обсуждение полученных результатов
Представленные результаты позволяют проанализировать динамические свойства 

рассмотренного ряда олигомеров в ИК-диапазоне. Сравнение обзорных Фурье-спек-
тров собственных колебаний единичных олигомеров и их групп показало, что состав 
спектральных компонент при различных значениях параметров N и p практически со-
впадает. Эффекты вынужденных колебаний во внешних электромагнитных полях раз-
личной формы, в том числе гармонических и импульсных периодических, выявленные 
в интегральных электрических дипольных моментах ансамблей олигомеров, по энерге-
тическим и спектральным характеристикам оказались подобными наблюдаемым в еди-
ничных молекулах аминокислот. 

При рассмотрении типичных фрагментов обзорного спектра частот (оконных 
спектров) собственных колебаний интегрального электрического дипольного момента 
ансамбля олигомеров выявляется эффект близости осцилляторов по частоте, а также 
осцилляторов электромагнитных полей по частоте. На этом основании можно пред-
положить, что в них имеют место эффекты взаимосвязи локальных колебаний; такая 
связь, скорее всего, обусловлена фононными взаимодействиями, при этом происходит 
групповое формирование спектральных компонент. При увеличении размера олигомера 
совершалось перераспределение компонент частотного спектра: переход от структуры 
двух пиков в центре (при значениях волновых чисел 3313,5 и 3358,1 см–1) к структуре, 
состоящей также из двух пиков – 3277 и 3394,4 см–1. Аналогичная эволюция спек-
тральных составляющих воспроизводилась и при других значениях размера N. На наш 
взгляд, такой эффект вызван Ферми-резонансом второй гармоники колебаний на 1565,7 
и 1695,5 см–1, имеющихся в спектре, с резонансным колебанием при 3333 см−1, которое 
нам удалось выявить через воздействие внешнего электромагнитного поля. 

Для единичной молекулы не наблюдалось существенных изменений интегрального 
ЭДМ при воздействии внешнего электромагнитного поля в режиме вынужденных ло-
кальных колебаний, что указывает, по всей вероятности, на устойчивость конформации 
единичного олигомера при возбуждении в нем локальных, а не коллективных колеба-
ний. Однако существенные изменения появляются при бóльших значениях количества 
олигомеров в ансамбле частиц, когда параметр р = 3, 4 и 5. В этом случае возможны, 
по-видимому, эффекты воздействия внешнего электромагнитного поля на межмолеку-
лярные колебания и силовые диполь-дипольные взаимодействия.

При моделировании впервые выявлено различие зависимостей резонансных пиков 
молекул polyAlaN при значениях N = 1 и N = 18, от напряженности электромагнитно-
го поля при воздействии меандра при волновом числе основной гармоники 3333 см–1 

(см. рис. 5). Резонансное возрастание электрического дипольного момента происходит 
значительно интенсивнее для единичной молекулы (см. рис. 1), чем для олигомера, 
конформация и интегральная энергия которого оказываются стабильнее по отношению 
к возбуждению внутримолекулярных локальных осцилляторов.

Заключение
В работе впервые осуществлено суперкомпьютерное молекулярно-динамическое мо-

делирование олигомеров ряда аминокислот в электромагнитных полях ИК-диапазона. 
Реализованные суперкомпьютерные методы такого рода целесообразно использовать 
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в области нанобиотехнологий и микроэлектроники со встроенными биомолекулярны-
ми компонентами, среди которых важное место занимают олигомеры аминокислот. 
Применение методики доказало свою довольно высокую и надежную эффективность;  
оно обеспечило получение новых результатов, которые непротиворечиво дополняют из-
вестные теоретические и экспериментальные данные. Использование трех разных ви-
дов амплитудной модуляции воздействующего электромагнитного поля (гармоническая, 
периодическая последовательность однополярных прямоугольных импульсов, симме-
тричный прямоугольный меандр) позволило сформировать основы дальнейшего прак-
тического рассмотрения, а также создать условия контроля ангармоничности в широкой 
полосе частот среднего и дальнего ИК-диапазонов. 

Применяемая методика позволила сравнивать спектры частот собственных колеба-
ний молекул как в воде, так и без водной среды, а также выявлять общие свойства 
и особенности. Добавление воды (виртуальное) приводило к положительным сдвигам 
частот в пределах нескольких процентов, т.е. смещению значений энергии колебаний в 
целом в сторону увеличения. Вероятно, природа такой трансформации обусловлена осо-
бенностями спектра собственных колебаний молекул воды, нелинейные связи которых 
возникали одновременно с локальными осцилляторами молекул.

Для олигомеров нами впервые выявлен комплекс характеристик как собственных 
внутримолекулярных локальных колебаний (нормальных мод), так и вынужденных ко-
лебаний в дальнем и среднем ИК-диапазонах. Интерпретация полученных закономер-
ностей позволила предложить непротиворечивую модель физики молекул, включающую 
взаимные фононные связи локальных осцилляторов, удовлетворяющую фундаменталь-
ным физическим представлениям о внутримолекулярной и межмолекулярной динамике 
групп биомолекул. 

Полученные результаты можно использовать для определения функциональных 
свойств дегидратированных биомолекулярных пленок, применяемых в биофизике, на-
нобиотехнологии и микроэлектронике, например при разработке и поиске прототипов 
биоэлектронных и гетерогенных гибридных микроэлектронных приборов с встроенны-
ми биомолекулярными компонентами [55]. 
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