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Аннотация. В современной литературе при моделировании распространения 

заряда в биополимерах, например, в ДНК, рассматриваются разные варианты 

граничных условий – свободные концы или замыкание в кольцо. При этом 

подразумевается, что для длинных цепочек края практически не влияют на 

динамику заряда, и в большинстве случаев это справедливо. В данной 

заметке обсуждается случай, когда эти краевые условия приводят к 

существенно разным результатам. 
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При моделировании динамики заряженной частицы в дискретных одномерных 

цепочках возникает вопрос краевых эффектов. Во многих работах для описания 

краевых условий применяется замыкание цепочки в кольцо (см., например, [1–11]), и 

предполагается, что такое представление эквивалентно очень длинной (бесконечной) 

цепочке со свободными концами. 

В работах [12, 13] было показано, что в однородной деформируемой 

полинуклеотидной цепочке со свободными концами заряд, в нулевой момент времени 

равномерно распределенный по цепочке с энергией, соответствующей дну ее зоны 

проводимости, формирует поляронное состояние даже в отсутствии в такой системе 

диссипации. Увеличение длины цепочки не меняет картины качественно: меняется 

только время формирования локализованных состояний в цепочке со свободными 

концами. 

Численный эксперимент показывает, что для той же цепочки, свернутой в кольцо 

(периодические граничные условия), этого не происходит, т.е. заряд остается в 

делокализованном состоянии. Это простая, но наглядная демонстрация трансляционной 

симметрии в случае однородного кольца: при любых начальных деформациях, 

одинаковых на всех сайтах цепочки, заряд остается в делокализованном состоянии. 

В то же время, если внести в закольцованную цепочку малое возмущение, 

нарушающее симметрию, то формирование поляронного состояния становится 

возможным (см. рис. 1). Например, если ввести в закольцованную цепочку 

кратковременное возмущение, нарушающее трансляционную инвариантность цепочки, 

но не меняющее энергию системы, то это приведет к образованию полярона и его 

движению по цепочке, восстанавливающему трансляционную инвариантность цепочки. 

Таким образом, формирование полярона в цепочке со свободными концами 

обусловлено тем, что ее концы являются для цепочки дефектом, нарушающим ее 

однородность. 

Включение в рассмотрение температуры Т меняет ситуацию. В этом случае полярон 

формируется как в цепочке со свободными концами, так и в закольцованной цепочке, 
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поскольку температурные флуктуации делают ее неоднородной при сколь угодно 

малых значениях Т. 

 

 

Рис. 1. Распределение вероятностей локализации заряда в цепочке длиной 50 сайтов на больших 

расчетных временах. Параметры взяты из [12, п.7]. Графики (1) – (4) рассчитаны для 

закольцованной цепочки с дефектом: (1) – результат для «ямки» на 10 сайте в системе без трения, 

(2) – то же в системе с трением; (3) – результат для «бугорка» на 10 сайте в системе без трения, 

(4) – то же в системе с трением. При этом полярон локализуется в самой удаленной по кольцу от 

10 сайта области 35 сайта. Для сравнения приведены результаты для такой же цепочки со 

свободными концами [12, п.7]: (5) без трения и (6) – с трением. 

 

Отметим, что, согласно работе [14], стремление сделать цепочку бездефектной 

путем устремления ее длины к бесконечности делает образование в ней полярона 

невозможным при любом конечном значении температуры. Такая же ситуация будет 

наблюдаться и в закольцованной цепочке, если устремить ее длину к бесконечности. 
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======================== SHORT COMMUNICATION ======================== 

A note on the formation of polaron states in a 

homogeneous chain 
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Abstract. Today in many articles charge propagation in biopolymers, for example, 

in DNA, have been modeled with different variants of boundary conditions – free 

ends or ring. It is assumed that for long chains, the ends practically do not affect 

the charge dynamics, and this is true in most cases. In this note, we discuss the case 

when these boundary conditions lead to significantly different results.  
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