
I. £ÄÇÆÇÐËÇ
¿ÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕË ËÊÏÇÐÇÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ÄÇÜÇÔÕÄ Ô
ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ ËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÐÞÇ Í ÔÇÓÇÆËÐÇ XIX Ä.,
ÎÇÅÎË Ä ÑÔÐÑÄÖ ÍÑÐÙÇÒÙËË ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÄÑÌÔÕÄ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. °ÕÍÓÞÕÞÌ ¥.ª.®ÇÐÆÇÎÇÇÄÞÏ
±ÇÓËÑÆËÚÇÔÍËÌ ÊÂÍÑÐ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÐÂÖÚ-
ÐÑÌ ÑÔÐÑÄÞ ÍÑÐÙÇÒÙËË ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÑÇÐËÇ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ, Â
ÒÓÇÆÍÂÊÂÐËÇ ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ Ë ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÐÇÑÕÍÓÞ-
ÕÞØ ÐÑÄÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÒÇÓÄÞÏÒÓËÏÇÓÑÏ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÌ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÑÌ ÏÑÆÇÎË àÕÑÌ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË.1

³ËÔÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë ÕÂÍÑÅÑ ËØ ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÍÂÍ ÃËÑÎÑÅË-

ÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß, ÐÂÚÂÎËÔß Ä ÍÑÐÙÇ ÒÓÑÛÎÑÅÑ ÄÇÍÂ 2 ë 4 Ë Í
ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÒÓËÑÃÓÇÎË ÏÂÔÔÑÄÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ. ±ÓËÊ-
ÐÂÐÐÞÏ ÑÔÐÑÄÑÒÑÎÑÉÐËÍÑÏ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÅÑ ÐÂÖÚÐÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄ-
ÎÇÐËâ äÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÂâ ÔÄâÊß ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÂÍÕËÄÐÑÔÕßã
(quantitative structure ë activity relationship, QSAR) âÄÎâÇÕÔâ
¬.¤ÂÐÚ, ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÄÛËÌ ÄÏÇÔÕÇ Ô ´.¶ÖÉËÕÑÌ Ä 1964 Å.
ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ, ÐÂÛÇÆÛÇÇ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍÑÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ Ä
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ Ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ
ÂÍÕËÄÐÑÔÕßá.2 °ÆÐÂÍÑ, ÑÕÆÂÄÂâ ÆÂÐß ÊÂÔÎÖÅÂÏ àÕÑÅÑ ÖÚÇ-
ÐÑÅÑ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÑÏÐËÕß Ë Ñ ÏÐÑÅËØ ÇÅÑ ÒÓÇÆÛÇÔÕÄÇÐÐË-
ÍÂØ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ä ÒÖÃÎËÍÂÙËË 3 ÑÕÏÇÚÇÐÑ, ÚÕÑ ¯.£.­ÂÊÂÓÇÄ
ÖÉÇ Ä 1944 Å. ÒÓÇÆÎÑÉËÎ 4 ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ÓÂÔ-
ÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÔËÔÕÇÏÇ ÏÂÔÎÑ ë ÄÑÆÂ
ÆÎâ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËâ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ ë ÂÍÕËÄÐÑÔÕß. ªÐÕÇÐÔËÄÐÑÇ ÓÂÊÄËÕËÇ Ë ÄÐÇÆÓÇÐËÇ Ä ÒÓÂÍ-
ÕËÍÖ ÐÂÖÚÐÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ ÕÇØÐËÍË, Ä ÕÑÏ
ÚËÔÎÇ Ë Ä ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÑÃÎÂÔÕË, ÔÒÑÔÑÃÔÕÄÑÄÂÎÑ ×ÑÓÏË-
ÓÑÄÂÐËá ÏÇÉÆËÔÙËÒÎËÐÂÓÐÑÅÑ ÐÂÖÚÐÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ì
ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÆËÊÂÌÐÂ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍË
ÂÍÕËÄÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ®ÐÑÅËÇ ÍÑÐÙÇÒÙËË àÕÑÅÑ ÃÞÔÕÓÑ
ÓÂÊÄËÄÂáÜÇÅÑÔâ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÏÑÆË×ËÙËÓÖáÕÔâ Ë ÔÑÄÇÓÛÇÐ-
ÔÕÄÖáÕÔâ. ±ÑàÕÑÏÖ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÓÇÅÖÎâÓÐÑ ÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÕß
ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÐÑÄÞØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË. ±ÓÇ-
ÆÞÆÖÜËÌ ÑÃÊÑÓ ÐÂ àÕÖ ÕÇÏÖ 5 ÒÇÚÂÕÂÎÔâ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÉÖÓÐÂÎÇ Ä
1988 Å.
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±ÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÑ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÇ ÔÑÔÕÑâÐËÇ ÒÓÑÃÎÇÏÞ ÑÒËÔÂÐËâ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂÏË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ä
ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÏ ÆËÊÂÌÐÇ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍË ÂÍÕËÄÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ. °ÕÏÇÚÇÐÑ, ÚÕÑ ËÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑÇ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑ-
ÓÑÄ ÒÑÄÞÛÂÇÕÔâ Ä ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË: ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ àÎÇÏÇÐÕÐÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ ë ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓ-
ÏÖÎÞëÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞë ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ×ÑÓÏÞëÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. ±ÓË àÕÑÏ ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÌ ÍÎÂÔÔ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÑÃÞÚÐÑ ÄÍÎáÚÂÇÕ ËÐ×ÑÓÏÂÙËá, ÔÑÆÇÓÉÂ-
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ÄÔÇØ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÂÍÑÅÑ-ÎËÃÑ ÑÆÐÑÅÑ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂ. ²ÇÍÑÏÇÐÆÖÇÕÔâ ÑÒÕËÏË-
ÊÂÙËâ ÚËÔÎÂ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÆÖÓ Ë ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ
ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞØ ÐÂ àÕËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ.
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£ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÏ ÆËÊÂÌÐÇ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍË ÂÍÕËÄÐÞØ
ÄÇÜÇÔÕÄ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÍÑÐÙÇÒÙËË ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÑ ÏÑÉÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß ÕÓË ÅÎÂÄÐÞÇ ÔÕÂÆËË:

1) ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËÇ ÑÃÖÚÂáÜÇÌ ÄÞÃÑÓÍË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô
ÊÂÆÂÐÐÞÏ ÔÄÑÌÔÕÄÑÏ (ÂÍÕËÄÐÑÔÕßá) ËÎË ÐÂÃÑÓÑÏ ÔÄÑÌÔÕÄ;

2) ÑÒËÔÂÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÄÞÃÑÓÍË;

3) ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËÇ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÂâ
ÂÍÕËÄÐÑÔÕß c ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏ ÔÑÊÆÂÐËÇÏ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÌ ÒÓÑÅÐÑ-
ÔÕËÚÇÔÍÑÌ ÏÑÆÇÎË ÆÎâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ÐÑÄÞØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ.

°ÃÊÑÓ ÒÑÔÄâÜÇÐ ÂÐÂÎËÊÖ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞØ ÒÑÆØÑÆÑÄ Í ÍÑÎË-
ÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ÑÒËÔÂÐËáÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÓÂÏÍÂØ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÆËÊÂÌÐÂ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍË
ÂÍÕËÄÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ Ô ÒÑÏÑÜßá ÐÇÊÂÄËÔËÏÞØ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ,
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ËÎË
ËØ ÚÂÔÕÇÌ (ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ, ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ). ´ÂÍËÇ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞÇ
ÐÂÊÞÄÂáÕÔâ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂÏË.

²ÇÛÂáÜÇÇ ÄÎËâÐËÇ ÐÂ ÓÂÊÄËÕËÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÐÂÖÚ-
ÐÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÑÍÂÊÞÄÂÇÕ ÒÓÑÅÓÇÔÔ ÄÞÚËÔÎËÕÇÎßÐÑÌ ÕÇØ-
ÐËÍË. ³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ Ä ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÏ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ
ÆËÊÂÌÐÇ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÑÃÓÂÃÑÕÍË ÆÂÐÐÞØ Ñ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ä ÖÐË×ËÙËÓÑÄÂÐÐÑÌ ×ÑÓÏÇ Ô ÏÂÍÔËÏÂÎß-
ÐÞÏ ÔÑØÓÂÐÇÐËÇÏ ÒÑÔÎÇ ÄÄÑÆÂ Ä ÍÑÏÒßáÕÇÓ ËØ ËÐ×ÑÓÏÂÕËÄ-
ÐÑÔÕË.

¥Îâ ËÊÖÚÇÐËâ ÔÎÑÉÐÞØ ÒÓËÓÑÆÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ Ë âÄÎÇÐËÌ
ÔÑÊÆÂáÕÔâ ËØ ÏÑÆÇÎË. ±ÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÂ ÕÂÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÒÑ
ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÑÓËÅËÐÂÎÑÏ ÊÂÍÎáÚÂÇÕÔâ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÃÑÎßÛÇÌ
ÆÑÔÕÖÒÐÑÔÕË ÆÎâ ËÊÖÚÇÐËâ, ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÏÂÐËÒÖÎËÓÑÄÂÐËâ Ë
ÃÑÎßÛÇÅÑ ÍÑÐÕÓÑÎâ, ÏÇÐßÛËØ ÊÂÕÓÂÕÂØ ÐÂ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ.6

³ÓÇÆË ÏÑÆÇÎÇÌ ÏÑÉÐÑ ÄÞÆÇÎËÕß ËÍÑÐËÚÇÔÍËÇ (ÔØÑÆÔÕÄÑ ÒÑ
×ÑÓÏÇ), ÂÐÂÎÑÅÑÄÞÇ (ÔØÑÆÔÕÄÑ ÒÑ ×ÑÓÏÇ Ë ×ÖÐÍÙËâÏ) Ë
ÂÃÔÕÓÂÍÕÐÞÇ (ÔËÏÄÑÎËÚÇÔÍËÇ, ÍÑÐÙÇÒÕÖÂÎßÐÞÇ), ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎâáÜËÇ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊß Ô ÑÓËÅËÐÂÎÑÏ Ô ÒÑÏÑÜßá ÔËÏÄÑÎÑÄ.

³ÑÄÓÇÏÇÐÐÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ,
ÍÑÐÇÚÐÑ, ÐÇ âÄÎâáÕÔâ ËÔÚÇÓÒÞÄÂáÜËÏË Ë Ä ÆÂÎßÐÇÌÛÇÏ
ÃÖÆÖÕ ÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÕßÔâ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÏÑÆÇÎÇÌ. ©ÆÇÔß ÖÏÇÔÕÐÑ ÒÓËÄÇÔÕË ÔÎÑÄÂ ®.¥ßáÂÓÂ: ä®Þ ÐÇ
ÊÐÂÇÏ Ë, ÄÑÊÏÑÉÐÑ, ÐËÍÑÅÆÂ ÐÇ ÖÊÐÂÇÏ, ÚÇÏ ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ
âÄÎâáÕÔâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ¯ÂÛÇ ÒÑÐËÏÂÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÔÐÑÄÂÐÑ ÐÂ
ÏÑÆÇÎâØ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÑÔÒÓÑËÊÄÑÆâÕ ËØ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ
ØÑÓÑÛÑ, ÚÕÑÃÞ ÃÞÕß ÒÑÎÇÊÐÞÏËã (ÙËÕ. ÒÑ ÎËÕ.6).

°ÒËÔÂÐËÇ ÕÂÍËØ ÏÑÆÇÎÇÌ, ËÔÒÑÎßÊÖáÜËØÔâ Ä ØËÏËÚÇÔÍËØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ, ÒÓËÄÇÆÇÐÑ Ä ÒÖÃÎËÍÂÙËâØ 6 ë 8. £ ÆÂÐÐÑÏ
ÑÃÊÑÓÇ ÕÂÍÉÇ ÃÖÆÖÕ ÍÓÂÕÍÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÖÍÂÊÂÐÐÑÌ ÄÞÛÇ ÍÎÂÔÔË×ËÍÂ-
ÙËË ÏÑÆÇÎÇÌ.

II. ¬ÎÂÔÔË×ËÍÂÙËâ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ
£ÑÊÏÑÉÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÔÒÑÔÑÃÞ ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË ÆÇÔÍÓËÒÕÑ-
ÓÑÄ. ´ÓË ÕËÒÂ ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ Ä ÔÕÂÕßÇ 9. £
ÒÇÓÄÑÏ ÕËÒÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÆÇÎâÕÔâ ÐÂ ÚËÔÕÞÇ (ÑÒËÔÞÄÂáÜËÇ
ÍÂÍÑÌ-ÎËÃÑ ÑÆËÐ à××ÇÍÕ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ) Ë
ÍÑÏÒÑÊËÕÐÞÇ (ÑÒËÔÞÄÂáÜËÇ ÆÄÂ Ë ÃÑÎÇÇ à××ÇÍÕÂ). ³ÓÇÆË
ÍÑÏÒÑÊËÕÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ, Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ÄÞÆÇÎâáÕÔâ
ÖÐËÍÑÏÒÑÊËÕÐÞÇ (ÑÒËÔÞÄÂáÜËÇ à××ÇÍÕÞ ÑÆÐÑÅÑ Ë ÕÑÅÑ ÉÇ
ÕËÒÂ) Ë ÏÖÎßÕËÍÑÏÒÑÊËÕÐÞÇ (ÑÕÑÃÓÂÉÂáÜËÇ ÔÖÏÏÖ à××ÇÍ-
ÕÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕËÒÑÄ).

£ÕÑÓÑÌ ÕËÒ ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË ÑÔÐÑÄÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÔÒÑÔÑÃÂØ
ÑÙÇÐÍË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ì àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ËÎË ÕÇÑÓÇÕË-
ÚÇÔÍËÇ.

´ÓÇÕËÌ ÕËÒ ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË ÑÔÐÑÄÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÖÚÇÕÇ
à××ÇÍÕÂ, ÍÑÕÑÓÞÌ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ ÆÂÐÐÞÌ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ. ±ÓÇÆÎÂ-
ÅÂÇÕÔâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÕÓË ÍÂÕÇÅÑÓËË à××ÇÍÕÑÄ: àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ
(àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍËÇ), ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÇ Ë ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ. ¹ÂÔÕÐÞÏ
ÔÎÖÚÂÇÏ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ àÕÑÅÑ ÕËÒÂ ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË âÄÎâÇÕÔâ
ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ¤ÂÐÚÂ,2, 10 ë 14 ÍÑÕÑÓÑÇ ÑÒËÔÞÄÂÇÕ
ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÖá ÂÍÕËÄÐÑÔÕß ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËá ÍÑÐÔÕÂÐÕ ¤ÂÏÏÇÕÂ
(àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ à××ÇÍÕÞ), ´Â×ÕÂ (ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ) Ë

ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÑÔÕË (ÕÓÂÐÔÒÑÓÕÐÞÇ à××ÇÍÕÞ ÊÂ ÔÚÇÕ
ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ).

£ ÔÕÂÕßÇ 15 ÆÎâ ÐÂÅÎâÆÐÑÔÕË ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ØËÏËÚÇÔ-
ÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ×ËÅÖÓÞ,
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÏÖ ÖÓÑÄÐá ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ:
àÎÇÏÇÐÕÐÞÌ ÖÓÑÄÇÐß ? ÆÄÖÏÇÓÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ? ÕÓÇØÏÇÓÐÂâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ? ÑÃÝÇÏÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ? ÔÕÇÓÇÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÂâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ? ÔÕÇÓÇÑàÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ? ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ Ô ÑÍÓÖÉÇÐËÇÏ. ±ÓË àÕÑÏ ËÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑÇ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇ
ÍÂÉÆÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ ÄÍÎáÚÂÇÕ ËÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑÇ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇ
ÒÓÇÆÞÆÖÜÇÅÑ ÖÓÑÄÐâ. ±ÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ, ÚÕÑ ÒÑÆÑÃÐÞÌ ÒÑÆ-
ØÑÆ Ä ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ËÊÏÇÐÇÐÐÑÏ ÄËÆÇ ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß Ë Ä
ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÒÓË ÑÃÔÖÉÆÇÐËË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ. ¯Â ÓËÔ. 1
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ ÔØÇÏÂ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÖÓÑÄÐÇÌ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ, ÐÂ
ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÌ ÖÓÑÄÇÐß ÄÍÎáÚÂÇÕ ËÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑÇ
ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇ ÒÓÇÆÞÆÖÜÇÅÑ ÖÓÑÄÐâ. ±ÓË ÕÂÍÑÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËË
ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÞ
ÐÇÔÖÕ ÄÔá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá, ÔÑÆÇÓÉÂÜÖáÔâ Ä ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂØ
àÎÇÏÇÐÕÐÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ; ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÄÍÎáÚÂáÕ ÄÔá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá, ÔÑÆÇÓÉÂÜÖáÔâ Ä ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÞ, Â ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÔÑÆÇÓÉÂÕ ÄÔá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá ÄÔÇØ ÒÓÇÆÞÆÖ-
ÜËØ ÖÓÑÄÐÇÌ. ªÐÑÅÆÂ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÏÑÅÖÕ Ë ÐÇ ÔÑÆÇÓÉÂÕß
ËÐ×ÑÓÏÂÙËá ÒÓÇÆÞÆÖÜÇÅÑ ÖÓÑÄÐâ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÕÂÍËÇ
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ, ÍÂÍ ÒÑÎâ-
ÓËÊÖÇÏÑÔÕß, ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÑÔÕß, ÚÂÔÕÑ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂáÕÔâ ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ
ÕÓÇØÏÇÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ), ÑÆÐÂÍÑ Ä ÙÇÎÑÏ ÖÍÂÊÂÐÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ Í
ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÐÂÅÎâÆÐÞÏ, ÑÕÓÂÉÂÇÕ
ÔÕÇÒÇÐß ËØ ÔÎÑÉÐÑÔÕË Ë, ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÖÆÑÃÇÐ ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ.
£ ÆÂÐÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐ ÍÂÉÆÞÌ ÍÎÂÔÔ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ.
³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ ÎáÃÑÅÑ ËÊ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ
ÖÓÑÄÐÇÌ ÏÑÉÇÕ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÕß ÍÂÍ ÏÑÎÇÍÖÎÖ Ä ÙÇÎÑÏ, ÕÂÍ Ë
ÇÇ ÚÂÔÕß (×ÓÂÅÏÇÐÕ, ÔÍÓËÐ, ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÖá ÅÓÖÒÒÖ, ÊÂÏÇÔÕË-
ÕÇÎß).

III. ¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ àÎÇÏÇÐÕÐÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ
¢ÓÖÕÕÑ-×ÑÓÏÖÎÂ ÔÑÆÇÓÉËÕ ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÔÑÓÕÂØ ÂÕÑÏÑÄ,
ÄØÑÆâÜËØ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÖ, Ë ÚËÔÎÇ ÂÕÑÏÑÄ ÍÂÉÆÑÅÑ ÔÑÓÕÂ. ¦ÆËÐ-
ÔÕÄÇÐÐÞÏ ÔÄÑÌÔÕÄÑÏ, ÍÑÕÑÓÑÇÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÕÑÚÐÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÑ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÃÓÖÕÕÑ-×ÑÓÏÖÎÞ, âÄÎâÇÕÔâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ
ÏÂÔÔÂ (MW), ÍÑÕÑÓÖá ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ
àÎÇÏÇÐÕÐÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÆÓÖÅËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ àÕÑÅÑ
ÖÓÑÄÐâ ËÐÑÅÆÂ ÃÇÓÖÕ ÚËÔÎÂ ÂÕÑÏÑÄ ÍÂÍÑÅÑ ÎËÃÑ ÔÑÓÕÂ.16

¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ

ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ

¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ

×ÑÓÏÞ

¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ

àÎÇÏÇÐÕÐÑÅÑ

ÖÓÑÄÐâ

¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ

ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ

×ÑÓÏÖÎÞ

¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ

ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ

²ËÔ. 1. ªÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑÇ ÔÑÆÇÓÉÂÐËÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ.
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±ÓËÏÇÓ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÕÂÍËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä
±ÓËÎÑÉÇÐËË (ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (±.1)).

¬ÑÓÓÇÍÕÐÑÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÑ ÆÑÎÉÐÑ ÒÓÑÄÑÆËÕßÔâ ÆÎâ ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ±Ñ
àÕÑÌ ÒÓËÚËÐÇ ÄÂÓËÂÙËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇ-
ÏÑÅÑ ÓâÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÑÆÚÂÔ ÔÄÑÆËÕÔâ Í ÄÂÓËÂÙËË ÊÂÏÇÔÕË-
ÕÇÎÇÌ. ³ÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ
ÏÑÅÖÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕßÔâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑ-
ÓÑÄ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÂÕÑÏÐÞÇ ÏÂÔÔÞ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ ÕÂÍÉÇ ÏÑÅÖÕ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕßÔâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ àÎÇÏÇÐÕÐÑÅÑ
ÖÓÑÄÐâ. £ ÙÇÎÑÏ ÉÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ àÎÇÏÇÐÕÐÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ ÔÑÆÇÓ-
ÉÂÕ ÔÎËÛÍÑÏ ÏÂÎÑ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË Ñ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ë
ÒÑàÕÑÏÖ ÐÇ ÏÑÅÖÕ ÔÂÏÑÔÕÑâÕÇÎßÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕßÔâ ÆÎâ ÄÞ-
âÄÎÇÐËâ ÓÇÂÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ.

IV. ¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÞ
³ÕÓÖÍÕÖÓÐÂâ ×ÑÓÏÖÎÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ âÄÎâÇÕÔâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÓÂÔÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÇÐÐÞÏ ÔÒÑÔÑÃÑÏ ÑÒËÔÂÐËâ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ.
¬ÂÍ ÏÑÆÇÎß ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÕÂÍÂâ ×ÑÓÏÖÎÂ ÔÑÆÇÓ-
ÉËÕ àÎÇÏÇÐÕÞ ËÍÑÐËÚÇÔÍËØ, ÂÐÂÎÑÅÑÄÞØ Ë ÂÃÔÕÓÂÍÕÐÞØ ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ 6 Ë âÄÎâÇÕÔâ ÑÔÐÑÄÑÌ ÆÎâ ÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÐËâ ÏÐÑÅËØ ÄËÆÑÄ
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ Ë ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ
(ÓËÔ. 2).

1. ´ÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ËÐÆÇÍÔÞ

´ÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ (ËÐÆÇÍÔÞ) ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂáÕÔâ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ô ÒÑÏÑ-
Üßá ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÅÓÂ×Â G, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÜÇÅÑ ÔÑÃÑÌ ÆÄÖ-
ÏÇÓÐÑÇ ÑÕÑÃÓÂÉÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ (ÄÇÓÛËÐÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ
ÂÕÑÏÂÏ, Â ÓÇÃÓÂ ì ØËÏËÚÇÔÍËÏ ÔÄâÊâÏ ÏÑÎÇÍÖÎÞ).17 ±ÓË
àÕÑÏ ÑÃÞÚÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÔÍÇÎÇÕÐÞÇ ÂÕÑÏÞ (ÔÑ äÔÕÇÓ-
ÕÞÏËã ÂÕÑÏÂÏË ÄÑÆÑÓÑÆÂ) Ë ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ ÐËÏË. ®ÂÕÓËÚÐÞÌ
ÄËÆ ÅÓÂ×ÑÄ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ËÐÆÇÍ-
ÔÑÄ. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ÚÂÔÕÑ ÒÓËÏÇÐâáÕÔâ ÏÂÕÓËÙÂ ÔÏÇÉÐÑÔÕËA(G) Ë
ÏÂÕÓËÙÂ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌD(G). ¿ÎÇÏÇÐÕÞ ÏÂÕÓËÙÞ ÔÏÇÉÐÑÔÕË aij
ÓÂÄÐÞ ËÎË ÇÆËÐËÙÇ, ËÎË ÐÖÎá Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÕÑÅÑ, ÔÄâÊÂÐÂ
ÎË ÓÇÃÓÑÏ ÄÇÓÛËÐÂ i ÅÓÂ×Â G Ô ÄÇÓÛËÐÑÌ j ËÎË ÐÇ ÔÄâÊÂÐÂ.
±ÓË àÕÑÏ ÚËÔÎÑ ÇÆËÐËÙ Ä i-Ì ÔÕÓÑÍÇ ËÎË j-Ï ÔÕÑÎÃÙÇ ÏÂÕÓËÙÞ
ÓÂÄÐÑ ÔÕÇÒÇÐË ÄÇÓÛËÐÞ. ¬ÂÉÆÞÌ àÎÇÏÇÐÕ Ä ÏÂÕÓËÙÇ ÓÂÔÔÕÑâ-
ÐËÌD(G) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÚËÔÎÑ ÓÇÃÇÓ, ÔÑÇÆËÐâáÜËØ ÄÇÓÛËÐÖ i Ô
ÄÇÓÛËÐÑÌ j ÐÂËÍÓÂÕÚÂÌÛËÏ ÒÖÕÇÏ, Ë ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÕÔâ ÍÂÍ dij .
®ÂÕÓËÙÞ ÔÏÇÉÐÑÔÕË Ë ÏÂÕÓËÙÞ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ ÆÎâ ÒÇÐÕÂÐÂ,
2-ÏÇÕËÎÒÇÐÕÂÐÂ, ÙËÍÎÑÒÇÐÕÂÐÂ Ë ×ÖÓÂÐÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÐÂ
ÔØÇÏÇ 1. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÆÎâ ÆÄÖØ ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÏÂÕ-
ÓËÙÞ ÔÏÇÉÐÑÔÕË Ë ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ ÑÆËÐÂÍÑÄÞ ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ ËÆÇÐ-
ÕËÚÐÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÅÓÂ×ÑÄ.

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÐÞÏË ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÏË ËÐÆÇÍ-
ÔÂÏË, ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÏÞÏË ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÂÕÓËÙÞ ÔÏÇÉÐÑÔÕË,
âÄÎâáÕÔâ ËÐÆÇÍÔ ±ÎÂÕÂ F(G) (ÓÂÄÇÐ ÔÖÏÏÇ ÔÕÇÒÇÐÇÌ ÍÂÉÆÑÅÑ

ÓÇÃÓÂ Ä ÅÓÂ×Ç G); ËÐÆÇÍÔ ¤ÑÓÆÑÐÂ ë³ÍÂÐÕÎÃÇÓË Y(G) (ÓÂÄÇÐ
ÚËÔÎÖ ÒÖÕÇÌ ÆÎËÐÞ 2); ËÐÆÇÍÔ ÒÑÎÐÑÌ ÔÏÇÉÐÑÔÕË A0(G) (ÓÂÄÇÐ
ÔÖÏÏÇ ÄÔÇØ ÐÇÐÖÎÇÄÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÏÂÕÓËÙÞ ÔÏÇÉÐÑÔÕË);
ËÐÆÇÍÔ ÔÄâÊÐÑÔÕË ²ÂÐÆËÚÂ w(G) (ÃÖÆÇÕ ÑÃÔÖÉÆÂÕßÔâ ÐËÉÇ),
ËÐÆÇÍÔÞ ÊÂÅÓÇÃÔÍÑÌ ÅÓÖÒÒÞM1(G) Ë®2(G). ³ÓÇÆË ÆÇÔÍÓËÒÕÑ-
ÓÑÄ, ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÏÞØ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÂÕÓËÙÞ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ, ÏÑÉÐÑ
ÑÕÏÇÕËÕß ËÐÆÇÍÔ £ËÐÇÓÂ W(G), ËÐÆÇÍÔ ·ÑÔÑÌË Z(G), ÚËÔÎÑ
ÒÑÎâÓÐÑÔÕË P(G), ËÐÆÇÍÔ ÔÖÏÏÞ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ S(G), ËÐÆÇÍÔ
ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ ÏÇÉÆÖ ÄÇÓÛËÐÂÏË VDI(G). ¶ÑÓÏÖÎÞ ÆÎâ ÓÂÔ-
ÚÇÕÂ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ Ë ÆÓÖÅËØ
ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ËÐÆÇÍÔÑÄ, ÑÙÇÐËÄÂÇÏÞØ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÂÕÓËÙ
ÔÏÇÉÐÑÔÕË Ë ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ, Â ÕÂÍÉÇ ÒÓËÏÇÓÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ
ÕÂÍËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ Ä ÍÑÓÓÇÎâÙËâØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ ÒÓË-
ÄÇÆÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 18 ë 20.

µÍÂÊÂÐÐÞÇ ÏÂÕÓËÙÞ Ë ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ËÐÆÇÍÔÞ ÑÕÓÂ-
ÉÂáÕ ÕÑÎßÍÑ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ ÃÇÊ
ÖÚÇÕÂ ÕËÒÂ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÓÇÂÎßÐÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË. ª
ÖÉÇ ×ÂÍÕ ÔÑÄÒÂÆÇÐËâ ÏÂÕÓËÙ ÔÏÇÉÐÑÔÕË Ë ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ, Â
ÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑ, ÄÔÇØ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ËÐÆÇÍ-
ÔÑÄ ÆÎâ ÙËÍÎÑÒÇÐÕÂÐÂ Ë ×ÖÓÂÐÂ ÔÄËÆÇÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÐÇÔÑÄÇÓ-
ÛÇÐÔÕÄÇ ÕÂÍÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

®ÂÕÓËÙÂ

ÔÏÇÉÐÑÔÕË

®ÂÕÓËÙÂ

ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ

¥ÓÖÅËÇ

ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ÏÂÕÓËÙÞ
¶ÓÂÅÏÇÐÕÞ

ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÞ

­ËÐÇÌÐÞÇ

ÐÑÏÇÐÍÎÂÕÖÓÞ

³ÕÓÖÍÕÖÓÐÂâ ×ÑÓÏÖÎÂ

´ÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ

ËÐÆÇÍÔÞ

ªÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑ-

ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ËÐÆÇÍÔÞ
®ÂÕÓËÙÞ

ÔÄâÊÇÌ

²ËÔ. 2. ¿ÎÇÏÇÐÕÞ ÑÒËÔÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÞ.

CH3(CH2)3CH3

CH3CH(CH2)2CH3

¸ËÍÎÑÒÇÐÕÂÐ

1 2 3 4 5
1 0 1 0 0 0
2 1 0 1 0 0
3 0 1 0 1 0
4 0 0 1 0 1
5 0 0 0 1 0

1 2 3 4 5 6
1 0 1 0 0 0 0
2 1 0 1 0 0 1
3 0 1 0 1 0 0
4 0 0 1 0 1 0
5 0 0 0 1 0 1
6 0 1 0 0 1 0

1 2 3 4 5
1 0 1 0 0 1
2 1 0 1 0 0
3 0 1 0 1 0
4 0 0 1 0 1
5 1 0 0 1 0

1 2 3 4 5
1 0 1 0 0 1
2 1 0 1 0 0
3 0 1 0 1 0
4 0 0 1 0 1
5 1 0 0 1 0

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ

1 2 3 4 5
1 0 1 2 3 4
2 1 0 1 2 3
3 2 1 0 1 2
4 3 2 1 0 1
5 4 3 2 1 0

1 2 3 4 5 6
1 0 1 2 3 4 2
2 1 0 1 2 3 1
3 2 1 0 1 2 2
4 3 2 1 0 1 3
5 4 3 2 1 0 4
6 2 1 2 3 4 0

1 2 3 4 5
1 0 1 2 2 1
2 1 0 1 2 2
3 2 1 0 1 2
4 2 2 1 0 1
5 1 2 2 1 0

1 2 3 4 5
1 0 1 2 2 1
2 1 0 1 2 2
3 2 1 0 1 2
4 2 2 1 0 1
5 1 2 2 1 0

®ÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞÌ ÅÓÂ×

®ÂÕÓËÙÂ
ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ

®ÂÕÓËÙÂ
ÔÏÇÉÐÑÔÕË

O

CH3
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±ÑÏËÏÑ ÖÒÑÏâÐÖÕÞØ ÏÂÕÓËÙ ÔÏÇÉÐÑÔÕË Ë ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ
ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÕÂÍÉÇ ÓÂÔÛËÓÇÐÐÖá ÆËÔÕÂÐÙËÑÐÐÖá ÏÂÕÓËÙÖ
E,21 ÏÂÕÓËÙÖ ÔÄâÊÐÑÔÕË C,22 ÏÂÕÓËÙÖ £ËÐÇÓÂW.23

®ÐÑÅËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎË ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÆÇÔÍÓËÒ-
ÕÑÓÞ, ÑÙÇÐËÄÂÇÏÞÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÂÕÓËÙÞ ÔÄâÊÐÑÔÕË C, ÒÑàÕÑÏÖ
ÍÓÂÕÍÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ËØ Ä àÕÑÏ ÑÃÊÑÓÇ. £ 1975 Å. ²ÂÐÆËÚ
ÒÓÇÆÎÑÉËÎ ËÐÆÇÍÔ ÔÄâÊÐÑÔÕË w(G) ÑÒÓÇÆÇÎâÕß ÔÎÇÆÖáÜËÏ
ÑÃÓÂÊÑÏ:24

w(G)=
P�vivj�ÿ1=2, (1)

ÅÆÇ vi Ë vj ì cÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÔÕÇÒÇÐË ÄÇÓÛËÐ i Ë j Ä ÅÓÂ×Ç G.
³ÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ ÒÑ ÄÔÇÏ ÓÇÃÓÂÏ ÅÓÂ×Â G.

¬ËÓ Ë ·ÑÎÎ 25 ÖÄËÆÇÎË Ä ÔØÇÏÇ ²ÂÐÆËÚÂ ÑÔÐÑÄÖ ÆÎâ
ÓÂÊÄËÕËâ ÑÃÜÇÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÑÅÑ ËÏË ÒÑÐâÕËâ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÄâÊÐÑÔÕË.25 ±ÇÓÄÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÆÎâ ÕÑÒÑÎÑÅË-
ÚÇÔÍÑÅÑ ËÐÆÇÍÔÂ ÄÞÅÎâÆÇÎÑ ÕÂÍ:

1·=
P

(di dj)71/2, (2)

ÅÆÇ d ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÚËÔÎÖ ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ (ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ÂÕÑÏÑÄ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ). ¿ÕÑ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ËÆÇÐÕËÚÐÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá (1). °ÆÐÂÍÑ
ÂÄÕÑÓÞ ÓÂÔÛËÓËÎË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÌ ÒÑÆØÑÆ, ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐËÄ
×ÓÂÅÏÇÐÕÂÙËáÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÅÓÂ×Â ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÐÂ ÔÄâÊË, ÐÑ Ë
ÐÂ ÂÕÑÏÞ (0·=

P
(d)71/2), Â ÕÂÍÉÇ ÐÂ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ Ô ÐÇÔÍÑÎß-

ÍËÏË ÔÄâÊâÏË. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË ÓÂÔÔÇÚÇÐËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÅÓÂ×Â ÐÂ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ Ô ÆÄÖÏâ ÔÄâÊâÏË ÑÙÇÐËÄÂÇÕÔâ ËÐÆÇÍÔ
2·=

P
(didj dk)71/2, ÒÓË ÓÂÔÔÇÚÇÐËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÅÓÂ×Â ÐÂ

×ÓÂÅÏÇÐÕÞ Ô ÕÓÇÏâ ÔÄâÊâÏË ÑÙÇÐËÄÂÇÕÔâ ËÐÆÇÍÔ
3·=

P
(didj dk dl)71/2 Ë Õ. Æ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÓÂÔÚÇÕ ÕÂÍËØ ËÐÆÇÍ-

ÔÑÄ ÔÕÂÎ ÒÓÑÄÑÆËÕßÔâ Ë ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÅÇÕÇÓÑ-
ÂÕÑÏÞ. ±ÓË àÕÑÏ ÂÕÑÏÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÓË ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏÂØ (ÍÂÍ Ë
ÓÂÐÇÇ ÂÕÑÏÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÓË ÖÅÎÇÓÑÆÇ) ÐÇ ÒÓËÐËÏÂÎËÔß Ä
ÓÂÔÚÇÕ.

±ÑÊÉÇ ¬ËÓ Ë ·ÑÎÎ 26 ÒÓÇÆÎÑÉËÎË ÑÃÜÇÇ ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ÆÎâ
ÑÙÇÐÍË d ÎáÃÑÅÑ ÂÕÑÏÂ

dv=Z v7h, (3)

ÅÆÇ Z v ì ÚËÔÎÑ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ Ô ÖÚÇÕÑÏ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÂÓ, Â h ì ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÂ ÒÓË àÕÑÏ ÂÕÑÏÇ (ËÏÇáÜËØÔâ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÇ, ÐÑ
ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÜËx Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ ÅÓÂ×Ç). ´ÂÍ, ÊÐÂÚÇÐËÇ dv ÆÎâ
ÂÕÑÏÂ ÖÅÎÇÓÑÆÂ ÃÇÐÊÑÎÂ ÓÂÄÐÑ ÕÓÇÏ (ÕÂÍÑÌ ÂÕÑÏ ËÏÇÇÕ
ÚÇÕÞÓÇ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÂ Ë ÔÑÇÆËÐÇÐ Ô ÑÆÐËÏ ÂÕÑÏÑÏ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ), ÊÐÂÚÇÐËÇ dv ÆÎâ ÂÕÑÏÂ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÔÒËÓÕÂØ
ÓÂÄÐÑ ÒâÕË (ÕÂÍÑÌ ÂÕÑÏ ËÏÇÇÕ ÛÇÔÕß ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
Ë ÔÑÇÆËÐÇÐ Ô ÑÆÐËÏ ÂÕÑÏÑÏ ÄÑÆÑÓÑÆÂ), Â Ä ÒÓÑÔÕÞØ à×ËÓÂØì
ÓÂÄÐÑ ÛÇÔÕË (ÕÑ ÉÇ ÚËÔÎÑ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, ÐÑ ÑÕÔÖÕ-
ÔÕÄÖáÕ ÂÕÑÏÞ ÄÑÆÑÓÑÆÂ ÒÓË ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏÇ).

£ ÒÑÔÎÇÆÖáÜËØ ÓÂÃÑÕÂØ ¬ËÓÂ Ë ·ÑÎÎÂ 27 ë 30 ÃÞÎÑ ÒÓÇÆ-
ÎÑÉÇÐÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÒËÔÞÄÂÕß ÄÊÂËÏÐÑÇ ÄÎËâÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ËÐÆÇÍÔÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ (S ). ©ÐÂÚÇÐËâ S
ÎáÃÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÑÙÇÐËÄÂáÕÔâ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ

S= I+DI, (4)

ÅÆÇ I=(dv+1)/d, Â DI=(Ii7Ij)/r
2
ij (r ì ÚËÔÎÑ ÔÄâÊÇÌ ÏÇÉÆÖ

ÆÄÖÏâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÏË ÂÕÑÏÂÏË). ªÐÆÇÍÔÞ àÎÇÍÕÓÑÐÑ-
ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÑÔÕÑâÐËâ ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÂÏË-
ÐÑÄ ËÏÇáÕ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ (ÔØÇÏÂ 2).

³ØÇÏÂ 2

ªÐÆÇÍÔÞ ¬ËÓÂ Ë ·ÑÎÎÂ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÎËÔß ÒÓË ÒÑËÔÍÇ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ, ±ÓËÎÑÉÇÐËÇ, ÖÓÂÄÐÇÐËâ
(±.2) Ë (±.3)). ªØ ÒÑÒÖÎâÓÐÑÔÕß ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß ÒÓÑÔÕÑÕÑÌ
ÓÂÔÚÇÕÂ Ë ÐÂÅÎâÆÐÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÑÓÏÖÎ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ³ÓÇÆË ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÓÂÃÑÕ
ÏÑÉÐÑ ÑÕÏÇÕËÕß ÒÖÃÎËÍÂÙËË 31 ë 39.

°ÆÐÂÍÑ ÑÒËÔÂÐËÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÚËÔÎÑÏ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, Â ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑ-
ÏÂÏË ì ÚËÔÎÑÏ ÔÄâÊÇÌ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË âÄÎâÇÕÔâ ÔÎËÛÍÑÏ
ÖÒÓÑÜÇÐÐÞÏ ÆÎâ ÄÞâÄÎÇÐËâ ÓÇÂÎßÐÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ. °ÕÔáÆÂ ÒÑÐâÕÐÂ ÍÓËÕËÍÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ
ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ËÐÆÇÍÔÑÄ ÆÎâ ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÓÇÂÎßÐÞØ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß.40

²ÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÐÞÏ ËÐÆÇÍÔÑÏ, ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÏÞÏ ËÊ ÏÂÕ-
ÓËÙÞ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ, âÄÎâÇÕÔâ ËÐÆÇÍÔ £ËÐÇÓÂ W(G) ì ÒÇÓÄÞÌ
ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÌ ËÐÆÇÍÔ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÞÌ Ä ØËÏËË. °Ð ÑÒÓÇ-
ÆÇÎâÇÕÔâ ÍÂÍ ÒÑÎÖÔÖÏÏÂ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÏÂÕÓËÙÞ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ D.
ªÐÆÇÍÔ £ËÐÇÓÂ Ë ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞÇ ÇÏÖ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ËÐÆÇÍÔÞ
ÚÂÔÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ Ä ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ ÆÎâ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÍÑÏÒÂÍÕÐÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ.41 ë 43 °ÆÐÂÍÑ ÐÇÑÃØÑ-
ÆËÏÑ ÒÑÏÐËÕß, ÚÕÑ Ä ÏÂÕÓËÙÇD Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ
ÂÕÑÏÂÏË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÚËÔÎÑ ÔÄâÊÇÌ, ÓÂÊÆÇÎâáÜËØ àÕË
ÂÕÑÏÞ. ¹ÕÑÃÞ ÒÓËÃÎËÊËÕß ÑÒËÔÂÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÏÂÕÓËÙÞ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ Í ÓÇÂÎßÐÑÌ ÔËÕÖÂÙËË, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÕß Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÐÇÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÏÂÕÓËÙÞ
ÖÔÓÇÆÐÇÐÐÞÇ (ÕËÒËÚÐÞÇ) ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË Ä ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÂØ, ÒÑÏÇÜÇÐÐÞØ Ä ÕÓÇØÏÇÓÐÖá ÓÇÛÇÕÍÖ,44 ë 47 ËÎË ÓÂÔÔÕÑâ-
ÐËâ, ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ ÒÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÆÂÐÐÞÏ, ÎËÃÑ
ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ.48, 49

®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÅÓÂ×Þ ÔÎÖÉÂÕ ËÔÕÑÚÐËÍÑÏ ÔÑÊÆÂÐËâ ÓÂÊ-
ÐÑÑÃÓÂÊÐÞØ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ËÐÆÇÍÔÑÄ. ´ÂÍ, ¬ËÓ 50 ë 54 ÒÓÇÆ-
ÎÑÉËÎ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÍÂÒÒÂ-ËÐÆÇÍÔÞ ÆÎâ ÍÑÆËÓÑÄÍË ×ÑÓÏÞ ËÎË
ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ; ÑÒËÔÂÐËÇ ÆÓÖÅËØ ÐÑÄÞØ ËÐÆÇÍÔÑÄ
ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä ÓÂÃÑÕÂØ 55 ë 64. ¬ÑÐÍÓÇÕÐÞÇ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÕÂÍËØ
ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ËÐÆÇÍÔÑÄ Ô ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ×ËÊËÚÇÔÍËÏË ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÂÏË Ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕßá ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ Ä ÒÖÃÎË-
ÍÂÙËâØ 65 ë 72.

¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÑÎÖÚËÎË ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐËÇ
ÕÂÍÉÇ ËÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞÇ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ËÐÆÇÍÔÞ. °ÙÇÐÍÂ
ÕÂÍËØ ËÐÆÇÍÔÑÄ ÑÔÐÑÄÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÓÂÊÃËÇÐËË ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ ÄÇÓ-
ÛËÐ ÅÓÂ×Â ÐÂ ÍÎÂÔÔÞ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË Ô ÖÚÇÕÑÏ ØÂÓÂÍÕÇÓÂ
ÃÎËÉÂÌÛÇÅÑ ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÄÇÓÛËÐ.18, 73 £ ÓÂÏÍÂØ àÕÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ
ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÓâÆ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ËÐÆÇÍÔÑÄ ÕÇÑÓÇÕËÍÑ-ËÐ×ÑÓ-
ÏÂÙËÑÐÐÑÅÑ ÕËÒÂ: 1IC (information content), 1SIC (structural
information content), 1BIC (binding information content), 1CIC
(complementary information content), ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÏÞÇ ÒÑ
×ÑÓÏÖÎÂÏ

1IC=ÿ
X ni

n
log2

ni
n
, (5)

1SIC=
1IC

log2n
, (6)

1BIC=
1IC

log2q
, (7)

1CIC= log2 n71IC, (8)

ÅÆÇ ni ì ÚËÔÎÑ ÄÇÓÛËÐ Ä i-Ï ÍÎÂÔÔÇ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË, n ì
ÚËÔÎÑ ÄÇÓÛËÐ ÅÓÂ×Â ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, q ì ÚËÔÎÑ ÓÇÃÇÓ ÅÓÂ×Â.
±ÓËÏÇÓÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ËÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞØ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ
ËÐÆÇÍÔÑÄ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÒÓË ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËË ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ, Ä ÕÑÏ
ÚËÔÎÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß, ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä
ÓÂÃÑÕÂØ 74 ë 80.
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2. ¬ÑÆËÓÑÄÂÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÑÓÏÖÎ Ô ÒÑÏÑÜßá
ÎËÐÇÌÐÞØ ÐÑÏÇÐÍÎÂÕÖÓ Ë ÏÂÕÓËÙ ÔÄâÊÇÌ

¯ÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕß ÂÄÕÑÏÂÕËÊÂÙËË ÑÃÓÂÃÑÕÍË ËÐ×ÑÓÏÂÙËË Ñ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÑÃÝÇÏ ÍÑÕÑÓÑÌ Ä ÒÑÔÎÇÆ-
ÐËÇ ÅÑÆÞ ÓÇÊÍÑ ÄÑÊÓÑÔ, ÑÃÖÔÎÑÄËÎÂ ÔÑÊÆÂÐËÇ ÕÂÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÑÓÏÖÎ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ,
ÍÂÍ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÎËÐÇÌÐÞÇ ÐÑÏÇÐÍÎÂÕÖÓÞ Ë ÏÂÕÓËÙÞ ÔÄâÊÇÌ,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÂÃÔÕÓÂÍÕÐÞØ ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎ.6

£ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÐÑÏÇÐÍÎÂÕÖÓÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÂâ ×ÑÓÏÖÎÂ ÍÑÆË-
ÓÖÇÕÔâ ÔÕÓÑÍÑÌ ÔËÏÄÑÎÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß ÍÑÆËÓÖáÕ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ. ±ÓË àÕÑÏ Ä ÍÂÉÆÑÌ
ÎËÐÇÌÐÑÌ ÐÑÏÇÐÍÎÂÕÖÓÇ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÔÄÑÌ ÔÕÓÑÅÑ ÓÇÅÎÂÏÇÐÕË-
ÓÑÄÂÐÐÞÌ ÒÑÓâÆÑÍ ÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÔËÏÄÑÎÑÄ. °ÃÞÚÐÑ ÂÎ×ÂÄËÕ
ÎËÐÇÌÐÑÌ ÐÑÕÂÙËË ÄÍÎáÚÂÇÕ ÐÂÃÑÓ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞØ ÔËÏÄÑÎÑÄ.
¯ÂÚÂÎßÐÖá ÔÕÂÆËá ÓÂÊÄËÕËâ ÎËÐÇÌÐÞØ ÐÑÏÇÐÍÎÂÕÖÓ ÆÎâ
ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÑÓÏÖÎ ÔÄâÊÞÄÂáÕ Ô ËÏÇÐÇÏ £ËÔÄÇÔ-
ÔÇÓÂ.81 £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÒÓËÄÇÆÇÏ ÍÑÆÞ £ËÔÄËÔÔÇÓÂ ÆÎâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ:

CH37CH27O7CH27CH27CH3 (3O2),

H2N7CH27CH27C(O)OH (Z2VQ),

HOCH2CH(NH2)CH2CH2CH(CH2NH2)CH2OH (Z1Y1Q2YZ1Q).

­ËÐÇÌÐÂâ ÐÑÏÇÐÍÎÂÕÖÓÂ £ËÔÄÇÔÔÇÓÂ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÑÒËÔÂÐÂ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 16.

£ ÐÂÛÇÌ ÔÕÓÂÐÇ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÄÞÓÂÉÇÐ ¡ÄËÆÑ-
ÐÑÏ 82, 83 Ô ÒÑÏÑÜßá âÊÞÍÂ ¶¬³± (×ÓÂÅÏÇÐÕÂÎßÐÞÌ ÍÑÆ
ÔÖÒÇÓÒÑÊËÙËË ÒÑÆÔÕÓÖÍÕÖÓ).

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÐÂâ ÎËÐÇÌÐÂâ
ÐÑÏÇÐÍÎÂÕÖÓÂ ÆÎâ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÑÓÏÖÎ ÑÓ-
ÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÑÆÇÓÉËÕÔâ Ä ÔËÔÕÇÏÇ SMILES,84 ë 86

ÍÑÕÑÓÂâ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÆÎâ ÒÑËÔÍÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ
ÔØÑÆÔÕÄÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.87 ©ÂÔÎÖÉËÄÂÇÕ ÄÐËÏÂÐËâ ÕÂÍÉÇ ÎËÐÇÌ-
ÐÂâ ÐÑÏÇÐÍÎÂÕÖÓÂ, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÂâ Ä ÓÂÃÑÕÇ 88 ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÐÇ
ÕÑÎßÍÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÞ, ÐÑ Ë ÔÕÇÓÇÑËÊÑÏÇÓËË. £ àÕÑÌ
ÐÑÏÇÐÍÎÂÕÖÓÇ ÍÑÆ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ âÄÎâÇÕÔâ ÍÂÐÑÐËÚÇÔÍËÏ Ë
ÎËÐÇÌÐÞÏ Ë ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÆÄÖØ ÚÂÔÕÇÌ: ÒÇÓÄÂâ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ
ÑÒËÔÂÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÞ, Â ÄÕÑÓÂâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ
ÔÕÇÓÇÑØËÏËÚÇÔÍËÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎÞ.

±ÓË ÑÒËÔÂÐËË ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÞ Ô ÒÑÏÑÜßá ÏÂÕ-
ÓËÙÞ ÔÄâÊÐÑÔÕË ÍÂÉÆÞÌ ÂÕÑÏ, ÍÂÉÆÂâ ÔÄâÊß Ë ÕËÒ ÂÕÑÏÑÄ
ÍÑÆËÓÖáÕÔâ ÒÓâÏÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ.®ÂÕÓËÙÞ ÔÄâÊÐÑÔÕÇÌ ÔØÑÆÐÞ Ô
ÏÂÕÓËÙÂÏË ÔÏÇÉÐÑÔÕË Ë ÏÂÕÓËÙÂÏË ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ. °ÃÞÚÐÑ
ÅÎÂÄÐÂâ ÆËÂÅÑÐÂÎß ÏÂÕÓËÙ ÔÄâÊÐÑÔÕË ÄÍÎáÚÂÇÕ ÍÑÆÞ ÂÕÑÏÑÄ
Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÇ, ÐÇÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎâáÕ ÔÑÃÑÌ ÍÑÆÞ ÕËÒÑÄ ÔÄâÊÇÌ. ´ÂÍËÇ ÏÂÕÓËÙÞ ÃÞÎË ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÐÞÏË Ä 70-Ç Ë 80-Ç ÅÑÆÞ, ËØ ÑÒËÔÂÐËÇ
ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä ÏÑÐÑÅÓÂ×ËË 16. £ ÓÂÃÑÕÇ 89 ÃÞÎÂ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÂ
ÏÂÕÓËÙÂ ÔÄâÊÐÑÔÕË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÐÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ (®³¥¸), Ä ÅÎÂÄ-
ÐÑÌ ÆËÂÅÑÐÂÎË ÍÑÕÑÓÑÌ ÍÑÆÞ ÂÕÑÏÑÄ ÊÂÏÇÐÇÐÞ ÐÂ ÍÑÆÞ
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ (ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÐÞÇ ÙÇÐÕÓÞ), Â Ä ÐÇÆËÂ-
ÅÑÐÂÎßÐÞØ àÎÇÏÇÐÕÂØ ÍÑÆÞ ÔÄâÊÇÌ ÊÂÏÇÐÇÐÞ ÐÂ ÚËÔÎÑ ÔÄâÊÇÌ
ÏÇÉÆÖ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂÏË. ³ ÙÇÎßá ÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐËâ âÊÞÍÂ
ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÑÔÓÇÆÔÕÄÑÏ ®³¥¸ Ä ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÏ
ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÏÞÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ
ÏÇÉÆÖ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÐÞÏË ÙÇÐÕÓÂÏË.90

3. ³ÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ

°ÒËÔÂÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ËÐÆÇÍÔÞ Ë ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÏÂÕ-
ÓËÙÞ ÆÂáÕ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÖá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËâØ Ä ÙÇÎÑÏ. °ÆÐÂÍÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÓÇÛÂáÜÖá ÓÑÎß ÄÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÆÓÖÅËÏË ØËÏËÚÇÔÍËÏË Ë ÃËÑ-
ÎÑÅËÚÇÔÍËÏË ÑÃÝÇÍÕÂÏË ÒÑÆÚÂÔ ËÅÓÂáÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÕÆÇÎßÐÞÇ
×ÓÂÅÏÇÐÕÞ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÑÒËÔÂÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÓâÆÂ ÒÓË ÄÞâÄÎÇÐËË ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë
ÔÄÑÌÔÕÄÑ ËÎË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß ÆÑÄÑÎß-
ÐÑ ÚÂÔÕÑ ÒÓÑËÊÄÑÆËÕÔâ ÒÑ×ÓÂÅÏÇÐÕÐÑ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓ-

ÐÑÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ÏÑÉÇÕ ÄÞÔÕÖÒËÕß ÑÕÆÇÎßÐÞÌ ÂÕÑÏ, ÊÂÏÇÔÕË-
ÕÇÎß, ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ, ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÇ ÔÑÚÇÕÂÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ
(Ô ÖÍÂÊÂÐËÇÏ ËØ ÕËÒÑÄ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË).91 ¬ÂÉÆÞÌ ÕÂÍÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÐÞÌ ×ÓÂÅÏÇÐÕ ÏÑÉÇÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕßÔâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÔÂÏÑ-
ÔÕÑâÕÇÎßÐÑÅÑ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂ. £ÑÊÏÑÉÐÂ ÆÂÎßÐÇÌÛÂâ ÆÇÕÂÎËÊÂ-
ÙËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ÊÂ ÔÚÇÕ ÖÍÂÊÂÐËâ ÎÑÍÂÎßÐÞØ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÂÕÑÏÑÄ, ÄØÑÆâÜËØ ÄÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ (ÔÏ., ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËá ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÐÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ËØ
ÆÑÐÑÓÐÑ-ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË).92, 93 ³ÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÏÐÑÅÑ
ÒÑÆØÑÆÑÄ Í ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÏÖ ÍÑÐÔÕÓÖËÓÑÄÂÐËá ÐÑÄÞØ
ÄÇÜÇÔÕÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ,
ÑÃÎÂÆÂáÜËØ ÍÂÍËÏ-ÎËÃÑ ÑÃÜËÏ ÔÄÑÌÔÕÄÑÏ. £ àÕÑÌ ÔÄâÊË
ÏÑÉÐÑ ÖÒÑÏâÐÖÕß ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÒÑÆÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ
ÂÐÂÎËÊÂ,94 ë 97 ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ×ÂÓÏÂÍÑ×ÑÓÞ Ä ÒÓÑÙÇÆÖÓÇ
ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ LOGANA,98 ë 100 ÒÑÆÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ,101, 102 ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ cÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ âÊÞÍÂ
ÔËÔÕÇÏÞ DARC,103, 104 ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ×ÖÐÍÙËÑ-
ÐÂÎßÐÑÔÕË,105 ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÆËÊÂÌÐÂ de novo.106

V. ¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÏÑÎÇÍÖÎ
£ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÂØ ÔÎÑÉÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕÔâ ÂÕÑÏÐÞÇ Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ. ®ÇÕÑÆÞ ÓÂÔÚÇÕÂ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ, ËØ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔ-
ÕË Ë ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÑÃÔÖÉÆÇÐÞ Ä
ÑÃÊÑÓÇ 107. £ ÆÂÐÐÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÍÓÂÕÍÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÕÑÎßÍÑ
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ, ÑÒËÔÞÄÂáÜËÇ ÄÐÖÕÓË-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ.

©ÂÓâÆÞ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ì ÐÂËÃÑÎÇÇ ÚÂÔÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞÇ ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÆÎâ ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ. ¦ÔÎË ÓÂÊÆÇÎËÕß ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâ ÐÂ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ Ë ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÇ, ÕÑ ÊÂÓâÆÞ ÐÂ
ÂÕÑÏÂØ ÃÖÆÖÕ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÕß àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÖá ÔÑÔÕÂÄ-
ÎâáÜÖá ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. ±ÑÎÐÞÌ
ÊÂÓâÆ ÐÂ ÂÕÑÏÇ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÐÇÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞÌ
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ, Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ s- Ë p-àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕ ÄÑÊÏÑÉÐÖá ÑÓËÇÐÕÂÙËá ØËÏËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ Ë ÒÑàÕÑÏÖ ËØ ÏÑÉÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂÏË
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÑÅÑ ÕËÒÂ.108 ±ÓËÏÇÓÞ ÖÔÒÇÛÐÑÅÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ
àÕËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 109 ë 111. ©ÐÂâ ÊÐÂÚÇ-
ÐËâ ÊÂÓâÆÑÄ, ÏÑÉÐÑ Ä ÍÂÉÆÑÏ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÏ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË
ÒÓÇÆÎÑÉËÕß Ë ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÐÑÄÞÌ ÐÂÃÑÓ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ
àÕÑÅÑ ÕËÒÂ.

¿ÐÇÓÅËË ÄÞÔÛÇÌ ÊÂÐâÕÑÌ (EHOMO) Ë ÐËÊÛÇÌ ÐÇÊÂÐâÕÑÌ
(ELUMO) ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ì ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÕÂÍÉÇ ÚÂÔÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÏÑÎÇÍÖÎ.112 ë 114 µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ Ä ÓâÆÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ÊÐÂÚÇÐËâ
EHOMO ÒÓâÏÑ ÍÑÓÓÇÎËÓÖáÕ Ô ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÏ ËÑÐËÊÂÙËË (I) Ë
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎÞ Í ÂÕÂÍÇ àÎÇÍÕÓÑ-
×ËÎÂÏË. ©ÐÂÚÇÐËâ ÉÇ ELUMO ÍÑÓÓÇÎËÓÖáÕ Ô ÄÇÎËÚËÐÑÌ
ÔÓÑÆÔÕÄÂ Í àÎÇÍÕÓÑÐÖ (A) Ë ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕ ÄÑÔÒÓËËÏÚËÄÑÔÕß
ÏÑÎÇÍÖÎÞ Í ÂÕÂÍÇ ÐÖÍÎÇÑ×ËÎÂÏË. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ I Ë A ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕÔâ ÕÂÍÉÇ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÔÂÏÑÔÕÑâÕÇÎßÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ
àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ.115, 116 ³ÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÓÂÊÐÑÔÕß
EHOMO7ELUMO ÑÕÓÂÉÂÇÕ ÏÇÓÖ ÔÕÂÃËÎßÐÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎÞ.117

±ÑÐâÕËâ ÉÇÔÕÍÑÔÕË Ë ÏâÅÍÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ ÔÄâÊÂÐÞ ËÏÇÐÐÑ Ô
àÕËÏË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂÏË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ.118 ¥ÇÔÍÓËÒ-
ÕÑÓ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÉÇÔÕÍÑÔÕß (Z)

Z=
Iÿ A

2
(9)

ÕÂÍÉÇ ÐÂÛÇÎ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ Ä ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌ-
ÔÕÄÑ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,119).{

ç¨ÇÔÕÍÑÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÍÂÍ ÏÇÓÖ ÇÇ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÂÃËÎËÊÂÙËË
ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÂÄÕÑÓÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÏ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÏ ÍÂÍ
ÒÑÎÖÔÖÏÏÂ ÊÐÂÚÇÐËÌ EHOMO Ë ELUMO (ÔÏ.120) ËÎË ÍÂÍ ÄÊâÕÑÇ ÔÑ
ÊÐÂÍÑÏ ÏËÐÖÔ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÒÑÎÑÄËÐÞ ÓÂÊÐÑÔÕË EHOMO Ë ELUMO

(ÔÏ.121, 122).
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¥ËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ Ë ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞÇ ÇÏÖ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ.
±ÑÎâÓÐÑÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÇÇ ÆËÒÑÎßÐÞÏ ÏÑÏÇÐ-
ÕÑÏ (m). ©ÐÂÚÇÐËÇ àÕÑÅÑ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÑ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ËÎË ÓÂÔÔÚËÕÂÐÑ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÍÂÍÑÅÑ-
ÎËÃÑ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ. ¥ÂÐÐÞÌ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÛËÓÑÍÑ ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ ÒÓË ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËË ÄÊÂËÏÑ-
ÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ.12, 112, 123 ë 125 °ÆÐÂÍÑ ÒÓË ÄÇÍÕÑÓ-
ÐÑÏ ÔÎÑÉÇÐËË ÆËÒÑÎßÐÞØ ÏÑÏÇÐÕÑÄ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÒÑÎâÓÐÞØ
ÅÓÖÒÒ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÏÑÉÇÕ ÒÑÎÖÚËÕßÔâ ÐÇÃÑÎßÛÂâ ÔÖÏÏÂÓÐÂâ
ÄÇÎËÚËÐÂ. ±ÑàÕÑÏÖ ÐÂÓâÆÖ Ô m ËÐÑÅÆÂ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑ-
ÓÑÄ ÒÑÎâÓÐÑÔÕË ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÊÐÂÚÇÐËâ ÐÂËÃÑÎßÛÇÌ ÓÂÊÐÑÔÕË
ÊÂÓâÆÑÄ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÂÕÑÏÂÏË, ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÌ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÞÌ ËÐÆÇÍÔ, ÎÑÍÂÎßÐÞÌ ÆËÒÑÎßÐÞÌ ËÐÆÇÍÔ, Â ÕÂÍÉÇ ÕÇÐÊÑÓ
ÍÄÂÆÓÖÒÑÎßÐÑÅÑ ÏÑÏÇÐÕÂ Ë ÆÓ.107

±ÓËÏÇÓÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ä ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄ-
ÐÑÔÕß ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ±ÓËÎÑÉÇÐËË (ÖÓÂÄÐÇÐËâ (±.4) Ë (±.5)).

VI. ¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ×ÑÓÏÞ
£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕß ÖÚÇÕÂ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕÇÌ ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÓË ÄÞâÄÎÇÐËË ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÑÚÇÄËÆÐÂ. ¥ÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÔÇ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞÇ ÂÄÕÑÏÂÕËÊËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔËÔÕÇÏÞ
ÒÑËÔÍÂ ÐÑÄÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÑÆÇÓÉÂÕ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÑÃâÊÂÕÇÎßÐÞØ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐ-
ÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÏÑÎÇÍÖÎ.126, 127

°ÒËÔÂÐËÇ ÕÓÇØÏÇÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ ÍÂÍËÏ-ÎËÃÑ
ÑÆÐËÏ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÏ (ËÎË ÐÂÃÑÓÑÏ
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ) ì ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÔÎÑÉÐÂâ ÊÂÆÂÚÂ. °ÃÔÖÆËÏ ÒÓÑ-
ÔÕÇÌÛÖá ÔËÕÖÂÙËá, ÍÑÅÆÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
ËÏÇáÕ ÑÃÛËÌ ÍÂÓÍÂÔ Ë ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎË Ä ÑÆÐÑÏ Ë
ÕÑÏ ÉÇ ÒÑÎÑÉÇÐËË. £ 1976 Å. £ÇÓÎÖÒ Ô ÔÑÂÄÕ. ÒÓÇÆÎÑÉËÎ
ÐÂÃÑÓ ËÊ ÒâÕË ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ (ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ
STERIMOL) ÆÎâ 243 ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ; ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ
ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎËÔß, ËÔØÑÆâ ËÊ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞØ ÆÎËÐ ÔÄâÊÇÌ Ë
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÖÅÎÑÄ.128 ¿ÕË ÒÓÑÔÕÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÐÂÛÎË ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ ÛËÓÑÍÑÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ Ä ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë
ÔÄÑÌÔÕÄÑ.129 ë 131 ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ Ô ÑÙÇÐÍÑÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ
×ÑÓÏÞ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐ Ä ÓÂÃÑÕÇ 132.

¬ÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÒÓÑÇÍÙËÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÏÑÎÇÍÖÎ ÐÂ ÕÓË ÑÓÕÑÅÑÐÂÎßÐÞØ ÒÎÑÔÍÑÔÕË ÄÒÇÓÄÞÇ ÃÞÎÑ
ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ¿ÌÏÖÓÑÏ 133 ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ËØ ÊÂÒÂØÑÏ. ±ÑÆØÑÆ, ÑÒËÔÞ-
ÄÂáÜËÌ ×ÑÓÏÖ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô ÒÑÏÑÜßá ÛÇÔÕË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ
×ÑÓÏÞ S1 ëS6 , ÑÒËÔÂÐ Ä ÓÂÃÑÕÇ 134.

¤ÎÂÄÐÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ, ÄÑÊÐËÍÂáÜÂâ ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÄ ÕÓÇØÏÇÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ, ÔÄâÊÂÐÂ Ô ËØ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑÌ ÒÑÆÄËÉÐÑÔÕßá. ³
ÒÑâÄÎÇÐËÇÏ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÌ ÑÔË ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ àÍÔ-
ÒÑÐÇÐÙËÂÎßÐÑ ÄÑÊÓÂÔÕÂÇÕ ÚËÔÎÑ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÌ,
ÒÑàÕÑÏÖ ÕÓÇÃÖáÕÔâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ ÑÅÓÂÐËÚÇÐËâ, Â ÕÂÍÉÇ
ÔÒÇÙËÂÎßÐÞÇ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ÑÕÃÑÓÂ ÓÇÂÎßÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÌ Ë
ÔÓÂÄÐÇÐËâ ËØ ×ÑÓÏ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÓâÆ ÏÇÕÑÆÑÄ ÑÙÇÐÍË
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ×ÑÓÏÞ. ¬ÓÂÕÍÑÇ ËØ ÑÒËÔÂÐËÇ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÑ ÐËÉÇ.

MÇÕÑÆ ÆËÔÕÂÐÙËÑÐÐÑÌ ÅÇÑÏÇÕÓËË (distance geometry appro-
ach) ÓÂÊÄËÄÂÇÕÔâ Ô ÍÑÐÙÂ 70-Ø ÅÑÆÑÄ Ë ÒÑÔÕÑâÐÐÑ ÏÑÆË×ËÙË-
ÓÖÇÕÔâ ¬ÓËÒÒÇÐÑÏ Ô ÔÑÕÓ.135 ë 141 ±ÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÞÇ ÛÂÅË
ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ×ÑÓÏÞ ÏÑÎÇÍÖÎ
ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÔÎÇÆÖáÜËÏË ÑÔÐÑÄÐÞÏË àÕÂÒÂÏË.

1. ¤ÇÐÇÓÂÙËâ ÕÓÇØÏÇÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ; ÒÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÂâ ÍÑÐÔÕÓÖÍÙËâ ÔÕÓÑËÕÔâ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÍÓËÔÕÂÎÎÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËØ ÆÂÐÐÞØ Ñ ÆÎËÐÂØ ÔÄâÊÇÌ Ë
ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÖÅÎÂØ.

2. ±ÓËÒËÔÞÄÂÐËÇ ÂÕÑÏÂÏ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ
×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ.

3. °ÙÇÐÍÂ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÑÃÎÂÔÕÇÌ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐ-
ÐÑÅÑ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ.

4. °ÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍË ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÐÂÎÑÉÇÐËÌ
ÏÑÎÇÍÖÎ ÐÂ ÃÂÊÑÄÖá cÕÓÖÍÕÖÓÖ. £ÐÂÚÂÎÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ
ÄÔÇ ÍÑÏÃËÐÂÙËË ÕÓÇØ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÃÂÊÑÄÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ë Ä ÔÓÂÄÐË-
ÄÂÇÏÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ. ±ÑÔÎÇ ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÐÂËÎÖÚÛÇÅÑ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄËâ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ ÏÇÉÆÖ ÍÂÍËÏË-ÎËÃÑ ÕÓÇÏâ ÂÕÑÏÂÏË Ä
ÔÓÂÄÐËÄÂÇÏÑÌ ÒÂÓÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂÎÑÉÇÐËÇ àÕËØ ÕÓÇØ ÒÂÓ
ÂÕÑÏÑÄ ×ËÍÔËÓÖÇÕÔâ Ë ÒÓÑÙÇÔÔ ÔÑÄÏÇÜÇÐËâ Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ
ÔÎÇÆÖáÜËØ ÂÕÑÏÑÄ ÒÓÑÆÑÎÉÂÇÕÔâ.

5. ¡ÐÂÎËÊ ÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ äØÑÓÑÛËØã ÐÂÎÑÉÇÐËÌ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ ÐÂ ÃÂÊÑÄÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÔÑÒÑÔÕÂÄËÕß ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞÇ ×ÑÓÏÞ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÒÓË àÕÑÏ
äÏÂÕÇÓËÂÎËÊÖáÕÔâã ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂØ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÑÌ ×ÑÓÏÞ Ë ÆÂÇÕÔâ ÑÙÇÐÍÂ ÄËÆÂ ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÌ ÔÕÑÓÑÐÞ
ÄÑÊÏÑÉÐÑÅÑ ÓÇÙÇÒÕÑÓÂ.

MÑÆÇÎß ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÌ ÔÕÑÓÑÐÞ.142 ë 144 ¿ÕÑÕ ÒÑÆØÑÆ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÄâÊÞÄÂáÜÖá ÔÕÑÓÑÐÖ ÄÑÊÏÑÉÐÑÅÑ ÓÇÙÇÒÕÑÓÂ ÐÇ Ä
ÄËÆÇ ÕÑÚÇÍ (ÍÂÍ Ä ÒÓÇÆÞÆÖÜÇÏ ÏÇÕÑÆÇ), Â Ä ÄËÆÇ ÐÇÒÇÓÇÍÓÞ-
ÄÂáÜËØÔâ ÑÃÎÂÔÕÇÌ, ÊÂÐËÏÂáÜËØ ÄÔÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ. ±ÓË
ÕÂÍÑÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËË ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÂÉÆÞÌ
ÂÕÑÏ ÄÔÇÅÆÂ ÆÑÎÉÇÐ ÐÂØÑÆËÕßÔâ Ä ÑÆÐÑÌ (Ë ÕÑÎßÍÑ Ä ÑÆÐÑÌ)
ÑÃÎÂÔÕË, Â ÏÑÆÇÎß ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÌ ÔÕÑÓÑÐÞ ÆÑÎÉÐÂ ÄÍÎáÚÂÕß
ÒÇÓÇÚÇÐß ÑÃÎÂÔÕÇÌ (ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ), Ä ÍÑÕÑÓÞØ ÎÑÍÂÎËÊÑÄÂÐ
ÍÂÉÆÞÌ ÂÕÑÏ. ¯Â ÓËÔ. 3,Â Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÂ
ÏÑÆÇÎß ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÌ ÔÕÑÓÑÐÞ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÂâ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËÌ, ÒÓÑâÄÎâáÜËØ ÍÑÐÍÖÓÇÐÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í
ÒÓÑÕÇËÐÖ, ÄÞÆÇÎÇÐÐÑÏÖ ËÊ ÒÇÚÇÐË ÏÞÛÇÌ,145 Â ÐÂ ÓËÔ. 3,b ì
ÏÑÆÇÎß ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÅÑ ÔÄâÊÞÄÂÐËâ ÆÎâ ÃÇÐÊÑÒËÓÇÐÂ.

¡ÐÂÎËÊ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ×ÑÓÏÞ. ¿ÕÑÕ ÒÑÆØÑÆ ÓÂÊÄËÄÂÇÕÔâ Ä
ÒÑÔÎÇÆÐËÇ 15 ÎÇÕ ·ÑÒ×ËÐÅÇÓÑÏ Ô ÔÑÕÓ.146 ë 155 ±ÓÑÙÇÆÖÓÂ
ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ×ÑÓÏÞ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÛÇÔÕË ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎß-
ÐÞØ ÑÒÇÓÂÙËÌ.

1. ¬ÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ Ô ÖÚÇÕÑÏ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÄÓÂ-
ÜÇÐËâ ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÄÔÇØ ÑÆËÐÂÓÐÞØ ÔÄâÊÇÌ Ë ÓÂÔÚÇÕÑÏ
àÐÇÓÅËÌ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÒÑÄÑÓÑÕÂ ÐÂ 10 8. ±ÓË àÕÑÏ ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕÔâ ÏÇÕÑÆÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÏÇØÂÐËÍË Ô ÔËÎÑÄÞÏ ÒÑÎÇÏ,
ÄÍÎáÚÂáÜËÏ ÄÍÎÂÆÞ ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÞØ, ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ, àÎÇÍÕÓÑ-
ÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÔÕÄËÌ Ë, ÅÆÇ àÕÑ ÄÑÊÏÑÉÐÑ, ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊË.

2. °ÕÃÑÓ ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÌ. ²ÇÂÎßÐÞÌ
ÐÂÃÑÓ ÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÌ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÄÞÃÓÂÐÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ ÓÂÊÐÑÔÕË àÐÇÓÅËÌ ÆÎâ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË Ë ÅÎÑÃÂÎßÐÑÅÑ ÏËÐËÏÖÏÂ
àÐÇÓÅËË.

3. £ÞÃÑÓ ÃÂÊÑÄÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ë ÂÍÕËÄÐÑÌ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË
ÒÓË ÒÑÒÂÓÐÑÏ ÔÓÂÄÐÇÐËË ×ÑÓÏ ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ
ÓâÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

a b

3.9AÊ

12.7AÊ

²ËÔ. 3. ®ÑÆÇÎß ÔÄâÊÞÄÂáÜÇÌ ÔÕÑÓÑÐÞ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÒÓÑâÄÎâá-
ÜËØ ÍÑÐÍÖÓÇÐÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÒÓÑÕÇËÐÖ (Â) Ë ÏÑÆÇÎß
ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÅÑ ÔÄâÊÞÄÂÐËâ ÆÎâ ÃÇÐÊÑÒËÓÇÐÂ (b).145
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4. ¯ÂÎÑÉÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎ ÍÂÉÆÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÏÑÅÑ ÓâÆÂ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎÖ ÃÂÊÑÄÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ.

5. ¬ÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ×ÑÓÏ.
±ÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÔØÑÆÔÕÄÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ ×ÑÓÏ:

ÑÃÜËÌ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÌ ÑÃÝÇÏ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËâ (V0),
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÌ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ

V0=Vu\Vv, (10)

ÅÆÇ Vu Ë Vv ì ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÂâ ÊÂÐâÕÑÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎÂÏË
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ Ë ÃÂÊÑÄÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ;

ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÂâ ÏÇÓÂ ÔÕÇÒÇÐË ÔØÑÆÔÕÄÂ Ä ×ÑÓÏÇ ×ÖÐÍÙËË

f0 �
Vu \ Vv

Vu

. (11)

¿ÕË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÐÇ ÔÑÆÇÓÉÂÕ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË Ñ ÄÐÖÕÓËÏÑ-
ÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÔÕË ÍÂÉÆÑÌ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË ÒÂÓÞ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ. ±ÑàÕÑÏÖ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÕÓÇÕËÌ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ ì ËÐÆÇÍÔ
ÑÃÜÐÑÔÕË ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ×ÑÓÏÞ (Ic):

Ic � S�u;v;w� ÿ
DEu

�DE�u�DE�u � DE�v � e��1=2
� (12)

� DEv

�DEv�DE�u � DE�v � e��1=2
,

ÅÆÇ S�u;v;w� ì àÕÑ wV0 ËÎË wf0 , w ì ÒÂÓÂÏÇÕÓ ÔØÑÆÔÕÄÂ
×ÑÓÏÞ, DE ì ÓÂÊÐÑÔÕß ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞØ àÐÇÓÅËÌ,
DE�v =1 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71, DE�u ÒÓËÐËÏÂÇÕÔâ ÓÂÄÐÞÏ 1, 3,
6 ÍÍÂÎ .ÏÑÎß71 Ä ÕÓÇØ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÂØ, e ì ÒÑÒÓÂÄÑÚ-
ÐÞÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ.

¤ËÒÑÕÇÕËÚÇÔÍÂâ ÓÇÛÇÕÍÂ ÂÍÕËÄÐÑÌ ÔÕÑÓÑÐÞ.156 ë 160 £
ÑÔÐÑÄÇ àÕÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÎÇÉËÕ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËÇ Ñ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË
ÑÒËÔÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂÏË ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, ÍÑÕÑÓÑÇ
ÑÐÂ ÊÂÐËÏÂÇÕ, Ë ÒÓËÓÑÆÞ ÂÕÑÏÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÊÂÐËÏÂáÕ àÕÑ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ. ´ÓÇØÏÇÓÐÑÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÍÂÍ
ÐÂÃÑÓ ÓÇÅÖÎâÓÐÑ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÐÞØ ÕÑÚÇÍ Ä ÕÓÇØÏÇÓÐÑÌ
ÓÇÛÇÕÍÇ. ´ÓÂÐÔÎâÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Í ÐÂÃÑÓÖ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÕÑÚÇÍ
ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÒÓË ÔÑØÓÂÐÇÐËË ÕÇØ ÕÑÚÇÍ ÓÇÛÇÕÍË, ÍÑÕÑÓÞÇ
ÐÂØÑÆâÕÔâ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ ÓÂÆËÖÔÑÄ ÍÂÉÆÑÅÑ
ÂÕÑÏÂ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ. ²ÇÊÖÎßÕËÓÖáÜÂâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÓÇÛÇÕÍÂ,
ÔÑÔÕÑâÜÂâ ËÊ ÕÑÚÇÍ, ÐÇÔÇÕ ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÕËÒÇ ÂÕÑÏÑÄ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ Ë ÇÅÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂØ. ´ËÒ ÂÕÑÏÂ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÒÓÑÔÕÑ:
ÂÕÑÏÂÏ, äÃÑÅÂÕÞÏã àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË, ÒÓËÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÊÐÂÚÇÐËÇ
+1, ÂÕÑÏÂÏ, äÃÇÆÐÞÏã àÎÇÍÕÓÑÐÂÏË, ÒÓËÒËÔÞÄÂÇÕÔâ
ÊÐÂÚÇÐËÇ 71, Â äàÎÇÍÕÓÑÐÑÐÇÌÕÓÂÎßÐÞÏã ÂÕÑÏÂÏ ì ÊÐÂÚÇ-
ÐËÇ 0.

°ÙÇÐÍÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÒÑÊËÙËÌ.161 ë 163 £ àÕÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ
ÒÓÑÙÇÔÔ ÔÑÒÑÔÕÂÄÎÇÐËâ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞØ ×ÑÓÏ ÏÑÎÇÍÖÎ
ÕÂÍÉÇ ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ Ô ÒÑËÔÍÂ ÐËÊÍÑàÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËØ ÍÑÐ×ÑÓÏÇ-
ÓÑÄ Ë ÑÕÃÑÓÂ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍË ÖÔÕÑÌÚËÄÞØ ×ÑÓÏ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÓâÆÂ. ±ÑÆ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÒÑÊËÙËÇÌ ÒÑÐËÏÂÇÕÔâ ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍÂâ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËâ, ÔÄâÊÂÐ-
ÐÂâ Ô ÒÓÑâÄÎÇÐËÇÏ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËâ. ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ
ÒÑÊËÙËâ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÐÇÔÍÑÎßÍËÏË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂÏË.

£ÊÄÇÛÇÐÐÞÇ ÙÇÎÑÔÕÐÞÇ ËÐÄÂÓËÂÐÕÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ
(£¸ª®) ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÍÑÐÔÕÓÖËÓÖáÕÔâ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ,
ÚÕÑÃÞ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑ ÑØÄÂÕËÕß ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÕÓÇØÏÇÓÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ Ô ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËÇÏ ÓÂÊÏÇÓÂ, ×ÑÓÏÞ, ÔËÏÏÇÕÓËË
ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ Ä ÐËØ ÂÕÑÏÑÄ.164 ë 169 ¡ÎÅÑÓËÕÏ
ÓÂÔÚÇÕÂ ÄÍÎáÚÂÇÕ ÂÐÂÎËÊ ÅÎÂÄÐÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÑÄ ÙÇÐÕÓËÓÑ-
ÄÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÑÑÓÆËÐÂÕ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÄÊÄÇ-
ÛÇÐÐÑÌ ÍÑÄÂÓËÂÐÕÐÑÌ ÏÂÕÓËÙÞ, ÒÑÎÖÚÂÇÏÑÌ ËÊ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÄÊÄÇÛÇÐÐÞØ ÔØÇÏ ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ.

²ÂÊÎËÚÐÞÇ ÍÑÄÂÓËÂÐÕÐÞÇ ÏÂÕÓËÙÞ Ë ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÅÎÂÄÐÞÇ
ÑÔË ÒÑÎÖÚÂáÕÔâ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÕËÒÂ ÄÊÄÇÛÇÐÐÑÌ ÔØÇÏÞ.
¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÔÎÖÚÂÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÄÊÄÇÛÇÐÐÑÌ

ÔØÇÏÞ ÂÕÑÏÐÞØ ÏÂÔÔ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÕÓÇØ ÅÎÂÄÐÞØ ÑÔÇÌ ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎâáÕ ÅÎÂÄÐÞÇ ÑÔË ËÐÇÓÙËË.

¥Îâ ÍÂÉÆÑÌ ÄÊÄÇÛÇÐÐÑÌ ÔØÇÏÞ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÐÂÃÑÓ
ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËØ ËÐÆÇÍÔÑÄ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ, ÔÒÓÑÇÙËÓÑÄÂÐÐÞØ ÐÂ
ÍÂÉÆÖá ÅÎÂÄÐÖá ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÖ tm (m=1, 2, 3). ªÐÄÂÓËÂÐÕ-
ÐÑÔÕß ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÕÓÂÐÔÎâÙËË
ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕÔâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÑÌ ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ ÍÑÑÓÆË-
ÐÂÕ, Â ËÐÄÂÓËÂÐÕÐÑÔÕß ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í ÄÓÂÜÇÐËáì ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐËÇÏ ÅÎÂÄÐÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ.

¯ÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞÇ £¸ª®-ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÔÑÃÑÌ
ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÇ ËÐÆÇÍÔÞ, ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÏÞÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÍÂÉ-
ÆÑÌ ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÑÌ ÅÎÂÄÐÑÌ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ (1, 2, 3). ¯Ç-
ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞÇ £¸ª®-ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÐÇÒÑÔÓÇÆ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ËÊ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ. ¯ÇÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞÇ
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕ ÑÃÜÖá ×ÑÓÏÖ ÏÑÎÇÍÖÎ, Â
ÍÂÍÂâ-ÎËÃÑ ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ, ÔÄâÊÂÐÐÂâ Ô ÅÎÂÄÐÞÏË ÑÔâÏË, Ä
àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ËÔÚÇÊÂÇÕ.

£ ÒÖÃÎËÍÂÙËâØ 164 ë 169 ÑÒËÔÂÐÞ 11 ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒ-
ÕÑÓÑÄ (l1 , l2 , l3 , W1 , W2 , g1 , g2 , g3 , Z1 , Z2 , Z3), ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖá-
ÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ ÍÂÉÆÑÌ ÄÊÄÇÛÇÐÐÑÌ
ÔØÇÏÞ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÑÃÜÇÇ ÚËÔÎÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞØ £¸ª®-
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÓÂÄÐÑ 66. £ ÔÎÖÚÂÇ ÒÎÑÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÇÑÃØÑ-
ÆËÏÑ ÖÚËÕÞÄÂÕß ÕÑÎßÍÑ ÄÑÔÇÏß ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞØ (l1 , l2 , W1 , W2 ,
g1 , g2 , Z1 , Z2) Ë ÒâÕß ÐÇÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ (T, A, V,
K, D) ÆÎâ ÍÂÉÆÑÌ ÄÊÄÇÛÇÐÐÑÌ ÔØÇÏÞ.

¡ÐÂÎËÊ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ×ÑÓÏÞ.170 ë 174 ¿ÕÑÕ ÏÇÕÑÆ ÃÂÊË-
ÓÖÇÕÔâ ÐÂ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË, ÚÕÑ ×ÑÓÏÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ ÑÃÎÂÍÂ
ÔÑÆÇÓÉËÕ ÄÔá ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÔÄÑÌÔÕÄÂØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ. °Ð ÃÞÎ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ. ±ÑÄÇÓØÐÑÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÓÂÔÚÎÇÐâÇÕÔâ ÐÂ ÑÃÎÂ-
ÔÕË, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËÇÔâ ÎÑÍÂÎßÐÞÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÍÓËÄËÊÐÞ.
£ÞÆÇÎâáÕ ÎÑÍÂÎßÐÞÇ ÄÞÒÖÍÎÖá D2 , ÔÇÆÎÑÑÃÓÂÊÐÖá D1 Ë
ÄÑÅÐÖÕÖá D0 ÑÃÎÂÔÕË. ³ÑÑÕÐÑÛÇÐËâ àÕËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ
ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÅÓÖÒÒÞ ×ÑÓÏ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÍÎáÚÂáÕ ÆÄÖ-,
ÑÆÐÑ- Ë ÐÑÎßÏÇÓÐÞÇ ÖÔÇÚÇÐÐÞÇ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ËÊ
ÒÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË Ä ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÖÆÂÎÇÐËâ ÄÔÇØ
ÑÃÎÂÔÕÇÌ ÆÂÐÐÑÅÑ ÕËÒÂ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, D2, D1 ËÎË D0). ¬ÑÎËÚÇ-
ÔÕÄÇÐÐÂâ ÏÇÓÂ ÔØÑÆÔÕÄÂ ×ÑÓÏ ÕÓÇØÏÇÓÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ÐÂÌÆÇÐÂ ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ËØ ÚËÔÎÑÄÞØ ÍÑÆÑÄ ×ÑÓÏ.
±ÑÔÎÇÆÐââ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÂÄÕÑÏÂÕËÚÇÔÍË Ô ÒÑÏÑ-
Üßá ÍÑÏÒßáÕÇÓÂ ÃÇÊ ÔÖÃÝÇÍÕËÄÐÑÅÑ ÄËÊÖÂÎßÐÑÅÑ ÔÓÂÄÐÇÐËâ
×ÑÓÏ ÑÃÝÇÍÕÑÄ.

±ÓËÏÇÓÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
×ÑÓÏÞ Ä ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄ-
ÐÑÔÕß ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä±ÓËÎÑÉÇÐËË (ÖÓÂÄÐÇÐËâ (±.9) ë (±.12)).

VII. ¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ
¬ÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÒËÔÂÕß ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ
ÒÓË ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËË ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÂâ
ÂÍÕËÄÐÑÔÕß ÏÑÉÐÑ Ô ÒÑÏÑÜßá ÓÂÊÐÑÔÕË ÔÄÑÃÑÆÐÞØ àÐÇÓÅËÌ
(DG) 175, 176

DG=Gf7Gi, (13)

ÅÆÇ Gf Ë Gi ì ÔÄÑÃÑÆÐÂâ àÐÇÓÅËâ ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ Ë ËÔØÑÆÐÑÅÑ
ÔÑÔÕÑâÐËÌ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.

¥ÇÕÂÎËÊÂÙËâ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÄÑÊÏÑÉÐÂ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÓÂÊÐÑÔÕÇÌ
àÐÕÂÎßÒËË (DH) Ë àÐÕÓÑÒËË (DS), ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô DG ÔÑÑÕÐÑÛÇ-
ÐËÇÏ

DG=DH7TDS, (14)

ÅÆÇ T ì ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÓÇÂÍÙËË. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑ ËÊÏÇÓËÄ
ÍÑÐÔÕÂÐÕÖ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ (K), ÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß DG

DG=DG87RT lnK, (15)

ÅÆÇ DG8 ì ÓÂÊÐÑÔÕß ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÓÇÂÍÙËË Ä ÔÕÂÐÆÂÓÕ-
ÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ.

µÔÒÇØË ØËÏËË 68 (6) 1999 561



©ÐÂÚÇÐËâ DG, K, DH Ë DS ÆÎâ ÍÂÍÑÌ-ÎËÃÑ ÓÇÂÍÙËË ËÎË
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑ-
ÓÑÄ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÂÍÕËÄÐÑÔÕß Ä ÍÂÚÇ-
ÔÕÄÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÚÂÔÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ
ÆËÔÔÑÙËÂÙËË ÍËÔÎÑÕ Ë ÑÔÐÑÄÂÐËÌ (pKa).177 ë 180

©ÐÂÚËÕÇÎßÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ, ÑÙÇÐËÄÂÇÏÂâ ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐ-
ÐÞØ ÒÑ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË, ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÍÑÐÔÕÂÐÕ, ÑÒËÔÞÄÂáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÄÎËâÐËÇ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ
ÐÂ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÖá ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.
°ÔÐÑÄÞ àÕÑÅÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËâ ÃÞÎË ÊÂÎÑÉÇÐÞ ¤ÂÏÏÇÕÑÏ, ÖÔÕÂ-
ÐÑÄËÄÛËÏ ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ s (ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ¤ÂÏÏÇÕÂ) ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ 181

sX= lgKX7lgKH, (16)

ÅÆÇ KX ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÆÎâ ÏÇÕÂ- (sm) ËÎË
ÒÂÓÂ-ÊÂÏÇÜÇÐÐÑÌ (sp) ÃÇÐÊÑÌÐÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ, KH ì ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ
ËÑÐËÊÂÙËË ÆÎâ ÃÇÐÊÑÌÐÑÌ ÍËÔÎÑÕÞ Ä ÄÑÆÇ ÒÓË 258³. ¬
ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÍÑÐÔÕÂÐÕ, ÑÒË-
ÔÞÄÂáÜËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÇ ÄÎËâÐËÇ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ,
ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÄÐÖÕÓË- Ë
ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ËÐÆÖÍÙËÑÐÐÂâ (si) Ë ÓÇÊÑ-
ÐÂÐÔÐÞÇ (sr, s+, s7) ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ, ËÐÆÖÍÙËÑÐÐÂâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ
´Â×ÕÂ (s*), ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ³ÄÇÐÂ Ë ­ÂÒÕÑÐÂ (F).182 ë 184

¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË, ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÏÞÇ
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË, ÔÑÔÕÂÄÎâáÕ ÄÂÉÐÖá
ÅÓÖÒÒÖ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ.
¯ÇÑÃØÑÆËÏÑ ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÐÂÊÄÂÕß ËÐÆÇÍÔÞ àÎÇÍÕÓÑ×ËÎßÐÑÌ
(Se) Ë ÐÖÍÎÇÑ×ËÎßÐÑÌ (Sn) ÔÖÒÇÓÆÇÎÑÍÂÎËÊÖÇÏÑÔÕË ÐÂ ÓÇÂÍ-
ÙËÑÐÐÑÏ ÙÇÐÕÓÇ (r), ÑÙÇÐËÄÂÇÏÞÇ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÂÏ:185 ë 187

Se�r� � 2
Xvac
k

X
s�r�

�Csk�2
0:5�EHOMO � ELUMO� ÿ Ek

, (17)

Sn�r� � 2
Xocc
i

X
s�r�

�Csi�2
Ei ÿ 0:5�EHOMO � ELUMO�

, (18)

ÅÆÇ ÚËÔÎËÕÇÎË ÔÑÆÇÓÉÂÕ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÂÕÑÏÐÞØ ÑÓÃËÕÂÎÇÌ,
ÊÐÂÏÇÐÂÕÇÎË ì àÐÇÓÅËË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ.

´ÂÍËÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ, ÍÂÍ äÔÂÏÑÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕßã p(r),185

ÑÕÓÂÉÂáÜÂâ ÄÎËâÐËÇ ËÊÏÇÐÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕË
ÑÓÃËÕÂÎÇÌ ÂÕÑÏÂ ÐÂ ÊÂÓâÆ ÕÑÅÑ ÉÇ ÂÕÑÏÂ:

p�r� � 4
Xocc
i

Xvac
k

X
s�r�

C 2
si C

2
sk

Ek ÿ Ei
, (19)

Ë ÂÕÑÏ-ÂÕÑÏÐÂâ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß p(AB),107 ÑÕÓÂÉÂáÜÂâ
à××ÇÍÕ ËÊÏÇÐÇÐËÌ ÒÓË ÑÆÐÑÏ ÂÕÑÏÇ A ÐÂ ÊÂÓâÆ ÆÓÖÅÑÅÑ
ÂÕÑÏÂ £

p�AB� � 4
X
i

X
a

X
p

X
r

CA
p CA

pa C
B
ri C

B
a

Ei ÿ Ea
, (20)

ÕÂÍÉÇ ÏÑÅÖÕ ÑÒËÔÞÄÂÕß Ë ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ.
¿ÕË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÕÑÉÇ ÐÂÛÎË ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË

ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ.107, 186 ë 188

®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÓÇ×ÓÂÍÙËâ Ë ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß. ±ÓË ÒÑÏÇÜÇ-
ÐËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÄÑ ÄÐÇÛÐÇÇ ÒÑÔÕÑâÐÐÑÇ àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÇ ÒÑÎÇ Ä
ÐÇÌ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÊÂÓâÆÑÄ. ²ÇÊÖÎßÕË-
ÓÖáÜËÌ ÆËÒÑÎßÐÞÌ ÏÑÏÇÐÕ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇÏ

m= aE, (21)

ÅÆÇ a ì ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß, ¦ ì ÐÂÒÓâÉÇÐÐÑÔÕß
àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÎâ. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÂâ ÑÙÇÐÍÂ ÒÑÎâÓËÊÖÇ-
ÏÑÔÕË ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÇÇ ÔÄâÊË Ô ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÑÌ ÓÇ×ÓÂÍÙËÇÌ (MR)

MR � 4pNAa
3

, (22)

(NA ì ÚËÔÎÑ ¡ÄÑÅÂÆÓÑ) Ë ÔÄâÊË ÓÇ×ÓÂÍÙËË Ô ÒÑÍÂÊÂÕÇÎÇÏ
ÒÓÇÎÑÏÎÇÐËâ (n)

MR �MV
n2 ÿ 1

n2 � 2
, (23)

ÅÆÇ MV ì ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÑÃÝÇÏ. °ÙÇÐÍÂ MR Ë a ÒÓÑËÊÄÑ-
ÆËÕÔâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÎËÃÑ ÂÆÆËÕËÄÐÑÔÕË àÏÒËÓËÚÇÔÍË ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐ-
ÐÞØ ÄÍÎÂÆÑÄ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ËÎË ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ,189 ÎËÃÑ Ô
ÒÑÏÑÜßá ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ.190 ±ÓËÏÇÓÞ ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ MR Ë a ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä ÒÖÃÎËÍÂÙËâØ 191 ë 194.

­ËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕß. ³ÂÏÂâ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÐÂâ ÅÓÖÒÒÂ
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÆÎâ ÂÐÂ-
ÎËÊÂ ÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÂÍÕËÄÐÑÔÕß ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÒÑÐâÕËÇÏ ÎËÒÑ-
×ËÎßÐÑÔÕË, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜÇÌ ÕÓÂÐÔÒÑÓÕÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ Ä ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÑÃÝÇÍÕÂØ. £ ÒÑÆÂÄÎâáÜÇÏ ÚËÔÎÇ
ÔÎÖÚÂÇÄ ÆÎâ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË
ÃÇÓÇÕÔâ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ (P) ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÏÑÆÇÎßÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ
ÑÍÕÂÐÑÎ ë ÄÑÆÂ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂ àÕÑÌ ÔËÔÕÇÏÞ ËÔ-
ÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÊÐÂÚÇÐËÇ lgP ÆÎâ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÑÌ ×ÑÓÏÞ ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâ. ³ÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÆÎâ ÍÂÕËÑÐÐÑÌ, ÂÐËÑÐ-
ÐÑÌ ×ÑÓÏ Ë ÙÄËÕÕÇÓ-ËÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÑÃÑÊÐÂÚÂáÕÔâ ËÐÆÇÍ-
ÔÂÏË lgP+, lgP7 Ë lgP+/7 (ÔÏ.195). ²ÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ËÑÐËÊËÓÑ-
ÄÂÐÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ ÏÇÉÆÖ ÑÍÕÂÐÑÎÑÏ Ë ÄÑÆÑÌ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ pKa

ÔÂÏÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ë pH ÔÓÇÆÞ. ¥Îâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÓÂÔÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËâ ÄÇÜÇÔÕÄ Ä ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÔÓÇÆÂØ ÄÏÇÔÕÑ lgP ËÔÒÑÎß-
ÊÖÇÕÔâ ËÐÆÇÍÔ lgD Ô ÖÍÂÊÂÐËÇÏ ÊÐÂÚÇÐËâ pH. £ ÒÑÆÂÄÎâáÜÇÏ
ÚËÔÎÇ ÒÖÃÎËÍÂÙËÌ lgD ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ä×ËÊËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌã ÔÓÇÆÇ Ô
pH 7.4.

£ÊÂËÏÑÔÄâÊß ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ lgD, lgP, lgP+, lgP7 Ë pKa

ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâÏË 196

ÆÎâ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ XH X7+H+

lgD=lgPXH7lg (1+107pKa+pH); (24)

ÆÎâ ÓÂÄÐÑÄÇÔËâ X+H+ XH+

lgD=lgPX7lg (1+107pKa7pH); (25)

ÆÎâ ÓÂÄÐÑÄÇÔËÌ X7+H+ XH+H+ XH�2
lgD=lg (A0+A1+A2), (26)

ÅÆÇ

A0 �
PXÿ

1� 10pKa2ÿpH � 10pKa1� pKa2ÿ 2pH
, (27)

A1 �
PXH

1� 10pHÿpKa2 � 10pKa1ÿpH , (28)

A2 �
PXH�

2

1� 10pHÿpKa1 � 102pHÿpKa2ÿpKa1
. (29)

®ÇÕÑÆÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ÑÙÇÐÍË ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÎËÒÑ-
×ËÎßÐÑÔÕË ÒÑÆÓÑÃÐÑ ÑÒËÔÂÐÞ Ä ÑÃÊÑÓÂØ 197 ë 199.

²ÂÔÚÇÕ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÇÕÔâ ÒÑ ÓÂÊÎËÚÐÞÏ
ÔØÇÏÂÏ, ÄÍÎáÚÂâ ÂÆÆËÕËÄÐÑÔÕß ÄÍÎÂÆÑÄ ÎËÒÑ×ËÎßÐÞØ ÍÑÐ-
ÔÕÂÐÕ ÂÕÑÏÑÄ 200 ËÎË ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ,201, 202 ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑ-
ÊÂÄËÔËÏÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ,203, 204 ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ,205 ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÎßÄÂÕÑØÓÑÏÐÞØ ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÑÄ.206 ¯Â ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÔËÔÕÇÏÇ ÑÍÕÂÐÑÎ ë
ÄÑÆÂ ÄÎËâáÕ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÆÄÂ ×ÂÍÕÑÓÂ ì ÑÃÝÇÏ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ËØ
ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ.207, 208

£ ÓÂÃÑÕÂØ 209, 210 ÆÎâ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÄÍÎÂÆÂ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÑÃÝÇÏÂ Ä ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÕÂÍËÇ
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ, ÍÂÍ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÏÂÔÔÂ MW, ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ
ÑÃÝÇÏ MV, ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕß SA, ËÐÕÇÅÓÂÎ ÔÒÇÍÕ-
ÓÑÄ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ VWI, ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ
ÓÇ×ÓÂÍÙËâ MR Ë ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß a. ¥Îâ
ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÄÍÎÂÆÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ËÔÒÑÎß-

562 °.¡.²ÂÇÄÔÍËÌ



ÊÑÄÂÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ ×ÂÍÕÑÓÑÄ ÆÑÐÑÓÑÄ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÄ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ³d Ë ³a , ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÑÆÓÑÃÐÇÇ ÃÖÆÖÕ
ÑÃÔÖÉÆÇÐÞ ÐËÉÇ. ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ, ÑÒËÔÞÄÂáÜËÇ
ÄÍÎÂÆ ÑÃÝÇÏÂ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÍÑÓÓÇÎËÓÑÄÂÎË ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ, Ä
ÓÇÅÓÇÔÔËÑÐÐÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÏÑÉÐÑ ÄÍÎáÚËÕß ÕÑÎßÍÑ ÑÆËÐ ËÊ
ÐËØ. ¯ÂËÎÖÚÛËÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÃÞÎ ÒÑÎÖÚÇÐ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË
ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË Ë ÔÖÏÏÞ ×ÂÍÕÑÓÑÄ ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑ-
ÔÕË Í ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË (ÔÏ. ±ÓËÎÑÉÇÐËÇ, ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (±.14)).
´ÂÍÑÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÏÖ ÑÒËÔÂÐËá ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÙÇÐËÕß ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÑ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÞÇ ÄÍÎÂÆÞ
ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË Ë ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË Ë ÕÇÏ ÔÂÏÞÏ ÏÑÆË×Ë-
ÙËÓÑÄÂÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÆÎâ ÑÒÕËÏËÊÂÙËË ËØ ÔÄÑÌÔÕÄ.
£ ÕÂÃÎ. 1 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ Ë ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÒÑ
ÖÓÂÄÐÇÐËá (±.14) ÊÐÂÚÇÐËâ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË ÐÇÍÑÕÑÓÞØ
ÎÇÍÂÓÔÕÄ, Â ÕÂÍÉÇ ÄÍÎÂÆÞ Ä ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕß ÆÄÖØ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ.

¡ÐÂÎËÊ ÏÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞØ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ, ÒÓÇÆ-
ÐÂÊÐÂÚÇÐÐÞØ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ lgP (ÔÏ.211 ë 213), ÒÑÍÂÊÂÎ, ÚÕÑ ÕÑÚ-
ÐÑÔÕß ÓÂÔÚÇÕÂ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË ÒÓÑÔÕÞØ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞØ
ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÂâ, Â ÔÎÑÉÐÞØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÎÇÍÂÓÔÕÄ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÏÐÑÅËÇ ×ÖÐÍ-
ÙËÑÐÂÎßÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ, ì ÄÇÔßÏÂ ÐÇÄÞÔÑÍÂâ. ¿ÕÑ ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔ-
ÐËÕß ÕÇÏ, ÚÕÑ Ä ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÐÇ ÕÑÚÐÂâ
ÂÆÆËÕËÄÐÂâ ÔØÇÏÂ ÄÍÎÂÆÑÄ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÔËÔÕÇÏÇ ÑÍÕÂÐÑÎ ë ÄÑÆÂ (oct), Â ÂÆÆËÕËÄÐÑÔÕß
ÎÑÅÂÓË×ÏÑÄ ÄÍÎÂÆÑÄ ÂÕÑÏÑÄ Ë ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ,
ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÑ ÏÂÎÑ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎÇÐËÌ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÔÑÆÇÓÉÂÛËØ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ
ÍÂÕËÑÐÐÞØ Ë(ËÎË) ÂÐËÑÐÐÞØ ÅÓÖÒÒ. £ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ËÏÇÐÐÑ
ÕÂÍËÇ ÆÂÐÐÞÇ ÆÑÎÉÐÞ ÔÑÔÕÂÄÎâÕß ÑÔÐÑÄÖ ÆÎâ ÕÑÚÐÞØ ÓÂÔÚÇ-
ÕÑÄ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË ÔÎÑÉÐÞØ ËÑÐËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

±ÓËÏÇÐÇÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (±.14) Í ÓÂÔÚÇÕÖ ÊÐÂÚÇÐËÌ lgPoct

ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞØ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÓË-
ÄÇÎÑ Í ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËá ÔÎÇÆÖáÜÇÅÑ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ:

lgPoct(àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕ)=1.00 (�0.02) lgPoct(ÓÂÔÚÇÕ), (30)

N=2781, R=0.971, S=0.32 (ÔÏ.è).

³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ ÒÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá (±.14) Ë àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ÖÉÇ ÃÞÎË ÕÇÔÕËÓÑÄÂÐÞ 14 ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÏË ÍÑÏ-
ÏÇÓÚÇÔÍËÏË ÒÓÑÅÓÂÏÏÂÏË, ÆÂÎË ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ:
ÆÎâ 90 ÒÓÑÔÕÞØ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ R=0.993; ÆÎâ 48

ÎÇÍÂÓÔÕÄR=0.935, Â ÆÎâ ÄÔÇØ 138 ÕÇÔÕËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
R=0.971. µÍÂÊÂÐÐÞÇ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÇ ÍÓËÕÇÓËË ÔÑÒÑÔÕÂÄËÏÞ
Ô ÕÂÍËÏË ÆÂÐÐÞÏË ÆÎâ ÎÖÚÛËØ ËÊ ËÔÒÞÕÂÐÐÞØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ. ¿ÕË
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ, Â ÕÂÍÉÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÕß ÒÑÎÐÞÌ pH-
ÊÂÄËÔËÏÞÌ ÒÓÑ×ËÎß ÆÎâ ËÑÐËÊËÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÄËÆÇ-
ÕÇÎßÔÕÄÖáÕ Ä ÒÑÎßÊÖ ÖÍÂÊÂÐÐÑÅÑ ÄÞÛÇ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÒÑÆØÑÆÂ Í ÑÙÇÐÍÇ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË.

£ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ÆÎâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË
ÐÂÓâÆÖ Ô ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞÏË ÄÞÛÇ äÍÎÂÔÔËÚÇÔÍËÏËã ÆÇÔÍÓËÒÕÑ-
ÓÂÏË ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÕÂÍÑÌ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ, ÍÂÍ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË (Molecular Lipophilicity
Potential, MLP),214 ë 218 ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÒËÔÞÄÂáÜËÌ ÎËÒÑ-
×ËÎßÐÑÔÕß Ä ÕÓÇØÏÇÓÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ. £ ÆÂÐÐÑÌ ÕÑÚÍÇ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎâÇÕ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ, ÊÂÍÑÆË-
ÓÑÄÂÐÐÞØ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕßá ÄÔÇØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ. ¥Îâ
ÓÂÔÚÇÕÂ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË ÐÇÑÃØÑÆËÏÞ ÆÄÇ ÍÑÏÒÑ-
ÐÇÐÕÞ ì ÊÐÂÚÇÐËâ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ Ë ×ÖÐÍÙËâ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâ, ÑÒËÔÞÄÂáÜÂâ ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË Ä ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇ 214

MLPk �
XN
i�1

fi fct�dik�, (31)

ÅÆÇ k ì ÏÇÕÍÂ ÆÂÐÐÑÌ ÕÑÚÍË ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, i ì ÏÇÕÍÂ
×ÓÂÅÏÇÐÕÂ, N ì ÑÃÜÇÇ ÚËÔÎÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ, fi ì
ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË i-ÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ, fct ì ×ÖÐÍÙËâ
ÓÂÔÔÕÑâÐËâ, dik ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÏ i Ë ÕÑÚÍÑÌ
k Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ.

®ÐÑÉÇÔÕÄÑ ÒÓËÏÇÓÑÄ ÖÔÒÇÛÐÑÅÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÑÄ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÆÎâ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËâ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÍÐËÅÇ 184 Ë ÔÕÂÕßâØ 214 ë 224.
±ÓËÏÇÓÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ lgPoct Ä ÓÇÅÓÇÔÔËÑÐÐÞØ ÔÑÑÕÐÑÛÇ-
ÐËâØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ (ÂÍÕËÄÐÑÔÕß) ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ±ÓË-
ÎÑÉÇÐËË (ÖÓÂÄÐÇÐËâ (±.14) ë (±.16)).

³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÑ ÒÓÑÙÇÆÖÓ ÓÂÔÚÇÕÂ
ÍÂÍ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ, ÕÂÍ Ë
àÐÇÓÅËÌ ÓÇÂÍÙËÌ ÑÔÐÑÄÞÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËË ÑÃ ÂÆÆË-
ÕËÄÐÑÔÕË ÄÍÎÂÆÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕËÒÑÄ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ 175

DG=DGsolvent+DGconf+DGint+DGmotion, (32)

ÅÆÇ DGsolvent ì ÄÍÎÂÆ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎâ, DGconf ì ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÔÄÑ-
ÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÊÂ ÔÚÇÕ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞØ ËÊÏÇÐÇÐËÌ ÄÑ ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÏÑÎÇÍÖÎÂØ, DGint ì ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ
àÐÇÓÅËË ÊÂ ÔÚÇÕ ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ, DGmotion ì
ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÊÂ ÔÚÇÕ ËÊÏÇÐÇÐËâ ÇÇ ÕÓÂÐÔ-
ÎâÙËÑÐÐÑÌ, ÄÓÂÜÂÕÇÎßÐÑÌ Ë ÍÑÎÇÃÂÕÇÎßÐÑÌ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËØ.

³ÒÇÙË×ËÚÇÔÍËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂáÕÔâ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ ÑÃ ÂÆÆËÕËÄÐÑÔÕË ÄÍÎÂÆÑÄ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÌ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÕËÒÑÄ. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÔÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ
ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÄÐÑÔâÕ
ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÌ (st), àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ (el) à××ÇÍÕÞ Ë ÄÑÆÑÓÑÆ-
ÐÂâ ÔÄâÊß (hb). £ ÓÂÏÍÂØ àÕÑÅÑ ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ ÔÄÑÃÑÆÐÂâ
àÐÇÓÅËâ ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐÂ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ:225

DGint=DGst+DGel+DGhb. (33)

¯ËÉÇ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËâ ÕÓÇØ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ
ÕËÒÑÄ ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ, ÒÓÑÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÐÞ
ËÏÇáÜËÇÔâ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ Ë ÑÒËÔÂÐÞ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞÇ ÒÓÑ-
ÅÓÂÏÏÞ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÑÄ àÐÇÓÅËÌ àÕËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ.

1. ±ÂÓÂÏÇÕÓËÊÂÙËâ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ à××ÇÍÕÑÄ

±ÇÓÄÞÌ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓ Es ÃÞÎ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ´Â×ÕÑÏ.226

±ÓË ËÊÖÚÇÐËË ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË à×ËÓÑÄ ËÏ ÒÑÎÖÚÇÐÑ
ÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ:

´ÂÃÎËÙÂ 1. ¿ÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ Ë ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÎËÒÑ×ËÎß-
ÐÑÔÕË Ë ÄÍÎÂÆÑÄ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ÒÓË
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ.210

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ
P

Ca a
P

Cd a lgP

ÓÂÔÚÇÕ àÍÔÒÇÓË-
ÏÇÐÕ

·ÎÑÓÂÙÇÕÂÏËÆ 3.80 8.00 72.57 1.99 70.59 70.53
¡ÙÇÕÂÎßÆÇÅËÆÑÍÔËÏ 2.64 5.59 71.79 1.39 70.41 70.12
¿ÕÂÐÑÎÂÏËÐ 4.16 6.43 72.82 1.60 71.23 71.30
¯ËÍÑÕËÐÂÏËÆ 5.88 13.19 73.98 3.28 70.71 70.37
¤ËÆÓÑØËÐÑÎËÐ 3.00 11.32 72.04 2.82 0.77 0.59
¥ËÏÇÕËÎÔÖÎß×ËÕ 1.50 10.44 71.02 2.60 1.57 1.77
¡ÙËÍÎÑÄËÓ 10.90 21.44 77.39 5.34 72.06 71.52
³Ç×ÑÒËÓÂÊÑÐ 24.10 60.97 716.34 15.18 71.17 70.84
¶ÕÑÓÖÓÂÙËÎ 5.78 10.32 73.92 2.57 71.36 70.85
¤ËÆÓÑ×ÎÖÏÇÕËÂÊËÆ 9.31 25.16 76.31 6.26 70.06 0.04
±ÂÓÂÙÇÕÂÏÑÎ 5.49 16.01 73.72 3.99 0.26 0.64
£ÂÓ×ÂÓËÐ 7.41 32.83 75.02 8.17 3.14 2.47

è ©ÆÇÔß Ë ÆÂÎÇÇ N, S, R ì ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÇ ÍÓËÕÇÓËË ÖÓÂÄÐÇÐËÌ: N ì
ÚËÔÎÑ ÐÂÃÎáÆÇÐËÌ, S ì ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ, R ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕ
ÍÑÓÓÇÎâÙËË; ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÕÂÍÉÇ ÍÓËÕÇÓËÌ ¶ËÛÇÓÂ (F).
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Es � lg
kR
kMe

, (34)

ÅÆÇ kR Ë kMe ì ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ ÔÍÑÓÑÔÕÇÌ ÅËÆÓÑ-
ÎËÊÂ ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ R1COOR2 Ë MeCOOR3. ±ÓÇÆÒÑÎÂ-
ÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ Ä ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ÐÇÕ ÍÂÍÑÅÑ-ÎËÃÑ
ÄÎËâÐËâ ËÐÆÖÍÙËÑÐÐÑÅÑ Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ à××ÇÍÕÑÄ. £ ÓÂÃÑÕÇ
ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÕÂÃÎËÙÞ ÖÕÑÚÐÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ Es . ±ÓËÏÇÓÞ
ÖÔÒÇÛÐÑÅÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ àÕÑÅÑ ÔÕÇÓËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ
ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä ÔÕÂÕßâØ 15, 184.

£ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÇ à××ÇÍÕÞ ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß
ÑØÂÓÂÍÕÇÓËÊÑÄÂÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ ÓÂÆËÖ-
ÔÑÄ. ¢ÑÎÇÇ ÆÇÕÂÎßÐÂâ ÓÂÊÓÂÃÑÕÍÂ àÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ àÕËØ ÓÂÆËÖÔÑÄ ÒÓÑÄÇÆÇÐÂ ¹ÂÓÕÑ-
ÐÑÏ.182, 227, 228 £ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÑÔÕÑÏ ËÊ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞØ ËÏ
ÏÑÐÑÒÂÓÂÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÏ ÏÇÕÑÆÇ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÌ
ÒÂÓÂÏÇÕÓ v, ÍÑÕÑÓÞÌ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑ-
ÄÞØ ÓÂÆËÖÔÑÄ Ë ÄÞÓÂÉÂÇÕ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÌ à××ÇÍÕ ÒÇÓÄÑÅÑ ÂÕÑÏÂ
ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâ. £ ÔÎÖÚÂÇ ÂÕÑÏÐÞØ ÅÓÖÒÒËÓÑÄÑÍ, ËÏÇáÜËØ
ÓÂÊÐÞÇ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎË ÒÓË ÂÕÑÏÂØ, ÚÇÓÇÊ ÍÑÕÑÓÞÇ äÒÓÑØÑÆËÕã
ÑÔß ÊÂÕÑÓÏÑÉÇÐÐÑÅÑ ÄÐÖÕÓÇÐÐÇÅÑ ÄÓÂÜÇÐËâ, ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ
ÔÕÇÓËÚÇÔÍÑÅÑ à××ÇÍÕÂ ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÕÔâ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ËÎË ÐÂÃÑÓ
à××ÇÍÕËÄÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐ-
ÐÞØ ÓÇÂÍÙËÌ, ËÎË àÏÒËÓËÚÇÔÍËÇ ÒÑ ÔÄÑÇÏÖ ØÂÓÂÍÕÇÓÖ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâ ÓÂÊÄÇÕÄÎÇÐËâ.

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ àÏÒËÓËÚÇÔÍËÌ ÒÑÆØÑÆ ¹ÂÓÕÑÐÂ ÄÍÎáÚÂÇÕ
ÏÐÑÅËÇ ÖÒÓÑÜÇÐËâ Ë ÕÓÇÃÖÇÕ ÄÄÇÆÇÐËâ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÞØ
àÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ Ë ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÄ ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË
ÐÑÄÞØ ÔÇÓËÌ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

±ÑÕÇÐÙËÂÎ ­ÇÐÐÂÓÆ ë¥ÉÑÐÔÂ ÖÚËÕÞÄÂÇÕ ÔÕÇÓËÚÇÔÍÖá
ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÖá ÔÖÏÏÂÓÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ El j ,
ÍÑÕÑÓÂâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ ÍÑÏÃËÐÂÙËâ ÔËÎ ÒÓËÕâÉÇÐËâ Ë
ÑÕÕÂÎÍËÄÂÐËâ 225

E1j �
A

d 12
ÿ B

d 6
, (35)

ÅÆÇ dìÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÒÂÓÑÌ ÐÇÔÄâÊÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ. ¬ÑÅÆÂ
dÏÂÎÑ, ÚÎÇÐA/d 12 ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂÇÕ ÒÓÇÑÃÎÂÆÂÐËÇ ÔËÎ ÑÕÕÂÎÍË-
ÄÂÐËâ Ë, ÍÂÍ ÔÎÇÆÔÕÄËÇ, ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ Elj. ±ÓË
ÃÑÎßÛËØ d ÃÑÎßÛÇ ÚÎÇÐ B/d 6. ®ËÐËÏÂÎßÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ Elj

ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÏÖ ÓÂÔÔÕÑâÐËá ÐÇÔÄâÊÂÐÐÞØ ÂÕÑ-
ÏÑÄ. ±ÑÕÇÐÙËÂÎ ­ÇÐÐÂÓÆ ë¥ÉÑÐÔÂ ÏÑÉÇÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕßÔâ
ÍÂÍ ÔÂÏÑÔÕÑâÕÇÎßÐÞÌ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ, Â ÕÂÍÉÇ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÄÍÎÂÆÂ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÌ Ä ÑÃÜÖá àÐÇÓÅËá ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÍÂÍ
ÒÑÍÂÊÂÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ 229, ÆÎâ ÓâÆÂ ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ à×ËÓÑÄ ÖÍÔÖÔÐÑÌ
ÍËÔÎÑÕÞ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÌ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÌ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ ­ÇÐÐÂÓÆ ë¥ÉÑÐÔÂ, ØÑÓÑÛÑ ÍÑÓÓÇÎËÓÖÇÕ Ô ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓÑÏ ´Â×ÕÂ Es .

2. °ÒËÔÂÐËÇ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ

¥Îâ ÓÂÔÚÇÕÂ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕÔâ ÊÂÍÑÐ ¬ÖÎÑÐÂ ÆÎâ ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÞØ ÐÂ ÂÕÑÏÂØ ÕÑÚÇÚ-
ÐÞØ ÊÂÓâÆÑÄ, Â ÕÂÍÉÇ ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÏÇØÂÐËÍË.175

±ÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÔÇÅÆÂ ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ
Í àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏ V(Ri) ÒÓËÏÇÐâáÕ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ (molecular
electrostatic potential, MEP), ÍÑÕÑÓÞÌ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß Ä
ÍÂÉÆÑÌ ÕÑÚÍÇ R ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, ÑÍÓÖÉÂáÜÇÅÑ ÏÑÎÇÍÖÎÖ,230

V�Ri� � ÿ
�

d�R�
jRi ÿ Rj dr�

X ZI

jRi ÿ RIj
, (36)

ÅÆÇ d(R) ì àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß, r ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ, ZI ì
ÊÂÓâÆÞ âÆÇÓ, RI ì ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ âÆÇÓ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ
ÓÂÔÚÇÕÂ MEP ÏÑÉÐÑ ÅÓÂ×ËÚÇÔÍË ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß Ô ÒÑÏÑÜßá
ÍÂÓÕ. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÍÂÓÕ MEP ÓâÆÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ËÏÇáÜËØ ÑÆËÐ
Ë ÕÑÕ ÉÇ ÕËÒ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË (ÒÓËÏÇÓÞ ÕÂÍËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÔÏ. Ä

ÓÂÃÑÕÂØ 231 ë 235), ÏÑÉÇÕ ÑÍÂÊÂÕßÔâ ÒÑÎÇÊÐÞÏ ÆÎâ ÔÖÉÆÇÐËâ Ñ
ØÂÓÂÍÕÇÓÇ ÔÒÇÙË×ËÚÇÔÍËØ àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÌ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÏËÛÇÐßá ÆÎâ ÂÍÕËÄ-
ÐÑÔÕË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÕËÒÂ. °ÆÐÂÍÑ ÊÆÇÔß ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ
ÒÑÏÐËÕß Ñ ÔÖÃÝÇÍÕËÄÐÑÔÕË ÄËÊÖÂÎßÐÑÅÑ ÔÓÂÄÐÇÐËâ.

£ ÒÑÔÎÇÆÐËÇ ÅÑÆÞ ËÐÕÇÐÔËÄÐÑ ÓÂÊÄËÄÂáÕÔâ ×ÑÓÏÂÎßÐÞÇ
ÒÑÆØÑÆÞ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ, ÔÄâ-
ÊÂÐÐÞØ Ô àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏË. ±ÓÇÉÆÇ
ÄÔÇÅÑ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÖÒÑÏâÐÖÕß Ñ ÏÇÓÂØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÍÄÂÐ-
ÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ (molecular quantum similarity
measures, MQSM).236 ë 239 £ àÕÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔ-
ÍÑÇ ÒÑÆÑÃËÇ ÆÄÖØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÄÞâÄÎâÇÕÔâ ÒÓË ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐËË
×ÖÐÍÙËÑÐÂÎÂ ÑÕ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ (ZAB(O)):

ZAB(O)=
�
rA(r1)O(r1,r2)rB(r2) dr1dr2, (37)

ÅÆÇ rA(r1), rB(r2) ì àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎ A Ë B,
O ì ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑ-ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÌ ÑÒÇÓÂÕÑÓ. ®ÑÅÖÕ ÃÞÕß
ÄÞÃÓÂÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÑÒÇÓÂÕÑÓÞ. µÆÑÃÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß ÑÒÇÓÂ-
ÕÑÓ Ä ×ÑÓÏÇ

O(r1,r2)= d(r17r2), (38)

ÍÑÕÑÓÂâ ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏËÓÖÇÕ ËÐÕÇÅÓÂÎ Ä ÖÓÂÄÐÇÐËË (37) Ä ËÐÕÇ-
ÅÓÂÎ ÑÕ ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ Ä ÆÂÐÐÑÌ
ÒÂÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎ

ZAB=

�
rA(r)rB(r) dr. (39)

¦ÔÎË ÔÓÂÄÐËÄÂÇÏÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ A Ë B ÑÆËÐÂÍÑÄÞ, ÕÑ
ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÏÇÓÂ ÔÂÏÑÒÑÆÑÃËâ

ZAA=

�
r2A(r) dr. (40)

®ÇÓÂ ÔÂÏÑÒÑÆÑÃËâ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÆÎâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ËÐÆÇÍ-
ÔÑÄ ÔØÑÆÔÕÄÂ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÅÖÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕßÔâ ÍÂÍ ÐÑÓÏÂÎË-
ÊÑÄÂÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ MQSM. ±ÇÓÄÞÏ ËÐÆÇÍÔÑÏ ÔØÑÆÔÕÄÂ ÃÞÎ
ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ËÐÆÇÍÔ ¬ÂÓÃÑ 240

CAB �
ZAB

�ZAAZBB�1=2
. (41)

¦ÅÑ ÊÐÂÚÇÐËâ ËÊÏÇÐâáÕÔâ ÑÕ ÐÖÎâ (ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ÐÇÔØÑ-
ÉËØ ÏÑÎÇÍÖÎ) ÆÑ ÇÆËÐËÙÞ (ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ËÆÇÐÕËÚÐÞØ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ). ±ÓËÏÇÓÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ËÐÆÇÍÔÂ ¬ÂÓÃÑ ÆÎâ ÄÞâÄÎÇÐËâ
ÔØÑÆÔÕÄÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÒÖÃÎËÍÂ-
ÙËâØ 241 ë 244.

3. ¬ÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Í
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ

£ÑÆÑÓÑÆÐÂâ ÔÄâÊß ËÏÇÇÕ ÑÒÓÇÆÇÎâáÜÇÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ Ä ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËË ÏÐÑÅËØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ Ë ËÑÐÐÞØ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ Ä ÄÂÉÐÞØ
ØËÏËÚÇÔÍËØ Ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÂØ, ÄÍÎáÚÂâ ×ÇÓÏÇÐÕÂ-
ÕËÄÐÞÌ ÍÂÕÂÎËÊ. ¯ÂËÃÑÎÇÇ âÓÍËÌ ÒÓËÏÇÓ, ÒÑÍÂÊÞÄÂáÜËÌ
ÄÂÉÐÖá ÓÑÎß ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË Ä ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÔËÔÕÇÏÂØ,
ÒÓËÄÇÆÇÐ Ä ÏÑÐÑÅÓÂ×ËË 245 ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË ÒÓÑÙÇÔÔÂ ÓÇÒÎËÍÂ-
ÙËË ¥¯¬. ¿ÕÑÕ ÒÓÑÙÇÔÔ ÔÑÒÓÑÄÑÉÆÂÇÕÔâ ÐÑÄÞÏ ÑÃÝÇÆËÐÇ-
ÐËÇÏ ÒÖÓËÐÑÄÞØ Ë ÒËÓËÏËÆËÐÑÄÞØ ÑÔÐÑÄÂÐËÌ ÒÖÕÇÏ
ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÆÄÖØ (ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÂÆÇÐËÐÂ Ë ÕËÏËÐÂ) ËÎË ÕÓÇØ
(ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ ÅÖÂÐËÐÂ Ë ÙËÕÑÊËÐÂ) ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ. ±ÓÑ-
ÄÇÆÇÐÐÞÌ ±ÑÎËÐÅÑÏ ÆÂÉÇ ÄÇÔßÏÂ ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÞÌ ÓÂÔÚÇÕ
ÓÂÊÐÑÔÕË ÔÄÑÃÑÆÐÞØ àÐÇÓÅËÌ àÕÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
(ÒÓËÐËÏÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÑÆÐÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÂâ ÔÄâÊß ÆÂÇÕ ÄÞËÅÓÞÛ Ä
àÐÇÓÅËË Ä 20 Í¥É .ÏÑÎß71) ÒÓÑÆÇÏÑÐÔÕÓËÓÑÄÂÎ, ÚÕÑ ÖÍÂÊÂÐ-
ÐÂâ ÔËÔÕÇÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÇÕ ÑÕÐÑÛÇÐËÇ
ÚËÔÇÎ äÒÓÂÄËÎßÐÞØã Ë äÐÇÒÓÂÄËÎßÐÞØã ÓÂÔÒÑÊÐÂÄÂÐËÌ ÍÂÍ
ÆÇÔâÕß ÏËÎÎËÑÐÑÄ Í ÑÆÐÑÏÖ!

¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ ÔÕÑÎß ÄÂÉÐÖá ÓÑÎß ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË Ä
×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËË ÔÄÑÌÔÕÄ ÄÇÜÇÔÕÄ, ÖÚÇÕ àÕÑÅÑ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓ-

564 °.¡.²ÂÇÄÔÍËÌ



ÐÑÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÆÑ ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ ÄÓÇÏÇÐË ÑÔÖÜÇÔÕÄÎâÎÔâ
ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ ËÐÆËÍÂÕÑÓÐÑÌ ÒÇÓÇÏÇÐ-
ÐÑÌ.12, 13, 246 ë 248 ±ÑàÕÑÏÖ Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÑ
ÆÇÕÂÎßÐÑ ÑÃÔÖÆËÕß ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ Í ÑÒËÔÂÐËá
ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË.

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÖÓÂÄÐÇÐËá (14), ÆÎâ ÒÑÎÐÑÅÑ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÒÂÓÂ ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÑÄ ì àÐÕÂÎßÒËâ Ë àÐÕÓÑÒËâ ËÎË àÐÕÂÎßÒËâ Ë ÔÄÑÃÑÆÐÂâ
àÐÇÓÅËâ. £ÑÊÏÑÉÐÞ ÚÇÕÞÓÇ ÍÑÏÃËÐÂÙËË ËÊÏÇÐÇÐËÌ àÐÕÂÎß-
ÒËË (DH) Ë àÐÕÓÑÒËË (DS).249 ë 252 °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÂÄÕÑÓÞ
ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ÓÂÃÑÕ, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞØ ËÊÖÚÇÐËá ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ
ÔÄâÊÇÌ Ä ÍÑÏÒÎÇÍÔÂØ, ËÊÏÇÐÇÐËÇÏ àÐÕÓÑÒËË ÎËÃÑ ÒÓÇÐÇÃÓÇ-
ÅÂáÕ ÄÑÑÃÜÇ, ÎËÃÑ ÔÚËÕÂáÕ ÇÅÑ ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÞÏ ËÊÏÇÐÇ-
ÐËá àÐÕÓÑÒËË. °ÅÓÖÃÎÇÐÐÑÔÕß ÕÂÍÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÑÚÇÄËÆÐÂ ËÊ
ÒÓËÏÇÓÑÄ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ Ä ÑÃÊÑÓÇ 251.

²ÂÊÄËÕËÇ àÏÒËÓËÚÇÔÍËØÛÍÂÎ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕ-
ÓÑÄ ÐÂÚÂÎÑÔß Ä 1960 ÅÑÆÞ. ²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÆÄÂ ÒÑÆØÑÆÂ ì
ÂÆÆËÕËÄÐÑ-ÏÖÎßÕËÒÎËÍÂÕËÄÐÞÌ Ë ÏÖÎßÕËÒÎËÍÂÕËÄÐÞÌ. £
ÔÎÖÚÂÇ ÂÆÆËÕËÄÐÑ-ÏÖÎßÕËÒÎËÍÂÕËÄÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ËÊÏÇÐÇÐËÇ
àÐÕÂÎßÒËË ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ
ÛÇÔÕßá ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË 253 ë 255

7DHhb= eAeB+ cAcB+ tAtB, (42)

ÅÆÇ eìÒÂÓÂÏÇÕÓ, ÔÄâÊÂÐÐÞÌ Ô àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÏ ÄÍÎÂÆÑÏ,
Ô ì ÒÂÓÂÏÇÕÓ, ÔÄâÊÂÐÐÞÌ Ô ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇÏ,
t ì ÒÂÓÂÏÇÕÓ, ÔÄâÊÂÐÐÞÌ Ô ÒÇÓÇÐÑÔÑÏ ÊÂÓâÆÂ, ËÐÆÇÍÔÞ ¡ Ë £
ÑÕÐÑÔâÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ Í ÎßáËÔÑÄÔÍËÏ ÍËÔÎÑÕÂÏ (ÆÑÐÑÓÞ
ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË) Ë ÑÔÐÑÄÂÐËâÏ (ÂÍÙÇÒÕÑÓÞ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊË). £ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß ÑÕÔÖÕÔÕÄÖáÕ ÕÑÚÐÞÇ ÔÄÇÆÇ-
ÐËâ Ñ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÑÆÐÑÅÑ ËÊ ÒÂÓÕÐÇÓÑÄ ÒÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËá (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÓÇÙÇÒÕÑÓÂ, ÃËÑÏËÛÇÐË). ¿ÕÑ
ÑÃÔÕÑâÕÇÎßÔÕÄÑ ÊÂÕÓÖÆÐâÇÕ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ (42).
¢ÑÎÇÇ ÛËÓÑÍÑÇ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐËÇ ÒÑÎÖÚËÎ ÏÇÕÑÆ ÑÒËÔÂÐËâ
ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÏÖÎßÕËÒÎËÍÂÕËÄÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ. ¿ÐÕÂÎßÒËâ ÄÑÆÑÓÑÆ-
ÐÑÌ ÔÄâÊË ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÖÓÂÄÐÇÐËÇÏ 256

DHij=DH11Pi E j, (43)

ÅÆÇ DH11 ì ËÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÕÂÎßÒËË ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÄÑÆÑÓÑÆ-
ÐÑÌ ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ ×ÇÐÑÎÑÏ Ë ÆËàÕËÎÑÄÞÏ à×ËÓÑÏ (ÔÕÂÐÆÂÓÕ-
ÐÞÇ ÒÂÓÕÐÇÓÞ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË) Ä ÚÇÕÞÓÇØØÎÑÓËÔÕÑÏ
ÖÅÎÇÓÑÆÇ,æ Pi ì ÃÇÊÓÂÊÏÇÓÐÞÌ ×ÂÍÕÑÓ i-ÆÑÐÑÓÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊË, E j ì×ÂÍÕÑÓ j-ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË.

¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ ËÊÏÇÐÇÐËâ DHij ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÕÂÍÉÇ
ÆÑÐÑÓÐÞÌ (Ed) Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞÌ (EÂ) ×ÂÍÕÑÓÞ àÐÕÂÎßÒËË ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË, ËÏÇáÜËÇ ÒÓÑÕËÄÑÒÑÎÑÉÐÞÇ ÊÐÂÍË,92, 257

DHij=DH11EdEÂ. (44)

©ÐÂÚÇÐËâ Ed Ë EÂ ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÐÇÌÕÓÂÎßÐÞØ Ë ËÑÐËÊË-
ÓÑÄÂÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÑÙÇÐÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 258 ë 270.

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÃÞÎË ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ
ËÊÏÇÐÇÐËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË (DG) ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË 271, 272

DG= a³d³Â+ a0, (45)

ÅÆÇ a Ë a0 ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ, ³d Ë ³Â ì ÆÑÐÑÓÐÞÇ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓ-
ÐÞÇ ×ÂÍÕÑÓÞ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË; Â ÕÂÍÉÇ
ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ (K) ÆÎâ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊË 273 ë 276

lgK= b a b+ b 0, (46)

ÅÆÇ b Ë b 0ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ, a Ë bìÆÑÐÑÓÐÞÇ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞÇ
×ÂÍÕÑÓÞ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË. £

ÓÂÃÑÕÇ 277 ÑÙÇÐÇÐÑ ÃÑÎßÛÑÇ ÚËÔÎÑ ÊÐÂÚÇÐËÌ b ÆÎâ ×ÑÔ×Ñ-
ÓËÎßÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÑ ÆÂÐÐÞÏ ÒÖÃÎËÍÂÙËÌ 261 ë 263. ³ ÖÚÇ-
ÕÑÏ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ËÊÏÇÐÇÐËâ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË Ë ÍÑÐÔÕÂÐÕ
(ÔÏ. ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (15)) ÐÂÌÆÇÐÑ, ÚÕÑ ÓÂÊÎËÚËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (45) Ë
(46) ÊÂÍÎáÚÇÐÑ Ä ÍÑà××ËÙËÇÐÕÇ 2.302RT. £ ÔÎÖÚÂÇ ÑÆÐÑÅÑ Ë
ÕÑÅÑ ÉÇ ÏÂÔÔËÄÂ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ Ë ÏÇÕÑÆÂ ÑÙÇÐÍË
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÆÑÎÉÐÂ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÕß ÔÕÓÑÅÂâ
ÍÑÓÓÇÎâÙËâ ÏÇÉÆÖ ³d Ë a, ³Â Ë b. °ÃÜÇÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËË
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ Ed Ë ³d , Â ÕÂÍÉÇ EÂ Ë ³Â ÐÇ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐÑ, ÑÆÐÂÍÑ
ÆÎâ ÑÕÆÇÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ àÕË ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÍÑÓÓÇÎË-
ÓÖáÕ.272

²ÂÊÄËÕËÇ Ë ÖÔÒÇÛÐÑÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞØ ÄÞÛÇ
àÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÒÑÆØÑÆÑÄ ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÎËÛß ÒÓË ÓÂÔÛËÓÇÐËË
ÃÂÊÞ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÍÇ ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË. ¥ÇÕÂÎßÐÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÑÃÛËÓÐÑÌ ÃÂÊÞ ÕÂÍËØ
ÆÂÐÐÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÑ Ä ÔÕÂÕßÇ 210. ¥Îâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÊÐÂÚÇÐËÌ ³Â Ë
³d ÃÞÎË ÑÕÑÃÓÂÐÞ 414 ÆÑÐÑÓÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË Ë 1298
ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÄ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØ ËÏÇÎËÔß àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÕÇÓ-
ÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ô ÐÇÔÍÑÎßÍËÏË
ÒÂÓÕÐÇÓÂÏË.251 ³ÑÔÕÂÄÎÇÐÐÂâ ÏÂÕÓËÙÂ ÔÑÆÇÓÉÂÎÂ 414 ÔÕÑÎÃ-
ÙÑÄ Ë 1298 ÔÕÓÑÍ. ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÒÓÑÄÇÔÕË ÔÕÓÑÅËÌ ÓÂÔÚÇÕ
ÊÐÂÚÇÐËÌ ³Â Ë ³d .

±ÓËÄÇÆÇÏ ÊÐÂÚÇÐËâ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓ-
ÅËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

£ÂÉÐÑ ÒÑÆÚÇÓÍÐÖÕß, ÚÕÑ ËÐÕÇÓÄÂÎÞ ÊÐÂÚÇÐËÌ ×ÂÍÕÑÓÑÄ
ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ×ÖÐÍ-
ÙËÑÐÂÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂáÕÔâ (ÕÂÃÎ. 2). ¿ÕÑ ÔÄËÆÇ-
ÕÇÎßÔÕÄÖÇÕ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎË ÒÓË ÆÑÐÑÓÐÑÏ ËÎË
ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÏ ÂÕÑÏÇ ËÅÓÂáÕ ËÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÑ ÄÂÉÐÖá ÓÑÎß Ä
×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËË ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË àÕËØ ÂÕÑÏÑÄ Í ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËá
ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË.

³ÓÂÄÐÇÐËÇ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ àÐÕÂÎßÒËË Ë
ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÔÑ ÊÐÂÚÇÐËâÏË, ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÏË Ô ËÔÒÑÎß-

´ÂÃÎËÙÂ 2. ®ËÐËÏÂÎßÐÞÇ Ë ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ×ÂÍÕÑÓÑÄ ÔÄÑ-
ÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞØ
ÅÓÖÒÒËÓÑÄÑÍ.

¥ÑÐÑÓÞ Cmin
d Cmax

d ¡ÍÙÇÒÕÑÓÞ Cmin
a Cmax

a

ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊË ÔÄâÊË

R1R2R3C7H 72.06 70.12 R7O7R 0.78 2.01
RS7H 71.92 70.24 R7S7R 0.57 1.51
R1R2N7H 73.32 70.50 R1R2R3N 0.58 3.65
PhO7H 74.24 70.76 RC:N 0.55 2.77
AlkO7H 73.50 71.06 R1R2R3P=O 2.40 4.02
RC(O)O7H 74.78 72.50 R1R2S=O 1.16 3.25

æ ¢ÑÎßÛËÐÔÕÄÑ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ ÒÑ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÍÇ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË
ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ Ä ÚÇÕÞÓÇØØÎÑÓËÔÕÑÏ ÖÅÎÇÓÑÆÇ. ¿ÕÑÕ ÓÂÔÕÄÑÓËÕÇÎß ÐÇÒÑ-
ÎâÓÐÞÌ, ÒÑàÕÑÏÖ ÖÆÑÃÇÐ ÆÎâ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËâ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÑÒËÔÞÄÂÇÏÞØ
ÐËÉÇ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ ×ÂÍÕÑÓÑÄ.

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ Cd ³ÑÇÆËÐÇÐËÇ Ca

CF3COOH 74.78 CCl3CN 0.55
CCl3COOH 74.75 C4H9Cl 0.60
CHCl2COOH 74.28 C6H5OCH3 1.07
3,5-(NO2)2C6H3OH 74.09 CH3OH 1.76
C6F5COOH 73.82 CH3C(O)CH3 1.92
3-NO2C6H4OH 73.49 (CH3)2SO2 2.01
(CF3)2CHOH 73.31 C5H5N 2.45
CF3C(O)NHC(O)CF3 72.98 (C2H5)3N 2.57
C6H5OH 72.50 (CH3)2NC(O)N(CH3)2 2.96
CH(CN)2Br 72.06 (CH3)2SO 3.13
4-NO2C6H4NH2 71.82 (C6H5)3PO 3.65
CH3C(O)SH 71.62 [(CH3)2N]3PO 4.00
C2H5OH 71.42 (C4H9)2NO 4.25
C6H5NH2 71.04
CHCl3 70.81
2-CH3C6H5NH2 70.50
C2H5SH 70.24
C6H5:CH 70.12

µÔÒÇØË ØËÏËË 68 (6) 1999 565



ÊÑÄÂÐËÇÏ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (44) Ë (45), ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ ÂÆÇÍÄÂÕÐÑÔÕß
ÏÖÎßÕËÒÎËÍÂÕËÄÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÆÎâ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂ-
ÐËâ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÍË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË 251

DH(ÓÂÔÚÇÕ)=70.49 (�0.29)+0.99 (�0.08)DH(àÍÔÒ.), (47)

N=2787, R=0.970, S=2.40, F=44350,

DG(ÓÂÔÚÇÕ)=70.07 (�0.12)+1.04 (�0.05)DG(àÍÔÒ.), (48)

N=3301, R=0.991, S=1.12, F=175000.

£ ÔÎÖÚÂÇ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÅÑ ÄÍÎÂÆÂ ÒÇÓÇÐÑÔÂ ÊÂÓâÆÂ Ä ÄÑÆÑ-
ÓÑÆÐÖá ÔÄâÊß ÍÂÍÑÅÑ-ÎËÃÑ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ÄÑÊÏÑÉÐÞ
ÑÕÍÎÑÐÇÐËâ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞØ ÕÂÍËÏ ÔÒÑÔÑÃÑÏ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÑÕ àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ.278

©ÐÂâ ³d ÆÎâ 414 ÆÑÐÑÓÑÄ Ë ³Â ÆÎâ 1298 ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÄ
ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË, ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ÊÐÂÚÇÐËâ DGhb ÆÎâ
537372 ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ Ô ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊßá. ±ÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËË ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ Ä ÓÂÔÚÇÕÂØ ÍÑÐÔÕÂÐÕ ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËâ
ÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ a ÆÎâ 150 ÆÑÐÑÓÑÄ
Ë b ÆÎâ 500 ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË, ÚÕÑ ÆÂÎÑ ÄÑÊÏÑÉ-
ÐÑÔÕß ÓÂÔÔÚËÕÂÕß Khb ÆÎâ 75000 ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÄ.279

¥Îâ ÏÖÎßÕËÒÎËÍÂÕËÄÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÕÇÓÏÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍËØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÙÇÎÞÌ ÓâÆ ÆÇÔÍÓËÒ-
ÕÑÓÑÄ, ÄÍÎáÚÂâ ÆÑÐÑÓÐÞÇ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞÇ ×ÂÍÕÑÓÞ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ
àÐÇÓÅËË Ë àÐÕÂÎßÒËË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÆÎâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔËÎß-
ÐÑÅÑ ÆÑÐÑÓÐÑÅÑ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÅÑ ÙÇÐÕÓÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ (³max

a ,
³max

d , Emax
a , Emax

d ), ÔÖÏÏÖ ×ÂÍÕÑÓÑÄ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓÅËË Ë
àÐÕÂÎßÒËË ÆÎâ ÄÔÇØ ÆÑÐÑÓÐÞØ ËÎË ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞØ ÙÇÐÕÓÑÄ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ ì

P
³Â ,

P
³d ,

P
EÂ ,

P
Ed, ÊÐÂÚÇÐËâ ÒÑÔÎÇÆÐËØ

ÚÇÕÞÓÇØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ, ÆÇÎÇÐÐÞØ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÏÂÔÔÖ
(
P

³Â/MW,
P

³d/MW,
P

EÂ/MW,
P

Ed/MW).280, 281 µÍÂÊÂÐ-
ÐÞÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÃÞÎË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÆÎâ ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ
ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ ÒÓË ËÊÖÚÇÐËË ÕÂÍËØ ÔÎÑÉ-
ÐÞØ ÒÓÑÙÇÔÔÑÄ, ÍÂÍ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇ,91, 282 ë 286 ÓÂÔÕÄÑ-
ÓËÏÑÔÕß Ä ÄÑÆÇ,210 ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕß,210 ËÐÅËÃËÓÑÄÂÐËÇ
ØÑÎËÐàÔÕÇÓÂÊÞ,287, 288 ËÐÅËÃËÓÑÄÂÐËÇ ÔËÔÕÇÏÞ ÑÃÓÂÕÐÑÅÑ ÊÂ-
ØÄÂÕÂ ÆÑ×ÂÏËÐÂ,289 ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÍËÒÇÐËâ ÖÅÎÇÄÑ-
ÆÑÓÑÆÑÄ Ë ÍËÔÎÑÕ,290 ËÐÔÇÍÕËÙËÆÐÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß ÂÊÑÕ- Ë
×ÑÔ×ÑÓÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ,291 ËÑÐÑ×ÑÓÐÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß
ÏÂÍÓÑÙËÍÎÑÄ,292 ×ÖÐÅËÙËÆÐÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß ×ÇÐÑÎÑÄ Ë b-ÂÆÓÇÐ-
àÓÅËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß ×ÇÐËÎàÕËÎÂÏËÐÑÄ,280 ÒÓÑÕËÄÑÄÑÔÒÂ-
ÎËÕÇÎßÐÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß ÂÎËÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÍËÔÎÑÕ Ë ×ÇÐÑÎÑÄ,293

ÕÑÍÔËÚÐÑÔÕß ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í Golden orfe ésh,294 ÒÓÑÐËÙÂÇ-
ÏÑÔÕß ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÏÇÏÃÓÂÐ.210, 295 ¥ÇÔÍÓËÒ-
ÕÑÓÞ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ×ÂÍÕÑÓÂØ a Ë b, ÑÒËÔÂÐÞ Ä ÑÃÊÑÓÇ 279.
³ØÑÆÐÞÇ ËÐÆÇÍÔÞ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐÞ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 296.

VIII. ªÐÆËÍÂÕÑÓÐÞÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ
±ÓË ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËË ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ
(ÂÍÕËÄÐÑÔÕß) ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑÇ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐËÇ ÒÑÎÖÚËÎË ËÐÆË-
ÍÂÕÑÓÐÞÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ (ËÐÑÅÆÂ ËØ ÐÂÊÞÄÂáÕ ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ de
novo). °ÕÐÇÔÕË àÕË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ Í ÍÂÍÑÏÖ-ÎËÃÑ ÑÆÐÑÏÖ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÏÖ ÍÎÂÔÔÖ ÕÓÖÆÐÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÑÐË ÏÑÅÖÕ ÍÑÆËÓÑ-
ÄÂÕß Ä ÐÇâÄÐÑÏ ÄËÆÇ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÆÑÐÑÓÑÄ ËÎË ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊË, ÐÂÎËÚËÇ ËÎË ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÄÐÖÕÓË
ÏÑÎÇÍÖÎ, ÑÓÕÑ-à××ÇÍÕÞ, ÙËÔ ëÕÓÂÐÔ- ËÎË ÔÕÇÓÇÑËÊÑÏÇÓËá,
ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ Ë Õ. Æ.).

£ ÑÃÊÑÓÇ 297 ÒÑÍÂÊÂÐÂ ÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÑÔÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ Ä
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÎÖÚÂâØ ËÐÆËÍÂÕÑÓÐÞØ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ. ´ÂÍ, ÆÎâ ÆÄÖØ
ÄÞÃÑÓÑÍ ÒÂÒÂËÐÑÄÞØ ÎËÅÂÐÆÑÄ ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÔØÑÆÐÞÇ
ÆÄÖØÒÂÓÂÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ (ÔÏ. ±ÓËÎÑÉÇÐËÇ, ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâ (±.7) Ë (±.8)) Ô ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÎËÊÍËÏË ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂÏË
ÒÓË MR Ë s, ÐÑ Ô ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË
ÔÄÑÃÑÆÐÞØ ÚÎÇÐÑÄ. ¬ÑÏÃËÐËÓÑÄÂÐËÇ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ Ë
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ËÐÆËÍÂÕÑÓÐÑÌ ÒÇÓÇÏÇÐÐÑÌ I (I=1 ÆÎâ ÏÇÊËÎ-
ÂÏËÆÑÄ Ë I=0 ÆÎâ ÃÇÐÊÂÏËÆÑÄ) ÒÑÊÄÑÎËÎË ÐÂÌÕË ÑÃÜÇÇ ÆÎâ

ÆÄÖØ ÓâÆÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÇ (ÔÏ. ±ÓËÎÑÉÇÐËÇ, ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËÇ (±.24)).

¥ÓÖÅËÇ ÒÓËÏÇÓÞ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ËÐÆËÍÂÕÑÓÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒ-
ÕÑÓÑÄ ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä ÒÖÃÎËÍÂÙËâØ 298, 299.

ªÐÆËÍÂÕÑÓÐÞÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÑÔÑÃÇÐÐÑ ÒÑÎÇÊÐÞ ÐÂ ÓÂÐÐËØ
ÔÕÂÆËâØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ. ³ ÒÑÏÑÜßá ÕÂÍËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ
ÏÑÅÖÕ ÒÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÑ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÕßÔâ ÍÑÏÃËÐÂÙËË ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞØ ÒÑÆÄÞÃÑÓÑÍ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÏ ÔÄÑÌÔÕÄÑÏ
ÆÎâ ÒÑÎÖÚÇÐËâ ÑÃÖÚÂáÜÇÌ ÄÞÃÑÓÍË, ÒÓÇÆÐÂÊÐÂÚÇÐÐÑÌ ÆÎâ
ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËâ ÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÖÉÇ
ÃÑÎÇÇ ÖÅÎÖÃÎÇÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ.

±ÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÂâ
ÂÍÕËÄÐÑÔÕß Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÚÂÔÕÑ ËÔ-
ÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ ËÎË àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ
ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ×ËÊËÚÇÔÍËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË.15 ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ
×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÑÃÔÖÉ-
ÆÂÎÑÔß Ä ÒÓÇÆÞÆÖÜËØ ÓÂÊÆÇÎÂØ. ±ÑÆÓÑÃÐÑ ÑÊÐÂÍÑÏËÕßÔâ Ô
ÕÂÍËÏË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂÏË ÏÑÉÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ 300.

IX. ³ÑÄÓÇÏÇÐÐÞÇ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ
ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ
£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÓÞÐÑÍ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞØ ÒÓÑÅÓÂÏÏ ÆÎâ
ØËÏËË ÄÑÑÃÜÇ Ë ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÆËÊÂÌÐÂ Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË
ÐÂÔÞÜÇÐ ÄÔÇÄÑÊÏÑÉÐÞÏË ÒÓÑÅÓÂÏÏÐÞÏË ÒÓÑÆÖÍÕÂÏË.
±ÑàÕÑÏÖ, ÚÕÑÃÞ ÃÞÕß ÍÑÐÍÖÓÇÐÕÐÑÔÒÑÔÑÃÐÑÌ, ÍÂÉÆÂâ ÐÑÄÂâ
ÒÓÑÅÓÂÏÏÂ ÆÑÎÉÐÂ ËÏÇÕß àÎÇÏÇÐÕÞ ÑÚÇÄËÆÐÑÌ ÐÑÄËÊÐÞ ËÎË
âÄÐÞÇ ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÂ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÆÓÖÅËÏË.

1. MOLSURFìÅÇÐÇÓÂÕÑÓ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÆÎâ
QSAR.193 ¿ÕÂ ÒÓÑÅÓÂÏÏÂ ËÏÇÇÕ ÕÓË ÑÕÎËÚËÕÇÎßÐÞØ ÍÂÚÇÔÕÄÂ.

£Ñ-ÒÇÓÄÞØ, ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎß ÒÓÇÆÒÑÚË-
ÕÂÇÕ ÑÒËÔÞÄÂÕß ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË
(HOMO, LUMO, àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ, ÔËÎÑÄÞÇ
ÒÑÎâ Ë Õ. Æ.), Â ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÕÇÓÏËÐÂÏË ì ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ
ÔÄâÊË, ÐÖÍÎÇÑ×ËÎÞ, àÎÇÍÕÓÑ×ËÎÞ, ÑÔÐÑÄÂÐËâ, ÍËÔÎÑÕÞ,
ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÑÔÕß, ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß, p-ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ Ë Õ. Æ.
±ÑàÕÑÏÖ ÒÓÑÅÓÂÏÏÂ MOLSURF ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÕ ÆÇÔÍÓËÒ-
ÕÑÓÞ, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ Ô ÖÍÂÊÂÐÐÞÏË ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÒÑÐâÕËâÏË.

£Ñ-ÄÕÑÓÞØ, ÒÓÑÅÓÂÏÏÂ ÃÂÊËÓÖÇÕÔâ ÐÂ ÍÑÓÓÇÎâÙËâØ ÓÂÔ-
ÔÚËÕÞÄÂÇÏÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ Ô àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË
ÆÂÐÐÞÏË.

£-ÕÓÇÕßËØ, ÒÓÑÅÓÂÏÏÂ ÑÕÆÂÇÕ ÒÓÇÆÒÑÚÕÇÐËÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑ-
ÓÂÏ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎÇÌ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË ÆÇÔÍÓËÒ-
ÕÑÓÂÏË, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÇÓÄÞÇ ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÑ ÑÕÓÂÉÂáÕ ËÊÏÇÐÇÐËÇ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÒÓË ÏÑÆË×ËÍÂÙËË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÏÑÉÐÑ ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÑ
ÓÂÔÔÚËÕÂÕß ËØ ÊÐÂÚÇÐËâ.

2. ²ÂÔÚÇÕ Ë ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ Ä
ÓÂÏÍÂØ ÍÑÐÙÇÒÙËË ÎËÐÇÌÐÞØ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ ÔÄÑÃÑÆÐÑÌ àÐÇÓ-
ÅËË ÑÒËÔÂÐÞ Ä ÒÖÃÎËÍÂÙËâØ 301 ë 306. £ àÕÑÏ ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÓÑ-
ÔÕÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ ÍÂÍÑÇ-ÎËÃÑ ÔÄÑÌÔÕÄÑ ÑÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÓÇÅÓÇÔÔËÑÐ-
ÐÞÏË ÖÓÂÄÐÇÐËâÏË, ÔÑÆÇÓÉÂÜËÏË Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÐÇÊÂÄËÔËÏÞØ
ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ, ÔÄâÊÂÐÐÞÇ ÔÑ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÏË ÄÊÂË-
ÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏË, ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕßá Ë ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊßá. ¥Îâ
ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ÑÙÇÐÍË ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÕ ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ ÑÃÝÇÏÑÄ
Vmc. ¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓ, ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÌ ËÐÆÇÍÔÑÏ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË
(pI), ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß, ÆÇÎÇÐÐÂâ ÐÂ
ÑÃÝÇÏ. ±ÓË ÓÂÔÚÇÕÇ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÂÄÕÑÓÞ ÄÞÆÇÎâáÕ ÆÄÇ
ÔÑÔÕÂÄÎâáÜËÇ ì ÍËÔÎÑÕÐÖá Ë ÑÔÐÑ'ÄÐÖá. ¬ÂÉÆÂâ ËÊ ÔÑÔÕÂÄ-
ÎâáÜËØ Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß ÆÇÎËÕÔâ ÐÂ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÖá Ë
àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÖá ÚÂÔÕË. ±ÓËÐËÏÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÍÑÄÂÎÇÐÕÐÞÌ
ÄÍÎÂÆ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ àÐÇÓÅËÇÌ ÄÞÔÛÇÌ ÊÂÐâÕÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÑÓÃËÕÂÎË (HOMO). ¿ÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÄÍÎÂÆ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÔÕß
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÄÇÎËÚËÐÑÌ ÐÂËÃÑÎßÛÇÅÑ ×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÑÕÓË-
ÙÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ (q7) Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ (ÒÓÇÆÒÑÎÂÅÂÇÕÔâ, ÚÕÑ
ÐÂËÃÑÎÇÇ ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâÉÇÐÐÞÌ ÂÕÑÏ ÆÑÎÉÇÐ ËÏÇÕß
ÐÂËÃÑÎßÛÇÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ Ô ÒÓÑÕÑÐÑÏ ÔÑÔÇÆÐÇÌ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ). ¬ÑÄÂÎÇÐÕÐÂâ ÚÂÔÕß ÍËÔÎÑÕÐÑÌ ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÇÌ (ea)
ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ àÐÇÓÅËÇÌ ÐËÊÛÇÌ ÐÇÊÂÐâÕÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
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ÑÓÃËÕÂÎË (ÃÇÓÇÕÔâ ÓÂÊÐÑÔÕß àÐÇÓÅËÌ LUMOÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ë
HOMO ÆÎâ ÄÑÆÞ, ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÆÇÎËÕÔâ ÐÂ ÔÕÑ). ®ÇÐßÛÇÇ
ÊÐÂÚÇÐËÇ ea ÖÍÂÊÞÄÂÇÕ ÐÂ ÃÑ'ÎßÛÖá ÕÇÐÆÇÐÙËá Í ÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËá ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË (ÔÑÔÕÂÄÎâáÜÂâ eb) Ô ÄÑÆÑÌ. £ÍÎÂÆ
àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÑÌ ÚÂÔÕË Ä ÍËÔÎÑÕÐÑÔÕß ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÊÂÓâ-
ÆÑÏ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâÉÇÐÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ (q+).

±ÓË ÓÇÂÎËÊÂÙËË àÕÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÍÂÍÑÇ-ÎËÃÑ ÔÄÑÌÔÕÄÑ (P)
ÏÑÉÐÑ ÑÒËÔÂÕß ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÛÇÔÕËÒÂÓÂÏÇÕÓËÚÇÔÍËÏ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËÇÏ:

lgP � lgP0 �
AVmc

100
� BpI � Ceb �Dqÿ � Eea � Fq�. (49)

ÅÆÇ A, B, C, D, E, Fì ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ.
µÍÂÊÂÐÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÃÞÎ ÒÓËÏÇÐÇÐ Í ÑÒËÔÂÐËá ÔÄÑÌÔÕÄ Ë

ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë ÆÂÎ
×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÐÇÒÎÑØËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ. ´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄ-
ÎâÇÕÔâ, ÚÕÑ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ ÖÒÓÑÜÇÐÐÂâ ×ËÊË-
ÚÇÔÍÂâ ÏÑÆÇÎß. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÒÑÆÑÃÐÞÇ ÏÐÑÅÑÒÂÓÂÏÇÕÓË-
ÚÇÔÍËÇ ÓÇÅÓÇÔÔËÑÐÐÞÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ ÒÓË ÐÇÃÑÎßÛËØ ÑÃÖÚÂáÜËØ
ÄÞÃÑÓÍÂØ ÐÇ âÄÎâáÕÔâ ÖÔÕÑÌÚËÄÞÏË Ë ËØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÆÎâ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÐÇÄÇÓÐÞÏ ÓÇÊÖÎßÕÂ-
ÕÂÏ.

3. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÐÑÌ
ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÌ ÒÓÑÅÓÂÏÏÑÌ, Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÓÑÄÑ-
ÆâÕÔâ ÓÂÔÚÇÕÞ àÐÇÓÅËÌ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ Ë
ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÆÎâ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇ-
ÐËâ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ, âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÑÅÓÂÏÏÂ
CoMFA (comparative molecular éeld analysis).307

±ÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÞÏË ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÇÏÞÏË ÒÂÓÂÏÇÕÓÂÏË
âÄÎâáÕÔâ àÐÇÓÅËË ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ Ë àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÌ ÏÇÉÆÖ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇÏ Ë ÒÓÑÃÐÞÏ
ÂÕÑÏÑÏ, äÓÂÊÏÇÜÂÇÏÞÏã Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÖÊÎÂØ ÒÓÂÄËÎßÐÑÌ
ÕÓÇØÏÇÓÐÑÌ ÓÇÛÇÕÍË. ²ÂÊÏÇÓ àÕÑÌ ÓÇÛÇÕÍË ÆÑÎÉÇÐ ÃÞÕß
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÑÎßÛËÏ, ÚÕÑÃÞ Ä ÐÇÌ ÏÑÅÎÂ ÒÑÏÇÔÕËÕßÔâ ÔÂÏÂâ
ÃÑÎßÛÂâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÑÃÖÚÂáÜÇÌ ÄÞÃÑÓÍË.
²ÂÊÏÇÓ âÚÇÌÍË ÕÂÍÑÌ ÓÇÛÇÕÍË ÑÃÞÚÐÑ ÒÓËÐËÏÂÇÕÔâ ÓÂÄÐÞÏ
2.0 AÊ , Â ËÐÑÅÆÂ Ë 1.0 AÊ (ÚÇÏ ÏÇÐßÛÇ ÓÂÊÏÇÓ ÓÇÛÇÕÍË, ÕÇÏ
ÃÑÎßÛÇ ÚËÔÎÑ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ Ë ÄÓÇÏâ ËØ ÓÂÔÚÇÕÂ). £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÒÓÑÃÐÑÅÑ ÂÕÑÏÂ ÔÐÂÚÂÎÂ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ sp3-ÅËÃÓËÆËÊÑÄÂÐ-
ÐÞÌ ÂÕÑÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ Ô ÊÂÓâÆÑÏ +1.0, Â ÊÂÕÇÏ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ
ÂÕÑÏÞ Ë ÅÓÖÒÒÞ (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÓÂÃÑÕÖ 308). °ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ Ä
ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ ÕÂÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ ÚÓÇÊÄÞÚÂÌÐÑ ÃÑÎßÛÑÇ
ÚËÔÎÑ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ, ÄÑ ÏÐÑÅÑ ÓÂÊ ÒÓÇÄÞÛÂáÜÇÇ ÚËÔÎÑ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÑÃÖÚÂáÜÇÌ ÄÞÃÑÓÍË. ±ÓË àÕÑÏ ÃÑ'ÎßÛÂâ ÚÂÔÕß
àÕËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÍÑÓÓÇÎËÓÖáÕ ÆÓÖÅ Ô ÆÓÖÅÑÏ. £ àÕËØ
ÖÔÎÑÄËâØ ÔÑÊÆÂÐËÇ ÖÔÕÑÌÚËÄÑÌ ÏÑÆÇÎË ÄÑÊÏÑÉÐÑ ÎËÛß ÒÓË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÔÒÇÙËÂÎßÐÑÌ ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ. ®ÇÕÑÆ PLS (partial
least squares)309 ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÕÑÃÓÂÕß ÑÓÕÑÅÑÐÂÎßÐÞÇ ÍÑÏÒÑ-
ÐÇÐÕÞ. £ ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÔÑÊÆÂÐËâ ÖÔÕÑÌÚËÄÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÚËÔÎÑ àÕËØ
ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÏÑÉÐÑ ÑÒÕËÏËÊËÓÑÄÂÕß, ÓÂÔÔÚËÕÂÄ ÍÑà××Ë-
ÙËÇÐÕÞ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÆÎâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÒÑÎÖÚÂÇ-
ÏÞØ ÒÓÑÙÇÆÖÓÑÌ cross-validation.

£ ÕÇÚÇÐËÇ ÆÇÔâÕË ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÎÇÕ ÒÓÑÅÓÂÏÏÂ CoMFA
ÒÑÔÕÑâÐÐÑ ÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÎÂÔß. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÏÇÕÑÆÑÎÑÅËÚÇÔ-
ÍËÏ ÂÔÒÇÍÕÂÏ ÓÂÊÄËÕËâ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ÒÑÔÄâÜÇÐÞ ÔÕÂÕßË 310, 311

(ÑÒËÔÂÐËÇ ÐÇÎËÐÇÌÐÑÌ CoMFA, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÒÑÎÖàÏÒËÓËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÑÒÕËÏËÊÂÙËË ÓÂÔÚÇÕÂ ÅÇÑÏÇÕÓËË
Ë ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ). ±ÓÑÅÓÂÏÏÂ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÂÔß ÆÎâ ËÊÖ-
ÚÇÐËâ ÏÐÑÅËØ ÕËÒÑÄ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓ 2-ÅÇÕÂÓËÎØËÐÑÎËÐ-4-ÂÏËÐÑÄ Ë ËØ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄ-
ÐÑÔÕË ÒÓÑÕËÄ £ª¹,312 ÔÕÓÖÍÕÖÓ ×ÑÔ×ÑÓÐÞØ ÎËÅÂÐÆÑÄ Ë ËØ
ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ Ë àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ à××ÇÍÕÑÄ,313 ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÓÂÊÐÑ-
ÑÃÓÂÊÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë ËØ ËÐÅËÃËÓÖáÜÇÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË,314

ÔÕÇÓÑËÆÐÞØ ËÐÅËÃËÕÑÓÑÄ,315 ÏÇÎÂÕÑÐËÐÑÄÞØ ÓÇÙÇÒÕÑÓÐÞØ
ÎËÅÂÐÆÑÄ,316 ÍÂÎßÙËÇÄÞØ ÃÎÑÍÂÕÑÓÑÄ.317

°ÆÐÂÍÑ ÒÓÑÅÓÂÏÏÂ CoMFA ÐÇ ÎËÛÇÐÂ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÐÇÆÑ-
ÔÕÂÕÍÑÄ. ±ÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÑÐÂ ÆÑ
ÒÑÔÎÇÆÐÇÅÑ ÄÓÇÏÇÐË ÐÇ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎÂ ÊÐÂÚÇÐËâ àÐÇÓÅËÌ ÄÑÆÑ-

ÓÑÆÐÞØ ÔÄâÊÇÌ, ËÅÓÂáÜËØ ÑÒÓÇÆÇÎâáÜÖá ÓÑÎß ÄÑ ÏÐÑÅËØ
ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÒÓÑÙÇÔÔÂØ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇÄÑÊ-
ÏÑÉÐÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ, ÄÞÔÕÖÒÂáÜËØ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÐÇÊÂÄËÔËÏÞØ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ Ä ÍÑÐÇÚÐÑÏ ÓÇÅÓÇÔÔËÑÐÐÑÏ ÖÓÂÄÐÇ-
ÐËË, ÒÑÔÕÓÑËÕß ÍÂÍÖá-ÎËÃÑ ÔÑÆÇÓÉÂÕÇÎßÐÖá ×ËÊËÚÇÔÍÖá
ÏÑÆÇÎß ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ, ÒÑÔÍÑÎßÍÖ àÕË
ÒÇÓÇÏÇÐÐÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÎËÐÇÌÐÖá ÍÑÏÃËÐÂÙËá ÏÐÑÅËØ
ÕÞÔâÚ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ. ¬ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÂÏ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ÐÇÑÃØÑ-
ÆËÏÑ ÑÕÐÇÔÕË ÕÂÍÉÇ ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÇÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÄÎÂ-
ÆÇÎßÙÂÏË ÒÇÓÔÑÐÂÎßÐÞØ ÍÑÏÒßáÕÇÓÑÄ.

4. °ÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÇ ÔØÑÆÔÕÄÑ Ô CoMFA ËÏÇÇÕ ÒÓÑÅÓÂÏÏÂ
GRID,225 Ä ÍÑÕÑÓÑÌ ÕÂÍÉÇ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÒÑ
ÒÓËÓÑÆÇ ÂÕÑÏÞ Ë ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞÇ ÅÓÖÒÒËÓÑÄÍË Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÒÓÑÃÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÌ Ô ËÔÔÎÇÆÖÇÏÞÏË ÏÂÍÓÑÏÑÎÇÍÖÎÂÏË, äÒÑÏÇÜÇÐÐÞÏËã Ä
ÕÓÇØÏÇÓÐÖá ÓÇÛÇÕÍÖ. ³ÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÚÕÑ ÆÂÐÐÂâ ÒÓÑÅÓÂÏÏÂ, Ä
ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ CoMFA, ÖÚËÕÞÄÂÇÕ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÇ Ë
àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÐÑ Ë ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÔÄâÊË
(Ehb). £ÐÂÚÂÎÇ ÆÎâ àÕÑÅÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÂÔß ÐÂÒÓÂÄÎÇÐÐÑ-ÊÂÄË-
ÔËÏÂâ 6 ë 4-×ÖÐÍÙËâ Ô ÛËÓÑÍËÏ àÐÇÓÅÇÕËÚÇÔÍËÏ ÏËÐË-
ÏÖÏÑÏ 225, 318

Ehb �
�
C

d 6
ÿ D

d 4

�
cosmQ. (50)

ÅÆÇQìÖÅÑÎ¥¯± (¥ìÆÑÐÑÓÐÞÌ ÂÕÑÏ ÒÓÑÕÇËÐÂ, Hì ÂÕÑÏ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ± ì ÒÓÑÃÐÞÌ ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÞÌ ÂÕÑÏ); m ÑÃÞÚÐÑ
ÒÓËÐËÏÂáÕ ÓÂÄÐÞÏ 4.

¬ÑÅÆÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÕ ÆÄÂ ËÆÇÐÕËÚÐÞØ ÂÕÑÏÂ, ÕÂÃÎËÚ-
ÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÆÎâ C Ë D ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÏÇÉÂÕÑÏÐÑÇ ÓÂÊÆÇÎÇÐËÇ
dmin. ¦ÔÎË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÕ ÓÂÊÐÞÇ ÂÕÑÏÞ, ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ
ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÇ ÔÓÇÆÐÇÇ ËØ ËÐÆËÄËÆÖÂÎßÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ D Ë
ÂÓË×ÏÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÔÓÇÆÐÇÇ ËØ ÓÂÊÆÇÎÇÐËÌ dmin. ±ÑÊÆÐÇÇ 6 ë 4-
×ÖÐÍÙËâ ÃÞÎÂ ÊÂÏÇÐÇÐÂ ÐÂ 8 ë 6-×ÖÐÍÙËá 319 ë 320

Er �
C

r 8
ÿ D

r 6
, (51)

ÅÆÇ r ì ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÒÓÑÃÐÞÏ ÂÕÑÏÑÏ Ë ÍÂÍËÏ-ÎËÃÑ
ÂÕÑÏÑÏ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ. ¿ÐÇÓÅËâ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÔÎÇÆÖáÜÇÌ ×ÑÓÏÖÎÑÌ:

Ehb=ErEtEp , (52)

ÅÆÇ Et Ë Ep ì ÖÅÎÑÄÞÇ ×ÖÐÍÙËË, ÖÚËÕÞÄÂáÜËÇ ÄÊÂËÏÐÑÇ
ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËÇ Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÐÇÒÑÆÇÎÇÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ
ÒÂÓ ÂÍÙÇÒÕÑÓÂ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË Ë ÂÕÑÏÂ ÄÑÆÑÓÑÆÂ.

³ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞGRID ÖÔÒÇÛÐÑ ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ
ÏÑÆÇÎË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÓÇÙÇÒÕÑÓÑÄ.321 ë 327

5. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÂÎßÕÇÓÐÂÕËÄÞ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÖÒÑÏâÐÖÕÞØ
ÄÞÛÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏ ³oMFA Ë GRID ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß
ÒÑÆØÑÆÞ, ËÔÒÑÎßÊÖáÜËÇ ÑÕÑÃÓÂÉÇÐËÇ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß Í ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËâÏ Ä ÄËÆÇ ÔÒÇÍÕÓÂ ÏÇÉÂÕÑÏÐÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ ËÎË ÏÇÉ-
ÂÕÑÏÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ.251, 270, 328 ë 340 £ àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ Ä ×ÑÓÏÇ ÍÓËÄÑÌ
ÓÂÆËÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÔÇâÐËâ, ÍÑÕÑÓÂâ ÎÇÅÍÑ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÐÂÌÆÇÐÂ
ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÎáÃÑÌ ÔÎÑÉÐÑÔÕË, ÇÔÎË ËÊÄÇÔÕÐÞ ÇÇ ÆÇÍÂÓÕÑÄÞ
ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ ÒÓË ËÊÖÚÇ-
ÐËË ÔÕÓÑÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÏÇÕÑÆÑÏ ÅÂÊÑÄÑÌ àÎÇÍÕÓÑÐÑÅÓÂ×ËË.
¶ÖÐÍÙËâ ÓÂÆËÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ (M(s)) Ä ÒÓËÃÎËÉÇÐËË
Ô×ÇÓËÚÇÔÍÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËË ÂÕÑÏÑÄ i Ë j Ë Ä ÑÕÔÖÕÔÕÄËÇ ÄÐÖÕÓË-
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕ ÔÑÃÑÌ ÔÒÇÍÕÓ ÏÇÉ-
ÂÕÑÏÐÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ, ËÐÕÇÐÔËÄÐÑÔÕß ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ
ÒÓËÓÑÆÑÌ ÂÕÑÏÑÄ, ÐÂØÑÆâÜËØÔâ ÐÂ ÆÂÐÐÑÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËË ÆÓÖÅ
ÑÕ ÆÓÖÅÂ, Ë ÆËÐÂÏËÍÑÌ ËÊÏÇÐÇÐËâ àÕÑÅÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ Ä ÒÓÑ-
ÙÇÔÔÇ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÍÑÎÇÃÂÐËÌ

M�s� �
XN
i�1

XN
j>i

Cij
sin srij
srij

, (53)
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ÅÆÇ ³ij ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËÌ ÓÂÔÔÇËÄÂáÜÖá
ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß ÆÂÐÐÑÌ ÒÂÓÞ ÂÕÑÏÑÄ, s ì ÖÅÎÑÄÑÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓ:
s=(4p/l) sin(Q/2) (l ì ÆÎËÐÂ ÄÑÎÐÞ àÎÇÍÕÓÑÐÂ, Q ì ÖÅÑÎ
ÓÂÔÔÇâÐËâ), rij ìÏÇÉÂÕÑÏÐÑÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ.

®ÑÉÐÑ ÔÍÂÊÂÕß, ÚÕÑ×ÖÐÍÙËâ ÓÂÆËÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ,
ÍÑÕÑÓÂâ ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ àÎÇÍÕÓÑÐÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍÑÅÑ àÍÔ-
ÒÇÓËÏÇÐÕÂ, àÕÑ ÕÑ, ÚÕÑ äÄËÆËÕã àÎÇÍÕÓÑÐ, ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖá-
ÜËÌ Ô ÏÑÎÇÍÖÎÑÌ Ä ÂÍÕÇ ÓÂÔÔÇâÐËâ. ¥ÂÐÐÂâ ÂÐÂÎÑÅËâ ÃÞÎÂ
ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÂ ÐÂ ÔÎÖÚÂÌ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ ÓÇÙÇÒÕÑÓÂ Ô ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÂÏË ÄÄÇÆÇÐÐÑÅÑ Ä ÑÓÅÂÐËÊÏ ÄÇÜÇÔÕÄÂ.328 ªÊÄÇÔÕÐÑ, ÚÕÑ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ ÓÇÙÇÒÕÑÓÂ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÐÇ ÔÑ ÄÔÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎÑÌ
ÓÇÂÅÇÐÕÂ, Â Ô ÚÂÔÕâÏË ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÍÑÏÒÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞÏË ÂÍÕËÄ-
ÐÞÏ ÙÇÐÕÓÂÏ ÓÇÙÇÒÕÑÓÂ. °ÒÓÇÆÇÎâáÜËÏË ×ÂÍÕÑÓÂÏË
âÄÎâáÕÔâ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ ÂÍÕËÄÐÞÏË ÙÇÐÕÓÂÏË Ë ÔÒÑÔÑÃ-
ÐÑÔÕß Í ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏ ÂÕÑÏÑÄ, ÐÂØÑ-
ÆâÜËØÔâ ÐÂ àÕËØ ÓÂÔÔÕÑâÐËâØ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ÓÇÂÅÇÐÕÂ. ªÏÇÇÕ
ÏÇÔÕÑ ÔÄÑÇÑÃÓÂÊÐÞÌ ÒÓÑÙÇÔÔ ÓÂÔÔÇâÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÓÇÂÅÇÐÕÂ ÐÂ
ÂÍÕËÄÐÞØ ÙÇÐÕÓÂØ ÓÇÙÇÒÕÑÓÂ, Õ. Ç. ÓÇÙÇÒÕÑÓ äÄËÆËÕã ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÖ Ä ÑÃÓÂÊÇ ×ÖÐÍÙËË ÓÂÆËÂÎßÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ. ±ÓË
ÕÂÍÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ ÏÑÉÐÑ ÏÑÆË×ËÙËÓÑÄÂÕß ×ÖÐÍÙËá ÓÂÆËÂÎß-
ÐÑÅÑ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÕÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÕÑÃÞ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑ
ÖÚÇÔÕß ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß ÂÕÑÏÑÄ ÓÇÂÅÇÐÕÂ Í ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÏÇÉÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÞÏ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâÏ. ¬ÑÐÍÓÇÕÐÑÇ ÄÑÒÎÑÜÇÐËÇ ÆÂÐ-
ÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÑÔÖÜÇÔÕÄÎÇÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 251, 340 Ë Ä ÒÓÑ-
ÅÓÂÏÏÐÑÏ ÍÑÏÒÎÇÍÔÇ MOLTRA (Molecular Transform
Analysis), Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂáÕÔâ ÔÒÇÍÕÓÞ
ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÂÕÑÏÑÄ, ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÒÑÎÑ-
ÉËÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ, ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ
ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ, ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâÉÇÐÐÞØ
ÂÕÑÏÑÄ Ô ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑ ÊÂÓâÉÇÐÐÞÏË, ÆÑÐÑÓÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ
ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ, ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÏÇÉÆÖ

ÔÑÃÑÌ, ÆÑÐÑÓÑÄ Ë ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË. ¬ÂÉÆÞÌ ËÊ
àÕËØ ÔÒÇÍÕÓÑÄ âÄÎâÇÕÔâ ÔÖÒÇÓÒÑÊËÙËÇÌ ÒÑÎÑÔ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜËØ ÒÂ'ÓÂÏ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ. ±ÑÎÑÉÇÐËÇ ÏÂÍÔËÏÖÏÑÄ
ÒÑÎÑÔ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÓÂÄÐÑÄÇÔÐÑÏÖ ÓÂÔÔÕÑâÐËá àÕËØ ÂÕÑ-
ÏÑÄ, Â ÒÎÑÜÂÆË ÒÑÆ ÍÑÐÕÖÓÂÏË ÒÑÎÑÔ ÒÓÑÒÑÓÙËÑÐÂÎßÐÞ
ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâÏ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÎÑÍÂÎßÐÞØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ
ÆÎâ ÆÂÐÐÑÌ ÒÂÓÞ ÂÕÑÏÑÄ.

¯Â ÓËÔ. 4 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÔÒÇÍÕÓÞ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÂÍÙÇÒ-
ÕÑÓÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÏÂÍÓÑÙËÍÎËÚÇÔÍËØ
ÒÑÎËà×ËÓÂØ. ¬ÂÉÆÖá ÕÑÚÍÖ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÐÑÅÑ ÔÒÇÍÕÓÂ
ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ, ÑÒËÔÞÄÂáÜÇÅÑ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÇ
ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÐÂ ÖÍÂÊÂÐÐÑÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËË. £
ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ 1.1 ë 20.0 AÊ ÒÓË ÛÂÅÇ Ä 0.1 AÊ ÆÎâ
ÍÂÉÆÑÅÑ ÄËÆÂ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ 190 ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ. ³ÇÏß
ÄËÆÑÄ ÔÒÇÍÕÓÑÄ ÒÑÊÄÑÎâáÕ ÑÒËÔÂÕß ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÇ Ë
ÍÖÎÑÐÑÄÔÍËÇ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, Â ÕÂÍÉÇ ÄÑÆÑÓÑÆÐÖá ÔÄâÊß 1340
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂÏË.

X. ¯ÇÑÃØÑÆËÏÞÇ ÍÂÚÇÔÕÄÂ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ
¬ ÐÂÔÕÑâÜÇÏÖ ÄÓÇÏÇÐË ÑÒËÔÂÐÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ.
±ÑÐâÕÐÑ, ÚÕÑ ÖÅÎÖÃÎÇÐËÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÌ Ñ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÒÑÃÖÉÆÂÇÕ Í ÔÑÊÆÂÐËá ÇÇ ÐÑÄÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ Ë ÐÑÄÞØ
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ, ÑÕÓÂÉÂáÜËØ àÕË ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ. °ÒÓÂÄÆÂÐÞ
ÕÂÍÉÇ ÒÑÒÞÕÍË ÔÑÊÆÂÐËâ ÐÑÄÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÓË
ÄÄÑÆÇ Ä ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ ÎÖÚÛÇ ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô
ÒÓÇÆÞÆÖÜËÏË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂÏË ÔÑØÓÂÐâáÕ Ë ËÔÒÑÎßÊÖáÕ
ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ.

´ÇÏ ÐÇ ÏÇÐÇÇ ÄÄÑÆËÕß ÐÑÄÞÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÑ
ÕÑÎßÍÑ Ä ÆÄÖØ ÔÎÖÚÂâØ: ÇÔÎË ÐË ÑÆËÐ ËÊ ÔÖÜÇÔÕÄÖáÜËØ

²ËÔ. 4. °ÃÜËÌ ÄËÆ ÔÒÇÍÕÓÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË Ä ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÏÂÍÓÑÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÒÑÎËà×ËÓÂØ.
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ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ËÎË ËØ ÔÑÚÇÕÂÐËÇ ÐÇ ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂáÕ ÔÑÊÆÂÐËâ
ÖÔÕÑÌÚËÄÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ Ä ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇ-
ÏÑÌ ÑÃÖÚÂáÜÇÌ ÄÞÃÑÓÍÇ Ë ÇÔÎË ÐÑÄÞÌ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ ÑÃÇÔÒÇÚË-
ÄÂÇÕ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÇ ÖÎÖÚÛÇÐËÇ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËØ ÍÓËÕÇÓËÇÄ
ÏÑÆÇÎË.9

¯ÑÄÞÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ÆÑÔÕÖÒÐÞ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË
ËØ ÊÐÂÚÇÐËÌ, ÖÆÑÃÐÞ Ä ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË, ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÞ, ÆÑÎ-
ÉÐÞ ÒÑÎÐÑ ÑÒËÔÞÄÂÕß ÆÂÐÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÖá ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕß Ë
ÃÞÕß ËÐÕÇÓÒÓÇÕËÓÖÇÏÞÏË.341

¬ ÔÑÉÂÎÇÐËá, ÆÂÎÇÍÑ ÐÇ ÄÔÇÅÆÂ ÖÍÂÊÂÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÕÓÇÃÑÄÂ-
ÐËâ ÒÓËÐËÏÂáÕÔâ ÄÑ ÄÐËÏÂÐËÇ.

¿××ÇÍÕËÄÐÑÔÕß ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÓÂÊÐÞØ ÍÎÂÔÔÑÄ, ËÔÒÑÎß-
ÊÖáÜËØÔâ Ä ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÃËÑÎÑ-
ÅËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß, ÄÞâÄÎâÇÕÔâ ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ÔÕÂÕËÔÕË-
ÚÇÔÍËØ ÍÓËÕÇÓËÇÄ ÏÑÆÇÎÇÌ, ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞØ ÐÂ àÕËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑ-
ÓÂØ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÓÂÃÑÕÂØ 290, 293 ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË ÂÅÑÐËÔÕÑÄ Ë ÂÐÕÂÅÑÐËÔÕÑÄ ÔÓÇÆË ÊÂÏÇÜÇÐ-
ÐÞØ ×ÇÐËÎàÕËÎÂÏËÐÑÄ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÓâÆÂ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ Ë
×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÎËÐÇÌ-
ÐÑÅÑ ÆËÔÍÓËÏËÐÂÐÕÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ, ÆËÔÍÓÇÕÐÑ-ÓÇÅÓÇÔÔËÑÐÐÑÌ
ÏÑÆÇÎË 290 Ë ÍÎÂÔÕÇÓ-ÊÐÂÚËÏÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ.342 ¯ÂËÎÖÚÛËÌ ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕ ÄÑ ÄÔÇØ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÕËÒÂØ ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË ÃÞÎ ÒÑÎÖÚÇÐ
ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË. ¥ÓÖÅËÇ
ÒÓËÏÇÓÞ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 14 ë 16, 337, 343, 344.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÏ ÑÃÊÑÓÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÒÓÑÄÑÆËÎÑÔß
Ä ÒÑÓâÆÍÇ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËâ ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ Ä ÐËØ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË Ñ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ. °ÆÐÂÍÑ àÕÑ ÐÇ ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÃÑÎÇÇ ËÐ×ÑÓÏÂÕËÄÐÑÅÑ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂ ÅÂÓÂÐÕË-
ÓÖÇÕ ÎÖÚÛËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÓË ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËË ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ. ´ÂÍ, ÔÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÒÓËÏÇÓÑÄ
ÖÔÒÇÛÐÑÅÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÆÎâ
ÓÂÔÚÇÕÂ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓ ÒÎÂÄÎÇÐËâ Ë ÍËÒÇÐËâ, àÐÕÂÎßÒËË ËÔÒÂÓÇ-
ÐËâ Ë ÆÓÖÅËØ äÒÓÑÔÕÞØã ×ËÊËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ Ä ÒÓÇÆÇÎÂØ ÖÊÍËØ
ÓâÆÑÄ ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÓÂÊÎËÚÂáÜËØÔâ, ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÆÎËÐÑÌ ÙÇÒË ÂÎÍËÎßÐÑÅÑ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâ. £ àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ ÔÕÂÕË-
ÔÕËÚÇÔÍËÇ ÍÓËÕÇÓËË ÓÇÅÓÇÔÔËÑÐÐÞØ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ, Ä ÍÑÕÑÓÞØ
ÐÇÊÂÄËÔËÏÞÏË ÒÇÓÇÏÇÐÐÞÏË âÄÎâáÕÔâ ÃÑÎÇÇ ËÐ×ÑÓÏÂÕËÄ-
ÐÞÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ, ÒÑÆÚÂÔ ÖÔÕÖÒÂáÕ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÏ ÍÓËÕÇ-
ÓËâÏ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ Ô ÒÓÑÔÕÞÏË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂÏË, ÄÔÎÇÆÔÕÄËÇ
ÏÇÐßÛÇÌ ÕÑÚÐÑÔÕË ÑÙÇÐÍË ÄÇÎËÚËÐ ÃÑÎÇÇ ËÐ×ÑÓÏÂÕËÄÐÞØ
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ Ë ÔÑÆÇÓÉÂÐËâ Ä ÐËØ äÎËÛÐÇÌã ÆÎâ ÆÂÐÐÑÌ
ÄÞÃÑÓÍË ËÐ×ÑÓÏÂÙËË. µÚËÕÞÄÂâ ÔÍÂÊÂÐÐÑÇ ÄÞÛÇ, ÏÑÉÐÑ
ÔÆÇÎÂÕß ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÄÞÄÑÆÞ: ÑÆÐÑÄÓÇÏÇÐÐÑÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ
ÖÉÇ ÔÖÜÇÔÕÄÖáÜËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÓÂÊÐÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ ËÐ×ÑÓÏÂ-
ÕËÄÐÑÔÕË âÄÎâÇÕÔâ ÑÒÓÂÄÆÂÐÐÞÏ; ÐÇÑÃØÑÆËÏÞ ÓÂÊÓÂÃÑÕÍÂ
ÐÑÄÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ Ë ÔÑÄÇÓÛÇÐÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÙÇÆÖÓ ÃÑÎÇÇ
ÕÑÚÐÑÅÑ ÓÂÔÚÇÕÂ ÄÔÇØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ; ÐÇÑÃØÑÆËÏ ÑÔÑÊÐÂÐÐÞÌ
ÒÑÆÃÑÓ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÆÎâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÌ ÄÞÃÑÓÍË.}

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÄÔÇÑÃÝÇÏÎáÜÇÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÂÍÑÅÑ-ÎËÃÑ ÑÆÐÑÅÑ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂ
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ. °ÆËÐ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ ÏÑÉÇÕ ÖÚÇÔÕß
ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑ ÑÆÐÖ ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕß àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ËÎË ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÎËÃÑ ÑÆËÐ ÄËÆ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ. ±Ñ àÕÑÌ ÒÓËÚËÐÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÐÇÔÍÑÎßÍËÏË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂÏË Ë ÒÑÔÕÓÑÇÐËÇ ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞØ ÐÂ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÐÇÊÂÄË-
ÔËÏÞØ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ, ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÓÂÊÖÏÐÞÏ.

±ÓË ÔÑÊÆÂÐËË ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄ-
ÐÑÔÕß ÃÑÎßÛÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ Ä ÑÕÃÑÓÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ËÏÇáÕ
ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ Ñ ÒÓÑÙÇÔÔÂØ Ä ÑÓÅÂÐËÊÏÇ, ÒÓÑËÔ-
ØÑÆâÜËØ Ô ÖÚÂÔÕËÇÏ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÄÇÜÇÔÕÄ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä
ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÔÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÔÎÑÉÐÞÌÏÇØÂÐËÊÏ ÄÑÊÆÇÌÔÕ-
ÄËâ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÐÂ ÑÓÅÂÐËÊÏ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ ÕÓÇØ ÔÕÂÆËÌ: ×ÂÓÏÂÙÇÄ-
ÕËÚÇÔÍÑÌ, ×ÂÓÏÂÍÑÍËÐÇÕËÚÇÔÍÑÌ Ë ×ÂÓÏÂÍÑÆËÐÂÏËÚÇÔ-
ÍÑÌ.345 ¶ÂÓÏÂÙÇÄÕËÚÇÔÍÂâ ÔÕÂÆËâ ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÄÄÇÆÇÐËÇÏ
ÄÇÜÇÔÕÄÂ Ä ÑÓÅÂÐËÊÏ Ë ÄÍÎáÚÂÇÕ ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÆÇÊËÐÕÇÅÓÂÙËË

ÅÑÕÑÄÑÌ ×ÑÓÏÞ. ¶ÂÓÏÂÍÑÍËÐÇÕËÚÇÔÍÂâ ÔÕÂÆËâ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ
ÕÓÂÐÔÒÑÓÕÑÏ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÑÕ ÏÇÔÕÂ ÄÄÇÆÇÐËâ ÆÑ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÌ ÃËÑ-
ÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÏËÛÇÐË Ë ÄÍÎáÚÂÇÕ Ä ÔÇÃâ ÒÓÑÙÇÔÔÞ ÂÃÔÑÓÃÙËË,
ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ, ÏÇÕÂÃÑÎËÊÏÂ Ë ÄÞÆÇÎÇÐËâ. ¯Â àÕÑÌ ÔÕÂÆËË
ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ËÏÇÇÕ ÓÇÂÍÙËÑÐÐÂâ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß ËÔ-
ØÑÆÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë ËØ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß Í ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÑÃÓÂÊÑÄÂ-
ÐËá. ¶ÂÓÏÂÍÑÆËÐÂÏËÚÇÔÍÂâ ÔÕÂÆËâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄËÇÏ ËÔØÑÆÐÑÅÑ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ËÎË ÇÅÑ ÒÓÑÆÖÍÕÑÄ Ô ÃËÑÎÑÅË-
ÚÇÔÍËÏË ÏËÛÇÐâÏË, ÑÃÖÔÎÑÄÎËÄÂáÜËÏË ÍÑÐÍÓÇÕÐÞÌ ÄËÆ
ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË. ¯Â àÕÑÏ àÕÂÒÇ ÃÑÎßÛÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ
ËÏÇÇÕ ÕÓÇØÏÇÓÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄÖáÜËØ ÒÂÓÕÐÇÓÑÄ.

ªÔÍÎáÚËÕÇÎßÐÂâ ÒÑÒÖÎâÓÐÑÔÕß ÕÓÇØÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄÑÅÑ ÖÓÂÄ-
ÐÇÐËâ ¤ÂÐÚÂ ë¶ÖÆÉËÕÞ ÔÄâÊÂÐÂ ÒÓÇÉÆÇ ÄÔÇÅÑ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇÏ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ (ÍÑÐÔÕÂÐÕÞ
¤ÂÏÏÇÕÕÂ), ÔÕÇÓËÚÇÔÍËØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ (ÔÕÇÓËÚÇÔÍËÇ ÍÑÐ-
ÔÕÂÐÕÞ ´Â×ÕÂ) Ë ÕÓÂÐÔÒÑÓÕÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ (ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÓÂÔ-
ÒÓÇÆÇÎÇÐËâ Ä ÔËÔÕÇÏÇ ÑÍÕÂÐÑÎ ë ÄÑÆÂ). ±ÑÆÑÃÐÞÇ ÏÑÆÇÎË Ë
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÖÓÂÄÐÇÐËâ Ë Ä ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÖÔÒÇÛÐÑ
ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ Ä ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ ÆËÊÂÌÐÇ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍË ÂÍÕËÄ-
ÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ.346 ë 349 ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÓÂÃÑÕÇ 210 ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÕÓÇØ
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÒÑÎÖÚÇÐÑ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÆÎâ ÓâÆÂ ÃËÙËÍÎËÚÇÔÍËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÑÒËÔÞÄÂáÜÇÇ ËØ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß ÔÄâÊÞÄÂÕß ÏÖÔÍÂ-
ÓËÐÑÄÞÌ ÓÇÙÇÒÕÑÓ (ÔÏ. ±ÓËÎÑÉÇÐËÇ, ÖÓÂÄÐÇÐËÇ (±.23)). °ÆËÐ
ËÊ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ ÕÓÂÐÔÒÑÓÕÐÞÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÄÕÑÓÑÌ ÔÄâÊÂÐ Ô ÓÂÔÕÄÑÓËÏÑÔÕßá ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä
ÄÑÆÇ Ë ËØ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕßá ÑÃÓÂÊÑÄÞÄÂÕß ÄÑÆÑÓÑÆÐÞÇ ÔÄâÊË Ô
ÆÑÐÑÓÐÞÏË ÙÇÐÕÓÂÏË ÓÇÙÇÒÕÑÓÂ, Â ÕÓÇÕËÌ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ ÖÍÂÊÞ-
ÄÂÇÕ ÐÂ ÄÂÉÐÖá ÓÑÎß ÓÂÔÔÕÑâÐËâ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞÏË
ÂÍÙÇÒÕÑÓÂÏË ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË ÒÓË ÑÃÓÂÊÑÄÂÐËË ÔÖÃÔÕÓÂÕ-
ÓÇÙÇÒÕÑÓÐÑÅÑ ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ.

±ÓË ÔÑÊÆÂÐËË ÏÑÆÇÎÇÌ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÔÑÃÎáÆÇÐËÇ Ë ×ÑÓ-
ÏÂÎßÐÞØ ÍÓËÕÇÓËÇÄ. ³ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÔÕÂÕËÔÕËÍË ÚËÔÎÑ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÆÑÎÉÐÑ ÄÑ ÏÐÑÅÑ ÓÂÊ ÒÓÇÄÞÛÂÕß
ÚËÔÎÑ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ. ±ÓË àÕÑÏ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ËÐ×ÑÓÏÂÕËÄÐÞÏË Ë Ä ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÏÇÉÆÖ ÐËÏË ÐÇ
ÆÑÎÉÐÑ ÃÞÕß ÄÊÂËÏÐÑÌ ÍÑÓÓÇÎâÙËË. ¥ÑÔÕËÅÂÇÕÔâ àÕÑ ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞÏË ÒÓÑÙÇÆÖÓÂÏË, ÄÍÎáÚÂâ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÌ ÆËÊÂÌÐ,350

ÏÇÕÑÆ SIMCA/PLS,351, 352 ÅÎÂÄÐÑÍÑÏÒÑÐÇÐÕÐÞÌ Ë ×ÂÍÕÑÓÐÞÌ
ÂÐÂÎËÊÞ.353

XI. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ
£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
âÄÎâáÕÔâ ÐÇÑÕÝÇÏÎÇÏÑÌ ÚÂÔÕßá ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÂ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ
ÄÊÂËÏÑÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ (Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔ-
ÍÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß) Ë ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÒÓË ÑÒÕËÏËÊÂÙËË
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÆËÊÂÌÐÂ. £ ±ÓËÎÑÉÇÐËË ÆÂÐÐÑÅÑ ÑÃÊÑÓÂ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÒÓË-
ÏÇÓÞ ÖÔÒÇÛÐÑÅÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÑÅÑ
ÕËÒÂ ÆÎâ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ
Ë ÄËÆÑÄ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÅÑ ÆÇÌÔÕÄËâ.354 ë 371

³ÎÇÆÖÇÕ ÒÑÆÚÇÓÍÐÖÕß, ÚÕÑ Ä ÍÑÐÇÚÐÑÏ ËÕÑÅÇ ËÔÒÑÎßÊÖÇ-
ÏÞÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÆÑÎÉÐÞ ÒÓËÄÑ-
ÆËÕß Í ÔÑÊÆÂÐËá ÏÑÆÇÎÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ,
ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓâáÜËØ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÏ ÕÓÇÃÑÄÂÐËâÏ. ´ÂÍËÇ
ÏÑÆÇÎË ÆÑÎÉÐÞ ÐÂØÑÆËÕßÔâ Ä ÔÑÅÎÂÔËË Ô ÊÂÍÑÐÂÏË ÒÓËÓÑÆÞ,
ÃÞÕß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÒÓÑÔÕÞÏË Ë ËÏÇÕß âÔÐÞÌ ×ËÊËÚÇÔÍËÌ
ÔÏÞÔÎ, ÍÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÑÐË ÆÑÎÉÐÞ ÃÞÕß ÖÔÕÑÌÚËÄÞÏË Ë, ÔÎÇÆÑ-
ÄÂÕÇÎßÐÑ, ÑÃÎÂÆÂÕß ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÕÇÎßÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕßá, Â ÕÂÍÉÇ
ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂÕß ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ËÆÇÐÕË×ËÍÂÙËË ÔÄâÊÇÌ, ÐÇ ÊÂÆÂÐ-
ÐÞØ Ä âÄÐÑÏ ÄËÆÇ ÒÓË ÓÂÊÓÂÃÑÕÍÇ ÏÑÆÇÎÇÌ. £ÔÇ àÕË ÄÑÒÓÑÔÞ
ÊÂÕÓÂÅËÄÂáÕ ÆÓÖÅÑÌ ÄÂÉÐÞÌ ÓÂÊÆÇÎ ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÅÑ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÑÅÑ ÆËÊÂÌÐÂìÏÑÆÇÎËÓÑÄÂÐËÇ ÄÊÂËÏÑÔÄâÊÇÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë
ÔÄÑÌÔÕÄÑ ì Ë ÕÓÇÃÖáÕ ÔÒÇÙËÂÎßÐÑÅÑ ÑÃÔÖÉÆÇÐËâ.

XII. ±ÓËÎÑÉÇÐËÇ
±ÓËÏÇÓÞ ÖÔÒÇÛÐÑÅÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ä ÓÇÅÓÇÔÔËÑÐÐÞØ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâØ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ (ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß).

} ¿ÍÔÒÇÓÕ ÏÑÉÇÕ ÑÒËÓÂÕßÔâ ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÐÂ ÑÃÜÇÒÓËÐâÕÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇ-
ÐËâ Ñ ÏÇØÂÐËÊÏÇ ×ÑÓÏËÓÑÄÂÐËâ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÐÑ Ë ÐÂ
ÇÜÇ ÐÇ ×ÑÓÏÂÎËÊÑÄÂÐÐÞÇ ÊÐÂÐËâ Ë ÆÂÉÇ ËÐÕÖËÙËá.
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1. ¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ àÎÇÏÇÐÕÐÑÅÑ ÖÓÑÄÐâ

²ÂÔÕÄÑÓËÏÑÔÕß ÅÂÊÑÄ Ä ÄÑÆÇ, lgLw (ÔÏ.354).

lgLw=42.37(�1.11)HDCA(2)+0.65(�0.02)[2n(N)+

+m(O)]70.16(�0.02)DE+0.12(�0.01)PCWTE+

+0.82(�0.01)Nring +2.65(�0.22), (±.1)

ÅÆÇ HDCA(2) ì ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË,
[2n(N)+m(O)] ì ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËÌ ÚËÔÎÑ ÂÕÑ-
ÏÑÄ ÂÊÑÕÂ Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÂØ ËÊÖÚÇÐÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ,
DE=ELUMO7EHOMO, PCWTE ì àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÕÑÒÑÎÑÅË-
ÚÇÔÍËÌ ËÐÆÇÍÔ, Nring ì ÚËÔÎÑ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÍÑÎÇÙ; N=406,
R=0.971, S=0.52, F=1300.

2. ´ÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ

­ËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕß ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÕÑÒÑÎÑ-
ÅËÚÇÔÍËØ Ë ËÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÑ-ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ËÐÆÇÍÔÑÄ), lgP
(ÔÏ.355).

lgP=0.19P1071.46 I³0+1.09CI³270.77CI³37 (±.2)

71.36 6Xb+5.340XV73.411XV+0.554XV7

70.413XV
C +1.10Xw70.17W7 5.60,

N=219, R=0.955, S=0.35, F=194.

b-¢ÎÑÍÂÕÑÓÐÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß ÎÇÍÂÓÔÕÄ, pLD50 (ÔÏ.356).

pLD50=1.791w71.811wV+0.362w+2.374wVp 7 (±.3)

7 2.764wp+1.56,

ÅÆÇ w ì ËÐÆÇÍÔÞ ÔÄâÊÐÑÔÕË ¬ËÓÂ Ë ·ÑÎÂ; N=17, R=0.905,
S=0.208, F=10.1.

3. ¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ

³ÄâÊÞÄÂÐËÇ àÔÕÓÑÅÇÐÐÑÅÑ ÓÇÙÇÒÕÑÓÂ, pE³50 (ÔÏ.357).

pE³50=3.38(�0.12)D2+3.22(�0.20)Gap744.3(�1.8), (±.4)

ÅÆÇ D ì ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÌ ËÐÆÇÍÔ ¢ÂÎÂÃÂÐÂ, Gap ì ÓÂÊÐÑÔÕß
ELUMO7EHOMO; N=33, R=0.99, S=0.30, F=595.0.

´ÑÍÔËÚÐÑÔÕß ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËáÍDaphniamagna, E³50 (ÔÏ.358).

EC50 � ÿ3:63
Vmc

100
ÿ 45:8p� 3:71qÿ ÿ 2:0q� � 11:4, (±.5)

ÅÆÇVmcìÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÑÃÝÇÏ, pìËÐÆÇÍÔ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕË,
q7 ì àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍÂâ ÑÔÐÑÄÐÑÔÕß, q+ ì àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕË-
ÚÇÔÍÂâ ÍËÔÎÑÕÐÑÔÕß; N=38, R=0.977, S=0.37, F=176.

¶ÖÐÅËÙËÆÐÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß ×ÑÔ×ÑÐÂÕÑÄ, pE³50 (ÔÏ.359).

pE³50=0.296(�0.124)Pp70.047(�0.012)MR(R2)+

+0.543(�0.331)PF 0+3.556(�0.215), (±.6)

ÅÆÇ p ì ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ ÅËÆÓÑ×ÑÃÐÑÔÕË, MR(R2) ì ÏÑÎâÓÐÂâ
ÓÇ×ÓÂÍÙËâ ÄÕÑÓÑÅÑ ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎâ, F 0 ì àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÌ ÒÂÓÂ-
ÏÇÕÓ ³ÄÇÌÐÂ ë­ÂÒÕÑÐÂ; N=57, R=0.851, S=0.290,
F=46.32.

³ÄâÊÞÄÂÐËÇ ÒÂÒÂËÐÑÄÞØ ÎËÅÂÐÆÑÄ N-ÏÇÊËÎÅÎËÙËÐ×ÇÐËÎÑ-
ÄÞÏË à×ËÓÂÏË (ÔÏ.297).

lg
1

Km

� 0.529(�0.230)MR+0.379(�0.200)s+ (±.7)

+1.877(� 0.130),

ÅÆÇ sì àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ; N=13, R=0.935, S=0.105,
F=34.51.

³ÄâÊÞÄÂÐËÇ ÒÂÒÂËÐÑÄÞØ ÎËÅÂÐÆÑÄ N-ÃÇÐÊÑËÎÅÎËÙËÐ×ÇÐËÎÑ-
ÄÞÏË à×ËÓÂÏË (ÔÏ.297).

lg
1

Km

� 0.771(�0.670)MR+0.728(�0.370)s+ (±.8)

+3.623(�0.340),
N=7, R=0.971, S=0.148, F=32.85.

4. ¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ×ÑÓÏÞ

ªÐÅËÃËÓÑÄÂÐËÇ ÎËÅÂÐÆÐÑÅÑ ÔÄâÊÞÄÂÐËâ, pI³50 (ÔÏ.360).

pI³50=10.25(�0.97)V+1.43(�0.56), (±.9)

ÅÆÇ V ì ËÐÆÇÍÔ ×ÑÓÏÞ; N=26, R=0.912, S=0.462,
F=111.1.

³ÎÂÆÍÑÔÕß ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÂÐËÎËÐÂ, lgRS (ÔÏ.361).

lgRS=0.52L71.37W1+3.71, (±.10)

ÅÆÇ L Ë W1 ì ÒÂÓÂÏÇÕÓÞ STERIMOL; N=20, R=0.90,
S=0.32.

±ÔËØÑÏËÏÇÕËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ×ÇÐËÎ-2-
ÂÏËÐÑÒÓÑÒÂÐÂ, lgMU (ÔÏ.362).

lgMU=1.99(�0.13)71.78(�0.17)MTD+ (±.11)

+0.93(�0.10)S370.77(�0.12) q4 ,
ÅÆÇ MTD ì ÏËÐËÏÂÎßÐÂâ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÂâ ÓÂÊÐËÙÂ, S3 ì
àÎÇÍÕÓÑÐÑÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÌ ËÐÆÇÍÔ ÂÕÑÏÂ 3 ×ÇÐËÎßÐÑÅÑ ÍÑÎß-
ÙÂ, q4 ì ÊÂÓâÆ ÐÂ ÂÕÑÏÇ 4 ×ÇÐËÎßÐÑÅÑ ÍÑÎßÙÂ; N=49,
R2=0.885, S=0.241, F=84.7.

ªÐÅËÃËÓÑÄÂÐËÇ ÅÇÒÂÕËÚÇÔÍËØ ÓÇÙÇÒÕÑÓÑÄ, pE³50 (ÔÏ.169).

pE³50=0.447Tm+0.242Ts70.158Vu+2.361, (±.12)

ÅÆÇ ´m, Ts Ë Vu ì £¸ª®-ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ; N=71, R=0.914,
S=0.64.

ªÐÅËÃËÓÑÄÂÐËÇ ×ÑÕÑÔËÔÕÇÏÞ II, pI³50 (ÔÏ.363).

pI³50=1.081 lgP70.57s(Y,Al)+0.29L(Y,Al)7 (±.13)

70.95T (Y,Al)72.21T (Y,Ar)70.32W(X)+

+1.02 Iu+8.16,

ÅÆÇ Y Ë Xì ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎË, Al ì ÂÎÍËÎ, Ar ì ÂÓËÎ, L,W, Tì
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ×ÑÓÏÞ, Iu ì ËÐÆËÍÂÕÑÓÐÂâ ÒÇÓÇÏÇÐÐÂâ (1 ÆÎâ
ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞØ ÏÑÚÇÄËÐÞ, 0 ì ÆÎâ ÄÔÇØ ÆÓÖÅËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ);
N=69, R=0.921.

5. ¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ ÏÇÉÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËÌ

­ËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕß ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, lgP (ÔÏ.209).

lgP=70.01(�0.08)+0.249(�0.005) a7 (±.14)

70.68(�0.02)P³a ,

ÅÆÇ a ì ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß,
P

³a ì ÔÖÏÏÂ
×ÂÍÕÑÓÑÄ ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË Í ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË;
N=234, R=0.961, S=0.34, F=1383.

¿××ÇÍÕ ÒÓÑÕÇËÐÑÄÑÅÑ ÔÄâÊÞÄÂÐËâ, lgHSAI (ÔÏ.364).

lgHSAI=0.59(�0.03) lgP+0.27(�0.08), (±.15)

N=57, R=0.92, S=0.28, F=283.

´ÑÍÔËÚÐÑÔÕß ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í Daphnia, lg(1/I³50) (ÔÏ.365).

lg
1

IC50

� 0:809 lgP� 1:64, (±.16)

N=23, R2=0.84, S=0.30, F=118.
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¡ÐÕËÃÂÍÕÇÓËÂÎßÐÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß, pMIC (ÔÏ.366).

pMIC=70.35 pKa+0.68, (±.17)

N=8, R=0.973, S=0.063

­ËÅÂÐÆ-ÓÇÙÇÒÕÑÓÐÑÇ ÔÄâÊÞÄÂÐËÇ, DG (ÔÏ.367).

DG=0.06(�0.01)EL70.05(�0.02)DEsolv+7.74(�0.57), (±.18)

ÅÆÇ EL ì ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÄÐÖÕÓËÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ àÐÇÓÅËË ÎËÅÂÐÆÂ
ÒÓË ÔÄâÊÞÄÂÐËË,DEsolvìËÊÏÇÐÇÐËÇ àÐÇÓÅËË ÔÑÎßÄÂÕÂÙËË ÒÓË
ÔÄâÊÞÄÂÐËË; N=10, R=0.92, F=20.61.

ªÐÅËÃËÓÖáÜÂâ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß ÂÓËÎÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ ÒËÒÇÓÂÊËÐÂ Ë
ÒËÒÇÓËÎËÐÂ, lg(1/E³50) (ÔÏ.368).

lg
1

EC50

� 0:62��0:04� lgPÿ 0:39��0:05�
X

Caÿ (±.19)

72.16(�0.18),
N=17, R2=0.90.

´ÑÍÔËÚÐÑÔÕß ÍÂÓÃÑÍÔËÎßÐÞØ ÍËÔÎÑÕ ÒÑ ÑÕÐÑÛÇÐËá Í
Xenopus embryos, pL³50 (ÔÏ.358).

pL³50=0.696 lgP70.358 pKa70.541, (±.20)

N=44, R=0.947.

®ÇÏÃÓÂÐÐÂâ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕß (human red cell basal), lgBP
(ÔÏ.369).

lgBP=70.70(�0.64)+1.08(�0.16)P³d , (±.21)

N=10, R=0.983, S=0.433.

®ÇÏÃÓÂÐÐÂâ ÒÓÑÐËÙÂÇÏÑÔÕß (cells of the alga Chara cera-
tophylla), lg Per (ÔÏ.369).

lg Per=0.83(�0.57)+0.59(�0.12)P³d , (±.22)

N=27, R=0.903, S=0.49.

³ÄâÊÞÄÂÐËÇ ÏÖÔÍÂÓËÐÑÄÑÅÑ ÓÇÙÇÒÕÑÓÂ ÃËÙËÍÎËÚÇÔÍËÏË
ÎËÅÂÐÆÂÏË, lgK (ÔÏ.210).

lgK=1.28(�0.15) lgP70.09(�0.06)PCa+ (±.23)

+0.27(�0.08)HBA5.3A74.58(�0.48),
ÅÆÇ HBA5.3A ì ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÜËÌ ÄÊÂËÏÑÆÇÌ-
ÔÕÄËÇ ÆÄÖØ ÂÍÙÇÒÕÑÓÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÐÑÌ ÔÄâÊË, ÐÂØÑÆâÜËØÔâ ÐÂ
ÓÂÔÔÕÑâÐËË 5.3 AÊ ; N=27, R=0.918, S=0.38, F=41.1

6. ªÐÆËÍÂÕÑÓÐÞÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ

³ÄâÊÞÄÂÐËÇ ÒÂÒÂËÐÑÄÞØ ÎËÅÂÐÆÑÄ N-ÏÇÊËÎÅÎËÙËÐ- Ë N-ÃÇÐÊÑËÎ-
ÅÎËÙËÐ×ÇÐËÎÑÄÞÏË à×ËÓÂÏË, lg(1/Km) (ÔÏ.297). (¬ÑÏÃËÐÂÙËâ
ÖÓÂÄÐÇÐËÌ (±.7) Ë (±.8) Ô ÒÑÏÑÜßá ËÐÆËÍÂÕÑÓÐÑÌ ÒÇÓÇÏÇÐ-
ÐÑÌ I (I=1 ÆÎâ ÏÇÊËÎÂÏËÆÑÄ Ë I=0 ÆÎâ ÃÇÐÊÂÏËÆÑÄ).)

lg
1

Km

� 0:57��0:26�MR� 0:56��0:19�sÿ (±.24)

ÿ1:92��0:15�I � 3:74��0:17�,
N=20, R=0.990, S=0.148, F=272.04.

ªÐÅËÃËÓÑÄÂÐËÇ HIV-RT, pI³50 (ÔÏ.370).

pI³50=1.47 I+0.41 m+2.69 lgMW74.36, (±.25)

ÅÆÇ I ì ËÐÆËÍÂÕÑÓÐÂâ ÒÇÓÇÏÇÐÐÂâ, MW ì ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ
ÏÂÔÔÂ, N=14, R=0.94, S=0.42, F=27.4.

¸ËÕÑÕÑÍÔËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß, pI³50 (ÔÏ.371).

pI³50=0.73(�0.46) I2 0+1.14(�0.38) I5 0+ (±.26)

+1.12(�0.43) Ixy+3.15,

ÅÆÇ I2 0, I5 0 Ë Ixy ì ËÐÆËÍÂÕÑÓÐÞÇ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞÇ; N=22,
R=0.915, S=0.32, F=30.78.
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DESCRIPTORS OFMOLECULAR STRUCTURE IN COMPUTER-AIDED DESIGN OF
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O.A.Raevsky
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142432 Chernogolovka, Moscow Region, Russian Federation, Fax +7(095)913 ë 2113

The current state of description of molecular structure in computer-aided molecular design of
biologically active substances by means of descriptors is analysed. The information contents of
descriptors increases in the following sequence: element-level descriptors ë structural formulae descrip-
tors ë electronic structure descriptors ëmolecular shape descriptors ë intermolecular interaction descrip-
tors. Every subsequent class of descriptors normally covers information contained in the previous-level
ones. It is emphasised that it is practically impossible to describe all the features of a molecular structure
in terms of any single class of descriptors. It is recommended to optimise the number of descriptors used
by means of appropriate statistical procedures and characteristics of structure ë property models based
on these descriptors.
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