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НИЗКОЧАСТОТНЫЕ ФОНОННЫЕ СПЕКТРЫ KP СВЕТА 
КОМПОНЕНТОВ НУКЛЕИНОВЫХ КИСЛОТ: 
ПИРИМИДИНОВЫЕ ОСНОВАНИЯ 

Выполнено детальное исследование низкочастотных (10—15 см~1 <Cv<.200 см~[) спект-
ров KP света поликристаллических цитозина, урацила и тимина при 300 К. Отождест-
влены. полосы, соответствующие колебаниям кристаллической решетки; в ряде случаев 
они отнесены по типам симметрии. Обсуждаются возможные приложения полученных 
результатов в биофизике. Авторы приходят к выводу о перспективности использования 
спектроскопии KP света на внешних степенях свободы для изучения структурно-дина-
мических свойств твердотельных биомолекулярных комплексов, а также в аналитиче-
ских целях. 

Настоящее сообщение является продолжением предыдущей нашей 
работы [1] и посвящено исследованию НЧ фононных спектров KP 
пиримидиновых оснований — цитозина, урацила и тимина, находящих-
ся в поликристаллическом состоянии, при Т = 300 К. 

Методика эксперимента и используемые вещества описаны 
ранее [1]. 

В спектре внешних колебании кристалла цитозина, имеющего ор-
торомбическую структуру (пространственная группа P 2i2i2i (D24), ко-
личество формульных единиц (молекул) в элементарной ячейке Z = 
= 2) [2], правилами отбора разрешено 21 колебание оптического типа 
[3—5]: Γ = 6 Α ι (KP)+5Βι (КР, И К ) + 5 B 2 ( К Р , И К ) + 5 В 3 ( К Р , ИК), из 
которых нами зарегистрировано большинство—15 (рис. 1, табл. 1). 
Остальные 6 полос имеют, вероятно, более низкую интенсивность и 
перекрываются с интенсивными близлежащими полосами колебаний 
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других типов симметрии. (По этой же причине в решеточном ИК-спек-
тре поглощения цитозина [5, 6] (табл. 2) наблюдаются только 6 из 
15 разрешенных правилами отбора колебаний.) При этом наиболее 
интенсивными в спектре KP являются полосы при 122,4; 59,2; 90,9;! 
71,5; 92,1; 101,7; 110,3; 75,1 и 56,1 см -1 . Только эти полосы колебаний, 
за исключением полос на частотах 92,1; 75,1 и 56,1 см -1 , наблюдались 
ранее другими авторами [3, 7, 8]. Семь полос, зарегистрированных на-
ми впервые, расположены в труднодоступной спектральной области, 
примыкающей к возбуждающей линии (полоса при 46,9 см - 1 ) , или 

Рис. 1. Низкочастотный (10 с м _ 1 < \ ' < 2 0 0 см - 1 ) фононный спектр KP света поликрис-
таллического цитозина при 300 К 
Fig 1. Low-frequency (10 c m _ I < v < 2 0 0 cm- 1 ) phonon Raman spectrum of polycrystal-
Iine cytosine at 300 K 
Рис. 2. Низкочастотный (15 C M - 1 < V < 2 0 0 CM-1) фононный спектр KP света поликри-
сталлического урадила при 300 К 
Fig. 2. Low-frequency (15 C m - 1 C ν < 2 0 0 cm - 1 ) phonon Raman spectrum of polycrystal-
Iine uracil at 300 K 

перекрываются с более интенсивными близлежащими полосами (по-
лосы на частотах 56,1; 75,1; 81,0; 92,1; 98,0 и 168,3 см - 1 ) . Записанный 
нами НЧ-спектр KP цитозина коррелирует с данными других авто-
ров [3, 7, 8] (см. табл. 1). 

В НЧ-спектре KP цитозина, так же как и во внутримолекулярном 
спектре, полосы колебаний имеют большой разброс интенсивностей, 
достигая 66-кратных различий. Так, интенсивность наиболее слабой 
в спектре полосы при 161,0 CM^-1 составляет всего лишь 1,5 % интен-
сивности наиболее сильной полосы на частоте 122,4 см -1 . При этом 
интенсивность межмолекулярных колебаний сравнима с таковой для 
внутримолекулярных [3, 7]. Полуширины полос в ІТЧ-спектре KP ци-
тозина лежат в довольно узком интервале 3,0—4,4 см - 1 . Исключение 
составляет полоса при 122,4 смН, полуширина которой равна 8,5 см"1. 
Это может свидетельствовать о том, что она не является одиночной. 

Надежное отождествление всех внутримолекулярных колебаний в 
фононном спектре цитозина [3—8] позволяет рассматривать зарегист-
рированные нами колебания (см. рис. 1 и табл. 1) как межмолекуляр-
ные колебания кристаллической решетки. Это отнесение подтверж-
дается также ИК-данными [5, 6] (частоты колебаний, располагающие-
ся в этой области, сильнее зависят от температуры, чем 
внутримолекулярные), незначительными частотными сдвигами меж-
молекулярных мод по сравнению с внутримолекулярными при изото-
позамещении цитозин->цитозин-б3 [3], а также теоретическими расче-
тами [6] (см. табл. 2). 
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Сравнение полученных нами данных (табл. 1) с решеточными 
спектрами ИК-поглощения [5, 6] (табл. 2) позволяет выделить во 
внешнем спектре KP цитозина колебания на частотах 56,1; 59,2; 71,5; 
81,0; 90,9; 98,0; 101,7; 122,4 и 168,3 см^1, не имеющие аналогов в И K-
спектре, шесть из которых относятся к типу А. Остальные колебания, 
наблюдающиеся одновременно в HK- и КР-спектрах на близких (сов-
падающих) частотах, относятся к типам Bu B2 и Въ. 

Пзотопозамещение цитозин-мщтозин-сіз практически не сказывает-
ся на частотах межмолекулярных колебаний — сдвиги частот не 
выходят за пределы 2 см - 1 ; более заметным эффектом при этом явля-
ется перераспределение интенсивностей [3, 5]. Однако эти эксперимен-
тальные данные не позволяют без теоретических расчетов подразде-
лить внешние колебания цитозина на трансляционные и либ-
рационные. 

В фононном спектре цитозина области частот, где располагаются 
внутри- и межмолекулярные колебания, сопредельны. Так, наиболее 
высокочастотное внешнее колебание имеет частоту 168,3 см -1 , при 
этом наиболее низкочастотная внутримолекулярная полоса наблю-
дается при 197 см - 1 [5, 6]. В такой ситуации обычно наблюдается 
сильное ангармоническое взаимодействие внутри- и межмолекулярных 
колебаний [9], сопровождающееся сильной трансформацией спектра. 
Этот эффект необходимо учитывать при интерпретации фононного 
(особенно высокочастотного) спектра цитозина [3—5]. Отметим, что 
последовательная интерпретация фононного спектра цитозина воз-
можна лишь на основе поляризационных измерений на монокристал-
лическом образце и теоретических расчетов. Такие данные в настоя-
щее время в литературе, к сожалению, отсутствуют. 

Интересно сравнить НЧ-спектр KP цитозина с аналогичным 
спектром кристалла моногидрата цитозина, полученным в работе [10]. 
Несмотря на различие в симметрийных свойствах (кристалл моногид-
рата цитозина моноклинный, пространственная группа Р2\/с (C5

2Ji), со-

T а б л π ц а 1 
Параметры низкочастотных (10 см~{ <v<С200 см-1) полос колебаний β спектре KP 
света поликристаллического цитозина 
Parameters of low-frequency (10 cm*1 <v<200 cm~l) bands of vibrations of Raman 
spectrum of poly crystalline cytosine. Bancl frequencies and halfwidths Av1Z2 are given in 
cm~\ and integral intensities I — in arbitrary units. First-observed bands are marked by 
asterisk*; η-shoulder 

ІІаши данные 1 (300 К) Работа Г712 

(307—308К) 
Работа [З]3 (77 К) Работа [S]* 

V, см 1 I , огн. ед. 
Δ ν 1 / 2 · 
C M - 1 V, CM 1 I, отн. ед. V, см 1 / , отн. ед. V, CM 1 

46,9* 8 ,5 3 ,0 — — — — 

Г)б,1*п 13 — — . — — — — 

59,2 44 3 ,5 58 1 56 (57) 3 , 0 ( 4 , 3 ) — 

71 ,5 40 3 , 5 73 2 74 (72) 1 ,8 (2 ,5) — 

75,1*π 15 — . — • — — — 

81,0*п 1 ,5 — . — — — — — 

90 ,9 42 4 ,4 92 1 90 (91) 4 ,5 (4 ,1 ) — 

92,1 * 19 — — — — — — 

98,0*п 2 — — — — — — 

101 ,7 16 — — 100 (100) 2,1 (1,7) 104 
п о , : * 16 — — 112(110) 1 ,0 (2 ,0) 110 
122,4 100 8 ,5 124 6 123 (122) 5 ,0 (5 ,0 ) 122 
13G,Gii 2 — — — — — 142 
161 ,0 1 ,5 — — — 162(162) 0 ,5 (0 ,5 ) 162 
168,3* 3 ,5 — — — - •—• • — -—• 

1 Интегральная интенсивность самой сильной полосы принята за 100 усл. ед.; 2 интег-
ральная интенсивность внутримолекулярной полосы при 1 278 см - 1 принята за 10 усл. ед.; 
3 в скобках приведены данные для цитозина^3 : 4 температура не указана; * полоса, 
зарегистрированная впервые; π—плечо. 
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держит в элементарной ячейке четыре гидратированные молекулы 
[11]), НЧ-спектры KP обоих кристаллов достаточно близки и распола-
гаются в одном и том же частотном интервале. При этом большинство 
полос имеют практически совпадающие частоты; 56,1; 59,2; 71,5; 81,0; 
90,9; 92,1; 110,3; 122,4; 136,6 и 168,3 см"1 (спектр KP цитозина) и 
55,3; 57; 71; 80,8; 88,5; 92,5; 108; 122,4; 138,3 и 169,6 см"1 в спектре KP 
моногидрата цитозина (см. рис. 2 в [10]). Наличие воды в кристалли-
ческой решетке приводит к «замыванию» некоторых деталей спектра 

Т а б л и ц а 2 
Частоты полос колебаний (ν <190 см~]) в 
CiioKTpe И К-поглоіцения поликристаллического 
цитозина (в скобках приведены частоты для 
иито:ч1на-с1у) 
Band frequencies of vibrations (у С 190 cm~]) of 
IR absorption spectrum of ρolycrystalline cyto-
sine (Frequencies for cytosine-d3 are given in 
brackets) 

Рис. 3. Низкочастотный (15 CM - 1 C 
< V < 2 0 0 C M - 1 ) фононный спектр KP 
света поликристаллического тимина 
при 300 К 
Fig. 3. Low-frequency (15 C m - 1 C 
< v < 2 0 0 cm - 1 ) phonon Raman spect-
rum of polycrystalline thymine at 
300 K 

Работа [6] Работа [5] 

293 К 98 К 
Комнатная 

293 К 98 К т е м п е р а т у р а 

45 46 52,8 ( - ) 
75 85 
92 95 94 (92) 

114 117 114(113) 
137 147 140(143) 
165 173 157(1G2) 

(в спектре KP моногидрата цитозина 
[10] отсутствуют аналоги полосам 
46,9; 75,1; 98,0; 101,7 и 161,0 см"1 в 
спектре KP цитозина) и к заметному 
перераспределению пнтенсивностей 

полос (наиболее сильно уменьшается пиковая интенсивность полос в 
области частот 85—105 см -1 , в меньшей степени снижаются также от-
носительные пиковые интенсивности полос при 122,4 и 56,1 — 59,2 см - 1) . 
Доминирующей по пиковой интенсивности в спектре KP моногидрата 
цитозина является полоса при 71 см -1; приблизительно наполовину 
меньшую интенсивность имеют полосы при 122,4 и 55,3 — 57 см - 1 [10]. 
В ПЧ-спектре KP цитозина наибольшую пиковую интенсивность имеет 
полоса при 59,2 см -1 , затем следуют полосы 71,5 и 122,4 см -1, пиковые 
интенсивности которых ниже на 10 и 15 % соответственно. 

Подобие НЧ-спектров KP кристаллов цитозина и моногидрата ци-
тозина подтверждает точку зрения, высказанную авторами работы 
[10] о том, что в НЧ-спектре KP моногидрата цитозина доминирующей 
является динамика «исходной» решетки кристалла цитозина. Нали-
чие молекул воды можно рассматривать при этом как возмущение. 

В решеточном спектре урацила (тимина), имеющего моноклинную 
кристаллическую структуру [12] (пространственная группа P 2 1 / a ( P 2 i / c 
для тимина [13]) (C5

2Z1), Z = 4), разрешено правилами отбора 21 опти-
ческое колебание [5]: Г= 6 А g ( K P ) + 6 B g ( K P ) + 5 A u ( И К ) + 4 B u ( И К ) — 
12 либрационных (6Ag+6Bg) и 9 трансляционных ( 5 Л п + 4 £ и ) . При 
этом либрационные колебания активны только в спектре KP, а транс-
ляционные— лишь в ИК-спектре (альтернативный запрет). 

В НЧ-спектре KP поликристаллического урацила (15 C M - 1 < V - < 

< 2 0 0 см-1) при 300 К наблюдаются 9 полос колебаний (см. рис. 2 и 
табл. 3), причем наиболее интенсивными являются полосы при 69,8; 
121,6; 155,7; 98,0; 29,3 и 140,7 см -1. Эти полосы наблюдались ранее 
также и другими авторами [7, 14—16]. Полоса при 167,0 см - 1 , заре-
гистрированная нами впервые, имеет слабую интенсивность, что явля-
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ется причиной ее затрудненного наблюдения. Записанный нами спектр 
согласуется с данными других авторов [7, 14—16] (табл. 3). 

В ИЧ-спектре KР урадила имеет место 200-кратный перепад !ін-
тенсивностей полос: самая слабая полоса при ~ 9 2 , 0 см - 1 в 200 раз 
менее интенсивна, чем самая сильная полоса при 69,8 см*-1; интенсив-
ности межмолекулярных полос колебаний сравнимы с таковыми для 
внутримолекулярных [7, 14]. Полуширины ИЧ-полос составляют в 
среднем от 2,5 до 6,7 см -1 . Большая полуширина полос при 121,6 и 
155,7 см - 1 может свидетельствовать о том, что они не являются 
одиночными. 

Качественный НЧ-спектр KP тимина зарегистрирован впервые в 
работе [16]. (Необходимо отметить, что ранее НЧ-спектры KP тимина 
и тимина-сІ2 получены авторами работы [4], однако, кроме крупно-
масштабных спектрограмм, носящих исключительно иллюстративный 
характер и в силу этого непригодных для обработки, никакие количе-
ственные характеристики, к сожалению, в работе [4] не приводятся.) 
Нами в спектре KP тимина в диапазоне частот 15—200 см - 1 при 300 К 
отмечены 10 полос колебаний: наиболее интенсивными являются поло-
сы при 117,2 и 38,6 см-1, на их склонах в виде плеч наблюдаются 
менее интенсивные полосы на частотах 29,9; 49,5; 95,1 и 110,8 см~* 
(рис. 3 и табл. 5). При этом три полосы при 49,5; 60,0; 110,8 см~! за-
регистрированы впервые. Перепады !інтенсивностей полос достигают 
двух порядков. Так, интегральная интенсивность наиболее слабой по-
лосы при 49,5 см- 1 составляет всего лишь 1 % от таковой для самой 
сильной полосы на частоте 117,2 см -1 . Обращает на себя внимание, 
что полуширины полос при 117,2 и 154,5 см - 1 приблизительно вдвое 
превосходят таковые для полос при 38,6 и 60,0 см - 1 соответственно. 
Это говорит о том, что они, по-видимому, не являются одиночными. 

На основе теоретического расчета фононного спектра урацила[15] 
нами выполнено предварительное отнесение наблюдаемых внешних 
колебаний по типам симметрии — Ae: 29,3; 61,9 и 121,6; Bg: 29,3; 69,8 
и 98,0 см -1, а также отождествлена самая высокочастотная внешняя 
полоса в спектре KP первого порядка при 121,6 см - 1 (в спектре 
ИК-поглощения таковым, по-видимому, является колебание на часто-
те 128 см-1 [6, 17] (129 см-1 [5], 127 см-1 [16])). По аналогии можно 
предположить, что самым высокочастотным внешним колебанием в 

T а б л и ц а 3 
Параметры низкочастотных (15 см~1 С ν •<200 см~1) полос колебаний в спектре KP 
света поликристаллического урацила 
Parcinieiers of low-frequency (15 ctiv[ C v < 2 0 0 Ctivi) Raman bands of pohjcrystalline 
uracil. Band frequencies ν and half widths ι\χ\,·> are given in Ctivi, and integral intensi-
ties I — in arbitrary units. First-recorded band is marked by asterisk*; n-shoulder 

Наши данные 1 (300 К) Работа [712 

(307—308 К) 
Работа [14]3 Работа 

115]* 
Работа 
ClGl5 

ν , см 1 I , отн. ед. 
Δ ν 1 / 2 > 
CM-1 

V, I , отн. од. ν , см 1 /, отн. ед. V, 
CM-1 

Λ", 
СМ~1 

29,3 4 2,5 — — — — 31 
61,9п 2 ,5 — — ---- — — . — 63 
69,8 100 6 ,7 72 10 70 (60) 18(16) 70 72 

~92п 0 ,5 — — — — — — 94 
98,0 4 ,5 3,4 — 98 (93) 1,5(1) 98 101 

121,6 70 10,0 124 Г) 124(114) 9(20) 124 124 
140,7п 3 — — — — — 140 — 

155,7 6 ,5 9 ,8 — — — — 153 156 
167,0* 3 — — • — — — — — 

1 Интегральная интенсивность самой сильной полосы принята за 100 усл. ед.; 2 инте-
гральная интенсивность внутримолекулярной полосы при 1 237 см - 1 принята за 
10 усл. ед.; 3 в скобках приведены данные для урацила-d^, температура не указана; 
4 см. также библиографию к табл. З в работе [15], температура не указана; 5 темпе-
ратура не указана; * полоса, зарегистрированная впервые; π — плечо. 
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І ІЧ-спектре KP тимина является полоса при 117,2 см - 1 (в ПК-спект-
ре— полоса при 98 CMbl [6] (96 см^1 [5], 100 см^1 [16])). Такое отне-
сение полностью согласуется с интерпретацией решеточных спектров 
Ш\-поглоіцения урацила и тимина [5, 6, 15—17] (табл. 4 и 6), а так-
же НЧ фононных спектров 1-метил-урацила [18—20] и 1-метил-тими-
на [21]. Так, в фононных спектрах 1-метил-урацила и 1-метил-тимина 
самые высокочастотные внешние колебания наблюдаются на частотах 
121 см-1 (КР) , 102 см-1 (ПК) [18—20] и 104 см-1 (КР) , 94 см-1 (ПК) 
[21] соответственно. По аналогии со спектрами KP кристаллов 1-ме-
тил-урацила [18—20] и 1-метил-тимина [21] можно утверждать, что и 
в спектрах KP урацила и тимина самые высокочастотные внешние ко-
лебания на частотах 121,6 и 117,2 см - 1 соответственно относятся к 
собственно растяжениям водородных связей. 

Следует отметить, что в решеточных спектрах KP урацила и ти-
мина наблюдается меньшее количество полос (6 и 8 соответственно), 
нежели предсказывают правила отбора (12 полос). Это объясняется 
тем, что в силу слабости межмолекулярных связей в кристаллах ура-
цила и тимина (по сравнению с остальными каноническими основа-
ниями) [6] спектр их межмолекулярных колебаний сдвинут в более 
НЧ-область спектра, что значительно повышает вероятность перенало-
жения полос колебаний, принадлежащих к одному или к различным 
типам симметрии. По этой же причине меньшее количество полос, чем 
предсказывают правила отбора (9 полос), наблюдается и в решеточ-
ных ИК-спектрах поглощения урацила [5, 6, 16, 17] и тимина [5, 6, 16] 
(см. табл. 4 и 6). 

В пользу такого объяснения свидетельствует аналогичная ситуация, 
наблюдающаяся в НЧ фононных спектрах кристаллов 1-метил-урацила 
[18 — 20] и 1-метил-тимина [21]. В НЧ-спектре KP кристалла 1-метил-ура-
цила наблюдается ряд колебаний различного типа симметрии с совпадаю-
щими или близкими частотами: 120 см - 1 (Ag)y 120 см - 1 (Blg) и 121 см - 1 

86 см - 1 (Ag) и 85 см - 1 (B2g)\ 31 см - 1 (Ag)9 31 см - 1 (B2g); и 31 см - 1 (Btig); 
60 сы~1 (B2g) И 58 см - 1 (B3g) (см. табл. 6 в работе [20]). В НЧ-спектре KP 
кристалла 1-метил-тимина наблюдается ряд колебаний различных типов с 
совпадающими или близкими частотами: 72 см - 1 (Ag) и 72 см - 1 (Bg), 42 см - 1 

(Ag) и 44 см"1 (Bg)y 104 см"1 (Ag) и 104 см - 1 (Bg)y 61 см"1 (Ag) и 61 суС\Вр)у а 
также различные колебания одного и того же типа симметрии с близки-
ми частотами: 104см - 1 (Bg) и 108 см - 1 (Bg) (см. табл. З в работе [21]). 

T а б л и ц а 4 
Частоты полос колебаний (х <190 см~х) в спектре ИК-погло-
іцения поликристаллического урацила 
IR absorption band frequencies of vibrations (ν<190 г///-1) of 
poll/crystalline uracil 

Работа [17] Работа LM Работа [5] Работа [16] 

Т е м п е р а т у р а 
не приведена 293 K 98 K 

Комнатная 
т е м п е р а т у р а 

Т е м п е р а т у р а 
не приведена 

38 — — 
57 62 

76 75 
88 89 

120 112 111 
135 129 127 

152 —160 
— 167 — 

Используя аналогию, можно утверждать, что для НЧ-спектра KP 
поликристаллических урацила и тимина характерно как бы двойное 
вырождение — одной экспериментально наблюдаемой полосе соответ-
ствуют два колебания с близкими частотами. Все колебания, разре-

112 
128 

37 
55 

113 
128 
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шенные правилами отбора, могут быть экспериментально зафиксиро-
ваны посредством поляризационных спектральных измерений на 
монокристаллическом образце при достаточно низкой температуре. 
В настоящее время сведения о таких измерениях в литературе от* 
С) TCTвуют. 

Принимая во внимание тождественность симметрийных свойств и 
близость структурных характеристик кристаллов тимина [13] и 1-ме-
тил-тимина [22], можно, проводя аналогию в их решеточных спектрах, 
полагать, что самое низкочастотное внешнее колебание в фононном 
спектре тимина (29,9 см1-1 в спектре KP и 36 см - 1 в спектре ПК [6]) 
представляет собой колебание либрационного (KP) и трансляционно-
го (ПК) типа, порожденное силами кристаллической упаковки без 
участия водородных связей. 

Обращает на себя внимание, что в фононных спектрах урацила и 
тимина внутри- и межмолекулярные колебания также лежат в сопре-
дельных частотных диапазонах — самые низкочастотные внутримоле-
кулярные колебания, согласно [5, 6], наблюдаются на частотах 194 и 
206 см1 1 соответственно. Это говорит о наличии ангармонической свя-
зи между ними. Следует также отметить, что существующая интер-
претация низкочастотных внутримолекулярных колебаний кристалли-
ческих урацила и тимина [5, 6] нуждается в переосмыслении в свете 
полученных нами результатов (см. табл. 3 и 5). Первый шаг в этом 
направлении сделан в работе [15]. 

Необходимо подчеркнуть, что межмолекулярные спектры KP све-
та исследованных молекул в конденсированном состоянии весьма 
чувствительны к величине и характеру межмолекулярных взаимодей-
ствий. Так, при образовании твердотельных комплементарных ком-
плексов, например, 1-метил-тимин: 9-метил-аденин [23, 24] наиболь-
шая неаддитивность в фононном спектре комплекса по сравнению с 
фонопными спектрами образующих его компонентов наблюдается в 
НЧ-области спектра (v<C200 см"1). 

Таким образом, в представленном цикле исследований получены 
наиболее полные НЧ (10—15 C M - ] < V < 2 0 0 СМ - 1 ) фононные КР-спект-

ры всех канонических нуклео-
тидных оснований при 300 К, 

Т а б л и ц а 5 определены частоты ПОЛОС KO-

JIapa л ι - τ ры ни з к о ч а с τ отн ых (15 CM-* <\< лебаний, их интегральные ин-
C200 см-{) колебаний в спектре KP света по- ТЄНСИВНОСТИ И полуширины. 
ликристаллического тимина 0 Т 0 Ж Д Є С Т В Л Є Н Ь І ПОЛОСЫ, COOT-
Paramcfcrs of low-frequency (15 cm-l<Cv<C 
<200 cm~[) Raman bands of vibrations of po-
IycryslaHine thymine. Band frequencies and 
half widths \vi ·.> are given in cm~l and integ-
ral intensities I — in arbitrary units. First-ob-
served bunds are marked by asterisk*; n-shoulder. 

Наши данные (300 К ) 1 Работа [16]2 

ν , I , отн. ед. 
Δ ν 1 / 2 ' 

1 V, см~1 I , отн. ед. 
CM 1 

29,9п 5 34 
38 ,6 80 5 , 5 42 
49,5*π 1 . — 

00,0* 1,5 6 , 8 — 

77,0 6 82 
95 , In 5 — 98 

110,8*п 15 — — 

I 17,2 100 11,4 121 
154,5 22 12,1 157 
172,2п 4 — 175 

Т а б л и ц а 6 
Частоты полос колебаний (v<Z 
С 200 см~1) в спектре И К-ног лоще-
ния поликристаллического тимина 
IR absorption band frequencies of vib-
rations (χ<200 of poli/crystal-
line thymine 

1 Интегральная интенсивность самой сильной 
полосы принята за 100 усл. ед.; 2 температура 
не указана. 
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Работа [6] Работа [5] Работа [16] 

Комнатная Темпера-
293 К 98 К темпера- т у р а не 

т у р а приведена 

36 39 
46 49 42 ,5 — 

61 71 — . — 

75 79 76 ,0 75 
-—. 95 93 ,5 • — 

98 104 96,0 100 
— — 125 — 

.— — — - 1 5 2 
— — — 172 

6. А" 3 3 7 



ветствующие колебаниям кристаллической решетки; в ряде случаев они 
частично отнесены по типам симметрии. 

Полученные спектральные данные свидетельствуют о том, что 
аденин и гуанин являются нецентросимметричнымп кристаллами, при-
чем в первом случае имеет место разупорядоченность решетки. 

Установлено, что в исследованных поликристаллах внешние и 
внутренние колебания лежат в сопредельных частотных интервалах. 
Это свидетельствует о существовании сильной ангармонической связи 
между ними, что делает разделение фононных спектров на внутренние 
и внешние несколько условным, а также может способствовать 
развитию и проявлению в их колебательных спектрах таких явле-
ний, как резонанс Ферми, новых составных тонов с участием внут-
ри- и межмолекулярных колебаний, существенной перестройке ко-
лебательного спектра при переходе молекулы из твердого состояния 
в свободное. 

Полученные данные по частотам внешних колебаний могут быть 
использованы при расчете фононных спектров для восстановления 
потенциала межмолекулярных взаимодействий, включая водородную 
связь и др., а также при изучении природы НЧ колебательных 
мод HК. 

Достаточно большая интенсивность межмолекулярных спектров 
нуклеотидных оснований, сравнимая с таковой для внутримолекуляр-
ных колебаний, небольшая полуширина их фононных полос (в сред-
нем 3—5 см - 1 в поликристаллическом состоянии), а также высокая их 
чувствительность к величине и характеру межмолекулярных взаимо-
действий позволяют использовать KP на внешних колебаниях для изу-
чения структурно-динамических свойств сложных биомолекулярных 
комплексов, а также в аналитических целях. 

LOW-FREQUENCY PHONON RAMAN SPECTRA OF NUCLEIC ACID 
CONSTITUENTS: PYRIMIDINE BASES 

D. N. Govorun, Ya. R. Mishchuk, Ν. V. Zheltovsky 
Institute of Molecular Biology and Genetics, 
Academy of Sciences of the Ukrainian SSR, Kiev 

S u m m a r y 

Low-frequency (10-15 c m - 1 < ν < 2 0 0 cm-1) Raman spectra of polycrystalline cytosine, 
uracil and thymine at 300 K has been investigated in detail. Lattice vibration bands 
are identified, and types of symmetry are determined in some cases. Possible applications 
of obtained results in the field of biophysics are discussed. The authors point out the 
advantage of using Raman spectroscopy on external degrees of freedom to study struc-
tural-dynamical properties of the solid biomolecular complexes as well as for analyti-
cal purposes. 
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CTРУКТУPHАЯ ОРГАНИЗАЦИЯ СУБФРАГМЕНТА 1 
МИОЗИНА. СКЕЛЕТНЫХ МЫШЦ 

Исслеоованы нативные температурозависимые перестройки субфрагмента 1 (Cl) мио-
зине. скелетных мышц, процесс его плавления и особенности трипсинолиза при различ-
ных температурах. Методами спектрофлюориметрии и светорассеяния показано, что 
тяжелая цепь Cl состоит, по крайней мере, из трех структурных единиц. На основании 
полученных экспериментальных результатов в совокупности с литературными данными 
предложена модель трехмерной организации Cl. 

Введение. Основные функции миозина — расщепление ATP и взаимо-
действие с тонкой актиновой нитью в процессе элементарного акта 
сокращения — связаны с головкой молекулы миозина, называемой в 
изолированном виде субфрагментом 1 (Cl) . Cl получают, расщепляя 
миозиновую молекулу в месте соединения головки со стержневой 
частью [1]. За АТРазную активность Cl и его взаимодействие с ак-
тином практически полностью отвечает тяжелая цепь Cl [2], а легкие 
цепи играют, по-видимому, вспомогательную роль. При ограниченном 
воздействии протеаз нативная структура тяжелой цепи Cl расщеп-
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