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Актуальность. Водородные связи в комплементарных парах ос-
нований ДНК определяют устойчивость двойной спирали и кор-
ректность матричного копирования. В циклах ПЦР связи много-
кратно разрушаются и восстанавливаются, поэтому важно описать
температурно-зависимую стабильность спаривания и вероятность
перехода в редкие таутомерные конфигурации, потенциально веду-
щие к ошибочному спариванию.

Цель. Построить компактную квантово-биофизическую модель
динамики протона(ов) в водородной связи ДНК с учётом темпера-
туры и таутомерных (мутагенных) сценариев и ввести метрику, ин-
терпретируемую как вклад в риск ошибок ПЦР.

Модель. Протон в H-связи рассматривается в эффективном дву-
горбом потенциале (“нормальная” и “таутомерная” конфигурации).
Влияние окружения описывается как открытая квантовая система в
представлении матрицы плотности:
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где H — эффективный гамильтониан, Lk — операторы каналов ре-
лаксации/дефазировки, а температурная зависимость сосредоточена
в коэффициентах γk(T ).

Температурные NQE-эффекты. Ядерно-квантовые эффекты
(NQE) при образовании H-связи задаются конкуренцией вкладов вы-
сокочастотных (обычно стабилизирующих) и низкочастотных (часто
дестабилизирующих) мод; суммарный эффект зависит от T и может
меняться по знаку и величине. Это принципиально для режимов
ПЦР, где параметры цикла задают характерное “окно” восстанов-
ления спаривания.
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Текущая секция

Мутагенный сценарий. Для гуанин–цитозиновых пар учитыва-
ется влияние разъединения цепей (strand separation) на профиль
потенциальной поверхности и барьеры переноса протона(ов), что
может увеличивать вероятность образования редких таутомерных
форм к стадии отжига.

Метрика надёжности. В качестве количественной меры вводит-
ся вероятность оказаться в таутомерном (ошибочном) состоянии к
моменту t∗ (например, к концу стадии отжига):

perr(T ) = Tr (Πtaut ρ(t∗;T )) , (2)

где Πtaut — проектор на подпространство таутомерных конфигура-
ций пары оснований.

Вывод. Предложенная модель является продолжением подхода
“квантовая динамика + диссипация” для водородных связей и пе-
реносит его на пары оснований ДНК с учётом (i) температурно-
зависимой конкуренции NQE-вкладов высоко- и низкочастотных
мод и (ii) перестройки протонного переноса при разъединении цепей,
способной повышать заселённость редких таутомерных конфигура-
ций. Модель удобна для параметризации по квантово-химическим
расчётам и для сопоставления с экспериментом через воспроизводи-
мые параметры протокола (в духе руководств MIQE).
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