
U N I V E R Z I T E T U N O V O M S A D U 
PRIRODNO - MATEMATICKI PAKULTET 

DIPOLNI MODEL ZA OBJASNJENJE NEKIH PENOMENA 
U BIOLOSKIM MEMBRANAMA 

- diplomski rad -

Matic M. DuSan 

Novi Sad 1979 



Iskreno se zahvaljujem 
pror.Dr B r a t i s l a v u Oloiicu 
k o j i mi j e predloMo temu 
za diplomski rad i svojim 
savetima pru2io dragocenu 
pomoc p r i njegovoj i z r a d i . 



S A D R 2 A J 

s t r . 
UVOD 

I . SISTEM DIPOIA U STRUKTURI SA NARUSENOM SIMETRIJOM 2 

1.1. Dipol-dipolna i n t e r a k c i j a u d i e l e k t r i S n o j s r e d i n i 2 

1.2. Moguce o r i j e n t a c i j e dipola u naruSenoj kubnoj 
s t r u k t u r i 4 

1.3. PonaSanje izolovanog dipola u r a v n i 6 

1.4. Ponasanje izolovanog dipola du2 izabtanog pravca 9 

I I , DIPOLI U MEMBRANI 12 

11.1. Dipolni model za membranu Cizolov^ni dipol) 12 

11.2, Dipol-dipolna i n t e r a k c i j a u membrani 17 

11.3. Elementamo pobudjenje sistema 20 

11.4, Procena energ i ja i bioprocesi za koje b i d ipo ln i 
mehanizam bio od zna6aja 23 

ZAKLJUdAK 25 

LITERATURA 



U Y 0 D 

C i l j ovog diplomskog rada j e pokuSaj da se na bazi dipol-dipolnog 
mehanizma objasne neke pojave u bioloSkim membranama, I d e j a da d i ­
p o l i i dipol-dipolna i n t e r a k c i j a i g r a j u znaCajnu ulogu u biolo§kim 
procesima n i j e nova i potiSe od takv ih a u t o r i t e t a kao §to du 
A,Sent-Djerdji i H.Prel ih , tako da j e logi5no da se o dipolnom me­
hanizmu r a z m i S l j a u svim onim slucajevima kadas se r a d i o bioloSkim 
fenomenima. 

Ovde j e u6injen pokuSaj da se procesi s inteze i razgradnje adenozin 
t r i l o s f o m e k i s d l i n e objasne kretanjem elektrona u dipolnom p o l j u , 
PokuSaj j e i n i c i r a n Cinjenicama da prisus tvo vode pozitivno ut i f ie 
na s in tezu i razgradnju ATP pa j e u tom smislu napravl jen model ko­
j i ba z i ra na dinamici sistema dipola k o j i obrazuju molekuli vode. 
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I SIStEM DIPOLA U STRmCTURI SA NARU§EHOM SIMETRIJOM 

I . l . Dipol-dipolna Interajcci. ja u d i e l e k t r i e n o j s r e l i n i 

S obzirom da ce u da l j im analizama b i t i i s p i t i v a n i e f e k t i 
dipol-dipolne i n t e r a k c i j e u medijumu sa dielektriSnom konstantom 
ovde ce b i t i a n a l i z i r a n operator dipol-dipolne i n t e r a k c i j e u dredini 
e i j a j e d i e l e k t r i d n a konstanta r a z l i c i t a od Jedaoi. C S l . l ) 

Na s l i c i 1 K j e skup xinutraSnji i i koordinata dipola.Ispitacemo kaicvo 
j e e lek t r iSno po l je u t a c c i M koje s t vara dipol.Q=NeR. Ovde j e Ne 
efektivno n a e l e k t r i s a n j e dipola^^Skalami p o t e n c i j a l f u t a S c i M k o j i 
na s ta j e usled p r i s u s t v a d i p o l a d a t j e sa: 

/Ve 1 
r|»lRl ^ f r -R l 

PoSto j e |rl>>|R| p o t e n c i j a l y se moge r a z v i l i u red. 

Dopunski Clan u poslednjem i z r a z u 

r 

( I . 1 . 1 . ) 

s|r| (1.1.2.) 

(1.1.3.) 

j a v l j a se usled cSinjenice da ̂  s k a l a r n i p o t e n c i j a l prouzrokovan 
dipolom a ne taSkastim naelektrisanjem. 

E l ek t r i5no pol je koje nas ta je usled p r i s u s t v a dipola predstav-



I j a negat ivni grad i jen t v e l i S i n e Y 

-^a^<P= ^ S 7 ( R ^ ) (1.1.4.) 

k o r i s t e c i formulu (1.1.5.) i S i n j e n i c u daiaje R=const.i r o t r=0 do­
lazimo do zaklu6ka da j e : 

^aJtAB)'A>(rotB^BxrotA^(AV}B'-(SV)A ; R=A yi^B (1.1.5.) 

f ' l ^ - W ^ P (1.1.6.) 

Po2to j e energ i ja u pr i sus t vu dipola .Z)̂  data poznatom formulom 

W=£<Sj, (1.1.8.) 

Konacan i z r a z za energ i ju dipol-dipolne i n t e r a k c i j e u s r e d i n i sa 
dielektriSnom konstantom «f dat j e sa: 
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1,2, Moguce or i j en tac i . i e dipola u narugeno.i kubno.i s t r u k t u r i 

Ovde cemo a n a l i z i r a t i moguoe o r i j e n t a c i j e dipola u kubnim 
strukturama sa narusenom simetrijom. Razlog za i s p i t i v a n j e ove v r -
ste l e 2 i u 6 i n j e n i c i da 6e se u daljem a n a l i z i r a t i membrane koje 
imaju nenarusenu t rans lac ionu s i m e t r i j u u XOY-ravni, dok du2 z-ose 
one imaju ogranicenu deb l j i nu pa samim tim i naruSenu s i m e t r i j u du2 
ovog pravca, 

Analiziracemo blok dipola u prostoj kubnoj c e l i j i sa p a r a l e l -
nom o r i j e n t a c i j o m , a l i jedam dipol i z ovog bloka nedostaje ( v i d i s i , 2 ) 

Ukupna dipol-dipolna i n t e r a k c i j a za ovaj blok data j e sa: 

'92 (1,2,1,) 

^o- <^»* oloi c/o\

OSigledne su takodje i sledece r e l a c i j e : 

c/ori^; o/oz'-ic/; c/nyof; a/ot,'-JcJ; o/os=^<^ 

Ha osnovu (1,2.1,) i ̂ 1,2.2,) s l e d i : 

Odavde j e o64gledno da minimum potenci jalne energi je imamo za 9-j 

(1,2.2,) 

(1.2.5.) 

i ovaj minimum j e : 
(1.2.4.) 

Drugim re6ima,pri parale lnoj o r i j e n t a c i j i dipola minimum potenci-
j a l n e energi je odgovara sistemu dipola k o j i l e z i u XOY-ravni. 

Do sada j e razmatran sistem dipola sa paralelnom or i jen tac i jom. 
Sada cemo a n a l i z i r a t i s l u c a j kada su d i p o l i paralelno o r i j e n t i s a n i 
kao na s l i c i 5. 



I ' 

ŝ . 3. 

Sada j e lako konstatovat i da j e potenci ja lna enepgija bloka sa s i . 3 . 
data sa 

CI.2.5.) 

p r i 6emu v a g i : _̂  _̂  

I z formule (1.2.5.) i (1.2.6.) s l e d i : 
W=0^(^-3cos^e) (1.2.7.) 

Dobijeni i z r a z (1.2.7.) ima minimalnu vrednost za ̂ =0 i ova mini-
malna vrednost i z n o s i : _j*a 

Vv/=-^3 (1.2.8.) 
KonaCni zakljuSak k o j i s l e d i i z i z v rSen ih a n a l i z a j e s lededi : 

Ako su d i p o l i p a r a l e l n i u nepotpunom bloku pD ste kubne s t ruk ture 
onda j e minimalna energ i ja ovakvog sistema dva puta ve6a,nego ako 
su u istom bloku d i p o l i an t ipara le lno a r i j e n t i s a n i . Otuda j e realno 
oSek i va t i da j e n a j p r i r o d n i j i raspored dipola u s t r u k t u r i sa naruSe-
nom translacionom simetrijom a n t i p a r a l e l a n i da tada d ipo l i ^g leda ju" 
du2 pravca naruSenja s i m e t r i j e t j .duS pravca z-ose. 
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Ponasanje izolovanog dipola u r a v n i 

U skladu Sa predhodnim analizama ovde cemo i s p i t a t i ponaSanje 
izolovanog dipola k o j i l e 2 i u XOY-ravni.Prilikom ana l i ze najpogod-
n i j e j e p rec i na koordinatejO i koje su sa dekartovim koordinatama 
x,y povezane r e l a c i j a m a : 

^=j"«^^/ y=j5^i /ny/ J 3 = T G ^ "^-orct^^ (1.3.1.) 

Posto j e : 

lako se do laz i do zak l juSka da j e : 

^ ^ ' ^ ^ ^ a p - ^ ^ ^ ^ " ^ ' ^ ^ - ^ p ' l ^ di^ (1 .3 .3 . ) 

odakle s l e d i : 

^^<9J^" V ^ ^ ^ V a ^ ' ^ p ' a f (1 .3 .4 . ) 

Hamiltonijan elektrona k o j i se krece u po l ju dipola pod uticajem 
Kulonove i n t e r a k c i j e j e : 

gde j e Ne efektivno n a e l e k t r i s a n j e dipola,<^ d i e l e k t r i 6 n a konstanta, 
a/<redukovana masa elektrona ko ja j e b l i s k a njegov) j s tvarnoj masi 
' -21 

i i z n o s i pr ib l igno 10 gr. 
Svo js tven i problem za d a t i Hamiltonijan dat j e sa 

f u n k c i j u predstavicemo u obl iku: 

(1 .3 .7 . ) 
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posle 6eg& se (1,3.6.) raspada na sledeoe dve jednaSine: 

^.-^f^-^ (1.3.8.) 

Jednoznafini re^enje jednaSine (1.3,8.) dato j e sa 

/^M = j j ^ e / £=0,t/,t2/.Zr-- (1.3.10.) 

^os le smene: ^ 

o^r f J= /^^ (F) 

jednaSina (1,3,9.) postaje: 

Sada se uvodi nova smena z=je^t tako se do laz i do r e z u l t a t a : 

r — a / « (1.3,12.) 

JednaSina (1.3.12.) reSava se pomocu potencijalnog r e d a , a l i 
red se mora "prese6i" j e r j e asimptotsko reSenje (1.3.12.) y«=ê''-̂  
pa oC d i v e r g i r a u beskona6nosti. 

Posle zamene: 

y = Z I <^vf (1.3.13) 

za k o e f i c i j e n t e reda dobija se formula: 

i lako j e kons ta tovat i da se red (1.3.13.) "preseca" na Slanu s t e ­
pena n ako j e : ̂ a " Sto daje energ i je : 

^ - = - # ^ b ? H i r ' - - ' ^ ^ ' - - l ^ l ' ^ / ' ^ . - (1.3.15.) 
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Resenja jednaSine (1,3.6«,) data su sa: 

Lako oe konsta tovat i da j e spektar dipola ( t a c n i j e elektrona u po l ju 
dipola - adi jabatska aproksimacija) degenerisan i da stepen degene-
r a c i j e i z n o s i 2D+1 gde j e D=n+|l|. 
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1.4. Ponasanje izolovanog dipola dug izabranog pravoa 

Ovde cemo sada r a z m o t r i t i sistem dipola k o j i su usmereni du2 
z-ose. Kao Sto se zna i z predhodnih a n a l i z a ovakvo usmeravanje na­
s t a j e p r i a n t i p a r a l e l n o j o r i j e n t a c i j i d ipola . Za sada bi6e a n a l i z i -
rano ponasanje jednog dipola, a k a s n i j e cemo i s p i t a t i ponasanje ce-' 
lokupnog sistema, Koris t ios se ad i jabatska aproksimacija, gto znaSi 
da &B b i t i i s p i t a n a s t a n j a elektrona k o j i se krecu negativnog* radi-

, op o Cig01'& 
k a l ^ ka pozitivnpm jpnu. 

Hamiltonijan elektrona u okviru ovog modela mp2ee se n a p i s a t i 
u ob l iku: 

, ^~ 2/M c/z^ CI.4.1.) 

Kao i r a n i j e Ne j e efekt ivno n a e l e k t r i s a n j e dipola,a<£" dieliektriSnog 
konstanta sredine. 

Svo j s tven i problem Hamiltonijana (1.4.1.) g l a s i : 

2/* (1.4.2.) 

JednaSina (1.4.2.) r a z b i j a se na sistem jednaSina: 

Dal je cemo a n a l i z i r a t i jednaSinu ( 1 , 4 . 3 . ) . Njeno re^enje omo-
gucava da se lako nadje i resenje ( 1 , 4 . 4 , ) , 
Posle smene: . 

y^-yy ( i . i . j . ) 
do la z i se do jednaSine: 

£-0, a . / ) / ^ , 4 ^ - . b 

Ovde j e pogodno i z v r S i t i smenu argumenta 

(1,4,6,) 
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posle Sega dolazimo do: 

m-m^i^\s-(o-->' A - ^ ^ (1.4.7.) 

Jednafiinu (1.4.7.) reSavamo pomocu potencijalnog reda 

^ = 2 _ C v j (1.4.8.) 

Konstanta k ima vrednost i k=0 i k=l . I s p o s t a v l j a se da samo 
p r i k=l; ^ iV^ mogu da se pove2u standardnim uslovima nreprekidnost i , 
pa se otuda uzima vrednost k=l . Osim toga jednacina (1.4.7.^ ini§ 
asimptotsko reSenje: ys^=S^y 

Sto vodi naYUf^e^^ . Odavde s l e d i zakljuSak da konvergira samo 
ako j e j ; polinom.Otuda se red (1.4.8.) mora "presec i " . 

Za k o e f i c i j e n t e Cg dobija se formula: 

Cs . ...̂ 75v /̂; (1.4.9.) 

i sada j e jasno da ce (1,4.8.) b i t i polinom n-tog stepena ukoliko j e 
ispunjen uslov A =n+l §to daje sledece vrednost i energ i je : 

£ „ ' - 4 ^ , ^ (1.4.10.) 

tada se dobija: 

yJ^^^^^^~^Hs)r^^ ' (s]-(i^/ (1.4.11.) 

Ako sd uvede operator: 
S A A 

'Pi . ^ f ^ y ^ ? / (1.4.12.) 

onda se reSenje jednafiine (1.4.3.) moSe p i s a t i u obl iku: 

r^'k-C„e^^f/-j)"^ (1.4.13.) 

JednaSinu (1,4,4,) s l iSn im postupkom svodimo na: 
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ona se re^ava pomocu reda: 

y_=I_.Ds^ (1.4.1b.) 

koji i . takodje mora b i t i "presecen", j e r u protivnom 

Presecanje reda daje za energi je i z r a z ident iSan sa izrazom (1.4.10.) , 
a reSenje jednagine g l a s i : 

Us lov i neprekidnosti reSenja 

i spun jen i su,ako j e : 

Cq=Do odnosno Cn=Dn (1.4.18.) 

Funkci je se normiraju u s l o v i ^ : 

f^![rn(l)ppS[^"n)] = / (1.4.19.) 

Normiran^^ f u n k c i j e osnovnog s t a n j a (n=o) su: 

Y^'kHie'^, rraHle^^ (1.4.20.) 

a prvog pobudjenog s t a n j a : 

)^7/j'j'fr/-r'/)e^f y:(Hi0^i^)e'' (1 .4.21.) 

Na k r a j u treba p r i m e t i t i da s t a n j a n i s u ortogonalna, j e r 

u Sta se mo2e ubed i t i neposrednim raSimom. 



I I DIPOLI U MEMBRANI 

I I . 1 . D i p o l n i model za membranu ( i z o l o v a n i dipol) 

Eksperimentalna i s t r a g i v a n j a bioloSkih membrana pokazala su 
da t r a n s f e r elektrona kroz membranu i g r a b i tnu ulogu u procesima 
a k t i v a c i j e i s i n t e z e . Radi se o tome da kre tan je elektrona kroz mem­
branu i e l e k t r i n s k i impulsi i n i c i r a j u r a z l i C i t e hemijske transforma­
c i j e molekula,a ove su opet bitne za 2ivot bioorganizama, 

Ovde cemo pokusati da t r a n s f e r elektrona i elektronske impulse 
objasnimo mehanizmom dipol-dipolne i n t e r a k c i j e i ponasanjem e l e k t r o ­
na u po l ju dipola,Ovaj pokuSaj i n i c i r a n j e Cln^enicama koje su ek-
sperimentalno konstatovane, a sas to je se u tome da e lek t ronsk i 
" s i g n a l i " u bioloSkim membranama postaju mnogo i n t e n z i v n i j i u l i o f i l -
nim sredinama. Tako naprimer u pacovskoj d S i g e r i c i e l e k t ronsk i s i g ­
n a l i p o s t a j i mHOgo j a c i ako se ova n a l a z i u kontaktu sa vlaSnom s r e -

A - signg.1 konstatovan paraelektronskom rezonancom za suv 
preparat 

B - i s t i s i g n a l za preparat k o j i j e 24 sata bio u kontaktu sa 
vlaznim vazduhom 

Takodje su vrsena eksperimentalna i s p i t i f r a n j a e lek t ronsk ih s ignala 
u istom preparatu, k o j i se jednom n a l a z i u suvom to luo lu , a drugi 
put u to luo lu sa primesama vode. Cs l . 5 f ) 

X 

SUV TOLUOL 

SI. 5. 

t 
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Navedene fiinjenice, keo i S i n j e n i a a da su molekuli vode i z -
r a z i t i d i p o l i navodi na i d e j u da b i d ipo ln i model elektronskog k re -
t a n j a moga oda posluz i kao jedno od mogucih objagnjenja za bioproce-
se u membranama k o j i su i n i c i r a n i elektronskim impulsima.Pri tome 
se predpostavlja da se elektron kre6e dug dipola k o j i obrazuju 
(OH) r a d i k a l i proton (FH) • E lek t ron j e u prvom stadijumu l o c i r a n 
u b l i z i n i ( fH) grupe, a pobudjenja se sas to je u tome Sto se elektron 
udal java od ( fH) grupe i p r i b l i S a v a jonu (pH) . 

Na t a j naSin dipol se "skracuje" i ova sk rac i van ja b i b i l a 
osnovna pobudjenja sistema. Ova pobudjivanja,posto su d i p o l i u mem-
brani povezani silama dipol-dipolne i n t e r a k c i j e nemaju karakter i n -
d i v i d u a l n i h pobudjenja, vec k o l e k t i v n i h e k s i t a c i j a cele membrane, 
koje se u vidu t a l a s a p r o s t i r u kroz n j u . 

Ovde cemo razmatra t i ponasanje individualnog dipola. Smatra 
se da elektron ne moSe da i za d j e i z membrane i da j e z-osa uperena 
po d e b l j i n i membrane, ( s l . 6 . ) 

s/.e. 

Potenc i ja lna energ i ja elektrona u ovom sluCaju mozea se napi­

s a t i kao: 

Vr2)=" "<f3 ' 
( I I . 1 . 1 . ) 

a kompletan Hamiltonijan j e dat sa: 

2/4 c/£^ £Z. ( I I . 1 . 2 . ) 

Svo j s tven i problem ovog Hamiltonijana svodi se na sledecu 
jednaSinu: 

( I I . 1 . 3 . ) 
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uz gr£|-ni6ni uslov: 

fM-O (11.1.4.) 

JednaSinu t i p a ( I I . 1 . 3 . ) r e S a v a l i smo u poslednjem paragrafu 
predhodne glave. Njeno resenje j e : 

. ynm-Cr,€^^(f-J)"S, J'fdi ( I I . 1 . 5 . ) 

0 s t a l e oznake su: 

Dal je cemo se i n t e r e s o v a t i samo osnovnim stanjem n=o i prvim 
pobudjenim stanjem n=l. Funkci je Y normiraju se usldvom: 

2 

f^sy^fs)-/ ( I I . 1 . 7 . ) 
o 

S obzirom na ( I I . 1 . 7 . ) i ( I I . 1 . 5 . ) normirane f u n k c i j e osnovnog i 
prvog pobudjenog A t a n j a su, respektivno: 

^ ^ / ^ j ^ ^ < ? " ' ' ^ YA^^-^5H^)e^^ (".1.8.) 

TeSkocu za d a l j i raSun p r e d s t a v l j a Sinjenica da f t i n k c i j e . 
i Vy n i s u ortogenalne, j e r j e : 

fc/iY.(i)y(i)'-i*o ( I I . 1 . 9 . ) 

A 
Ako b i smo rQ,dil i ,sa ovim funkcijama matrica operatora H imala 

A A 
b i r a z l i S i t e od nule i nedijagonalne elemente Hoi i H,<, . Zbog toga 
6emo i z v r S i t i o r togona l i zac i j u t a l a s n i h f u n k c i j a p re la zec i na l i -
nearne kombinacije: 

^,(^)'AMi*s^'(^) ( i i . i . i o . ) 

Konstante A i B odredicemo i z uslova: 

( I I . 1 , 1 1 . ) 
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Odavde s l e d i A=| i <j^j(i)^B(2^ ^Vi) . Punkci ja 9^0je ve<5 normirana 
posto j e jednaka f u n k c i j i Vo dok f u n k c i j u treba normirat i t j . 

,Na t a j naSin dolazimo do f i m k c i j a koje se i ortogonalne 
i normirane: 

5ziri;=j^5e^^ <^,a)^:f^l(3~l)e^^ ( 1 1 . 1 . 1 2 . ) 

i sa njima cemo v r S i t i d a l j u a n a l i z u , 
Posto su f u n k c i j e (II»1.12.) ortonormirane matriSni elementi 

^ o l ^ % o r a v n i n u l i , kao Sto j e vec napred receno,dok j e : 

( I I . I . U . ) 

za d a l j i raSun bide nam potrebne v e l i S i n e : 

-A/e2oo =Nefjz^Jz)2.; £),r Nei^ ='/\/efc/z^(^)Z;!DoA ( I I .1.15.) 

E l e m e n t i i o 5 / m o g u se radunati i sa funkcijama^^j-ji^/fy^ a l i element 
zahteva prelaz sa promenlj ive^ na promenljivu z po formul i : 

^^2a„Z ( I I . 1 . 1 6 . ) 

Z^enom ( I I . 1 . 1 6 . ) u ( I I . 1 . 1 2 . ) posle normiranja dobijamo f u n k c i j e 
koje zavise od z i one su date sa: 

(pJz]-2Uo E e / (p,U)-^CL^z(5~2cuB)e ( 1 1 . 1 . 1 7 . ) 

gde j e a^=2. 

Ako na osnovu ( I I . 1 . 1 7 ) izraSunamo dipolne matriSne elemente 

( I I . 1 . 1 5 . ) dobijamo: 

3 ^ / ^ . n seA^'.j) -.7) . f i ^ 
2 

( I I . 1 . 1 8 . ) 
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Na k r a j u ovog paragrafa izvrsi6emo procenu d i e l e k t r i S n e kon­
stante . Za procenu cemo k o r i s t i t i predpostavku da j e minimalno 
r a s t o j a n j e elektrona od (FH) grupe, a to j e r a s t o j a n j e u osnovnom 
s tan ju z^^ jednako v e l i c i n i d=5* cm §to odgovara prose6noj v e l i d i n i 
konstante reSetke za sistem dipola . Posto j e na osnovu C I I . 1 . 1 5 . ) i 
( I I . 1 . 1 8 . ) 

( I I . 1 . 1 9 . ) 

odavde s l e d i 

( I I . 1 . 2 0 . ) 

dolazimo do r e z u l t a t a : 

(5*50 ( I I . 1 . 2 1 . ) 

Za ovako procenjeno S j e : 

Ĥ„ai>.540 meVJ «!-240 meV, "A^^-Y.^^^-^^Q meV ( I I . 1.22.) 
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I I .2 .Dipol -d ipolna i n t e r a k c i j a u membrani 

Membranu 6emo a n a l i z i r a t i kao sistem dipola sa antiparalelnom 
or i j en tac i j om k o j i su s v i upereni dug ose z po ko jo j se meri i deb-
I j i n a membrane ( v i d i s l . 6 . ) . Zbog an t ipara le lne o r i j e n t a c i j e d i p o l i 
su dug ose z rasporedjeni kao na s i . 7 a 

- 2 

• I 

Si. 7a. SI. 7. h. 

Kao Sto se v i d i sa s l i k e do laz i do kompenzacije + i - n a e l e k t r i s a n j a 
u unu t rasn jos t i membrane, pa tako dug z ose imamo jedan e f e k t i v n i 
d ipol 5 i j a j e duzina jednaka d e b l j i n i membrane ( v i d i s i . 7 b ) . Kao sto 
se v i d i ukupna i n t e r a k c i j a dipola na mestu nula sa najb l ig im susedi-
ma j e ravma, n u l i , a r a z l i S i t a j e od nule za sledece susede i i z n o s i 

"4^^ po x - o s i i i s t o t o l i k o po y - o s i . 
Otuda modelnu rese tku mogemo k o n s t r u i s a t i samo u lOY-ravni i 

Hamiltonijan ovog sistema j e dat sa; 

( I I . 2 . 1 . ) 

Ako se predje na reprezen tac i ju druge kvantizaci je ,onda Hamiltonijan 
sistema,mozemo p i s a t i u ob l iku: ^ 

U poslednjoj formul i a"*" i a su e l ek t ronsk i operator!, pa prema 
tome zadovoljavaju fermionske komutacione r e l a c i j e . Predpostavlja 
se da se elektronske talasne f u n k c i j e susednih Cvorova slabo p r e k r i -
v a j u i da su aktuelna samo dva s t a n j a e l e k t r o n a , t j . : 
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u tom sluCaju za s v a k i cvor vagi uslov: 

( I I . 2 . 3 . ) 

( I I . 2 . 4 . ) 

i tada se od f ermioperatora a"*" i a moge pre6i poznatim postupkom na 
P a u l i operatore: 

P=aJ a^. P+=a5; a^. a+ a^=P+P,aJ aQ=l-P+P (II.2.5.)<7. 

Ako i skor i s t imo formule ( I I . 2 . 4 . ) i drugi 61an u ( I I . 2 . 2 . ) 
razbijemo po Semi: 

/ / . / / 3 ^ * 
0 o o o 
/ / o o 
O o •f / 

/ o / o 
/ o O / 

o y o 
o y o / 

( I I . 2 . 5 . ) £>. 

Hamiltonijan^ se moge n a p i s a t i u o b ^ l i g ^ ^ o£) oQy 

^ Pn,,ny<d)- '^^11 /̂»/(>̂/a<̂y ̂/̂ *̂ ^̂ ,*/̂ ^ 

gde j e : t y ^ - broj dipola u k r i s t a l u . 
Da l ju racun izvrsicemo u haraoni j sko j aproks imaci j i ,a to znaSi 

da cemo P a u l i operatore P"*" i P p r e c i na Boze operatore B"*" i B po 
prib l ignim formulama: 

P«B i P " * " ^ B"̂  ( I I . 2 . 7 . ) 

Posle P u r i j e t rans formaci je: 
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Hamiltonijan se moge n a p i s a t i u obl iku: 

A A - # 3 > ^ X / 5 < v ^ , J 5 ' ; 4 . , 5 * . . / i | I YMlB^.^B.,.^B^.^8^ji. 2 . 9 . ) 

gde su upotrebljene oznake: 
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I I , 3 . .Elementarno pabud.jen.ie sistema 

Da b i smo n a S l i energi je elementarnih e k s i t a c i j a potrebno j e 
d i j a g o n a l i z o v a t i Hamiltonijan ( 1 1 . 2 . 9 . ) . Ova d i j a g o n a l i z a c i j a bice 
izvrSena poznatim uv transformacijama Bogoljubova.Kod ove v r s t e 
transfomacije dovoljno j e da se d i jagona l i zu j e unutraSnja forma i z -
raza ( 1 1 , 2 . 9 . ) ko ja se moze n a p i s a t i u ob l iku: 

^-XBB'iriBh^BB); X ^ Y A V A J / y^Yf^,Ky)-9>^BK,,^ ( 1 1 . 3 . 1 . ) 

Jednadina k r e t a n j a g l a s i : 

iB=[B,h ( I I . 3 . 2 . ) 

PoSto j e : 

B.h =XB^rB ( I I . 3 . 3 . ) 

mo2emo p i s a t i : 

iS=XB+YB'̂  ( I I . 3 . 4 . ) 

Od Boze operatora B"*"! B precicemo na nove Bote operatore C"*" i C pomo­
cu trans formaci je: 

( I I . 3 . 5 ) 

Punkcije u i v zadovoljavaju uslov kanoniCnosti: 
( I I . 3 . 6 . ) 

I s t i ovaj uslov obezbedjuje e g z i s t e n c i j u inverzne transformacije 

( I I . 3 . 7 . ) 

PoSto j e : 

cm^CMe-": C(t}-c'ro)e ( I I . 3 . 8 . ) 

na osnovu ovih formula i formula ( I I . 3 . 5 . ) dolazimo do zakl juSka da 

Je: 
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iB=E (uG-vG"̂ ) ( I I . 3 . 9 . ) 

ako ( I I . 3 . 9 . ) uvrstimo u ( I I . 3 . 4 . ) za odredjivanje f u n k c i j a u i v 
kao i energ i ja E dobija se s l e d e c i sistem homogenih jednaSina: 

(E-X)u~yy-0 Yu-(E-X)v-0 ( 1 1 . 3 . 1 0 . ) 

I z j ednaSujuc i sekularnu jednaSinu sistema ( I I . 3 . 1 0 . ) sa nulom dobi: 
jamo: 

£-ix^"- ( I I . 3 . 1 1 . ) 

Hamiltonijan ( I I . 2 . 9 . ) dobija d i jagonaln i o b l i k : 

( I I . 3 . 1 2 . ) 

E n e r g i j a elementarnife pobudjenja E/̂ *yJmo2e se n a p i s a t i u ob l iku: 

£(^x,l<y]^^[A^^iJca^2d^^ ( I I . 3 . 1 3 . ) 

gde j e : 

A ^300^eV; d- -^^.iooO^V, fi^^^^^^'.MO«d{ I I . 3 .U.) 

I z poslednjih formula se v i d i da j e minimalna vrednost energije 
elementarnili pobudjenja: 

£ -300^e/ ( I I . 3 . 1 5 . ) 

dok j e maksimalna energ i ja pobudjenja: 

£ (^'-fdhWOymeV ( I I . 3 . 1 6 . ) 

E n e r g i j a sredine Briluenove zone E(0,0) i energ i ja k r a j a Briluenove 
zone E ( -4; ̂  ) medjusobno su jednake i iznose: 

£(0,0)--E{^,})=?)800rr>eV ( I I . 3 . 1 7 . ) 
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Kao Sto se v i d i energi je elementarnih pobudjenja kre6u se u 
Sirokom rasponu od 500 do 4400 meV, Takodje j e ocigledno da se t a -
l a s i ovih pobudjenja kao k o l e k t i v n i fenomen membrane p r o s t i r u u 
ravnima normalnim na osu z t j , u ravnima normalnim na pravac deb-
I j i n e membrane. 
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I I . 4 . Procena energi.je i bio-procesi za ko.ie b i d ipo ln i mehanizam 
bio od znaCa.ja 

I z v r S e n i raguni mogli b i se i s k o r i s t i t i za objasnjenje s inteze 
adenozintr i fosforne k i s e l i n e (ATP) i z adenozindifosforne k i s e l i n e 
(ADP). Ovaj proces mo2e se p r e d s t a v i t i hemiskom jednacinom: 

ADP+H P̂O^ ATP+HgO ( I I . 4 . 1 . ) 

Kao sto se v i d i u zavrsnoj f a z i obrazuje se molekul vode k o j i b i u 
skladu sa napred izloSenom teorijom s l u z i o kgo a k t i v a t o r i k a t a l i z a -
tor povratne r e a k c i j e ( I I . 4 . 1 . ) putem napred opisanog dipol-dipolnog 
mehanizma prenosa. 

Kretanje elektrona dug dipola koje j e napred opisano trebalo b i 
da daje napred pominjane elektronske impulse k o j i dovode do sinteze 
odnosno do razgradnje. 

Treba napomenuti da se s v i a u t o r i t e o r i j a koje pokuSavaju da 
objasne procese ( I I . 4 . 1 . ) i sltCne s la zu u jednom,a to j e da e l e k t r o -
n i i g r a j u fundamentalnu ulogu kao a k t i v a t o r i ovih procesa, Razmimo-
i l a g e n j a nas ta ju po p i t a n j u k o j i j e to mehanizam k o j i pokrece elek-
trone i kakvo kre tan je vrse e l e k t r o n i kroz membranu. 

Postoje t e o r i j e koje tvrde da su uzrok sinteze i razgradne 
makromolekula elektronske s t r u j e t j . k o n t i n u a l n i protok elektrona kroz 
membranu. Kedostatak ovih t e o r i j a j e t a j Sto se membrana ponasa kao 
d i e l e k t r i k i u n j o j n i j e konstatovana nikakva s t r u j a . 

Drugi t i p t e o r i j a zastupa i d e j u poluprovodniCkog mehanizma u 
kome s t r u j a nas ta je kad kvant s v e t l o s t i prebaci elektron i z popu-
njene u provodnu zonu.Ove t e o r i j e v iSe odgovaraju eksperimentalnim 
Sinjenicama j e r j e konstatovano da k v a n t i s v e t l o s t i z a i s t a i n i c i r a j u 
procese s in teze i r a z g r a d n j e , a l i pate od i s t o g nedostatka kao i pred­
hodne, j e r s t r u j e u membranama n i s u regis trovane. 

Takodje postoje ide je da elektron - fonon i n t e r a k c i j a moze da 
objasni procese s inteze i r a z g r a d n j e , a l i u teorijama ovoga t i p a se 
ide na lokalizoVane fenomene (proces s inteze i razgradnje b i trebalo 
da se v r S i samo u pojedinaSnim tackama membrane, a ne u membrani kao 
c e l i n i ) Sto oCigledno n i j e u skladu sa onim sto se zna o procesima 
u membranama. 
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U t e o r i j i ko ja j e ovde izloSena nema s t r u j e elektrona (mem­
brana se ponasa kao d i e l e k t r i k ) , a e l ek t ronsk i impulsi se dob i ja ju 
kvantnim skokovima vezanih elektrona u dipolnom p o l j u , Oviio j e i z -
begnut osnovni nedostatak " s t r u j n i h " t e o r i j a t j . u okviru ove t e o r i j e 
membrana os ta je d i e l e k t r i k , a e l ek t ronsk i impulsi ipak postoje.Osim 
toga i z izlo2ene t e o r i j e se v i d i 4a su pomenuti e l ek t ronsk i skokovi 
kolekt ivizovano pobudjene membrane kao ce l ine i n i s u ogranifieni na 
pojedine tadke membrane.Mehanizam prenosa j e dipol-dipolnog t i p a , 
a kao sto se zna s i s t emi dipola se n a j e l i k a s n i j e pobmdjuju kvantima 
s v e t l o s t i . Takodje se mo2e smatrat i da u p r i l o g navedenoj t e o r i j i 
ide i eksperimentalna S i n j e n i c a da prisustvo vode ubrzava procese 
s i j i t e z e i razgradnje makromolekula u membranama, 

Medostatci izloSene t e o r i j e sas to je se uglavnom u tome Sto 
red v e l i e i n a energ i ja pobudjenja ne odgovara eksperimentalno kon-
statovanoj ( v e c i j e za 10 do 100 puta).Ako se setimo da j e red v e l i -
Sine energ i ja dobijen uslovom normiranja Z Q Q = 5*10 cm onda n i j e 
i s k l juceno da b i se b o l j a saglasnost p o s t i g l a nekim drugim izborom 
normiranja. To b i se lajco moglo i z v r S i t i , a l i b i onda d o b i l i abnor-
malno male \rrednosti d i e l e k t r i S n e konstante medijuma membrane Sto 
opet nebi odgovaralo eksperimentalnim cinjenicama. 



Z A K L J U C A K 

Analize koje su izvrSene u diplomskom radu ukazuju na to da 
se u s l u c a j u obrazovanja ATP moze r a z m i S l j a t i o dipolnom mehanizmu 
kao jednom od osnovnih i z a z i v a S a ovih procesa. U modelu k o j i j e nap­
r a v l j e n , e l e k t r o n s k i impulsi k o j i su i zaz i vad s in teze i *azgradnje 
ATP n i s u r e z u l t a t k r e t a n j a slobodnih i l e k t r o n a , vec kvantnih skokova 
vezanih elektrona duz dipolnog p o l j a , Dipol-dipolna i n t e r a i c c i j a ko-
l e k t i v i z i r a ove kvantne skokove na ce lu membranu,tako da i u ovom 
smislu model odgovara trenutnim saznanjima o procesima u membranama. 

Nedostatci navedenog modela su prevel ike energi je napred po-
menutih pobudjenja. Osim toga k o l e k t i v i z a c i j a tenomena elek tronskih 
skokova i zvrsena j e koriScenjem modela proste kubne resetke sa na­
rusenom simetrijom, sto svakako p r e d s t a v l j a grubu aproksimaciju 
stvarnog rasporeda dipola u membranama. Za membranu se moze smatrati 
da p r e d s t a v l j a amori'nu sredinu sa haotiSnim rasporedom dipola. Ẑ -
mena haotifinog rasporeda kubnom strukturom mo^ se opravdati j e d i -
no fiinjenicom j e dipoi-dipolna in t e raJcc i j a p r i haotiCnom raspo-
redu dipola ravna n u l i , kao i u b i l o kakvoj kubnoj s t r u k t u r i . Pojava 
dipol-dipolne i n t e r a k c i j e razmatrana j e kao posledica prostorne 
ogranieenosti membrane duz jednog pravcca. 
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