ENTROPIJA — KVANTNO FIZICKI ASPEKT
Dejan Rakovi¢

Organizam predstavlja svojevrsnu biohemijsku masinu, koja funkcioniSe zahvaljuju¢i direktnim i povratnim
molekularnim vezama: molekularna signalizacija sluzi za predaju informacija. Otuda je Biofizika neizbezno
povezana sa Teorijom informacija, sa kojom je, opet, nerazdvojno povezana Termodinamika! Kako se pokazuje,
informacija (1) i entropija (S) mere se na istom nivou recepcije, zbog ¢ega vazi Zakon odrzanja

| + S = const,

Sto znaci da je entropija mera nedostatka informacije u sistemu! To je i logi¢no, s obzirom da se sa
povecanjem entropije povecava degradacija sistema, odnosno smanjuje organizacija sistema i informacija
koju ta organizacija nosi.

U ravnoteznoj termodinamici zatvorenih sistema entropija tezi maksimumu (S — Smax, Saglasno Drugom
zakonu termodinamike), ¢ime informacija tezi minimumu (I — Imin). U otvorenim bioloskim sistemima, koji sa
okolinom neprekidno razmenjuju masu i energiju, tendencija je suprotna — §to znaci da su oni neravnotezni, pa
je potrebno razmotriti neravnoteznu termodinamiku bioloskih sistema i procesa!

Otuda, generalni biofizicki tretman bioloSkih sistema mora biti zasnovan na neravnotezZnoj
termodinamici, koja omogucava definisanje kriterijuma stabilnosti biofizickih sistema! Ipak, treba dodati
da je za kompletan specificni biofizicki tretman bioloskih sistema neophodno dodatno formiranje dinamickih
modela.

1 NERAVNOTEZNI PROCESI

U neravnoteznom sistemu sve njegove karakteristike, ukljuc¢ujuéi entropiju, zavise od vremena:

:—kZp Jinp,(t )

gde su p;j - verovatnoce nalazenja sistema u stanjlma sa energijom Ej, a k - Bolcmanova konstanta.

Pri kontaktu dva podsistema, koji recimo imaju razlicite temperature T' i T", medu njima dolazi do
prenosa energije iz jednog podsistema u drugi, pri ¢emu je ukupna energija konstantna (E = E' + E"). Pri tome
je i entropija je (kao i energija) aditivna

S'+8"=8. 2

Promena entropije sistema, pri prenosu energije iz jednog podsistema u drugi i preraspodeli verovatnoc¢a
pi(t) i pj(t), jednaka je

aS_BE (& & dE'_(aB'_aB"jdE'_(l_ljdE' @)
dt & dt (& a(E—E”) d \E &")dt \T dt
Izmena entropije u vremenu izrazava se proizvodom generalisanog fluksa energije
dE’
=— 4
pm (4)
i generalisane sile
X =i_i (5)



odnosno,
as
dt
U opstem slucaju sistema karakterisanog mnogim ekstenzivnim promenljivim (koje, kao i energija i

entropija, zavise od mase sistema i imaju aditivna svojstva), izmena entropije u vremenu predstavlja se sumom
proizvoda generalisanih sila (X;) i generalisanih flukseva (J;):

ds
—=>"X,J;. @)
dt J J J

Izmena entropije u otvorenom sistemu predstavlja sumu produkcije entropije unutar sistema (diS) i fluksa
entropije (deS) usled razmene entropije sa okolinom:

dS =diS +d.S . (8)

U opstem slucaju, izraz (7) predstavlja tzv. funkciju disipacije (o) — brzinu produkcije entropije po
jedinici zapremine! U zatvorenom sistemu (deS = 0) je
d;S

?[zjmvzq (9)

XJ. (6)

gde je, prema (7), funkcija disipacije
o=y XJ, (10)
j
pri ¢emu su u (9-10) produkcija entropije, generalisane sile i generalisani fluksevi dati po jedinici zapremine
(za razliku od onih u (7)!

U slucaju bioloskih otvorenih sistema (Celije i organizma), ovi sistemi se mogu tretirati kao hemijski
sistemi, koji se nalaze na konstantnoj temperaturi (T). U njima proticu hemijske reakcije i odigrava se
transport mase.

Generalisani fluks za hemijsku reakciju je brzina reakcije (v), tj. izvod koordinate reakcije (&) po
vremenu:

dg
Jin =V =", 11
hem dt ( )
gde koordinata ¢ izrazava stepen proticanja reakcije:
t t dn
§(t)=¢(0)+ [vdt = £(0)+ [~ (12)
0 0 v

tu je n, - broj molova reagenta y, a v, - stehiometrijski koeficijent reagenta y u reakciji. Tok hemijske reakcije
odreduje se razlikom hemijskih potencijala reagenata i produkata, sli¢no tome kako je fluks toplotne energije
odreden razlikom temperatura! Tako je generalisana sila za hemijsku reakciju

1 A
Xhem :_?Z;/:V;//’l;/ E?l (13)

gde je u, - hemijski potencijal reagenta y, a T - temperatura sistema. U sumi (X,) doprinosi reagenata i
produkata reakcije uzimaju se sa suprotnim znakom. Veli¢ina



A==>v,u, (14)

naziva se srodstvo. Hemijski potencijal (u,) jednak je

H, {—] =4, (p,T)+RTInC, (15)
7/ pT
gde je G - Gibsova slobodna energija, C, - koncentracija reagenta y, a y;’ - hemijski potencijal komponente y za

molarnu koncentraciju reagenta y; temperatura (T) i pritisak (p) sistema su konstantni, dok je R - gasna konstanta
(8,314 J/mol-K).

2 KONJUGOVANI LINEARNI PROCESI U BLIZINI RAVNOTEZE

Generalisani fluksevi Ji zavise od generalisanih sila, i obrnuto (na primer, brzina hemijske reakcije zavisi
od srodstva, a fluks toplotne energije od razlike temperatura). U linearnoj aproksimaciji za konjugovane
reakcije (Lij = 0, i#j) vazi

J, = Zn:Lijx,.,(i, j=12,..,n), (16)
j=1

gde su Ljj - fenomenoloski koeficijenti.

U blizini ravnoteze koeficijenti Li obrazuju simetricnu matricu (Lij = Lji; Onzagerova teorema), sa
pozitivnim dijagonalnim koeficijentima (Li > 0), pri ¢emu vazi i uslov L;L; > Lizj (3to je posledica

pozitivne definitnosti funkcije disi-pacije u blizini ravnoteze, o =3 X ;J; >0).
J

Uslov o =3 X;J; 20 vazi za sumu u celini! Tako je moguce da je X;J; <0, ako je ispunjen uslov
j

¥ X;J; >|X;J;|, odnosno u otvorenom sistemu sa_konjugovanim fluksevima mogu¢ je fluks neostvariv u

j#i
zatvorenom sistemu! Pri tome, uslov konjugacije je Lj # 0, i#. Znaé¢i, pod odredenim uslovom
(X XJ; >|XiJi|) produkcija entropije u otvorenom sistemu (tj. njen deo > X;J; >0) omogucuje

j#i j=i
proticanje procesa nemogucih u izolovanim sistemima (X;J; <0) — §to je izuzetno znacajno za bioloske
sisteme!

Fluksevi J; i sile X; mogu biti kako skalarni, tako i vektorski. Medutim, u izotropnim sistemima nemoguca je
konjugacija izmedu skalarnih i vektorskih procesa (Ls=L.s=0). Ipak, u anizotropnim sistemima ovakva
interakcija je moguca (L«#0): konjugacija hemijskih (skalarnih) i difuzionih (vektorskih) procesa u
membrani!

Za biologiju su posebno znacajne konjugacije hemijskih reakcija medusobno, kao i sa procesom difuzije!

Konjugacija hemijskih reakcija u otvorenom sistemu omogucava proticanje endogenih reakcija (zabranjenih u
zatvorenim sistemima — posto pri tim reakcijama raste slobodna energija)! Takvi procesi postoje u biologiji,
npr. pri sintezi proteina, kada se obrazuju peptidne veze — sa izdvajanjem molekula vode (poSto vode ima u
visku unutar ¢elije, trebalo bi da se odigrava obrnuta reakcija — hidroliza peptidnih veza)! No, istovremeno tece
i egzogeni proces hidrolize adenozintrifosfata (ATF), pa je ukupna funkcija disipacije pozitivna! Uopste, konjugacija
endogenih procesa sa hidrolizom ATF ima univerzalni zrnacaj za biologiju — posto se posredstvom konjugacije



hemijskih procesa realizuje univerzalna uloga ATF kao donora slobodne energije, neophodne za proticanje endogenih
procesa: ako bi ¢éelije i organizmi bili izolovani sistemi, ATF ne bi mogao da igra opisanu ulogu!

Tako, neravnotezna termodinamika otvorenih sistema ve¢ u linearnoj aproksimaciji dokazuje mogucnost
proticanja procesa zabranjenih u zatvorenim sistemima!!! Ovo je od fundamentalnog znacaja za biologiju!

Celija i organizam su hemijske masine, koje funkcionidu kao posledica hemijskih reakcija i prenosa
supstanci izmedu ¢elije (organizma) i okolne sredine, a takode unutar ¢elije (organizma)! Fluks supstance je
vektor, dok je brzina hemijske reakcije — skalar. Konjugacija hemijskih procesa i difuzionog prenosa supstance
moze biti direktna samo u anizotropnim ¢elijskim strukturama bez ravni i centra simetrije (¢elijske membrane,
koje sadrze hiralne biopolimere). Medutim, znacajnija je indirekina konjugacija hemijskih procesa i difuzije, kao
posledica uslova stacionarnih stanja linearnih sistema! Indirektna konjugacija igra vaznu ulogu u teoriji aktivnog
membranskog transporta jona natrijuma i kalijuma u pravcu porasta njihovih koncentracija!

3 STACIONARNA STANJA KONJUGOVANIH LINEARNIH SISTEMA

Kako je ve¢ prethodno receno, otvoreni sistem moze se naci u stacionarnom neravnoteznom stanju! U
tom slucaju se produkcija entropije unuter sistema tatno kompenzira oticanjem entropije u okolnu sredinu:

dS=diS+dS=0. (17)

Takvo stanje se ponekad naziva stanjem protocne ravnoteze, koje se veoma razlikuje od stvarnog ravnoteznog
stanjal

Stacionarno stanje otvorenog sistema ostvaruje se ako su na sistem nametnuta ogranicenja, koja fiksiraju
konstantne vrednosti nekog skupa generalisanih sila (koje odrzavaju odgovarajuce generalisane flukseve u
sistemu), pri ¢emu se ostale generalisane sile mogu menjati (dovodeci sistem, kona¢no, u stacionarno stanje
—u kome i§¢ezavaju odgovarajuci generalisani fluksevi):

X1, X5 X f=cONSt=J; #0(i < j),

18
X 1p0s X} CONSE=J, = 0(i > ). 18)

{x

Entropija takvog sistema ne dostize maksimum, jer je funkcija disipacije (2.10) razli¢ita od nule!

j+1

Kao primer, uzmimo da sistem razmenjuje sa okolinom supstancu i energiju, ali je njegova masa
konstantna: postoji toplotni fluks (Jr # 0), ali nema masenog fluksa (Ju = 0). Funkcija disipacije je

0 = I X1+ IuXm, (19)
a linearne relacije su
J; =L, X; +L,X,, #0,

(20)
J, =Ly X; +L,X,, =0.

Smatrajuci da je Xt = const (fiksirana je temperaturska razlika izmedu sistema i okoline), kombinovanjem
(19-20) dobija se

O-:I-lle2 +(L12 +L21)XTXM +|—22Xr\2/|- (21)
Diferenciranjem (21) po Xwm (pri Xr = const), dobija se
Jo
=21, X, + (L, + Ly )X; =2(Ly X + Ly, X, )=23,, =0, (22)
M

gde je za sistem blizu ravnoteze primenjena Onzagerova teorema (Li2 = L21). Nalaze¢i i drugi izvod



oo
XKy

vidi se da je u stacionarnom stanju, u blizini ravnoteze, produkcija entropije (o = dSi/dt) minimalna
(Prigozinova teorema)!

=2L,, >0, (23)

Ako je u prethodnom primeru i Xr# const, to je i Jr=0 (uz Ju= 0) — pa je = 0, odnosno sistem dostize pravo
ravnotezno stanje (Sa maksimumom entropije)!

Na primeru stacionarnog stanja otvorenog sistema sa razmenom supstance, pokazuje se da uslov
stacionarnosti omogucava indirektnu konjugaciju hemijskih reakcija i prenosa inertne supstance.

Posto je u stacionarnom stanju produkcija entropije minimalna (& min), t0 je varijacioni uslov stabilnosti
stacionarnog stanja:

00c=0,0+0,0=26,0>0 (24)
(zbog Onzagerove teoreme je dxo = 6,0 = 60/2)* — odnosno, fluktuacija moze izazvati samo visak produkcije
entropije!

U prethodno razmotrenom primeru sistema koji razmenjuje sa okolinom supstancu i energiju ali ne i masu,
bilo je Ju= 0, pa pri fluktuaciji 0Xm imamo Ju= L220Xwm (gde je Lo > 0), odakle je

Syo=3,,X, =L, (8X,,)* >0, (25)
odnosno ispunjen je uslov (24) stabilnosti stacionarnog stanja!

Za hemijske reakcije, uslov stabilnosti (2.24) ima oblik

00 =20,0 = ZZ:Vi % > 0. (26)

Uzimajuéi da su u stacionarnom stanju, pri fluktuacijama oA, brzine reakcija v, = z L0A /T = oy,
posledica tih fluktuacija —to se iz (26) dobija uslov stabilnosti stacionarnog stanja za hemjijske reakcije
Toyo =Y &dA; >0. (27)
Pokazuje se na primeru primene uslova stabilnosti Istacionarnog stanja (27) za hemijsku reakciju

X+Y—->C+D (28)

da je uslov stabilnosti ispunjen, a na primeru autokataliticke hemijske reakcije, koja dovodi do povecanja
koncentracije polazne supstance

X+Y —2X (29)

da uslov stabilnosti nije ispunjen; medutim, u blizini ravnoteze, X+Y = 2X, uslov je ispunjen!

Y Naime, koriséenjem (10) dobijaju se varijacije funkcije disipacije po generalisanim fluksevima (Jio, pri Xi = const) i po
generalisanim silama (dxa, pri Ji = const):

5,0 =Y X8, =D LXK,
i i

Sy =D 30X, =D D LXK, =D D LXK,
i i joi

odakle je doxa = dio, posto je Lij = Lji.



Na taj nain, na primeru autoktaliticke reakcije, vidimo da daleko od ravnoteze mogu nastati
nestabilnosti disipativhog (otvorenog) sistema, kada je

00 =20x0 <0 (30)

Tada moze doci do faznog prelaza usled pojacanja fluktuacije (6X) do makroskopskog nivoa, kada moze nastati
novo stabilno stanje, odnosno nova struktura (v. Sl. 1).
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SLIKA 1 Sematski prikaz stacionarnih stanja (1,2,3,...) u blizini ravnoteze, gde je produkcija entropije o minimalna (u pitanju su
lokalni minimumi u blizini kojih je oo > 0). Daleko od ravnoteze nastaju nestabilnosti disipativnog sistema (do < 0), kada dolazi do
pojacanja fluktuacije (0X) do makroskopskog nivoa i faznog prelaza u novo stacionarno stanje (oblasti faznih prelaza prikazane su
isprekidanim linijama, kada je éo < 0). Evolucioni razvoj dovodi do sve vece organizacije, ¢ime se smanjuje produkcija entropije
(1—>2—->3—..)

Oblast fizike koja izuCava disipativne sisteme i njihovo uredenje naziva se sinergetika! U toj oblasti se izlazi izvan
granica (neravnotezne) termodinamike, i neophodno je analizirati konkretne dinamicke modele! Ti modeli se
pokazuju efikasnim i pri izu¢avanju bioloskog razvoja: filogeneze i ontogeneze. Proucavanje disipativnih sistema
dovelo je i do prosirenja teorije informacija: pokazalo se da je neophodno proucavati ne samo koli¢inu
informacije, njen prenos i kodiranje, ve¢ i prijem informacije, mogu¢ samo pri postojanju nestabilnosti. U tom
smislu treba i shvatiti pojam "antientropic¢nosti" Zivota!

4 FON NOJMANOVA KVANTNOMEHANICKA ENTROPIJA
U Kvantnoj mehanici stanja koja ne mogu biti opisana vektorima stanja ‘l//> odnosno tzv. Cistim stanjima,

nazivaju se mesanim stanjima (ili statistickim mesavinama) i opisuju se operatorom gustine mesanog stanja (ili
statistickim operatorom)

15=i2|ci|2|l//i><l//i|EiZ|l//i>pi<‘//i| (31)

Za slucaj da svi piiscezavaju osim j-tog ( p; = J;; ) dobija se



p=lwi)w| @2

operator gustine Cistog stanja ‘l// i > .
Uvode¢i kompletan, ortonormirani bazis ﬂq)n)} (Z|¢n><§0ﬂ | :1j svojstvenih stanja neke opservable,
n

I-ti ¢lan ansambla moze se prepisati kao
vi) =2 e )@ lwi) = 2’| @) (33)
n n
Matricni element operatora p izmedu svojstvenih stanjanin’ je

<(0n |ﬁ| (pn> = Z<(on |l//| >p| <l//| |(pn > Z plcrgl) rgl) (34)

,5‘ > formiraju elemente matrice gustine, ¢iji je trag (Trp ) jednak

Trﬁ=2<¢” |ﬁ|¢">zzz<¢n|l//i>pi<'//i|(Pn>
—ZZP. (wi] o) (pnlw. Zp,_l

plo, ) <1

Za jedno od stanja ansambla |1//i > , Samog po sebi cistog stanja, srednja vrednost operatora 0 data je sa

Veli¢ine <¢)n

(35)

odakle sledi: 0 §<¢>n

<C3>_ = <l//i ‘6|l//i> , pa je za mesano stanje srednja vrednost operatora 0 po ansamblu jednaka

(0) =2 pi{wi[Ofy:) =Tr(20) (39)
posto je

Tr(p0)= 2.(@01p0len) = X3 pi 0 [¥: (i[Ol 1)
—ZZRW@MWWH 2P (% [0[%)

i ni

@37)

Prema principu korespondencije, fon Nojman je uveo kvantnomehanicku entropiju kao srednju vrednost
operatora —kInp, odnosno prema (36)

S =—kTr(plnp). (38)

Predstavijajuci psihosomatsko stanje u generalno mesanom kvantnom stanju, opisanom matricom

gustine:
A ), (0 ) s, (8"

fon Nojmanova kvantnomehanicka entropija (38) redukuje se na Senonovu klasicnu entropiju:

(39)

Pék ‘Ck ‘

S=-k> p;Inp;. (40)



Onda bi entropija cistog-zdravog stanja psihosomatskog sistema (opisanog jednim k,-tim ¢lanom u
superpoziciji, verovatnoce p,_ =1) bila jednaka S, =0 (posto cisto kvantno stanje ,Bé‘:‘)) daje maksimalnu

mogucu informaciju 0 kvantnom psihosomatskom sistemu!), dok bi entropija mesanog-poremecéenog stanja
psihosomatskog sistema (opisanog potpunom gornjom superpozicijom), bila S >0 (jer meSano stohasticko

stanje pg;) daje nekompletnu informaciju o kvantnom psihosomatskom sistemu!).

Dakle, unutar naseg Hopfildovskog kvantno-holografskog okvira, psihosomatsko zdravo stanje jeste
stanje minimalne entropije, dok psihosomatsko poremeceno stanje jeste stanje povecane entropije. Tako,
primena psihosomatskih terapija smanjuje entropiju (degradaciju) tj. povecava informaciju (organizaciju)
makroskopskog kvantnog psihosomatskog sistema.
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