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  Введение 

Статистическая (вероятностная) топология – раздел современной 
теоретической и математической физики, изучающий статистические и 
топологические свойства систем сложной архитектуры.  
 
1981 год,  М.Д. Франк-Каменецкий, А.В. Вологодский  
«Топологические аспекты физики полимеров: теория 
и ее биофизические приложения»,  УФН, Том 134, 
вып. 4 
 
1998 год, С.К. Нечаев  
«Проблемы вероятностной топологии: статистика  
узлов и некоммутативных случайных блужданий», УФН,  Том 168, № 4 
 
наст. время: network topology (368), biopolymer structure (213), random 
polymers (291), random networks (428), molecular machines (347) 
(количество статей в arXiv.org за 2015-2016 гг) 
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  План 

1. Топологические свойства случайных РНК-
подобных молекул.  
 
 

2.  Фазовые переходы в случайных сетях. 
Выращивание сетей заданной топологии 
 
 

3.  Молекулярные машины: моделирование  
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РНК-подобные молекулы 

•  ключевая роль 
пространственной структуры 
биологических макромолекул 
(ДНК, РНК, белки) в их 
правильном 
функционировании 

 
•  биомакромолекулы как «слабо 

отредактированные случайные 
гетерополимеры»  
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  Описание модели 

•  Связи между мономерами во вторичной 
структуре образуются согласно правилам 
комплементарности 
 

• Вторичные структуры с топологией 
иерархически вложенных петель 
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  Описание модели 
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  Статистика случайных биополимеров 
•  высокая степень связывания 

 
•  Топологический переход? 
  

<< crc

        perfect matching               structure with gaps  

RNA-type 

DNA-type 
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Критический алфавит: численное моделирование 
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Критический алфавит: аналитические оценки 

• Нижняя граница: на случайном слове 
алфавита с=2 всегда можно построить 
вложенную конфигурацию с o(L) 
пропусками 
 

• Верхняя граница: сравнение с 
ансамблем всех возможных полно -
связанных конфигураций (путей Дика) 
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“Среднее поле” 

Комбинаторика 
кратчайших арок 
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  Алфавит реальных РНК 
  Алфавит показывает вероятность связывания во 
вторичной структуре РНК, в реальных молекулах: 
 
• корреляции в распределении мономеров первичной 
структуры, петлевой фактор 
 
•  неканонические пары, стэкинг-взаимодействие, 
псевдоузлы 
 
  Почему алфавит должен быть вблизи критического? 
      •  большие алфавиты: флуктуирующие свободные петли 
во вторичной структуре  
 
      •  малые алфавиты: вырожденность основного 
состояния, «негибкая» вторичная структура 
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  Сложные сети 

Сеть (граф) – совокупность непустого множества вершин и наборов пар 
вершин (связей между вершинами) 

 
 (реальные сети) 
топологические свойства 
и задачи предсказания 

 
 модели случайных сетей  



Магистерская программа  
«Математические методы моделирования и компьютерные технологии» 

12/25 

  Мотивы в сети 
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• Мотив как локальная 

топологическая 
характеристика сети 
 

•  «Суперсемейства»  
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  Моделирование: граф Эрдеша-Реньи 

• «Притяжение» к мотиву [3] в пространстве мотивов 
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  Результаты численное моделирование 

• Нарушение закона 
действующих масс: фазовый 
переход  
 

• Кластеризация сети  
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  Двухцветные случайные сети 

•  два типа вершин  
 

•  энергия системы определяется 
попарным взаимодействием троек 
вершин одного цвета  
 

•  Алоновская динамика переключения 
связей  
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  Численное моделирование: «плато» 

 
Разделение по цвету  
 
Плато  
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  Аналитическое описание 
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  Молекулярные машины 

кинезин – действует 
как “шагающий 
тягач”. Осуществляет 
перемещение 
клеточных 
субъединиц по 
микротрубочкам, 
"сжигая" АТФ 

миозин – действует 
как “шарнирный 
рычаг”.  
Осуществляет 
функцию мышечного 
сокращения, "сжигая" 
АТФ   

Машина – это устройство, преобразующее 
тепловую энергию в механическое движение, 
 …  
Молекулярная машина  - структура, 
преобразующая возмущение быстрых степеней 
свободы (не обязательно локальное) в 
направленное “квазимеханическое” движение 
определенных субъединиц вдоль 
определенных медленных степеней свободы  
(одной, двух, в общем, нескольких) . 
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  Эластичные сети 

(0) (0) (0) Для малых отклонений =| | ( | |/ | | 1):          ;  

Спектр собственных значений матрицы линеаризации  определяет 
характерные времена релаксации нормальных релаксаци
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Представление молекулярной 
структуры сетью (набор узлов со 

связями) 
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  Динамические свойства 

1. Большая спектральная щель, отделяющая 
самыми медленные релаксационные моды от остальных. 

2. Низкоразмерное притягивающее 
многообразие: - траектории вначале 
быстро притягиваются к низкоразмерному 
подпространству самых медленных степеней 
свободы, и затем, оставаясь в нем,  медленно 
стягиваются к точке равновесия . 
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Построение нано-машины: равновесная глобула 

спектр релаксационных мод 

Белок - нано-машина 

Равновесная полимерная глобула 

динамика 
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Построение наномашины: фрактальная глобула 

и ее эластичная сеть 

фрактальная глобула 

спектр нормальных мод 
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  Молекулярные машины 

фрактальная глобула 
спектр нормальных мод 

Большая спектральная щель, 
отделяющая самую медленную 
релаксационную моду от остальных 

Низкоразмерное 
(одномерное) динамическое 
многообразие с большим 
бассейном притяжения 

и ее эластичная сеть 

чем-то напоминает 
миозин 
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  Темы исследований 

1.  Проект искусственной молекулярной машины    
(Аветисов В.А.)  

2.  Исследование сложных сетей с безмасштабным 
распределением узлов по связности в большом каноническом 
ансамбле (Тамм. М.В.) 

3. Исследование процесса локализации на графах сложной 
топологии (Тамм. М.В.) 

4.  Кластеризация в случайных сетях различной топологии 
(Вальба О.В.) 

5. Анализ алгоритмов поиска кластеров в сети (Вальба О.В.)  
 
 


	Slide Number 1
	Slide Number 2
	Slide Number 3
	Slide Number 4
	Slide Number 5
	Slide Number 6
	Slide Number 7
	Slide Number 8
	Slide Number 9
	Slide Number 10
	Slide Number 11
	Slide Number 12
	Slide Number 13
	Slide Number 14
	Slide Number 15
	Slide Number 16
	Slide Number 17
	Slide Number 18
	Slide Number 19
	Slide Number 20
	Slide Number 21
	Slide Number 22
	Slide Number 23
	Slide Number 24
	Slide Number 25

