
I. £ÄÇÆÇÐËÇ
¬ÑÐÙÇÒÙËâ ÒÑÆÑÃËâ ËÅÓÂÇÕ ÄÂÉÐÖá ÓÑÎß Ä ØËÏËË. ³ÖÕß ÇÇ
ÏÑÉÐÑ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÕß ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ: ÒÑÆÑÃÐÞÇ
ÑÃÝÇÍÕÞ ËÏÇáÕ ÒÑÆÑÃÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ. ±ÑÐâÕËÇ äÒÑÆÑÃËÇã
ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÒÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÑÃÝÇÍÕÑÄ
(ÂÕÑÏÑÄ, ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÆÓ.), Â ÕÂÍÉÇ ÓÇÂÍÙËÌ, ÃÂÊ ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÆÂÐÐÞØ, ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ Ë Õ.Æ. ±ÑÒÖÎâÓÐÑÔÕß ÕÇÓÏËÐÂ

äÒÑÆÑÃËÇã Ä ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÒÑÔÕÑâÐÐÑ ÓÂÔÕÇÕ. ´ÂÍ,
ÊÂ 25 ÎÇÕ ÚËÔÎÑ ÓÇ×ÇÓÂÕÑÄ Ä ÉÖÓÐÂÎÇ Chemical Abstracts, Ä
ÍÑÕÑÓÞØ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÕÇÓÏËÐ äÒÑÆÑÃËÇã (similarity), ÖÄÇÎËÚË-
ÎÑÔß Ô 233 (1967 ë 1971 ÅÅ.) ÆÑ 1697 (Ô 1987 ÆÑ ÔÇÓÇÆËÐÞ
1992 Å.).1 ±ÓÑØÑÆâÕ ÏÇÉÆÖÐÂÓÑÆÐÞÇ ÍÑÐ×ÇÓÇÐÙËË Ë ÔÇÏË-
ÐÂÓÞ, ÒÑÔÄâÜÇÐÐÞÇ ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÂÔÒÇÍÕÂÏ ÍÑÐÙÇÒÙËË ÒÑÆÑÃËâ
Ä ØËÏËË (ÔÏ., ÐÂÒÓËÏÇÓ,2, 3); ÑÒÖÃÎËÍÑÄÂÐ ÓâÆ ÏÑÐÑÅÓÂ×ËÌ Ë
ÑÃÊÑÓÑÄ ÒÑ àÕÑÌ ÕÇÏÂÕËÍÇ.2, 4 ë 16 ²ÂÊÓÂÃÑÕÂÐÞ ÍÑÏÏÇÓÚÇÔÍËÇ
ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÞÇ ÒÓÑÅÓÂÏÏÞ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÏÇÕÑÆÂØ ÂÐÂÎËÊÂ
ÔØÑÆÔÕÄÂ.17 ë 19

¬ÑÐÙÇÒÙËâ ÒÑÆÑÃËâ Ä ØËÏËË ËÏÇÇÕ ÆÂÄÐáá ËÔÕÑÓËá Ë
ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÄÂÓËÂÐÕÑÄ ÕÑÎÍÑÄÂÐËâ. °ÐÂ ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ÕÂÍËÏ
ÐÂÖÚÐÞÏ ÒÑÐâÕËâÏ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÑÔÒÓËÐËÏÂáÕÔâ ÐÂ ÖÓÑÄÐÇ
ËÐÕÖËÙËË Ë ÕÓÖÆÐÑ ÒÑÆÆÂáÕÔâ ÚÇÕÍÑÏÖ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá Ë ×ÑÓ-
ÏÂÎËÊÂÙËË.20, 21 °ÆÐÂÍÑ ÛËÓÑÍÑÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ Ä ØËÏËÚÇÔÍËØ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ ¿£®, ÐÂÍÑÒÎÇÐËÇ ÑÅÓÑÏÐÑÅÑ ×ÂÍÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÏÂÕÇÓËÂÎÂ ÒÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏ, ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ Ë ØËÏËÚÇÔÍËÏ ÓÇÂÍÙËâÏ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÃÖÓÐÑÇ ÓÂÊÄËÕËÇ ÕÂÍËØ ÐÂÖÚÐÞØ
ÑÃÎÂÔÕÇÌ, ÍÂÍ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÂâ ØËÏËâ, ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÂâ ØËÏËâ,
ÍÑÏÃËÐÂÕÑÓÐÂâ ØËÏËâ Ë ÏÇÆËÙËÐÔÍÂâ ØËÏËâ, ÒÓËÄÇÎÑ Í ÐÇÑÃ-
ØÑÆËÏÑÔÕË ×ÑÓÏÂÎËÊÂÙËË ÓâÆÂ ÑÔÐÑÄÐÞØ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÒÑÐâ-
ÕËÌ Ë ÓÂÊÓÂÃÑÕÍË ÏÇÕÑÆÑÄ ËØ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ.
±ÑÐâÕËâ äÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂã, äÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇ ÒÑÆÑ-
ÃËÇã, äÒÑÆÑÃËÇ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÇÂÍÙËÌã ÄØÑÆâÕ Ä ËØ ÚËÔÎÑ.

¬ÑÐÙÇÒÙËâ ÒÑÆÑÃËâ ÐÂØÑÆËÕ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÒÓË ÓÇÛÇÐËË
ÔÎÇÆÖáÜËØ ÊÂÆÂÚ Ä ØËÏËË Ë ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞØ ÆËÔÙËÒÎËÐÂØ:
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µÔÒÇØË ØËÏËË 75 (11) 2006 # 2006 ²ÑÔÔËÌÔÍÂâ ÂÍÂÆÇÏËâ ÐÂÖÍ, ªÐÔÕËÕÖÕ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË ËÏ. ¯.¥.©ÇÎËÐÔÍÑÅÑ



ì ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËÇ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ Ë ÃËÑÎÑ-
ÅËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ;22 ë 33

ì ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËâ Ë ÖÒÑÓâÆÑÚÇÐËÇ ÆÂÐÐÞØ Ä ËÐ×ÑÓÏÂ-
ÙËÑÐÐÑ-ÒÑËÔÍÑÄÞØ ÔËÔÕÇÏÂØ ÒÑ ØËÏËÚÇÔÍËÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏ
(ÕËÒÂ Beilstein's Handbook of Organic Chemistry);34

ì ÒÎÂÐËÓÑÄÂÐËÇ ØËÏËÚÇÔÍËØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÑÄ Ë ÕÇÑÓËâ
ÓÇÂÍÙËÑÐÐÑÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË;35 ë 40

ì ÒÑËÔÍ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍË ÂÍÕËÄÐÞØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ Ä ÃÂÊÂØ ØËÏË-
ÚÇÔÍËØ ÆÂÐÐÞØ Ô ÙÇÎßá ÑÒÕËÏËÊÂÙËË ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÖÉÇ ËÊÄÇÔÕÐÞØ
ÂÍÕËÄÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ;41 ë 51

ì ÍÎÂÔÕÇÓËÊÂÙËâ ÃÂÊ ÆÂÐÐÞØ Ë ÔÑÊÆÂÐËÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕÇÎß-
ÐÑÌ ÄÞÃÑÓÍË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÆÎâ ÔÍÓËÐËÐÅÂ;16, 52 ë 59

ì ÔÑÊÆÂÐËÇ ÃÂÊ ÆÂÐÐÞØ Ô ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÞÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏ
ÏÐÑÅÑÑÃÓÂÊËÇÏ ÆÎâ ÆÂÎßÐÇÌÛÇÅÑ ÒÑËÔÍÂ ÐÑÄÞØ ÃÂÊÑÄÞØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.18, 60, 61

£ ÆÂÐÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÒÑÐâÕËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ, Â ÕÂÍÉÇ ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÐÇÏ ÏÇÕÑÆÞ ÒÓÑÅÐÑÊË-
ÓÑÄÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

¯ÂËÃÑÎÇÇ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÐÞÏ ÏÇÕÑÆÑÏ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËâ
ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ ÏÇÉÆÖ ÔÕÓÖÍÕÖÓÑÌ Ë ÂÍÕËÄ-
ÐÑÔÕßá/ÔÄÑÌÔÕÄÑÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (QSAR/QSPR-ÂÐÂÎËÊ) âÄÎâÇÕ-
Ôâ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÌ ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍËÌ ÒÑÆØÑÆ,62 ë 64 ÓâÆ ÑÅÓÂÐË-
ÚÇÐËÌ ÍÑÕÑÓÑÅÑ Ë ÒÓËÄÇÎ Í ÓÂÊÄËÕËá ÒÑÆØÑÆÂ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÐÂ ÍÑÐÙÇÒÙËË ÒÑÆÑÃËâ. ¥Îâ ÓÇÂÎËÊÂÙËË ÔÕÂÕËÔÕËÚÇÔÍÑÅÑ
ÏÇÕÑÆÂ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ËÏÇÕß ÑÃÖÚÂáÜÖá ÄÞÃÑÓÍÖ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
Ô ËÊÄÇÔÕÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ËÔÔÎÇÆÖÇÏÑÅÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂ. ³ÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ ÒÓË ÒÑÏÑÜË
ÐÇÍÑÕÑÓÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ Ø1 , ... ,ØN
(ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ, ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ, àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ); ÊÂÕÇÏ
ÔÕÓÑËÕÔâ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÄËÆÂ

y= f (x1 , ... ,xN),

ÅÆÇ f ì ÐÇÍÑÕÑÓÂâ ×ÖÐÍÙËâ N ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ, y ì ÊÐÂÚÇÐËÇ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ. °ÃÞÚÐÑ ÄËÆ ×ÖÐÍÙËË f ÊÂÆÂÇÕÔâ ÊÂÓÂÐÇÇ (ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÎËÐÇÌÐÂâ, ÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÂâ Ë ÆÓ.) Ë ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÓâÆÂ ÒÑÆÅÑÐÑÚÐÞØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÒÑ ÑÃÖÚÂáÜÇÌ ÄÞÃÑÓÍÇ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ¹ÂÜÇ ÄÔÇÅÑ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ f ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÎËÐÇÌÐÂâ
×ÖÐÍÙËâ. ±ÑÎÖÚÂÇÏÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ ÐÂÊÞÄÂáÕ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÓÇÅÓÇÔ-
ÔËÑÐÐÑÌ ÏÑÆÇÎßá. ¥Îâ ÓÂÔÚÇÕÂ ÔÄÑÌÔÕÄ ÐÑÄÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÐÂ ÇÇ ÑÔÐÑÄÇ ÔÐÂÚÂÎÂ ÄÞÚËÔÎâáÕ ÊÐÂÚÇÐËâ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ
Ø1 , ... , ØN ÆÎâ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, Â ÊÂÕÇÏ Ë ÔÂÏÑ ÊÐÂÚÇÐËÇ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ y ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ y= f (x1 , ... ,xN).

°ÆÐÂÍÑ ÄÑÊÏÑÉÇÐ Ë ÆÓÖÅÑÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÓÇÛÇÐËá ÊÂÆÂÚË
ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. °Ð ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÔÎÇÆÖá-
ÜÇÌ ÅËÒÑÕÇÊÇ: äÃÎËÊÍËÇã ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ËÏÇáÕ äÃÎËÊÍËÇã ÔÄÑÌÔÕ-
ÄÂ.13, 29, 65 ¥Îâ ÑÙÇÐÍË ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÐÇÍÑÕÑÓÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
ÐÂØÑÆâÕ Ä ÄÞÃÑÓÍÇ ÆÓÖÅÑÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ, äÃÎËÊÍÑÇã Í ÐÇÏÖ
(Ä ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÏ ÔÏÞÔÎÇ), Ô ËÊÄÇÔÕÐÞÏ ÊÐÂÚÇÐËÇÏ ÔÄÑÌÔÕÄÂ Ë
ÒÑÎÂÅÂáÕ, ÚÕÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÑÆËÐÂÍÑÄÞ (ËÎË ÏÂÎÑ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ). £ÑÊÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÐËÇ ÕÂÍÉÇ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ äÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌã Ô ÒÑÔÎÇÆÖáÜËÏ
ÖÔÓÇÆÐÇÐËÇÏ ÊÐÂÚÇÐËÌ ËØ ÔÄÑÌÔÕÄ. ¥Îâ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ
ÑÙÇÐÍË ÔÕÇÒÇÐË ÃÎËÊÑÔÕË ÆÄÖØ ÏÑÎÇÍÖÎM1 ËM2 ËÏ ÔÑÒÑÔÕÂÄ-
ÎâáÕ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËÇ ÑÃÝÇÍÕÞm1 Ëm2 (ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÄÇÍÕÑÓÞ, ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË, ÅÓÂ×Þ Ë Õ.Æ.). ©ÂÕÇÏ ÄÄÑÆâÕ
ÔÍÂÎâÓÐÖá ×ÖÐÍÙËá d(m1,m2), ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÖá ÐÂ ÏÐÑÉÇÔÕÄÇ
ÄÄÇÆÇÐÐÞØ ÑÃÝÇÍÕÑÄ. £ÞÚËÔÎââ ÊÐÂÚÇÐËâ àÕÑÌ ×ÖÐÍÙËË ÆÎâ
×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâM1 Ë ÄÔÇØ ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÄÞÃÑÓÍË, ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ, ÐÂËÃÑÎÇÇ äÃÎËÊÍÑÇã Í M1

ÒÑ ÏÇÓÇ d(m1,m2). ³ÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÏÐÑÅÑ ÓÂÊÐÞØ ÔÒÑÔÑÃÑÄ ÑÒËÔÂ-
ÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÕÇÓÏËÐÂØ. £ ÔÄÑá
ÑÚÇÓÇÆß ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ ÐËØÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÏÐÑÅÑ ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞØ ÏÇÓ ÒÑÆÑÃËâ ÑÃÝÇÍÕÑÄ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÃÖÆÖÕ ËÎË ÐÇ
ÃÖÆÖÕ ÃÎËÊÍË (ÒÑÆÑÃÐÞ) ÆÄÇ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÒÑÔÑÃÂ ËØ
ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ Ë ÑÕ ÄÞÃÑÓÂ ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ. ³ÎÇ-
ÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÐÇÕ ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÑÌ ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ, ÑÆËÐÂ-
ÍÑÄÑ äØÑÓÑÛÇÌã ÆÎâ ÓÂÊÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ Ë ÍÎÂÔÔÑÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.
¬ÂÍ ÔÒÑÔÑÃ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÕÂÍ Ë ÏÇÓÂ ÒÑÆÑÃËâ

ÆÑÎÉÐÞ ÔÒÇÙËÂÎßÐÑ ÒÑÆÃËÓÂÕßÔâ ÆÎâ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÌ ÊÂÆÂÚË.
²ÇÊÖÎßÕÂÕ ÒÑËÔÍÂ äÒÑØÑÉÇÌã ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÊÂÄËÔËÕ ÕÂÍÉÇ Ë ÑÕ
ÕÑÌ ÄÞÃÑÓÍË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÄÐÖÕÓË ÍÑÕÑÓÑÌ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÑËÔÍ.

³ÓÂÄÐËÄÂâ ÆÄÂ ÑÒËÔÂÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÒÑÆØÑÆÂ Í ÏÑÆÇÎËÓÑÄÂ-
ÐËá ÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ, ÏÑÉÐÑ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ: 1) ÄÑ
ÄÕÑÓÑÏ ËÏÇáÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÛËÓÑÍËÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÏÑÉÐÑ ÑÒËÔÞ-
ÄÂÕß ÐÇ ÕÑÎßÍÑ ÄÇÍÕÑÓÂÏË ËÊ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ
(x1 , ... ,xN), ÐÑ Ë ÅÓÂ×ÂÏË, ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕâÏË ÔËÏÄÑÎÑÄ,
ÏÐÑÉÇÔÕÄÂÏË Ë Õ.Æ.; ÍÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÄÇÍÕÑÓÑÄ
(x1 , ... ,xN) Ä ÒÇÓÄÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ ÑÃÞÚÐÑ N ÐÇ ÒÓÇÄÞÛÂÇÕ ÚËÔÎÂ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÄÞÃÑÓÍÇ, Â ÄÑ ÄÕÑÓÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÚËÔÎÑ N ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ÎáÃÞÏ; 2) ÒÓË ÒÑÔÕÓÑÇÐËË ÏÑÆÇÎË Ä ÒÇÓÄÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ
ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÄÔÇØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÑÃÖÚÂáÜÇÌ ÄÞÃÑÓ-
ÍË, ÒÑàÕÑÏÖ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÑÙÇÐÍË ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÐÑÄÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÑÄÑÍÖÒÐÑÔÕË ÊÐÂÚÇÐËÌ; ÄÑ ÄÕÑÓÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÓÇÊÖÎß-
ÕÂÕ ÊÂÄËÔËÕ ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÔÄÑÌÔÕÄÂ äÃÎËÊÍÑÅÑã ÔÑÇÆËÐÇÐËâ. °ÃÂ
ÒÑÆØÑÆÂ ËÏÇáÕ Ë ÑÚÇÄËÆÐÞÇ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË: Ä ÍÂÉÆÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÄÞÃÑÓÂ ÔÒÑÔÑÃÂ ÑÒËÔÂÐËâÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, Â ÕÂÍÉÇ ×ÖÐÍÙËÌ f Ë d(m1,m2).

®ÐÑÅÑÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÒÖÃÎËÍÂÙËË ÒÑ ÕÇÏÂÕËÍÇ, Ä ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÕÑ-
ÓÑÌ ÎÇÉËÕ ÒÑÐâÕËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÔØÑÆÔÕÄÂ, ÒÑÊÄÑÎâáÕ
ÅÑÄÑÓËÕß Ñ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÏ ÐÂÒÓÂÄÎÇÐËË Ä ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ
ØËÏËË. ªÊ ÂÐÂÎËÊÂ ÕÂÍËØ ÒÖÃÎËÍÂÙËÌ ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÑÐË Ä
ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ÆÓÖÅ ÑÕ ÆÓÖÅÂ ÒÑ ÑÆÐÑÏÖ ËÎË ÐÇÔÍÑÎß-
ÍËÏ ËÊ ÔÎÇÆÖáÜËØ ÒÖÐÍÕÑÄ: 1) ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÏË ÄÞÃÑÓ-
ÍÂÏË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ; 2) ËÔÔÎÇÆÖÇÏÞÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË; 3) ÔÒÑ-
ÔÑÃÂÏË ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ;
4) ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞÏË ÏÇÓÂÏË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ;
5) ÏÇÕÑÆÂÏË ÑÙÇÐÍË ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÄÞÃÓÂÐ-
ÐÑÌ ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ. ³ ÏÇÕÑÆÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÐÂË-
ÃÑÎßÛËÌ ËÐÕÇÓÇÔ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÒÖÐÍÕÞ 3 ë 5.

¸ÇÎß ÆÂÐÐÑÅÑ ÑÃÊÑÓÂ ì ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß ÐÂËÃÑÎÇÇ ÓÂÔÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÞ ÑÒËÔÂÐËâ Ë ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÏÑÎÇÍÖÎ,
ÄÔÕÓÇÚÂáÜËÇÔâ Ä ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ, Â ÕÂÍÉÇ ÏÇÕÑÆÞ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂ-
ÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÐÙÇÒÙËË
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ. °ÒÓÇÆÇÎÇÐÐÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÖÆÇÎÇÐÑ
ÕÂÍÉÇ ÂÐÂÎËÊÖ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÔÕË ÒÑÔÕÖÎÂÕÂ äÃÎËÊÍËÇ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ËÏÇáÕ ÃÎËÊÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂã Ë ÄÑÊÏÑÉÐÞÏ ÔÒÑÔÑÃÂÏ ÇÅÑ
×ÑÓÏÂÎËÊÂÙËË. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÒÓËÄÇÆÇÐ ÓâÆ ÒÓËÏÇÓÑÄ, ËÎÎá-
ÔÕÓËÓÖáÜËØ ÆÑÔÕÑËÐÔÕÄÂ Ë ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË ÆÂÐÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ, Ë
ÑÕÏÇÚÇÐÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÒÓÑÃÎÇÏÞ.

II. ªÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËâ ÕÇÓÏËÐÂ
äÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇ ÒÑÆÑÃËÇã Ä ØËÏËË
´ÇÓÏËÐ äÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇ ÒÑÆÑÃËÇã Ä ØËÏËË ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ Ä
ÄÇÔßÏÂ ÛËÓÑÍÑÏ ÔÏÞÔÎÇ, ÕÂÍ ÍÂÍ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖáÕÔâ
ÙÇÎÞÏ ÍÑÏÒÎÇÍÔÑÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ Ë ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔÄÑÌÔÕÄ Ë ÏÑÅÖÕ ÒÓÑâÄÎâÕß ÓÂÊÎËÚÐÖá ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÖá ÂÍÕËÄ-
ÐÑÔÕß. £ ÓÂÃÑÕÇ 66 ÒÓËÄÇÆÇÐ ÒÇÓÇÚÇÐß ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÑÃÎÂÔÕÇÌ
ØËÏËË, ÅÆÇ Ä ÕÑÌ ËÎË ËÐÑÌ ×ÑÓÏÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÑÔß ÒÑÐâÕËÇ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ (ËÎË ÂÕÑÏÐÑÅÑ) ÒÑÆÑÃËâ. £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÑÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐËâ ÕÂÍËØ ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÒÑÐâÕËÌ ØËÏËË, ÍÂÍ ËÊÑÏÇ-
ÓËâ, ÔÕÇÓÇÑËÊÑÏÇÓËâ, ÅÑÏÑÎÑÅËÚÐÑÔÕß, ÒÇÓËÑÆËÚÐÑÔÕß Ä
ËÊÏÇÐÇÐËË ÔÄÑÌÔÕÄ ØËÏËÚÇÔÍËØ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ë Õ.Æ., ÑÔÐÑÄÂÐÞ
ÐÂ ÒÑÆÑÃËË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÏÑÎÇÍÖÎ (ËÎË ÂÕÑÏÑÄ).

±ÓËÄÇÆÇÏ ÐÇÔÍÑÎßÍÑ ÒÓËÏÇÓÑÄ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÑÅÑ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËâ ÕÇÓÏËÐÂ äÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇ ÒÑÆÑÃËÇã.

1. ¬ÎÂÔÔË×ËÍÂÙËâ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÑÔÐÑÄÂÐÂ Ä
ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÐÂ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ÕÇÑÓËË ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÔÕÓÑÇÐËâ. ¢ÎËÊÑÔÕß ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÊÐÂÚÂÇÕ
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÖá ÔÕÇÒÇÐß ÒÑÆÑÃËâ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÐÞØ ×ÑÓÏÖÎÂØ Ë ÒÓËÄÑÆËÕ ÑÃÞÚÐÑ Í ÑÕÐÑÔËÕÇÎßÐÑ ÏÂÎÞÏ
ËÊÏÇÐÇÐËâÏ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÕÂÍËØ
ÔËÔÕÇÏ Ë Í ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞÏ ÏÇÕÑÆÂÏ ËØ ÔËÐÕÇÊÂ. °ÆÐÂÍÑ ÑÚÇ-
ÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÑÙÇÐÍË ÔÕÇÒÇÐË ÒÑÆÑÃËâÏÑÎÇÍÖÎ ÕÑÎßÍÑ
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ÒÑ ËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏ ×ÑÓÏÖÎÂÏ ÐÇ ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÓÇÛÇÐÂ ÑÆÐÑ-
ÊÐÂÚÐÑ.

2. ®ÑÎÇÍÖÎÞ, ËÏÇáÜËÇ ÑÆËÐÂÍÑÄÞÇ ÑÔÕÑÄÞ, ÐÑ ÑÕÎËÚÂá-
ÜËÇÔâ ÅÇÕÇÓÑÂÕÑÏÂÏË (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÒËÓÓÑÎ Ë ÕËÑ×ÇÐ, ÃÇÐÊÑÎ Ë
ÒËÓËÆËÐ), ÏÑÅÖÕ ÔÚËÕÂÕßÔâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑ-ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞÏË ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËâÏË.

3. ®ÑÎÇÍÖÎÞ ÅÑÏÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÓâÆÑÄ (ÐÂÒÓËÏÇÓ,
CH37(CH2)n7CH3 , R1 [7CH=CH7]nR

2) ÕÂÍÉÇ ÔÚËÕÂáÕ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑ-ÓÑÆÔÕÄÇÐÐÞÏË. ªÊÏÇÐÇÐËÇ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔÄÑÌÔÕÄ Ô ÖÄÇÎËÚÇÐËÇÏ n Ä ÕÂÍËØ ÓâÆÂØ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÑÃÞÚÐÑ
ÒÑ ÎËÐÇÌÐÑÏÖ ÊÂÍÑÐÖ.

4. ±ÓËÐÙËÒ ËÊÑÎÑÃÂÎßÐÑÌ ÂÐÂÎÑÅËË, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÐÞÌ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 67, ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕß ÂÕÑÏÐÞØ ÅÓÖÒÒËÓÑÄÑÍ
Í ØËÏËÚÇÔÍÑÏÖ ÔÄâÊÞÄÂÐËá. £ÂÎÇÐÕÐÞÇ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ØËÏË-
ÚÇÔÍËØ ÅÓÖÒÒ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ËØ ÅÓÂÐËÚÐÞÏË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÏË
ÑÓÃËÕÂÎâÏË (¤®°), Â ËÏÇÐÐÑ ËØ ÚËÔÎÑÏ, ÔËÏÏÇÕÓËÇÌ, ×ÑÓ-
ÏÑÌ Ë àÐÇÓÅËÇÌ. ¥ÄÇ ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÅÓÖÒÒÞ ÐÂÊÞÄÂáÕÔâ ËÊÑÎÑ-
ÃÂÎßÐÞÏË, ÇÔÎË ÚËÔÎÑ Ë ÔËÏÏÇÕÓËâ ËØ ¤®° ÔÑÄÒÂÆÂáÕ, Â ËØ
×ÑÓÏÞ Ë àÐÇÓÅËË äÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÃÎËÊÍËã. ±ÓËÐÙËÒ ËÊÑÎÑÃÂÎß-
ÐÑÌ ÂÐÂÎÑÅËË ÔÑÔÕÑËÕ ÄÑ ÄÊÂËÏÑÊÂÏÇÐâÇÏÑÔÕË Ä ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ËÊÑÎÑÃÂÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ ÐÇÊÂÄËÔËÏÑ ÑÕ ÒÓËÓÑÆÞ
ÑÃÓÂÊÖáÜËØ ËØ ÂÕÑÏÑÄ. ¿ÕÑÕ ÒÓËÐÙËÒ ÔÄâÊÞÄÂÇÕ ÄÂÎÇÐÕÐÞÇ
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË Ë ØËÏËË
àÎÇÏÇÐÕÑÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë ÆÂÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß Ô
ÇÆËÐÞØ ÒÑÊËÙËÌ ÑÃÝâÔÐËÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÇ ÏÐÑÅÑÑÃÓÂÊËÇ ØËÏË-
ÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë ÃÎËÊÑÔÕß ËØ ÔÄÑÌÔÕÄ.

±ÓËÄÇÆÇÐÐÞÇ ÄÞÛÇ ÒÓËÏÇÓÞ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÍÑÐÙÇÒÙËâ
ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ (ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ ÓÑÆÔÕÄÂ, ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ
ÔØÑÆÔÕÄÂ) ÑÕÐÑÔËÕÔâ Í ×ÖÐÆÂÏÇÐÕÂÎßÐÞÏ ÒÑÐâÕËâÏ ØËÏËË.
°ÆÐÂÍÑ ÔÂÏÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÕÇÓÏËÐÂ äÒÑÆÑÃËÇã ÐÇÑÆÐÑÊÐÂÚÐÑ
Ë ÑÔÐÑÄÂÐÑ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÐÂ ËÐÕÖËÕËÄÐÞØ ÔÑÑÃÓÂÉÇÐËâØ.13, 68

°ÆÐÂ ËÊ ÄÂÉÐÇÌÛËØ ÑÃÎÂÔÕÇÌ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ àÕÑÅÑ ÒÑÐâÕËâ ì
ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËÇ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ËÎË ÃËÑÎÑÅËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÑÔÕÖÎÂÕÂ äÒÑÆÑÃÐÞÇ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ËÏÇáÕ ÒÑÆÑÃÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂã. °ÆÐÂÍÑ ÇÔÎË ÑÙÇÐË-
ÄÂÕß ÔØÑÆÔÕÄÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÄËÊÖÂÎßÐÑÅÑ ÔÓÂÄÐÇÐËâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÑÓÏÖÎ, ÕÑ àÕÑÕ ÒÑÔÕÖÎÂÕ ÏÑÉÇÕ ÑÍÂÊÂÕßÔâ
ÐÇÄÇÓÐÞÏ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÓâÆÖ ÃÎËÊÍËØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ (ÐÑÓÂÆÓÇÐÂ-
ÎËÐÂ, ÂÆÓÇÐÂÎËÐÂ, ËÊÑÒÓÑÕÇÓÇÐÑÎÂ) a-ÂÆÓÇÐÇÓÅËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄ-
ÐÑÔÕß ÖÏÇÐßÛÂÇÕÔâ, Â b-ÂÆÓÇÐÇÓÅËÚÇÔÍÂâ ì ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕÔâ.
¡ ÊÂÏÇÐÂ ×ÇÐÑÎßÐÞØ ÅËÆÓÑÍÔËÎßÐÞØ ÅÓÖÒÒ ËÊÑÒÓÑÕÇÓÇÐÑÎÂ
ÐÂ ÂÕÑÏÞ ØÎÑÓÂ ÒÓÇÄÓÂÜÂÇÕ àÕÑÕ ÂÅÑÐËÔÕ b-ÂÆÓÇÐÇÓÅËÚÇÔÍËØ
ÓÇÙÇÒÕÑÓÑÄ Ä ÂÐÕÂÅÑÐËÔÕ ì ÆËØÎÑÓËÊÑÒÓÑÕÇÓÇÐÑÎ.69

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÆÓÖÅÑÅÑ ÒÓËÏÇÓÂ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÕß âÆ
ÏÖÔÍÂÓËÐ, ÄÞÆÇÎÇÐÐÞÌ ËÊ ÏÖØÑÏÑÓÂ, Ë ÂÙÇÕËÎØÑÎËÐ, ÄÞÓÂÃÂ-
ÕÞÄÂÇÏÞÌ Ä ÑÓÅÂÐËÊÏÇ ÚÇÎÑÄÇÍÂ Ë ÉËÄÑÕÐÞØ Ë ÖÚÂÔÕÄÖáÜËÌ
Ä ÒÇÓÇÆÂÚÇ ÐÇÓÄÐÑÅÑ ÄÑÊÃÖÉÆÇÐËâ.70

³ÕÓÖÍÕÖÓÞ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÑØÑÉË,70 Ë ÑÃÂ ÑÐË ÄÊÂËÏÑ-
ÆÇÌÔÕÄÖáÕ Ô ØÑÎËÐÇÓÅËÚÇÔÍËÏË ÔËÔÕÇÏÂÏË ÚÇÎÑÄÇÍÂ.

ªÐÑÅÆÂ ÔØÑÆÐÞÇ ÒÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÏÑÅÖÕ ÒÓÑ-
âÄÎâÕß ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÄËÆÞ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË. ´ÂÍ,

ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ 1 ÒÓÑâÄÎâÇÕ ÂÐÕËÅËÔÕÂÏËÐÐÖá ÂÍÕËÄÐÑÔÕß, ÔÑ-
ÇÆËÐÇÐËÇ 2 ì ÐÇÌÓÑÎÇÒÕËÚÇÔÍÖá (ÂÐÕÂÅÑÐËÔÕ ÆÑ×ÂÏËÐÑÄÞØ
ÓÇÙÇÒÕÑÓÑÄ), Â ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ 3ì ÂÐÕËÆÇÒÓÇÔÔÂÐÕÐÖá.71

£ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÒÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÏÑÅÖÕ
ÑÃÎÂÆÂÕß ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕßá, ÍÂÍ ÆÇÐ-
ÃÖ×ËÎËÐ Ë ÓÑÎËÒÓÂÏ, âÄÎâáÜËÇÔâ ËÐÅËÃËÕÑÓÂÏË ×ÑÔ×ÑÆË-
àÔÕÇÓÂÊÞ.

¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÇÒÇÐË ÒÑÆÑÃËâ àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÏÑÉÐÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÕÂÍÖá ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÖ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ, ÍÂÍ àÎÇÍÕÓÑ-
ÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ ÏÑÎÇÍÖÎÞ.69, 71

¬ÂÍ ÄËÆÐÑ ËÊ ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞØ ÄÞÛÇ ÒÓËÏÇÓÑÄ, ÒÑÏËÏÑ
ÄËÊÖÂÎßÐÑÅÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÕß ÆÓÖÅËÇ ÔÒÑÔÑÃÞ ÑÒËÔÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ë
ÓÂÊÓÂÃÂÕÞÄÂÕß ÐÑÄÞÇ ÒÑÆØÑÆÞ Í ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËá ÔÕÇÒÇÐË ÔØÑÆ-
ÔÕÄÂ ÏÑÎÇÍÖÎ.

III. ´ÇÑÓÇÕËÍÑ-ÅÓÂ×ÑÄÑÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ
ÏÑÎÇÍÖÎ Ë ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÐÇÏ ÑÒËÔÂÐËâ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ

1. ®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÅÓÂ×Þ

³ÑÅÎÂÔÐÑ ÔÑÄÓÇÏÇÐÐÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ ÏÑÉÐÑ ÑÒËÔÂÕß Ô ÓÂÊÐÑÌ ÔÕÇÒÇÐßá ÆÇÕÂÎËÊÂÙËË. ¯ÂËÃÑ-
ÎÇÇ ÒÓÑÔÕÑÌ ÔÒÑÔÑÃ ÑÒËÔÂÐËâ ì ÒÓË ÒÑÏÑÜË ÃÓÖÕÕÑ-×ÑÓ-
ÏÖÎÞ.³ÎÇÆÖáÜËÌÛÂÅ ÐÂ ÒÖÕË ÖÔÎÑÉÐÇÐËâ àÕÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâì
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÞ. ¥ÂÎß-
ÐÇÌÛËÇ àÕÂÒÞ ì ÒÑÔÕÓÑÇÐËÇ ÕÓÇØÏÇÓÐÞØ ÏÑÆÇÎÇÌ ÏÑÎÇÍÖÎ Ë
ÄÞÚËÔÎÇÐËÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍ.

°ÆÐÂÍÑ ÐÂ ÊÂÆÂÚÖ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÏÑÉÐÑ ÒÑÔÏÑÕÓÇÕß Ë Ô ÆÓÖÅÑÌ ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ. ®ÑÎÇ-
ÍÖÎÇ ÏÑÉÐÑ ÒÑÔÕÂÄËÕß Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ ÏÇÚÇÐÞÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞÌ ÅÓÂ×, ÄÇÓÛËÐÞ Ë ÓÇÃÓÂ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÂÕÑÏÂÏ
Ë ÔÄâÊâÏ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, Â ÏÇÕÍË ÄÇÓÛËÐ Ë ÓÇÃÇÓ (ÚËÔÎÂ ËÎË
ÔËÏÄÑÎÞ) ÍÑÆËÓÖáÕ ÂÕÑÏÞ Ë ÔÄâÊË ÓÂÊÎËÚÐÑÌ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ
ÒÓËÓÑÆÞ. ±Ñ ÔÖÕË ÍÎÂÔÔËÚÇÔÍÂâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÂâ ×ÑÓÏÖÎÂ
âÄÎâÇÕÔâ ÚÂÔÕÐÞÏ ÔÎÖÚÂÇÏ ÏÇÚÇÐÑÅÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÅÓÂ×Â,
ÅÆÇ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÇÕÍË ÄÇÓÛËÐ ÄÞÃÓÂÐ ØËÏËÚÇÔÍËÌ ÔËÏÄÑÎ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÂÕÑÏÂ, Â ÏÇÕÍË ÓÇÃÓÂ ì ÍÓÂÕÐÑÔÕß ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÔÄâÊË. £ ÑÃÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÇÕÑÍ ÄÇÓÛËÐ
ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÎáÃÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÂÕÑÏÑÄ
(ÊÂÓâÆ âÆÓÂ, ÒÑÎâÓËÊÖÇÏÑÔÕß, ÂÕÑÏÐÞÌ ÄÇÔ, ÂÕÑÏÐÞÌ ÓÂÆËÖÔ
Ë ÆÓ.), Â Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÇÕÑÍ ÓÇÃÇÓ ì ÎáÃÞÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÔÄâÊÇÌ (ÆÎËÐÂ; ÒÑÓâÆÑÍ, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÌ ËÊ
ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ, Ë Õ.Æ.29, 72). ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÃÞÎË
ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÞ 73 ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÇ be-ÏÂÕÓËÙÞ (bond and electron
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matrices). ªØ ÐÇÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞÇ àÎÇÏÇÐÕÞ ÓÂÄÐÞ ÒÑÓâÆÍÂÏ
ÔÄâÊÇÌ, Â ÆËÂÅÑÐÂÎßÐÞÇ ì ÚËÔÎÂÏ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑÏÑÄ, ÐÇ ÖÚÂÔÕÄÖáÜËØ Ä ÔÄâÊÞÄÂÐËË.
¢ÓÖÕÕÑ-×ÑÓÏÖÎÇ ÏÑÉÐÑ ×ÑÓÏÂÎßÐÑ ÔÑÒÑÔÕÂÄËÕß ÐÇÔÄâÊÐÞÌ
ÅÓÂ×, Õ.Ç. ÅÓÂ×, ÔÑÔÕÑâÜËÌ ÕÑÎßÍÑ ËÊ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÄÇÓÛËÐ
(Ô ÏÇÕÍÂÏË) Ë ÐÇ ËÏÇáÜËÌ ÓÇÃÇÓ.

®ÑÉÐÑ ÒÑÔÕÓÑËÕß Ë ÒÑÎÐÞÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÅÓÂ×Þ, Ä
ÍÑÕÑÓÞØ ÍÂÉÆÂâ ÒÂÓÂ ÄÇÓÛËÐ ÔÑÇÆËÐÇÐÂ ÓÇÃÓÑÏ. £ àÕÑÏ
ÔÎÖÚÂÇ ÏÇÕÍÂ (ËÎË ÄÇÔ) ÒÓËÒËÔÞÄÂÇÕÔâ Ë ÍÂÉÆÑÌ ÒÂÓÇ ÐÇÔÄâ-
ÊÂÐÐÞØ ÂÕÑÏÑÄ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÕÂÍÑÌ ÏÇÕÍË ÏÑÉÐÑ ÄÊâÕß ÕÑÒÑÎÑ-
ÅËÚÇÔÍÑÇ (ËÎË ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÑÇ) ÓÂÔÔÕÑâÐËÇÏÇÉÆÖ ÄÇÓÛËÐÂÏË.
£ ÒÑÔÎÇÆÐÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÅÓÂ× ÃÖÆÇÕ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÑÄÂÕß ØÑÓÑÛÑ
ËÊÄÇÔÕÐÑÌ ÏÂÕÓËÙÇ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ.

±ÓÇÆÒÑÎÑÉËÏ, ÚÕÑ ËÊÄÇÔÕÐÞ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ ÂÕÑÏÑÄ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ Ä ÕÓÇØÏÇÓÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÏÑÉÐÑ
ÒÑÔÕÓÑËÕß ÅÓÂ×, ÔÑÔÕÑâÜËÌ ËÊ ËÊÑÎËÓÑÄÂÐÐÞØ ÄÇÓÛËÐ,
ÏÇÕÍË ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâáÕ ÔÑÃÑÌ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË
ÕÓÇØ ÚËÔÇÎ ì ÍÑÑÓÆËÐÂÕ ÂÕÑÏÑÄ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÇÕÍË ÄÇÓÛËÐÞ
ÅÓÂ×Â ÏÑÉÐÑ ÕÂÍÉÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÍÂÍÖá-ÎËÃÑ ×ËÊËÍÑ-ØËÏË-
ÚÇÔÍÖá ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÖ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÂÕÑÏÂ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÒÑ ÔÒÑÔÑÃÖ ÄÞÃÑÓÂ ÏÇÕÍË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÅÓÂ×Â ÏÑÉÐÑ ÓÂÊÆÇÎËÕß ÐÂ ÕÓË ÑÔÐÑÄÐÞØ ÕËÒÂ: ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÂÏÑÅÑ ÅÓÂ×Â; ÄÊâÕÞÇ ËÊ ÔÒÓÂÄÑÚÐËÍÑÄ
(ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÞÇ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÇ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË
ÂÕÑÏÑÄ Ë ÔÄâÊÇÌ); ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ËÊ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂ (ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ÓÇÐÕÅÇÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ). £ÑÊ-
ÏÑÉÐÂ Ë ÍÑÏÃËÐÂÙËâ àÕËØ ÔÒÑÔÑÃÑÄ.

£ ÓâÆÇ ÔÎÖÚÂÇÄ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÇ äÒÓÑÔÕÞÇã
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÇ ÅÓÂ×Þ. £ÇÓÛËÐÞ àÕËØ ÅÓÂ×ÑÄ ËÊÑÃÓÂÉÂáÕ
ÕÑÚÍÂÏË, Â ÓÇÃÓÂ ì ÑÕÓÇÊÍÂÏË ÒÓâÏÞØ. ·ÑÕâ Ö ÒÓÑÔÕÑÅÑ
ÅÓÂ×Â Ë ÐÇÕ âÄÐÞØ ÏÇÕÑÍ, ÐÑ ÔÚËÕÂÇÕÔâ, ÚÕÑ ÏÇÕÍË ÄÇÓÛËÐ
ÓÂÄÐÞ ÐÖÎá. ¦ÔÎË ÂÕÑÏÞ ÔÄâÊÂÐÞ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÄâÊßá, ÕÑ ËÏ
ÔÑÒÑÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÓÇÃÓÑ ÔÏÇÕÍÑÌ ä1ã, Ä ÒÓÑÕËÄÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇÏÇÕÍÂ
ÓÇÃÓÂ ÓÂÄÐÂ ÐÖÎá. ´ÂÍËÇ ÅÓÂ×Þ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ,
ÆÎâ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ.

2. °ÒËÔÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ,
ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ËØ ÕÇÑÓÇÕËÍÑ-ÅÓÂ×ÑÄÞØ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâØ

®ÇÚÇÐÞÌ ÅÓÂ× ÊÂÆÂÇÕÔâ ÔÄÑÇÌ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÏÂÕÓËÙÇÌ

A=(aij),

ÅÆÇ aii ì ÏÇÕÍÂ i-ÑÌ ÄÇÓÛËÐÞ, aij ì ÏÇÕÍÂ ÒÂÓÞ ÄÇÓÛËÐ (i, j ).
(£ ÔÎÖÚÂÇ ÒÓÑÔÕÑÅÑ ÅÓÂ×Â ÏÂÕÓËÙÂ A ÐÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÑÃÞÚÐÑ
ÏÂÕÓËÙÇÌ ÔÏÇÉÐÑÔÕË.) °ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ËÊÏÇÐÇÐËË ÐÖÏÇÓÂ-
ÙËË ÄÇÓÛËÐ ÅÓÂ×Â ÒÑÎÖÚÂÇÕÔâ, ÄÑÑÃÜÇ ÅÑÄÑÓâ, ÆÓÖÅÂâ ÏÂÕ-
ÓËÙÂ. ¿ÕÑ âÄÎâÇÕÔâ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÐÇÆÑÔÕÂÕÍÑÏ ÑÒËÔÂÐËâ
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÏÂÕÓËÙ. ¥ÂÐÐÂâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ
ÒÓËÄÇÎÂ Í ÒÑÐâÕËá äËÐÄÂÓËÂÐÕ ÅÓÂ×Âã. ªÐÄÂÓËÂÐÕ ÅÓÂ×Â ì
àÕÑ ÕÂÍÑÇ ÚËÔÎÑ (ËÎË ×ÖÐÍÙËâ, ÇÔÎË ÏÇÕÍË ÅÓÂ×Âì ÔËÏÄÑÎÞ),
ÄÞÚËÔÎâÇÏÑÇ ÒÑ ÏÂÕÓËÙÇ ÅÓÂ×Â A, ÍÑÕÑÓÑÇ ÐÇ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
ÔÒÑÔÑÃÂ ÐÖÏÇÓÂÙËË ÄÇÓÛËÐ. £ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË ËÐÄÂ-
ÓËÂÐÕÞ ÒÓÑÔÕÞØ ÅÓÂ×ÑÄ ÑÃÞÚÐÑ ÐÂÊÞÄÂáÕ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÏË
ËÐÆÇÍÔÂÏË (´ª). ¹ÂÔÕÑ àÕÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÒÇÓÇÐÑÔËÕÔâ Ë ÐÂ
ËÐÄÂÓËÂÐÕÞ ÏÇÚÇÐÞØ ÅÓÂ×ÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÅÖÕ ÑÕÓÂÉÂÕß ÐÇ
ÕÑÎßÍÑ ÕÑÒÑÎÑÅËá ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÐÑ ÕÂÍÉÇ àÎÇÏÇÐÕÞ àÎÇÍÕÓÑÐ-
ÐÑÅÑ Ë ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ
ÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß Ë ËÐÄÂÓËÂÐÕ ÎáÃÑÅÑ ÒÑÆÅÓÂ×Â ÅÓÂ×Â. °ÐË
ÐÂÊÞÄÂáÕÔâ ÎÑÍÂÎßÐÞÏË ´ª. ´ÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ËÐÆÇÍÔÞ
ÛËÓÑÍÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ Ä ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË
ÆÎâ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÌ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÒÓË ÒÑËÔÍÇ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ, Ä ÍÑÏ-
ÒßáÕÇÓÐÑÏ ÔËÐÕÇÊÇ, ÒÓË ÒÑÔÕÓÑÇÐËË Ë ÂÐÂÎËÊÇ ÃÂÊ ÆÂÐÐÞØ ÒÑ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏ Ë ÔÄÑÌÔÕÄÂÏ. ¯ÂËÃÑÎÇÇ ËÊÄÇÔÕÐÞÇ ´ª Ë ËØ ÒÓË-
ÎÑÉÇÐËâ Ä ØËÏËË ÑÒËÔÂÐÞ Ä ÑÃÊÑÓÂØ 63, 64, 74 ë 76. ±ÑÒÖÎâÓ-
ÐÑÔÕß ÆÂÐÐÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ Í ÑÒËÔÂÐËá ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÒÓÑÔÕÑÕÑÌ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ´ª, ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕßá ÖÚË-
ÕÞÄÂÕß ÒÓË ËØ ÒÑÔÕÓÑÇÐËË àÎÇÏÇÐÕÞ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ Ë ÒÓÑ-

ÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÔÕÓÑÇÐËâ, Â ÕÂÍÉÇ Ô ÐÂÎËÚËÇÏ ÑÅÓÑÏÐÑÅÑ
ÍÑÎËÚÇÔÕÄÂ ÖÆÂÚÐÞØ ÍÑÓÓÇÎâÙËÌ ÄËÆÂ ÔÄÑÌÔÕÄÑ ë´ª. £ÏÇÔÕÇ
Ô ÕÇÏ àÕÑÕ ÒÑÆØÑÆ ËÏÇÇÕ Ë ÑÚÇÄËÆÐÞÌ ÐÇÆÑÔÕÂÕÑÍ: ÑÐ ÐÇ
ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÓÂÊÎËÚÂÕß ÓÂÊÐÞÇ ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ (ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, ÔÕÇÓÇÑËÊÑÏÇÓÞ) Ë ÐÇ ÖÚËÕÞÄÂÇÕ ËØ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞÇ
ÑÔÑÃÇÐÐÑÔÕË.

±ÓËÄÇÆÇÏ ÒÓËÏÇÓÞ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÑÒÖÎâÓÐÞØ
äËÏÇÐÐÞØã ´ª.63, 64

ªÐÆÇÍÔ ²ÂÐÆËÚÂ w ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ

w=
Xÿ

ninj
�
71/2,

ÅÆÇ ni Ë nj ì ÔÕÇÒÇÐË i-ÑÌ Ë j-ÑÌ ÄÇÓÛËÐ ÅÓÂ×Â, ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ
ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ ÒÑ ÄÔÇÏ ÓÇÃÓÂÏ ÅÓÂ×Â. ªÐÆÇÍÔ w ÑÃÑÃÜÇÐ ¬ËÓÑÏ
Ë ·ÑÎÎÑÏ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÄÄÇÎË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÅÑ
ËÐÆÇÍÔÂ ÔÄâÊÐÑÔÕË m-ÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ

mwn=
Xÿ

di dj dk ...
�
71/2, m5 1, di �

Z n
i ÿ hi

Zi ÿ Z n
i ÿ 1

,

ÅÆÇ Zi ì ÑÃÜÇÇ ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ, Z n
i ì ÚËÔÎÑ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ

àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ i-ÅÑ ÂÕÑÏÂ (ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ i-ÑÌ ÄÇÓÛËÐÇ); hiì
ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô i-ÞÏ ÂÕÑÏÑÏ; ÔÖÏÏËÓÑ-
ÄÂÐËÇ ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ ÒÑ ÄÔÇÏ ÙÇÒÑÚÍÂÏ, ÔÑÔÕÑâÜËÏ ËÊ m ÓÇÃÇÓ
ÅÓÂ×Â; i, j, k ì ÐÑÏÇÓÂ ÄÇÓÛËÐ, ÑÃÓÂÊÖáÜËØ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜÖá ÙÇÒÑÚÍÖ.

ªÐÆÇÍÔ £ËÐÇÓÂW ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÍÂÍ ÔÖÏÏÂ ÒÑ ÄÔÇÏ ÒÂÓÂÏ
ÄÇÓÛËÐ

W=0.5
X

dij ,

ÅÆÇ dijìÍÓÂÕÚÂÌÛÇÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇÏÇÉÆÖ i-ÑÌ Ë j-ÑÌ ÄÇÓÛËÐÂÏË.
®ÂÕÓËÙÂ D=(dij) ÐÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÏÂÕÓËÙÇÌ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÓÂÔ-
ÔÕÑâÐËÌ ÅÓÂ×Â.

ªÐÆÇÍÔ ·ÑÔÑÌâ Z ËÏÇÇÕ ÄËÆ

Z=
X

pk ,

ÅÆÇ pk ì ÚËÔÎÑ ÔÒÑÔÑÃÑÄ ÄÞÃÓÂÕß Ä ÅÓÂ×Ç k ÓÇÃÇÓ (k5 1) ÕÂÍ,
ÚÕÑ ÐËÍÂÍËÇ ÆÄÂ ËÊ ÐËØ ÐÇ âÄÎâáÕÔâ ÔÏÇÉÐÞÏË.

ªÐÆÇÍÔ ¢ÂÎÂÃÂÐÂ B (ÆÎâ ÂÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÅÓÂ×ÑÄ (ÆÇÓÇÄßÇÄ))
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ

B �
X

r2i ,

ÅÆÇ ri ì ÚËÔÎÑ ÄÇÓÛËÐ ÆÇÓÇÄÂ, ÑÕÔÇÍÂÇÏÞØ ÐÂ i-ÑÏ ÛÂÅÇ
ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ÑÃÓÇÊÍË ÆÇÓÇÄßÇÄ. ¿ÕÂ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÔÑÔÕÑËÕ ËÊ
ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÅÑ ÖÆÂÎÇÐËâ ÄÇÓÛËÐ ÔÕÇÒÇÐË 1 ËÔØÑÆÐÑÅÑ
ÆÇÓÇÄÂ Ë ËÐÙËÆÇÐÕÐÞØ ËÏ ÓÇÃÇÓ.

±ÓË ÒÑÔÕÓÑÇÐËË ËÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞØ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ
ËÐÆÇÍÔÑÄ 77 ÄÞÃËÓÂÇÕÔâ ÐÇÍÑÕÑÓÑÇ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ
(ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÄÇÓÛËÐ ÅÓÂ×Â), Ë àÕÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ
ÓÂÊÃËÄÂÇÕÔâ ÐÂ ÍÎÂÔÔÞ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË ÒÑ ÍÂÍÑÏÖ-ÎËÃÑ
ÒÓËÊÐÂÍÖ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÒÑ ÍÂÓÕËÐÂÏ ÑÍÓÖÉÇÐËâ ÒÇÓÄÑÅÑ
ÒÑÓâÆÍÂ). ±ÖÔÕß nì ÚËÔÎÑ ÄÇÓÛËÐ ÅÓÂ×Â, ni ì ÚËÔÎÑ ÄÇÓÛËÐ
Ä i-ÑÏ ÍÎÂÔÔÇ àÍÄËÄÂÎÇÐÕÐÑÔÕË, i=1, ... , m. °ÔÐÑÄÐÑÌ ËÐ×ÑÓ-
ÏÂÙËÑÐÐÞÌ ´ª ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÍÂÍ

IC=ÿ
X ni

n
log2

ni
n
.

°Ð ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ ÔÕÇÒÇÐß ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÑÔÕË ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ ÄÇÓ-
ÛËÐ ÅÓÂ×Â Ë ÒÓËÐËÏÂÇÕ ÔÄÑË àÍÔÕÓÇÏÂÎßÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÆÎâ
ÐÂËÏÇÐÇÇ ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÅÑ (m= n) Ë ÐÂËÃÑÎÇÇ ÑÆÐÑÓÑÆÐÑÅÑ
(m=1) ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ ÄÇÓÛËÐ. £ÏÇÔÕÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ ÄÇÓÛËÐ
ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÆÓÖÅËØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ.

¥ÓÖÅÑÌ ÃÑÎßÛÑÌ ÍÎÂÔÔ ´ª ì àÕÑ ´ª ÔÒÇÍÕÓÂÎßÐÑÅÑ
ÕËÒÂ.64 °ÃÑÊÐÂÚËÏ ÚÇÓÇÊ li Ë ³ ( j )= (C � j �1 ... ,C � j �n ) ÔÑÃÔÕÄÇÐ-
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ÐÞÇ ÚËÔÎÂ Ë ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÄÇÍÕÑÓÞ ÏÂÕÓËÙÞ ÅÓÂ×Â Ô n ÄÇÓÛË-
ÐÂÏË. ±Ñ ÐËÏ ÏÑÉÐÑ ÒÑÔÕÓÑËÕß ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊÐÞÇ ´ª, ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ ÕÂÍËÇ ÍÂÍ

J1=max (li),

J2= lr7lm ,

ÅÆÇ lr ì ÐÂËÏÇÐßÛÇÇ ÒÑÎÑÉËÕÇÎßÐÑÇ, Â lm ì ÐÂËÃÑÎßÛÇÇ
ÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÇ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÚËÔÎÂ, ËÎË

qi=
X

C �k�i C �k�i ,

pij=
X

C �k�i C �k�j

(ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ Ä ÒÑÔÎÇÆÐËØ ÆÄÖØ ×ÑÓÏÖÎÂØ ÓÂÔÒÓÑÔÕÓÂÐÇÐÑ
ÐÂ ÕÇ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÄÇÍÕÑÓÞ, ÍÑÕÑÓÞÏ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÒÑÎÑÉË-
ÕÇÎßÐÞÇ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÚËÔÎÂ). ´ÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ËÐÆÇÍÔÞ ÔÒÇÍÕ-
ÓÂÎßÐÑÅÑ ÕËÒÂ ÄÑÊÐËÍÂáÕ ÇÔÕÇÔÕÄÇÐÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ Ä ÓÂÏÍÂØ
ÓâÆÂ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÇÕÑÆÑÄ Ë ÑÃÞÚÐÑ ËÏÇáÕ ÆÑÔÕÂ-
ÕÑÚÐÑ âÔÐÖá ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍÖá ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËá.

³ÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÆÂÉÇ ÆÎâ ÑÆÐÑÅÑ ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ
ÔÒÑÔÑÃÂ ÓÂÔÔÕÂÐÑÄÍË ÏÇÕÑÍ ÐÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÏ ÅÓÂ×Ç ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÖÇÕ ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑ ÏÐÑÅÑ ´ª. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËÇ ËÎË
ÔÖÏÏÂ ÆÄÖØ ´ª ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÐÑÄÞÏ ´ª. ±ÑàÕÑÏÖ Ä ÒÓËÐÙËÒÇ
ÐÇÄÑÊÏÑÉÐÑ ÑÒËÔÂÕß ÄÔÇ ´ª, ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÉÐÑ ÒÑÔÕÓÑËÕß Ë
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß Ä QSAR/QSPR-ÂÐÂÎËÊÇ. ±ÓË ÒÑÔÕÓÑÇÐËË ÍÂÉ-
ÆÑÌ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÌÏÑÆÇÎË ÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ
ÒÓÑÃÎÇÏÂÏÑÕËÄËÓÑÄÂÐÐÑÅÑ ÄÞÃÑÓÂ ÐÇÃÑÎßÛÑÅÑ ÚËÔÎÂ ´ªËÊ
ÃÇÔÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÚËÔÎÂ ÄÂÓËÂÐÕÑÄ. ¿ÕÂ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÔÄâÊÂÐÂ Ô ÕÇÏ,
ÚÕÑ ÚÂÔÕÑ ÕÓÖÆÐÑ ÆÂÕß ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ âÔÐÖá×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍÖá
ËÎË ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÖá ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËá ´ª Ë ÔÄâÊÂÕß ËØ Ô ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂÇÏÞÏ ÔÄÑÌÔÕÄÑÏ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ´ª ÔÄâÊÂÐÞ
ÆÓÖÅ Ô ÆÓÖÅÑÏ ÔÕÓÑÅËÏË ËÎË ÒÓËÃÎËÉÇÐÐÞÏË ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇ-
ÔÍËÏË ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâÏË. ¿ÕË ×ÂÍÕÞ, Â ÕÂÍÉÇ ÊÆÓÂÄÞÌ ÔÏÞÔÎ
ÒÑÆÔÍÂÊÞÄÂáÕ, ÚÕÑ ÆÎâ ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÑÅÑ ÍÑÐÇÚÐÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ
ÄÊÄÇÛÇÐÐÞØ ÅÓÂ×ÑÄ ÆÑÎÉÇÐ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÕß ÍÑÐÇÚÐÞÌ ÐÂÃÑÓ
´ª J1 , J2 , ... , JN , ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÌ ÃÂÊËÔÐÞÏ. ´ÑÅÆÂ ÎáÃÑÌ ´ª
ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ Ä ÄËÆÇ

´ª=F(J1 , J2 , ... , JN),

ÅÆÇ F(J1 , J2 , ... , JN) ì ÐÇÍÑÕÑÓÂâ ×ÖÐÍÙËâ ÑÕ N ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ,
ÄËÆ ÍÑÕÑÓÑÌ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÅÑ
ËÐÆÇÍÔÂ. ³ÕÓÑÅÑ ÆÑÍÂÊÂÐÑ,78 ÚÕÑ ÕÂÍÑÌ ÃÂÊËÔ ÄÔÇÅÆÂ ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÖÇÕ, ÒÓËÚÇÏ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÃÂÊËÔÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ ÏÑÉÐÑ ÄÊâÕß
ÚËÔÎÂ ÄØÑÉÆÇÐËÌ Ä ÅÓÂ× ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÓÂÅ-
ÏÇÐÕÑÄ, Â Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ F ì ÎËÐÇÌÐÖá ×ÖÐÍÙËá. £ ÓÂÃÑÕÇ 79

ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÒÓËÏÇÓÞ ÓÂÊÎÑÉÇÐËâ ÒÑ ÃÂÊËÔÖ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ËÐÄÂ-
ÓËÂÐÕÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÅÓÂ×ÑÄ. ²ÇÊÖÎßÕÂÕÞ àÕËØ ÓÂÃÑÕ
ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËÇ
ØÑÓÑÛÑ ËÊÄÇÔÕÐÑÅÑ ÏÇÕÑÆÂ ÂÆÆËÕËÄÐÞØ ÔØÇÏ, ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÑÅÑ
ÆÎâ ÑÙÇÐÑÍ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.80, 81

±ÓÇÆÎÑÉÇÐ 82 ËÐÑÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÒÓÑÃÎÇÏÇ ÒÑËÔÍÂ ÃÂÊËÔÐÞØ
´ª, ÍÑÅÆÂ ÑÐË ÔÕÓÑâÕÔâ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÔÒÇÙËÂÎßÐÑ ÄÞÃÓÂÐÐÞØ
ÒÑÆÅÓÂ×ÑÄ Ë ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÏÑÉÐÑ ÄÂÓßË-
ÓÑÄÂÕß. £ àÕÑÌ ÉÇ ÓÂÃÑÕÇ ÆÂÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÃÂÊËÔÂ, ÃÑÎÇÇ
ÖÆÑÃÐÑÇ ÆÎâ ÊÂÆÂÚ QSAR/QSPR. ²ÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ
ÖÔÒÇÛÐÑ ÒÓËÏÇÐÇÐ ÆÎâ ÑÙÇÐÑÍ ÓÂÊÎËÚÐÞØ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ ÓÂÊÐÞØ ÍÎÂÔÔÑÄ.

¹ËÔÎÂ ÄØÑÉÆÇÐËâ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ âÄÎâáÕÔâ ÚÂÔÕÐÞÏ ÔÎÖÚÂÇÏ ´ª.
±ÓÑÔÕÇÌÛËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ ËÊÆÂÄÐÂ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ
Ä ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË ÆÎâ ÑÙÇÐÑÍ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔÄÑÌÔÕÄ Ä ÓÂÏÍÂØ ÂÆÆËÕËÄÐÞØ ÔØÇÏ.80, 81 £ QSAR/QSPR-
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ Ë ÃÑÎÇÇ ÔÎÑÉÐÞÇ ×ÓÂÅ-
ÏÇÐÕÞ.62, 83 ë 85

¬ÂÍ ÎÇÅÍÑ ÊÂÏÇÕËÕß, ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÄÔÇ ´ª ÔÄâÊÂÐÞ ÕÇÏ ËÎË
ËÐÞÏ ÔÒÑÔÑÃÑÏ Ô ÒÑÆÅÓÂ×ÂÏË. ¶ÓÂÅÏÇÐÕÐÞÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ

ËÅÓÂáÕ ÃÑÎßÛÖá ÓÑÎß Ä ÏÇÕÑÆÂØ QSAR/QSPR. ²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ
ÓâÆ ÕÂÍËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ.

±ÖÔÕß Ä ÐÇÍÑÕÑÓÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÇ ÙÇÒÑÚÍÂ ËÊ L71 ÔÄâÊÇÌ (Õ.Ç.
ÔÑÆÇÓÉÂÜÂâ L ÂÕÑÏÑÄ) äÔÑÇÆËÐâÇÕã ÂÕÑÏÞ i Ë j Ô ÍÑÆÂÏË Yi Ë
Yj . ´ÂÍÑÌ ÙÇÒÑÚÇÚÐÞÌ ×ÓÂÅÏÇÐÕ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÑÃÞÚÐÑ ÐÂÊÞÄÂáÕ
äÂÕÑÏÐÑÌ ÒÂÓÑÌ (i, j )ã Ë ÍÑÆËÓÖáÕ ÔËÏÄÑÎÑÏ
Yi7(L71)7Yj .86 ¬ÑÆ Yi (ËÎË Yj) ÔÑÆÇÓÉËÕ ËÐ×ÑÓÏÂÙËá Ñ
ÕËÒÇ ØËÏËÚÇÔÍÑÅÑ àÎÇÏÇÐÕÂ, ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇ ÔÑÔÇÆÐËØ ÂÕÑÏÑÄ (ÃÇÊ
ÖÚÇÕÂ ÂÕÑÏÑÄ ÄÑÆÑÓÑÆÂ) Ë ÚËÔÎÇ p-àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÒÓËÏÇÓÂ Ä ÕÂÃÎ. 1 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ äÂÕÑÏÐÞÇ ÒÂÓÞã Ë ÚËÔÎÂ ËØ
ÄØÑÉÆÇÐËÌ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÖá ×ÑÓÏÖÎÖ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÙÇÕÑÐÂ.69

³ËÏÄÑÎÞ C, O (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 1) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÂÕÑÏÂÏ ÖÅÎÇÓÑÆÂ
Ë ÍËÔÎÑÓÑÆÂ; ÔËÏÄÑÎ Xn (n=1, 2, 3) ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÆÂÐÐÞÌ
ÂÕÑÏ ËÏÇÇÕ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÔÑÔÇÆÇÌ n ÂÕÑÏÑÄ (ÃÇÊ ÖÚÇÕÂ ÂÕÑÏÑÄ
ÄÑÆÑÓÑÆÂ); ÔËÏÄÑÎ ä.ã ÑÊÐÂÚÂÇÕ, ÚÕÑ ÂÕÑÏ ÔÑÆÇÓÉËÕ ÑÆËÐ
p-àÎÇÍÕÓÑÐ. ¹ËÔÎÑ L71 Ä àÕÑÏ ÒÓËÏÇÓÇ ÓÂÄÐÑ 1 ËÎË 2.
±ÓÇÆÎÑÉÇÐ 87 Ë ËÐÑÌ ÏÇÕÑÆ ÑÒËÔÂÐËâ ÂÕÑÏÐÞØ ÒÂÓ, ÑÔÐÑÄÂÐ-
ÐÞÌ ÐÂ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÂÕÑÏÑÄ.

±ÓËÄÇÆÇÏ ÒÓËÏÇÓÞ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ, ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÏÞØ
MNA/k, ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÄâÊÂÐÞ Ô ×ÓÂÅÏÇÐÕÂÏË ÏÑÎÇÍÖÎ, âÄÎâá-
ÜËÏËÔâ ÑÍÓÇÔÕÐÑÔÕâÏË k-ÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ ÂÕÑÏÑÄ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÕËÒÑÄ (k=0, 1, ...).69, 88 ±ÓË ÒÑÔÕÓÑÇÐËË àÕËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ
ÂÕÑÏÖ ÒÓËÒËÔÞÄÂÇÕÔâ ÔËÏÄÑÎ ä7ã, ÇÔÎË ÑÐ ÐÇ ÄØÑÆËÕ Ä ÙËÍÎ;
×ÓÂÅÏÇÐÕ ÐÖÎÇÄÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ ì àÕÑ ÔÂÏ ÂÕÑÏ, ×ÓÂÅÏÇÐÕ ÒÇÓ-
ÄÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ ì àÕÑ ÂÕÑÏ Ô ÖÍÂÊÂÐËÇÏ (Ä ÔÍÑÃÍÂØ) ÇÅÑ ÔÑÔÇÆÇÌ
ÒÇÓÄÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ Ë Õ.Æ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ Ä ÕÂÃÎ. 2 ÒÓËÄÇ-
ÆÇÐÞ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ MN¡/0 Ë MNA/1 ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÌ ×ÑÓÏÖÎÞ
×ÇÐÑÎÂ ÆÎâ ÕÓÇØ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ ×ÇÐÑÎÂ, ÑÕÏÇÚÇÐÐÞØ
ÐÑÏÇÓÂÏË 1, 2 Ë 3.69

¡ÕÑÏÐÑ-ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÞÇ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ ÓÂÊÎËÚÐÑÅÑ
ÒÑÓâÆÍÂ ÐÇÑÆÐÑÍÓÂÕÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß Ë ÓÂÐÇÇ.65, 77, 80, 81

°ÐË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÕÂÍÉÇ Ä ÓÂÃÑÕÂØ89, 90.
°ÃÞÚÐÑ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÄÞÃÓÂÐÐÑÅÑ ÐÂÃÑÓÂ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ ÔÑ-

ÔÕÂÄÎâáÕ ÄÇÍÕÑÓÞX=(X1 ,X2 , ...), ÅÆÇXi=0, ÇÔÎË i-ÞÌ ×ÓÂÅ-
ÏÇÐÕ ÑÕÔÖÕÔÕÄÖÇÕ Ä ÆÂÐÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ, Xi=1, ÇÔÎË i-ÞÌ
×ÓÂÅÏÇÐÕ ÒÓËÔÖÕÔÕÄÖÇÕ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ. ®ÑÉÐÑ ÄÊâÕß ÕÂÍÉÇ Ä
ÍÂÚÇÔÕÄÇ Xi ÚËÔÎÑ ÄØÑÉÆÇÐËÌ i-ÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ (ÐÂÒÓËÏÇÓ,
ÙÇÒÑÚÍË ÂÕÑÏÑÄ) Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ.91 (´ÂÍÑÌ ÒÑÆØÑÆ ÄÒÇÓÄÞÇ ÃÞÎ
ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÆÎâ ÂÎÍÂÐÑÄ Ä ÓÂÃÑÕÇ 92.) ±ÑÆÑÃÐÞÇ (0,1)-ÄÇÍÕÑÓÞ
X=(X1 ,X2 , ...) Ä ÊÂÓÖÃÇÉÐÑÌ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ÐÂÊÞÄÂáÕ äbit
stringã. ¥ÂÎÇÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÒÓËÏÇÓÞ.69
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H

H

1

2

´ÂÃÎËÙÂ 1. ¡ÕÑÏÐÞÇ ÒÂÓÞ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÂÙÇÕÑÐÂ.

¡ÕÑÏ ¡ÕÑÏÐÞÇ ÒÂÓÞ ¹ËÔÎÑ ÄØÑÉÆÇÐËÌ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ
Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ

1 CX1717C.X3 2
2 C.X3717O.X1 1
3 CX1727O.X1 2
4 CX1727CX1 1

´ÂÃÎËÙÂ 2. ¶ÓÂÅÏÇÐÕÞ MNA/0 Ë MNA/1 ÆÎâ ÂÕÑÏÑÄ 1, 2 Ë 3 Ä
ÏÑÎÇÍÖÎÇ ×ÇÐÑÎÂ.

¡ÕÑÏ MNA/0 MNA/1

1 C C(CC7O)
2 C C(CC7H)
3 7H 7H(C)

1078 ®.ª.³ÍÄÑÓÙÑÄÂ, ª.£.³ÕÂÐÍÇÄËÚ, £.¡.±ÂÎáÎËÐ, ¯.³.©Ç×ËÓÑÄ



²ÂÊÎËÚÐÞÇ ´ª Xi ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÆÎâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ
ÄÇÍÕÑÓÑÄ X=(X1 ,X2 , ...). £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÇÔÎË ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ
ÄÇÍÕÑÓÂ X ÐÇÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÞ, Â

P
Xi= 0, ÕÑ ÏÑÉÐÑ ÒÑÔÕÓÑËÕß

ÆÓÖÅÑÌ ÄÇÍÕÑÓ P=(P1 , ... , Pk), ÅÆÇ Pi=Xi/
P

Xi .9

±ÓËÏÇÓÞ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÄÇÍÕÑÓÑÄ ÆÂÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 69, 93. ¥Îâ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ô N ÂÕÑÏÂÏË ÄÄÑÆâÕÔâ ÆÄÇ ÏÂÕÓËÙÞ P Ë C: P ì
ÒÓâÏÑÖÅÑÎßÐÂâ ÏÂÕÓËÙÂ ÓÂÊÏÇÓÂ N63, ÅÆÇ i-Ââ ÔÕÓÑÍÂ ËÏÇÇÕ
ÄËÆ (1, p0i , q

0
i) (p

0
i , q

0
i ìÐÑÓÏËÓÑÄÂÐÐÞÇ ÔÒÇÙËÂÎßÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ

ÊÐÂÚÇÐËâ àÎÇÍÕÓÑÑÕÓËÙÂÕÇÎßÐÑÔÕË ÂÕÑÏÂ i Ë ÇÅÑ à××ÇÍÕËÄ-
ÐÑÅÑ ÊÂÓâÆÂ), C ì (0,1)-ÏÂÕÓËÙÂ ÔÏÇÉÐÑÔÕË. ©ÂÕÇÏ ÑÒÓÇÆÇ-
ÎâÇÕÔâ ÔÇÏÇÌÔÕÄÑ ÍÄÂÆÓÂÕÐÞØ ÏÂÕÓËÙ TMn ÓÂÊÏÇÓÂ 363,
ÐÂÊÄÂÐÐÞØ àÎÇÍÕÓÑÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÏË ÏÂÕÓËÙÂÏË:

TMn=
P �C nP

N
, n=1, 2, ... , nmax ,

ÅÆÇ P*ìÏÂÕÓËÙÂ, ÕÓÂÐÔÒÑÐËÓÑÄÂÐÐÂâ Í P;Cnì n-Ââ ÔÕÇÒÇÐß
ÏÂÕÓËÙÞ C; nmax ì ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÂâ ÆÎËÐÂ ÒÖÕË Ä ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜÇÏ ÅÓÂ×Ç. ¿ÕË ÏÂÕÓËÙÞ ÐÇ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÔÒÑÔÑÃÂ ÐÖÏÇ-
ÓÂÙËË ÄÇÓÛËÐ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÅÓÂ×Â, ÕÂÍ ÚÕÑ ËØ àÎÇÏÇÐÕÞ
ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ, ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ
àÎÇÍÕÓÑÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÏË ËÐÆÇÍÔÂÏË. ¯Â ËØ ÑÔÐÑÄÇ ÔÕÓÑâÕÔâ
ÄÇÍÕÑÓÞ, ÔÑÔÕÑâÜËÇ ËÊ àÎÇÏÇÐÕÑÄ àÕËØ ÏÂÕÓËÙ ÒÓË
n=1, 2, ... , nmax .

£ ÓÂÃÑÕÂØ 94, 95 ÒÓÇÆÎÂÅÂÇÕÔâ ÔÕÓÑËÕß ÄÇÍÕÑÓÞ, ØÂÓÂÍÕÇÓË-
ÊÖáÜËÇ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÖá ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ, ËÔÒÑÎßÊÖâ ÆÎâ àÕÑÅÑ ÑÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐÐÞÇ ÔÒÇÙËÂÎßÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÓâÏÑÖÅÑÎßÐÞÇ ÏÂÕÓËÙÞ,
ÊÂÄËÔâÜËÇ ÑÕ ×ÓÂÅÏÇÐÕÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ.

£ÇÍÕÑÓÞ ÏÑÉÐÑ ÒÑÔÕÓÑËÕß ÕÂÍÉÇ ËÊ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇ-
ÔÍËØ 96 Ë ÎáÃÞØ ÆÓÖÅËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ,97 Â ÕÂÍÉÇ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ
×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.98

¥Îâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÉÐÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÅÓÂ× Ô ÖÍÂÊÂÐËÇÏ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÏÐÑÉÇÔÕÄ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ,9 ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÍÑÕÑÓÞØ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ
ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß ÔËÏÄÑÎÑÄ. ±ÓËÏÇÓÂÏË ÏÑÅÖÕ ÔÎÖÉËÕß
ÎËÐÇÌÐÞÇ ÐÑÏÇÐÍÎÂÕÖÓÞ. £ ÕÂÍÑÌ ÐÑÏÇÐÍÎÂÕÖÓÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÂâ
×ÑÓÏÖÎÂ ÍÑÆËÓÖÇÕÔâ ÔÕÓÑÍÑÌ ÔËÏÄÑÎÑÄ, ÍÂÉÆÞÌ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ,
Ä ÔÄÑá ÑÚÇÓÇÆß, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ×ÓÂÅÏÇÐÕÞ. ¯Â-
ÚÂÎßÐÞÌ àÕÂÒ ÓÂÊÄËÕËâ ÎËÐÇÌÐÞØ ÐÑÏÇÐÍÎÂÕÖÓ ÔÄâÊÞÄÂáÕ Ô
ËÏÇÐÇÏ £ËÔÄÇÔÔÇÓÂ.99 ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ CH37
CH27O7CH27CH27CH3 Ë H2N7CH27CH27C(O)7OH
ÍÑÆÞ£ËÔÄÇÔÔÇÓÂ ËÏÇáÕ ÄËÆ (2O3) Ë (Z2VQ) ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ.62

©ÆÇÔß äOã ÑÃÑÊÐÂÚÂÇÕ ÂÕÑÏ ÍËÔÎÑÓÑÆÂ, ÐÇ ÔÄâÊÂÐÐÞÌ Ô ÂÕÑ-
ÏÂÏËH; äQãìÅËÆÓÑÍÔËÎßÐÖá ÅÓÖÒÒÖ; äVãìÍÂÓÃÑÐËÎßÐÖá
ÅÓÖÒÒÖ; äZã ì ÂÕÑÏ ÂÊÑÕÂ Ä ÅÓÖÒÒÇ NH2 . ¹ËÔÎÑÏ 2 (ËÎË 3)
ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÂ ÐÇÓÂÊÄÇÕÄÎÇÐÐÂâ ÙÇÒß, ÔÑÔÕÑâÜÂâ ËÊ ÆÄÖØ (ËÎË
ÕÓÇØ) ÅÓÖÒÒ CH2.

¥ÓÖÅÂâ ÎËÐÇÌÐÂâ ÐÑÏÇÐÍÎÂÕÖÓÂ ÐÑÔËÕ ÐÂÊÄÂÐËÇ
SMILES.100, 101 °ÐÂ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÆÎâ ÒÑËÔÍÂ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ÔØÑÆÔÕÄÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ±ÓËÏÇÓÞ ÎËÐÇÌÐÞØ
ÍÑÆÑÄ, ÒÑÎÖÚÂÇÏÞØ Ä ÓÂÏÍÂØ âÊÞÍÂ ¶¬³± (×ÓÂÅÏÇÐÕÂÓÐÑÅÑ
ÍÑÆÂ ÔÖÒÇÓÒÑÊËÙËË ÒÑÆÔÕÓÖÍÕÖÓ), ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä ÓÂÃÑÕÇ 85.
¬ÑÆ SLN (SYBYL Line Notation) ÑÒËÔÂÐ Ä ÓÂÃÑÕÇ 102; ÑÐ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ 103 ÆÎâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ ÃÇÎÍÑÄ.

©ÂÍÑÆËÓÑÄÂÕß ÒÓÑÔÕÞÇ ÅÓÂ×Þ ÏÑÉÐÑ Ë ÒÓË ÒÑÏÑÜË
ÐÂËÏÇÐßÛÇÅÑ ÃËÐÂÓÐÑÅÑ ÍÑÆÂ. ¥Îâ ÇÅÑ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÍÑÐÔÕÓÖË-

ÓÖáÕÔâ ÄÔÇ ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ (n!) ÏÂÕÓËÙÞ ÔÏÇÉÐÑÔÕË (n ì ÚËÔÎÑ
ÄÇÓÛËÐ ÅÓÂ×Â), ÊÂÕÇÏ ÍÂÉÆÂâ ËÊ ÐËØ ÊÂÒËÔÞÄÂÇÕÔâ Ä ÑÆÐÖ
ÔÕÓÑÍÖ, ÔÑÔÕÑâÜÖá ËÊ 0 Ë 1. ´ÂÍÖá ÔÕÓÑÍÖ ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÕß ÍÂÍ ÊÂÒËÔß ÚËÔÎÂ Ä ÆÄÑËÚÐÑÌ ÔËÔÕÇÏÇ ËÔÚËÔÎÇÐËâ.
£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÍÑÆÂ ÄÞÃËÓÂÇÕÔâ ÎÇÍÔËÍÑÅÓÂ×ËÚÇÔÍËÏËÐËÏÂÎßÐÂâ
ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß, ÍÑÕÑÓÑÌ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ ÐÂËÏÇÐßÛÇÇ
ÆÇÔâÕËÚÐÑÇ ÚËÔÎÑ.64

³ÖÜÇÔÕÄÖÇÕ ÇÜÇ ÑÆËÐ ÔÒÑÔÑÃ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎß-
ÐÑÔÕÇÌ. ±ÖÔÕß ÊÂÆÂÐÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ, ÔÑÔÕÑâÜÇÇ ËÊ N ÏÑÎÇÍÖÎ
{Mi}, i=1, ... , N, Ë ÆÎâ ÍÂÉÆÑÌ ÒÂÓÞ M1 Ë M2 ËÊ àÕÑÅÑ
ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ ÊÂÆÂÐÂ ÐÇÍÑÕÑÓÂâ ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ
d(M1,M2)= d(M2 ,M1). ¿ÕÖ ×ÖÐÍÙËá ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕ ÍÂÍ
äÓÂÔÔÕÑâÐËÇã ÏÇÉÆÖ M1 Ë M2 . ´ÑÅÆÂ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
®k ËÊ ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ {Mi} ÏÑÉÐÑ ÒÑÔÕÓÑËÕß ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕß
{d(Mk ,Mi)}, i=1, ... , N, i= k (ÔÏ.9, 29, 104), Â ÕÂÍÉÇ ÒÑÔÎÇ-
ÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË, ÔÑÔÕÑâÜËÇ ËÊ ÎÑÍÂÎßÐÞØ ËÐÄÂÓËÂÐÕÑÄ ÅÓÂ-
×ÑÄ, ÐÂÒÓËÏÇÓ ËÊ ÔÕÇÒÇÐÇÌ ÄÇÓÛËÐ ÅÓÂ×Â.105 £ ÑÕÎËÚËÇ ÑÕ
ÄÇÍÕÑÓÑÄ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÓËÏÇÐâáÕÔâ ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ, ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË ÏÑÅÖÕ ËÏÇÕß ÓÂÊÐÞÇ ÆÎËÐÞ.

¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÕÂÍÉÇ
×ÖÐÍÙËË. ±ÖÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎÂ ÊÂÆÂÐÂ ÒÓÑÔÕÞÏ ÅÓÂ×ÑÏ G, dij ì
ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ i-ÑÌ Ë j-ÑÌ ÄÇÓÛËÐÂÏË.
£ ÓÂÃÑÕÂØ 106, 107 ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ ×ÖÐÍÙËâ, ÐÂÊÞÄÂÇÏÂâ ÕÑÒÑÎÑ-
ÅËÚÇÔÍÑÌ ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏÂÙËÇÌ ÅÓÂ×Â G:

t�s� � k�G�
XX

ZiZj�sin�sdij��
sdij

,

ÅÆÇ s ì ÄÇÜÇÔÕÄÇÐÐÞÌ ÒÂÓÂÏÇÕÓ, k(G) ì ÐÑÓÏËÓÑÄÑÚÐÂâ
ÍÑÐÔÕÂÐÕÂ, ÕÂÍÂâ, ÚÕÑ

�
(t(s))2ds=1, Zi Ë Zj ì ÊÂÓâÆÞ âÆÇÓ

ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑÏÑÄ. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÂâ ×ÑÓÏÖÎÂ ÃÞÎÂ ÒÓÇÆ-
ÎÑÉÇÐÂ 108 Ë ÆÎâ ÕÓÇØÏÇÓÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ, ÍÑÅÆÂ dij ì ÅÇÑÏÇÕÓË-
ÚÇÔÍÑÇ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ i-ÞÏ Ë j-ÞÏ ÂÕÑÏÂÏË. £ ÒÑÔÎÇÆÐÇÏ
ÔÎÖÚÂÇ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÕÂÍÉÇ ×ÖÐÍÙËË ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ,
ÐÂÒÓËÏÇÓ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞÇ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÇ
ÒÑÕÇÐÙËÂÎÞ Ë ÆÓ.13, 109

±ÓÇÆÎÑÉÇÐ 110 ë 115 ÂÎÅÑÓËÕÏ ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ Ë ÂÐÂÎËÊÂ
×ÑÓÏÞ ÏÑÎÇÍÖÎ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÂÐÂÎËÊÂ àÎÇÍÕÓÑÐÐÞØ ÒÎÑÕÐÑÔÕÇÌ
ËÎË àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËØ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÑÄ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞØ Ä ÓÇ-
ÊÖÎßÕÂÕÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ. ´ÂÍÂâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ
ÐÂÚËÐÂÇÕÔâ Ô ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÌ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË. ¥Îâ
àÕÑÅÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÑÌ
ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÖÓÑÄÐÇÌ. ³ÇÏÇÌÔÕÄÑ ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕÇÌ
ÖÓÑÄÐÇÌ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÑÃÝÇÍ-
ÕÑÄ Ë ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕÔâ ÅÓÖÒÒÂÏË ÅÑÏÑÎÑÅËÌ, ÐÂÊÞÄÂÇÏÞÏË
ÅÓÖÒÒÂÏË ×ÑÓÏÞ Ë ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞÏË ÆÎâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË
×ÑÓÏÞ ÏÑÎÇÍÖÎÞ Ë ÂÐÂÎËÊÂ ÔÕÇÒÇÐË ËØ ÒÑÆÑÃËâ. ´ÂÍÑÌ
ÒÑÆØÑÆ ÖÆÂÚÐÑ ÍÑÏÃËÐËÓÖÇÕÔâ Ô ÑÒËÔÂÐËÇÏ ÔÕÇÓÇÑËÊÑÏÇÓËË
Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÕÇÑÓËË ÖÊÎÑÄ Ë ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÎÇÅÍÑ ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐ ÐÂ
¿£®, ÚÕÑ ÆÂÇÕ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÒÓÑÄÑÆËÕß ÂÄÕÑÏÂÕËÊËÓÑÄÂÐ-
ÐÞÌ ÐÇÄËÊÖÂÎßÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ ÔÕÇÒÇÐË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ.

¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÑÓÏÖÎ, ËÔÒÑÎßÊÖâ ÏÇÕÑÆÞ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÑÌ ÏÇØÂÐËÍË ËÎË ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË,62 ÏÑÉÐÑ
ÒÑÔÕÓÑËÕß ÕÓÇØÏÇÓÐÞÇ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËÇ ÏÑÆÇÎË ÏÑÎÇÍÖÎ,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÒÑÔÑÃÐÞ ÔÎÖÉËÕß ËÔÕÑÚÐËÍÑÏ ÐÑÄÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ. ´ÂÍ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÇÔÎË ËÊÄÇÔÕÐÞ ÆÇÍÂÓÕÑÄÞ
ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ (Xi 1 ,Xi 2 ,Xi 3) ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÔÑÔÕÑâÜÇÌ ËÊN ÂÕÑÏÑÄ
c ÏÂÔÔÂÏË mi (i=1, ... , N ), ÕÑ ×ÑÓÏÖÎÞ

Uj �
1

M

XN
i� 1

miXij ,

ÅÆÇ j=1, 2, 3;M �
XN
i� 1

mi ìÏÂÔÔÂ ÏÑÎÇÍÖÎÞ,

ÑÒÓÇÆÇÎâáÕ ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ ÙÇÐÕÓÂ ÏÂÔÔ. °ÃÑÊÐÂÚËÏ ÚÇÓÇÊ
R=(rjk) ì ÕÇÐÊÑÓ ËÐÇÓÙËË

Cl Cl

H3C

CH3 Cl OH

0 1 0 1 1 0

CH3 Cl OH

1 1 0 0 1 1

µÔÒÇØË ØËÏËË 75 (11) 2006 1079



rjk �
XN
i� 1

mi�Xij ÿUj��Xik ÿUk�,

Â ÚÇÓÇÊ X, Y, Z ì ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÚËÔÎÂ ÏÂÕÓËÙÞ R. ¿ÕË
ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÞÇ ÚËÔÎÂ, Â ÕÂÍÉÇ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ×ÖÐÍÙËË ÑÕ ÐËØ,
ÕÂÍËÇ ÍÂÍ X/Y, X/Z Ë ÆÓ., ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎËÔß 62 Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ. ¯ÇÍÑÕÑÓÞÇ
ÂÄÕÑÓÞ ÒÓË ÑÒËÔÂÐËË ÕÓÇØÏÇÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ËÔ-
ÒÑÎßÊÖáÕ ÕÂÍËÇ ÄÇÎËÚËÐÞ, ÍÂÍ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄ ÑÃÝÇÏ ËÎË
ÒÎÑÜÂÆß ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ¥ÇÕÂÎßÐÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ ÔÒÑÔÑ-
ÃÑÄ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ àÕËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÒÓËÄÇÆÇÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÇ 62.

³ÒÑÔÑÃÞ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ ÑÃÞÚÐÑ ÒÑÆÓÂÊÆÇ-
ÎâáÕ ÐÂ 2D- ËÎË 3D-ÏÇÕÑÆÞ. £ ÒÇÓÄÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÐÇ ÖÚËÕÞ-
ÄÂáÕÔâ ÊÐÂÚÇÐËâ ÄÂÎÇÐÕÐÞØ ÖÅÎÑÄ Ë ÇÄÍÎËÆÑÄÞ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ
ÏÇÉÆÖ ÂÕÑÏÂÏË. ±ÑàÕÑÏÖ ÏÇÕÑÆÞ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐËË ÏÂÕÓËÙ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÅÓÂ×Â, ÑÕÐÑÔâÕÔâ Í 2D-ÏÇÕÑÆÂÏ, Â ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ Ô ËØ ÒÑÏÑÜßá
ËÐÄÂÓËÂÐÕÞ ì Í 2D-ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂÏ. ®ÇÕÑÆÞ, ÑÒÇÓËÓÖáÜËÇ
ÏÂÕÓËÙÂÏË ÇÄÍÎËÆÑÄÞØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ, âÄÎâáÕÔâ 3D-ÏÇÕÑÆÂÏË,
Â ÐÂÌÆÇÐÐÞÇ Ô ËØ ÒÑÏÑÜßá ËÐÄÂÓËÂÐÕÞ ì 3D-ÆÇÔÍÓËÒÕÑ-
ÓÂÏË. ®ÇÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÔØÑÆÔÕÄÂ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂáÕÔâ ÆÂÎÇÇ, ÊÂÄËÔâÕ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÕÑÎßÍÑ ÑÕ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇ-
ÔÍÑÅÑ ÔÒÑÔÑÃÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ (Ä ÄËÆÇ ÅÓÂ×ÑÄ, ÏÐÑ-
ÉÇÔÕÄ, ÏÂÕÓËÙ, ÄÇÍÕÑÓÑÄ, ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕÇÌ Ë Õ.Æ.) Ë ÐÇ
ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÕÑÌ ËÐ×ÑÓÏÂÙËË, ÍÑÕÑÓÖá ÍÑÆËÓÖáÕ ÆÂÐÐÞÇ
ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËÇ ÏÑÆÇÎË. ±ÑàÕÑÏÖ ÏÞ ÐÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏ
ÑÕÆÇÎßÐÑ 2D- Ë 3D-ÏÇÕÑÆÞ ÂÐÂÎËÊÂ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÔØÑÆÔÕÄÂ.
³ÒÑÔÑÃÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÔÓÇÆË ÍÑÕÑÓÞØ
ÕÇÑÓÇÕËÍÑ-ÅÓÂ×ÑÄÑÇ ÑÒËÔÂÐËÇ âÄÎâÇÕÔâ ÑÔÐÑÄÐÞÏ, Â ÑÔÕÂÎß-
ÐÞÇ ÔÒÑÔÑÃÞ ì ÒÓÑËÊÄÑÆÐÞÏË ÑÕ ÐÇÅÑ, ÏÑÉÐÑ ÑÃÑÃÜËÕß Ä
ÄËÆÇ ÔÎÇÆÖáÜÇÌ ÔØÇÏÞ.

IV. ¬ÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÏÇÓÞ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ
¬ÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÂâ ÏÇÓÂ ÒÑÆÑÃËâ ÆÄÖØ ÏÑÎÇÍÖÎ M1 Ë M2 ì àÕÑ
ÔÍÂÎâÓÐÂâ×ÖÐÍÙËâ d(S1,S2) ÑÕ ÆÄÖØ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ S1 Ë S2 . ¦Ç ÄËÆ
ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÕÑÅÑ, ÍÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÑÒËÔÂÐÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ S1 Ë S2
ÏÑÎÇÍÖÎ M1 Ë M2 . ©ÐÂÚÇÐËÇ d(S1,S2) ÆÎâ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÌ ÒÂÓÞ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ ØÂÓÂÍÕÇÓËÊÖÇÕ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑ ÔÕÇÒÇÐß ËØ ÃÎËÊÑÔÕË
(ËÎË ÔØÑÆÔÕÄÂ). ±ÓÇÆÒÑÎÑÉËÏ, ÚÕÑ ×ÖÐÍÙËâ d(S1,S2) ÖÆÑÄÎÇ-
ÕÄÑÓâÇÕ ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÖÔÎÑÄËâÏ:

d(S1,S2)5 0;
d(S1,S2)=0 ÕÑÅÆÂ Ë ÕÑÎßÍÑ ÕÑÅÆÂ, ÍÑÅÆÂ S1=S2;
d(S1,S2)= d(S2 ,S1) (ÔËÏÏÇÕÓËâ);
d(S1,S2)4 d(S1,S3)+ d(S2,S3) (ÐÇÓÂÄÇÐÔÕÄÑ ÕÓÇÖÅÑÎßÐËÍÂ).

£ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ d(S1,S2) ÐÂÊÞÄÂÇÕÔâ ÏÇÕÓËÍÑÌ. ¢ÑÎßÛËÐÔÕÄÑ
ÏÇÓ, ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞØ ÆÎâ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÔØÑÆ-
ÔÕÄÂ, âÄÎâáÕÔâ ÏÇÕÓËÍÂÏË. £ ÆÂÐÐÑÏ ÓÂÊÆÇÎÇ ÏÞ ÑÒËÛÇÏ ÓâÆ
ÏÇÓ ÒÑÆÑÃËâ, ÓÂÊÓÂÃÑÕÂÐÐÞØ ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËØ
ÔÒÑÔÑÃÑÄ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÇÓÇÚËÔÎÇÐÞ ÐÂ
ÔØÇÏÇ Ä ÍÑÐÙÇ ÓÂÊÆÇÎÂ III.9

1. ±ÖÔÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ S1 Ë S2 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ n-ÏÇÓÐÞÏË
ÄÇÍÕÑÓÂÏË X=(x1, x2, ... , xn) Ë Y=(y1, y2, ... , yn), ÍÑÏÒÑÐÇÐ-
ÕÂÏË ÍÑÕÑÓÞØ ÔÎÖÉÂÕ ÍÂÍËÇ-ÎËÃÑ ËÐÄÂÓËÂÐÕÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ
ÅÓÂ×ÑÄ. £ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÏÇÓÞ ÒÑÆÑ-
ÃËâ:

d1(X,Y )=
X
jxi ÿ yij (L1 ì ÏÇÕÓËÍÂ),

d2(X,Y )=

�X
jxi ÿ yijp

�1=p
(LÓ ìÏÇÕÓËÍÂ);

ÒÓË p=2 d2 ì àÕÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÕÑÚÍÂÏË X Ë Y Ä
ÇÄÍÎËÆÑÄÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ Rn (ÇÄÍÎËÆÑÄÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÛËÓÑÍÑ
ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÒÓË ÑÙÇÐÍÂØ ÔÕÇÒÇÐË ÒÑÆÑÃËâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ 24, 65, 116 ë 122).

d3(X,Y )=

X
�xi ÿ �x��yi ÿ �y����X �xi ÿ �x�

X
�yi ÿ �y�

���1=2 ,
�x � 1

n

X
xi; �y � 1

n

X
yi

(ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËË);

d4(X,Y )=

X
xiyiX

x2i �
X

y2i ÿ
X

xiyi

(ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ´ÂÐËÏÑÕÑ).
¬Ñà××ËÙËÇÐÕ ´ÂÐËÏÑÕÑ âÄÎâÇÕÔâ ÑÆÐÑÌ ËÊ ÔÂÏÞØ ÒÑÒÖ-

ÎâÓÐÞØ ÏÇÓ ÒÑÆÑÃËâ Ä ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ QSAR/QSPR, Â ÕÂÍÉÇ
ÒÓË ÂÐÂÎËÊÇ ÃÂÊ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÆÂÐÐÞØ.2, 53, 122 ë 127 ±ÓË àÕÑÏ
ÑÃÞÚÐÑ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÄÇÍÕÑÓÑÄ X Ë Y ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ (0,1)-
ÄÇÍÕÑÓÞ, ÊÐÂÚÇÐËâ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÍÑÕÑÓÞØ ÊÂÄËÔâÕ ÑÕ ÐÂÎËÚËâ (1)
ËÎË ÑÕÔÖÕÔÕÄËâ (0) ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ S1
Ë S2 . £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ´ÂÐËÏÑÕÑ ÒÓËÐËÏÂÇÕ ÄËÆ

d4(X,Y )=
Nxy

Nx �Ny ÿNxy
,

ÅÆÇNx ËNy ìÍÑÎËÚÇÔÕÄÑ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ Ä ÍÂÉÆÑÏ ËÊ ÄÇÍÕÑÓÑÄ ·
Ë Y, ÓÂÄÐÞØ 1; Nxy ì ÚËÔÎÑ äÑÃÜËØã ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ àÕËØ ÄÇÍÕÑ-
ÓÑÄ, ÓÂÄÐÞØ 1.

d5(X,Y )=

X
min�xi; yi�X

x2i �
X

y2i ÿ
X

min�xi; yi�
(ÔÏ.88),

d6(X,Y )=
X
�xi ÿ yi� log2

xi
yi
�xi; yi > 0�,

d7(X,Y )=

X
xiyi�X

x2i
�1=2
�
�X

y2i
�1=2

(ÍÑÔËÐÖÔ ÖÅÎÂ ÏÇÉÆÖ ÄÇÍÕÑÓÂÏË), 91, 121, 126, 127

d8(X,Y )=

X
min�xi; yi�

0:5
�X

xi �
X

yi
� .

®ÇÕÓËÍÂ d8(X,Y ) ÃÞÎÂ ÄÄÇÆÇÐÂ ÆÎâ ÔÎÖÚÂâ, ÍÑÅÆÂ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ
ÄÇÍÕÑÓÂX (ËÎËY) ÓÂÄÐÞ ÚËÔÎÖ ÄØÑÉÆÇÐËÌ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ S1 ËÎË
S2 ÔÒÇÙËÂÎßÐÑÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ì ÂÕÑÏÐÑÌ ÒÂÓÞ (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ
III).86 ®ÇÕÑÆ ÑÙÇÐÍË ÔÕÇÒÇÐË ÔØÑÆÔÕÄÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÂÕÑÏÐÞØ
ÒÂÓ ËÐÑÅÆÂ ÐÂÊÞÄÂáÕ äÏÇÕÑÆÑÏ ÂÕÑÏÐÞØ ÒÂÓã.

£ ÓÂÃÑÕÇ 69 ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎÂÔß ÏÇÓÂ

d9(X,Y )=

�
1� 1

n

X
i

�Xi ÿ Yi�2
�ÿ1

,

ÍÑÕÑÓÂâ ÃÞÎÂ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ ÆÎâ ÄÇÍÕÑÓÑÄ, ÔÑÔÕÂÄÎÇÐÐÞØ ËÊ
àÎÇÏÇÐÕÑÄ àÎÇÍÕÓÑÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ÏÂÕÓËÙ 70, 92 (ÔÏ. ÓÂÊ-
ÆÇÎ III).

2. ±ÖÔÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ S1 Ë S2 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÄËÆÇ ÍÑÐÇÚÐÞØ
ÏÐÑÉÇÔÕÄ D1 Ë D2 . °ÃÑÊÐÂÚËÏ ÚÇÓÇÊ jDj ÚËÔÎÑ àÎÇÏÇÐÕÑÄ Ä

®ÂÕÓËÙÞ

£ÇÍÕÑÓÞ

®ÐÑÉÇÔÕÄÂ

±ÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË

¶ÖÐÍÙËË

´ÓÇØÏÇÓÐÞÇ ÅÇÑÏÇÕÓË-
ÚÇÔÍËÇ ÏÑÆÇÎË

®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ
ÅÓÂ×

1080 ®.ª.³ÍÄÑÓÙÑÄÂ, ª.£.³ÕÂÐÍÇÄËÚ, £.¡.±ÂÎáÎËÐ, ¯.³.©Ç×ËÓÑÄ



ÏÐÑÉÇÔÕÄÇ D. £ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÇ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÏÇÓÞ
ÒÑÆÑÃËâ:9

d10(D1,D2)= jD1j � jD2j ÿ 2 jD1 \D2j � jD1nD2j � jD2nD1j
(ÏÇÕÓËÍÂ ·àÏÏËÐÅÂ 128),

D11(D1,D2)=
jD1 \D2j
jD1 kD2j

(ÍÑà××ËÙËÇÐÕ °ØÂÌË).
3. ±ÖÔÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ S1 Ë S2 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÏÇÚÇÐÞÏË ÅÓÂ-

×ÂÏË G1 Ë G2; E ì ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÄÇÓÛËÐ ÅÓÂ×Â, jGj ì ÒÑÎÐÑÇ
ÚËÔÎÑ ÄÇÓÛËÐ Ë ÓÇÃÇÓ ÅÓÂ×Â G; jMACS(G1 ,G2)j ì ÒÑÎÐÑÇ
ÚËÔÎÑ ÄÇÓÛËÐ Ë ÓÇÃÇÓ Ä ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÏ ÑÃÜÇÏ ÒÑÆÅÓÂ×Ç G1 Ë
G2 . ¥Îâ ÅÓÂ×ÑÄ ÃÞÎË ÄÄÇÆÇÐÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÏÇÓÞ:9

d12(G1,G2)= jE2nE1j � jE1nE2j,
d13(G1 ,G2)= jG1j � jG2j72 jMACS(G1,G2)j,

d14(G1,G2)=
jMACS�G1;G2�j2
jG1 kG2j

.

°ÃÊÑÓ ÏÇÕÑÆÑÄ ÒÑËÔÍÂ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÅÑ ÑÃÜÇÅÑ ÒÑÆÅÓÂ×Â
ËÏÇÇÕÔâ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 129, 130. °ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÇÅÑ ÏÑÉÐÑ ËÔÍÂÕß
ÕÂÍÉÇ Ö ÓÇÃÇÓÐÞØ ÅÓÂ×ÑÄ, ÒÑÓÑÉÆÂÇÏÞØ ÆÂÐÐÞÏË ÅÓÂ-
×ÂÏË.131 £ ÓÂÃÑÕÇ 132 ÒÓËÄÇÆÇÐ ÔÒËÔÑÍ ÄÑÔßÏË ÏÇÓ ÒÑÆÑÃËâ,
ÑÔÐÑÄÂÐÐÞØ ÐÂ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÏ ÑÃÜÇÏ ÒÑÆÅÓÂ×Ç.

¥Îâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÇÓÞ d15(G1,G2) ÄÞÃÇÓÇÏ ÐÇÍÑÕÑÓÞÌ
ÒÑÆÅÓÂ× (×ÓÂÅÏÇÐÕ) H. ±ÑÎÑÉËÏ n(G )=1, ÇÔÎË H ÔÑÆÇÓ-
ÉËÕÔâ Ä ÅÓÂ×ÇG, Ë n(G )=0, ÇÔÎËH ÐÇ ÔÑÆÇÓÉËÕÔâ ÄG. £ÄÇÆÇÏ
ÏÇÓÖ

d15(G1,G2)= jn�G1� ÿ n�G2�j.

°ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ d15(G1,G2)=1, ÇÔÎË Ä ÑÆÐÑÏ ÅÓÂ×Ç ÔÑÆÇÓÉËÕÔâ
×ÓÂÅÏÇÐÕH, Â Ä ÆÓÖÅÑÏ ÕÂÍÑÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ÐÇÕ (ÅÓÂ×Þ G1 Ë G2

äÐÇÒÑØÑÉËã) Ë d15(G1,G2)=0, ÇÔÎË H ÎËÃÑ ÔÑÆÇÓÉËÕÔâ Ä
ÑÃÑËØ ÅÓÂ×ÂØ, ÎËÃÑ ÕÂÍÑÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ ÐÇÕ ÐË Ä ÑÆÐÑÏ ËÊ
àÕËØ ÅÓÂ×ÑÄ (G1 Ë G2 äÒÑØÑÉËã). ¿ÕÂ ÏÇÓÂ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÓÂÔÔÑÓ-
ÕËÓÑÄÂÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÄÞÃÑÓÍË ÐÂ ÆÄÂ ÍÎÂÔÔÂ: ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ Ë ÐÇ
ÔÑÆÇÓÉÂÜËÇ ×ÓÂÅÏÇÐÕ H. ªÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇ àÕÑÌ ÏÇÓÞ Ä ÊÂÆÂ-
ÚÂØ QSAR ÒÓËÄÑÆËÕ Í ÒÑËÔÍÖ ÕÂÍÑÅÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ H, ÍÑÕÑÓÞÌ
ÒÓËÔÖÕÔÕÄÑÄÂÎ ÃÞ ÄÑ ÄÔÇØ ÂÍÕËÄÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËâØ ÄÞÃÑÓÍË Ë
ÑÕÔÖÕÔÕÄÑÄÂÎ ÃÞ Ö ÐÇÂÍÕËÄÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.62, 85

4. ±ÖÔÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÄËÆÇ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎß-
ÐÑÔÕÇÌ l1 Ë l2; jl jì ÆÎËÐÂ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË; jLCS(l1, l2)jì
ÆÎËÐÂ ÐÂËÃÑÎßÛÇÌ ÑÃÜÇÌ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕË Ä l1 Ë l2 . ¥Îâ
ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕÇÌ ÃÞÎË ÄÄÇÆÇÐÞ ÔÎÇÆÖáÜËÇ ÏÇÓÞ:9

d16(l1, l2)= jl1j � jl2j ÿ 2 jLCS�l1; l2�j,

d17(l1, l2)=
2 jLCS�l1; l2�j2
jl1 k l2j

,

d18(l1, l2)=
1ÿ d17�l1; l2�
jl1 k l2j

.

¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÑÒÓÇÆÇÎËÏ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞÇ ÑÒÇÓÂÙËË äÓÇÆÂÍ-
ÕËÓÑÄÂÐËâã ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕÇÌ: ÖÆÂÎÇÐËÇ àÎÇÏÇÐÕÂ Ø,
ÆÑÃÂÄÎÇÐËÇ àÎÇÏÇÐÕÂ Ø, ÊÂÏÇÐÂ Ø ÐÂ y Ä ÆÂÐÐÑÌ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂ-
ÕÇÎßÐÑÔÕË. ®ÇÓÖ ÒÑÆÑÃËâ ÆÄÖØ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎßÐÑÔÕÇÌ l1 Ë l2
ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÆÔÕÂÄËÕß ÍÂÍ ÐÂËÏÇÐßÛÇÇ ÚËÔÎÑ ÒÑÆÑÃÐÞØ ÑÒÇÓÂ-
ÙËÌ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÂÆÑ ÄÞÒÑÎÐËÕß, ÚÕÑÃÞ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÕß l1 Ä l2 .14

5. ±ÖÔÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏ S1 Ë S2 ÒÑÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËÇ
×ÖÐÍÙËË f1 Ë f2 .¯Â ËØ ÑÔÐÑÄÇ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ ÔÎÇÆÖáÜËÇÏÇÓÞ:

d19� f1; f2� �
��

f1�x� ÿ f2�x�jj 2dx

�1=2

,

d20� f1; f2� �
�
j f1�x� ÿ f2�x�jdx,

d21� f1; f2� �

�
f1 f2dx�

j f1j2dx
�
j f2j2dx

.

¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ×ÑÓÏÖÎÞ ÏÑÉÐÑ ÄÄÇÔÕË Ë ÆÎâ ×ÖÐÍÙËÌ ÑÕ
ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ.

ªÏÇÇÕÔâ ÓâÆ äËÏÇÐÐÞØã ÏÇÓ ÔØÑÆÔÕÄÂ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ×ÖÐÍ-
ÙËâÏË. ²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÏÇÓÖ,133 ÊÂÆÂÐÐÖá ×ÑÓÏÖÎÑÌ

d� f1; f2� �
� �

f1�r1�O�r1; r2�f2�r2�dr1dr2 ,

ÅÆÇ f1 Ë f2 ì ×ÖÐÍÙËË àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÌ ÒÎÑÕÐÑÔÕË, O ì ÒÑÎÑÉË-
ÕÇÎßÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞÌ ÑÒÇÓÂÕÑÓ. ®ÇÓÂ d( f1, f2) ËÔÒÑÎßÊÑÄÂ-
ÎÂÔß ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÆÓÖÅËØ ÏÇÓ, ÐÂÒÓËÏÇÓ:

dC� f1; f2� �
d� f1; f2�

d� f1; f1�1=2d� f2; f2�1=2

(ËÐÆÇÍÔ ¬ÂÓÃÑ 134 ë 140),

dHR� f1; f2� �
2 d� f1; f2�

d� f1; f1� � d� f2; f2�

(ËÐÆÇÍÔ ·ÑÆÉÍËÐÂ ë ²ËØÂÓÆÔÂ 109, 134 ë 136, 141),

dP� f1; f2� �
d� f1; f2�

max�d� f1; f1�; d� f2; f2��

(ËÐÆÇÍÔ ±ÇÕÍÇ 142, 143).
£ ÓÂÃÑÕÇ 133 ÄÄÇÆÇÐÞ ÕÂÍÉÇ ÆÄÂ ÔÇÏÇÌcÕÄÂ ËÐÆÇÍÔÑÄ ÒÑÆÑ-

ÃËâ, ÊÂÄËÔâÜËØ ÑÕ ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ x Ë k:

D1� f1; f2� �
�
k�d� f1; f1� � d� f2; f2��

2
ÿ xd� f1; f2�

�1=2
,

D2� f1; f2� �
�kÿ x�d� f1; f2�

D2
1� f1; f2�

.

±ÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËâØ k Ë x ËÐÆÇÍÔÞ D1 Ë D2 ÔÑÄÒÂ-
ÆÂáÕ Ô ËÐÆÇÍÔÂÏË ¬ÂÓÃÑ Ë ·ÑÆÉÍËÐÂ ë²ËØÂÓÆÔÂ. ±ÓËÄÇÆÇÐ-
ÐÞÇ ÄÞÛÇ ÏÇÓÞ ÔØÑÆÔÕÄÂ ÑÃÞÚÐÑ ÐÂÊÞÄÂáÕ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-
ØËÏËÚÇÔÍËÏË, ÕÂÍ ÍÂÍ ×ÖÐÍÙËË fi (àÎÇÍÕÓÑÐÐÂâ ÒÎÑÕÐÑÔÕß,
àÎÇÍÕÓÑÔÕÂÕËÚÇÔÍËÌ ÒÑÕÇÐÙËÂÎ Ë ÆÓ.) ÄÞÚËÔÎâáÕÔâ ÏÇÕÑÆÂÏË
ÍÄÂÐÕÑÄÑÌ ØËÏËË.133, 135, 142, 144 ë 171

£ ÓÂÃÑÕÇ 172 ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÒÑÆÑÃÐÞÏË ÏÑÎÇÍÖÎÞ,
ÔÑÔÕÑâÜËÇ ËÊ 3 ËÎË 4 ÂÕÑÏÑÄ, ÇÔÎË ÑÐË ËÏÇáÕ ÑÆËÐÂÍÑÄÑÇ
ÚËÔÎÑ àÎÇÍÕÓÑÐÑÄ. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ Ä àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÒÑÆÑÃÐÞÇ
ÏÑÎÇÍÖÎÞ ËÏÇáÕ ÃÎËÊÍËÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÓâÆÂ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÕÇÒÎÑÕÞ ÂÕÑÏËÊÂÙËË). °ÆÐÂÍÑ ÆÎâ
ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ (ÐÂÒÓËÏÇÓ, ÆÎâ ÒÑÕÇÐÙËÂÎÂ ËÑÐËÊÂÙËË)
ÕÂÍÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÐÇÕ.

²ÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ 173 ë 175 ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË ÖÍÂÊÂÐÐÞØ
ÄÞÛÇ ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÏÇÓ ÒÑÆÑÃËâ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÓËÄÑÆâÕ
Í ÐÑÄÞÏ, ÐÇÔËÏÏÇÕÓËÚÐÞÏÏÇÓÂÏ d 0ij ÆÎâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÄÞÃÑÓÑÍ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÑÇ
äÔÕÑØÂÔÕËÚÇÔÍÑÇ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÐËÇã d 0ij ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ dij :

d 0ij = dij (di 1+ di 2+ ...+ diN)71,

ÅÆÇ Nì ÚËÔÎÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÄÞÃÑÓÍÇ. £ÇÎËÚËÐÂ d 0ii , ÐÂÊÞÄÂÇ-
ÏÂâÏÇÓÑÌ ÔÂÏÑÒÑÆÑÃËâ, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ ÍÂÍ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ Ë ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÆÎâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ ÏÑÆÇÎÇÌ Ä
QSAR/QSPR-ÂÐÂÎËÊÇ.176

6. ±ÖÔÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ S1 Ë S2 ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ ÏÂÕÓËÙÂÏË
A=(aij) Ë B=(bij) ÑÆÐÑÅÑ ÒÑÓâÆÍÂ k. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÆÎâ
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ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓ S1 Ë S2 ÏÑÅÖÕ ÃÞÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÏÇÓÞ
d22(A,B) ë d24(A,B).9, 177, 178

°ÒÓÇÆÇÎËÏ ÏÇÓÖ d22(A,B) ÔÎÇÆÖáÜËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ:

d22(A,B)=
1������������������

k�kÿ 1�p �X
�aij ÿ bij�2

�1=2
.

°ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ d22(A,B) ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÔÒÑÔÑÃÂ ÐÖÏÇÓÂÙËË ÂÕÑÏÑÄ
Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ S1 Ë S2 . °ÆÐÂÍÑ ÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÏÇÓÖ ÒÑÆÑ-
ÃËâ d23(A,B), ÐÇ ÊÂÄËÔâÜÖá ÑÕ ÐÖÏÇÓÂÙËË. ±ÓË ×ËÍÔËÓÑÄÂÐ-
ÐÑÌ ÐÖÏÇÓÂÙËË ÂÕÑÏÑÄ Ä S1 ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕ ÄÔÇ ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ
ÐÖÏÇÓÂÙËË ÂÕÑÏÑÄ Ä S2 Ë ÄÞÚËÔÎâáÕ ÄÔÇ ÄÑÊÏÑÉÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ
ÆÎâ d22(A,B). ³ÓÇÆË ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ ÄÞÃËÓÂáÕ ÐÂË-
ÏÇÐßÛÇÇ Ë ÔÚËÕÂáÕ ÇÅÑ ÏÇÓÑÌ ÔØÑÆÔÕÄÂ d23(A,B) ÔÕÓÖÍÕÖÓ S1
Ë S2 .9, 177

±ÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ ËÊÑÏÇÓÑÄ, ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÍÑÕÑ-
ÓÞØ ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ be-ÏÂÕÓËÙ,73

ÚÂÔÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÏÇÓÖ d24(A,B), ÐÂÊÞÄÂÇÏÖá äÏËÐËÏÂÎß-
ÐÞÏ ØËÏËÚÇÔÍËÏ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇÏã Ë ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÖá ÒÑ ×ÑÓ-
ÏÖÎÇ 178

MCD(A,B)= d24(A,B)=min
X
i; j

jaij ÿ bp�i�p� j �j.

©ÆÇÔß ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ÒÓÑÄÑÆËÕÔâ ÒÑ ËÐÆÇÍÔÂÏ i Ë j; Ó ì
ÄÔÇÄÑÊÏÑÉÐÞÇ ÒÇÓÇÔÕÂÐÑÄÍË n ÔËÏÄÑÎÑÄ, ÅÆÇ n ì ÒÑÓâÆÑÍ
ÏÂÕÓËÙÞ. ±ÓË ÄÞÚËÔÎÇÐËË ÄÇÎËÚËÐÞ MCD(A,B) ÄÑÊÐËÍÂáÕ
ÍÑÏÃËÐÂÕÑÓÐÞÇ ÒÓÑÃÎÇÏÞ. £ ÓÂÃÑÕÇ 178 ÒÓÇÆÎÂÅÂáÕÔâ ÐÇÍÑ-
ÕÑÓÞÇ ÔÒÑÔÑÃÞ ÆÎâ ËØ ÓÇÛÇÐËâ.

±ÓÇÆÎÑÉÇÐ 179, 180 ÔÒÑÔÑÃ ÑÙÇÐÍË ÔÕÇÒÇÐË ÔØÑÆÔÕÄÂ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ ÒÑ ËØ ÏÂÕÓËÙÂÏ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÔÕÑâÐËÌ.

7. ²ÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ, ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÞÇ ÆÎâ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎ, ÍÑÕÑÓÞÇ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÄËÆÇ ÕÓÇØÏÇÓÐÞØ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇ-
ÔÍËØ ÑÃÝÇÍÕÑÄ G1 Ë G2 .

¥Îâ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÕÂÍËØ ÏÇÓ ÄÞÒÑÎÐâÇÕÔâ ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÐÂÎÑÉÇÐËâ ÕÓÇØÏÇÓÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÏÑÎÇÍÖÎ Ô
ÒÑÔÎÇÆÖáÜÇÌ ÏËÐËÏËÊÂÙËÇÌ ÍÂÍÑÌ-ÎËÃÑ ×ÖÐÍÙËË ÏÐÑÅËØ
ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ, ÊÂÄËÔâÜÇÌ ÑÕ ËØ ÄÊÂËÏÐÑÅÑ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐËâ.
®ÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß, ÐÂÒÓËÏÇÓ, ×ÖÐÍÙËá

R�G1;G2� �
"
1

N

XN
i� 1

X3
j� 1

�
x�1�ij ÿ x�2�ij

�2#1=2
,

ÅÆÇ N ì ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ G1 Ë G2 , x
�1�
ij (ËÎË x�2�ij ) ì

ÍÑÑÓÆËÐÂÕÞ ÂÕÑÏÑÄ Ä G1 (ËÎË G2). ®ËÐËÏÖÏ R(G1,G2) ÒÓË
ÄÔÇÄÑÊÏÑÉÐÞØ ÄÓÂÜÇÐËâØ Ë ÔÆÄËÅÂØ Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ R3

ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ G2 ÒÓË ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÒÑÎÑÉÇÐËË G1 ÏÑÉÇÕ ÔÎÖ-
ÉËÕß ÏÇÓÑÌ ÔØÑÆÔÕÄÂ d25(G1,G2) ÔÕÓÖÍÕÖÓ G1 Ë G2 .

£ÏÇÔÕÑ ×ÖÐÍÙËË R(G1,G2) ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÔÕÇÒÇÐË ÔØÑÆÔÕÄÂ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ G1 Ë G2 ÏÑÉÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ×ÖÐÍÙËá

R
0 �G1;G2� �

"
1

N

XN
i� 1

mi

X3
j� 1

ÿ
x�1�ij ÿ x�2�ij

�2#1=2
,

ÅÆÇ mi ì ÏÂÔÔÂ i-ÅÑ ÂÕÑÏÂ. ¬ÂÍ Ë Ä ÒÓÇÆÞÆÖÜÇÏ ÔÎÖÚÂÇ,
ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ ÏËÐËÏÖÏ àÕÑÌ ×ÖÐÍÙËË, ÊÂÄËÔâÜËÌ ÑÕ ÑÕÐÑÔË-
ÕÇÎßÐÑÅÑ ÒÑÎÑÉÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓ G1 Ë G2 . ©ÐÂÚÇÐËÇ àÕÑÅÑ ÏËÐË-
ÏÖÏÂ Ë ÒÓËÐËÏÂÇÕÔâ ÊÂ ÏÇÓÖ ÔØÑÆÔÕÄÂ d26(G1,G2) ÔÕÓÖÍÕÖÓ G1

Ë G2 .
¥Îâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ËÐÆÇÍÔÂ ÒÑÆÑÃËâ ®ÇÌÇÓÂ S(G1,G2)

(ÔÏ.181) Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ R3 ÔÕÓÑËÕÔâ ÕÓÇØÏÇÓÐÂâ ÓÇÛÇÕÍÂ Ô
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÏÂÎÞÏË ÓÂÔÔÕÑâÐËâÏË ÏÇÉÆÖ ÇÇ ÖÊÎÂÏË (ÐÂÒÓË-
ÏÇÓ, 0.02 ÐÏ). £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÑÆÇÎË ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÕÔâ
ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÂâ ×ËÅÖÓÂ, ÑÃÓÂÊÑÄÂÐÐÂâ ÔËÔÕÇÏÑÌ ÒÇÓÇÍÓÞ-
ÄÂáÜËØÔâ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞØ Ô×ÇÓ, ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÞØ ÐÂ ÂÕÑ-
ÏÂØ. ®ÑÎÇÍÖÎÞ G1 Ë G2 ÄÍÎÂÆÞÄÂáÕÔâ Ä ÕÓÇØÏÇÓÐÑÇ ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÑ, ÑÔÐÂÜÇÐÐÑÇ ÓÇÛÇÕÍÑÌ, Ë ÒÑÆÔÚËÕÞÄÂÇÕÔâ ÚËÔÎÑ
ÖÊÎÑÄ T(G1), T(G2) Ë T(G1,G2), ÄØÑÆâÜËØ Ä ÑÃÎÂÔÕË ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÂ, ÑÅÓÂÐËÚÇÐÐÞÇ ÄÂÐ-ÆÇÓ-ÄÂÂÎßÔÑÄÞÏË ÒÑÄÇÓØÐÑÔÕâÏË

àÕËØ ÏÑÎÇÍÖÎ, Â ÕÂÍÉÇ Ä ÑÃÎÂÔÕË ËØ ÐÂÎÑÉÇÐËâ. ªÐÆÇÍÔ
®ÇÌÇÓÂ ÄÞÚËÔÎâÇÕÔâ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ 181

04S(G1,G2)=
T�G1;G2�ÿ

T�G1�T�G2�
�1=2 4 1.

¯ÂÎÑÉÇÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÄÞÒÑÎÐâáÕ ÕÂÍËÏÑÃÓÂÊÑÏ, ÚÕÑÃÞ ÄÇÎË-
ÚËÐÂ S(G1,G2) ÃÞÎÂ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÌ.

£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ ÆÄÖØ ÏÑÎÇÍÖÎ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÕÂÍÉÇ
ÄÇÎËÚËÐÖ d(G1,G2), ÑÒÓÇÆÇÎâÇÏÖá ×ÑÓÏÖÎÑÌ

d(G1,G2)=
VG1G2

VG2

,

ÅÆÇ VG2
ì ÑÃÝÇÏ ÏÑÎÇÍÖÎÞ G2; VG1G2

ì ÑÃÝÇÏ ÚÂÔÕË ÒÓÑ-
ÔÕÓÂÐÔÕÄÂ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÅÑ ÒÇÓÇÍÓÞÄÂÐËá G1 Ë G2 .182

°ÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÕÂÍÖá ÏÇÓÖ ÙÇÎÇÔÑÑÃÓÂÊÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÒÓË
×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÑÏ ÒÑÎÑÉÇÐËË ÑÆÐÑÌ ËÊ ÔÕÓÖÍÕÖÓ.

£ ÓÂÃÑÕÇ 183 ÒÓË ÑÙÇÐÍÇ ÔÕÇÒÇÐË ÒÑÆÑÃËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÓÂÔ-
ÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ àÎÇÏÇÐÕÂÓÐÞÇ ÑÒÇÓÂÙËË, ÒÓË ÒÑÏÑÜË ÍÑÕÑ-
ÓÞØ ÏÑÉÐÑ ÕÓÂÐÔ×ÑÓÏËÓÑÄÂÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ G1 Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÖ G2 .
£ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÕÂÍËØ ÑÒÇÓÂÙËÌ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÖÆÂÎÇÐËÇ Ë ÆÑÃÂÄ-
ÎÇÐËÇ ÂÕÑÏÑÄ, ËÊÏÇÐÇÐËÇ ÏÇÕÑÍ ÂÕÑÏÑÄ Ë ÆÓ. £ÄÇÆÇÐÂ ÏÇÓÂ
ÒÑÆÑÃËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓG1 ËG2 , ÊÂÄËÔâÜÂâ ÑÕ ÏËÐËÏÂÎßÐÑÅÑ ÚËÔÎÂ
ÑÒÇÓÂÙËÌ, Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÑÕÑÓÞØ ÏÑÉÐÑ ÒÓÇÑÃÓÂÊÑÄÂÕß ÑÆÐÖ
ÏÑÎÇÍÖÎÖ Ä ÆÓÖÅÖá. ¥ÂÐ ÑÃÊÑÓ ÏÇÕÑÆÑÄ ÐÂÎÑÉÇÐËâ ÕÓÇØÏÇÓ-
ÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ. ¦ÜÇ ÑÆËÐ ÄÂÓËÂÐÕ ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÅÑ ÔÑÄÏÇÜÇÐËâ
ÕÓÇØÏÇÓÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ Ä ÓÂÃÑÕÇ 184,
ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÔØÑÆÔÕÄÂ ÏÑÎÇÍÖÎ ÒÓËÏÇÐÇÐÞ ËÐÆÇÍÔÞ ¬ÂÓÃÑ Ë
®ÇÌÇÓÂ. £ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË 185 ÆÎâ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ 3D-QSAR-ÏÑÆÇ-
ÎÇÌ ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÒÓÑÔÕÓÂÐ-
ÔÕÄÇÐÐÑÏ ÔÑÄÏÇÜÇÐËË ÏÑÎÇÍÖÎ.

¢ËÑÎÑÅËÚÇÔÍÂâ ÂÍÕËÄÐÑÔÕß ÏÑÎÇÍÖÎ ÕÇÔÐÑ ÔÄâÊÂÐÂ Ô ËØ
ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇÐÐÞÏ ÔÕÓÑÇÐËÇÏ. ±ÑàÕÑÏÖ Ä ÒÑÔÎÇÆÐÇÇ ÄÓÇÏâ
ÃÑÎßÛÑÇ ÄÐËÏÂÐËÇ ÖÆÇÎâÇÕÔâ ÂÐÂÎËÊÖ ÔØÑÆÔÕÄÂ ÕÓÇØÏÇÓÐÞØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ.41, 42, 46, 186 ë 202 °ÔÐÑÄÐÑÌ ÒÓÑÃÎÇÏÑÌ ÆÎâ 3D-ÂÐÂÎËÊÂ
ÔØÑÆÔÕÄÂ âÄÎâÇÕÔâ ÒÓÑÃÎÇÏÂ ÄÞÃÑÓÂ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍË ÂÍÕËÄÐÑÌ
ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎÞ. °ÃÞÚÐÑ ÄÞÃËÓÂáÕ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËá,
ÒÑÎÖÚÇÐÐÖá ÏÇÕÑÆÑÏ ÓÇÐÕÅÇÐÑÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ÂÐÂÎËÊÂ ÆÎâ
ÍÑÏÒÎÇÍÔÂ ÎËÅÂÐÆÂ Ô ÓÇÙÇÒÕÑÓÑÏ ÎËÃÑ ÓÂÔÚÇÕÐÞÏ ÒÖÕÇÏ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÆÄÖÏÇÓÐÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ Ô ÒÑÏÑÜßá ÔÒÇÙËÂÎßÐÞØ ÒÓÑ-
ÅÓÂÏÏ-ÍÑÐÄÇÓÕÑÓÑÄ. ²ÂÐÇÇ ÔÚËÕÂÎÑÔß, ÚÕÑ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËâ ÏÑ-
ÎÇÍÖÎÞ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÂâ ÅÎÑÃÂÎßÐÑÏÖ ÏËÐËÏÖÏÖ ÇÇ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎßÐÑÌ àÐÇÓÅËË, âÄÎâÇÕÔâ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍË ÂÍÕËÄÐÑÌ. °ÆÐÂÍÑ
ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ àÕÑ ÐÇ ÑÃâÊÂÕÇÎßÐÑ ÕÂÍ.69 ±ÑàÕÑÏÖ ËÔÒÑÎß-
ÊÑÄÂÐËÇ ÕÑÎßÍÑ ÑÔÐÑÄÐÑÌ ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËË ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÔØÑÆÔÕÄÂ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÏÑÉÇÕ ÒÓËÄÇÔÕË Í ÑÛËÃÑÚÐÞÏ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ.

£ ÃÑÎßÛËÐÔÕÄÇ 3D-ÃÂÊ ÆÂÐÐÞØ ØÓÂÐËÕÔâ ÕÑÎßÍÑ ÑÆÐÂ
ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËâ. ±ÑàÕÑÏÖ 3D-ÏÇÕÑÆÞ ÂÐÂÎËÊÂ ÔØÑÆÔÕÄÂ,
ÄÇÓÑâÕÐÑ, ÐÇ ÃÖÆÖÕ ËÏÇÕß ÒÓÇËÏÖÜÇÔÕÄ ÒÇÓÇÆ 2D-ÏÇÕÑÆÂÏË
ÃÇÊ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÅÑ ÖÚÇÕÂ ÅËÃÍÑÔÕË ÏÑÎÇÍÖÎÞ. ¥Îâ àÕÑÅÑ
ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ ÎËÃÑ ÅÇÐÇÓËÓÑÄÂÕß Ë ØÓÂÐËÕß ÐÂÃÑÓ ÍÑÐ×ÑÓÏÂ-
ÙËÌ ÆÎâ ÍÂÉÆÑÌ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, ÎËÃÑ ÒÓÑÄÑÆËÕß ÍÑÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐ-
ÐÞÇ ÓÂÔÚÇÕÞ Ä ÒÓÑÙÇÔÔÇ ÓÂÃÑÕÞ, ÚÕÑ ÊÐÂÚËÕÇÎßÐÑ ÖÄÇÎËÚËÄÂÇÕ
ÄÓÇÏâ ÂÐÂÎËÊÂ.69

³ÖÒÇÓÒÑÊËÙËâ (ËÎË ÐÂÎÑÉÇÐËÇ) ÆÄÖØ ÏÑÎÇÍÖÎ ÆÎâ ÓÂÔÚÇÕÂ
ÄÇÎËÚËÐÞ ÔØÑÆÔÕÄÂ âÄÎâÇÕÔâ ÎËÏËÕËÓÖáÜËÏ àÕÂÒÑÏ, ÍÑÕÑ-
ÓÞÌ ÑÅÓÂÐËÚËÄÂÇÕ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ 3D-ÏÇÕÑÆÑÄ ÆÎâ ÃÑÎßÛËØ ÃÂÊ
ÆÂÐÐÞØ. ²ÂÊÓÂÃÑÕÂÐÞ ÔÒÑÔÑÃÞ, ÒÑÊÄÑÎâáÜËÇ ÒÑÄÞÔËÕß ÔÍÑ-
ÓÑÔÕß ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ ÔÖÒÇÓÒÑÊËÙËË.202, 203 £ ÓÂÃÑÕÇ 204 ÓÂÔÔÏÂÕ-
ÓËÄÂÇÕÔâ 4D-ÏÇÓÂ ÒÑÆÑÃËâ, âÄÎâáÜÂâÔâ ×ÖÐÍÙËÇÌ ÑÕ ÍÑÐ-
×ÑÓÏÂÙËË. £ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË 205 ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÔÕÇÒÇÐË ÔØÑÆ-
ÔÕÄÂ ÃÇÎÍÑÄÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ËØ 2D-ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ.

¯ÂÓâÆÖ Ô 2D-, 3D-, 4D-ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏË ËÔÒÑÎßÊÖáÕ
ÕÂÍÉÇ Ë 1D-ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËÇ.206 £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÏÑÎÇÍÖÎÖ ËÊÑ-
ÃÓÂÉÂáÕ Ä ÄËÆÇ ÅÓÂ×Â-ÙÇÒË Ô ÒÑÏÇÚÇÐÐÞÏË ÄÇÓÛËÐÂÏË,
ÍÑÕÑÓÞÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÂÕÑÏÂÏ ÏÑÎÇÍÖÎÞ, Â ÏÇÕÍË ÄÇÓÛËÐ
ÍÑÆËÓÖáÕ ÔËÏÄÑÎ àÎÇÏÇÐÕÂ, ÕËÒ ÅËÃÓËÆËÊÂÙËË Ë ÔÄâÊÐÑÔÕß
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ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÂÕÑÏÑÄ. ®ÇÕÑÆÞ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÕÂÍËØ ÙÇÒÑÚÇÚ-
ÐÞØ ÅÓÂ×ÑÄ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÞ ÏÇÕÑÆÂÏ ÔÓÂÄÐÇÐËâ ÒÑÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎß-
ÐÑÔÕÇÌ, ÔÑÔÕÑâÜËØ ËÊ ÔËÏÄÑÎÑÄ.

±ÓÑÄÇÆÇÐ 207 ÔÓÂÄÐËÕÇÎßÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ 2D- Ë 3D-ÏÇÕÑÆÑÄ
ÒÓË ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ ÂÍÕËÄÐÞÇ Ë ÐÇÂÍÕËÄÐÞÇ Ä
ÚÇÕÞÓÇØ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÄÞÃÑÓÍÂØ. °ÃÔÖÉÆÂÇÕÔâ 186 ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß
ÒÓËÏÇÐÇÐËâ 2D- Ë 3D-ÏÇÕÑÆÑÄ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÔØÑÆÔÕÄÂ ÓÂÊÎËÚ-
ÐÞØ ËÊÏÇÓâÇÏÞØ Ë ÓÂÔÚÇÕÐÞØ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ,
ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô ÕÂÍËÏË ÄËÆÂÏË ÄÊÂËÏÑÆÇÌÔÕÄËâ, ÍÂÍ ÅËÆÓÑ×ÑÃ-
ÐÑÇ, ÆËÔÒÇÓÔËÑÐÐÑÇ, àÎÇÍÕÓËÚÇÔÍÑÇ, ÔÕÇÓËÚÇÔÍÑÇ, ÆÑÐÑÓÐÑ-
ÂÍÙÇÒÕÑÓÐÑÇ. ­ÖÚÛËÇ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ÃÞÎË ÒÑÎÖÚÇÐÞ
ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ 2D-×ÓÂÅÏÇÐÕÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ.

£ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËË 208 ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÐÂÃÑÓÞ 2D-
Ë 3D-ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÆÎâ ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÔÑÑÕ-
ÄÇÕÔÕÄËË Ô ËØ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕßá. °ÍÂÊÂÎÑÔß, ÚÕÑ
ÕÑÎßÍÑ 2D-×ÓÂÅÏÇÐÕÞ ÑÃÇÔÒÇÚËÄÂáÕ à××ÇÍÕËÄÐÑÇ ÓÂÊÆÇÎÇ-
ÐËÇ ÄÇÜÇÔÕÄ ÐÂ ÂÍÕËÄÐÞÇ Ë ÐÇÂÍÕËÄÐÞÇ Ë ÒÑàÕÑÏÖ ÒÓÇÆÒÑÚÕË-
ÕÇÎßÐÞ ÆÎâ ÂÐÂÎËÊÂ ÔÕÇÒÇÐË ÔØÑÆÔÕÄÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.

£ ÓÂÃÑÕÇ 50 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÔÓÂÄÐÇÐËâ 2D-ÏÇÕÑÆÂ
ÂÕÑÏÐÞØ ÒÂÓ Ë ÇÅÑ 3D-ÏÑÆË×ËÍÂÙËÌ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÞØ ÆÎâ
ÒÑËÔÍÂ ÂÍÕËÄÐÞØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ ÏÑÓ×ËÐÂ, ÙËÍÎÑÒÂÏËÐÂ, ÆËÂÊÇ-
ÒÂÏÂ, ÂÒÑÏÑÓ×ËÐÂ, ÔÇÓÑÕÑÐËÐÂ, ÅÂÃÑÍÔÂÆÑÎÂ, ÆËàÕËÎÔÕËÎßÃ-
àÔÕÓÑÎÂ Ä ÃÂÊÇ ÆÂÐÐÞØ ËÊ 30 000 ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ
ÕÓÇØÏÇÓÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ ÐÇ ÒÓÇÄÑÔØÑÆËÕ 2D-ÏÇÕÑÆ ÒÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÖ
ÐÂÌÆÇÐÐÞØ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍË ÂÍÕËÄÐÞØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ. £ÏÇÔÕÇ Ô ÕÇÏ
ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÂÍÕËÄÐÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ, äÐÇ ÒÑØÑÉËÇã ÐÂ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÜËÌ ÑÃÓÂÊÇÙ Ô ÕÑÚÍË ÊÓÇÐËâ ÕÑÒÑÎÑÅËË, ÃÞÎË ÐÂÌÆÇÐÞ
ÕÑÎßÍÑ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË 3D-ÏÇÕÑÆÑÄ. £ ÓÂÃÑÕÇ 209 ÒÓÑÄÇ-
ÆÇÐÑ ÕÂÍÉÇ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ 2D- Ë 3D-ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÆÎâ ÍÎÂÔÔË×Ë-
ÍÂÙËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ ÂÍÕËÄÐÞÇ Ë ÐÇÂÍÕËÄÐÞÇ; ÑÃÂ ÏÇÕÑÆÂ
ÆÂÎË ÑÆËÐÂÍÑÄÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ. ±ÓË ÔÓÂÄÐÇÐËË ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ,
ÊÂÆÂÄÂÇÏÑÌ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÑÏ ´ÂÐËÏÑÕÑ, Ë ÏÇÓ, ÔÄâÊÂÐÐÞØ Ô
ÐÂÎÑÉÇÐËÇÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓ, ÕÂÍÉÇ ÃÞÎÑ ÒÑÍÂÊÂÐÑ,210 ÚÕÑ 2D- Ë
3D-ÏÇÕÑÆÞ ÑÃÎÂÆÂáÕ ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑ ÑÆËÐÂÍÑÄÑÌ à××ÇÍ-
ÕËÄÐÑÔÕßá.

±ÓË ÒÑËÔÍÇ ÂÐÂÎÑÅÑÄ Ä 3D-ÃÂÊÂØ ÆÂÐÐÞØ ÏÇÕÑÆ ÐÂÎÑÉÇ-
ÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÆÂÎ 68 ÐÂËÎÖÚÛËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ Ä ÐÇÑÆÐÑÓÑÆÐÞØ
ÃÂÊÂØ ÆÂÐÐÞØ, ÕÑÅÆÂ ÍÂÍ ÆÎâ ÃÑÎÇÇ ÑÆÐÑÓÑÆÐÞØ ÃÂÊ ÎÖÚÛËÏ
ÑÍÂÊÂÎÔâ ÒÑÆØÑÆ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÒÑËÔÍÇ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÑÅÑ
ÑÃÜÇÅÑ ÒÑÆÅÓÂ×Â.

£ ÓÂÃÑÕÂØ 211 ë 216 ÒÓÑÄÇÆÇÐÑ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ÐÇÔÍÑÎßÍËØ ÏÇÓ
ÒÑÆÑÃËâ Ä ÊÂÆÂÚÇ ÒÑËÔÍÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÃÂÊÂØ ÆÂÐÐÞØ; ÒÓÇÆ-
ÎÑÉÇÐ 216 ÏÇÕÑÆ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÔØÑÆÔÕÄÂ ÐÂ
ÑÔÐÑÄÇ ÍÑÏÃËÐÂÙËË 22 ÏÇÓ ÒÑÆÑÃËâ.

©ÂÆÂÚÂ ÂÐÂÎËÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÒÓÑËÊÄÑÎßÐÑÌ ÏÇÓÞ
ÒÑÆÑÃËâ, ÊÂÆÂÐÐÑÌ ÐÂ ÐÇÍÑÕÑÓÑÏ ÍÑÐÇÚÐÑÏ ÏÐÑÉÇÔÕÄÇ ÏÇÚÇ-
ÐÞØ ÅÓÂ×ÑÄ, ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 217, 218. ±ÑÎÖÚÇÐÂ Ä ÂÐÂÎË-
ÕËÚÇÔÍÑÏ ÄËÆÇ ÑÃÜÂâ ×ÑÓÏÖÎÂ ÆÎâ ÕÂÍÑÌ ÏÇÓÞ, ÊÂÄËÔâÜÂâ ÑÕ
ÆÄÖØ ÏÂÕÓËÙ A1 Ë A2 . ªÊ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ àÕËØ ÓÂÃÑÕ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ
Ä ÊÂÆÂÚÂØ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÒÓË ÒÑÏÑÜË ÏÇÕÑÆÑÄ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞØ ÐÂ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÇÓÞ
ÒÑÆÑÃËâ, ÏÇÓÖ ÔÎÇÆÖÇÕ ÒÑÆÃËÓÂÕß ÑÒÕËÏÂÎßÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÑ
ÑÃÖÚÂáÜÇÌ ÄÞÃÑÓÍÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÑÒÓÇÆÇÎââ ÐÂËÎÖÚÛËÇ ÏÂÕ-
ÓËÙÞ A1 Ë A2 . ´ÂÍÑÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÒÑÔÕÓÑÇÐËá ÏÇÓÞ âÄÎâÇÕÔâ
ÖÐËÄÇÓÔÂÎßÐÞÏ Ë ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÂÄÕÑÏÂÕËÊËÓÑÄÂÐ (Ä ÒÓÑÕËÄÑ-
ÒÑÎÑÉÐÑÔÕß ÑÃÞÚÐÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞÏ ÒÑÆØÑÆÂÏ, ÅÆÇ ÒÓÂÍÕË-
ÍÖÇÕÔâ äÖÅÂÆÞÄÂÐËÇã ÏÇÓÞ). ®ÇÕÑÆ ÃÞÎ ÓÇÂÎËÊÑÄÂÐ Ä
ÓÂÃÑÕÇ 219 ÆÎâ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËâ ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË (lgP) ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ, ÅÆÇ P ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÓÂÔÒÓÇÆÇÎÇÐËâ Ä ÔËÔÕÇÏÇ
Ð-ÑÍÕÂÐÑÎ ë ÄÑÆÂ. ¥ÑÔÕÑËÐÔÕÄÂ ÕÂÍÑÅÑ ÒÑÆØÑÆÂ ÑÕÏÇÚÇÐÞ Ä
ÓÂÃÑÕÂØ 13, 220.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ËÏÇÇÕÔâ ÏÐÑÅÑ ÓÂÊÐÑÑÃÓÂÊÐÞØ ÏÇÓ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ. ¯Â ËØ ÑÔÐÑÄÇ ÏÑÉÐÑ ÒÑÔÕÓÑËÕß ÐÑÄÞÇ
ÄÂÓËÂÐÕÞ ÏÇÓ. £ ÓÂÃÑÕÇ 221 ÑÃÔÖÉÆÂáÕÔâ ÒÓËÚËÐÞ ÒÑâÄÎÇÐËâ
Ë ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ Ä ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ Ë ÍÑÏÒßáÕÇÓÐÑÌ ØËÏËË
ÕÂÍÑÅÑ ÏÐÑÅÑÑÃÓÂÊËâ ÏÇÓ.

£ ÊÂÍÎáÚÇÐËÇ àÕÑÅÑ ÓÂÊÆÇÎÂ ÑÕÏÇÕËÏ, ÚÕÑ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐ-
ÐÞÇ ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÞÇ Ä ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË,
ÑÃÞÚÐÑ ÒÑÆÓÂÊÆÇÎâáÕÔâ ÐÂ ÏÇÓÞ ÔØÑÆÔÕÄÂ (similarity measu-
res) Ë ÏÇÓÞ ÓÂÊÎËÚËâ (dissimilarity measures). £ ÒÇÓÄÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÚÇÏ ÃÑÎßÛÇ ÔÕÇÒÇÐß ÒÑÆÑÃËâ ÏÑÎÇÍÖÎ (Ô ËÐÕÖËÕËÄÐÑÌ ÕÑÚÍË
ÊÓÇÐËâ), ÕÇÏ ÃÑÎßÛÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÏÇÓÞ
ÔØÑÆÔÕÄÂ. £Ñ ÄÕÑÓÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ì ÐÂÑÃÑÓÑÕ. °ÃÓÂÜÂâ ÏÇÓÖ
ÔØÑÆÔÕÄÂ d(M1,M2) ÏÑÎÇÍÖÎ M1 Ë M2 ËÎË ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂâ
ÄÇÎËÚËÐÖ 17d(M1,M2), ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÏÇÓÖ ÓÂÊÎËÚËâ àÕËØ
ÏÑÎÇÍÖÎ. ±Ñ ÎáÃÑÌ ÏÇÓÇ ÒÑÆÑÃËâ d(M1,M2) ÏÑÉÐÑ
ÒÑÔÕÓÑËÕß ÐÑÄÞÌ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ ÆÎâ ÏÑÎÇÍÖÎÞ
®: d(M)= d(M,M0), ÅÆÇ M0 ì ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÂâ ÏÑÎÇÍÖÎÂ.9

£ÂÓËÂÐÕÞ ÔÒÑÔÑÃÑÄ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ äÓÂÊÐÑ-
ÑÃÓÂÊËâã ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ, ÐÂÒÓËÏÇÓ, Ä ÓÂÃÑÕÂØ 12, 222 ë 234.

V. ®ÇÕÑÆÞ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ
ÐÂ ÍÑÐÙÇÒÙËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ

1. ®ÇÕÑÆ k ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ

±ÖÔÕß ÊÂÆÂÐÂ ÄÞÃÑÓÍÂ ËÊ N ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
M1 , ... , MN Ô ËÊÄÇÔÕÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÐÇÍÑÕÑÓÑÅÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂ
y1 , ... , yN . ´ÑÅÆÂ, ÔÑÅÎÂÔÐÑ ÏÇÕÑÆÖ k ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ (k
Nearest Neighbours, kNN),24, 69, 235, 236 ÔÄÑÌÔÕÄÑ y0 ÐÇÍÑÕÑÓÑÅÑ
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ M0 ÄÞÚËÔÎâÇÕÔâ ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ

y0=
1

k

X
W�Mj�yj ,

ÅÆÇ W(Mj)=1, ÇÔÎË Mj ÄØÑÆËÕ Ä ÚËÔÎÑ k ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ,
Ë W(Mj)=0 Ä ÒÓÑÕËÄÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ. £ ÃÑÎÇÇ ÑÃÜÇÏ ÒÑÆØÑÆÇ
ÄÇÎËÚËÐÞW(Mj) ÏÑÉÐÑ ÊÂÏÇÐËÕß ÐÂ ÆÓÖÅËÇ ÄÇÔÑÄÞÇ×ÖÐÍÙËË;
Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇW(Mj) ÏÑÉÐÑ ÄÊâÕß ÍÂÍÖá-ÎËÃÑ ÏÇÓÖ
ÒÑÆÑÃËâ d(M,Mj). £ ÓÂÃÑÕÂØ 235, 236 ÑÃÔÖÉÆÂáÕÔâ ÆÑÔÕÑËÐÔÕÄÂ
Ë ÐÇÆÑÔÕÂÕÍË ÏÇÕÑÆÂ kNN, Â ÕÂÍÉÇ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂáÕÔâ ÐÇÍÑÕÑ-
ÓÞÇ ÇÅÑ ÏÑÆË×ËÍÂÙËË. °ÆÐÂ ËÊ ÑÔÐÑÄÐÞØ ÒÓÑÃÎÇÏ Ä àÕÑÏ
ÏÇÕÑÆÇ ì ÄÞÃÑÓ ÚËÔÎÂ k. ¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÒÓË ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËË
ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË 23 ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÇ k ÄÞÃÓÂÐÑ ËÊ ÊÐÂÚÇÐËÌ 1, 2, 3,
4, 5; ÆÎâ ÑÙÇÐÑÍ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÍËÒÇÐËâ Ë ÏÖÕÂÅÇÐÐÑÔÕË ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÐÑ 25, 69 ÊÐÂÚÇÐËÇ k=1, Ä ÓÂÃÑÕÇ 24 ì
k=1, ... , 10; 15, 20, 25. ²ÇÊÖÎßÕÂÕ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÏÇÕÑÆÂ kNN
ÊÂÄËÔËÕ ÕÂÍÉÇ ÑÕ ÏÇÓÞ, Ô ÒÑÏÑÜßá ÍÑÕÑÓÑÌ ÑÒÓÇÆÇÎâáÕÔâ
ÃÎËÉÂÌÛËÇ ÔÑÔÇÆË. ¢ÑÎßÛÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ ËÏÇÇÕ Ë ÔÑÔÕÂÄ
ÄÞÃÑÓÍË (ÏÑÉÇÕ ÑÍÂÊÂÕßÔâ, ÚÕÑ äØÑÓÑÛËØã ÔÑÔÇÆÇÌ Ä ÆÂÐÐÑÌ
ÄÞÃÑÓÍÇ ÐÇÕ).

2. °ÙÇÐÍÂ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÔËÔÕÇÏÞ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ

£ ÓÂÃÑÕÇ 219 ÒÓÇÆÎÑÉÇÐ ÒÑÆØÑÆ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÏ
ÄÞÃÑÓÇ ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ d(Mi ,Mj) Ô ÒÑÏÑÜßá ÔËÔÕÇÏÞ ÔÑÑÕÐÑ-
ÛÇÐËÌ ÕËÒÂ

jyi ÿ yjj& d(Mi ,Mj).

¹ÕÑÃÞ ÖÔÕÓÂÐËÕß ÒÓÑÃÎÇÏÖ ÄÞÃÑÓÂ ÚËÔÎÂ ÔÑÔÇÆÇÌ k, ÄÑÊÐË-
ÍÂáÜÖá Ä ÏÇÕÑÆÇ kNN, ÒÓÇÆÎÑÉÇÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎâÕß ÔÄÑÌÔÕÄÑ y0
ÐÑÄÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ M0 ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÔËÔÕÇÏÞ ÖÓÂÄÐÇÐËÌ ÄËÆÂ

jy0 ÿ yij& d(M0,Mi),

ÅÆÇ {Mi} ì ÑÃÖÚÂáÜÇÇ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ±Ñ ÔÖÜÇÔÕÄÖ
ÕÂÍÑÌ ÔÒÑÔÑÃ ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÅËÒÑÕÇÊÇ, ÚÕÑ ÒÑÎÖÚÇÐÐÂâ ÏÑÆÇÎß
äÔØÑÆÔÕÄÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ì ÃÎËÊÑÔÕß ÔÄÑÌÔÕÄã ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÂ Ë ÆÎâ
ÐÑÄÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ M0 .

µÔÒÇØË ØËÏËË 75 (11) 2006 1083



3. ®ÇÕÑÆÞ ÕÇÑÓËË ÓÂÔÒÑÊÐÂÄÂÐËâ ÑÃÓÂÊÑÄ

ªÔØÑÆÐÞÇ ÒÓÇÆÒÑÔÞÎÍË ÕÇÑÓËË ÓÂÔÒÑÊÐÂÄÂÐËâ ÑÃÓÂÊÑÄ
(´²°)62, 76, 85, 237 ë 239 ÔÑÔÕÑâÕ Ä ÔÎÇÆÖáÜÇÏ. ªÏÇÇÕÔâ ÐÇÍÑÕÑ-
ÓÑÇ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÑÃÝÇÍÕÑÄ, ÍÂÉÆÞÌ ËÊ ÍÑÕÑÓÞØ ÒÓËÐÂÆÎÇÉËÕ
ÑÆÐÑÏÖ ËÊ ÍÎÂÔÔÑÄ (ÑÃÓÂÊÑÄ). °ÔÐÑÄÐÂâ ÊÂÆÂÚÂ ´²° ÔÑÔÕÑËÕ Ä
ÄÞÓÂÃÑÕÍÇ ÒÓÂÄËÎ, ÑÃÞÚÐÑ ÊÂÒËÔÂÐÐÞØ Ä ÄËÆÇ ÐÇÓÂÄÇÐÔÕÄ,
ÒÑÊÄÑÎâáÜËØ ÒÓÑÄÑÆËÕß ÓÂÊÃËÇÐËÇ ËÔÔÎÇÆÖÇÏÞØ ÑÃÝÇÍÕÑÄ
ÐÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÍÎÂÔÔÞ. ¦ÔÎË ÊÂÓÂÐÇÇ ËÊÄÇÔÕÐÑ, Í ÍÂÍÑÏÖ
ÍÎÂÔÔÖ ÒÓËÐÂÆÎÇÉËÕ ÑÃÝÇÍÕ, ÕÑ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÊÂÆÂÚÂ ÑÃÖÚÇÐËâ
ÓÂÔÒÑÊÐÂÄÂÐËá ÑÃÓÂÊÑÄ, ÇÔÎË ÐÇÕ ì ÕÑ ÄÔÕÂÇÕ ÒÓÑÃÎÇÏÂ
ÔÂÏÑÑÃÖÚÇÐËâ. ¬ÂÚÇÔÕÄÑ ÓÇÛÂáÜÇÅÑ ÒÓÂÄËÎÂ ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ
ÒÖÕÇÏ ÒÑÆÔÚÇÕÂ ÑÛËÃÑÍ ÒÓË ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË ÑÃÝÇÍÕÑÄ ÍÑÐÕ-
ÓÑÎßÐÑÌ ÄÞÃÑÓÍË.

°ÃÔÖÆËÏ ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍÖá ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂÙËá ´²°. £Ñ ÏÐÑ-
ÅËØ ÊÂÆÂÚÂØ ÑÒËÔÂÐËÇ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÑÃÝÇÍÕÑÄ ÊÂÆÂÇÕÔâ ÒÓË
ÒÑÏÑÜË ÄÇÍÕÑÓÑÄ X=(x1, ... , xn), Õ.Ç. ÎáÃÑÏÖ ÑÃÝÇÍÕÖ ÔÑÒÑ-
ÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÕÑÚÍÂ Ä ÇÄÍÎËÆÑÄÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ Rn. ®ÇÓÑÌ
ÃÎËÊÑÔÕË àÕËØ ÕÑÚÇÍ ÏÑÉÇÕ ÔÎÖÉËÕß ÇÄÍÎËÆÑÄÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ
d(X1,X2)= (

P
(x1i7x2i)2)1/2. ±ÓË ÖÆÂÚÐÑÏ ÄÞÃÑÓÇ ÑÒËÔÂÐËâ

ÑÃÝÇÍÕÑÄ ÕÑÚÍË, ÑÕÄÇÚÂáÜËÇ ÆÂÐÐÑÏÖ ÍÎÂÔÔÖ, ÊÂÐËÏÂáÕ
ÐÇÍÑÕÑÓÖá ÍÑÏÒÂÍÕÐÖá ÑÃÎÂÔÕß Ä Rn (ÑÃÓÂÊÖáÕ ÕÂÍ ÐÂÊÞÄÂÇ-
ÏÞÌ ÍÎÂÔÕÇÓ) Ë ÑÃÎÂÔÕË, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÓÂÊÐÞÏ ÍÎÂÔÔÂÏ,
ÐÇ ÒÇÓÇÔÇÍÂáÕÔâ. ±ÑÐâÕËÇ äÍÎÂÔÕÇÓã âÄÎâÇÕÔâ ÑÔÐÑÄÐÞÏ ÆÎâ
ÊÂÆÂÚË ÔÂÏÑÑÃÖÚÇÐËâ. ¦ÅÑ ÏÑÉÐÑ ÑÒÓÇÆÇÎËÕß ÍÂÍ ÕÂÍÑÇ ÏÐÑ-
ÉÇÔÕÄÑ ÕÑÚÇÍ {A}, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ ÍÂÉÆÂâ ÕÑÚÍÂ ÃÎËÉÇ Í ÆÓÖÅÑÌ
ÕÑÚÍÇ àÕÑÅÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ, ÚÇÏ Í ÍÂÍÑÌ-ÎËÃÑ ÕÑÚÍÇ, ÐÇ ÒÓËÐÂÆÎÇ-
ÉÂÜÇÌ {A}. £ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÓÇÛÂáÜÇÇ ÒÓÂÄËÎÑ ÏÑÉÇÕ
ÃÞÕß ÔÎÇÆÖáÜËÏ: ÑÃÝÇÍÕ, ÑÒËÔÞÄÂÇÏÞÌ ÄÇÍÕÑÓÑÏ X, ÑÕÐÑ-
ÔËÕÔâ Í ÕÑÏÖ ÍÎÂÔÔÖ, ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÆÑ ÍÑÕÑÓÑÅÑ ÏËÐËÏÂÎßÐÑ.

°ÔÐÑÄÐÂâ ÊÂÆÂÚÂ ´²° ËÏÇÇÕ Ë ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕÐÖá ËÐÕÇÓÒÓÇ-
ÕÂÙËá. £ àÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÓÇÛÂáÜÇÇ ÒÓÂÄËÎÑ ×ÑÓÏÖÎËÓÖÇÕÔâ ÐÂ
âÊÞÍÇ ÕÇÑÓËË ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕË.

´ÇÑÓËâ ÓÂÔÒÑÊÐÂÄÂÐËâ ÑÃÓÂÊÑÄ ÐÂØÑÆËÕ ÛËÓÑÍÑÇ ÒÓËÏÇ-
ÐÇÐËÇ ÒÓË ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËË ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË ÔÑ-
ÇÆËÐÇÐËÌ. £ ÒÓÑÔÕÇÌÛÇÏ ÔÎÖÚÂÇ ÄÇÜÇÔÕÄÂ ÆÇÎâÕÔâ ÐÂ ÆÄÂ
ÍÎÂÔÔÂ: ÂÍÕËÄÐÞÇ Ë ÐÇÂÍÕËÄÐÞÇ; ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÄÇÍÕÑÓÞ, ÔÑÔÕÑâÜËÇ ËÊ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ.

®ÇÕÑÆ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÓÇÅÓÇÔÔËË, ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞÌ Ä ÔÎÖÚÂÇ ÍÑÎË-
ÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ, ÏÑÉÐÑ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÕß ÍÂÍ
ÚÂÔÕÐÞÌ ÔÎÖÚÂÌ ´²°. ¥ÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ, ËÐÕÇÓÄÂÎ ÆÑÒÖÔÕËÏÞØ
ÊÐÂÚÇÐËÌ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÏÑÉÐÑ ÓÂÊÃËÕß ÐÂ ÐÇÒÇÓÇÔÇÍÂáÜËÇÔâ
ËÐÕÇÓÄÂÎÞ, Â ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ì ÐÂ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ
ÍÎÂÔÔÞ. µÓÂÄÐÇÐËÇ ÓÇÅÓÇÔÔËË ÊÂÆÂÇÕ ÓÇÛÂáÜÇÇ ÒÓÂÄËÎÑ,
ÒÑÊÄÑÎâáÜÇÇ ÍÎÂÔÔË×ËÙËÓÑÄÂÕß ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÍÑÐÕÓÑÎßÐÑÌ
ÄÞÃÑÓÍË. °ÆÐÂÍÑ ÑÃÞÚÐÑ, ÍÑÅÆÂ ÅÑÄÑÓâÕ Ñ ÏÇÕÑÆÇ ÏÑÎÇÍÖ-
ÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ ÆÎâ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ØËÏËÚÇÔÍËØ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÐÇ ËÏÇáÕ Ä ÄËÆÖ ÏÇÕÑÆ ÎËÐÇÌÐÑÌ ÓÇÅÓÇÔÔËË.

4. ®ÇÕÑÆÞ ÖÔÕÂÐÑÄÎÇÐËâ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ
ÏÇÉÆÖ ÔØÑÆÔÕÄÑÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë ËØ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ
ÂÍÕËÄÐÑÔÕßá ËÎË ÔÄÑÌÔÕÄÑÏ (QSiAR/QSiPR-ÂÐÂÎËÊ)

£ ÆÂÐÐÞØ ÒÑÆØÑÆÂØ ÖÔÕÂÐÂÄÎËÄÂáÕÔâ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâ ÄËÆÂ

yj=
X

aiS(i, j )+ a0 ,

ÅÆÇ S(i, j ) ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÔØÑÆÔÕÄÂ ÏÇÉÆÖ i-ÞÏ Ë j-ÞÏ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËâÏË, ai , a0 ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÓÇÅÓÇÔÔËË. ¥Îâ ÄÞÆÇÎÇÐËâ
ÊÐÂÚËÏÞØ ÒÇÓÇÏÇÐÐÞØ Ä ÍÑÓÓÇÎâÙËÑÐÐÑÏ ÖÓÂÄÐÇÐËË (Õ.Ç.
ÄÞÃÑÓÂ ÊÐÂÚÇÐËÌ ËÐÆÇÍÔÂ i ) ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÏÇÕÑÆ ÂÐÂÎËÊÂ ÅÎÂÄ-
ÐÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ËÎËÏÇÕÑÆ ÚÂÔÕËÚÐÞØ ÐÂËÏÇÐßÛËØ ÍÄÂÆÓÂÕÑÄ.
±ÓËÏÇÓÞ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ QSiAR/QSiPR-ÂÐÂÎËÊÂ ÏÑÉÐÑ ÐÂÌÕË Ä
ÓÂÃÑÕÂØ29, 144, 240 ë 243.

VI. ¶ÑÓÏÂÎËÊÂÙËâ ÒÑÔÕÖÎÂÕÂ äÃÎËÊÍËÇ
ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ËÏÇáÕ ÃÎËÊÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂã
Ë ÇÅÑ ÂÐÂÎËÊ
¬ÂÍ ÑÕÏÇÚÂÎÑÔß ÄÞÛÇ, ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÍÑÐÙÇÒÙËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ ÆÎâ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑ-
ÇÆËÐÇÐËÌ ÃÂÊËÓÖÇÕÔâ ÐÂ ÒÑÔÕÖÎÂÕÇ äÃÎËÊÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ËÏÇáÕ ÃÎËÊÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂã (¢³ª¢³), ÒÓËÐËÏÂÇÏÑÏ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ
ÂÍÔËÑÏÞ ÃÇÊ ÆÑÍÂÊÂÕÇÎßÔÕÄÂ.

¦ÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ, ÄÑÊÐËÍÂáÕ ÄÑÒÓÑÔÞ: ÍÂÍ ÍÑÓÓÇÍÕÐÑ ËÐÕÇÓ-
ÒÓÇÕËÓÑÄÂÕß àÕÑÕ ÒÑÔÕÖÎÂÕ, Ä ÍÂÍÑÌ ÔÕÇÒÇÐË ÑÐ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄ,
ÍÂÍ ÏÑÉÐÑ ÇÅÑ ×ÑÓÏÂÎËÊÑÄÂÕß?

¤ËÒÑÕÇÊÂ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÒÑØÑÉËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ËÏÇáÕ ÒÑØÑÉËÇ
(ÃÎËÊÍËÇ) ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÄÑÊÐËÍÎÂ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÂÐÂÎËÊÂ ÏÐÑÅÑÚËÔ-
ÎÇÐÐÞØ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞØ ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËÌ, ÔÄâÊÞÄÂáÜËØ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÐÂÎËÚËÇÏ Ë ÚËÔÎÑÏ ÑÒÓÇ-
ÆÇÎÇÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ Ä ÏÑÎÇÍÖÎÇ. ¥ÄÇ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÞ ÐÂÊÞÄÂáÕ ÃÎËÊÍËÏË, ÇÔÎË ÑÐË ËÏÇáÕ ÓâÆ ÑÃÜËØ ×ÓÂÅ-
ÏÇÐÕÑÄ, ÄÍÎÂÆ ÍÑÕÑÓÞØ Ä ÄÇÎËÚËÐÖ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÖÜÇÔÕ-
ÄÇÐÇÐ, Ë ÑÕÎËÚÂáÕÔâ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂÏË, ÍÑÕÑÓÞÇ ÐÇ ÄÎËâáÕ ÐÂ
ÄÇÎËÚËÐÖ ÔÄÑÌÔÕÄÂ. £ ÕÂÍÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÏÑÉÐÑ ÑÉËÆÂÕß, ÚÕÑ
ÆÇÌÔÕÄËÕÇÎßÐÑ äÃÎËÊÍËÇã ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÃÖÆÖÕ ËÏÇÕß äÃÎËÊÍËÇã
ÔÄÑÌÔÕÄÂ.

£ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÔÕÇÒÇÐË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÒÑÆÑÃËâ ÚÂÔÕÑ ËÔÒÑÎßÊÖáÕ ÆÑÄÑÎßÐÑ ÂÃÔÕÓÂÍÕÐÞÇ Ë ÔÎÑÉÐÞÇ
ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ, ÐÇ ÔÄâÊÂÐÐÞÇ ÐÇÒÑÔÓÇÆÔÕÄÇÐÐÑ Ô ÓÂÔÔÏÂÕÓË-
ÄÂÇÏÞÏ ÔÄÑÌÔÕÄÑÏ (ÓÂÊÆÇÎ IV). ¯ÇÔÏÑÕÓâ ÐÂ àÕÑ, ÒÑÔÕÖÎÂÕ
¢³ª¢³ ÒÑ-ÒÓÇÉÐÇÏÖ ÒÓËÏÇÐâÇÕÔâ, ÑÆÐÂÍÑ ÇÅÑ ËÐÕÇÓÒÓÇÕÂ-
ÙËâ Ë ÔÕÇÒÇÐß ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÐÑÔÕË Ä àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ ÐÇ ÔÑÄÔÇÏ âÔÐÞ.

£ ÓÂÃÑÕÇ 235 ÔÑÑÃÜÂÇÕÔâ ÑÃ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâØ àÏÒËÓËÚÇÔÍËÏ
ÒÖÕÇÏ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÔÕË ÒÑÔÕÖÎÂÕÂ ¢³ª¢³ ÆÎâ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÚÂÔÕÐÞØ ÔÎÖÚÂÇÄ. ²ÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎËÔß 16 ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ
(ÍÂÍ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ, ÕÂÍ Ë ÓÂÊÐÞØ ÄËÆÑÄ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ
ÂÍÕËÄÐÑÔÕË), 16 ÃÂÊ ÆÂÐÐÞØ, 72 ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÞÇ ÏÇÓÞ ÒÑÆÑ-
ÃËâ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÄÇÍÕÑÓÐÑÏ ÑÒËÔÂÐËË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎ.
²ÂÔÚÇÕ ÔÄÑÌÔÕÄ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÏÇÕÑÆÑÏ kNN. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ
ÏÇÓÞ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂØ ÍÑÓÓÇÎâÙËË, ÐÂËÃÑÎÇÇ
ÖÆÂÚÐÞÇ. ¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎÞ ÐÂËÃÑÎÇÇ ÒÓÇÆ-
ÒÑÚÕËÕÇÎßÐÑ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÄÇÍÕÑÓ, ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÍÑÕÑÓÑÅÑ
ÓÂÄÐÞ ÚËÔÎÂÏ ÄØÑÉÆÇÐËÌ Ä ÐÇÇ ÔÒÇÙËÂÎßÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ
×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ.

´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÔÕß ÒÑÔÕÖÎÂÕÂ ¢³ª¢³ ÔÖÜÇ-
ÔÕÄÇÐÐÑ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÄÞÃÑÓÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ, ÏÇÓÞ
ÒÑÆÑÃËâ, ÍÎÂÔÔÂ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇÏÑÅÑ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÏÇÕÑÆÂ ÑÙÇÐÍË ÔÄÑÌÔÕÄ.235 ±ÑÔÍÑÎßÍÖ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ
àÕÑÅÑ ÒÑÔÕÖÎÂÕÂ ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ ÍÑÐÍÓÇÕÐÞØ ÊÂÆÂÚ ÕÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË ÏÑÉÇÕ ÑÍÂÊÂÕßÔâ ÐÇÍÑÓÓÇÍÕÐÞÏ, ÕÑ
ÖÔÒÇØË Ä ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËË ÔÄÑÌÔÕÄ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÖÍÂÊÂÐÐÞÏË ÄÞÛÇ ÏÇÕÑÆÂÏË ÐÑÔâÕ, ÄÑÑÃÜÇ ÅÑÄÑÓâ, ÔÎÖÚÂÌ-
ÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ, Ë ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËÇ ÒÑÔÕÖ-
ÎÂÕÂ ¢³ª¢³.

¥Îâ ÂÐÂÎËÊÂ àÕÑÅÑ ÒÑÔÕÖÎÂÕÂ ÓÂÔÔÏÑÕÓËÏ ÔÂÏÞÌ ÑÃÜËÌ
ÔÎÖÚÂÌ, ÍÑÅÆÂ ØËÏËÚÇÔÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ {Mi}, i=1, ... , N, ÒÓÇÆ-
ÔÕÂÄÎÇÐÞ Ä ÄËÆÇ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÑÃÝÇÍÕÑÄ {Si},
i=1, ... , N, Ë ÐÂ ÒÂÓÂØ àÕËØ ÑÃÝÇÍÕÑÄ Si Ë Sj ÊÂÆÂÐÂ ÐÇÍÑÕÑÓÂâ
ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÂâ ×ÖÐÍÙËâ d(Si ,Sj)5 0 (ÕÂÍÂâ, ÚÕÑ d(Si ,Sj)=0
ÕÑÎßÍÑ ÕÑÅÆÂ, ÍÑÅÆÂ Si=Sj) ì ÏÇÓÂ ÒÑÆÑÃËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ Mi Ë Mj . ±ÖÔÕß, ÍÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ËÊÄÇÔÕÐÞ ÚËÔÎÂ
{yi} ì ÊÐÂÚÇÐËâ ÐÇÍÑÕÑÓÑÅÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓ {Mi},
i=1, ... ,N. ¦ÔÕÇÔÕÄÇÐÐÑ ÔÚËÕÂÕß ÏÇÓÑÌ ÃÎËÊÑÔÕË ÔÄÑÌÔÕÄÂ
ÄÇÎËÚËÐÖ jyi ÿ yjj. ±ÓÇÆÒÑÎÑÉËÏ, ÚÕÑ ÊÂÓÂÐÇÇ ÖÍÂÊÂÐÞ
ÚËÔÎÇÐÐÞÇ ÍÓËÕÇÓËË ÒÑÆÑÃËâ ÔÄÑÌÔÕÄ Ë ÔÕÓÖÍÕÖÓ, Õ.Ç. ÕÂÍËÇ
ÚËÔÎÂ e5 0 Ë d5 0, ÚÕÑ ÇÔÎË d(Si ,Sj)4d, ÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
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ÔÚËÕÂáÕÔâ ÃÎËÊÍËÏË, Ë ÇÔÎË jyi ÿ yjj4e, ÕÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÔÚË-
ÕÂáÕÔâ ÃÎËÊÍËÏË. °ÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÚËÔÎÑ e ÄÔÇÅÆÂ ÊÂÆÂÇÕÔâ
ËÔÔÎÇÆÑÄÂÕÇÎÇÏ Ë ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÌ ÊÂÆÂÚË, Â ÄÂÓßËÓÖÇ-
ÏÞÏË ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂÏË âÄÎâáÕÔâ d(Si ,Sj) Ë d. ´ÇÒÇÓß ÒÑÔÕÖ-
ÎÂÕ ¢³ª¢³ ÏÑÉÐÑ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÂÕß ÕÂÍ: ÇÔÎË ÆÎâ ÎáÃÞØ
ÔÕÓÖÍÕÖÓ Mi Ë Mj d(Si ,Sj)4d, ÕÑ jyi ÿ yjj4e.

¥Îâ ÂÐÂÎËÊÂ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÔÕË ÒÑÔÕÖÎÂÕÂ Ô×ÑÓÏÖÎËÓÖÇÏ
ÔÎÇÆÖáÜÇÇ ÒÓÑÔÕÑÇ ÖÕÄÇÓÉÆÇÐËÇ: ÆÎâ ÎáÃÑÌ ÄÞÃÑÓÍË ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓ {Mi} (i=1, ... ,N ), ÎáÃÑÅÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂ y Ë ÎáÃÑÌ ÏÇÓÞ
ÒÑÆÑÃËâ d(Si ,Sj)5 0 (d(Si ,Sj)=0 ÕÑÎßÍÑ Ä ÕÑÏ ÔÎÖÚÂÇ, ÍÑÅÆÂ
Si=Sj) ÄÇÓÐÞ ÐÇÓÂÄÇÐÔÕÄÂ

Âd(Si ,Sj)4 jyi ÿ yjj4 bd(Si ,Sj),

ÅÆÇ Â Ë bìÍÑÐÔÕÂÐÕÞ, ÊÂÄËÔâÜËÇ ÑÕ ÏÇÓÞ, ÔÄÑÌÔÕÄ Ë ÄÞÃÑÓÍË
ÔÕÓÖÍÕÖÓ, Â ËÏÇÐÐÑ

a � min
i; j; i 6� j

jyi ÿ yjj
d�Si;Sj�

5 0,

b � max
i; j; i 6� j

jyi ÿ yjj
d�Si;Sj�

5 0.

ªÊ àÕÑÅÑ ÖÕÄÇÓÉÆÇÐËâ ÔÎÇÆÖÇÕ ÓâÆ ÄÞÄÑÆÑÄ.
1. ±ÑÔÕÖÎÂÕ ÃÖÆÇÕ ÄÔÇÅÆÂ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄ (Ä ×ÑÓÏÖÎËÓÑÄÍÇ,

ÖÍÂÊÂÐÐÑÌ ÄÞÛÇ), ÇÔÎË ÄÞÃÓÂÕß d= e/b.
2. ±ÓÇÆÒÑÎÑÉËÏ, ÚÕÑ ÆÎâ ÆÂÐÐÑÌ ÄÞÃÑÓÍË ÐÇ ÄÔÇ ÊÐÂÚÇÐËâ

ÔÄÑÌÔÕÄ ÃÎËÊÍË, Õ.Ç. ÐÂÌÆÇÕÔâ ÕÂÍÂâ ÒÂÓÂ Si Ë Sj, ÚÕÑ
jyi ÿ yjj> e. ´ÑÅÆÂ ÇÔÎË ÄÊâÕß

d � max
i;j

d�Si; Sj�,

ÕÑ ÒÑÔÕÖÎÂÕ ÐÇ ÃÖÆÇÕ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄ ÐÂ ÆÂÐÐÑÌ ÄÞÃÑÓÍÇ.
3. ²ÂÐÇÇ ÏÞ ÔÚËÕÂÎË, ÚÕÑ e ÊÂÆÂÐÑ. °ÆÐÂÍÑ ÇÔÎË ÄÞÃÓÂÕß e

ÑÚÇÐß ÃÑÎßÛËÏ, ÕÑ ÒÑÔÕÖÎÂÕ ÃÖÆÇÕ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄ ÒÓË ÎáÃÞØ d Ë
d(Si ,Sj).

4. ªÊ ÒÑÎÖÚÇÐÐÞØ ÆÄÖÔÕÑÓÑÐÐËØ ÐÇÓÂÄÇÐÔÕÄ ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ
ÚÇÏ ÏÇÐßÛÇ ÄÇÎËÚËÐÂ d(Si ,Sj), ÕÇÏ ÏÇÐßÛÇ ÄÇÎËÚËÐÂ jyi ÿ yjj,
ÕÂÍ ÚÕÑ ÆÎâ äÑÚÇÐß ÃÎËÊÍËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓã ËØ ÔÄÑÌÔÕÄÂ ÕÂÍÉÇ
äÑÚÇÐß ÃÎËÊÍËã. ¿ÕÑÕ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÞÌ ÄÞÄÑÆ, ÔÎÇÆÖáÜËÌ ËÊ
ÔÕÓÑÅËØ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÔÖÉÆÇÐËÌ, ÒÑ ÔÖÕË ÇÔÕß ÖÕÄÇÓÉ-
ÆÇÐËÇ ÐÇ×ÑÓÏÂÎËÊÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÔÕÖÎÂÕÂ, ÑÃÞÚÐÑ ËÔÒÑÎßÊÖÇ-
ÏÑÅÑ Ä ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍÑÌ ØËÏËË.

ªÕÂÍ, ÏÞ ÒÑÍÂÊÂÎË, ÚÕÑ ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÔÕß ÒÑÔÕÖÎÂÕÂ ÒÓË
×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÑÌ ÏÇÓÇ d(Si ,Sj) ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÄÞÃÑÓÂ e Ë d. °ÆÐÂÍÑ
ÒÓÂÍÕËÚÇÔÍË ÐËÅÆÇ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÍÑÐÙÇÒÙËË ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ ÐÇ ÄÄÑÆËÕÔâ ÍÓËÕÇÓËÌ ÃÎËÊÑÔÕË ÔÄÑÌÔÕÄ.
±ÑàÕÑÏÖ ÕÓÖÆÐÑ ÔÖÆËÕß, ËÏÇáÕ ÎË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÃÎËÊÍËÇ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÇÔÎË ÐÇ ÄÄÇÆÇÐ àÕÑÕ ÍÓËÕÇÓËÌ. °ÃÞÚÐÑ Ä ÓÂÃÑÕÂØ
ÒÑ ÂÐÂÎËÊÖ QSAR/QSPR ÒÓËÄÑÆâÕ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ Ë
ÓÂÔÚÇÕÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÐÑ ÐÇ ÖÍÂÊÞÄÂáÕ, ÍÂÍÂâ ÑÛËÃÍÂ
ÒÓÑÅÐÑÊÂ ÔÚËÕÂÇÕÔâ ÆÑÒÖÔÕËÏÑÌ. ±ÑàÕÑÏÖ ÚËÕÂÕÇÎß ÆÑÎÉÇÐ
ÔÂÏ ÔÖÆËÕß Ñ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ.

£ ÓÂÃÑÕÇ 219 ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐ ÆÓÖÅÑÌ ÒÑÆØÑÆ Í ÄÞÃÑÓÖ ÏÇÓÞ
d(Si ,Sj): ÑÐÂ ÒÑÆÃËÓÂÇÕÔâ ÒÑ ÄÞÃÑÓÍÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓ, ËÔØÑÆâ ËÊ
ÖÔÎÑÄËÌ d(Si ,Sj)& jyi ÿ yjj ÒÓË ÄÔÇØ i Ë j. £ ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ
ÏÇÓÂ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÔÒÇÙËÂÎßÐÞÏ ÄÞÓÂÉÇÐËÇÏ, ÊÂÄËÔâÜËÏ
ÑÕ ÄÂÓßËÓÖÇÏÑÌ ÍÄÂÆÓÂÕÐÑÌ ÔËÏÏÇÕÓËÚÐÑÌ ÏÂÕÓËÙÞ A. ¿ÕÑ
ÄÞÓÂÉÇÐËÇ ËÏÇÇÕ ÄËÆ ÔÍÂÎâÓÐÑÅÑ ÒÓÑËÊÄÇÆÇÐËâ ÄÇÍÕÑÓÑÄ
AX Ë X, ÅÆÇ X ì ÄÇÍÕÑÓ, ÔÑÔÕÂÄÎÇÐÐÞÌ ËÊ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ. ´ÂÍÑÌ ÒÑÆØÑÆ ÒÑÊÄÑÎâÇÕ ÑÃÇÔÒÇÚËÕß ÔÒÓÂÄÇÆ-
ÎËÄÑÔÕß ÒÑÔÕÖÎÂÕÂ ¢³ª¢³ ÐÂ ÆÂÐÐÑÌ ÄÞÃÑÓÍÇ ÒÓË ÎáÃÑÏ e Ë
d= e Ë ÒÓÇÆÔÕÂÄÎâÇÕÔâ ÃÑÎÇÇ à××ÇÍÕËÄÐÞÏ, ÚÇÏ äÖÅÂÆÞÄÂ-
ÐËÇã ÏÇÓÞ.

°ÃÔÖÆËÏ ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕË ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÒÑÔÕÖÎÂÕÂ
¢³ª¢³ ÆÎâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÐÇ ÒÓËÐÂÆÎÇ-
ÉÂÜËØ ËÔØÑÆÐÑÌ ÄÞÃÑÓÍÇ. ¦ÔÎË àÕÑÕ ÒÑÔÕÖÎÂÕ ÃÞÎ ÔÒÓÂÄÇÆ-
ÎËÄ ÆÎâ ËÔØÑÆÐÑÌ ÄÞÃÑÓÍË Ô ÐÇÍÑÕÑÓÞÏ ÚËÔÎÑÏ d, ÕÑ ÆÎâ

ÆÓÖÅÑÅÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ ÑÐ ÏÑÉÇÕ ÐÇ ÃÞÕß ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÞÏ Ô àÕËÏ
ÉÇ d. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, ÑÚÇÄËÆÐÑ, ÚÕÑ ÒÓËÏÇÐÇÐËÇ ÇÅÑ ÆÎâ
ÑÙÇÐÍË ÔÄÑÌÔÕÄ ÆÓÖÅËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÏÑÉÇÕ ÑÍÂÊÂÕßÔâ ÐÇÍÑÓ-
ÓÇÍÕÐÞÏ.

¥Îâ ÑÙÇÐÍË d ÄÔÇÅÆÂ ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÐÇÍÑÕÑÓÑÇ äÑÃÖÚÂáÜÇÇ
ÏÐÑÉÇÔÕÄÑã ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ËÊÄÇÔÕÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÔÄÑÌÔÕÄ.
°ÆÐÂÍÑ ÒÓË ÐÂÎËÚËË ÕÂÍÑÅÑ ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ ÏÑÉÐÑ ÒÑÔÕÓÑËÕß
ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÇ ÓÇÅÓÇÔÔËÑÐÐÑÇ ÖÓÂÄÐÇÐËÇ Ë ÓÇÛËÕß ÒÓÑÃÎÇÏÖ
ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ ÐÑÄÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÆÓÖÅËÏË ÏÇÕÑÆÂÏË.
°ÃÂ ÏÇÕÑÆÂ (ÓÇÅÓÇÔÔËÑÐÐÞÌ ÂÐÂÎËÊ Ë ÏÇÕÑÆ ÒÑÆÑÃËâ) ÕÓÇ-
ÃÖáÕ ÄÞÃÑÓÂ ÔÒÑÔÑÃÂ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ
ÏÑÎÇÍÖÎ, ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ, ÄËÆÂ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎß-
ÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞë ÔÄÑÌÔÕÄÑ ËÎË ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ,
Â ÕÂÍÉÇ ÑÃÖÚÂáÜÇÌ ÄÞÃÑÓÍË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ. ¥ÑÔÕÑËÐÔÕÄÑÏ
ÏÇÕÑÆÂ ÒÑÆÑÃËâ âÄÎâÇÕÔâ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ÂÐÂÎËÊËÓÑÄÂÕß ÔÎÖ-
ÚÂË, ÍÑÅÆÂ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÔÕÓÖÍÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ ÐÇ ÑÃâÊÂÕÇÎßÐÑ
ÎËÐÇÌÐÂâ, Ë ÄÑÑÃÜÇ ÐÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÇÇ âÄÐÞÌ ÄËÆ
(Ä ÓÇÅÓÇÔÔËÑÐÐÑÏ ÂÐÂÎËÊÇ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÎËÐÇÌ-
ÐÞÇ ÏÑÆÇÎË). ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÏÇÕÑÆ ÒÑÆÑÃËâ ÄÞÅÎâÆËÕ ÃÑÎÇÇ
ÒÓËÄÎÇÍÂÕÇÎßÐÞÏ (ÒÑ ÔÓÂÄÐÇÐËá Ô ÓÇÅÓÇÔÔËÑÐÐÞÏ ÂÐÂÎË-
ÊÑÏ), ÕÂÍ ÍÂÍ ÔÑÊÆÂÇÕÔâ ËÎÎáÊËâ, ÚÕÑ ÑÐ ÐÇ ÕÓÇÃÖÇÕ ÒÓÑÄÇÆÇ-
ÐËâ ÔÎÑÉÐÞØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ë ÑÃÖÚÂáÜÇÌ ÄÞÃÑÓÍË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ.
£ÑÊÏÑÉÐÞ ÄÂÓËÂÐÕÞÏÇÓ, ÍÑÅÆÂ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓ ÙÇÎËÍÑÏ, ÃÇÊ ÄÞÚËÔÎÇÐËâ ÍÂÍËØ-ÎËÃÑ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ.
¯ÂÒÓËÏÇÓ, ÐÂØÑÆâÕ ÏÂÍÔËÏÂÎßÐÞÌ ÑÃÜËÌ ÒÑÆÅÓÂ× Ë ÇÅÑ
ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍË (ÚËÔÎÑ ÄÇÓÛËÐ, ÓÇÃÇÓ Ë ÆÓ.) °ÆÐÂÍÑ ÒÓË
ÕÂÍÑÏ ÖÒÓÑÜÇÐÐÑÏ ÒÑÆØÑÆÇ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËÇ ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÌ ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ ÒÑÆÑÃËâ ÐÑÔËÕ ÔÎÖÚÂÌÐÞÌ ØÂÓÂÍÕÇÓ.

VII. ±ÓËÏÇÓÞ ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÍÑÐÙÇÒÙËË
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ

1. °ÒÓÇÆÇÎÇÐËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ Ä ÕÇÓÏËÐÂØ
ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ËÐÆÇÍÔÑÄ

£ ÓÂÃÑÕÇ 243 ÆÎâ 3692 ÑÓÅÂÐËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÍÎÂÔÔÑÄ ÓÂÔÔÚËÕÂÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ 90 ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ËÐÆÇÍÔÑÄ
(Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ËÐÆÇÍÔÑÄ ²ÂÐÆËÚÂ, £ËÐÇÓÂ, ÓâÆÂ ËÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐ-
ÐÞØ ËÐÆÇÍÔÑÄ, ËÐÆÇÍÔÑÄ ÔÄâÊÐÑÔÕË Ë ÆÓ.). £ ÕÇÓÏËÐÂØ àÕËØ ´ª
ÆÎâ ÍÂÉÆÑÌ ËÊ ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÞØ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ 90-ÏÇÓ-
ÐÞÇ ÄÇÍÕÑÓÞ. ´ÂÍ ÍÂÍ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ËÊ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÞØ ËÐÆÇÍÔÑÄ
ÃÞÎË ÔÄâÊÂÐÞ ÏÇÉÆÖ ÔÑÃÑÌ ÎËÐÇÌÐÞÏË ÔÑÑÕÐÑÛÇÐËâÏË, ÒÓË
ÒÑÏÑÜËÏÇÕÑÆÂ ÂÐÂÎËÊÂ ÅÎÂÄÐÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ÃÞÎË ÒÑÔÕÓÑÇÐÞ
10 ÐÑÄÞØ ´ª X1 , ... , X10 , âÄÎâáÜËØÔâ ÎËÐÇÌÐÞÏË ÍÑÏÃËÐÂ-
ÙËâÏË ËÔØÑÆÐÞØ. ±ÖÔÕß X(i )= (X�i�1 , ... ,X�i�10) (i=1, 2) ì ÆÄÂ
ÕÂÍËØ ÄÇÍÕÑÓÂ, ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËÇ ÒÂÓÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓ S1 Ë S2 .
£ ÓÂÃÑÕÇ 244 ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ ÏÇÓÂ ÒÑÆÑÃËâ d ÔÕÓÖÍÕÖÓ S1 Ë S2 ÍÂÍ
ÇÄÍÎËÆÑÄÑ ÓÂÔÔÕÑâÐËÇ ÏÇÉÆÖ ÆÄÖÏâ ÕÑÚÍÂÏË Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ
R10

d(X(1),X(2))=

�X�
X�1�i ÿ X�2�i

�2�1=2
Ë ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ ÄÑÊÏÑÉÐÑÔÕß ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËâ àÕÑÌ ÏÇÓÞ ÆÎâ
ÐÂØÑÉÆÇÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä
ÖÍÂÊÂÐÐÑÌ ÃÂÊÇ ÆÂÐÐÞØ. ¢ÞÎË ÄÞÃÓÂÐÞ ÔÎÖÚÂÌÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ
ÒâÕß ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë ÆÎâ ÍÂÉÆÑÅÑ ËÊ ÐËØ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÞ ÒâÕß
ÃÎËÉÂÌÛËØ (ÒÑ ÏÇÓÇ d(X(1),X(2))) ÔÑÔÇÆÇÌ. ¯Â ÔØÇÏÇ 1 ÒÑÍÂ-
ÊÂÐÞ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÕÂÍÑÅÑ ÄÞÃÑÓÂ; ËÐÆÇÍÔÞ 1.0, 2.0, 3.0, 4.0, 5.0
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÕ ÄÞÃÓÂÐÐÞÏ ÑÃÓÂÊÙÂÏ, Â ËÐÆÇÍÔÞ ÄËÆÂ i, j (i,
j=1, ... , 5) ì ÐÂÌÆÇÐÐÞÏ ËØ ÃÎËÉÂÌÛËÏ äÔÑÔÇÆâÏã; ÔÑÇÆËÐÇ-
ÐËâ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ Ä ÒÑÓâÆÍÇ ÄÑÊÓÂÔÕÂÐËâ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ
ÊÐÂÚÇÐËÌ ÏÇÓÞ d(X(1),X(2)). ¯ÂÌÆÇÐÐÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÔÑÑÕÄÇÕ-
ÔÕÄÖáÕ ËÐÕÖËÕËÄÐÞÏ ÒÓÇÆÔÕÂÄÎÇÐËâÏ ØËÏËÍÂ Ñ ÒÑÆÑÃËË
ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÏÑÎÇÍÖÎ. ¥Îâ ÕÑÅÑ ÚÕÑÃÞ ÐÂÌÕË Ä ÃÂÊÇ äØÑÓÑÛËÇã
ÔÑÇÆËÐÇÐËâ, ÐÇÑÃØÑÆËÏÑ, ÒÑ ÍÓÂÌÐÇÌ ÏÇÓÇ, ÚÕÑÃÞ ÑÐË ÕÂÏ
ÃÞÎË.244
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2. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂ ÍÎÂÔÕÇÓËÊÂÙËË ÄÞÃÑÓÍË
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÑÕ ÔÒÑÔÑÃÂ ÑÒËÔÂÐËâ ØËÏËÚÇÔÍÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ

£ ÓÂÃÑÕÇ 245 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÎË ÊÂÄËÔËÏÑÔÕß ÕÑÍÔËÚÐÑÅÑ ÆÇÌÔÕÄËâ
ÐÂ ÏÞÛÇÌ ÑÕ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÆÎâ 25 ÒÓÑÔÕÞØ à×ËÓÑÄ R17O7R2

(R1=Me, Et, Prn, Pri, CH2=CH; R2=Me, Et, Prn, Pri, Bu Ë

ÆÓ.). ¥Îâ ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÆÇÔÍÓËÒ-
ÕÑÓ àÎÇÍÕÓÑÕÑÒËË e (ÔÏ. 245) Ë ÄÂÎÇÐÕÐÑ-ÄÊÄÇÛÇÐÐÞÌ ËÐÆÇÍÔ
ÔÄâÊÐÑÔÕË mwn ÒÓË m=1.

¯Â ÓËÔ. 1 ÒÑÍÂÊÂÐÞ ÍÎÂÔÕÇÓÞ ÐÂ ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ ÆÇÔÍÓËÒ-
ÕÑÓ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ ÆÎâ e Ë wn. £ËÆÐÑ, ÚÕÑ ÍÂÚÇÔÕÄÑ ÍÎÂÔÕÇÓËÊÂÙËË
ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÄÞÃÑÓÂ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂ Ë ÆÎâ e ÑÐÑ ÄÞÛÇ, ÚÇÏ ÆÎâ wn.

3. ±ÑËÔÍ ÑÃÜËØ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ
ÆÎâ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ÑÆËÐÂÍÑÄÞÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË

°ÍÂÊÂÎÑÔß,246 ÚÕÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÑÇ ÒÑÆÑÃËÇ ÂÐÕËÅËÔÕÂÏËÐÐÞØ
ÒÓÇÒÂÓÂÕÑÄ (ÆË×ÇÐÅËÆÓÂÏËÐÂ, ÏÇÕÂÒËÓËÎÇÐÂ, ÙËÒÓÑÅÇÒÕÂ-
ÆËÐÂ, ÆËÏÇÕËÐÆÇÐÂ, ÒÓÑÏÇÕÂÊËÐÂ) ÏÑÉÇÕ ÃÞÕß ÄÞÓÂÉÇÐÑ
ÒÓË ÒÑÏÑÜË ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÅÑ ÕÓÇÖÅÑÎßÐËÍÂ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÑÅÑ ÐÂ
ÆÄÖØ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÍÑÎßÙÂØ Ë ÕÓÇÕËÚÐÑÏ ÂÕÑÏÇ ÂÊÑÕÂ.

¥ËÏÇÕËÐÆÇÐ

N

N
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²ËÔ. 1. ¬ÎÂÔÕÇÓËÊÂÙËâ ÄÞÃÑÓÍË ËÊ 25 à×ËÓÑÄ Ô ÚËÔÎÑÏ ÂÕÑÏÑÄ
ÖÅÎÇÓÑÆÂ C27C7 ÐÂ ÒÎÑÔÍÑÔÕâØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ 1wv ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ (a) Ë
ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓ e ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ (b).245

pCì ÔÕÇÒÇÐß ÕÑÍÔËÚÐÑÔÕË.
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¥Îâ ÂÐÕËÒÔËØÑÕËÚÇÔÍËØ ÂÅÇÐÕÑÄ (ÏÑÎËÐÆÑÐ, ØÎÑÓÒÓÑÏÂ-
ÊËÐ, ÅÂÎÑÒÇÓËÆÑÎ, ÒËÏÑÊËÆ, ØÎÑÓÒÓÑÕËÍÔÇÐ, ÔÖÎßÒËÓËÆ)
ÕÂÍÉÇ ÑÃÐÂÓÖÉÇÐ ÑÃÜËÌ äÕÓÇÖÅÑÎßÐËÍã, ÄÇÓÛËÐÂÏË ÍÑÕÑ-
ÓÑÅÑ ÔÎÖÉÂÕ ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÞÇ ÅÓÖÒÒÞ.

4. ©ÂÄËÔËÏÑÔÕß ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂ ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËâ ÔÄÑÌÔÕÄ
ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ kNN ÑÕ ÄÞÃÑÓÂ ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ
Ë ÚËÔÎÂ k ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ

£ ÓÂÃÑÕÇ 23 ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÎËÒÑ×ËÎßÐÑÔÕË (lgP ) 76 ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ
ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÍÎÂÔÔÑÄ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎËÔß ÆÄÇ ÏÇÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ. °ÆÐÂ ËÊ ÐËØ ÑÒÓÇÆÇÎâÎÂÔß ÒÑ ×ÑÓÏÖÎÇ

d 0 � 2C

T1 � T2

,

ÅÆÇ T1 , T2 ì ÚËÔÎÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ, âÄÎâáÜËØÔâ ÂÕÑÏÐÞÏË
ÒÂ'ÓÂÏË Ä ÒÇÓÄÑÌ Ë ÄÕÑÓÑÌ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂØ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ; ³ ì
ÚËÔÎÑ ÂÕÑÏÐÞØ ÒÂÓ, ÑÃÜËØ ÆÎâ ÆÄÖØ ÆÂÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ (ÔÏ.
ÓÂÊÆÇÎÞ III Ë IV). £ÕÑÓÂâ ÏÇÓÂ ÒÑÆÑÃËâ ÑÒÓÇÆÇÎâÎÂÔß ÒÑ
×ÑÓÏÖÎÇ

d 00 �
�X�

X�1�i ÿ X�2�i

�2�1=2
,

ÅÆÇ X( j )= (X� j �1 , ... ,X� j �9 ), j=1, 2 ì ÐÇÍÑÕÑÓÞÇ ÄÇÍÕÑÓÞ ËÊ
ÇÄÍÎËÆÑÄÂ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÂ R9, ÒÑÎÖÚÇÐÐÞÇ ÏÇÕÑÆÑÏ ÂÐÂÎËÊÂ
ÅÎÂÄÐÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ËÊ 90 ÓÂÊÎËÚÐÞØ ´ª (ÔÏ. ÒÖÐÍÕ 1 ÆÂÐÐÑÅÑ
ÓÂÊÆÇÎÂ).

¥Îâ ÍÂÉÆÑÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÄÞÃÑÓÍË ÑÒÓÇÆÇÎâÎË ÒâÕß ÃÎË-
ÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ ÒÑ ÏÇÓÂÏ d 0 Ë d 00 Ë ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎË ÊÐÂÚÇÐËÇ
lgP ÒÑ ÏÇÕÑÆÖ kNNÒâÕßá ÓÂÊÎËÚÐÞÏË ÔÒÑÔÑÃÂÏË (ÒÓË k=1,
2, 3, 4, 5). ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ ÒÑÎÖÚÇÐÑ 10 ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÄÂÓËÂÐÕÑÄ
ÑÙÇÐÍË lgP. £ ÕÂÃÎ. 3 ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÍÑà××ËÙËÇÐÕÞ ÍÑÓÓÇÎâÙËË r
ÏÇÉÆÖ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË Ë ÓÂÔÚÇÕÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË lgP.
¯ÂËÎÖÚÛËÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÐÂÃÎáÆÂÇÕÔâ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÇÓÞ
d 0 Ô k=4 (r=0.874). ¡ÄÕÑÓÞ ÓÂÃÑÕÞ 23 ÖÕÄÇÓÉÆÂáÕ, ÚÕÑ ÑÃÂ
ÏÇÕÑÆÂ ÆÂáÕ ØÑÓÑÛËÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ.

¥Îâ ÕÇØ ÉÇ ÆÂÐÐÞØ ÃÞÎ ÒÓËÏÇÐÇÐ 219 ÆÓÖÅÑÌ ÏÇÕÑÆ ÂÐÂ-
ÎËÊÂ ÔØÑÆÔÕÄÂ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÏ ÒÑÆÃÑÓÇ ÏÇÓÞ
ÒÑÆÑÃËâ d. ¥Îâ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÃÞÎ ÄÞÃÓÂÐ ÐÇÍÑÕÑÓÞÌ
ÐÂÃÑÓ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÒÑ ÓâÆÖ
ÍÓËÕÇÓËÇÄ ÒÑÎÖÚÂÇÏÂâ ÏÑÆÇÎß âÄÎâÇÕÔâ ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÑÌ, ÚÇÏ
ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÂâ Ä ÓÂÃÑÕÇ 23. ®ÇÐââ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ,
ÏÑÉÐÑ ÒÑÎÖÚËÕß ÃÑÎÇÇ ÕÑÚÐÖá ÏÑÆÇÎß, ÑÆÐÂÍÑ Ä ÑÃÔÖÉÆÂÇ-
ÏÑÌ ÓÂÃÑÕÇ ÕÂÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÐÇ ÒÓÑÄÑÆËÎËÔß.

5. £ÞÃÑÓ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÂÐÂÎÑÅÑÄ ÒÓË ÒÑÏÑÜË ÓÂÊÐÞØ ÏÇÓ
ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ

£ ÓÂÃÑÕÇ 43 ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÞ ÕÓË ÏÇÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ
d1 , d2 Ë d3 Ë Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄËË Ô ÐËÏË ÐÂÌÆÇÐÞ 5 ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ
ÂÐÂÎÑÅÑÄ Ñ-ÍÔËÎÑÎÂ. ±ÓË ÒÑÔÕÓÑÇÐËË ÏÇÓÞ d1 ÆÎâ ÑÒËÔÂÐËâ
ÏÑÎÇÍÖÎ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÔÇÏß ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÄÑÌÔÕÄ
(Ä ÕÑÏ ÚËÔÎÇ ÏÑÎâÓÐÞÌ ÑÃÝÇÏ, lgP, ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÖ ÍËÒÇÐËâ Ë
ÆÓ.). ¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÂÐÂÎËÊÂ ÅÎÂÄÐÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ËÊ àÕËØ ÔÇÏË
ÒÂÓÂÏÇÕÓÑÄ ÒÑÎÖÚÇÐÞ ÒâÕß ÐÑÄÞØ, âÄÎâáÜËØÔâ ËØ ÎËÐÇÌ-
ÐÞÏË ÍÑÏÃËÐÂÙËâÏË. ¬ÑÆËÓÖâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖá-
ÜËÏË ÒâÕËÏÇÓÐÞÏË ÄÇÍÕÑÓÂÏË, ÑÒÓÇÆÇÎËÎË ÏÇÓÖ d1 ÍÂÍ
ÑÃÞÚÐÖá ÇÄÍÎËÆÑÄÖ ÏÇÕÓËÍÖ Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ R5.

®ÇÓÂ d2 ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ ÂÐÂÎÑÅËÚÐÑ ÏÇÓÇ d1 ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÓÂÔ-
ÔÏÑÕÓÇÐËâ 81 ´ª, ËÊ ÍÑÕÑÓÞØÏÇÕÑÆÑÏ ÂÐÂÎËÊÂ ÅÎÂÄÐÞØ ÍÑÏ-
ÒÑÐÇÐÕ ÒÑÔÕÓÑÇÐÑ 10 ÐÑÄÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ. ´ÂÍËÏ ÑÃÓÂÊÑÏ, d2
ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÂ ÍÂÍ ÇÄÍÎËÆÑÄÂ ÏÇÕÓËÍÂ Ä ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ R10.

®ÇÓÂ d3 ÑÔÐÑÄÂÐÂ ÐÂ ÂÕÑÏÐÞØ ÒÂÓÂØ Ë ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎÂÔß
ÐÂÏË ÓÂÐÇÇ.

¯ËÉÇ ÒÓËÄÇÆÇÐÞ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÇ ×ÑÓÏÖÎÞ ÂÐÂÎÑÅÑÄ Ñ-ÍÔË-
ÎÑÎÂ, ÄÞÃÓÂÐÐÞØ Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ ÖÍÂÊÂÐÐÞØ ÏÇÓ ÒÑÆÑÃËâ
(ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÓÂÔÒÑÎÑÉÇÐÞ ÒÑ ÖÃÞÄÂÐËá ÚËÔÎÇÐÐÞØ ÊÐÂÚÇÐËÌ
ÏÇÓ). ²ÇÊÖÎßÕÂÕ ÒÑÔÕÓÑÇÐËâ äÒÑÆÑÃÐÞØã ÔÕÓÖÍÕÖÓ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ
ÄÞÃÑÓÂ ÏÇÓÞ. °ÆÐÂÍÑ ËÏÇáÕÔâ Ë ÒÓËÏÇÓÞ ÔÑÄÒÂÆÇÐËâ ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓ ÒÓË ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÓÂÊÐÞØ ÏÇÓ ÒÑÆÑÃËâ.
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´ÂÃÎËÙÂ 3. ¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÏÇÉÆÖ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË
Ë ÕÇÑÓÇÕËÚÇÔÍËÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË lgP ÒÓË ÆÇÔâÕË ÔÒÑÔÑÃÂØ ÓÂÔÚÇÕÂ.23

k ¬Ñà××ËÙËÇÐÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËË (r)

ÆÎâ d 0 ÆÎâ d 00

1 0.774 0.788
2 0.854 0.821
3 0.869 0.814
4 0.874 0.846
5 0.852 0.845

µÔÒÇØË ØËÏËË 75 (11) 2006 1087



6. £ÞâÄÎÇÐËÇ ÔØÑÆÔÕÄÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÑÃÎÂÆÂáÜËØ
ÏÖÔÍÖÔÐÞÏ ÊÂÒÂØÑÏ, ÏÇÕÑÆÑÏ ÕÇÑÓËË ÓÂÔÒÑÊÐÂÄÂÐËâ
ÑÃÓÂÊÑÄ

£ ÓÂÃÑÕÇ 62 ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÂ ÄÞÃÑÓÍÂ ËÊ 300 ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÔÑÆÇÓ-
ÉÂÜÂâ 60 ÏÖÔÍÖÔÐÞØ ÑÆÑÓÂÐÕÑÄ Ë 240 ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÑÃÎÂÆÂá-
ÜËØ ÆÓÖÅËÏ ÊÂÒÂØÑÏ (ÍÂÏ×ÑÓÐÞÏ, ÙÄÇÕÑÚÐÞÏ, à×ËÓÐÞÏ,
ÏâÕÐÞÏ Ë ÆÓ.). ±ÓË àÕÑÏ ÏÖÔÍÖÔÐÞÇ ÑÆÑÓÂÐÕÞ ÑÕÐÑÔËÎËÔß Í
ÓÂÊÎËÚÐÞÏ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞÏ ÕËÒÂÏ: 23 ÏÂÍÓÑÙËÍÎËÚÇÔÍËØ ÔÑ-
ÇÆËÐÇÐËâ, 19 ÒÑÎËÐËÕÓÑÃÇÐÊÑÎÑÄ, 11 ÔÕÇÓÑËÆÑÄ, 5 g-ÃÖÕËÓÑ-
ÎÂÍÕÑÐÑÄ Ë ÆÄÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÆÓÖÅËØ ÕËÒÑÄ. ±ÇÓÄÑÐÂÚÂÎßÐÑ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË 68 ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ì ÅÇÑÏÇÕÓËÚÇÔÍËØ Ë ×ÓÂÅ-
ÏÇÐÕÐÞØ; ÆÂÎÇÇ ËÊ ÐËØ ÒÓË ÒÑÏÑÜË ´²° ÃÞÎË ÄÞÆÇÎÇÐÞ
13 ÐÂËÃÑÎÇÇ ÔÖÜÇÔÕÄÇÐÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÆÎâ ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËË
àÕËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ ÏÖÔÍÖÔÐÞÇ Ë ÐÇÏÖÔÍÖÔÐÞÇ ÑÆÑÓÂÐÕÞ
(ÕÂÃÎ. 4). ¥Îâ ÒÓÑÄÇÓÍË ÒÓÑÅÐÑÊËÓÖáÜÇÌ ÔÒÑÔÑÃÐÑÔÕË ÒÑÎÖ-
ÚÇÐÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ ÃÞÎÂ ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ ÍÑÐÕÓÑÎßÐÂâ ÄÞÃÑÓÍÂ,
ÔÑÔÕÑâÜÂâ ËÊ ÐÇ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÄÛËØÔâ ÓÂÐÇÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ:
121 ÏÖÔÍÖÔÐÑÅÑ Ë 120 ÐÇÏÖÔÍÖÔÐÞØ ÑÆÑÓÂÐÕÑÄ. £ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÇ

109 ËÊ 121 ÏÖÔÍÖÔÐÞØ ÑÆÑÓÂÐÕÑÄ (90.1%) Ë 117 ËÊ 120 ÐÇÏÖÔ-
ÍÖÔÐÞØ ÑÆÑÓÂÐÕÑÄ (97.5%) ÃÞÎË ÓÂÔÒÑÊÐÂÐÞ ÒÓÂÄËÎßÐÑ.

±ÓÑÃÎÇÏÂ ÔÄâÊË ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ë ËØ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑÅÑ
ÔÕÓÑÇÐËâ Ô ÂÏÃÓÑÄÞÏ ÊÂÒÂØÑÏ ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎÂÔß Ä ÓÂÃÑ-
ÕÂØ 247, 248. ¡ÄÕÑÓÞ àÕËØ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÌ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÍÑÏÃË-
ÐËÓÑÄÂÐÐÞÌ ÒÑÆØÑÆ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÌ ÐÂ ÔÑÚÇÕÂÐËË ÏÇÕÑÆÑÄ
ÓÂÔÒÑÊÐÂÄÂÐËâ ÑÃÓÂÊÑÄ Ë ÍÄÂÐÕÑÄÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ÓÂÔÚÇÕÑÄ Ô
ÆÇÕÂÎßÐÞÏ àÎÇÍÕÓÑÐÐÑ-ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÏ ÂÐÂÎËÊÑÏ ËØ ÒÑÕÇÐ-
ÙËÂÎßÐÑ ÂÍÕËÄÐÞØ ÖÚÂÔÕÍÑÄ, ÚÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ ÔÄâÊÂÕß ÒÑâÄÎÇ-
ÐËÇ ÊÂÒÂØÂ ÂÏÃÓÞ Ô ÐÂÎËÚËÇÏ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÇ ÏÑÎÇÍÖÎ ÕÂÍ
ÐÂÊÞÄÂÇÏÞØ ÂÏÃÓÑÄÞØ ÕÓÇÖÅÑÎßÐËÍÑÄ.

7. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ ÕÑÚÐÑÔÕË ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ ÂÐÂÎËÊÂ
ÔØÑÆÔÕÄÂ ÒÓË ÒÓÑÅÐÑÊÇ ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ

±ÓÑÄÇÆÇÐÑ 69, 88 ÔÓÂÄÐÇÐËÇ ÕÑÚÐÑÔÕË ÑÙÇÐÑÍ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÛÇÔÕßá ÏÇÕÑÆÂÏË ÂÐÂÎËÊÂ ÔÕÇÒÇÐË ÔØÑÆÔÕÄÂ ÔÄÑÌÔÕÄ
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÔÑÍÓÂÜÇÐÐÑ ÑÃÑÊÐÂÚÇÐÐÞØ ÍÂÍ PCs,
TIu, TIs, AP, TEI, MNA. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ËÔØÑÆÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÓÂÔ-
ÔÏÑÕÓÇÐÞ ÆÄÇ ÄÞÃÑÓÍË, ÔÑÔÕÑâÜËÇ ËÊ 139 ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ô
ËÊÄÇÔÕÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÍËÒÇÐËâ Ë 15 ÐËÕÓÑÊ-
ÂÏËÐÑÄ Ô ËÊÄÇÔÕÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË ÏÖÕÂÅÇÐÐÑÔÕË. £ ÕÓÇØ ÏÇÕÑ-
ÆÂØ ÔØÑÆÔÕÄÂ (²³s, ´Iu, ´Is) ÔÕÇÒÇÐß ÃÎËÊÑÔÕË ÑÒÓÇÆÇÎâÇÕÔâ Ä
ÕÇÓÏËÐÂØ ÇÄÍÎËÆÑÄÂ ÓÂÔÔÕÑâÐËâ. £ àÕËØ ÔÎÖÚÂâØ ËÔÒÑÎßÊÑ-
ÄÂÐÞ ÓÂÊÎËÚÐÞÇ ÐÂÃÑÓÞ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËØ ËÐÆÇÍÔÑÄ, ÒÑÎÖÚÇÐ-
ÐÞÇ ËÊ 96 ´ª ÒÖÕÇÏ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÓÑÙÇÆÖÓ, ÒÓËÄÑÆâÜËØ Í
ÖÏÇÐßÛÇÐËá ÓÂÊÏÇÓÐÑÔÕË ÆÂÐÐÞØ.25 ¹ÇÕÄÇÓÕÞÌ ÏÇÕÑÆ (¡²)
ÑÔÐÑÄÂÐ ÐÂ ÂÕÑÏÐÞØ ÒÂ'ÓÂØ Ë ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÏÇÓÇ ÒÑÆÑÃËâ
(ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎÞ III Ë IV). £ ÑÔÕÂÎßÐÞØ ÏÇÕÑÆÂØ (´EI Ë MNA)
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎËÔß ÄÇÍÕÑÓÞ, ÔÑÔÕÂÄÎÇÐÐÞÇ ËÊ àÎÇÍÕÓÑÕÑÒÑÎÑÅË-
ÚÇÔÍËØ ËÐÆÇÍÔÑÄ Ë MNA-ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ
ÂÕÑÏÐÑ-ÙÇÐÕÓËÓÑÄÂÐÐÞØ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂØ (ÔÏ. ÏeÓÞ d9(X,Y ) Ë
d5(X,Y ) Ä ÓÂÊÆÇÎÇ IV, Â ÕÂÍÉÇ ÓÂÊÆÇÎ III). ¥Îâ ÑÙÇÐÍË ÔÄÑÌÔÕÄ
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ ÏÇÕÑÆ kNN ÒÓË k=1.

ªÊ ÆÂÐÐÞØ, ÒÓËÄÇÆÇÐÐÞØ Ä ÕÂÃÎ. 5 Ë 6, ÔÎÇÆÖÇÕ, ÚÕÑ Ä
ÒÇÓÄÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÐÂËÎÖÚÛËÏ âÄÎâÇÕÔâ ÏÇÕÑÆ TIs, Ä ÍÑÕÑÓÑÏ
ËÔÒÑÎßÊÖáÕÔâ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÇ ËÐÆÇÍÔÞ, ÑÕÑÃÓÂÐÐÞÇ Ô ÒÑ-
ÏÑÜßá ÒÓÑÙÇÆÖÓÞ VARCLUS.24 £ ÐÂÃÑÓ ÑÕÑÃÓÂÐÐÞØ ÆÇÔâÕË
´ª ÄØÑÆâÕ ËÐ×ÑÓÏÂÙËÑÐÐÞÇ ËÐÆÇÍÔÞ Ë ËÐÆÇÍÔÞ ÔÄâÊÐÑÔÕË
¬ËÓÂ Ë ·ÑÎÎÂ ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÒÑÓâÆÍÑÄ (ÔÏ. ÓÂÊÆÇÎ III). ¿ÕÑÕ
ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÏÑÉÐÑ ÑÃÝâÔÐËÕß 69 ÕÇÏ, ÚÕÑ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÍËÒÇÐËâ
ÊÂÄËÔËÕ Ä ÑÔÐÑÄÐÑÏ ÑÕ ×ÑÓÏÞ Ë ÔÕÇÒÇÐË ÓÂÊÄÇÕÄÎÇÐÐÑÔÕË
ÏÑÎÇÍÖÎ, ÍÑÕÑÓÞÇ ØÑÓÑÛÑ ÑÒËÔÞÄÂáÕÔâ ÕÑÒÑÎÑÅËÚÇÔÍËÏË
ËÐÆÇÍÔÂÏË. £ ÔÎÖÚÂÇ ÒÓÑÅÐÑÊÂ ÏÖÕÂÅÇÐÐÑÔÕË (ÔÏ. ÕÂÃÎ. 6)
ÐÂËÎÖÚÛËÌ ÓÇÊÖÎßÕÂÕ ÆÂáÕ ÏÇÕÑÆÞ MNA Ë ¡², ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ
ÐÂ ×ÓÂÅÏÇÐÕÂØ, Â ÏÇÕÑÆ TEI ÊÂÐËÏÂÇÕ ÕÓÇÕßÇ ÏÇÔÕÑ. ®ÇÕÑÆ
TEI Ä ÆÂÐÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ÒÓÇÄÑÔØÑÆËÕÏÇÕÑÆÞ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ´ª,
ÕÂÍ ÍÂÍ ÒÓÑÅÐÑÊ ÏÖÕÂÅÇÐÐÑÔÕË ÕÓÇÃÖÇÕ ÆÑÒÑÎÐËÕÇÎßÐÑÌ
ËÐ×ÑÓÏÂÙËË Ñ ×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËØ ØÂÓÂÍÕÇÓËÔÕËÍÂØÏÑÎÇÍÖÎ,
Ë ËÏÇÐÐÑ ÕÂÍÂâ ËÐ×ÑÓÏÂÙËâ ÔÑÆÇÓÉËÕÔâ Ä àÎÇÍÕÓÑÕÑÒÑÎÑÅË-
ÚÇÔÍËØ ËÐÆÇÍÔÂØ.69
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´ÂÃÎËÙÂ 4. °ÔÐÑÄÐÞÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ, ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÐÞÇ ÆÎâ ÍÎÂÔÔË×Ë-
ÍÂÙËË ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ ÏÖÔÍÖÔÐÞÇ Ë ÐÇÏÖÔÍÖÔÐÞÇ ÑÆÑÓÂÐÕÞ.62

¥ÇÔÍÓËÒÕÑÓ ¥ÑÎâ ÒÓÂÄËÎßÐÞØ
ÍÎÂÔÔË×ËÍÂÙËÌ

¹ËÔÎÑ ÂÕÑÏÑÄ O 84.3
¹ËÔÎÑ ÆÄÑÌÐÞØ ÔÄâÊÇÌ 82.3
¹ËÔÎÑ ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍËØ ÔÄâÊÇÌ 80.0
¯ÂËÃÑÎßÛÇÇ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ 86.7
ÕÇÐÊÑÓÂ ËÐÇÓÙËË

¯ÂËÏÇÐßÛÇÇ ÔÑÃÔÕÄÇÐÐÑÇ ÊÐÂÚÇÐËÇ 80.0
ÕÇÐÊÑÓÂ ËÐÇÓÙËË

¹ËÔÎÑ ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ

(ÔÏ.a) 80.0

(ÔÏ.a) 80.0

86.0

7³7 90.3
7³ 80.7

80.0

7°7 80.0

83.0

a ì ÂÓÑÏÂÕËÚÇÔÍÂâ ÔÄâÊß.

C
C

C

C C

C C C

C

C

´ÂÃÎËÙÂ 5. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕË ÛÇÔÕË ÏÇÕÑÆÑÄ ÂÐÂÎËÊÂ
ÔÕÇÒÇÐË ÔØÑÆÔÕÄÂ ÆÎâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÞ ÍËÒÇÐËâ ÖÅÎÇ-
ÄÑÆÑÓÑÆÑÄ.69

®ÇÕÑÆ r s

TIs 0.993 19.34
AP 0.986 26.26
MNA 0.985 27.89
TIu 0.983 29.36
PCs 0.966 41.29
TEI 0.959 45.37

±ÓËÏÇÚÂÐËÇ. ©ÆÇÔß Ë Ä ÕÂÃÎ. 6 r ì ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ÍÑÓÓÇÎâÙËË, s ì
ÔÓÇÆÐÇÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ.

1088 ®.ª.³ÍÄÑÓÙÑÄÂ, ª.£.³ÕÂÐÍÇÄËÚ, £.¡.±ÂÎáÎËÐ, ¯.³.©Ç×ËÓÑÄ



8. ±ÑÔÕÓÑÇÐËÇ QSiAR-ÏÑÆÇÎÇÌ

£ ÓÂÃÑÕÇ 104 ÒÑÔÕÓÑÇÐÂ QSiAR-ÏÑÆÇÎß ÆÎâ ÔÓÑÆÔÕÄÂ Í
s-ÓÇÙÇÒÕÑÓÖ (pIC50) ÚÇÕÞÓÐÂÆÙÂÕË N-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ
3-(3-ÅËÆÓÑÍÔË×ÇÐËÎ)ÒËÒÇÓËÆËÐÑÄ (ÕÂÃÎ. 7). £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÇÓÞ
ÔØÑÆÔÕÄÂ ÔÕÓÖÍÕÖÓ A Ë B ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÔâ ËÐÆÇÍÔ ®ÇÌÇÓÂ SAB

(cÏ. ÓÂÊÆÇÎ IV), ÅÆÇ Aì àÕÑ ËÔØÑÆÐÑÇ (ÐÇÊÂÏÇÜÇÐÐÑÇ) ÔÑÇÆË-
ÐÇÐËÇ, B ì ÄÔÇ ÑÔÕÂÎßÐÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÄÞÃÑÓÍË. ±ÓË àÕÑÏ
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎËÔß R- Ë S-àÐÂÐÕËÑÏÇÓÞ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÔÑ-
ÇÆËÐÇÐËÌ. ±ÑÔÕÓÑÇÐÞ ÆÄÇ ÏÑÆÇÎË, ÍÂÉÆÂâ ÒÑ ÐÂÃÑÓÖ ÔÇÏË
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ:
ÆÎâ R-ËÊÑÏÇÓÑÄ (r2=0.750)

pIC50=70.04SAB+2.29,

ÆÎâ S-ËÊÑÏÇÓÑÄ (r2=0.974)

pIC50=710.21SAB+9.30.

9. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐËÇ à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕË ÏÇÕÑÆÑÄ ÂÐÂÎËÊÂ
ÔØÑÆÔÕÄÂ ÒÓË ÒÓÑÅÐÑÊÇ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË

¥Îâ ÑÙÇÐÍË à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕË ÒÓËÏÇÐÇÐËâ ÏÇÕÑÆÑÄ ÂÐÂÎËÊÂ
ÔÕÇÒÇÐË ÒÑÆÑÃËâ ÒÓË ÒÓÑÅÐÑÊÇ ÃËÑÎÑÅËÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕË
ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐÂ 69 ÒÓÑÙÇÆÖÓÂ ÔÍÑÎßÊâÜÇÅÑ ÍÑÐÕÓÑÎâ. ¯Â ÍÂÉ-
ÆÑÏ ÇÇ ÛÂÅÇ ËÊ ÊÂÆÂÐÐÑÌ ÃÂÊÞ ÆÂÐÐÞØ ÒÑÑÚÇÓÇÆÐÑ ËÔÍÎáÚÂ-
ÎÑÔß ÑÆÐÑ ËÊ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ (Ô ÐÑÏÇÓÑÏ k) Ë ÑÙÇÐËÄÂÎÂÔß
ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕß P(k) ÇÅÑ ÑÕÐÇÔÇÐËâ Í ÍÎÂÔÔÖ ÂÍÕËÄÐÞØ ÄÇÜÇÔÕÄ:

P�k� � Ak

Ak � Bk
,

Ak=(n71)71
X

S1
i ,

Bk=(m71)71
X

S 0
j ,

ÅÆÇ S1
i Ë S 0

j ì ÊÐÂÚÇÐËâ ÏÇÓÞ ÔØÑÆÔÕÄÂ k-ÅÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ô i-ÞÏ
ÂÍÕËÄÐÞÏ Ë j-ÞÏ ÐÇÂÍÕËÄÐÞÏ ÔÑÇÆËÐÇÐËâÏË ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ;
n Ë mì ÚËÔÎÑ ÂÍÕËÄÐÞØ Ë ÐÇÂÍÕËÄÐÞØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ä ÑÃÖÚÂá-
ÜÇÌ ÄÞÃÑÓÍÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÇÐÐÑ. £ ÄÞÓÂÉÇÐËË ÆÎâ Ak ÔÖÏÏËÓÑ-
ÄÂÐËÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÑ ÄÔÇÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ i ÑÕ 1 ÆÑ n (ÍÓÑÏÇ i= k).
¡ÐÂÎÑÅËÚÐÑ Ä ×ÑÓÏÖÎÇ ÆÎâ Bk ÔÖÏÏËÓÑÄÂÐËÇ ÒÓÑËÔØÑÆËÕ ÒÑ
ÄÔÇÏ ÊÐÂÚÇÐËâÏ j ÑÕ 1 ÆÑ m (ÍÓÑÏÇ k= j ).

±ÖÔÕß ÆÎâ ÍÂÉÆÑÌ ÒÂÓÞ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Mi Ë Mj , ÅÆÇ Mi ì
ÂÍÕËÄÐÑÇ, Mj ì ÐÇÂÍÕËÄÐÑÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ (i=1, ... , n;
j=1, ... , m), ÄÞÚËÔÎÇÐÞ ÊÐÂÚÇÐËâ ÄÇÓÑâÕÐÑÔÕÇÌ P(i ) Ë P( j ), Â
NìÚËÔÎÑ ÒÂÓ, ÆÎâ ÍÑÕÑÓÞØP(i )>P( j ). ¥Îâ ÑÙÇÐÍË ÍÂÚÇÔÕÄÂ
ÒÓÑÅÐÑÊÂ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎÂÔß ÄÇÎËÚËÐÂ IAP=N/mn
(04 IAP4 1). ¥Îâ ÕÇÔÕËÓÑÄÂÐËâ ÏÇÕÑÆÑÄ ÂÐÂÎËÊÂ ÔÕÇÒÇÐË
ÒÑÆÑÃËâ ÃÞÎË ÑÕÑÃÓÂÐÞ 17 124 ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ËÊ ÃÂÊÞ ÆÂÐÐÞØ
MDDR 96.2 (MDL Information System) c ËÊÄÇÔÕÐÑÌ ÃËÑÎÑÅË-
ÚÇÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕßá 16 ÄËÆÑÄ. ªÔÔÎÇÆÑÄÂÐÞ ÆÄÂ ÄÂÓËÂÐÕÂ
ÏÇÕÑÆÂ ÒÑÆÑÃËâ (c ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ Ä ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÏÇÓÞ ÔØÑÆÔÕÄÂ
ÍÑà××ËÙËÇÐÕÂ ´ÂÐËÏÑÕÑ), ÑÔÐÑÄÂÐÐÞÇ ÐÂ àÎÇÍÕÓÑÕÑÒÑÎÑÅË-
ÚÇÔÍËØ ËÐÆÇÍÔÂØ (TEI) Ë ÐÂ ÒÑÆÔÕÓÖÍÕÖÓÐÞØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÂØ
(MNA). ´ÑÚÐÑÔÕß ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ Ä ÒÇÓÄÑÏ ÔÎÖÚÂÇ Ä ÔÓÇÆÐÇÏ
ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ 86%, Â ÄÑ ÄÕÑÓÑÏì 96%.

10. £ÞÃÑÓ ÑÒÕËÏÂÎßÐÑÅÑ ÚËÔÎÂ k Ä ÏÇÕÑÆÇ kNN

¿××ÇÍÕËÄÐÑÔÕß ÍÎÂÔÕÇÓËÊÂÙËË ÏÑÎÇÍÖÎ Ä ÓÂÊÎËÚÐÞØ ÃÂÊÂØ
ØËÏËÚÇÔÍËØ ÆÂÐÐÞØ, ÑÔÐÑÄÂÐÐÂâ ÐÂ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËË ÏÇÕÑÆÂ k
ÃÎËÉÂÌÛËØ ÔÑÔÇÆÇÌ, ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÄÞÃÑÓÂ ÒÂÓÂÏÇÕÓÂ k.

£ ÓÂÃÑÕÇ 249 ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐÂ ÕÇÏÒÇÓÂÕÖÓÂ ÍËÒÇÐËâ ÆÎâ
267 ÅÂÎÑÅÇÐÂÎÍÂÐÑÄ, ÔÑÆÇÓÉÂÜËØ ÑÕ 1 ÆÑ 4 ÂÕÑÏÑÄ ÖÅÎÇÓÑÆÂ.
®ÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇ ÒÑÆÑÃËÇ (ÓÂÊÎËÚËÇ) ÑÙÇÐËÄÂÎÑÔß Ä ÕÇÓÏËÐÂØ
ÇÄÍÎËÆÑÄÑÌ ÏÇÕÓËÍË Ä ÄÑÔßÏËÏÇÓÐÑÏ ÒÓÑÔÕÓÂÐÔÕÄÇ ÕÑÒÑÎÑ-
ÅËÚÇÔÍËØ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ, ÒÑÔÕÓÑÇÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÏ ÄÞÆÇÎÇÐËâ
ÅÎÂÄÐÞØ ÍÑÏÒÑÐÇÐÕ ËÊ ÏÐÑÉÇÔÕÄÂ 59 ´ª. ¬Ñà××ËÙËÇÐÕÞ
ÍÑÓÓÇÎâÙËË ÏÇÉÆÖ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÏË Ë ÓÂÔÚÇÕÐÞÏË ÊÐÂ-
ÚÇÐËâÏË ÎÇÉÂÕ Ä ËÐÕÇÓÄÂÎÇ ÑÕ 0.85 ÆÑ 0.94. ©ÐÂÚÇÐËâ k
ÄÞÃÓÂÐÞÓÂÄÐÞÏË 1 ë 10, 15, 20, 25.±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÐÂËÎÖÚÛÇÇ
ÔÕÂÐÆÂÓÕÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖÇÕ k=5 Ë ÔÑÔÕÂÄÎâÇÕ
23.78C. ¡ÐÂÎÑÅËÚÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä ÓÂÃÑÕÂØ 23, 250.

11. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕË 2D- Ë 3D-ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÑÄ
ÆÎâ ÑÙÇÐÍË ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ

¯Â ÑÔÐÑÄÇ ÃÂÊÞ ÆÂÐÐÞØ ®ÇdchÇm 94b ÔÑÊÆÂÐÞ 186 ÕÓË ÐÑÄÞÇ
ÃÂÊÞ ÆÂÐÐÞØ: 1) 8651 ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ Ô ËÊÄÇÔÕÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË
lgPÑÍÕÂÐÑÎ/ÄÑÆÂ; 2) 762 ÔÑÇÆËÐÇÐËâ Ô ËÊÄÇÔÕÐÞÏË ÊÐÂÚÇÐËâÏË
lgPÙËÍÎÑÅÇÍÔÂÐ/ÄÑÆÂ; 3) 8416 ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ Ô ËÊÄÇÔÕÐÞÏË ÊÐÂÚÇ-
ÐËâÏË pKa . ¥Îâ ÍÑÆËÓÑÄÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓ ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÎË ÍÂÍ
2D-, ÕÂÍ Ë 3D-ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ (ÚÇÕÞÓÇ ÄÂÓËÂÐÕÂ). £ ÚÂÔÕÐÑÔÕË,
ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÎËÔß ÄÇÍÕÑÓÞ, ÍÑÏÒÑÐÇÐÕÞ ÍÑÕÑÓÞØ ÓÂÄÐÞ
ÚËÔÎÂÏ ÄØÑÉÆÇÐËâ Ä ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ×ËÍÔËÓÑÄÂÐÐÞØ ÐÇÃÑÎßÛËØ
×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ (Ä ÑÆÐÑÏ ÔÎÖÚÂÇ 153 ×ÓÂÅÏÇÐÕÂ, ËÊÄÇÔÕÐÞØ ÒÑÆ
ÐÂÊÄÂÐËÇÏ MACCS, Ä ÆÓÖÅÑÏ ÔÎÖÚÂÇ ì 960 ×ÓÂÅÏÇÐÕÑÄ,
ËÊÄÇÔÕÐÞØ ÒÑÆ ÐÂÊÄÂÐËÇÏ SSKEYS). ¥Îâ ÑÙÇÐÍË ÔÄÑÌÔÕÄ
ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÒÓÇÆÄÂÓËÕÇÎßÐÑ ÒÓÑÄÑÆËÎÂÔß ÍÎÂÔÕÇÓËÊÂÙËâ
ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜËØ ÃÂÊ ÓÂÊÐÞÏË ÏÇÕÑÆÂÏË Ô ËÔÒÑÎßÊÑÄÂÐËÇÏ
ÏÇÓ ÒÑÆÑÃËâ. ³ÄÑÌÔÕÄÑ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎË ÍÂÍ ÔÓÇÆÐÇÇ
ÊÐÂÚÇÐËÇ ÔÄÑÌÔÕÄ ÄÔÇØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÍÎÂÔÕÇÓÂ, Ä ÍÑÕÑÓÞÌ ÑÐÑ
ÒÑÒÂÎÑ. ¥Îâ ÑÙÇÐÍË ÍÂÚÇÔÕÄÂ ÒÓÑÅÐÑÊÂ ÒÓÑÄÑÆËÎË ÒÓÑÙÇÆÖÓÖ
ÔÍÑÎßÊâÜÇÅÑ ÍÑÐÕÓÑÎâ. ¥Îâ àÕÑÅÑ ÒÑÑÚÇÓÇÆÐÑ ËÊ ÃÂÊÞ ÆÂÐ-
ÐÞØ ËÔÍÎáÚÂÎË ÔÑÇÆËÐÇÐËÇ; ÆÎâ ÐÇÅÑ ÓÂÔÔÚËÕÞÄÂÎË ÄÇÎËÚËÐÖ
ÔÄÑÌÔÕÄÂ; ÊÂÕÇÏ àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÞÇ Ë ÓÂÔÔÚËÕÂÐÐÞÇ ÊÐÂÚÇÐËâ
ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÓÂÄÐËÄÂÎË, ÄÞÚËÔÎââ ÍÑà××ËÙËÇÐÕ ËØ ÍÑÓÓÇÎâÙËË Ë
ÔÓÇÆÐÇÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ Ä ÔÑÑÕÄÇÕÔÕÄÖáÜÇÌ ÓÇÅÓÇÔ-
ÔËË. µÔÕÂÐÑÄÎÇÐÑ, ÚÕÑ ÐÂËÎÖÚÛËÏË ÄÑ ÄÔÇØ ÔÎÖÚÂâØ âÄÎâáÕÔâ
2D-ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ MACCS. ±ÓÑÄÇÆÇÐÑ ÕÂÍÉÇ ÔÓÂÄÐÇÐËÇ

´ÂÃÎËÙÂ 6. ³ÓÂÄÐÇÐËÇ à××ÇÍÕËÄÐÑÔÕËÛÇÔÕËÏÇÕÑÆÑÄ ÂÐÂÎËÊÂ ÔÕÇÒÇÐË
ÔØÑÆÔÕÄÂ ÆÎâ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐËâ ÏÖÕÂÅÇÐÐÑÔÕË ÐËÕÓÑÊÂÏËÐÑÄ.69

®ÇÕÑÆ r s

MNA 0.945 1.25
AP 0.944 1.26
TEI 0.931 1.43
TIu 0.923 1.47
PCs 0.830 2.33
TIs 0.740 2.67

´ÂÃÎËÙÂ 7. ©ÐÂÚÇÐËâ ÔÓÑÆÔÕÄÂ Í s-ÓÇÙÇÒÕÑÓÖ (pIC50) Ë ËÐÆÇÍÔÂ
®ÇÌÇÓÂ (SAB) ÆÎâ ÓâÆÂ N-ÊÂÏÇÜÇÐÐÞØ 3-(3-ÅËÆÓÑÍÔË×ÇÐËÎ)ÒËÒÇÓË-
ÆËÐÑÄ.104

³ÑÇÆËÐÇÐËÇ SAB pIC50

(ÔÏ.a)
ÊÂÏÇÔÕËÕÇÎß ÍÑÐ×ËÅÖÓÂÙËâ

H R 1.000 70.66
S 1.000 71.19

Me R 0.952 0.43
S 0.950 70.28

Et R 0.917 0.95
S 0.912 70.01

Prn R 0.881 1.52
S 0.877 0.81

Pri R 0.884 0.61
S 0.877 0.68

Bun R 0.849 2.05
S 0.845 1.51

EtC6H4 R 0.792 2.10
S 0.786 1.80

a IC50 ÄÞÓÂÉÇÐÂ Ä ÏÍÏÑÎß . Î71.

µÔÒÇØË ØËÏËË 75 (11) 2006 1089



ÓÇÊÖÎßÕÂÕÑÄ ÓÂÔÚÇÕÂ lgP ÆÎâ 7054 ÔÕÓÖÍÕÖÓ (ËÊ 8651) ÖÍÂÊÂÐ-
ÐÞÏË ÄÞÛÇ ÏÇÕÑÆÂÏË Ë ÒÓË ÒÑÏÑÜË ÔÒÇÙËÂÎßÐÑÌ ÒÓÑ-
ÅÓÂÏÏÞ CLOGP. ¥Îâ ÏÇÕÑÆÑÄ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ
r=0.95, ÔÓÇÆÐÇÍÄÂÆÓÂÕËÚÐÑÇ ÑÕÍÎÑÐÇÐËÇ rmse=0.60, ÚÕÑ
ÒÓËÃÎËÉÂÇÕÔâ ÒÑ ÕÑÚÐÑÔÕË Í ÓÇÊÖÎßÕÂÕÂÏ ÓÂÔÚÇÕÑÄ ÒÑ ËÊÄÇÔÕ-
ÐÑÌ ÒÓÑÅÓÂÏÏÇ CLOGP (r=0.96, rmse=0.49).

VIII. ©ÂÍÎáÚÇÐËÇ
¬ÑÐÙÇÒÙËâ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ (äÒÑÆÑÃÐÞÇ ÔÑÇÆËÐÇÐËâ
ËÏÇáÕ ÒÑÆÑÃÐÞÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂã) ÑÚÇÐß ÒÑÒÖÎâÓÐÂ Ä ÕÇÑÓÇÕËÚÇ-
ÔÍÑÌ Ë àÍÔÒÇÓËÏÇÐÕÂÎßÐÑÌ ØËÏËË. °ÆÐÂ ËÊ ÑÃÎÂÔÕÇÌ ÇÇ ÒÓË-
ÏÇÐÇÐËâ, ÓÂÔÔÏÑÕÓÇÐÐÂâ Ä ÆÂÐÐÑÏ ÑÃÊÑÓÇ, ì àÕÑ
ÒÓÑÅÐÑÊËÓÑÄÂÐËÇ ÔÄÑÌÔÕÄ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ ÑÔÐÑÄÂ-
ÐËË ÒÑÐâÕËâ äÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÇ ÒÑÆÑÃËÇã. £ ÔÄâÊË Ô ÛËÓÑÍËÏ
ÄÐÇÆÓÇÐËÇÏ ÍÑÏÒßáÕÇÓÑÄ Ä ØËÏËÚÇÔÍËÇ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ ÄÑÊÐË-
ÍÂÇÕ ÐÇÑÃØÑÆËÏÑÔÕß ÇÅÑ ×ÑÓÏÂÎËÊÂÙËË Ë ÓÂÊÓÂÃÑÕÍË ÏÇÕÑ-
ÆÑÄ ÍÑÎËÚÇÔÕÄÇÐÐÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÇÒÇÐË ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ
ÔØÑÆÔÕÄÂ. £ ÐÂÔÕÑâÜÇÇ ÄÓÇÏâ ËÏÇÇÕÔâ ÏÐÑÉÇÔÕÄÑ ÓÂÊÎËÚÐÞØ
ÏÇÓ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ, ÍÑÕÑÓÞÇ, ÍÂÍ ÒÓÂÄËÎÑ, ÑÒÇÓË-
ÓÖáÕ ÕÑÎßÍÑ ÔÑ ÔÕÓÖÍÕÖÓÂÏË Ë ÐÇ ÔÄâÊÂÐÞ Ô ÍÂÍËÏË-ÎËÃÑ
×ËÊËÍÑ-ØËÏËÚÇÔÍËÏË ÔÄÑÌÔÕÄÂÏË ÏÑÎÇÍÖÎ ËÎË Ô ÃËÑÎÑÅËÚÇ-
ÔÍÑÌ ÂÍÕËÄÐÑÔÕßá. °ÆÐÂÍÑ ÏÇÓÞ ÏÑÉÐÑ ÒÑÆÃËÓÂÕß ÑÒÕË-
ÏÂÎßÐÞÏ ÑÃÓÂÊÑÏ Ä ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÑÕ ÍÑÐÍÓÇÕÐÑÌ ÊÂÆÂÚË.

£ÂÉÐÞÏ ÄÑÒÓÑÔÑÏ âÄÎâÇÕÔâ ×ÑÓÏÂÎËÊÂÙËâ Ë ÑÃÑÔÐÑÄÂ-
ÐËÇ ÒÑÔÕÖÎÂÕÂ äÃÎËÊÍËÇ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ËÏÇáÕ ÃÎËÊÍËÇ ÔÄÑÌÔÕÄÂã.
¬ÂÍ ÒÑÍÂÊÞÄÂáÕ ËÔÔÎÇÆÑÄÂÐËâ, ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄÑÔÕß àÕÑÅÑ
ÖÕÄÇÓÉÆÇÐËâ ÊÂÄËÔËÕ ÑÕ ÍÎÂÔÔÂ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ, ÓÂÔÔÏÂÕÓËÄÂÇ-
ÏÑÅÑ ÔÄÑÌÔÕÄÂ, ÄÞÃÓÂÐÐÑÌ ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ Ë Õ.Æ. £ ÆÂÐÐÑÏ
ÑÃÊÑÓÇ ÄÒÇÓÄÞÇ ÑÃÔÖÉÆÂÇÕÔâ ÄÑÒÓÑÔ Ñ ÇÅÑ ×ÑÓÏÂÎËÊÂÙËË.
±ÑÍÂÊÂÐÑ, ÚÕÑ ÒÓË ÑÒÓÇÆÇÎÇÐÐÞØ ÖÔÎÑÄËâØ ÑÐ ÄÔÇÅÆÂ ÃÖÆÇÕ
ÔÒÓÂÄÇÆÎËÄ, Ë ÒÓËÄÇÆÇÐÑ ÍÂÚÇÔÕÄÇÐÐÑÇ ÑÃÑÔÐÑÄÂÐËÇ ÐÇ×ÑÓÏÂ-
ÎËÊÑÄÂÐÐÑÅÑ ÒÑÔÕÖÎÂÕÂ.

¯Â ÑÔÐÑÄÂÐËË ÂÐÂÎËÊÂ ÎËÕÇÓÂÕÖÓÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÏÑÉÐÑ
ÔÆÇÎÂÕß ÄÞÄÑÆ Ñ ÕÑÏ, ÚÕÑ ÏÇÕÑÆ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ,
ËÔÒÑÎßÊÖÇÏÞÌ ÆÎâ ÒÓÑÅÐÑÊÂ ÔÄÑÌÔÕÄ ØËÏËÚÇÔÍËØ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ,
ÆÑÔÕÂÕÑÚÐÑ ÚÂÔÕÑ ÆÂÇÕ ÖÆÑÄÎÇÕÄÑÓËÕÇÎßÐÞÇ ÓÇÊÖÎßÕÂÕÞ.
¬ ÇÅÑ ÆÑÔÕÑËÐÔÕÄÂÏ ÑÕÐÑÔËÕÔâ, Ä ÚÂÔÕÐÑÔÕË, ÕÑ, ÚÕÑ ÐÇ
ÕÓÇÃÖÇÕÔâ ÊÐÂÐËâ ÄËÆÂ ×ÖÐÍÙËÑÐÂÎßÐÑÌ ÊÂÄËÔËÏÑÔÕË ÔÕÓÖÍ-
ÕÖÓÂ ë ÔÄÑÌÔÕÄÑ. ¬ÓÑÏÇ ÕÑÅÑ, ÆÎâ ÑÒÓÇÆÇÎÇÐËâ ÐÇÍÑÕÑÓÞØ ÏÇÓ
ÒÑÆÑÃËâ ËÔÒÑÎßÊÖÇÕÔâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÐÂâ ×ÑÓÏÖÎÂ (ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÞÌ
ÅÓÂ×) ÙÇÎËÍÑÏ Ë ÐÇ ÐÖÉÐÑ ÄÞÚËÔÎâÕß ÍÂÍËÇ-ÎËÃÑ ÏÑÎÇÍÖÎâÓ-
ÐÞÇ ÆÇÔÍÓËÒÕÑÓÞ. £ ÍÂÚÇÔÕÄÇ ÒÓËÏÇÓÂ, ËÎÎáÔÕÓËÓÖáÜÇÅÑ
ÒÑÎÇÊÐÑÔÕß ÍÑÐÙÇÒÙËË ÒÑÆÑÃËâ Ä ØËÏËË, ÏÑÉÐÑ ÒÓËÄÇÔÕË
ËÔÕÑÓËá ÑÕÍÓÞÕËâ ×ÖÎÎÇÓÇÐÑÄ: àÕË ÐÇÑÃÞÚÐÞÇ ×ÑÓÏÞ ÖÅÎÇ-
ÓÑÆÂ ÃÞÎË ÄÒÇÓÄÞÇ ÒÑÎÖÚÇÐÞ Ä 1985 Å.,251 Ä ÕÑ ÄÓÇÏâ ÍÂÍ ËØ
ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ ÃÞÎÑ ÒÓÇÆÔÍÂÊÂÐÑ ÒÓËÃÎËÊËÕÇÎßÐÑ ÐÂ 15 ÎÇÕ
ÓÂÐßÛÇ 252, 253 ÐÂ ÑÔÐÑÄÂÐËË ÒÓÇÆÒÑÎÑÉÇÐËâ Ñ ÒÑÆÑÃËË àÎÇÍÕ-
ÓÑÐÐÞØ ÔÄÑÌÔÕÄ ÒÎÑÔÍËØ ÒÑÎËÍÑÐÆÇÐÔËÓÑÄÂÐÐÞØ ÃÇÐÊÑËÆÐÞØ
ÖÅÎÇÄÑÆÑÓÑÆÑÄ Ë Ô×ÇÓËÚÇÔÍËØ ÒÑÎËàÆÓËÚÇÔÍËØ ÒÑÎËÙËÍÎËÚÇ-
ÔÍËØ ÔÑÒÓâÉÇÐÐÞØ ÏÑÎÇÍÖÎ. ¿ÕÑ ÒÑÊÄÑÎËÎÑ à××ÇÍÕËÄÐÑ ËÔ-
ÒÑÎßÊÑÄÂÕß ÆÎâ ×ÖÎÎÇÓÇÐÑÄ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍËÇ ÏÑÆÇÎË, ÑÔÐÑ-
ÄÂÐÐÞÇ ÐÂ ÕÇÑÓËË ÓÇÊÑÐÂÐÔÂ Ë ÏÇÕÑÆÇ ·áÍÍÇÎâ.

£ ÕÑ ÉÇ ÄÓÇÏâ ÔÎÇÆÖÇÕ ÑÕÏÇÕËÕß, ÚÕÑ ÒÓË ÓÇÂÎËÊÂÙËË
ÏÇÕÑÆÂ ÒÑÆÑÃËâ ÄÑÊÐËÍÂÇÕ ÓâÆ ÒÓÑÃÎÇÏ. ¬ ÐËÏ ÑÕÐÑÔâÕÔâ
ÄÞÃÑÓ ÔÒÑÔÑÃÂ ÏÂÕÇÏÂÕËÚÇÔÍÑÅÑ ÑÒËÔÂÐËâ ÔÕÓÖÍÕÖÓÞ ÏÑÎÇ-
ÍÖÎÞ, ÄÞÃÑÓ ÏÇÓÞ ÏÑÎÇÍÖÎâÓÐÑÅÑ ÒÑÆÑÃËâ Ë ÄÞÃÑÓ ÔÒÑÔÑÃÂ
ÑÙÇÐÍË ÔÄÑÌÔÕÄ ÔÑÇÆËÐÇÐËÌ ÐÂ ÑÔÐÑÄÇ ÏÇÓÞ ÒÑÆÑÃËâ. ¡ÐÂÎËÊ
ÎËÕÇÓÂÕÖÓÐÞØ ÆÂÐÐÞØ ÒÑÍÂÊÞÄÂÇÕ, ÚÕÑ ÆÎâ ÓÇÛÇÐËâ àÕËØ
ÒÓÑÃÎÇÏ ÐÇÕ ÚÇÕÍËØ, ÑÃÑÔÐÑÄÂÐÐÞØ ÏÇÕÑÆÑÄ Ë ÄÞÃÑÓ ÒÓÑËÔ-
ØÑÆËÕ ÔÖÃÝÇÍÕËÄÑ. £ÇÓÑâÕÐÑ, ÊÆÇÔß ÖÏÇÔÕÐÑ ÄÔÒÑÏÐËÕß ÊÂÏÇ-
ÚÂÐËÇ, ÔÆÇÎÂÐÐÑÇ ².¶ÇÌÐÏÂÐÑÏ Ä ¯ÑÃÇÎÇÄÔÍÑÌ ÎÇÍÙËË, ÚÕÑ
àÏÒËÓËÚÇÔÍËÌ ÔÒÑÔÑÃ ÑÕÍÓÞÕËâ ÊÂÍÑÐÑÏÇÓÐÑÔÕÇÌ, ÑÔÐÑÄÂÐ-
ÐÞÌ ÐÂ ËÐÕÖËÙËË, ËÏÇÇÕ ÒÓÂÄÑ ÐÂ ÔÖÜÇÔÕÄÑÄÂÐËÇ.254
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MOLECULAR SIMILARITY CONCEPT AND ITS USE FOR PREDICTION
OF THE PROPERTIES OF CHEMICAL COMPOUNDS

M.I.Skvortsova, I.V.Stankevich, V.A.Palyulin, N.S.Zefirov
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Key methods for determination of the degree of molecular similarity used in the modern theoretical
chemistry are surveyed. Methods for predicting the properties of chemical compounds based on the
statement äsimilar structures have similar propertiesã are described. Examples of using these approaches
for modelling the structure ë property relationships for organic compounds are given.
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