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A palyazat keretében DNS-molekula huzokisérletének numerikus modellezésével kapcsolatos
kutatasokat folytattam. Az elfogadott palyazati munkatervvel 6sszhangban az alabbi vizsgalatokat
végeztem el a palyazat teljes futamideje alatt.

A DNS huazokisérletét elészor a molekula harom dimenziés, diszkrét mechanikai modelljét
hasznalva, nagy elmozdulasok és a molekula szekvencia fiiggd anyagi tulajdonsagainak
figyelembevételével modelleztem. A szamitas soran figyelembe vettem a bazisparok kozotti véges
normal-, nyir6-, hajlit6-, és csavaromerevséget, valamint a deformaciés modok egymasra hatasat is.
Szabadon elcsavarodd molekulalancot vizsgaltam, aminek a gyakorlati megvaldsitisa a
peremfeltételek megfelel6 felvételével tortént. Mivel a szdmitadshoz hasznalt numerikus algoritmus
csak kis valtozoszam esetén hatékony, periodikus peremfeltételeket definidltam, amely lehet6séget
adott arra, hogy egy néhany bazispar hossziisagu, szabadon elcsavarodé modell eredményei
kiterjeszthet6k legyenek hosszabb lancolatokra is. A numerikus szimulaciot FORTRAN
kornyezetben fejlesztettem. Sokféle bazispar osszeéllitast elemeztem. A mechanikai szimulaci6
eredményei nagyban fiiggtek a molekulalanc kémiai 6sszetételét6l. Szeparaciéra nagyon merevek
példaul az adenin-timin bazisparokban gazdag lancok, mig a guanin-citozin bazisparok nagy szama
nyirasra teszi konnyebben deformalhat6va a molekulat.

A numerikus eredmények tobb szempontbdl jo egyezést mutattak a laborkisérletekkel. A modell
példaul a huzas soran kezdetben tul, majd kitekeredett, 6sszhangban az ez iranyu laborvizsgalatok
eredményeivel. Ezen til a numerikus szimulaciéval kapott er6-elmozdulds diagram ellaposodott
egy 70-80%-os tulnyulast kovetOen, ami a laborkisérleteknél a fazisatalakulashoz sziikséges nytlasi
tartomany. A kiilonb6z6 deformdaciés modoknak a kvazi-statikus hizds soran megfigyelt
alakulasabol az a kovetkeztetés vonhato le, hogy az er6-elmozdulas diagram ellaposodasa, vagyis a
fazisatalakulds nyirasi instabilitds eredménye. Ez az 1ij eredmény azért is jelentés, mert korabbi
kutatdsokban a nyirasi deforméciét nem tartottdk lényegesnek, és a szamitasok egyszeriisitése
érdekében ezen alakvaltozasokat elhanyagoltdk mind a folytonos, mind a diszkrét mechanikai
modellekben. A nyirasi deformacié figyelmen kiviil hagyéasaval viszont elképzelhetd, hogy egy
DNS modell nem képes 1ényeges fizikai jelenségek feltarasara.

A modell szarmaztatasat, a megoldasi sémat és az eredményeket 6sszefoglalo cikket publikaltunk
egy angol nyelvii, impakt faktoros, nemzetkozi folyoiratban a kutatashoz kordbbi tanulmanyutam
révén kapcsolddé amerikai professzorral, David Swigonnal kézosen [1].

Tobb, egymastol fiiggetlen, a DNS-molekula hajlitdsara vonatkozé laborkisérlet alatdmasztja, hogy
a molekula hajlitdsra nem linearisan rugalmas, hanem lagyul6 tulajdonsagokkal bir nagy
alakvaltozasok esetén. Nagy hajlitasi deforméaciora a molekula jelentsen, akar 3-4-szer lagyabb
egy kis alakvaltozashoz tartozo linearisan rugalmas modellhez képest. Ezért fontos, hogy az anyagi
nemlinearitas hatdsat a DNS-modellekben is figyelembe vegyiik. Ezen iranyud kutatdsokat végeztem
a palyazat masodik éve alatt. Els6 megkozelitésben egy sikbeli, diszkrét, nemlinearisan rugalmas
modellt vizsgaltam. Kidolgoztam egy egyenstlyi elven alapuld varidciés modszert a szerkezet
kritikus egyensulyi konfiguracidinak globalis szamitasara. Analitikus és numerikus megoldasokkal
szemléltettem a modszer hasznalhatosagat linedrisan rugalmas, lagyulo, illetve keményedd
elfordulédsi rugdkarakterisztikdk esetére. Azt tapasztaltam, hogy a lagyuld rugdkarakterisztikara
jellemzdek a leggazdagabb bifurkacios diagramok. Ezen tul azt is kimutattam, hogy lagyulé rugok
esetén atpattanasok johetnek létre a trividlis egyensulyi tuton 1év6 egyensulyi helyzetekbdl



nemtrivialis nyugalmi helyzetekbe, ha valami kis zavaras éri a lancolatot. Ennek a meglepd, az
anyagi nemlinearitds miatt fellép6 jelenségnek fontos szerepe lehet molekulaldancok konformaécioi
kozotti atmeneteknél a valésagban mindig jelenlévé zavarasok, horezgések miatt. Ezen
eredményeket az [2]-es, egyszerz6s, angol nyelvl, impakt faktoros, nemzetkozi folydiratban
megjelent publikacioban foglaltam &ssze.

Konferencia el6adast tartottam DNS-molekula huzokisérleteinek numerikus modellezésérdl a
palyazathoz kapcsolédd eddigi eredményekre tdmaszkodva egy nemzetkézi konferencian
Portugaliaban angol nyelven. Az el6adas témajarol kivonat késziilt [3].

A DNS-molekulardl, annak mechanikai tulajdonsagair6l szerzett ismereteimbdl, valamint a
molekula mechanikai modellezésében szerzett tapasztalataimbol és ehhez kapcsolodé néhany
kutatasi eredményembdl ismeretterjesztd cikket irtam magyar nyelven [4].

Foglalkoztam még egymashoz rugokkal és csillapité elemekkel folytonosan kapcsolt rudak
dinamikai vizsgalataval is, egy a modell irant érdekl6d6 épitémérndk hallgatoval kozosen. A
mechanikai modell, a vezérlg egyenletek, valamint a megoldasi séma kidolgozasa utan a modell
alkalmazasat egy mérnoki feladaton szemléltettiik. Az eredményeket egy angol nyelvili, impakt
faktoros, nemzetkozi folyoiratban publikaltuk [5]. A kidolgozott modell és megoldasi séma nem
csak mérnoki feladatokra, hanem molekulalancok, egymashoz kapcsolt (bio)polimerek rezgésének
egyszerlsitett vizsgalatara is alkalmas lehet, igy szorosan kapcsolodik a palyazat témajahoz is.

Foglalkoztam diszkrét rudhalomodell vizsgalataval is egy kollégammal, Németh K. Roberttel
kozosen. Olyan sikbeli diszkrét modellt hoztunk létre, amelyet két (egy nyirasi és egy hajlitasi)
merevségi paraméter jellemez. Ennek a szerkezetnek az egyensulyi vizsgalatat végeztiik el
egyiranyu terhelés hatdsara, nagy elmozduldsok figyelembevételével. A szerkezet egyensilyi
helyzetei egy egyenstlyi feliiletet alkotnak egy magasabb dimenzios térben. Kisebb méretli
radhéalék esetén elballitottuk ezt a feliiletet a szimplex algoritmus feliilettapogatasra képes
valtozataval. E mellett zart alakban megadtuk a szerkezet stabilitasvesztéséhez tartozo kritikus erdit,
illetve a kihajlasi alakokat. Megmutattuk, hogy a szerkezet a Csonka-féle rid diszkrét modelljének
tekinthet6. Ez a modell azonban csak nyomderd alatt képes stabilitasvesztésre, igy nem bizonyult
alkalmasnak DNS-molekula huzokisérleteinek leirasara. Azonban biomechanikai alkalmazasai
lehetnek a szerkezetnek, példaul a sejtvaz modellezésében. A diszkrét rudhaloval kapcsolatos
eredményeket egy angol nyelvii, impakt faktoros, nemzetkozi folydiratban [6] publikaltuk.

A DNS-molekula haromdimenzios, bazispar alapt, diszkrét modelljén végzett numerikus
szimulacidk [1] azt mutattak, hogy hizas hatasara nyirasi instabilitas jon létre. Ennek kovetkeztében
a szamitott er6-elmozdulds diagram ellaposodik, hasonléan a szakirodalomban fellelhet6
laboratoriumi huzokisérletek eredményeihez. Ennek a jelenségnek az alaposabb megértése
érdekében analitikus vizsgalatokba kezdtem a molekula haromdimenziés diszkrét modelljének
sikbeli megfelel6jén. A modellt sikbeli, diszkrét Cosserat ridnak neveztem el. A mechanikai modell
maga diszkrét lapokbdl all, amik biomechanikai alkalmazast tekintve bazisparoknak tekinthetdk,
mérnoki alkalmazasokat tekintve radkeresztmetszeteknek. Ezen lapokat paronként hiperelasztikus
anyag kapcsolja ossze. A szegmensek hajlitasi-, nyirdsi- és normdaldeformaciora képesek, az
anyagegyenlet megengedi a deformaciés modok egymasrahatasat, valamint a modell diszkrét
jellegébdl fakadéan minden szegmens mas anyagi tulajdonsaggal ruhdzhaté fel. Levezettem ezen
radmodell egyensulyi egyenleteit variaciés elven. Ezek utdin a modell analitikus
stabilitasvizsgalataval foglalkoztam linedrisan rugalmas szegmensek hasznalatdval, a geometriai
tokéletlenségeket elhanyagolva. A riudmodellt hatarol6 lapokat szabadon elfordulonak vettem fel és
a rudat kézpontos terhelésnek vetettem ala, DNS huzdkisérleteket szimulalva ezzel. Analitikus, zart
megoldast vezettem le a kritikus er6kre és az ezekhez tartozé kihajlasi alakokra. A kritikus erdre
Haringx-féle 0sszefiiggést kaptam. Megmutattam, hogy a diszkrét elemek szamanak fiiggvényében



hanyféle kihajlasi mod johet létre. Azt a meglep6 eredményt kaptam, hogy a szerkezet stabilitast
veszthet hiizas alatt akar tobbféle modon is, ha a nyirdsi merevsége kisebb a normalmerevségénél.
Ezek az eredménynek azért fontosak a DNS-molekula szempontjabél, mert a szakirodalom alapjan
a molekula lagyabb nyirasra, mint huzasra. Az analitikus eredményeim megerdsitik azt a korabbi,
haromdimenzidos modell numerikus eredményeibdl levont kovetkeztetést, miszerint nyirasi
instabilitds johet l1étre a molekula hizasa sordn, és ez osszefiiggésben éllhat a laboratériumi
kisérleteknél megfigyelt fazisatalakulassal. A fenti eredményeket egyszerzds, angol nyelvii, impakt
faktoros, nemzetkozi folyoiratban kdzoltem [7].

2015-ben részt vettem egy nemzetkdzi konferencian Portugaliaban, ahol a diszkrét, sikbeli Cosserat
rad stabilitasvizsgalatarol és alkalmazasi lehetGségeir6l tartottam el6adast. Az elGadas
mondanivaldjabél egyszerzds, angol nyelvii konferenciacikk jelent meg [8].

A DNS-molekula modellezésére sok szempontb6l jé kozelitést ad az ugynevezett féreg-szerli lanc
modell, ami mechanikai szempontbdl a rugalmas rddlanc, folytonos hataratmenetben az Euler-féle
elasztika. Ugyan a hizds alatti fazisatalakulast nem képes leirni, de sok esetben (példaul a molekula
hajlitébmerevségének becslésére) jol hasznalhat6. Azonban rdévid molekulalancon végzet
laborkisérletek lagyabbnak mutatjak a molekulat, mint amit ezen egyszerd, linearisan rugalmas, a
klasszikus (lokalis) rugalmassagtan torvényeit kovetd modellek becsiilnek. Feltehet6leg a
mérethatasok rovid lancoknal mar jelent6sek, csakigy, mint nanorudaknal. Ennek vizsgalata
torténhet az tigynevezett nemlokalis rugalmassagtan torvényszeriiségeit (anyagegyenleteit) beépitve
a klasszikus elasztika modelljébe. Ezzel lagyabb szerkezetet kapunk, valamivel kisebb kritikus
erOkkel. Ehhez kapcsolodo vizsgalatokat végeztem két kiilfoldi kutatoval kozosen. Diszkrét és
nemlokalis elasztika analitikus és numerikus vizsgalatat végeztiik el csukl6san megtamasztott,
kozpontosan terhelt szerkezetek esetén. A nemlokalis elasztika esetén tobbféle karakterisztikus
hossz (ami az anyag periodikusan ismétlodo, diszkréti egységének jellemzd hosszaval aranyos
mennyiség), a diszkrét mechanikai modell esetén tobbféle elemszam esetére szamoltunk egyensulyi
helyzeteket numerikusan, nagy elmozdulasok esetén és hasonlitottuk Ossze az eredményeket.
Tovabba analitikus képleteket is levezettiink a kritikus er6kre. A két modell igen j6 egyezést
mutatott. Ugyan ez a modell is csak nyomoer6 hatasara tud stabilitast veszteni, 1évén csak a hajlitasi
merevsége véges, a cikk eredményei messzire mutathatnak a DNS biomechanikai modellezésével
kapcsolatban is. A molekula diszkrét jellegét ugyanis valdsziniileg folytonos modellel is jol le lehet
irni, ha a folytonos modell (pl. Cosserat rud) anyagi viselkedésekor a nemlokalis rugalmassagtan
torvényeit hasznaljuk. Ennek hatasa féleg révid (néhany tiz, vagy néhany szaz bazispar hosszisagu)
molekulalanc esetén lehet jelent6s. A fenti eredményeket angol nyelvii, impakt faktoros, nemzetkozi
folyoiratban kozoltiik [9].

Az egyszertisitett, sikbeli modellek mellett a molekula haromdimensziés, diszkrét modelljét is
tovabb elemeztem. Azt vizsgaltam, hogy a modell megtamasztasi viszonyai (a sz€ls6 bazisparok
mereven megfogottak, vagy normalisai koriil szabadon elfordulok) milyen hatast gyakorolnak a
huzas hatasara kapott egyenstilyi helyzetekre. Parametrikus vizsgalatokbol azt kaptam, hogy az eré6-
elmozdulas diagramra nincs nagy hatassal az, hogy a két peremfeltétel koziil melyiket alkalmazzuk,
az egyensulyi helyzetek stabilitasara viszont lehet. A modell zar6 lapjainak nem csak a normalisuk
koriil, hanem teljesen szabadon el kellene fordulniuk ahhoz, hogy szamottevd hatast gyakoroljanak
a modell kritikus erdire. Ezekb0l az eredményekbdl cikk vazlatot készitettem és azt eljuttattam az
amerikai tarsszerzd professzornak, David Swigonnak. A pdalyazat futamideje alatt azonban a cikk
még nem Kkeriilt végleges formaba és egyel6re nem keriilt kozlésre bekiildve. Remélhetbleg a
kozeljovoben erre sor kertiil, és mivel a kapcsolddd kutatasok jelen OTKA palyazat keretein beliil
késziiltek, a cikkben fel fogjuk tiintetni az OTKA palyazat tamogatasat.
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