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А.Н. Коршунова, В.Д. Лахно
Моделирование стационарных и нестационарных режимов дви-

жения заряда в однородной холстейновской цепочке в постоянном
электрическом поле.

Проведено численноемоделирование движения заряда в холстейнов-
ской молекулярной цепочке в постоянном электрическом поле. Показа-
но, что при выбранныхпараметрах цепочки существует возможность рав-
номерного движения заряда в постоянном электрическом поле на очень
большие расстояния, на сотни тысяч сайтов. Движение заряда с постоян-
ной скоростью возможно для небольших значений напряжённости элек-
трического поля. С увеличением значения напряжённости электрическо-
го поля заряд переходит в колебательный режим движения с блоховскими
осцилляциями. Показано хорошее соответствие теоретической и числен-
ной зависимости скорости движения заряда с постоянной скоростью от
напряжённости электрического поля.

Ключевые слова:ДНК,нанобиоэлектроника, полярон,модельХолстей-
на, перенос заряда.

A.N. Korshunova, V.D. Lakhno
Modeling of stationary and nonstationary regimes of charge transfer

in a homogeneous Holstein chain in a constant electric field.
Numerical simulation of charge transfer in a Holstein molecular chain in

a constant electric field was carried out. It is shown that for selected chain
parameters, there is the possibility of uniform charge transfer in a constant
electric field over very long distances, to hundreds of thousands of sites. The
movement of a charge with a constant velocity is possible for small values of
the electric field intensity. At increasing the value of the electric field intensity,
themoving of charge transforms into an oscillatorymode of motion with Bloch
oscillations. A good agreement between the theoretical and numerical depen-
dence of the uniform charge velocity on the electric field intensity is shown.

Keywords:DNA,nanobioelectronics, polaron,Holsteinmodel, charge trans-
fer.
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1. Введение
Изучение движения зарядов в одномерных молекулярных цепочках

является проблемой, актуальность которой связана с возможностью их
использования в качестве проводов в наноэлектронных устройствах. Но-
сителями тока в одномерных цепочках являются самозахваченные элек-
тронные состояния, которыеимеютвидполяронныхобразований. Вопрос
о возможности переноса энергии и заряда локализованными возбужде-
ниями – солитонами и поляронами – в таких биологических молекулах,
как белки, был поставлен Давыдовым [1] – [4]. В связи с развитием моле-
кулярной нанобиоэлектроники, основной задачей которой является кон-
струирование электронных устройств на основе биологических молекул
[5] – [6], всё больший интерес вызывают проблемы транспорта заряда в
таких протяжённых молекулах, как ДНК [7] – [15].

В настоящей работе приводятся результаты численного моделирова-
ния движения заряда в полинуклеотидной холстейновской молекулярной
цепочке в постоянном электрическом поле. Ранее, в работе [16], этот во-
прос был рассмотрен одним из авторов в случае, когда цепочка счита-
лась непрерывной. Очевидно, полученные в [16] результаты могут быть
непригодны в случае дискретной цепочки. Более того, в дискретном слу-
чае могут реализовываться такие режимы движения, которые отсутству-
ют в непрерывном случае.

2. Динамическая модель
дискретной холстейновской цепочки

В используемой ниже модели полинуклеотидная цепочка рассматри-
вается состоящей из N сайтов. Каждый сайт представляет нуклеотидную
пару, которая рассматривается как гармонический осциллятор [17]. Для
моделирования квантовой динамики частицы в цепочке изN нуклеотид-
ных пар будем исходить из гамильтониана Холстейна, впервые рассмот-
ревшего цепочку, каждый сайт которой представляет двухатомную моле-
кулу [17], [18]:

H = −
∑N

n ν(|n⟩⟨n− 1|+ |n⟩⟨n+ 1|) +
∑N

n αqn|n⟩⟨n|+
+
∑N

n Mq̇2n/2 +
∑N

n kq2n/2 +
∑N

n eEn|n⟩⟨n|, (1)

где ν – матричный элемент перехода заряда между соседними сайтами
(нуклеотидными парами), α – константа взаимодействия заряда со сме-
щениями qn,M – эффективная масса сайта, k – упругая постоянная.

Уравнениядвижениядля гамильтониана Ĥ приводят к следующей си-
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стеме дифференциальных уравнений:

i~ḃn = −ν(bn−1 + bn+1) + αqnbn + eEanbn, (2)
Mq̈n = −γq̇n − kqn − α|bn|2 , (3)

где bn – амплитуда вероятности нахождения заряда на n-м сайте,∑
n |bn|2 = 1. В классические уравнения движения (3) введена диссипация,

определяемая коэффициентом трения γ.
Уравнения (2) являются уравнениями Шрёдингера для амплитуд ве-

роятности bn, описывающими эволюцию частицы в деформируемой це-
почке, где ~ = h/2π, h – постоянная Планка, а уравнения (3) представляют
классические уравнения движения, описывающие динамику нуклеотид-
ных пар с учетом диссипации.

Перейдем в уравнениях (2), (3) к безразмерным переменным с помо-
щью соотношений:

η = τν/~ , ω2 = τ 2K/M ,

ω′ = τγ/M , qn = βun , E = Eeaτ
/
~, (4)

κω2 = τ 3(α)2/M~ , β = τ 2α/M , t = τ t̃ ,

где τ – произвольный масштаб времени, связывающий время t и безраз-
мерную переменную t̃.

В безразмерных переменных (4) уравнения (2), (3) примут вид:

i
dbn

dt̃
= −η

(
bn+1 + bn−1

)
+ κω2unbn + Enbn,

d2un

dt̃2
= −ω′

n

dun

dt̃
− ω2

nun − |bn|2 . (5)

Введенная такимобразоммодель являетсяпростейшеймоделью, опи-
сывающей динамику заряженной частицы в полинуклеотидной цепочке,
в явном виде учитывающей диссипацию в рассматриваемой системе.

3. Равномерное движения заряда
Очевидно, что моделирование динамики частицы даже в однородной

(G)n цепочке является задачей многопараметрической, что сразу же при-
водит кнеобходимости большого количества расчётов для различных зна-
чений параметров цепочки. Подбор параметров системы для моделиро-
вания конкретного режима поведения заряда в электрическом поле осу-
ществляется как в соответствии с полученными результатами аналити-
ческого исследования системы в континуальном пределе [19], так и в ре-
зультате проведённых численных исследований. Выбирая модельные па-
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раметры цепочек, мы можем исследовать движение заряда, характер рас-
пределения заряда со значительно большей вычислительной скоростью,
чем для реальных ДНК цепочек.

Для моделирования движения заряда в электрическом поле были вы-
браны следующие значения безразмерных параметров: κ = 1, η = 1.276,
ω = 1. Для выбранных значений параметров варьируем значения трения
в цепочке ω′ и значения напряжённости электрического поляE. Вычисле-
ния выполнялись стандартным методом Рунге-Кутта четвертого поряд-
ка. Для моделирования равномерного движения заряда в электрическом
поле мы поместили в цепочку в начальный момент времени заряд, со-
ответствующий стационарному решению уравнений (2), (3) в отсутствие
внешнего поля, а именно: начальные значения | bn(0)| были выбраны в ви-
де обратного гиперболического косинуса:

| bn(0)| =
√
2

4

√ κ
| η|

ch−1
(κ(n− n0)

4| η|

)
, (6)

u0n = | bn(0)|2
/
ω2
n, du

0
n

/
dt̃ = 0.

Определим характерныйразмер распределения заряда в цепочке как:

d(t̃) =
∑

|bn(t̃)|2
/∑

|bn(t̃)|4 = 1
/∑

|bn(t̃)|4. (7)

При выбранных значениях параметров цепочки характерный размер по-
лярона в цепочке определяется выражением: limt̃→∞ d(t̃) ≈ 15. То есть при
таких параметрах цепочки полярон широкий, располагается на достаточ-
но большом количестве сайтов. Значение n0 (центр начального распреде-
ления заряда) в (6) выбиралось так, чтобы в начале вычислений полярон
был достаточно далеко от концов цепочки. Аналогично и длина цепочки
подбирается так, чтобы и в конце вычислений полярон не подошел слиш-
ком близко к концу цепочки. Поле включается "мгновенно"в начальный
момент времени.

Вполне закономерно возникает вопрос, при каких значениях напря-
жённости электрического поля E существует возможность равномерного
движения заряда в цепочке для выбранных значений параметров. В ра-
боте [19] подробно рассмотрен вопрос о соотношениимежду равновесной
скоростью полярона V = va/τ и напряженностью электрического поля в
континуальном пределе. Для недемпфированного движения нуклеотид-
ных пар, когда трение не слишком велико ω > ω′/2 , в [19] получено сле-
дующее соотношениемежду равновесной скоростью полярона V и напря-
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женностью электрического поля E:

E = κω2ω′V I , E = E eaτ
~

,

I =
2η

κV 4

∞∫
0

x4/ sh2 x

(x2 + c1)2 + c22
dx ,

c1 =

(
2πη

κV

)2(
ω′2

2
− ω2

)
,

c22 =

(
2πη

κV

)4

ω′2

(
ω2 −

(
ω′

2

)2
)

.

(8)

В случае демпфированного движения нуклеотидных пар (для ω′/2 >
ω ) величина I, согласно [19], определяется соотношением:

I =
2η

κV 4

∞∫
0

x4/ sh2 x

(x2 + c21)(x
2 + c22)

dx ,

c1 =
2πη

κV

ω′

2
−

√(
ω′

2

)2

− ω2

 ,

c2 =
2πη

κV

ω′

2
+

√(
ω′

2

)2

− ω2

 .

(9)

Предельный случай, когда трение отсутствует, был рассмотрен в ра-
боте [20]. В данной работе мы рассмотрим зависимость скорости поляро-
на V от напряжённости электрического поля E для различных значений
трения ω′.

На Рис. 1 приведены зависимости скорости солитона от напряжен-
ности электрического поля E для различных значений параметра ω′ при
κ = 1, определяемые (8), (9).

Четыре левые кривые, представленные на Рис.1, соответствуют демп-
фированному движению нуклеотидных пар (9): ω′/2 > ω, а именно ω′ =
6, 4, 3, 2. Следующиепять кривых соответствуютнедемпфированномудви-
жению нуклеотидных пар (8): ω′/2 < ω, ω′ = 1.5, 1, 0.5, 0.1, 0.01. Рассмот-
ренный в [20] предельный случай ω′ = 0 соответствует крайней правой
кривой на Рис. 1, а предельному случаю ω′ = ∞ соответствует ось ор-
динат. Согласно Рис. 1 равномерное движение солитона возможно толь-
ко в интервале 0 < E < Emax(ω

′). На каждой кривой ветвь, для которой
dV/dE = V ′

E > 0, соответствует устойчивому движению солитона, а ветвь
с V ′

E < 0 – неустойчивому движению. Из (8), (9) следует, что наличие в
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Рис. 1. Зависимость скорости
полярона V от напряжённости
электрического поля E при κ = 1

для различных значений
параметра ω′

(ω′ = 6, 4, 3, 2, 1.5, 1, 0.5, 0.1, 0.01, 0.);
η = 1.276, ω = 1.

Рис. 2. Графики функцииX(t̃) при
κ = 1, η = 1.276, ω = 1, ω′ = 1 и
значениях напряжённости
электрического поля

E = 0.0001, E = 0.0002, E =
0.0003, ...E = 0.0012 для t̃ = 47000.
Длина цепочки N = 15001 сайтов.
Верхний график соответствует

значению E = 0.0001.

системе трения приводит к появлению омического участка, т.е. линейной
зависимости V (E) при малых E на устойчивых ветвях кривых V (E).

На Рис. 2 показаны графики функции

X(t̃) =
∑
n

| bn(t̃)|2 · n, (10)

описывающие движение центра масс частицы. Представленные графики
демонстрируют линейную зависимость от t̃ почти для всех значений на-
пряжённости электрического поля E (см. Рис. 2). Хорошо видно, что са-
мый левый график функции X(t̃), для E = 0.0012 (E = 2.256 · 103В/см), на
Рис. 2 заметно отклоняется от прямой линии, это означает, что заряд пе-
реходит в колебательный режим движения. Таким образом, показано, что
для значений поляE > 0.0011 при выбранных параметрах цепочки равно-
мерного движения заряда не существует.

На Рис. 3 показаны графикифункций | bn(t̃)|иX(t̃) для напряженности
электрического поляE = 0.001. В начальныймомент времени полярон на-
ходится на сайте с номером n0 = 601. Это пример равномерного движения
полярона по цепочке. Также представленному на Рис. 3 примеру соответ-
ствует третий слева график на Рис. 2, тоже соответствующий значению
E = 0.001.

На Рис. 4 и Рис. 5 изображены участки зависимости скорости солито-
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Рис. 3. Графики функций | bn(t̃)|2 иX(t̃) при κ = 1, η = 1.276, ω = 1, ω′ = 1 и
значении напряжённости электрического поля E = 0.001, для

(безразмерного) времени t̃ = 1200. Длина цепочки N = 701 сайтов.

на V от внешнего электрического поля E, которые дают детальное пред-
ставление устойчивого движения солитона (dV/dE = V ′

E > 0). Рис. 5 пред-
ставляет собой увеличенную часть Рис. 4. Из приведенных графиков вид-
но, что область линейной зависимости расширяется с ростом величины
ω′. При ω′ & 1 (для κ = 1) область линейной зависимости скорости со-
литона от поля простирается вплоть до величины критического значения
электрического поля, при котором равномерное движение солитона ста-
новится невозможным. В этом случае вплоть до очень большихнапряжён-
ностей электрического поля законОма выполняется с высокой точностью.

На Рис. 4 представлено сравнение численной (•) и "теоретической"
скорости солитона V от напряжённости электрического поля E. Заметим,
что на этом рисунке предельному случаю ω′ = 0 соответствует крайняя
левая кривая.

Согласно теоретическим выводам, следующим из Рис. 1 и Рис. 4, рав-
номерноедвижение заряда возможнотолько винтервале 0 < E < Emax(ω

′).
На представленных графиках точкаEmax(ω

′) соответствует точке перегиба
кривойV (E). Численныеже экспериментыпоказывают, что этотинтервал
0 < E < Emax−numerical(ω

′) значительно меньше, чем 0 < E < Emax(ω
′), и для

E > Emax−numerical(ω
′) равномерного движения заряда уже не наблюдается,
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Рис. 4. Графики зависимости
скорости солитона V от

напряжённости электрического
поля E при κ = 1,

ω′ = 3, 2, 1, 0.5, 0.1, 0.01, 0.,
η = 1.276, ω = 1, соответствующие
устойчивому движению солитона

(при dV/dE = V ′
E > 0).

Рис. 5. Сравнение
"теоретической"(—) (8), (9) и

численной (•) скорости солитона
V от напряжённости

электрического поля E при κ = 1,
ω′ = 3, 2, 1, 0.5, 0.1, 0.01, 0.,

η = 1.276, ω = 1 для участков
линейной зависимости V (E).

см. Рис. 2.

4. Неравномерное движения заряда
Вычисления показывают, что для E > Emax−numerical(ω

′) (так же и для
E > Emax(ω

′)) в начале движения заряд испытывает блоховские осцилля-
ции как целое, затем заряд теряет своюпервоначальнуюформу. Чем боль-
ше значение E и чем больше оно превосходит Emax−numerical(ω

′), тем быст-
рее начальное распределение (в виде обратного гиперболичекого косину-
са вида (6)) теряет свою первоначальную форму. Далее заряд движется по
направлению поля, совершая колебания, период которых близок к перио-
ду блоховских осцилляцийTBL = 2π/E. Никаких особенностей в характере
движения частицы в поле при "переходе" E через Emax(ω

′) не происходит.
Как и в описанном выше случае моделирования равномерного дви-

жения заряда в электрическом поле, для моделирования неравномерно-
го движения мы помещали в цепочку в начальный момент времени за-
ряд, соответствующий стационарному решению уравнений (2), (3) в от-
сутствие внешнего поля. Начальные значения | bn(0)| тоже были выбраны
в виде обратного гиперболического косинуса вида (6). Но в данном случае
были выбраны бо́льшие значения напряжённости электрического поляE.

На Рис. 6 представлены графики функции X(t̃) для значений напря-
жённости электрического поля E начиная со значения E = 0.001. Это-
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му значению E = 0.001 на Рис. 6 соответствует единственный график в
виде прямой линии, что указывает на равномерное движение заряда по
цепочке. Все остальные графики на Рис. 6 указывают на колебательный
режим движения заряда по цепочке. Период блоховских осцилляций для
E = 0.001 равен TBL = 2π/E ≈ 6283. Из чего следует, что график для
E = 0.001 показан за время, соответствующее примерно 3.6 блоховским
периодам. То есть мы видим, что этот график действительно указывает
на равномерное движение, а не является частью графика при колебатель-
ном движении полярона. Заметим, что на Рис. 2 тоже есть график, соот-
ветствующий E = 0.001, это третий график слева, и он показан за время
t̃ ≈ 28000, что равно примерно 4.5 блоховским периодам.

На графикахрисунка 6, соответствующихколебательномурежимудви-
жения, хорошо видно, что с увеличением значения напряжённости элек-
трического поля период колебаний уменьшается и всегда примерно равен
TBL = 2π/E. Обратим внимание на график функции X(t̃) для E = 0.002 на
Рис. 6, это самыйнижний график, не считая графика дляE = 0.001. Его вид
для t̃ > 10000 некорректен в том смысле, что заряд уже начал отражаться
от левого края цепочки, и это хорошо видно на графике. Кроме того, при
колебательном режиме движения, если в начальный момент времени в
движении участвует заряд в целом, как в данном случае, то центр масс
заряда смещается на максимальную блоховскую амплитуду ABL = 4η/E.
Для E = 0.002 максимальная блоховская амплитуда ABL = 4η/E ≈ 2500, а
на графике мы видим, что центр массы полярона сместился сразу на 4000
сайтов. На самом деле для этого значения напряжённости электрическо-
го поля E = 0.002 начальный полярон при мгновенном включении элек-
трического поля двигается почти равномерно, слегка оседая по высоте, и
только пройдя примерно 1500 целиком входит в блоховские осцилляции.
Только начиная со значения электрического поляE = 0.005 полярон после
начала движения сразу уходит на максимальную блоховскую амплитуду
ABL = 4η/E.

НаРис. 7 показанпримердвиженияполярона в короткойцепочкедли-
ной N = 701 для большого значения напряжённости электрического поля
E = 0.03. Период блоховских осцилляций равен TBL = 2π/E ≈ 209 для
E = 0.03, максимальная блоховская амплитуда ABL = 4η/E ≈ 170. На-
чальный полярон вида (6) имеет характерный размер примерно 15 и вы-
соту около 0.1. При отсутствии электрического поля такое начальное поля-
ронное состояние практически сохраняет свою форму и не сдвигается из
своего начального положения как угодно долго, так как выбрана цепочка
с большим трением. Заметим, что при отсутствии трения или при очень
маленьком трении в цепочке полярон сохранит своё начальное положе-
ние только в случае, когда он находится в центре цепочки, см. [21], [22].
Поскольку выбрана цепочка с большим трением и начальный полярон не
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Рис. 6. Графики функцииX(t̃) при κ = 1, η = 1.276, ω = 1, ω′ = 1 и
значениях напряжённости электрического поля

E = 0.001, E = 0.002, E = 0.003, ...E = 0.008 для (безразмерного) времени
t̃ = 47000. Длина цепочки N = 12001 сайтов.

сдвигается из начального положения при отсутствии поля, то при мгно-
венном включении поля в процессе первой осцилляции заряд локализу-
ется в пределах примерно одноймаксимальной блоховской амплитудыпо
направлению поля.

Графикифункций | bn(t̃)|2 нагляднодемонстрируют, какначальныйпо-
лярон вида (6) быстро разваливается, и, совершая блоховские осцилля-
ции, движется по направлению поля в цепочке. Также на Рис. 7 хорошо
заметно, как в ходе последней по времени пятой осцилляции заряд от-
разился от конца цепочки, а не от границы, обусловленной полем, как в
предыдущих осцилляциях.

Характер движения заряда в электрическом поле сильно зависит от
начального распределения заряда по цепочке. На Рис. 7 представлен при-
мер движения заряда по цепочке из начального поляронного состояния
вида (6). Посмотрим, как ведёт себя в поле заряд, находящийся на одном
сайте. Поместим заряд на один сайт в центре цепочки. На рисунке 8 по-
казано распределение такого разряда по цепочке в отсутствие электриче-
ского поля. Прямая линия в центре графика показывает заряд величиной
в единицу в центре цепочки при левой шкале 0.12. Хорошо видно, как за-
ряд быстро растекается по всей цепочке, отражается от концов цепочки,
и, постепенно распределяется равномерно по цепочке.

Совершенно по-другому распределяется по цепочке единичный за-
ряд в электрическомполе.НаРис. 9 показан следующийпример. Вначаль-
ный момент времени заряд находится на одном сайте в центре цепочки,
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Рис. 7. Графики функций | bn(t̃)|2 иX(t̃) при κ = 1, η = 1.276, ω = 1, ω′ = 1,
значение напряжённости электрического поля E = 0.03, для

(безразмерного) времени t̃ = 1200. Длина цепочки N = 701 сайтов.

поле включается мгновенно в начальный момент времени, значение на-
пряжённости электрического поля E = 0.03, такое же, как в примере на
Рис. 7. Графики функции | bn(t̃)|2 показывают, что заряд не растекается по
всей цепочке, как при отсутствии поля.

Начальный единичный заряд сначала растекается в обе стороны от
центра цепочки, но локализуется электрическим полем в пределах при-
мерно по одной максимальной блоховской амплитуде в обе стороны от
центра цепочки. Далее заряд движется, осциллируя по цепочке, с перио-
дом колебаний, близким к блоховскому периоду для заданного значения
напряжённости электрического поля E = 0.03. Характер и скорость дви-
жения в этом случае значительно отличаются от показанных в примере на
Рис. 7.

Численное моделирование показывает, что характер движения и ско-
рость заряда в поле сильно зависят от характерного размера как началь-
ного распределения заряда в цепочке, так и от характерного размера усто-
явшегося полярона в цепочке при заданных параметрах. В примерах на
рисунках 7 и 9 показаны отличия в распределении заряда по цепочке при
колебательном режиме движения в зависимости от начального распреде-
ления.

Для κ > 1 (при η = 1.276) существует возможность при одинаковых
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Рис. 8. Графики функций | bn(t̃)|2 и
X(t̃) при κ = 1, η = 1.276, ω = 1,

ω′ = 1 при отсутствии
электрического поля, для

(безразмерного) времени t̃ = 1200.
Длина цепочки N = 701 сайтов. В
начальный момент времени заряд

находится на одном сайте в
центре цепочки, u0n = 0 для всех n.

Рис. 9. Графики функции | bn(t̃)|2 и
X(t̃) при κ = 1, η = 1.276, ω = 1,
ω′ = 1, значение напряжённости
электрического поля E = 0.03 для
(безразмерного) времени t̃ = 1200.
Длина цепочки N = 701 сайтов. В
начальный момент времени заряд

находится на одном сайте в
центре цепочки, u0n = 0 для всех n.

параметрах цепочки и одном и том же напряжении электрического поля
получить и равномерное движение заряда и колебательное в зависимо-
сти от начального распределения заряда, например изменяя начальное
распределение вида (6). Возьмем начальные значения | bn(0)| виде растя-
нутого обратного гиперболического косинуса:

| bn(0)| =
√
2

4

√ κ
ξ| η|

ch−1
(κ(n− n0)

4ξ| η|

)
, (11)

ξ – коэффициент растяжения.
Возьмем такое значение напряженности электрического поля E, при

котором существует равномерное движение заряда при начальных зна-
чениях | bn(0)| в виде нерастянутого обратного гиперболического косину-
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са вида (6). При выбранном значении E будем постепенно увеличивать
или уменьшать значение ξ. В зависимости от выбранных параметров до
некоторого значения ξ( ξ ̸= 1) начальный растянутый обратный гипер-
болический косинус вида (11), несмотря на воздействие поля, достаточно
быстро принимает форму нерастянутого обратного гиперболического ко-
синуса вида (6) (или устоявшегося распределения заряда). В этом случае
заряд после небольших колебаний в начальное время далее движется по
цепочке равномерно.

Если значение ξ взятодостаточноотличающимсяот единицы (для вы-
бранного значения E), то заряд теряет свою первоначальную форму и,
осциллируя, движется по цепочке по направлению поля. В этом случае
движение заряда может быть аналогичным движению заряда для случая,
описанного выше, а именно, когда начальное распределение взято в ви-
де нерастянутого обратного гиперболического косинуса вида (6), но ве-
личина напряженности электрического поля E превышает значения, при
которых существует равномерное движение заряда. Мы написали “может
быть аналогичным”, так как характер распределения заряда может замет-
но изменяться в зависимости от параметров цепочки.

5. Выводы
Мы рассмотрели моделирование равномерного движения заряда для

следующих значений параметров цепочки: κ = 1, η = 1.276. При выбран-
ных значениях параметров существует возможность движения заряда с
постоянной скоростью по направлению поля в цепочке. В процессе дви-
жения заряд сохраняет свою форму. Такое равномерное движение и до-
статочно хорошее (Рис. 4) соответствие "теоретической" и численной за-
висимости скорости заряда V от напряженности внешнего электрическо-
го поля E обусловлено тем, что при таких параметрах цепочки характер-
ный размер полярона в цепочке limt̃→∞ d(t̃) ≈ 15, это широкий полярон,
располагается на достаточно большом количестве сайтов.

При увеличении κ > 1 (для η = 1.276) устоявшееся поляронное рас-
пределение заряда становится "у́же". Вследствие этого при κ = 2 и более
становятся хорошо заметны колебания Пайерлса–Набарро, обусловлен-
ные дискретностью решетки [20]. Таким образом, при κ ≥ 2 равномер-
ное движение заряда носит слабо колебательный характер, при котором
форма заряда сохраняется "в периоде".

Вычисления показывают, что равномерное движение заряда при
κ = 2 и κ = 3 существует, так же как и для κ = 1. А именно, равномерное
движение заряда возможно только в интервале E < Emax−numerical(ω

′). Для
E > Emax−numerical(ω

′) равномерного движения заряда не наблюдается, на-
чальная форма распределения заряда "разваливается" , заряд, совершая
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колебательные движения с блоховским периодом, движется по цепочке
по направлению поля, причем в начале движения амплитуда колебаний
заряда близка к максимальной блоховской амплитуде колебаний.

Однородной последовательности из PolyG
/
PolyC нуклеотидных пар

соответствуют следующие значения безразмерных параметров: констан-
та связи κ = 4, матричные элементы перехода частицы с одного сайта на
другой – η = 1.276, см. [23], [24]. Таким параметрам соответствует устояв-
шееся поляронное распределение заряда (см. [25]), располагающееся все-
го на нескольких сайтах, то есть очень “узкий пик”. В связи с этим воз-
никают сложности при моделировании равномерного движения заряда
в такой цепочке. Например, для ω = 1 и ω′ = 1 находится одно значе-
ние E = 0.09, при котором заряд движется с постоянной скоростью по
направлению поля в цепочке, совершая небольшие колебания и сохраняя
свою форму. При малых значениях напряженности электрического поля
E < 0.09 заряд совсем не движется (стоит на месте), а при увеличении
E > 0.09 заряд “разваливается” и, совершая колебательные движения,
движется по цепочке по направлению поля. Как и в ранее рассмотренных
случаях, эти колебания соответствуют блоховским колебаниям.

Ранее в работе [26] нами были рассмотрены примеры блоховских ос-
цилляций в модели Холстейна в зависимости от различных значений па-
раметра κ. Аналогичные результаты были получены позже в работе [27]
при исследовании блоховских осцилляций в модели Пейрарда–Бишопа–
Холстейна. Кроме описанных здесь вариантов движения и распределения
заряда по цепочке, в работе [28] была показана возможность неравновес-
ного движения заряда в PolyG

/
PolyC цепочке ДНК.

Изпроведенныхрасчетов следует, что врассматриваемой системемо-
гут реализоваться сложные динамические режимы, зависящие от выбран-
ных параметров системы: от частоты, от коэффициента трения, от дли-
ны цепочки, от характерного размера устоявшегося полярона в цепоч-
ке, который обусловлен безразмерными параметрами связи электрона и
решётки в цепочке. При фиксированных параметрах системы, изменяя
только начальное распределение заряда и величину напряжённости элек-
трического поля, можнонаблюдать самые разнообразные режимыдвиже-
ния и распределения заряда в цепочке.
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