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А. В. АСтАФЬеВА, А. П. СтАРОВОЙтОВ

АСИМПТОТИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА МНОГОЧЛЕНОВ ЭРМИТА

(Представлено членом-корреспондентом Я. В. Радыно)

 Гомельский государственный университет им. Ф. Скорины Поступило 23.02.2015

Введение. Различают два типа аппроксимаций Эрмита–Паде экспоненциальных функций [1]. 
Аппроксимациями Эрмита–Паде i типа (Latin type) и (n – 1)-го порядка для системы экспонент 

0{ }pz k
pe =  называют k + 1 многочлен A0(z), A1(z), …, Ak(z) степени не выше n – 1, для которых 

 

1

0
( ) ( ), 0,

k p z kn n
p

p
A z e O z z+ −

=
= →∑

 
(1)

где предполагается, что хотя бы один многочлен Ap(z) тождественно не равен нулю.
Такие многочлены введены Эрмитом [2] в 1883 г. Еще раньше, при доказательстве трансцен-

дентности числа e, Эрмит определил k + 1 многочлен Qkn(z), 1 ( ), ..., ( )k
kn knP z P z  степени не выше kn, 

для которых

 
1( ) : ( ) ( ) ( ), 0.jj jz kn n

n kn knR z Q z e P z O z z+ += − = →  (2)

Набор рациональных функций , ( ; ) ( ) / ( ), 1, 2, ..., ,j jj
knkn kn knz e P z Q z j kξp = =  принято называть 

диагональными аппроксимациями Эрмита–Паде ii типа (German type) n-го порядка. Отметим, 
что с помощью аппроксимаций Эрмита–Паде i типа также можно доказать трансцендентность 
числа e [3].

В одномерном случае, когда k = 1, общая постановка задачи о нахождении многочленов, удов-
летворяющих равенствам (1), (2), принадлежит Паде, а построенные в обоих случаях многочле-
ны совпадают. В многомерном случае ( 2k ≥ ) систематическое изучение аппроксимаций Эрмита– 
Паде i и ii типов начато в работе к. Малера [3] (об участии других авторов в создании формаль-
ной теории см. [4]). Оба типа аппроксимаций, явно различные в многомерном случае, имеют  
множество приложений, в частности, для измерения иррациональности, в доказательствах 
трансцендентности, в исследованиях алгебраической природы математических констант [4; 5].

Если k = 1, то приходим к классическим аппроксимациям Паде-экспоненты. В этом случае 
теорема Паде утверждает, что для многочленов 1

0 1 1 1( ) ( ), ( ) ( ),n nA z P z A z Q z− −= − =  нормирован-
ных так, что A1(0) = 1, при n →∞  локально равномерно по ,z∈C  т. е. на любом компакте в C 
справедливы асимптотические равенства

/2 /2
0 1( ) {1 (1 / )}, ( ) {1 (1 / )}.z zA z e O n A z e O n= − + = +

С помощью явных формул П. Борвейн [6] нашел асимптотику многочленов Эрмита для си-
стемы 0{ }pz k

pe =  при k = 2. Этот результат обобщен Ф. Вилонским [7] на случай произвольного k.  
В [8] результат П. Борвейна обобщeн на системы экспонент 2

0{ }pz
pel =  с произвольными различ-

ными действительными показателями 0 1 2, , .l l l
В данном сообщении исследуется асимптотика многочленов Эрмита 0{ ( )} ,p k

n pA z =  deg 1,p
nA n≤ −   

удовлетворяющих условиям
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1

0
( ) ( ), 0,p

k zp kn n
n

p
A z e O z zl + −

=
= →∑

 
(3)

где pl  − произвольные различные действительные числа.
Асимптотические свойства аппроксимаций Эрмита–Паде ii типа , ( ; )jj

kn kn z el ξp  с различны-
ми действительными или чисто мнимыми показателями pl  с помощью метода Лапласа описаны 
в [9; 10]. В данном случае метод Лапласа применяется в сочетании с методом перевала. Техноло-
гия их применения является результатом дальнейшего совершенствования методов работ [7; 9].

Без ограничения общности далее считаем, что 0 10 ... .k= l < l < < l  Общий случай сводит-
ся к рассматриваемому случаю. Для этого достаточно равенство (3) умножить на ,ze

∗−l  где 
0 1min{ , , ..., }.k

∗l = l l l
Предварительные результаты. Многочлены 0 1( ), ( ), ..., ( ),k

n n nA z A z A z  удовлетворяющие ра-
венствам (3), могут быть получены решением линейной системы 1kn n+ −  однородных урав-
нений с kn n+  неизвестными коэффициентами. Поэтому нетривиальное решение всегда суще-
ствует. Легко показать, что такие нетривиальные решения могут быть выписаны в явном виде. 
Действительно, пусть pC  – граница круга с центром в точке pl  столь малого радиуса, что все 
остальные jl  лежат во внешности этого круга. Используя теорему коши о вычетах, без труда 
проверяется, что функции

( ) , 0 ,
2 [ ( )]

p

p

z z
p
n n

C

e e dA z p k
i

−l ξ ξ
= ≤ ≤

p ϕ ξ
∫

где 1( ) ( ) ... ( ),kϕ ξ = ξ ξ − l ⋅ ⋅ ξ − l  удовлетворяют (3) и всем другим условиям.
Приведем без доказательств в удобном для нас виде необходимые в дальнейшем утвержде-

ния [11, с. 398, 415].
У т в е р ж д е н и е  1  (Метод Лапласа). Пусть f(x), S(x) – непрерывные на отрезке [a, b] функ-

ции, при этом S(x) принимает только действительные значения, а f(x) может быть комплексно- 
значной. Полагаем

( )( ) .b nS x
n aI f x e dx= ∫

Предполагаем, что S(x) в точке 0 ( , )x a b∈  имеет абсолютный максимум на отрезке [a, b], т. е. 
0( ) ( ),S x S x<  0 ,x x≠  0( ) 0S x′′ ≠  и функции f(x), S(x) бесконечно дифференцируемы в некоторой 

окрестности точки x0. тогда при n →+∞ справедливо асимптотическое равенство

0( )
0

0

2 { ( ) (1 / )}.
( )

nS x
nI e f x O n

nS x
− p

= +
′′

У т в е р ж д е н и е 2 (Метод перевала). Пусть функции f(z) и S(z) регулярны в некоторой об-
ласти G, содержащей кусочно-гладкую кривую γ и

( )( ) .nS
nF f e dξ

γ= ξ ξ∫
Предположим, что max{Re ( ) : }S ξ ξ∈γ  достигается только в точке z0, которая является внут- 
ренней точкой контура и простой точкой перевала, т. е. 0( ) 0,S z′ =  0( ) 0.S z′′ ≠  Считаем также, что 
в окрестности z0 контур γ проходит через оба сектора [11, с. 414], в которых 0Re ( ) Re ( ).S S zξ <  
тогда при n →∞

 
0( )

0
0

2 { ( ) (1 / )}.
( )

nS z
nF e f z O n

nS z
− p

= +
′′  

(4)

Выбор ветви корня в (4) определяется из условий

0
0

1arg ,
( )S z
−

= ϕ
′′

где 0ϕ  – угол между касательной к кривой l в точке z0 и положительным направлением действи-
тельной оси; а l – линия наибыстрейшего спуска, проходящая через точку z0, т. е. для l в окрест-
ности z0 выполняются условия: 0im ( ) im ( )S z S z=  при ;z l∈  0Re ( ) Re ( )S z S z<  при ,z l∈  0.z z≠
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Асимптотика многочленов Эрмита. Введем необходимые обозначения. Пусть 1{ }k
i ix =  –  

нули многочленов ( ),′ϕ ξ  т. е. ( ) 0, 1, 2, ..., .ix i k′ϕ = =  Ясно, что xi – действительные числа  
и 1( , ), 1, 2, ..., .i i ix i k−∈ l l =  Считаем, что G такая односвязная область, что  1 0{ } \{ } .k k

i i j jx G= =⊂ ⊂ lC  
Тогда [11, с. 172, пример 6] функция

( ) ln ( ),S ξ = − ϕ ξ

где 1 1( ) ln | ( ) |,S x x= − ϕ  если 1( ) 0,xϕ >  и 1 1( ) ln | ( ) | ,S x x i= − ϕ − p  если 1( ) 0,xϕ <  является одно-
значной аналитической функцией в G. Значения функции ( )S ξ  вычисляются по формуле

1( ) ln | ( ) | [im ( ) arg ( )],S i S x γξ = − ϕ ξ − + D ϕ ξ

где кривая γ лежит в G и соединяет точки x1 и ξ, а arg ( )γD ϕ ξ  − приращение аргумента ( )ϕ ξ  
вдоль кривой γ.

Если ,Gξ∈  то справедливы равенства

1
2

2 2 2 2
1

( ) 1 1 1( ) ... ,
( )

( ) ( ) [ ( )] 1 1 1( ) ... ,
( ) ( ) ( )

k

k

S

S

′ϕ ξ′ ξ = − = − − − −
ϕ ξ ξ ξ − l ξ − l

′′ ′ϕ ξ ϕ ξ − ϕ ξ′′ ξ = − = + + +
ϕ ξ ξ ξ − l ξ − l

из которых следует, что ( ) 0,iS x′ =  ( ) ( ) / ( ) 0,i i iS x x x′′ ′′= −ϕ ϕ >  1, 2, ..., .i k=
Выбирая положительное значение корня, полагаем

( )1( ) , 1, 2, ..., .
2 ( )

inS x
n i

i
B x e i k

nS x
= =

′′p

Т е о р е м а  1.  Для каждого фиксированного z∈C  и n →∞
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1( ) ( ) {1 (1 / )},x z
n nA z B x e O n= +  (5)

 
1( ) ( )

1( ) ( ) {1 (1 / )} ( ) {1 (1 / )},p p p px z x zp
n n p n pA z B x e O n B x e O n+ −l −l

+= + − +  (6)

при 1 1,p k≤ ≤ −

 
( )( ) ( ) {1 (1 / )}.k kk x z

n n kA z B x e O n−l= − +  (7)

Д о к а з а т е л ь с т в о. Исходя из интегрального представления

 0

0 1( ) ,
2 [ ( )]

z

n n
C

e dA z
i

ξ ξ
=

p ϕ ξ
∫

 
(8)

докажем равенство (5). Для этого в интеграле (8) деформируем контур интегрирования C0 в пря-
моугольник R, принадлежащий области 1{ : Re },z z−∞ < < l  с вершинами в точках ( , ),A a r′− −  

( , ),B a r′−  ( , ),C a r  ( , ),D a r−  где r − достаточно большое положительное число, 1(0, ),a∈ l  
0.a′ >  Так как

2 2

0
| ( ) | ( ) | ( ) |, [ , ] \ {0},

k
j

j
a it a t a t r r

=
ϕ + = − l + > ϕ ∈ −∏

то на вертикальном отрезке, соединяющем точки C и D, минимум функции | ( ) |ϕ ξ  достигается  
в единственной точке a. Аналогично, на вертикальном отрезке, соединяющем точки A и B, ми-
нимум функции | ( ) |ϕ ξ  достигается в единственной точке .a′−  На оставшихся двух горизонталь-
ных отрезках при достаточно большом r значение | ( ) |ϕ ξ  больше каждого из значений | ( ) |ϕ ξ   
в точках a′−  и a. Действительно, если 2max{ , },kr a′> l  то при [ , ]t a a∈ −

2 2

0
| ( ) | ( ) max{| ( ) |, | ( ) |}.

k
j

j
t ir t r a a

=
′ϕ ± = − l + > ϕ ϕ −∏
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Определимся теперь с выбором a′  и a. Положим 1,a x=  а a′  возьмeм таким, чтобы | ( ) | ( ) | .a a′ϕ − > ϕ  
Такой выбор возможен, так как | ( ) |tϕ → +∞  при t∈  и .t →−∞

Считаем положительным направлением обхода произвольного отрезка [ , ]L N  направление 
от L к N и полагаем 

[ , ]

[ , ]

1( ) .
2 [ ( )]

z
L N

n n
L N

e dF z
i

ξ ξ
=

p ϕ ξ
∫

Область G можно выбрать так, чтобы [ , ] .D C G⊂  Поэтому

[ , ] ( )

[ , ]

1( ) .
2

D C z nS
n

D C
F z e e d

i
ξ ξ= ξ

p ∫

В силу выбора точки a максимум функции Re ( )S ξ  на отрезке [ , ]D C  достигается в един-
ственной точке xi, которая является простой точкой перевала. Поэтому для нахождения асим-
птотики интеграла [ , ]D C

nF  можно применить метод перевала (утверждение 2). В результате по-
лучим

 

1 1[ , ] ( )

1

1 2 (1 (1 / )).
2 ( )

D C nS x x z
nF e e O n

i nS x
− p

= +
′′p  

(9)

Ветвь корня в (9) выбираем с учетом того, что в рассматриваемом случае угол 0 / 2.ϕ = p  Тог-
да окончательно получим, что при n →∞

 
1[ , ]

1( ) ( ) {1 (1 / )}.D C x z
n nF z B x e O n= +  (10)

к интегралу [ , ] ( )B A
nF z  применимы аналогичные рассуждения. Учитывая при этом выбор 

точки ,a′−  нетрудно показать, что имеет место оценка
1[ , ] ( ( ) )| ( ) | | |,B A n S x

nF z e −δ≤ θ

где θ и δ − положительные постоянные. Это значит, что при n →∞  интеграл [ , ] ( )B A
nF z  по моду-

лю экспоненциально мал по сравнению с 1( )| | .nS xe  Это утверждение справедливо и по отноше-
нию к интегралам [ , ] ( ),C D

nF z  [ , ] ( ).A D
nF z  Поэтому основной вклад в асимптотику 0 ( )nA z  вносит 

интеграл по отрезку [ , ].D C  Тогда из (10) следует справедливость равенства (5). Равенства (6)  
и (7) доказываются аналогично. Теорема 1 доказана.

С л е д с т в и е.  При n →∞

 

0
1

1

(0) ( ){1 (1 / )},

(0) ( ){1 (1 / )} ( ){1 (1 / )}, 1 1,

(0) ( ){1 (1 / )}.

n n
p
n n p n p

k
n n k

A B x O n

A B x O n B x O n p k

A B x O n
+

= +

= + − + ≤ ≤ −

= − +  

(11)

Из (11) следует, что при достаточно больших n 0 (0) 0nA ≠  и (0) 0.k
nA ≠  При таких n определим 

две последовательности нормированных многочленов
0 0 0( ) ( ) / (0), ( ) ( ) / (0).k k k
n n n n n nA z A z A A z A z A= = 

чтобы определить последовательности нормированных многочленов при 1 1,p k≤ ≤ −  рас-
смотрим три возможных случая, каждый из которых реализуется для конкретных систем экспонент.

A) 1| ( ) | | ( ) | .p px x +ϕ ≠ ϕ  Обозначим через px  ту из точек xp, xp + 1, для которой

1min{| ( ) |, | ( ) |} | ( ) | .p p px x x+ϕ ϕ = ϕ 

Тогда при достаточно больших n (0) 0,p
nA ≠  и поэтому определена последовательность 

( ) ( ) / (0).p p p
n n nA z A z A=
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Б) 1( ) ( ),p px x+ϕ = −ϕ  1( ) ( ).p pS x S x+′′ ′′≠  При достаточно больших n (0) 0,p
nA ≠  и поэтому 

определена последовательность ( ) ( ) / (0).p p p
n n nA z A z A=

В) 1( ) ( ),p px x+ϕ = −ϕ  1( ) ( ).p pS x S x+′′ ′′=  Поскольку 1( 1) ( ) 0,k p
px+ +− ϕ >  то

1( ) ln | ( ) | ( ) ln | ( ) |( 1) ( 1)( 1) , ( 1) .p p p pnS x n x nS x n xn k p n k p ne e e e+− ϕ − ϕ+ + + + += − = −

Поэтому

ln| ( )|( 1) 1( ) ( 1) {( 1) 1}{1 (1 / )}.
2 ( )

pn xp n k p n
n

p
A z e O n

nS x
− ϕ+ += − − − +

′′p

В этом случае при достаточно больших n 2 1(0) 0p
nA + ≠  и, следовательно, определена последова-

тельность многочленов 2 1 2 1 2 1( ) ( ) / (0).p p p
n n nA z A z A+ + +=

Производную многочлена ( )p
nA z  можно представить в виде

 
( ) ( ) .

2 [ ( )]

p

p

zp z
n

pC n
dA e e dz
dz i

−l ξ ξ
= ξ − l

p ϕ ξ
∫

 
(12)

Аналогично, как и при нахождении асимптотики ( ),p
nA z  применив к интегралу в правой части 

равенства (12) при 0z =  метод перевала, получим 

1 1(0) ( )( ){1 (1 / )} ( )( ){1 (1 / )}.
p
n

n p p p n p p p
dA B x x O n B x x O n
dz + += − l + − − l +

При сделанных предположениях

ln| ( )|( 1)2
1

1(0) ( 1) ( ){1 (1 / )},
2 ( )

p
p

n xn k pn
p p

p

dA
e x x O n

dz nS x
− ϕ+ +

+= − − +
′′p

и, следовательно, при достаточно больших n определена последовательность многочленов 
2 2 2( ) ( ) / ( ) (0).p p p

n n nA z A z A ′=

Т е о р е м а  2.  При n →∞  локально равномерно по z

 
10 ( )( ) , ( ) .k kx z k x z

n nA z e A z e −l    (13)

если 1 1,p k≤ ≤ −  то локально равномерно по z при n →∞
в случае А)

 
( )( ) ;p px zp

nA z e −l   (14)

в случае Б)

 

1( ) ( )

2
1 1

1 1( ) ,
( ) ( ) ( ) ( )

p p p px z x z
p
n

p p p p

e eA z
S x S x S x S x

+ −l −l

+ +

  
  − −
  ′′ ′′ ′′ ′′  

 
 

(15)

 

1( ) ( )

2 1
1 1

1 1( ) ;
( ) ( ) ( ) ( )

p p p px z x z
p
n

p p p p

e eA z
S x S x S x S x

+ −l −l

+
+ +

  
  + +
  ′′ ′′ ′′ ′′  

 
 

(16)

в случае В)

 
( )1( ) ( )

2
1

1( ) ,p p p px z x zp
n

p p
A z e e

x x
+ −l −l

+
−

−
 

 
(17)

 
( )1( ) ( )

2 1
1( ) .
2

p p p px z x zp
nA z e e+ −l −l
+ + 

 
(18)

Д о к а з а т е л ь с т в о. Поточечная сходимость в (13)−(18) доказана в теореме 1. Остаeтся 
доказать, что нормированные многочлены ( )p

nA z  при 0 p k≤ ≤  в каждом из случаев A), Б) и В) 
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равномерно сходятся на компактах в C  к соответствующим функциям. Докажем это, например, 
для многочленов 0 ( ).nA z

Если предположить, что | |z ≤ ρ  и ,Rξ∈  то модуль zeξ  ограничен 4 max{ , }.kaM e ′ρ l=  Опира-
ясь на равенство (8), в этом случае получим, что

 
0 ln| ( ( ))|| ( ) | | ( ) |n t
n

MA z e t dtβ − ϕ ζ
a

′≤ ζ
p ∫

 
(19)

при условии, что контур интегрирования R прежний и параметризуется вещественным параме-
тром [ , ].t∈ a β  При достаточно больших n неравенство (19) сохраняется, если вместо R взять от-
резок [ , ].D C  Для нахождения асимптотики интеграла в (19) применим метод Лапласа (утверж-
дение 1). В результате получим, что при n →∞

 

1

0

Re ( ( )) Re ( )
0

2| ( ) | | ( ) | (1 (1 / )),
[Re ( ( ))]

n S t n S x

t t
e t dt e t O n

n S t
β ζ
a

=

− p′ ′ζ = ζ +
′′ζ∫

 
(20)

где t0 выбрано так, что 0 1( ) .t xζ =  Нетрудно показать, что

0
2

1 0[Re ( ( ))] ( ) | ( ) | 0.t tS t S x t=′′ ′′ ′ζ = − ζ <

Отсюда, учитывая (11), (20), при 0n n≥  получаем неравенство 0| ( ) | 2 ,nA z M≤  из которого следует, 
что последовательность 0

1{ ( )}n nA z ∞
=

  равномерно ограничена по модулю в круге { : | | }.z z ≤ ρ  Тогда 
по теореме Витали [12, с. 371] эта последовательность равномерно сходится к функции 1x ze  на 
любом компакте из круга { : | | }.z z ≤ ρ  Аналогичные рассуждения применимы и к другим после-
довательностям из теоремы 2. Теорема 2 доказана.

Примеры. Примеры систем экспонент, для которых реализуются случаи А) и В) имеются  
в [7] и [8]. Полученные в этих работах результаты полностью согласуются с теоремами 1 и 2. 
Приведем пример, когда реализуется случай Б).

Рассмотрим систему экспонент 3
0{ } ,pz

pel =  где 0 0,l =  1 1 ,l = − e  2 2 ,l = + e  3 3,l =  а 0 1.≤ e <  
При выбранных значениях параметров

1 2 3

2 2 2
1 3 2

3 1 3 3 19 2(1 )(2 ), , 9 2(1 )(2 ),
2 2 2 2 2

1 9( ) ( ) (1 ) (2 ) , ( ) (0,5 ) .
4 4

x x x

x x x

= − − − e + e = = + − − e + e

ϕ = ϕ = − − e + e ϕ = + e

Тогда при 3 2 2 (0,1)
2

e = − ∈

1 2 3

2 1 3

3 3 3 3 32 2 , , 2 2 ,
2 2 2 2 2

81 3( ) ( ) ( ) 2 ,
8 2

x x x

x x x

= − − = = + −

 ϕ = −ϕ = −ϕ = − 
 

в то время как

2 1 3( ) 18 9 2, ( ) ( ) 36 18 2.x x x′′ ′′ ′′ϕ = − + ϕ = ϕ = −

Поэтому

1 3 2
16 32( ) ( ) (2 2), ( ) .
9 9

S x S x S x′′ ′′ ′′= = − =

Следовательно, случай Б) реализуется при 1p =  и 2.p =  Согласно теореме 2, например, при 
1p =  получаем

3 2 2 /2 3 2 2 /2
1 3( 2 1) /2 1 3( 2 1) /2
2 2 1

3 1 1( ) , ( ) ( 2 1) .
4 2 22 2 2 2

z z
z z

n n
e eA z e A z e
− − − −

− −
+

   
   − − +
   − −   

  
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ASYMPTOTIC PROPERTIES OF HERMITE’S POLYNOMIALS

Summary

The article deals with asymptotic properties of diagonal Hermite–Pade’s approximants of type i for the exponential 
system 0{ }j z k

jel =  with arbitrary real 0 1, , ..., .kl l l  The proved theorems complement the known results of P. Borwein, 
F. Wielonsky, and A. P. Starovoitov.
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ИЗМЕНЕНИЕ ЗНАКА ЦЕНТРАЛЬНОГО И ОСОБОГО ПОКАЗАТЕЛЕЙ  
ЛИНЕЙНЫХ СИНГУЛЯРНЫХ СИСТЕМ

(Представлено академиком Н. А. изобовым)

институт математики НАН Беларуси, Минск Поступило 15.12.2014 

Рассматриваем сингулярные линейные дифференциальные системы: 
исходную

	 ex = A(t)x,  x ∈ R n,  e ∈ (0,1],  t ≥ 0,  n ≥ 2, (1A/ε)

с кусочно-непрерывной ограниченной матрицей коэффициентов A(t), совокупностью характери-
стических показателей (характеристической совокупностью) l(A / e) ≡ (l1(A / e), ..., l n(A / e)) ∈ R n 
и возмущенную

	 ey = A(t)y + Q(t)y,  y ∈ R n,  e ∈ (0, 1],  t ≥ 0, (1(A+Q)/ε)

с достаточно малыми возмущениями Q(⋅), имеющими норму 
0

sup || ( ) ||
t t

Q t
δ≥ ≥

≤ δ  – мало (или экви- 
валентную предельную норму lim || ( ) ||

t
Q t

→+∞
≤ δ ).

чтобы оценить точные верхнюю 
0|| ( )||

( ) lim sup ( )n
Q t

A A Q
δ→+ ≤δ

′W = l +  и нижнюю 1
0 || ( )||

( ) lim inf ( )
Q t

A A Q
δ→+ ≤δ

′ω = l +
 

1
0 || ( )||

( ) lim inf ( )
Q t

A A Q
δ→+ ≤δ

′ω = l +  предельные границы изменения соответственно старшего ln(A + Q) и млад-

шего l1(A + Q) характеристических показателей возмущенной системы (1A+Q) (в случае e = 1), 
Р. Э. Виноградом [1; 2] введены понятия младшего ( )Aω  и старшего ( )AW  центральных показате-
лей системы (1A) и построены формулы их вычисления по матрице коши XA(t, τ):

 

1 1

1

1

1( ) lim lim ln || ( , ) || ,

1( ) lim lim ln || ( , ) ||.

m
A

T m k
m

A
T m k

A X kT kT T
mT

A X kT kT T
mT

− −

→+∞ →∞ =

→+∞ →∞ =

ω = −

W = −

∑

∑
 

(2)

Позднее В. М. Миллионщиковым [3] была доказана их достижимость.
Для исследования равномерной экспоненциальной устойчивости и неустойчивости диф-

ференциальных систем по линейному приближению используются младший 0 ( )Aω  и старший 
0 ( )AW  особые (генеральные) показатели линейной системы (1A):

 

1
0

0

1( ) lim lim ln || ( , ) || ,

1( ) lim lim ln || ( , ) ||,

A
T k

A
T k

A X kT T kT
T

A X kT kT T
T

−

→+∞ →∞

→+∞ →∞

ω = −

W = −
 

(3)

введенные П. Болем [4] (и независимо от него к. П. Персидским [5]).
В случае отрицательности старшего центрального ( )AW  (или старшего особого 0 ( )AW ) пока-

зателя системы (1A) нулевое решение возмущенной системы (1A+Q) с достаточно малым по норме 
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на полуоси [0, )+ ∞  возмущением Q будет экспоненциально устойчиво (см., напр., [6, c. 50, 108; 7,  
с. 45, 108]), и тем самым справедливо свойство ( ) 0y t →  при t →+∞ для всех решений системы (1A+Q).

Заметим, что свойства центральных и особых показателей линейных дискретных систем из-
учались в работах А. чорника [8; 9].

Возникают, в частности, два вопроса:
1) существуют ли такие системы (1A) с кусочно-непрерывными ограниченными коэффициента-

ми и отрицательными старшими центральными показателями ( )AW  (или отрицательными стар-
шими особыми показателями 0 ( )AW ), что старшие центральные ( / )AW e  (или особые 0 ( / )AW e ) 
показатели систем (1A/ε) при некоторых значениях e ∈ (0, 1] оказываются положительными;

2) в случае отрицательного ответа на первый вопрос, существуют ли такие системы (1A)  
с кусочно-непрерывными ограниченными коэффициентами и старшими центральными и осо-
быми показателями 0 0( ) ( ) ( / ) ( / ) 0,A A A AW =W = eW e = eW e <  а также как угодно малое на полу-
оси [0, )+∞  возмущение Q, что старшие центральные (( ) / )A QW + e  (или особые 0 (( ) / )A QW + e ) 
показатели оказываются положительными при некоторых значениях e ∈ (0, 1] (или даже их счет-
ном числе).

Ответ на первый поставленный вопрос дает теорема 1.
Т е о р е м а  1.  Для произвольных чисел 0,M >  ( / 3, 0)MW∈ −  существуют: 
1) двумерная система (1A) с кусочно-непрерывной ограниченной матрицей коэффициентов A(t), 

|| ( ) || ,A t M≤  0;t∀ ≥
2) две последовательности { } 0me ↓ +  и { ' } 0,me ↓ +  ,m∈  значений параметра e > 0, такие, 

что исходная система (1A) имеет совпадающие старший центральный ( )AW  и старший особый 
0 ( )AW  показатели 0( ) ( ) ,A AW =W =W  а старшие центральный ( / )AW e  и особый 0 ( / )AW e  пока-

затели сингулярной системы (1A/e) одновременно оказываются положительными и отделенны-
ми от нуля на счетном множестве значений параметра me = e  и отрицательными на другом 
счетном множестве значений параметра 'me = e  для каждого фиксированного натурального m.

С х е м а  д о к а з а т е л ь с т в а.  Для построения линейной системы по заданным в условии 
теоремы числам 0M >  и ( / 3, 0)MW∈ −  определяем величины

 
3 ,a M= + W   ,b M=

  
2 ,
M
p

D =
  

6 .
M
p

ω =
 

(4)

При таком определении справедливы неравенства

 0 ,a b M< < ≤   0 ,< D < ω  (5)

а выражение ( )
2

a b ω− D
−

ω
 оказывается равным заданному значению Ω. С помощью величин a, b, 

Δ, ω, определенных равенствами (4), теперь можно определить элементы 2 × 2-матрицы коэффи-
циентов ( )A t  линейной системы (1A):

11

2 2
11 11

22 11

21 12

0, [(2 1) , (2 1) ) [(2 2) , (2 2) ),
( ) , [2 , (2 1) ),

, [(2 1) , (2 2) ),

( ( ) ) ( ( ) )( ) ( ) ,
( )

, [(2 1) , (2 1) ) [(2 2) , (2
( ) ( )

t k k k k
a t a t k k

b t k k

a a t a b a t ba t a t
ab a b

M t k k k k
a t a t

∈ + ω− D + ω ∪ + ω− D + ω
= ∈ ω + ω− D
− ∈ + ω + ω− D

− − +
=

+

∈ + ω− D + ω ∪ + ω− D
= − =

2) ),
0, [2 , (2 1) ) [(2 1) , (2 2) ),t k k k k

+ ω
 ∈ ω + ω− D ∪ + ω + ω− D

где k ∈ N È {0}. Из неравенств (5) следует, что при таком определении коэффициентов построен-
ной системы выполнено необходимое условие || ( ) || ,A t M≤  0.t∀ ≥

Вычисляя непосредственно по формулам (2), (3), получаем, что старший центральный и стар-
ший особый показатели построенной системы оказываются равными заданному числу 

0( ) ( ) ( ) 0.
2

A A a b ω− D
W =W = − = W <

ω
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Если же теперь рассматривать соответствующую сингулярную возмущенную систему (1A/e),  
то непосредственными вычислениями получаем, что для значений параметра 2 / ( 4 ) 0,m mM m

→+∞
e = e = D p + p →+ 2 / ( 4 ) 0,m mM m

→+∞
e = e = D p + p →+  m∈N , старшие центральный и особый показатели построенной системы 

/(1 )mA e  оказываются положительными и отделенными от нуля:

0
2( / ) ( / ) 0,
3m m

m

aA AW e = W e = >
e

а для значений параметра e  при производной, взятых из последовательности 1 1' (2 1) 0,m mm M− −
→+∞

e = + p D →+ 1 1' (2 1) 0,m mm M− −
→+∞

e = + p D →+  m∈N , старшие центральный и особый показатели построенной 
системы /(1 )mA e  отрицательны:

1
0( / ' ) ( / ' ) ' 0.m m mA A −W e = W e = e W <

Теорема 1 доказана.
З а м е ч а н и е  1.  Можно показать, что младшие центральный ( / )Aω e  и особый 0 ( / )Aω e  

показатели линейной системы, построенной при доказательстве теоремы 1, отрицательны на 
указанных множествах значений параметра e:

1
0( / ) ( / ) (2 / 3) 0,A A M−ω e = ω e = − e <   { } { ' } {1}.m me∈ e ∪ e ∪

Положительный ответ на второй вопрос содержит
Т е о р е м а  2.  Для произвольных чисел 0M >  и ( / 3,0)MW∈ −  существуют: 
1) двумерная система (1A) с кусочно-непрерывной ограниченной матрицей коэффициентов A(t),  

|| ( ) || ,A t M≤  и отрицательными старшим центральным ( )AW  и старшим особым 0 ( )AW  пока- 
зателями 0( ) ( ) 0,A AW =W =W <  а также отрицательными показателями 0 0( ) ( ) ( / ) ( / ) 0A A A AW =W = eW e = eW e = eW < 

0 0( ) ( ) ( / ) ( / ) 0A A A AW =W = eW e = eW e = eW <  соответствующей сингулярной системы (1A/e) при всех значе- 
ниях e > 0;

2) кусочно-непрерывное возмущение Q(⋅) с нормой || ( ) || ,Q t ≤ δ  0,t∀ ≥  при любом как угодно ма-
лом 0δ >  и последовательность { } 0me ↓  такие, что сингулярная возмущенная система (1(A+Q)/e) 
имеет старшие центральный (( ) / )A QW + e  и особый 0 (( ) / )A QW + e  показатели, которые одно-
временно оказываются положительными и отделенными от нуля на счетном множестве зна-
чений параметра me = e  для каждого фиксированного натурального m.

С х е м а  д о к а з а т е л ь с т в а.  Выбираем произвольные числа Δ > 0 и δ > 0, а числа a, b, ω 
определяем следующим образом:

3 0,a M= + W >   0,b M= >   3 .ω= D

В силу такого определения значение выражения 1 ( ) 12 a b D − − ω 
 находится в пределах от –M / 3 

до нуля и обеспечивается выполнение равенства 1 ( ) 1 ( / 3, 0).
2

a b MD − − = W∈ − ω 
 

Определим элементы матрицы коэффициентов 1 2( ) diag[ ( ), ( )]A t a t a t=  исходной системы (1A):

1

2

0, [(2 1) , (2 1) ) [(2 2) , (2 2) ),
( ) , [2 , (2 1) ),

, [(2 1) , (2 2) ),

0, [(2 1) , (2 1) ) [(2 2) ,(2 2) ),
( ) , [2 , (2 1) ),

, [(2 1) , (2 2) ),

t k k k k
a t a t k k

b t k k

t k k k k
a t b t k k

a t k k

∈ + ω− D + ω ∪ + ω− D + ω
= ∈ ω + ω− D
− ∈ + ω + ω− D

∈ + ω− D + ω ∪ + ω− D + ω
= ∈ ω + ω− D
− ∈ + ω + ω− D

где k ∈ N È {0}. Непосредственными вычислениями по формулам (2), (3) получаем, что старший 
центральный и старший особый показатели построенной системы оказываются равными задан-
ному числу 

0
1( ) ( ) ( ) 1 0,
2

A A a b D W = W = − − = W < ω 
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а поэтому характеристические показатели 1( )Al  и 2 ( )Al  этой системы также будут отрицатель-
ными [6, c. 108]. Поскольку построенная система (1A) диагональна, то соответствующая сингу-
лярная система (1A/ε) имеет характеристические показатели 1( / ) ( ) 0,i iA A−l e = e l <  1, 2,i =  и явля-
ется асимптотически устойчивой. Для этой же диагональной системы отрицательными оказыва-
ются и старшие центральный и особый показатели, вычисленные по формулам (2), (3):

/
0 1

1
00 1

1( / ) lim lim ln || ( , ) ||

1lim lim ln || ( , ) || ( ) / / 0 ,

m
A

T m k
m

A
T m k

A X kT kT T
mT

X kT kT T A
mT

e
→+ →∞ =

−
e→+→+ →∞ =

W e = − =

e − = W e = W e < →−∞

∑

∑
 

0 /

0 0

1( / ) lim lim ln || ( , ) ||

1lim lim ln || ( , ) || ( ) / / 0 .

A
T k

A
T k

A X kT kT T
T

X kT kT T A
T

e
→+∞ →∞

e→+→+∞ →∞

W e = − =

− = W e = W e < →−∞
e

Матрицу возмущений Q(t) полагаем равной 
0

0
−δ 

 δ 
 при [ , ),t k k∈ ω− D ω  k ∈ N, и нулевой 

на остальных промежутках времени. При этом обеспечивается выполнение неравенства 

|| ( ) || ,Q t ≤ δ  0.t∀ ≥
Непосредственными вычислениями можно убедиться, что для системы (1(A+Q)/e), построен-

ной таким образом, характеристический показатель [ ]yl  решения 0( , , ),y t y e  0(0, , ) [1, 0] ,Ty y e =  
где 2 0,

4m mm →+∞

Dδ
e = e = →+

p+ p
 m ∈ N, имеет представление 1[ ] (2 / 3) 0.y a−l = e >  Поэтому 

старший характеристический показатель 2 (( ) / )mA Ql + e  этой системы положителен и отделен 
от нуля. 

По указанной при доказательстве теоремы 2 последовательности { } 0me ↓  можно сделать вы-
вод о положительности верхней предельной границы изменения старшего характеристического 
показателя сингулярной возмущенной системы ( )/(1 ),mA Q+ e  а следовательно, и о положительности 
старшего центрального (( ) / )mA QW + e  и старшего особого 0 (( ) / )mA QW + e  показателей. Непо-
средственными вычислениями по формулам (2) и (3), примененными к линейной системе с матри-
цей коэффициентов 1( ),m A Q−e +  также получаем 1

0(( ) / ) (( ) / ) (2 / 3) 0.m mA Q A Q a−W + e = W + e = e >  
Теорема 2 доказана.

З а м е ч а н и е  2.  коэффициенты систем, построенных при доказательстве теорем 1  
и 2, можно сделать бесконечно дифференцируемыми.

З а м е ч а н и е  3.  Эффект одновременной смены знака старшего центрального и старшего 
особого показателей под действием малых возмущений на бесконечном (счeтном) числе значе-
ний малого положительного параметра при производной, выявленный в настоящей работе для 
двумерных линейных сингулярных дифференциальных систем, можно обобщить и на случай си-
стем произвольной размерности.
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SIGN CHANGING OF THE CENTRAL EXPONENT AND THE GENERAL EXPONENT  
OF LINEAR SINGULAR SYSTEMS

Summary

The existence of 2D linear differential systems with bounded piecewise continuous coefficients and a negative senior 
general exponent, such that the higher central exponent of the corresponding singular system is positive on a countable set 
of values of the positive parameter under derivative, is proved. Also, the existence of 2D linear singular differential systems 
with the effect of sign changing of the higher central exponent and the higher general exponent under small linear perturba-
tions at an infinite number of small positive values for a parameter under derivative is proved. The result can be generalized 
to the case of systems of arbitrary dimension, and can be stated in the class of linear systems with infinitely differentiable 
coefficients.
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Пусть 1
1 1 0( ) [ ]n n

n nP x a x a x a x a x−
−= + +…+ + ∈  – многочлен степени deg P n=  и высоты 

0
( ) max | | .jj n

H H P a
≤ ≤

= =  Если 1 2, , , na a … a  – корни P и P – минимальный многочлен для этих 

корней, то ( ) ( ), 1 .iH H P i na = ≤ ≤  число 

 
2 2 2

1
( ) ( )n

n i j
i j n

D P a −

≤ < ≤
= a −a∏

 
(1)

называется дискриминантом P. Дискриминант D(P) можно записать в виде определителя порядка 
2n – 1 от своих коэффициентов, откуда, в частности, следует, что ( )D P ∈  и если ( ) 0,D P ≠  то 

 
2 2

11 | ( ) | ( ) .nD P c n H −≤ <  (2) 
Рассмотрим класс полиномов 

  ( ) { : deg , ( ) },n Q P P n H P Q= = ≤

определенный для достаточно большого натурального числа Q. В (2) и далее через 1 2, ,c c … 
будем обозначать величины, зависимые от n и не зависящие от H и Q. Понятие дискриминанта – 
важная характеристика P и часто встречается в алгебре и теории чисел [1–4].

Обозначим через #A количество элементов конечного множества A, а через 1 1,Bµ  2 2Bµ  – меры 
Лебега и Хаара измеримых множеств 1 ,B ⊂   2 ,pB ⊂  где p  – поле p-адических чисел.

Для простого числа p и l∈N  обозначим через v корень уравнения .l vp Q=  В работах [5–7] 
получены оценки для количества многочленов из класса ( ),n Q  у которых дискриминанты по 
модулю не превосходят некоторой величины и при этом делятся на .lp  Задача ставится так. 
Выделим в натуральном числе b максимальную степень простого числа, 1,lb p b=  1gcd( , ) 1,p b =   
и будем обозначать | | l v

pb p Q− −= =  – p-адическую норму b. Везде далее | |pw  – p-адическая норма 
.pw∈

Рассмотрим класс полиномов 
2 2 2 2

2 3( , , ) { ( ) :1 | ( ) | , | ( ) | }.n u v
n n pQ u v P Q D P c Q D P c Q− − −= ∈ ≤ < < 

В работах [5–7] получены оценки для 1 2 2
4# ( , , ) ,n u v

n Q u v c Q + − −>  однако только при max( , ) 1 / 2.u v ≤   
max( , ) 1 / 2.u v ≤  В данной работе для класса ( , 0, )n Q v  получены оценки при любых 0 1.v n≤ ≤ −  При 

доказательстве используются методы работ [7–9].
Т е о р е м а 1. Справедлива оценка 

21
5# ( , 0, ) .

nn v
n

n Q v c Q
+

+ −
>

Заметим, что при n = 3 эта оценка точная [10].
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Вначале введем некоторые дополнительные понятия и приведем необходимые леммы.
Пусть 0 0 0, 0cδ > δ >  – действительные числа, m∈N , 1 .m n≤ <  Обозначим через 3B K⊂  мно- 

жество p-адических чисел из некоторого цилиндра pK ⊂ , для которых при действительных 
числах 0 1, , , ,ms s s…  0,is ≥  0 ,i m≤ ≤  0 1ms s n+…+ = +  система неравенств 

 

0 0
0 0

0 0

0 0

| ( ) | ,

| ( ) | , 1 ,

| ( ) | , 1 ,

j j

s s
p

s sj
p

j
p

Q P w c Q

Q P w c Q j m

P w c m j n

− −

− −

δ < <

δ < < ≤ ≤

δ < < + ≤ ≤  

(3) 

имеет решение в неприводимых полиномах ( ).nP Q∈  Наложим на числа sj дополнительное 
условие: последовательность из 1m +  числа 

  1 1,1 , ,j j j m md s s j m d s− += − ≤ ≤ =  (4) 

является невозрастающей.
Л е м м а 1. Пусть 

1 1
1

( ) { : | | | | }.min j p p
j n

S w K w w
≤ ≤

γ = ∈ − γ = − γ

тогда, если | ( ) | 0,pP w′ ≠  1| ( ) | 0,pP′ γ ≠  то 

 
1

1| | | ( ) | || ( ) | ,p p pw P w P w −′− γ ≤  (5)

 
1

1 1| | | ( ) | || ( ) | .p p pw P w P −′− γ ≤ γ  (6) 

Неравенство (6) доказано в [4] . Неравенство (5) следует из тождества 

1 1

1
( ) ( ) ( )

n
i

i
P w P w w− −

=
′ = − γ∑

и оценок 

1 1 1 1
1

11
| ( ) | | ( ) | ( ) | ( ) | | | .max

n
p p i i p p

i ni p
P w P w w w w− − − −

≤ ≤=
′ = − γ ≤ − γ ≤ − γ∑

Л е м м а  2.  Существуют действительные числа 0 0, cδ  такие, что при любом d, 0 < d < 1, 
система неравенств (3), (4) разрешима для всех 4w B K∈ ⊂  и 

2 4 2 .B d Kµ > µ

Утверждение аналогичное лемме 2  доказано в [11] .
Л е м м а  3.  При выполнении системы неравенств (3), (4) корни 1 1, , m+γ … γ  удовлетворяют 

неравенствам 

 
1

6 1 6| | , 1 , | | .j j ms s s
j p m pw c Q j m w c Q−− + −

+− γ < ≤ ≤ − γ <  (7) 

С х е м а  д о к а з а т е л ь с т в а  леммы 3. Упорядочим корни 1, , nγ … γ  относительно w сле- 
дующим образом:

 1 2| | | | | | .p p n pw w w− γ ≤ − γ ≤…≤ − γ  (8)

При 0m =  второе неравенство (7) следует из (3) и (5). При 1m =  из (3) и (5) следует 

 
0 11 1

1 0 0| | | ( ) | | ( ) | .s s
p p pw P w P w c Q− +− −′− γ ≤ < δ  (9)

Докажем второе неравенство (7). Если 

 2 1| | 2 | | ,p pw w− γ ≤ − γ  (10) 

то из (4), (9) и (10) имеем 
0 1 11 1

2 1 0 0 0 0| | 2 | | 2 2 ,s s s
p pw w c Q c Q− + −− −− γ ≤ − γ ≤ δ ≤ δ
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и второе неравенство (7) доказано с 1
6 0 02 .c c −= δ  Если 

 2 1| | 2 | | ,p pw w− γ > − γ  (11) 

то из 
1( ) ( ) ( )n nP w a w w= − γ − γ

получим 

 1 1 2( ) (( ) ( ) ( ) ( )).n n nP w a w w w w−′ = − γ − γ +…+ − γ − γ   (12) 

Положим 

2( ) ( ).n nM a w w= − γ − γ

Из (8), (11) и (12) по свойству неархимедовой нормы имеем 

 | ( ) | | | .p pP w M′ =  (13) 

Найдем 

3 1 2 2( ) 2 (( ) ( ) ( )( ) ( )),n n nP w a w w w w w −′′ = − γ − γ +…+ − γ − γ − γ 

а затем 2( ) ( )w P w′′− γ ,
2

2 2 3 1 2 2( ) ( ) 2 (( )( ) ( ) ( )( ) ( )),n n nw P w a w w w w w w −′′− γ = − γ − γ − γ +…+ − γ − γ − γ 

откуда с учетом (13) 

 2| | | ( ) | | 2 | | | | ( ) | .p p p p pw P w M P w′′ ′− γ ≤ ≤  (14) 

Из (3), (4) и (14) следует, что 
1 1 1 1

2 0 0 6| | | ( ) | | ( ) | .s s
p p pw P w P w c Q c Q− −− −′ ′′− γ ≤ ≤ δ <

Далее применим индукцию по m. □
Д о к а з а т е л ь с т в о  т е о р е м ы 1. Возьмем 1m n= −  и 1 ,j js s− − = θ  2 .j n≤ ≤  Тогда 

поскольку 0,ns =  то 

 
1 2 1

0 1 1

, 2 , , ( 1) ,
1 ( ) 1 ( 1) / 2.

n n

n

s s s n
s n s s n n n

− −

−

= θ = θ … = − θ
= + − +…+ = + − − θ  

(15) 

Воспользуемся леммой 3  и (15). Получим 

7| | ,1 ,k l p c Q k l n−θγ − γ < ≤ < ≤

и произведение 
2

1
| |n k l p

k l n
T

≤ < ≤
= γ − γ∏

можно оценить так:
22 ( 1)1

7 7 .C n nn
nT c Q c Q− θ − − θ−< =

Если положить 2 ,
( 1)

v
n n

θ =
−

 то из (1) получаем 

 
2

8| ( ) | .v
pD P c Q−<  (16) 

Мы построили многочлен P1, который в окрестности точки 1 4w B∈  
0 1

1 9| | s s
pw w c Q− +− <

удовлетворяет (16). Найдем 0 1s s− :

0 1
21 ( ( 1) / 2 1) 1 .ns s n n n n n v

n
+

− = + − θ − + − = + −



каждый многочлен P, построенный в точках 4w B∈  может удовлетворять условиям (3), 

(4) на множестве ( )Ps  с мерой не большей 
21

9 .
nn v

nnc Q
+

− − +
 Если на множестве 4B K⊂  с мерой 

2 4 2B d Kµ > µ  построено t таких многочленов, то выполняется неравенство 
21

9 2 ,
nn v

ntnc Q d K
+

− − +
> µ

откуда 
211 1

9 2 ,
nn v

nt n c dQ K
+

+ −− −> µ

и теорема доказана. □
Работа первого автора выполнена при поддержке фонда РФФИ (грант 14-01-90002 Бел_а). 

Работа третьего автора выполнена при поддержке фонда БРФФИ (грант Ф14Р-034). 
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DISTRIBUTION OF DISCRIMINANTS OF INTEGRAL POLYNOMIALS  
WITH PRESCRIBED LAWS OF FACTORIZATION

Summary

We obtained a sharp lower bound for the number of polynomials with the discriminants divisible by a large power  
of prime number.
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Теория массивного и безмассового поля со спином 2, начиная с работ Паули и Фирца [1; 2], 
всегда присутствовала в литературе [3]. Большая часть работ выполнена в рамках формализма 
волновых уравнений второго порядка. По-видимому, первое систематическое исследование тео-
рии частицы со спином 2 в рамках теории релятивистских волновых уравнений первого порядка 
выполнено в работах Ф. И. Федорова и его учеников [4]. Оказалось, что частица со спином 2 
требует в этом формализме для своего описания 30-компонентной волновой функции. Федоро-
вым было инициировано развитие еще одной, 50-компонентной теории частицы со спином 2.  
В литературе специально исследовался вопрос о связях между двумя вариантами теории ча-
стицы со спином 2. Было показано, что 50-компонентное волновое уравнение для заряженной 
частицы со спином 2 во внешнем электромагнитном поле может быть сведено к виду 30-ком-
понентного уравнения, но с дополнительным членом взаимодействия, интерпретируемым как 
аномальный магнитный момент. 

Известно [5–8], что в релятивистской теории любой массивной частицы должен существо-
вать нерелятивистский предел. Наиболее известными и разработанными [8] являются случаи 
полей спинов 1/2 и 1. До настоящего времени вопрос о паулиевском уравнении для частицы  
со спином 2 не исследовался. В настоящей работе соответствующее нерелятивистское волновое 
уравнение Паули для частицы со спином 2 найдено (реальными физическими частицами с таким 
спином являются короткоживущие мезоны). При этом использован формализм релятивистских 
волновых уравнений первого порядка, учтено присутствие внешнего электромагнитного поля. 

Исходим из релятивистского волнового уравнения [5–7] 

 ( ) 0D Mµ µΓ + Y =  (1)

( 1)c= =  для частицы массой M и спином 2,s =  заданного относительно 30-компонентной функ-
ции Ψ,  функция Ψ может быть представлена набором тензорных полей 0Y , µY , Ψ(μν), [ ]ρ shY , 
где 0Y  – 4-скаляр; µY  – 4-вектор; Ψ(μν) – симметричный тензор второго ранга с нулевым следом, 
т. е. Ψ(μν) = Ψ(νμ), Ψ(μμ) = 0,  Ψρ(ση) – тензор третьего ранга, удовлетворяющий условиям 

 [ ] [ ] [ ] [ ] [ ] [ ]0 0µ nl µ ln µ µn µ nl l µn n lµY = −Y , Y = , Y + Y +Y = . (2)

В уравнении (1) µΓ  – четверка постоянных 30×30-матриц, явный вид которых следующий  
(в пространстве Минковского используем метрику с мнимой единицей): 

 
0 0 ( ) ( ) ( ) [ ] [ ] ( )1 2( ) ( ) 2( )

32
e e e e e e,µ µ, n, µn µn ,n nl ,n µl n µl , nl

µΓ = + − − − + .
 

 (3)

В (3) A Be ,  – элементы полной матричной алгебры [5–7], определяемые соотношениями 
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 ( )A B A B C D A D
CD A C BD B Ce e e e, , , ,

, ,= δ δ , = δ ,

где A B,δ  – обобщенные символы кронекера. Минимальные полиномы [5–7] приведенных ма-
триц µΓ  задаются в виде  3 2( ) (( ) 1) 0µ µΓ Γ − =  (по µ нет суммирования). Уравнение (1) представим  
в форме системы тензорных уравнений. При этом удобно разбить составляющие волновой функ-
ции на три группы: ,+Y  −Y  и 0Y : 

 0 0P P P+ + − −Y = Y, Y = Y, Y = Y,

где проективные операторы 0 ,P  P+ и P− равны 

 
4

0 41P = −Γ ,
  

3
4 4

1 ( 1)
2

P+ = Γ Γ + , 3
4 4

1 ( 1)
2

P− = Γ Γ − .
 

(4)

Функции 0 ,Y  +Y  и −Y  в явной тензорной форме определяются так:

 

0

4

(44)

(4 )
0

(44)
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[ 4] [ 4]
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3
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2
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 
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 
 
 
 
 
 
 
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 
 
 
 
 
 
   

Y
Y
Y

− δ Y

Y
Y = ,

Y
Y
Y

Y −Y

Y  

(5)

 

( ) (44) [ 4] [ 4]

( )

[ 4] [ 4] ( ) (44)

0
0
0

1 1( ) ( ) ( )
3 2

01 .02
0
0

2 1 1[ ( ) ( )( )]
2 32

0

kn kn k n n k

k n n k kn kn

+ −

 
 
 
 
 
 Y + δ Y + − Y +Y
 
 
 Y =  
 
 
 
 
 

Y + Y + − Y + δ Y 
 
     

(6)

При получении нерелятивистского уравнения для частицы со спином 2 будем исходить из пред-
положения, что составляющие функции +Y  являются большими, тогда как составляющие функции 

−Y  являются малыми [9]. В этом случае большими являются следующие комбинации функций:

 
( ) (44) [ 4] [ 4]

1( ) и ( )
3kn kn k n n kY + δ Y Y +Y .

Малыми будем также полагать и составляющие функции 0.Y  Обратимся к исходной системе 
тензорных уравнений, эквивалентной матричному уравнению (1): 



23

0 0 ( )
1 1 20 0

32 2
D M D D Mµ µ µ n nµ µY + Y = , Y − Y + Y = ,

 
[ ] [ ] ( )

1 1 1( ) ( ) 0
26 2

D D D D D Mρ s s ρ ρs n n n ρ ns n s nρ ρsY + Y − δ Y − Y + Y + Y = ,
  

(7)

( ) ( ) ( ) ( ) [ ]
1 1 1( ) 0

3 32
D D D D Mβ hl l βh hl ρ ρβ hβ ρ ρl h lβY − Y + δ Y − δ Y + Y = .

Произведем расщепление уравнений (7) по составляющим вида (4)–(6): 

 

4 4 0

0 ( ) 4 (4 )

4 0 ( 4) 4 (44) 4

4 4

[ ] [ ] 4 [ 4] [ 4] ( )

4 4 [ 4] 4[ ]

1 1 0,
2 2

1 2 2 0
3 32

1 2 2 0,
3 32

1 1{ ( )}
26

1 1( ) ( ) 0
2 2

1 1( ) ( )
6 2

c c

k b bk k k

b b

a b b a ab c c

c a cb b ca a b b a ab

a a c a c ca

D D M

D D D M

D D D M

D D D D

D D M

D D D

Y + Y + Y =

Y − Y − Y + Y = ,

Y − Y − Y + Y =

Y + Y − δ Y + Y −

Y +Y + Y +Y + Y = ,

Y + Y − Y +Y − 4 4[ 4] ( 4)

4 4 4[ 4] (44)

( ) ( ) ( ) 4 ( 4)

( ) 4 ( 4) [ ]

4 ( ) ( 4) ( 4) 4 (44) [ 4]

4 ( 4)

1 0
2

1 (3 ) 2 0,
2 6
1 1{ ( )

32
1 ( )} 0
3

1 1{ ( )} 0
32

1 2(
32

a a

b b c c

r kn n kr kn c cr r

kr c cn n k nr

kn n k kn c c k n

n n

D M

D D D M

D D D D

D D M

D D D D M

D D

Y + Y = ,

Y − Y − Y + Y =

Y − Y + δ Y + Y −

δ Y + Y + Y = ,

Y − Y + δ Y + Y + Y = ,

Y − Y(44) ( ) 4[ 4]
1 ) 0
3 c cn nD M− Y + Y = .

 

(8)

Отсюда комбинированием уравнений получаем 

 

4 ( ) (44) [ 4] [ 4]

[ ] [ ] 4[ 4]

( 4) ( 4) ( 4)

1 1( ){( ) ( )}
3 2

1 2( )
32

1 2 1 2( ) ( ) 0
3 2 36

kn kn k n n k

b k bn b n bk kn b b

k n n k kn b b k n n k kn b b

M D

D D D

D D D D D D

+ Y + δ Y + Y +Y −

Y + Y + δ Y +

Y + Y − δ Y − Y + Y − δ Y = ,
 

(9)

 

4 ( ) (44) [ 4] [ 4]

[ ] [ ] 4[ 4]

( 4) ( 4) ( 4)

1 1( ){( ) ( )}
3 2

1 2( )
32

1 2 1 2( ) ( ) 0
3 2 36
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M D

D D D

D D D D D D
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Y + Y + δ Y +

Y + Y − δ Y + Y + Y − δ Y = .
 

(10)
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кроме того, имеем 

 
0 (44) 4[ 4]

1 1 2 1( ) ( ) 0
2 33 3

k k kM DY − Y + Y +Y = ,
 

(11)

 

4[ 4]

0 (44) ( ) (44)

1( )
3

2 1 1 1 1( ) ( ) 0
3 2 33 3

k k

k b bk bk

M

D D

Y +Y +

Y − Y − Y + δ Y = .
 

(12)

Выделим энергию покоя с помощью следующей подстановки: 4exp( )A AMxY = − F . При этом 
уравнения трансформируются в 
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F − F + F = ,
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(13)

Сохраняются соотношения типа (11), (12): 
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4[ 4] 0 (44) ( ) (44)
1 2 1 1 1 1( ) ( ) ( ) 0

3 2 33 3 2
k k k b bk bkM D DF +F + F − F − F + δ F = .
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Из уравнений (9), (10) выводим 

 

4 ( ) (44) [ 4] [ 4] [ ] [ ]

4[ 4]

( 4) ( 4) ( 4)

1 1 1{( ) ( )} (
3 2 2
2 1 2) ( )
3 36

1 2( ) 0
2 3

kn kn k n n k b k bn b n bk

kn b b k n n k kn b b

k n n k kn b b

D D D

D D D D

D D D

F + δ F + F +F − F + F +

δ F + F + F − δ F −

F + F − δ F = ,
 

(14)

4 ( ) (44) [ 4] [ 4]

[ ] [ ] 4[ 4]

( 4) ( 4) ( 4)

1 1(2 ){( ) ( )}
3 2

1 2( )
32

1 2 1 2( ) ( ) 0
3 2 36

kn kn k n n k

b k bn b n bk kn b b

k n n k kn b b k n n k kn b b

M D

D D D

D D D D D D

− F + δ F − F +F −

F + F + δ F +

F + Y − δ F + F + F − δ F = .

Произведем нерелятивистское приближение в уравнении (14), записанном в форме 

 

4 ( ) (44) [ 4] [ 4]

( 4) ( 4) ( 4)

( 4) ( 4) ( 4)

[ ] ( 4) ( 4)

[ ] ( 4) ( 4)

1 1{( ) ( )}
3 2

1 2 2 2 2{ ( ) ( ) ( )}
3 3 3 36

2( )
3

1 1 1{( )
2 3 2 3 2

1 1 2( )
33 2 3 2

kn kn k n n k

k n n n k k kn b b b

k n n k kn b b

b k bn kn b kb n

n bk kn b nb k

D

D D D

D D D

D

F + δ F + F +F +

F + F + F + F − δ F + F −

F + F − δ F −

F + δ F − δ F +

F + δ F − δ F + δ 4[ 4] ( 4)
2( )} 0

3kn b b−F + F = .
 

(15)

В силу принятых предположений о малости составляющих функций 0 , ,−Y Y  из уравнений 
(13) следует, что 

 

[ 4] [ 4] ( ) (44)

[ 4] [ 4]

4[ 4] ( ) (44)

[ ] ( 4) ( 4) ( ) (44)

( ) (44) ( ) (44)

1 1( ) ( )
32

1 1 1( )
33 2

1 1 1 1{ ( )
33 2 3 2 2

1 1 1 1( ) ( ) (
3 3 3 3

k n n k kn kn

k n n k

k k b bk bk

k nr kn r kr n r kn kn

n kr kr kn c cr cr kr c

D
M

D
M

D D D

F +F ≈ F + δ F ,

F ≈ F ,

F +F ≈ F + δ F ,

F − δ F + δ F ≈ − F + δ F −

F + δ F + δ F + δ F − δ F ( ) (44)
1 )}
3cn cn+ δ F ,

 

(16)

а также 

 

( 4) ( ) (44)

4[ 4] ( 4) ( ) (44)

2 1 2 1( )
3 3 3
2 1 1( )

3 33 2

k k b bk bk

n n c cn cn

D
M

D
M

F + F ≈ F + δ F ,

F − F ≈ F + δ F ,
 

(17)

откуда в свою очередь имеем 
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4[ 4] ( 4) ( ) (44)

1 2 2 1 1( )
3 33 3 2

k k k b bk bkD
M

F −F + F ≈ F + δ F .
 

(18)

кроме того, 

 

( 4) 4[ 4] [ 4] [ 4] [ 4]

( ) (44)

1 1 1 1 ( )
6 2 2 2 2

1 1( )
2 3

n n n c n c c n c c n

c cn cn

D D
M M

D
M

F − F − F ≈ F ≈ F +F ≈

F + δ F ,
 

(19)

значит, 

( 4) ( ) (44)
1 1( ) 0

3n c cn cn nD
M

F ≈ F + δ F ,F ≈ ,

 
4( 4) ( ) (44)

1 1( )
32

n c cn cnD
M

F ≈ F + δ F .
 

(20)

С учетом соотношений (16)–(20) нерелятивистское уравнение для частицы со спином 2 в при-
ближении Паули, получаемое из (15), принимает вид

 

4 ( ) (44) ( ) (44)

( ) (44) ( ) (44)

1 1 1( ) ( )
3 2 3

1 1( ) ( );
4 3 4 3

kn kn b b kn kn

kbc c bn bn nbc c bk bk

D D D
M

ie ieB B
M M

F + δ F = F + δ F −

e F + δ F − e F + δ F
 

(21)

[ ]ieF A Aµn µ n n µ− = ∂ − ∂  – тензор электромагнитного поля; [ ]ab abc cF B= e . Учитывая, что 

4 4 4 4 4
1

tD ieA A i
i

= ∂ − , ∂ = ∂ , = ϕ (ϕ – скалярный потенциал электромагнитного поля), уравне-
нию (21) можно придать форму 

( ) (44) ( ) (44)

( ) (44) ( ) (44)

1 1 1( )
3 2 3

1 1
4 3 4 3

t kn kn b b kn kn

kcb c bn bn ncb c bk bk

i e D D
M

ie ieB B
M M

   
   
   
   

   
   
   
   

∂ − ϕ F + δ F = − F + δ F −

e F + δ F − e F + δ F .

В свою очередь, функция 1
( ) (44)3( )kn knF + δ F  представима в виде (для краткости круглые 

скобки как напоминание симметричности по двум индексам опускаем) 

44
1 1( ) ( ).
3 3kn kn kn kn kn ccY = F + δ F = F − δ F

Составляющие этого симметричного тензора можно перечислить: 

1 23 2 31 3 12( )kn j jY = Y , , Y = Y , Y = Y , Y = Y ,′Y  
11 22 331 2 3 3 2 3 0= Y , = Y , = Y , + + = .′ ′ ′ ′ ′ ′Y Y Y Y Y Y

Уравнение Паули для этих шести (фактически пяти независимых) компонент выглядит так: 

 
1( ) ( );

2 4t kn b b kn kcb c bn ncb c bk
iei e D D B B

M M
∂ − ϕ Y = − Y − e Y + e Y

 
(22)

формально в (22) имеем 6 уравнений. Однако можно заметить, что суммируя эти шесть уравне-
ний по k и n, получим ноль: 

1( ) ( ) 0 0
2 4t kk b b kk kcb c bk kcb c bk

iei e D D B B
M M

∂ − ϕ Y = − Y − e Y + e Y ⇒ = .

В более детальном виде систему уравнений можно переписать следующим образом:

2 2 3 31 1
1( ) ( )

2 2t b b
iei e D D B B

M M
∂ − ϕ = − − Y − Y ,′ ′Y Y



3 3 1 12 2
1( ) ( )

2 2t b b
iei e D D B B

M M
∂ − ϕ = − − Y − Y ,′ ′Y Y

 

1 1 2 23 3
1( ) ( )

2 2t b b
iei e D D B B

M M
∂ − ϕ = − − Y − Y ,′ ′Y Y

 

[ ]1 1 1 2 3 3 22 3
1( ) ( ) ( )

2 4t b b
iei e D D B B B

M M
∂ − ϕ Y = − Y − − − Y − Y ,′ ′Y Y

 

[ ]2 2 2 3 1 1 33 1
1( ) ( ) ( )

2 4t b b
iei e D D B B B

M M
∂ − ϕ Y = − Y − − − Y − Y ,′ ′Y Y

 

[ ]3 3 3 1 2 2 11 2
1( ) ( ) ( )

2 4t b b
iei e D D B B B

M M
∂ − ϕ Y = − Y − − − Y − Y .′ ′Y Y

Отмечаем, что существенное зацепление отдельных уравнений происходит только во внеш-
нем магнитном поле. Можно показать, что если в явном виде оставить в уравнениях только пять 
независимых компонент, то дополнительный член взаимодействия для частицы с внешним маг-
нитным полем представим в виде скалярного произведения вектора магнитного поля B и векто-
ра спина S (последний реализуется при этом 5-мерными матрицами).

Работа выполнена при поддержке Белорусского фонда фундаментальных исследований 
(грант Ф13-146). 
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NON-RELATIVISTIC APPROXIMATION IN THE THEORY OF A SPIN 2 PARTICLE

Summary
in the 30-component first-order wave equation (Fedorov, 1951) for a massive spin 2 particle, a non-relativistic approximation 

is performed. The quantum-mechanical equation of Pauli type for a spin 2 particle in the presence of an external electromagnetic 
field is derived. The non-relativistic wave function is a symmetric irreducible 2-rank tensor with five independent components. 
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В работе [1] нами частично рассмотрено распространение постоянных солитонов в отрица-
тельных средах [2; 3]. В данном сообщении исследованы основные особенности свойств пере-
менных солитонов в таких средах.

Для краткости ограничимся случаем одномерных пространственных солитонов. При этом 
имеем следующее нелинейное уравнение Шредингера [4]:

2
2

02
0

0.
2

E i E i E E
z k x

∂ ∂
+ + β =

∂ ∂

Здесь 0k  – постоянная распространения среды; 0β  – параметр нелинейности. Полагая элек-
трическое поле 0 ,E A= ψ  2

0 0Aβ = β  и для отрицательных сред 0 ,k = −s  получаем следующее 
уравнение:

 

2
2

2 0.
2
i i

z x
∂ψ ∂ ψ

− + β ψ ψ =
∂ s ∂  

(1)

Ищем решение этого уравнения в форме переменного гауссова пучка

 

2 2

1 2 2 2
0 0

exp .x xi i
x f x g

 
ψ = γ − γ − +  

   
(2)

Здесь 1 2, , ,f gγ γ  – функции от z. Подставляя (2) в уравнение (1), получаем следующую систе-
му уравнений:

1 2
12 0,
f

′γ + β − βγ + =
a

 
2

1 0;
g

′γ − =
a  

(3)

 

4 0,f
f g
′
− =
a  

(4)

 
2 2 2

1 1 1 0.
2
g

ff g g
′

− + +β =
a a  

(5)

Здесь 2
0 ,xa = s  а штрих означает производную по z.

Сравнивая уравнения (3), (4) с аналогичными уравнениями обычных сред [5], заключаем, что 
функция g(z) имеет в данном случае противоположный знак. Это означает, что фазовый фронт 
солитона распространяется в отрицательных средах в направлении, противоположном направ-
лению распространения самого солитона, что характерно для любых импульсов в отрицатель-
ных средах.

Из уравнений (4), (5) получаем следующее уравнение относительно функции f, определяю-
щей поперечный размер солитона:



2 16 12 .ff
f f
′  ′′ = + + aβ a  

Решение этого уравнения сводится к функции [5] 

 

1/2

0 0
00

4 ln ,ff f f f f
ff

 ′ = − + aβ a    
(6)

где 0 (0).f f=  При этом из уравнения (4) получаем
1/2

0 0 0
0

ln ,fg f f f f f f
f

−
 

= − + aβ 
 

к сожалению, уравнение (6) это дифференциальное уравнение, которое не имеет решения 
в известных функциях. Его решение может быть найдено только приближенно и представлено 

через cos 
0

4cоs .z
f

 
−aβ  a 

 Это означает, что в отрицательных нелинейных средах возможно рас-

пространение пространственных переменных солитонов при условии, что и нелинейность тоже 
должна быть отрицательной, а именно 0.β
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PROPAGATION OF SOLITONS IN NEGATIVE MEDIA

Summary

Some properties of solitons in negative media are investigated. it is shown that a soliton is an oscillating momentum.
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В последнее время вынужденное комбинационное рассеяние (ВкР) широко используется для 
преобразования частоты лазерного излучения. При этом для оптимизации создаваемой систе-
мы применяются теоретические модели, неизбежно включающие упрощающие предположения.  
В частности, часто используются уравнения переноса интенсивностей пучков накачки и стоксова 
излучения, при этом действие процесса ВкР на заселенности уровней колебательного перехода, 
на котором происходит ВкР, не учитывается. Данное сообщение посвящено определению усло-
вий применимости такого подхода и построению простейшей модели учета действия ВкР про-
цесса на заселенности уровней рассеивающих центров, если этим действием пренебречь нельзя.

Случай однонаправленных пучков. Если направления пучков накачки и стоксова излуче-
ния совпадают, то часто ВкР взаимодействие между ними может быть описано системой урав-
нений [1–4]

 
1 ,s s

p s s s
s

I I gI I k I
u t z

∂ ∂
+ = −

∂ ∂  
(1)

 

1 ,p p
p s p p

p

I I
g I I k I

u t z
∂ ∂

′+ = − −
∂ ∂  

(2)

где Ii, иi и ki – интенсивности, групповые скорости и коэффициенты потерь накачки (i = p) и сток-
сова излучения (i = s); g – коэффициент ВкР усиления / ,s pg g′ = l l  λi – длины волн.

как следует из процедуры вывода уравнений (1), ими обоснованно можно пользоваться в тех  
случаях, когда поперечное сечение пучка накачки не очень мало и его изменением на длине рас-
сеивающей среды можно пренебречь, когда спектральная ширина излучения накачки значитель-
но меньше спектральной ширины колебательного перехода, на котором происходит комбинацион-
ное рассеяние (кР), и когда, как уже отмечалось, можно пренебречь действием процесса ВкР на 
распределение рассеивающих центров по уровням рабочего колебательного перехода. Последнее 
в некоторых случаях может быть недопустимым и играть важную роль.

В наиболее часто практически реализуемых случаях частоты накачки и стоксова излучения 
находятся в области прозрачности используемых сред. При этом условии действие ВкР процесса 
на заселенности уровней рассеивающих центров часто может быть описано системой уравнений [3]:

 
0

1

14im ( ),dq U q q
dt T

= ρ − −
 

(3)

 2

1( ) ,d iU q i
dt T

⊗ρ
= − − D ρ

 
(4) 

где q = q1 – q2 – разность заселенностей уровней рассеивающего центра, между которыми проис-
ходит кР переход; ρ – недиагональный элемент квантовомеханической матрицы плотности, со-
ответствующий рассматриваемому переходу (величина, пропорциональная ВкР индуцирован-
ному дипольному моменту); т1 – время релаксации разности заселенностей до равновесной q0,  
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обычно называемого временем продольной релаксации; т2 – время релаксации возбуждения пе-
рехода, т. е. время поперечной релаксации; 2 ( )p s cD = p n − n − W  – отстройка разности несущих 
частот νi накачки и стоксова излучения от частоты Ω (в см–1) колебания, на котором происходит 
ВкР, и ˆ / .p sU E E h= β

 
  Здесь еi – амплитуды полей накачки и стокса; h – постоянная Планка;  

β – тензор кР. При выводе уравнений (3) и (4) использовано предположение, что изменениями 
амплитуд еi на времени поперечной релаксации т2 можно пренебречь.

Уравнение (4) использовано при выводе уравнений (1) и (2) из более общих уравнений для 
амплитуд еi взаимодействующих полей [1–3]. При этом предположено, что можно, во-первых, 
пренебречь изменениями ρ на времени поперечной релаксации т2 и, во-вторых, положить q = q0, 
т. е. пренебречь первым слагаемым в правой части уравнения (3), учитывающим действие про-
цесса ВкР на заселенности уровней рассеивающих центров. Так как т2 обычно значительно 
меньше т1, то области применимости этих предположений могут значительно различаться, при-
чем область применимости первого всегда шире, чем второго. В области первого предположения 
уравнение (3) принимает вид
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где
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– вероятность перехода рассеивающего центра между уровнями 1 и 2, вызванного ВкР процес-
сом. В ситуациях, когда первое предположение выполняется, а второе нет, уравнения (1) и (2) 
следует дополнить уравнением (5), заменив при этом параметр g на gq / q0.

Из простых соображений ясно, что параметры g и B жестко связаны между собой. Действи-
тельно, из процедуры вывода уравнений (1) и (2) следует [1–3], что имеет место соотношение
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2

0 2
2

| |2 ,
1 ( )

p S
T UgI I Nq h

T
= n

+ D  
(7)

в котором N – плотность рассеивающих центров и ns – показатель преломления. Из (7) и (6) по-
лучается формула

 0/ ,p s sB gI I h Nq= n  (8)

связывающая вероятность ВкР перехода В с величинами, измеряемыми в экспериментах по ис-
следованиям ВкР.

Из уравнения (5) следует, что действием ВкР процесса на заселенности уровней рассеиваю-
щих центров можно пренебречь тогда, когда максимальное значение вероятности В удовлетво- 
ряет условию ВмT1 ^ 1, или, что то же самое, когда ( )p s мI I  ^ 0 1/ .sh Nq gTn  Из уравнений (1) и (2) 
следует, что в стационарном режиме произведение IpIs имеет максимальное значение в области, 
где /s p p sI I= l l  и, соответственно, 2

м( ) / 4 .p s L p sI I I= l l  Здесь IL – интенсивность накачки на 
входе в ВкР среду. Приведенные соотношения определяют область интенсивностей IL, в которой 
при описании стационарного ВкР усиления можно полагать q = q0. Они применимы и в случае 
импульсной накачки, если различием скоростей ui можно пренебречь. В этом случае под IL сле-
дует понимать интенсивность в максимуме импульса накачки

ВКР лазер. В ВкР лазерах рассеивающая среда находится в резонаторе и при продольной на-
качке ВкР преобразование описывается уравнениями [4–6]
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где iI ± – интенсивности пучков встречных направлений, переходящие друг в друга на зеркалах 
резонатора. В уравнении (8) в этом случае под Ii следует понимать суммы интенсивностей пуч-
ков противоположных направлений, т. е. полагать .i i iI I I+ −= +

Пользуясь уравнениями (9), (10) и соотношением (8) нетрудно оценить условия, когда в этом 
случае Вм ^ 1 / т1, и следовательно, действием ВкР процесса на заселенности уровней колеба-
тельного перехода можно пренебречь. Проведем такую оценку для случая стационарной гене-
рации простейшего ВкР лазера, т. е. при предположениях, что зеркала расположены на торцах 
рассеивающей среды, входное зеркало (зеркало 1) полностью прозрачно для излучения накачки 
и полностью отражает стоксову компоненту, а выходное (зеркало 2) полностью отражает накач-
ку и имеет коэффициент отражения Rs на частоте стокса. При этих предположениях граничные 
условия имеют вид

 1 2 2 1 1 2 2
, , , ,p L p p s s s s sI I I I I I I R I+ − + + − − += = = =  (11)

где IL – интенсивность излучения накачки, подводимая к входному зеркалу ВкР лазера. 
С учетом (11) из уравнения (9) при / 0sI t±δ δ =  следует, что p sglI = γ  и ( )1 2 ,s s sI R I

±± ±=  где 

( ) /p p pI I I dz l+ −= +∫  – средняя интенсивность накачки; l – длина среды; lns s sk l Rγ = −  – ко-
эффициент полных потерь стоксова излучения. Используя приведенные равенства нетрудно по-
казать, что при Rs > 0,5 интенсивности s s sI I I+ −= +  стоксова излучения на торцах рассеивающей 
среды различаются меньше, чем на 6 %, а следовательно, зависимостью Is от z при Rs > 0,5, как 
правило, можно пренебречь. В таких случаях из уравнения (10) с учетом соответствующих гра-
ничных условий получается соотношение

 [1 exp2 ( )] ( ) / ,L s p s p sI l g I k g I k g′ ′− − − = + γ  (12)

определяющее интенсивность Is стоксова излучения в резонаторе. Определив Is из (12), по фор-
мулам

 1
2(1 )p s LI b I= +   и  2

2 ,p s LI b I=  (13)

где exp ( ),s s pb l g I k′= − −  нетрудно найти и интенсивности накачки 
ipI  на торцах рассеивающей 

среды, а следовательно, и значения величины gIpIs, входящей в определение вероятности ВкР 
перехода В. В других точках рассеивающей среды произведение IрIs имеет значения, промежу-
точные между 

1p sI I  и 
2

,p sI I  при этом всегда 
1 2

.p s p sI I I I>
Из (12) и (13) следует, что когда IL в два и больше раз превышает пороговое значение / ,th sI gl= γ  

то с высокой точностью на входном торце рассеивающей среды 
1

,p LI I=  ( / ) /s p s L sI I= l l γ   
и 2

1 02 / ,p L sB gI hc Nq= l γ  где ln .s sRγ ≈ −  Соответственно, условие допустимости пренебре-
жения действием процесса ВкР на заселенности уровней в этом случае имеет вид неравенства  

2
LI  ^ 0 1/ 2 .s phc Nq gTγ l  При оценках предположено, что внутренними потерями ki можно пре-

небречь.
Пользуясь полученными соотношениями, проведем численную оценку В1 для ВкР лазера, 

рассеивающей средой в котором является нитрат бария Ba(NO3)2, λp = 1,064 мкм и рассеяние 
происходит на колебании с Ω = 1047 см–1 и временем поперечной релаксации т2 = 1,3 · 10–11 с [7].  
В этом случае g = 11 см/Гвт, q0 = 1 и N = 0,74 · 1022 см–3. Плотность рассеивающих центров  
N определена с использованием удельного веса кристалла, равного 3,24 г/см3 [7], и атомного веса 
молекулы Ba(NO3)2, равного 261. С учетом приведенных значений параметров вероятность пере-
хода В1 = 0,75 · 10–11 2 /L sI γ  с–1, где IL следует брать в ваттах на см2. Отсюда при накачках порядка 
108 Вт/см2 (что вообще-то трудно реализуемо на практике в стационарном режиме) и Rs = 0,9 
вероятность В1 достигает значения 1,5 · 106 с–1. В твердотельных средах это, по-видимому, зна-
чительно меньше 1 / т1 (к сожалению, точное значение т1 нам не известно), а следовательно, пер-
вым слагаемым в правой части уравнения (5), как правило, можно пренебречь и положить q = q0. 
При Rs = 0,5 и использованных выше других параметрах В1 = 2,3 · 105 с–1, т. е. в 6,5 раз меньше, 
чем при Rs = 0,9.



Заключение. Показано, что в широкой области интенсивностей излучения накачки для опи-
сания ВкР в твердотельных средах можно пользоваться уравнениями переноса интенсивности 
и действие процесса ВкР на заселенности уровней колебательного перехода, на котором проис-
ходит ВкР, считать пренебрежимо малым. Построен простой метод учета этого действия в об-
ласти, в которой условия его малости не выполнены.
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CONDITIONS OF APPLICATION OF THE INTENSITY TRANSFER EQUATION TO  
THE SRS DESCRIPTION

Summary

it is shown that the equations of intensity transfer can be used for describing the stimulated Raman scattering (SRS)  
in solids in a wide range of pump radiation intensities, and that the effect of the stimulated Raman scattering on the population of 
vibrational transition levels, on which SRS occurs, can be considered negligible. A simple method is developed for taking into 
account this effect in the region where it must not be neglected.
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Введение. Электронно-колебательное взаимодействие в условиях резонанса с участием воз- 
бужденных электронных состояний S2 и S1 (вибронный аналог сложного резонанса Ферми) экс-
периментально тщательно исследовано Весселем и Мак клюром [1]. Ими обнаружено, что в низко-
температурных спектрах поглощения молекул нафталина и его дейтерированного производного, 
внедренных в качестве примесного центра в кристаллы дурола и ксилола, вместо ожидаемой 
одной линии 0–0-перехода во второе синглетное состояние S0 →	S2 (или его 0–1-колебательного 
повторения) наблюдается конгломерат нерегулярно расположенных узких линий с числом ком-
понент 30–50. Вибронная связь состояний S2 и S1 характерна и для других ароматических поли-
циклических соединений [2; 3]. Аналогичные закономерности наблюдаются в низкотемператур-
ных спектрах поглощения (возбуждения флуоресценции) молекул класса порфиринов, у ряда со-
единений которого 0–0-переход S0 →	S2 также распределен по большому (~30) числу линий [4; 5].

Расчет сложных спектров, возникающих в результате вибронного взаимодействия, в прин-
ципе, возможен на основе методов квантовой химии. Однако решение этой задачи сильно ос-
ложняется требованием высокой точности расчета электронных и колебательных состояний, 
необходимой для выполнения условия резонанса. кроме того, экспериментальные данные сви-
детельствуют о существенном влиянии окружения примесной молекулы на наблюдаемое рас-
пределение интенсивности линий, и интервал энергии между электронными уровнями S2 и S1 
является своеобразным параметром модуляции резонанса [4; 5]. Поэтому может быть сформу-
лирована обратная задача, которая предусматривает определение из экспериментальных данных 
матричных элементов резонансных вибронных взаимодействий. Следует отметить, что анало-
гичная обратная задача актуальна для описания ряда других явлений, характеризуемых близо-
стью уровней различной физической природы, например, внутримолекулярного перераспреде-
ления колебательной энергии [6] (сложный резонанс Ферми).

Прямая и обратная задачи. С квантово-механической точки зрения для рассмотрения слож-
ного резонанса Ферми или его вибронного аналога существенно наличие точного или прибли-
женного вырождения состояний F1 и Fk (k = 2, 3, …, n, n ≥ 3) и «взаимодействия» между ними за 
счет возмущения Ĥ(1). Состояние F1 выделено в связи с тем, что предполагается, что только один 
переход из начального (основного) состояния F0 → F1 является разрешенным, а остальные пере-
ходы F0 → Fk запрещены. Состояние F1 называют «светлым» (bright), а состояния Fk – «темны-
ми» (dark). 

Для описания резонансных взаимодействий будем использовать линейный вариационный 
метод, в рамках которого волновые функции возмущенных состояний Yk представляются как 

 1 n
mk mmk C= FY =∑  (1)

(базисные функции Fm полагаем действительными, тогда матрица C, составленная из коэффи- 
циентов Cmk, будет ортогональной, C 

–1 = Ct, индекс t означает транспонирование).
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Прямая задача состоит в вычислении матричных элементов <Fk|Ĥ|Fm> (Ĥ = Ĥ(0) + Ĥ(1) – га-
мильтониан системы), решении секулярной проблемы 

HC = CE, E = diag(e1
(calc), e2

(calc), …, en
(calc))

и вычислении интенсивности переходов F0 → Yk, пропорциональной квадрату матричного эле-
мента <Yk|М|F0> (М – дипольный момент молекулы). Так как разрешен только переход F0 → F1, 
относительная интенсивность переходов в результирующие состояния F0 → Yk, Ik

(calc) =  
|<Yk|М|F0>|2 / |<F1|М|F0>|2, выражается через элементы первой строки матрицы C, Ik

(calc) = (C1k)
2 

(k = 1, 2, …, n). 
В дальнейшем будем считать, что действительная матрица гамильтониана H размерностью 

n × n может быть представлена в следующем (каноническом) виде:

 

0 , 
tB

B A
H

 
 
 

=
 

(2)

где A = diag(a1, a2, …, an–1) – диагональная матрица; B – вектор размерности n – 1; Bt = (b1, b2 ,…, bn–1);  
bi = <F1|Ĥ

(1)|Fi+1> – матричные элементы связи (i = 1, 2, …, n – 1). канонический вид матри- 
цы H предполагает, что элементами <Fi|Ĥ

(1)|Fi′ > при i ≠ i′ можно пренебречь, а с учетом  
приближенного равенства <Fi+1|Ĥ|Fi+1> – <F1|Ĥ|F1> ≈ <Fi+1|Ĥ

0|Fi+1> – <F1|Ĥ
0|F1> можно тракто-

вать ai как энергии невозмущенных «темных» состояний. 
Обратная задача может быть сформулирована следующим образом: основываясь на экспе-

риментальных данных определить энергии невозмущенных уровней ai и матричные элементы 
связи bi. число указанных величин n – 1 + n – 1 = 2n – 2. что касается данных эксперимента, то из 
них известно положение sk и интенсивность Ik′	n линий конгломерата, всего 2n величин. Однако, 
во-первых, сумма теоретических интенсивностей нормирована на 1, cal(

1 1
c) 2

1( )  1 n n
k kk kI C= == =∑ ∑  

(как следствие ортогональности матрицы C). Этому отвечает ( )
1

obs  1 ,n
kk I= =∑  где Ik

(obs) – соответ-
ствующие нормированные экспериментальные величины, obs( )

1 .  / n
k k mmI I I=′ ′= ∑  кроме того, энер-

гия невозмущенного уровня F1 принята за начало отсчета, поэтому H11 = 0, и с учетом H = C E Ct 
должно иметь место равенство ( ) (calc 2 ca )lc calc( )

1 11  .(  0)  k
n n
k kk k ke C e I= = ==∑ ∑  Этому соответствует то,  

что «центр тяжести» наблюдаемого конгломерата ob(
1

s
 

) n
m m mg I== s∑  должен отождествляться  

с положением уровня энергии состояния F1 относительно основного состояния F0, и для энергий  
ek

(obs) относительно «центра тяжести» g, ek
(calc) = sk – g, выполняется соотношение obs obs( ) ( )

1   0.n
k kk e I= =∑  

Таким образом, на экспериментальные величины sk и Ik′ наложены два дополнительных усло-
вия, т. е. из наблюдаемых величин независимы только 2n – 2. Отсюда следует, что обратная за-
дача должна иметь однозначное решение. 

Необходимо отметить, что обратная задача выглядит достаточно необычно и первоначально 
для ее решения (с использованием данных для молекулы нафталина) применялся метод проб  
и ошибок [1], причем критерием подгонки параметров ai и bi служило совпадение интенсивно-
стей рассчитанного и наблюдаемого спектра. В работе [7] использовался метод функции Грина 
(для определения спин-орбитальной связи между ровибронными состояниями молекулы пира-
зина), который в принципе может дать точное решение, однако его недостатком является зависи-
мость от произвольно выбираемой «демпфирующей» полуширины линий [8; 9]. 

Рассматриваемую задачу называют еще обратной диагонализацией, так как величины ai  
и bi будут известны, если найдено решение уравнения H = C E Ct. При этом предполагается, 
что диагональная матрица E состоит из наблюдаемых энергий уровней, E = diag(e1

(obs), e2
(obs), …,  

en
(obs)), а элементы первой строки матрицы C удовлетворяют условию (C1k)

2 = Ik
(obs). В [10; 11] 

разработан точный алгебраический метод решения этой задачи. Алгоритм существенным об- 
разом базируется на использовании преобразований подобия Xα, и в качестве Xα берутся матрицы 
собственных векторов действительных матриц частного вида, элементы которых строятся из 
комбинаций ek

(obs) и Ik
(obs). В настоящей работе будет показано, что такого рода преобразования 

подобия могут быть построены без использования процедуры диагонализации, а только с помощью 
элементарных вращений Якоби. 
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Преобразования подобия на основе вращений Якоби. Первый этап алгоритма. кроме 
функций Yk (1) мы можем рассматривать функции 

  1 ,n
k mk mm X=Q = F∑  (3)

так что матрица X, составленная из коэффициентов Xmk ортогональная; таких наборов функций Qk,  
конечно, бесконечное количество. Отличие функций Qk от функций Yk состоит в том, что в об-
щем случае матрица гамильтониана Ĥ на функциях Qk, <Qk|Ĥ|Qk′>, не имеет диагонального вида, 
и поэтому ее элементы не могут быть непосредственно соотнесены с наблюдаемыми энергиями. 
Это верно уже в силу того, что наблюдается n переходов с энергиями ek

(obs), а для задания сим-
метричной матрицы <Qk|Ĥ|Qk′> необходимо n(n + 1) / 2 величин. Наложим теперь на функции 
(3) требование X1k = C1k (k = 1, 2, …, n), т. е. пусть первая строка матриц X и C совпадает. Тогда 
функции Qk и Yk различаются линейными комбинациями функций «темных» состояний. Так 
как «светлым» является только состояние F1, то переходы F0 → Qk имеют такую же интенсив-
ность, что и переходы F0 → Yk. Это обстоятельство и будет использоваться нами для нахожде-
ния алгоритма решения поставленной обратной задачи. 

Обратимся к поиску преобразования X, которое обеспечивает выполнение условия (X1k)
2 = Ik

(obs). 
Рассмотрим матрицу X1 в виде элементарного вращения Якоби
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Этому преобразованию соответствуют преобразованные функции Q1 и W2:
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Определим параметры c1 и s1 как

 
1

1
( )
1 , Ic =  

)
1

(1
11 ;  s I−=  (6)

здесь для большей симметрии с нижеприведенными формулами обозначения для интенсивно-
стей изменены: ( b(1) o s) .kk II ≡  Из (5), (6) следует, что, во-первых, переход F0 → Q1 имеет такую же 
интенсивность, что и переход F0 → Y1, и поэтому в дальнейшем достаточно искать преобра-
зования, которые оставляли бы неизменной функцию Q1, но затрагивали бы только функции 
W2, F3, …, Fn. Во-вторых, из (5), (6) видно, что оставшаяся часть интенсивности, (1)

1 ,1 – I  сосре-
доточена в переходе F0 → W2, и его следует считать источником заимствования в остальные пе-
реходы. Таким образом, теперь нужно искать перераспределение интенсивности от этого перехо-
да в переходы в состояния Q2, Q3, …, Qn, так что их относительная интенсивность совпадала бы  
с относительной интенсивностью переходов в состояния Y2, Y3, …, Yn. Тем самым рассматрива-
емая обратная задача о заимствовании интенсивности от одного перехода F0 → F1 в n переходов 
свелась к задаче о заимствовании интенсивности от одного перехода F0 → W2 в n – 1 переход. 

Определим новые относительные интенсивности (2) (1) (1)
1 / 1 – ( )k kI I I=  для k = 2, 3, …, n с вы-

полнением нормировки (2)
2 1 .n

kk I= =∑
По аналогии с (4) рассмотрим матрицу преобразования X2
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и определим с2 и s2 следующим образом:
(2)
22  ,Iс =  

(
2

2)
2 1 .Is −=

Преобразованию (7) соответствуют преобразованные функции

2 2 2 2 3
3 2 2 2 3
   – ,
    .
с s
s c

′Q = W F
′W = W + F

В свою очередь произведению матриц X1X2 отвечают функции

Q2 = с2(s1F1 + c1F2) – s2F3,  
W3 = s2(s1F1 + c1F2) + c2F3. 

Интенсивность перехода F0 → Q2 определяется величиной c2s1, которая равна

( )(2) (1) (1) (1) (1) (1) (obs)
2 1 2 1 1 2 22 1 1 / 1 . 1I Ic s I I I I I− = − − = ==

Таким образом, преобразование X1X2 дает две функции Q1 и Q2, так что интенсивности  
I1

(obs) и I2
(obs) переходов F0 → Q1 и F0 → Q2 совпадают с интенсивностями переходов F0 → Y1  

и F0 → Y2. Функция W3 имеет компоненту, пропорциональную F1: 
(2

2
)

1
(1)

2 11 1 s s I I−= − =  
(1) (1) (1) (1) (1) (obs) (obs)
2 1 1 1 2 1 21 / (1 ) 1 1 1 ,I I I I I I I− − − = − − = − −  и тем самым, переход F0 → W3 

можно считать источником дальнейшего перераспределения интенсивности теперь уже в пере- 
ходы в n – 2 состояния Q3, Q4, …, Qn.

Точно также могут быть построены матрицы X3, X4, ..., Xn–1, аналогичные матрицам (4) и (7),  
а их произведение даст матрицу X = X1X2...Xn–1. Матрице преобразования X соответствуют функ-
ции Qk, k = 1, 2, …, n, интенсивность переходов F0 → Qk для которых такая же, как и интенсив-
ность переходов F0 → Yk.

Второй этап алгоритма. После того как матрица X, элементы первой строки которой удов-
летворяют условиям (X1k)

2 = Ik
(obs) и 2

1 1  1 ,( )n
k kX= =∑  построена, умножим равенство Ct H C = E 

слева на X и справа Xt. Результат будет иметь следующий блочный вид:

 
   0 .

t
t t tX C H C X X E X D

D F
= =

 
  
   

(8)

В формуле (8) F – матрица размерностью (n – 1) × (n – 1); D – вектор размерности n – 1; 
Dt = (d1, d2 … dn–1); (X E X 

t)11 = 0 в силу того, что ( ) ( ) ( )
1 1

obs 2 obs obs
1     0.( )k k k k

n n
k ke X e I= == =∑ ∑  По спо-

собу построения преобразования X матрица F – симметричная действительная. 
Сформулируем для матрицы F задачу на собственные значения

 FZ = ZA, (9)

где A = diag(a1, a2, …, an–1) – диагональная матрица. Тогда F = Z A Zt , Zt = Z–1.

Умножая выражения (8) слева на Y и справа на Y 
t, где 

1
 , 

0

0 tY
Z

 
  
 

=  получим

    
0 ( )

,t t t t t
t t

t
Y X C H

Z D
C X Y Y X E X Y

Z D A
= =

 
  
 

т. е. искомое преобразование C найдено, C = Y X, как и матрица H гамильтониана, имею-
щая требуемую структуру (2): H = Y X Е  (Y X)t. Первая строка матрицы C совпадает с первой 
строкой матрицы X, С1k = X1k, и следовательно, требование для интенсивностей выполнено, 
(С1k)

2 = (X1k)
2 = Ik

(obs). Собственные значения ai задачи (9) дают энергии невозмущенных уровней, 
а матричные элементы связи bi вычисляются из уравнения

1  
1  .i j jj i

nb d Z−
==∑



Заключение. Таким образом, нами показано, что обратная задача нахождения энергии не-
возмущенных состояний и матричных элементов связи для матрицы гамильтониана в канониче-
ском виде (2) решается точно на основе алгебраических методов.

Полученный алгоритм реализован нами в виде фортрановской программы. С ее помощью  
и с использованием данных по положению и интенсивности линий в спектрах возбуждения флу-
оресценции в области 0–0-перехода S0 →	S2 трех порфириновых соединений, а именно: мезо- 
тетраазапорфина, мезо-тетрапропилпорфина [4] и 2‚3‚12‚13-тетраметилдибензо[g, q]порфина [5] 
(для двух типов внедрения в поликристаллическую матрицу каждой молекулы) проведены рас-
четы параметров вибронной связи ai и bi. Полученные результаты по энергиям невозмущенных 
колебательных состояний электронного уровня S1 ai и по соответствующим матричным элемен-
там связи с электронным состоянием S2 bi полностью совпали с данными, ранее вычисленными 
на основе алгоритма [10; 11].
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JACOBI ROTATIONS IN THE INVERSE TASK OF DETERMINATION OF VIBRONIC COUPLING 
PARAMETERS AT RESONANCE CONDITIONS

Summary

We have found an exact solution to the task of determination of the energies of the non-perturbed states ai and vibronic 
coupling matrix elements bi that describe the vibronic analogue of the complex Fermi resonance, using the experimental 
data represented by the energies ek

(obs) and the transition intensities Ik
(obs) (k = 1, 2, ..., n) in an observed absorption spectrum. 

The algorithm consists of two stages. At the first stage, the Jacobi rotations are used to construct a similarity transformation 
X with the requirement (X1k)

2 = Ik
(obs) that corresponds to the condition that there is only one non-perturbed “bright” state.  

At the second stage, the algebraic eigenvalue problem for the matrix Xdiag({ek
(obs)})X –1 is employed to find ai and bi values.
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Интерес к производным изотиазола постоянно растет, что связано, прежде всего, с высокой 
биологической активностью этих соединений [1]. На основе изотиазолов получены эффективные 
антибактериальные агенты, иммунодепрессанты, ингибиторы киназ и другие лекарственные 
средства, синтезированы химические средства защиты растений широкого спектра действия  
[2–7]. В ходе предшествующих исследований нами было установлено, что 4,5-дихлоризотиазол-
3-ил(п-толил)кетон является эффективным синергистом инсектицида циперметрина в отноше-
нии колорадского жука [8], а недавно мы впервые показали, что функционально замещенные 
изотиазолы могут быть использованы в качестве лигандов для комплексов палладия(ii), про-
являющих высокую каталитическую активность в процессах кросс-сочетания в водных средах 
[9]. Таким образом, синтез новых производных изотиазола, перспективных для исследования  
в качестве биологически активных агентов и потенциальных лигандов для металлокомплексных 
катализаторов, представляется актуальным.

Цель нашей работы заключалась в получении замещенных арилизотиазол-3-илкетонов, со-
держащих бифенильный или нафтильный остатки, поскольку введение нескольких ароматиче-
ских фрагментов в молекулы производных изотиазола, как правило, увеличивает их биологи-
ческое действие [8]. Наличие бифенильного или нафтильного остатка в изотиазольном лиганде 
способствует также комплексообразованию с палладием и открывает путь к созданию многора-
зовых гетерогенных катализаторов путем нанесения металлокомплексов на различные носители 
и их закрепления на поверхности за счет π–π стекинга [10]. кроме того, с помощью реакций по 
кетогруппе можно получить конъюгаты изотиазольных лигандов с аминогруппами соответству-
ющих реакционноспособных полимеров – основу катализаторов на полимерных носителях.

Целевые замещенные п-бифенил- и 1-нафтилизотиазолилкетоны 1,2 с атомами хлора в по-
ложениях 4,5 гетероцикла мы синтезировали ацилированием соответственно бифенила и на-
фталина 4,5-дихлоризотиазолил-3-карбонилхлоридом 4 в условиях реакции Фриделя–крафтса 
с использованием хлорида алюминия в качестве катализатора. Синтез хлорангидрида 4 путем 
последовательных превращений трихлорэтилена описан нами ранее [11] и недавно усовершен-
ствован [12]. 

Мы обнаружили существенные отличия в процессах ацилирования бифенила и нафталина. 
Оказалось, что ацилирование бифенила в дихлорметане протекает неизбирательно, одновремен-
но в пара- и мета-положения ароматического остатка, и по данным ЯМР спектроскопии, а так-
же хромато-масс-спектрометрии приводит к смеси соответствующих региоизомерных кетонов 
1a и 1b в равном соотношении с общим выходом 56 %. В результате варьирования условий был 
найден подход к селективному проведению реакции. Установлено, что осуществление процес-
са в среде нитробензола позволяет провести ацилирование исключительно в пара-положение  
с образованием п-бифенил-(4,5-дихлоризотиазол-3-ил)кетона 1a, идентифицированного с использо-
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ванием ЯМР 1Н и 13С спектроскопии. Реакция сопровождается значительным осмолением, и вы-
ход кетона 1a не превышает 38 %. 

Ацилирование нафталина в дихлорметане также сопровождалось осмолением смеси, но, в от-
личие от бифенила, приводило к одному региоизомеру – 4,5-дихлоризотиазол-3-ил-(нафт-1-ил)
кетону 2, который был выделен с выходом 30 %. Образование 1-ацилпроизводного нафталина 
однозначно следует из данных спектра 1Н ЯМР соединения 2, в котором не наблюдается син-
глетного сигнала, характерного для 2-нафтилзамещенного региоизомера.

С целью увеличения количества ароматических заместителей в молекулах кетонов 1a,b и вве-
дения дополнительных лигандных центров, способных координироваться по палладию, нами 
изучена возможность получения их производных, содержащих в положении 5 гетероцикла  
фенилтиогруппу. Первоначально мы осуществили ацилирование бифенила и нафталина 5-фенилтио-
4-хлоризотиазол-3-илкарбонилхлоридом 5 в дихлорметане в присутсвии AlCl3. Хлорангидрид 5  
является доступным соединением и легко получается на основе метилового эфира 4,5-дихло- 
ризотиазол-3-карбоновой кислоты 6 [13]. Оказалось, что реакция ацилирования хлорангидридом 5  
сопровождается еще более значительным смолообразованием, чем хлорангидридом 4. Выход 
п-бифенил-(5-фенилтио-4-хлоризотиазол-3-ил)кетона 7 составлял 22 %, а соответствующее 
нафтильное производное 8 было идентифицировано лишь хромато-масс-спектрометрически. 
Его содержание в реакционной смеси не превышало 15 %, и в связи со сложностью разделения  
и очистки в индивидуальном виде кетон 8 не выделяли.

Нами показано, что 5-фенилтио-4-хлоризотиазол-3-ил(п-бифенил)кетон 7 можно получить 
путем нуклеофильного замещения атома хлора в положении 5 гетероцикла кетона 1a действием 
тиофенолята натрия. Реакция гладко протекала в растворе метанола и приводила к целевому 
кетону 7 с выходом 80 %.

Состав и структура полученных кетонов 1a, 2, 7 установлены на основании данных Ик, ЯМР 1Н 
и 13С спектроскопии и масс-спектрометрии. В Ик спектрах веществ присутствуют характери-
стические полосы колебаний С=О связей кетогрупп в области 1663–1668 см–1. В спектрах ЯМР 
1Н наблюдаются сигналы ароматических остатков, мультиплетность которых соответствует  
пара-замещенному бифенильному остатку в случае кетонов 1a, 7 и 1-нафтильному молекулярно-
му фрагменту в случае продукта 2. В спектрах ЯМР 13С присутствуют сигналы атомов углерода 
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ароматических фрагментов, причем некоторые пары сигналов обобщены в связи с одинаковыми 
химическими сдвигами, а также сигналы атомов углерода изотиазольного гетероцикла и С=О 
групп. В масс-спектрах зафиксированы пики молекулярных ионов и продуктов их фрагмента-
ции под действием электронного удара. Отношение интенсивностей изотопных составляющих  
в группах пиков молекулярных ионов (100 : 65 : 1,1 для 1, 2 и 100 : 33 для 7) указывает на содержа-
ние соответственно двух и одного атома хлора в молекуле [14; 15].

Синтезированные кетоны 1a, 2, 7 переданы для биотестирования и модифицирования поли-
мерных носителей с целью последующей разработки металлокомплексных катализаторов про-
цессов кросс-сочетания.

Экспериментальная часть. Ик спектры соединений записаны на фурье-спектрофотометре 
Protege-460 фирмы Nikolet. Спектры ЯМР 1Н и 13С сняты на спектрометре Bruker Avance-500  
в CDCl3. Химические сдвиги измерены относительно остаточных сигналов растворителя: CDCl3 
(δ = 7,26 м. д. в спектрах ЯМР 1Н и δ = 77,2 м. д. в спектрах ЯМР 13С). Масс-спектры получены 
на приборе Agilent 5975 inert MSD / 6890N Network GC System в режиме ионизации электронным 
ударом с энергией электронов 70 эВ; капиллярная колонка HP-5MS (30 м × 0,25 мм × 0,25 мкм); 
фаза – 5 % PhMe Silicone; температура испарителя 250 °С.

Синтез п-бифенил-(4,5-дихлоризотиазол-3-ил)кетона 1a. В 10 мл нитробензола растворя-
ли 1,52 г (7 ммоль) 4,5-дихлоризотиазолил-3-карбонилхлорида 4, 1,08 г (7 ммоль) 1,1′-бифенила, 
1,20 г (9 ммоль) безводного хлорида алюминия и перемешивали при 100 °С в течение 8 ч. Далее 
реакционную смесь охлаждали до комнатной температуры и добавляли 10 мл 15 %-ной соляной 
кислоты, 5 мл хлороформа и перемешивали еще 1,5 ч. Органический слой отделяли, промыва-
ли насыщенным раствором карбоната натрия, водой и сушили над сульфатом натрия. Раство-
ритель отгоняли в вакууме, продукт очищали хроматографией на силикагеле 100/160µ, элюент 
гексан – этилацетат 1 : 1. Получили 0,89 г продукта 1a. Выход 38 %, т. пл. 73–75 °С. Ик спектр, 
см–1: 3065, 3056, 3035, 1668, 1603, 1480, 1465, 1455, 1405, 1384, 1346, 1232, 1200, 1099, 995, 897, 860,  
845, 751, 736, 694. Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д.: 7,43 дд (1Hаром, 3J 7,3 Гц), 7,49 т (2Hаром, 3J 7,3 Гц), 7,65 д  
(2Hаром, 3J 7,3 Гц), 7,74 д (2Hаром, 3J 8,3 Гц), 8,14 д (2Hаром, 3J 8,3 Гц). Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 
127,36 (2CHаром), 127,49 (2CHаром), 128,64 (CHаром), 129,15 (2CHаром), 131,47 (2CHаром), 125,07, 133,99, 
139,77, 146,99, 150,04, 161,55 (6Счетв), 186,02 (C=O). Найдено, %: C 57,88, H 3,05, Cl 21,11, N 4,23,  
S 9,49. [M]+ 333. C16H9Cl2NOS. Вычислено, %: C 57,50, H 2,71, Cl 21,21, N 4,19, S 9,59. M 334,21.

4,5-Дихлоризотиазол-3-ил-(1-нафтил)кетон 2. В 20 мл дихлорметана растворяли 1,52 г  
(7 ммоль) 4,5-дихлоризотиазолил-3-карбонилхлорида 4, 0,90 г (7 ммоль) нафталина, 1,20 г  
(9 ммоль) безводного хлорида алюминия и кипятили в течение 8 ч. Далее к остывшей реакцион-
ной смеси добавляли 10 мл 15 %-ной соляной кислоты, 5 мл хлороформа и перемешивали еще  
1,5 ч. Органический слой отделяли, промывали насыщенным раствором карбоната натрия, водой 
и сушили над сульфатом натрия. Растворитель отгоняли в вакууме, продукт очищали хромато-
графией на силикагеле 100/160µ, элюент гексан – этилацетат 1 : 1. Получили 0,65 г продукта 2. 
Выход 30 %, масло. Ик спектр, см–1: 3100, 3030, 1663, 1621, 1520, 1489, 1440, 1350, 1264, 1209, 1086, 
974, 962, 847, 711, 693. Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д.: 7,27 т (1Hаром, 3J 7,7 Гц), 7,35–7,42 м (5Hаром), 7,81 д  
(1Hаром, 3J 7,5 Гц). Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 120,97 (2CHаром), 125,32 (2CHаром), 128,83 (CHаром), 
130,09 (2CHаром), 121,47, 127,38, 129,65, 141,01, 147,48, 148,75 (6Счетв), 167,90 (C=O). Найдено, %:  
C 54,83, H 2,45, Cl 23,11, N 4,67, S 10,57. [M]+ 307. C14H7Cl2NOS. Вычислено, %: C 54,56, H 2,29,  
Cl 23,01, N 4,55, S 10,40. M 308,18.

п-Бифенил-(5-фенилтио-4-хлоризотиазол-3-ил)кетон 7. В 5 мл сухого метанола растворя-
ли 0,070 г (3 ммоль) металлического натрия и приливали 0,36 г (3,3 ммоль) фенилмеркаптана, 
перемешивали 15 мин, добавляли 1,01 г (3 ммоль) кетона 1a и перемешивали еще 12 ч. Далее  
к реакционной смеси приливали 2 мл концентрированной соляной кислоты, выпавший осадок 
отфильтровывали, промывали холодным диэтиловым эфиром и сушили в вакууме. Получили 
0,98 г. Выход 80 %, масло. Ик спектр, см–1: 3053, 3024, 1663, 1600, 1476, 1439, 1400, 1375, 1346, 
1228, 1181, 1093, 1005, 892, 743, 690. Спектр ЯМР 1Н, δ, м. д.: 6,99–7,68 м (12Hаром), 7,69–8,22 м  
(2Hаром). Спектр ЯМР 13С, δ, м. д.: 127,13 (3СНаром), 127,72 (2СНаром), 129,42 (4СНаром), 129,74 
(СНаром), 130,43 (СНаром), 131,47 (СНаром), 133,81 (2СНаром), 120,44, 125,21, 141,38, 141,69, 146,51, 



160,88, 161,88 (7Счетв), 186,73 (C=O). Найдено, %: C 64,92, H 3,68, Cl 8,76, N 3,54, S 15,87. [M]+ 407. 
C22H14ClNOS2. Вычислено, %: C 64,78, H 3,46, Cl 8,69, N 3,43, S 15,72. M 407,93.

Работа выполнена при финансовой поддержке Российского фонда фундаментальных иссле-
дований (гранты 12-08-90025-Бел_а, 14-08-90012-Бел_а) и Белорусского республиканского фонда 
фундаментальных исследований (гранты Х12Р-024, Х14Р-003).
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SYNTHESIS OF SUBSTITUTED p-BIPHENYL(1-NAPHTYL)ISOTHIAZOL-3-YL KETONES

Summary

By acylation of biphenyl and naphthalene 4,5-dichloroisothiazol-3-carbonyl chloride under Friedel-Crafts reaction condi-
tions p-biphenyl- and 1-naphthyl-(4,5-dichloroisothiazol-3-yl) ketones, respectively, were synthesized. it was found that ac-
ylation of biphenyl in the dichloromethane medium proceeds nonselectively and leads to a mixture of para- and meta-isomers 
but in the nitrobenzene solution only the para-isomer is formed. By the reaction of p-biphenyl-(4,5 dichlorisothiazol-3-yl) 
ketone with sodium phenolate p-biphenyl (5-phenylthio-4-chlorisothiazol-3-yl) ketone was obtained.
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Введение. Металл-матричные композиты, представляющие собой металл, содержащий дис-
персные частицы различной природы (оксиды, карбиды, бориды, др.), рассматриваются в на-
стоящее время в качестве перспективных конструкционных материалов, прежде всего в силу 
присущей им высокой износостойкости и микротвердости [1]. Одним из наиболее эффективных 
методов получения металл-матричных композитов является их гальваническое осаждение из 
электролитов-суспензий [1–3]. Широкое практическое применение гальванических композитов, 
тем не менее, ограничивается необходимостью использования для осаждения высококонцентри-
рованных суспензий и трудностями обеспечения долговременной стабильности суспензионных 
электролитов такого рода. 

Ранее авторами была продемонстрирована возможность высокоэффективного электрохими-
ческого соосаждения никеля с дисперсными триоксидом молибдена и триоксидом вольфрама 
[4–6], полученными с использованием метода сольвотермического синтеза (т. е. за счет термо-
стимулированной поликонденсации соответствующих оксосоединений в водном растворе [4]), 
а также изучены свойства получаемых таким образом композитов. Выполненное исследование 
показало, что из-за наличия собственной редокс-активности дисперсный триоксид молибдена 
легко инкорпорируется в металлическую матрицу и, вследствие присущего ему слоистого стро-
ения, способен придать поверхности образующегося композита самосмазывающие свойства [5].  
В то же время практическое использование дисперсного триоксида молибдена в качестве фаз 
внедрения для получения металл-матричных композитов затруднено его относительно низкой 
стабильностью в электролитах гальванического осаждения. Продуктами растворения дисперс-
ного МоО3 являются молибдаты различной степени полимеризации, способные выступать в ка-
честве катализаторов процесса выделения водорода, результатом чего является подавление ка-
тодного осаждения композита. 

В связи с этим целью настоящего исследования являлось изучение возможности стабили-
зации дисперсного триоксида молибдена в растворах гальванического осаждения при сохране-
нии возможности эффективного захвата дисперсной фазы растущим гальваническим осадком за 
счет капсулирования частиц триоксида молибдена оболочками из триоксида вольфрама, также 
являющегося редокс-активным материалом, и изучение свойств металл-матричных композитов, 
получаемых при электрохимическом соосаждении никеля с частицами типа «ядро (МоО3)–обо-
лочка (WO3)».

Материалы и методы исследований. Для получения композитных пленок в качестве элек-
тролита использовали стандартный сульфатный электролит никелирования следующего со-
става [7]: NiSO4  – 200 г/л, NiCl2 – 50 г/л, H3BO3 – 35 г/л, рН 4,5–5,5. Осаждение проводили при 
плотности катодного тока 2 А/дм2. В качестве фаз внедрения использовали полученный сольво-
термическим методом [4] микрокристаллический гексагональный триоксид молибдена, частицы 
которого имели вид правильных призм размером 3–10 мкм. концентрация оксидной фазы, су-
спендированной в электролите осаждения, составляла 0,5 г/л. Оболочки из триоксида вольфрама 
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на поверхности частиц триоксида молибдена также выращивались сольвотермическим методом. 
Растворы молибденовой и вольфрамовой кислот были получены с помощью ионного обмена. 

Исследование размерно-морфологических характеристик частиц дисперсной фазы, а также 
микрорельефа поверхности электрохимически сформированных композитов проводили с по-
мощью сканирующего электронного микроскопа Leo-1420. концентрация оксидов в композите 
определялась путем его растворения в HCl в присутствии H2O2 с последующей нейтрализаци-
ей аммиаком и анализом полученных растворов методом эмиссионной спектроскопии (спектро-
метр Spectroflame iCP-P). Электрохимические исследования выполняли в потенциостатических 
условиях с использованием потенциостата Autolab PGSTAT 204. Для приготовления угольного 
пастового электрода использовалась смесь из 100 мг оксидной фазы, 66 мг ультрадисперсного 
графита и 0,05 мл дибутилфталата в качестве пластификатора. Все потенциалы приведены от-
носительно насыщенного хлорсеребряного электрода сравнения. Износостойкость композитов 
(определяемая как отношение глубины лунки износа к длине пути трения – безразмерная вели-
чина) оценивали в условиях сухого трения при нагрузке 1,1 кг/см2 (продолжительность воздей-
ствия 2 ч). 

Результаты и их обсуждение. Условия химического осаждения триоксид-вольфрамовых 
оболочек на ядрах из триоксида молибдена были определены на основе исследования кинетики 
термостимулированной поликонденсации вольфрамовой кислоты в водном растворе, что позво-
лило установить временной интервал, в пределах которого возможно эпитаксиальное осаждение 
триоксида вольфрама при отсутствии спонтанного зародышеобразования в реакционном объеме.  
как видно на рис. 1, в случае термостатирования 0,1 М раствора вольфрамовой кислоты при 50 °С 
зависимость изменения светорассеяния во времени, позволяющая следить за начальными ста-
диями фазообразования, и гравиметрическая кинетическая кривая, полученная на основании 
данных о количестве оксидной фазы, способной к седиментации, сдвинуты относительно друг 
друга, что позволяет заключить, что имеется временнóе окно, достигающее 20 мин, в пределах 
которого возможно осаждение оболочки из WO3 при отсутствии паразитного образования оксид-
ных частиц в растворе. Это обстоятельство было использовано для выращивания оболочек WO3 
на суспендированных в растворе вольфрамовой кислоты ядрах МоО3.

Из электронно-микроскопических изображений, представленных на рис. 2, можно сделать 
вывод о том, что фаза гидратированного WO3 осаждается на поверхность частиц MoO3 в виде 
дискретных зародышей, которые по мере протекания осаждения срастаются, формируя сплош-
ную оболочку. 

Рис. 1. Изменение во времени оптической плотности за пределами оптического поглощения коллоидных частиц  
(меняется симбатно светорассеянию) (1), степени превращения (2) и рН реакционной среды (3) для процесса термо-
индуцированной поликонденсации 0,1 М раствора вольфрамовой кислоты. Степень превращения оценена из данных 

о седиментации образующейся дисперсной фазы в процессе центрифугирования при 16000 об/мин
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Электрохимические измерения, выполненные с использованием угольного пастового элек-
трода, свидетельствуют о том, что частицы МоО3 с осажденной оболочкой из гидратированного 
триоксида вольфрама сохраняют свою электрохимическую активность, что обусловлено возмож-
ностью протекания редокс-превращений в осажденном WO3 (рис. 2). Последнее обстоятельство 
создает условия для реализации редокс-механизма соосаждения матричного металла с оксидной 
фазой и способствует быстрому инкапсулированию частиц типа «ядро–оболочка» в никелевой 
матрице в процессе электрохимического осаждения композита. При этом осаждение оболочки из 
гидратированного триоксида вольфрама обеспечивает стабилизацию дисперсного МоО3 в стан-
дартном сульфатном электролите никелирования в течение продолжительного срока (не менее 
месяца). Отметим, что использование микрокристаллов слоистого МоО3 с оболочкой из WO3 для 
электрохимического осаждения композитов обеспечивает практически тот же уровень захвата 
оксидной фазы, что и в случае соосаждения никеля с индивидуальным триоксидом молибдена, 
и позволяет получать композиты, в случае которых содержание оксидной фазы в металлической  
матрице составляет 2,8 мас. % при концентрации в растворе, не превышающей 0,5 г/л (в то же 
время содержание МоО3 в композитных пленках, полученных из суспензионного электролита на 
основе МоО3, составляет 2,2 мас. %).

Выполненное электронно-микроскопическое исследование свидетельствует о том, что по 
своей морфологии поверхность композитных пленок, полученных соосаждением никеля и ча-
стиц МоО3/WO3, аналогична поверхности гальванического никеля (рис. 3). Формирование раз-
витой поверхности с высоким уровнем шероховатости, наблюдающееся в случае соосаждения 
никеля с дисперсным триоксидом молибдена (рис. 3), по-видимому, является результатом осаж-
дения композитных осадков в условиях конкурентного катодного выделения водорода. В то же 
время микрорельеф композитов с частицами типа «ядро–оболочка» оказывается более однород-

Рис. 2. Поляризационные кривые для угольного пастового электрода, содержащего частицы MoO3 (1); частицы MoO3 
с оболочкой из WO3 (2). Скорость развертки потенциала 2 · 10–2 В · с–1. На врезках представлены электронно-микро-
скопические изображения частиц микрокристаллического триоксида молибдена до (а) и в ходе (б) нанесения на их 

поверхность оболочек из триоксида вольфрама

   а          б                 в

Рис. 3. Электронно-микроскопические изображения поверхности электрохимически осажденных пленок никеля (а) 
и композитов Ni–MoO3 (б), Ni–MoO3/WO3 (в)



ным и сглаженным без видимых признаков при-
сутствия протяженных дефектов (рис. 3). 

Износостойкость композиционных покрытий 
Ni–MoO3/WO3 превышает износостойкость галь-
ванического никеля более чем в 3 раза и незна-
чительно отличается от износостойкости компо-
зита Ni–MoO3 (рис. 4). Высокая износостойкость, 
присущая полученным композиционным покры- 
тиям, позволяет заключить, что способность частиц 
MoO3 слоистого строения придавать поверхности 
композита антифрикционные свойства [5] сохра-
няется и в случае нанесения на их поверхность 
оболочки из WO3. Об этом свидетельствуют и ре- 
зультаты измерения коэффициента трения: в преде-
лах дорожки трения (т. е. после приработки) коэф- 
фициент трения снижается до 0,05–0,07, в то вре-

мя как в случае свежеосажденного гальванического никеля коэффициент трения составляет 0,3.
Заключение. Таким образом, наноинженерия фаз внедрения и, в частности, использование 

для синтеза металл-матричных композитов дисперсий гетерогенных частиц МоО3/WO3, постро-
енных по схеме «ядро–оболочка», позволяет стабилизировать процесс осаждения композитных 
пленок из суспензионных электролитов и, одновременно, сохранить возможность реализации ре- 
докс-механизма соосаждения оксидной и металлической фаз, что обеспечивает эффективное 
зарастание оксидных частиц матричным металлом и формирование износостойкого композита  
с антифрикционными свойствами. 
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ELECTROCHEMICAL SYNTHESIS OF METAL-MATRIX COMPOSITES BASED  
ON DISPERSED PARTICLES OF МоО3 (CORE)–WO3(SHELL) STRUCTURE

Summary

The possibility of synthesis of metal-matrix composites via coprecipitation of nickel with the particles of МоО3 (core)–
WO3(shell) structure was demonstrated. it has been shown that the deposition of WO3 shell permits one to stabilize the dis-
persed molybdenum trioxide in the nickel plating bath, with the particles of second phase retaining the redox activity that 
facilitates their overgrowing with matrix metal and ensures large oxide loading in the nickel deposit at a low concentration of 
oxide in the electrolyte. it is shown that due to the lamellar structure inherent in the MoO3 core the Ni–MoO3/WO3 compos-
ites exhibit enhanced wear resistance that is more than 3 times as high as that of bare galvanic nickel.

Рис. 4. Интенсивность изнашивания пленки  
гальванического никеля и композитов, полученных 
путем соосаждения никеля с оксидными частицами
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Предложены различные способы расчета механических свойств графена [1–4]. В их основе 
могут лежать разные молекулярные модели, а также разные способы описания межатомных вза-
имодействий.

В настоящей работе выполнены расчеты величин модуля Юнга и коэффициента Пуассона 
моделей графена в зависимости от их размера. Сопоставлены результаты расчетов, полученные  
с использованием трех принципиально различающихся методов: конечных элементов (МкЭ), 
полуэмпирических квантовохимических методов, методов ab initio и DFT. В МкЭ взаимодей-
ствия между атомами описываются простыми функциями. Эти потенциальные функции, опре-
деляющие силовое поле молекулы, содержат некоторые параметры (длины связей, валентные 
углы, силовые постоянные и др.). Полагается, что химические связи характеризуются некото-
рыми «естественными» длинами и валентными углами, и молекулы строятся так, чтобы в про-
стых случаях сохранить эти величины. Достоинством МкЭ является возможность легко оце-
нить вклад отдельных составляющих в энергию молекул. Однако существенным недостатком 
МкЭ является множественность силовых полей. кроме того, предположение о том, что пара-
метры потенциальных функций можно переносить из одной молекулы в другую, часто являет-
ся некорректным и приводит к существенным ошибкам. При квантовохимических расчетах мо-
лекула рассматривается как совокупность ядер и электронов. Расчет свойств молекул сводится  
к решению уравнения Шредингера. квантовохимические методы лишены недостатков, прису-
щих МкЭ, однако их использование для расчетов больших систем ограничивается возможностя-
ми современной вычислительной техники.

Расчеты в рамках МкЭ были выполнены в приближениях поля центральных сил (CFF)  
и поля валентных сил (vFF). В первом случае учитывались взаимодействия между химически 
связанными и ближайшими химически несвязанными атомами [1]. В приближении vFF учиты-
вались только вклады в потенциальную функцию, описывающие деформации валентных связей 
и валентных углов [1]. квантовохимические расчеты выполнены с использованием программного 
пакета Gaussian-09 [5], в рамках полуэмпирического метода PM6 [6] и методов DFT [7] и MP2 [8]. 
Для расчета величин модуля Юнга и коэффициента Пуассона были рассмотрены регулярные 
пластины графена, размерами от 3 × 3 до L0 × M0 с шагом по горизонтали в одну, а по вертика-
ли – в две ячейки. Пластины подвергались свободному растяжению по вертикали под действием 
нагрузки, равномерно распределенной по узлам горизонтальных границ типа «зигзаг». При про-
ведении квантовохимических расчетов свободные валентности краевых атомов углерода были 
насыщены необходимым количеством атомов водорода. Модуль Юнга и коэффициент Пуассона 
рассчитывали по следующей схеме:

а) проводили полную оптимизацию геометрии свободной пластины графена;
б) расстояние между краевыми атомами углерода, расположенными на вертикальных гра-

ницах (рис. 1), увеличивали на 1 % и проводили оптимизацию геометрии при фиксированном 
увеличенном расстоянии;
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в) рассчитанные значения градиента энергии на указанных атомах использовали для вычис-
ления сил;

г) модули Юнга (E) и коэффициент Пуассона (n) вычисляли по формулам

;FE
S

=
D


     
,

′e
n =

e

где F – нормальная составляющая силы; S – площадь поверхности, по которой распределено дей-
ствие силы; l – длина пластины; Dl – модуль изменения длины пластины; e′ и e − относительные 
поперечные и продольные деформации соответственно.

Площадь поверхности S рассчитывалась как расстояние между крайними фиксированны-
ми атомами, суммированное с удвоенным ван-дер-ваальсовым радиусом (1,7 Å), умноженное на 
межслоевое расстояние в графите (3,4 Å). 

С целью исследования влияния уровня теории на результаты вычислений для структур 3 × 3, 
4 × 5 и 5 × 7 выполнены расчеты величин модуля Юнга и коэффициента Пуассона в приближении 
МкЭ, полуэмпирическим методом PM6, методами DFT и неэмпирическими методами (табл. 1, 2).

Т а б л и ц а  1.  Значения модуля Юнга (E) и коэффициента Пуассона (ν) пластин, моделирующих графен, 
рассчитанные с использованием различных методов (нагрузка приложена к границам типа «зигзаг»)

Структура F, 10–9 Н S, Å2 E, ТПа ν

B3LYP/6-31G(d)
3 × 3 2,34 28,29 0,827 0,2340
4 × 5 3,23 36,58 0,883 0,2224
5 × 7 4,17 44,90 0,929 0,1995

B3LYP/6-311+G(d,p)
3 × 3 2,32 28,25 0,821 0,2304

B3LYP/cc-pvDZ
3 × 3 2,33 28,29 0,824 0,2376

MP2/6-31G(d)
3 × 3 2,35 28,29 0,832 0,2370

Данные табл. 1 показывают, что результаты DFT и неэмпирических расчетов для малых 
структур графена хорошо согласуются между собой (табл. 1). Величины модуля Юнга и коэффи-
циента Пуассона, рассчитанные полуэмпирическим методом PM6, удовлетворительно согласу-
ются с данными DFT и неэмпирических расчетов (табл. 1 и 2). При использовании МкЭ наблю-

Рис. 1. Модели графена для расчета размерной зависимости упругих свойств
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дается более заметное отклонение рассчитанных характеристик малых пластин, моделирующих 
графен, от соответствующих величин, вычисленных DFT и неэмпирическими методами.

В связи с тем, что DFT и неэмпирические расчеты бόльших моделей графена требуют значи-
тельных затрат компьютерного времени, исследования размерной зависимости упругих свойств 
выполнялись в рамках МкЭ и полуэмпирического метода PM6 (табл. 2, рис. 2).

Т а б л и ц а  2.  Рассчитанные в рамках МКЭ и полуэмпирического метода PM6 параметры упругости  
различных молекул, моделирующих графен (нагрузка приложена к границам типа «зигзаг»)

Структура
CFF vFF PM6

E, ТПа ν E, ТПа ν E, ТПа ν

3 × 3 C28 0,879 0,5057 0,687 0,3448 0,805 0,4157
4 × 5 C54 1,012 0,5248 0,728 0,3278 0,879 0,4120
5 × 7 C88 1,087 0,5311 0,748 0,3169 0,934 0,4144
6 × 9 C130 1,135 0,5336 0,759 0,3096 0,964 0,4059
7 × 11 C180 1,168 0,5345 0,767 0,3043 0,988 0,4045
8 × 13 C238 1,193 0,5349 0,773 0,3003 1,001 0,4014
9 × 15 C304 1,211 0,5350 0,777 0,2973 1,009 0,3994
10 × 17 C378 1,226 0,5349 0,780 0,2948 1,010 0,3989
11 × 19 C460 1,238 0,5347 0,782 0,2928 1,010 0,3990

Все три метода предсказывают монотонное увеличение модуля Юнга с ростом размера об-
разца с выходом графиков на асимптоту (рис. 2). При этом значения, полученные в результате 
квантовохимических расчетов, лежат между величинами, вычисленными в приближениях CFF 
и vFF. Из данных табл. 2 и рис. 2 видно, что рассчитанное в рамках полуэмпирического мето-
да PM6 значение модуля Юнга сходится к 1,01 ТПа, достигая указанного значения для модели 
9 × 15 (C304H50). Эта величина хорошо согласуется с имеющимися литературными данными, по-
лученными экспериментальными и расчетными методами [4] для массивного образца графена.

Рассчитанные методом PM6 и в приближении vFF значения коэффициента Пуассона моно-
тонно убывают с ростом размера образца (табл. 2 и рис. 2). Для массивного образца эти два мето-
да предсказывают значение коэффициента Пуассона, равное 0,29 (vFF) и 0,40 (PM6). Приближе-
ние CFF, по-видимому, физически не корректно (рис. 2). 

Выполненные расчеты показывают, что приближение vFF, основанное на классических пред-
ставлениях о валентных связях, позволяет получить данные о размерных зависимостях упругих 

Рис. 2. Расчетные величины модуля Юнга (а) и коэффициента Пуассона (б) в зависимости от числа ячеек вдоль  
горизонтальной оси (L0): 1 – CFF, 2 –vFF, 3 – PM6 (нагрузка приложена к границам типа «зигзаг»)



свойств моделей графена, качественно согласующиеся с результатами квантовохимических ме-
тодов. В свою очередь результаты квантовохимических расчетов (значения силовых постоянных) 
могут быть использованы для уточнения параметров vFF, что позволит повысить достоверность 
расчетных данных в рамках МкЭ.
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BEHAVIOR OF DIFFERENT MODELS OF GRAPHENE UNDER TENSION

Summary

Young’s modulus and Poisson’s ratio for graphene sheet models have been calculated in the framework of the finite ele-
ment method as well as using semi-empirical PM6 and ab initio and DFT approaches. All three groups of the methods pre-
dict a monotonic increase of Young’s modulus with increasing a sample size with turning the curves to asymptote for bulk 
samples. Young’s modulus value calculated using quantum-chemical method PM6 converges to 1.01 TPa, reaching this value 
for the 9 × 15 model (C304H50). This value is in a good agreement with the literature data obtained both experimentally and 
theoretically for a bulk sample of graphene.
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Введение. Диоксид кремния в виде коммерческого аэросила образует устойчивые визуально 
прозрачные коллоидные системы при его смешении с этиленгликолем, пропиленгликолем, про-
панолом-1, полиэтиленгликолем с Mn = 300 г · моль–1 (ПЭГ-300), полипропиленгликолем (ППГ) 
с Mn = 425–3000 г · моль–1 и с монозамещенными простыми алкильными эфирами ПЭГ и ППГ 
(Mn = 200–425 г · моль–1) [1]. Дисперсии наночастиц диоксида кремния в перечисленных средах 
представляют собой низковязкие неструктурированные золи, состоящие из отдельных некоагу-
лированных частиц. Они являются прозрачными и не проявляют признаков фазового разделе-
ния, осаждения или помутнения в течение длительного времени [1]. Известно, что аэросил повы-
шает вязкость среды за счет образования связей между коллоидными частицами с образованием 
золя или геля. Показано [1; 2], что причиной образования золя или геля является способность 
дисперсионной среды к образованию водородных связей. Аэросил образует устойчивые золи  
в жидкостях, которые создают достаточно сильные водородные связи, и гели в средах, которые 
не способны к образованию сильных водородных связей (минеральные масла, циклогексан,  
нефтепродукты и другие углеводороды) [1; 2].

Анализ литературы выявил, что дисперсии SiO2 в среде полиэтиленгликолей практически не 
изучены, несмотря на перспективы использования таких систем в качестве полимерных электро-
литов [3] и при получении полимерных мембран для разделения жидкостей и газов [4].

Цель работы – изучение свойств дисперсий диоксида кремния в полиэтиленгликоле с Mn =  
400 г · моль–1 (ПЭГ-400). Для выяснения характера взаимодействия ПЭГ-400 с SiO2 было прове- 
дено квантовохимическое моделирование и спектроскопические исследования дисперсии SiO2  
в ПЭГ-400. 

Актуальность работы обусловлена широким применением ПЭГ-400 в косметической и фар-
мацевтической промышленности, а также в качестве порообразователя при получении полимер-
ных мембран методом инверсии фаз [4]. 

Основное внимание исследователей уделено изучению адсорбции ПЭГ и полиэтиленокси-
дов (ПЭО) (c молекулярной массой 5–600 кДа [5–8]) на поверхности коллоидных частиц SiO2 
из водного раствора. В [6] проведено моделирование комплекса аэросила с ПЭО (600 кДа) в во-
дной среде. Свободная энергия сольватации (ΔGs), а также структурные и электронные параме-
тры кластеров SiO2 с адсорбированными фрагментами ПЭО были рассчитаны с использованием 
сольватационной модели SM5.42R/HF/6-31(d)//6-31G(d,p). 

Материалы и методы исследования. Для получения дисперсий использовали пирогенный 
диоксид кремния гидрофильной марки A-300 (аэросил, диаметр частиц – 5–20 нм, удельная по-
верхность – 300 ± 30 м2 · г–1) производства Государственного предприятия «калушский опытно-
экспериментальный завод Института химии поверхности Национальной академии наук Укра-
ины» (г. калуш, Украина) и ПЭГ-400 (BASF). Для получения  дисперсий SiO2 в ПЭГ-400 c кон-
центрацией 0,5–12 % навеску SiO2 небольшими порциями вносили в рассчитанное количество 
ПЭГ-400 и интенсивно перемешивали при комнатной температуре.
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Вязкость дисперсий аэросила в ПЭГ-400 (h) определяли при помощи ротационного вискози-
метра Brookfield Dv iii-Ultra при 25 °С. Записи Ик-спектров аэросила и дисперсий проводили 
при помощи Ик фурье-спектрометра Protege-460 (Nicolet).

Рассматривалась молекулярная модель аморфного аэросила, включающая 5 атомов кремния. 
как известно, аэросил представляет собой аморфный тектосиликат, т. е. имеет полимерное строение, 
где каждый атом кислорода тетраэдра [SiO4] связан с двумя атомами кремния соседних тетра-
эдров. кластеры аэросила имеют плотноупакованную структуру и содержат силоксановые ци-
клы, содержащие от 3 до 6 атомов Si [9]. Нами рассмотрена модель кластера аэросила с плоским 
шестичленным циклом, содержащим три атома кремния. 

В качестве модели ПЭГ-400 была использована молекула диэтиленгликоля (ДЭГ). Расчеты вы-
полнены методом функционала плотности (DFT) с использованием уровня теории B3LYP1/6-31G(d)  
в программе GAMESS [10; 11]. Для визуализации и анализа результатов использовалась про-
грамма FACiO [12; 13].

Результаты и их обсуждение. На рис. 1 представлена структура, моделирующая взаимодей-
ствие кластера SiO2 с молекулой ДЭГ. Пунктиром показаны водородные связи между простым  
атомом кислорода эфирной группы ДЭГ и атомом водорода силанольной группы, а также между 
атомом кислорода концевой гидроксильной группы ДЭГ и атомом водорода силанольной груп-
пы. Из рис. 1 следует, что возможно также одновременное образование водородной связи между 
атомом водорода концевой гидроксильной группы ДЭГ и атомом кислорода силанольной группы  
на поверхности аэросила. 

Рассчитанное среднее значение энергии водородной связи при взаимодействии SiO2–ДЭГ со-
ставляет 22 кДж · моль–1, свободная энергия Гиббса и энтальпия процесса образования одной во-
дородной связи составляют –3,2 кДж · моль–1 и –19,8 кДж · моль–1 соответственно, что указывает  
на то, что процесс образования указанных водородных связей является термодинамически вы-
годным изотермическим процессом. Образование водородной связи сопровождается увеличе-
нием длины О–Н связи концевой гидроксильной группы ДЭГ (с 0,966 до 0,981 Å, Δl = 0,015 Å)  
и силанольной группы аэросила (с 0,965 до 0,985 Å, Δl = 0,020 Å). При образовании водородной 
связи силанольной группы с атомом кислорода эфирной группы молекулы ДЭГ увеличение дли-
ны связи O–H силанольной группы составляет 0,021 Å, что близко к результату, полученному  
в работе [6] – 0,014 Å. Рассчитанное значение энергии водородной связи для комплекса аэросила 
с ПЭО (600 кДа) в газовой фазе в работе [6] составляет ~29 кДж · моль–1, однако в водной среде 
это значение снижается до ~22 кДж · моль–1. Отмечается, что энергия взаимодействия аэросила 
и ПЭО достаточно высока даже в водной среде, поэтому молекулы ПЭО способны вытеснять мо-
лекулы воды, адсорбированные на поверхности аэросила [6]. 

На рис. 2 представлены Ик-спектры аэросила, ПЭГ-400 и дисперсии аэросила в ПЭГ-400.
В таблице представлены волновые числа 

колебаний (υ, см–1) в Ик-спектрах аэросила, 
ПЭГ-400 и дисперсии аэросила в ПЭГ-400, сдвиг 
полос поглощения групп ПЭГ-400 и аэроси-
ла по отношению к дисперсии SiO2–ПЭГ-400 
(∆υ1, ∆υ2), где 

∆υ1 = υ(OHПЭГ-400) – υ(OHдисперсии), 
∆υ2 = υ(OHSiO2) – υ(OHдисперсии).

как видно из данных таблицы, в дисперсии 
аэросила в ПЭГ-400 наблюдается существен-
ный сдвиг полосы поглощения валентных ко-
лебаний OH-группы в область более низких 
частот относительно полос колебаний ПЭГ-400 
и аэросила соответственно (∆υ1 = –48 см–1, 
∆υ2 = –67 см–1).

Рис. 1. Структура, моделирующая взаимодействие  
кластера SiO2 с молекулой ДЭГ
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Волновые числа колебаний и сдвиг полос поглощения групп ПЭГ-400 и аэросила по отношению  
к дисперсии SiO2–ПЭГ-400

Тип колебания ПЭГ-400 Дисперсия SiO2 в ПЭГ-400 SiO2 ∆υ1, см–1 ∆υ2, см–1

Валентные колебания OH-группы 3406 3358 3425 –48 –67
Деформационные колебания О–Н-групп воды 1641 1641 1634 – –
Валентные колебания C–O–C- 1095 1105

Сложное колебание, которое 
включает в себя валентные  

колебания C–O–C и Si–O–Si

– – –

Валентные колебания Si–O–Si 1089 – –

Данный сдвиг полос поглощения косвенно свидетельствует об образовании водородной свя-
зи между концевыми гидроксильными группами ПЭГ-400 и силанольными группами аэросила.

На рис. 3 представлена зависимость вязкости дис- 
персии аэросила в ПЭГ-400 от концентрации аэроси- 
ла в полулогарифмических координатах. как видно на  
рис. 3, зависимость логарифма вязкости дисперсий от  
концентрации SiO2 удовлетворительно аппроксими- 
руется двумя линейными зависимостями, угол наклона  
которых существенно различается. С ростом концентра- 
ции SiO2 от 0,5 до 3 % наблюдается постепенное уве- 
личение вязкости системы в 6 раз. Дальнейшее повы- 
шение концентрации диоксида кремния от 3 до 4 % при- 
водит к увеличению вязкости дисперсий в 42 раза.

На рис. 4 представлены кривые течения дисперсий  
с различной концентрацией SiO2. Установлено, что дис- 
персии с концентрацией SiO2 до 3 % характеризуются  
ньютоновским характером течения в диапазоне напря- 
жений сдвига (s) 9,8–32 Н · м–2, что проявляется в зави- 
симости вязкости от напряжения сдвига. Однако следует 
отметить, что для дисперсии с концентрацией SiO2 3 %  

Рис. 2. Ик-спектры: 1 – аэросил, 2 – ПЭГ-400, 3 – дисперсия аэросила в ПЭГ-400 (с = 12 %)

Рис. 3. Зависимость логарифма вязкости  
(при s = 17 Н · м–2) дисперсии SiO2 в ПЭГ-400 

от концентрации SiO2
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уменьшение вязкости при увеличении напря- 
жения сдвига является более выраженным по  
сравнению с дисперсиями с более низкой кон- 
центрацией SiO2. Дисперсии с концентрацией 
аэросила 3,5–8 % являются неньютоновскими 
жидкостями в диапазоне напряжений сдвига  
8–85 Н · м–2, о чем свидетельствует резкое 
уменьшение их вязкости при увеличении на- 
пряжения сдвига. 

Для систем с концентрацией диоксида крем- 
ния 3,5–8 % (рис. 4) область наибольшей нью- 
тоновской вязкости отсутствует, вязкость дис- 
персий начинает уменьшаться при увеличении 
напряжения сдвига. Наблюдаемая зависимость 
вязкости дисперсий от напряжения сдвига сви- 
детельствует о формировании трехмерной сетки  
в объеме образца из-за образования связей меж- 
ду отдельными частицами аэросила [1]. На осно- 
вании концентрационной зависимости вязко- 
сти и реологических свойств дисперсий можно  
сделать вывод, что дисперсии SiO2 в ПЭГ-400 
с концентрацией 0,5–3 % являются золями,  
а при повышении концентрации SiO2 имеет 

место золь–гель переход. Подтверждением указанных структурных изменений является уста-
новленный нами факт, что при повышении температуры до 44–45 °С дисперсии с концентра-
цией SiO2 до 4,5 % становятся мутными и наблюдается коагуляции SiO2, а при более высокой 
концентрации SiO2 (5–12 %) коагуляция дисперсий происходит при 73–75 °С. Уменьшение агре-
гативной устойчивости золей при нагревании обусловлено десорбцией ПЭГ-400 с поверхности 
частиц SiO2, в то время как в случае геля трехмерная сетка зацеплений выполняет стабилизиру- 
ющую функцию, и коагуляция происходит при более высокой температуре.

Показано, что в отличие от систем, рассмотренных в [1], которые представляют собой золи 
при концентрации аэросила 10 % в ПЭГ-300, в случае ПЭГ-400 наблюдается структурирование 
дисперсий при концентрации SiO2 свыше 3,5–4 % SiO2, о чем свидетельствуют резкое увеличение 
их вязкости и изменение характера течения. Указанные различия в структуре дисперсий в нашем 
случае и в работе [1] обусловлены различиями в молекулярной массе ПЭГ и, следовательно,  
в относительной доли концевых гидроксильных групп, а также различиями в свойствах исполь- 
зуемого аэросила: различная удельная площадь поверхности (200 м2 · г–1 [1] и 300 м2 · г–1 соот- 
ветственно), различная форма и размер частиц. 

Таким образом, методом квантовохимического моделирования показана возможность обра-
зования водородной связи между силанольными группами аэросила и концевыми гидроксиль-
ными группами и атомом кислорода эфирной группы ПЭГ-400. Среднее значение энергии во-
дородной связи хорошо согласуется с расчетными литературными данными [5], полученными 
для подобной системы. На основании изучения реологических свойств дисперсий SiO2 в ПЭГ-400 
установлено, что дисперсии с концентрацией SiO2 0,5–3 % являются золями, а при повышении 
концентрации SiO2 имеет место золь–гель переход и структура дисперсий изменяется, что об-
уславливает различную устойчивость дисперсий к термокоагуляции в зависимости от концен-
трации.
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STRUCTURE AND PROPERTIES OF THE DISPERSIONS OF SILICA  
IN POLYETHYLENE GLYCOL-400

Summary

The possibility of hydrogen bond formation between the silanol group and the oxygen atom of the ether group or the ter-
minal hydroxyl group of polyethylene glycol (Mn = 400 g · mol–1, PEG-400) in the silica (aerosil) dispersions in PEG-400 was 
proved by quantum chemical simulation and iR-spectroscopy. The silica dispersions in PEG-400 over the concentration range 
of 0.5–3 % were found to be sols, but with increasing the silica concentration the sol–gel transition was shown to occur that 
yields different thermocoagulation stability of the dispersions depending on the silica concentration.



56

Доклады Национальной академии наук Беларуси
2015 май–июнь Том 59 № 3

УДк 51-76:577.322:539.19

и. А. кАШиН 
1, член-корреспондент А. В. тУЗикОВ 

2, А. М. АНДРиАНОВ 
1

КОМПЬЮТЕРНЫЙ СКРИНИНГ НИЗКОМОЛЕКУЛЯРНЫХ ИНГИБИТОРОВ 
ПРОНИКНОВЕНИЯ ВИЧ-1 НА ОСНОВЕ НЕЙТРАЛИЗУЮЩЕГО АНТИТЕЛА 10Е8

1институт биоорганической химии НАН Беларуси, Минск 
2Объединенный институт проблем информатики НАН Беларуси, Минск Поступило 06.05.2015

Введение. В настоящее время большое внимание уделяется разработке лекарственных пре-
паратов против ВИч-1, терапевтическое действие которых основано на блокаде различных эта-
пов репликационного цикла вируса [1]. В зависимости от механизма действия противовирусные 
препараты делятся на классы, включающие ингибиторы обратной транскриптазы (нуклеозид-
ные, ненуклеозидные и нуклеотидные), протеазы, интегразы, а также ингибиторы проникно-
вения (слияния) [1]. Совместное использование этих препаратов формирует основу для высоко-
активной антиретровирусной терапии (ВААРТ), которая значительно повысила выживаемость 
многих пациентов, инфицированных ВИч [1]. Однако одной из главных проблем ВААРТ явля-
ется высокая генетическая изменчивость ВИч-1, которая приводит к выработке устойчивости 
(резистентности) к определенному препарату через некоторое время после начала его примене-
ния [1]. Использование ВААРТ эффективно подавляет не только имеющуюся в организме разно-
видность вируса, но и существенно снижает уровень его мутаций, которые в дальнейшем могут 
привести к резистентности. Тем не менее, случаи проявления резистентности наблюдаются для 
всех типов используемых анти-ВИч-1 препаратов [1]. кроме того, несмотря на то что использу-
емые режимы ВААРТ являются эффективными для многих пациентов, их токсичность (вплоть 
до индивидуальной непереносимости), взаимодействие лекарств между собой, появление и пере-
дача резистентных штаммов [1] приводят к необходимости поиска новых антивирусных агентов 
с новыми механизмами действия. к числу таких агентов следует отнести ингибиторы проник-
новения ВИч-1 − химические соединения, способные вмешиваться в ранние стадии жизненного 
цикла вируса [2]. Преимуществами этих соединений являются создание ими препятствия про-
никновению вируса в новые целевые клетки и уменьшение числа латентных резервуаров ВИч,  
а также возможность использования для профилактики ВИч-инфекции [3].

ВИч-1 проникает в клетку хозяина путем последовательного взаимодействия белка gp120 
оболочки вируса с первичным рецептором CD4 и хемокиновыми корецепторами CCR5 или 
CXCR4 [4; 5]. В результате этих взаимодействий происходят структурные изменения gp120, 
которые активируют трансмембранный белок gp41, что приводит к слиянию оболочки вируса  
с клеточной мембраной и последующему внедрению генома ВИч в клетку-мишень [4; 5]. В по-
следние годы обнаружены моноклональные антитела (МкА) к ВИч-1 с широкой нейтрализаци-
ей, распознающие консервативные участки связывания белка gp120 с рецептором CD4 и коре-
цепторами, а также важный для слияния мембраны вируса с мембраной клетки-мишени участок 
MPER (membrane-proximal external region) белка gp41 [6]. Среди этих МкА следует особо от-
метить антитела vRC01, PG9, PGT128 и 10E8, нейтрализующая активность которых превышает 
90 % [6]. В частности, одно из самых эффективных антител к ВИч-1 – МкА 10Е8 – нейтрализует 
около 98 % вирионов из различных подтипов вируса путем специфического связывания с участ-
ком MPER белка gp41 [7]. Этот консервативный гидрофобный участок эктодомена gp41 состоит 
из двух a-спиралей, соединенных короткой «шарнирной» областью (петлей), включает 22 ами-
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нокислотных остатка и формирует линейные эпитопы для связывания ряда антител с широкой 
вирусной нейтрализацией [7]. 

Очевидно, что обнаружение антител с широким спектром нейтрализующей активности 
и установление механизмов их действия является важным шагом к разработке эффективной вак-
цины против ВИч-1. Тем не менее, уникальные свойства вируса, такие как экстраординарная 
изменчивость, способность избегать реакций системы приобретенного иммунитета, неспособ-
ность вызывать выработку разных антител, раннее наступление латентной фазы в его жизнен-
ном цикле и отсутствие здоровой иммунной системы, создают беспрецедентные препятствия на 
этом пути [6]. В связи с этим представляется актуальным поиск низкомолекулярных соедине-
ний, способных имитировать фармакофорные свойства антиген-связывающих фрагментов антител  
с широкой вирусной нейтрализацией. 

В настоящей работе проведен компьютерный скрининг химических соединений – потен-
циальных пептидомиметиков МкА 10Е8 – и выполнена оценка их ингибиторной активности  
с последующим отбором молекул, представляющих наиболее вероятные ингибиторы проникно-
вения ВИч-1, механизм действия которых основан на блокировании сегмента MPER оболочки 
вируса, критического для ее слияния с мембраной клетки-мишени. 

Для достижения поставленной цели в работе решены следующие задачи: 
1. На основе аминокислотных остатков Fab-фрагмента МкА 10Е8, ответственных за связы-

вание с участком MPER белка gp41 ВИч-1 [7; 8], сформирован набор входных данных для ком-
пьютерного скрининга потенциальных пептидомиметиков антитела, и с помощью методов, ре-
ализованных в программном обеспечении веб-сервера pepMMsMiMiC [9], идентифицированы 
химические соединения, удовлетворяющие заданным критериям поиска. 

2. Методами молекулярного докинга построены структурные комплексы найденных соеди-
нений с пептидом MPER ВИч-1 и, исходя из величин оценочной функции, осуществлен отбор 
лучших по данным докинга соединений. 

3. Методами молекулярной динамики рассчитаны динамические траектории комплексов, 
проведена оценка свободной энергии их образования и определены вклады индивидуальных 
аминокислотных остатков белка gp41 в энтальпию связывания. 

В результате проведенных исследований отобраны химические соединения, представляю-
щие наиболее вероятные пептидомиметики МкА 10Е8. Идентифицированные соединения рас-
сматриваются как перспективные базовые структуры для разработки новых ингибиторов про-
никновения ВИч с широким спектром нейтрализующего действия.

Материалы и методы исследования. Для виртуального скрининга химических соедине-
ний с заданными свойствами веб-сервер pepMMsMiMiC использует данные об аминокислотных 
остатках лиганда пептидной природы, играющих ключевую роль в специфическом связывании 
с белком-рецептором [9]. При этом на вход сервера могут быть поданы элементы структуры ли-
ганда, включающие различные группы критических для связывания аминокислот, которые вза-
имодействуют с разными функционально важными участками молекулярной мишени [9]. Сле-
дуя этой стратегии, при формировании набора входных данных для веб-сервера pepMMsMiMiC 
использовали аминокислотные остатки Fab-фрагмента МкА 10Е8, которые вносят основной 
вклад в энтальпию связывания антитела с белком gp41 согласно результатам молекулярной ди-
намики структурного комплекса 10Е8/gp41 [7], проведенной нами ранее в работе [8], где было 
показано, что важная роль в образовании стабильного комплекса МкА 10Е8 с пептидом MPER 
белка gp41 ВИч-1 принадлежит остаткам Trp-33, Tyr-99−Asp-100−Phe-100a−Trp-100b и Gly-100d 
тяжелой цепи иммуноглобулина, для которых абсолютные значения энергии связывания превы-
шают 2 ккал/моль. Поэтому эти остатки МкА 10Е8, образующие «горячие» точки связывания 
антитела с белком gp41, были включены в набор входных данных в качестве базовой модели 
фармакофора для компьютерного скрининга потенциальных пептидомиметиков антитела. Для 
расширения набора входных данных проводили разбиение этой модели на отдельные фрагмен-
ты, а также привлекали остатки Glu-53, Lys-97 и Tyr-98, участвующие в прямых межмолекуляр-
ных контактах с пептидом MPER белка gp41 [7; 8]. Полученный таким образом набор входных 
данных включал тринадцать различных элементов структуры Fab-фрагмента МкА 10Е8 (табл. 1). 
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Т а б л и ц а  1.  Набор входных данных, использованный  
для компьютерного скрининга потенциальных пептидомиметиков МКА 10Е8

Входные данные

1. Trp-33H Tyr-99H Asp-100H Phe-100aH Trp-100bH Gly-100dH

2. Trp-33H Glu53H Lys97H Tyr98H Tyr99H

3. Tyr-99H Asp-100H Phe-100AH Trp-100BH

4. Lys-97H Tyr-98H Tyr-99H

5. Trp-33H Tyr-98H Tyr-99H

6. Glu-53H Tyr-98H Tyr-99H

7. Trp-33H Lys-97H Tyr-99H

8. Glu-53H Lys-97H Tyr-99H

9. Trp-33H Glu-53H Tyr-99H

10. Trp-33H Lys-97H Tyr-98H

11. Glu-53H Lys-97H Tyr-98H

12. Trp-33H Glu-53H Tyr-98H

13. Trp-33H Glu-53H Lys-97H

П р и м е ч а н и е.  Верхние индексы H обозначают аминокислотные остатки 
тяжелой цепи МкА 10Е8. 

Поиск пептидомиметиков осуществляли в базе данных MMsiNC (http://mms.dsfarm.unipd.it/
MMsiNC.html) [10], содержащей 17 млн конформеров, рассчитанных для 3,9 млн коммерчески 
доступных химических соединений, с привлечением пяти методов, предлагаемых программным 
обеспечением веб-сервера pepMMsMiMiC [9]. Эти методы включают различные комбинации  
алгоритма «сверхбыстрого распознавания формы», суть которого состоит в обнаружении моле-
кул, геометрически соответствующих заданному пептиду, с алгоритмами поиска по фармако-
форам − молекулярным остовам, несущим существенные признаки, ответственные за биологи-
ческую активность [9]. В результате получали набор потенциальных пептидомиметиков МкА 
10Е8, из которого для дальнейших исследований отбирали химические соединения, удовлет-
воряющие «правилу пяти» Липинского, которое накладывает на лиганд, взаимодействующий 
с молекулой-мишенью, условия подобия лекарству [11]. С этой целью использовали «фильтр» 
Липинского, реализованный в веб-приложении на сайте http://www.niper.gov.in/pi_dev_tools/
DruLiToWeb/DruLiTo_index.html. Эффективность связывания идентифицированных соединений 
с участком MPER белка gp41 ВИч-1 оценивали методами молекулярного докинга.

Молекулярный докинг выполняли с помощью программы AutoDock vina [12] с учетом кон-
формационной подвижности лиганда, перебирая все его возможные ориентации относительно  
молекулы-рецептора. Структуру пептида MPER белка gp41 выделяли из комплекса с Fab-фрагмен- 
том МкА 10Е8 [7] (код 4G6F в Банке данных белков; http://www.rcsb.org/pdb/). Атомы водорода 
добавляли с привлечением пакета AutoDockTools (http://autodock.scripps.edu/resources/adt). При ран-
жировании структурных комплексов по величине энергии связывания использовали семь оценоч- 
ных функций, реализованных в AutoDock vina [12], AutoDock 4 (http://autodock.scripps.edu/resources/adt), 
NNScore1 [13], NNScore 2.01 (http://pubs.acs.org/doi/abs/10.1021/ci2003889), RFScore-PDBbind2007, 
RFScore-PDBbind2012 (http://bioinformatics.oxfordjournals.org/content/26/9/1169) и Cyscore_v1.1.2 
(http://bioinformatics.oxfordjournals.org/content/30/12/1674). Для каждой оценочной функции выби-
рали пять лучших решений докинга, что позволило идентифицировать 35 соединений-лидеров, 
структурные комплексы которых с пептидом MPER белка gp41 исследовали методами молекуляр-
ной динамики (МД).

МД расчеты проводили с помощью программного пакета Amber 11 (http://ambermd.org/) [14] 
в силовом поле Amber (набор параметров ff10) с явным заданием растворителя (трехточечная мо-
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дель воды TiP3P). Для параметризации лигандов использовали обобщенное силовое поле GAFF 
(http://ambermd.org/). Начальные координаты атомов водорода пептида MPER белка gp41 опреде-
ляли с привлечением модуля xleap пакета AMBERTools 1.5 (http://ambermd.org/) [14]. Структур-
ный комплекс помещали в ячейку в форме усеченного октаэдра таким образом, чтобы наимень-
шее расстояние между ее гранями и атомами исследуемой системы превосходило 10 Å, после  
чего свободное пространство заполняли молекулами воды. Перед проведением МД расчетов 
энергию структурного комплекса минимизировали методами наискорейшего спуска (1000 шагов) 
и сопряженных градиентов (1000 шагов). Затем осуществляли нагрев системы от 0 до 310 к в те-
чение 2 нс при постоянном объеме ячейки. На следующем шаге в течение 1 нс уравновешивали 
давление в системе, установленное на значении 1 атм, посредством динамического изменения 
размеров ячейки с характерной частотой 2,0 пс–1 (http://ambermd.org/) [14]. На этапах нагрева  
и уравновешивания давления накладывали дополнительные ограничения на положения атомов 
системы с помощью потенциала параболической формы с силовыми постоянными, равными со-
ответственно 1,0 и 0,5 ккал/моль. Далее эти ограничения снимали и вновь подвергали систе-
му релаксации в течение 1 нс. На заключительном шаге моделирования проводили расчет МД 
траектории длительностью 30 нс в изобарно-изотермических условиях (P = 1,0 атм, T = 310 к). 
контроль давления в ячейке осуществляли с помощью баростата Берендсена [14] с характерным 
временем 2,0 пс. Для контроля температуры использовали термостат Ланжевена (http://ambermd.
org/doc10/) [14] с частотой столкновений 5,0 пс–1. Интегрирование уравнений движения Ньютона 
осуществляли с помощью алгоритма «leap-frog» (http://ambermd.org/doc10/) [14] с шагом инте-
грирования 2,0 фс. Для фиксации длин всех связей, в образовании которых участвуют атомы 
водорода, применяли алгоритм SHAKE (http://ambermd.org/). Максимальное расстояние, на ко-
тором учитывали невалентные взаимодействия, задавали равным 8,0 Å.

Средние значения свободной энергии образования комплексов и вклады индивидуальных 
остатков пептида MPER в энтальпию связывания вычисляли с помощью процедуры MM-GB/SA, 
входящей в состав пакета AmberTools 1.5 [14]. При этом первые 5 нс МД моделирования отводили 
на релаксацию системы и не учитывали в расчетах. Свободную энергию связывания рассчиты-
вали для 500 «точек» МД траектории, разделенных временным интервалом длительностью 50 пс. 

Специфические p–p взаимодействия и межмолекулярные водородные связи в структурных 
комплексах потенциальных пептидомиметиков MKA 10E8 с пептидом MPER белка gp41 ВИч-1  
анализировали с помощью программы BiNANA (http://nbcr.ucsd.edu/data/sw/hosted/binana/). Ван-дер-
ваальсовы взаимодействия идентифицировали средствами программы Ligplot (http://ebi.ac.uk/
thornton-srv/software/LiGPLOT/). 

Расчеты проводили на компьютерном кластере «СкИФ-ОИПИ» Объединенного института 
проблем информатики НАН Беларуси.

Результаты и их обсуждение. Использование набора входных данных, приведенных в табл. 1,  
позволило обнаружить в базе данных MMsiNC 4493 потенциальных пептидомиметика МкА 
10Е8, из которых 3036 соединений удовлетворяли «правилу пяти» Липинского [11]. В результате 
оценки эффективности их связывания с пептидом MPER методами молекулярного моделиро-
вания были идентифицированы восемь соединений, характеризующихся отрицательными зна-
чениями свободной энергии образования надмолекулярных структур. Поэтому эти соединения 
(рис. 1) были отобраны в качестве наиболее вероятных миметиков антитела.

Анализ структурных комплексов идентифицированных соединений с пептидом MPER белка 
gp41 (рис. 2) показывает (табл. 2), что для них характерно наличие специфических π–π взаимо-
действий между π-сопряженными системами лигандов (рис. 1) и молекулы-мишени. При этом во 
всех рассматриваемых надмолекулярных структурах ароматические кольца лигандов образуют 
p- и/или Т-стэкинг с боковой цепью консервативного остатка Trp-672 белка gp41 (табл. 2). Для 
пяти соединений (MMs03769994, MMs02374310, MMs03064646, MMs01100460, MMs00760407) 
реализуются π–π взаимодействия с участием остатка Trp-670 белка gp41, а в двух случаях на-
блюдается p-стэкинг с Trp-666 (MMs03769994) и Trp-678 (MMs01288397). Существенный вклад 
в энергетическую стабилизацию структурных комплексов вносят ван-дер-ваальсовы взаимодей-
ствия (табл. 2), образующие широкую сеть межмолекулярных контактов, суммарное число кото-
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рых варьирует от 39 (MMs01100460) до 68 (MMs02374310). Данные, приведенные в табл. 2, сви-
детельствуют о том, что все идентифицированные соединения участвуют в ван-дер-ваальсовых 
взаимодействиях с консервативными остатками Trp-666, Trp-670 и Trp-672, расположенными  
в N-концевой спирали участка MPER белка gp41 (рис. 2). Полученные результаты представляют 
интерес в связи с тем, что указанные остатки триптофана оказывают существенное влияние на 
процесс слияния мембран: известно [15; 16], что их замещение на аланин предотвращает проник-
новение вируса в клетку-мишень. За исключением MMs01288397 и MMs03064646 идентифици-
рованные соединения образуют ван-дер-ваальсовы контакты с остатками Asn-671 и/или Asp-674  

Рис. 1. Двумерные структуры химических соединений – потенциальных пептидомиметиков МкА 10Е8. Указаны коды  
соединений в базе данных MMsiNC [10]. Цифрами обозначены ароматические кольца молекул, участвующие в p–p 
взаимодействиях с участком MPER белка gp41 (см. текст). Надстрочными звездочками отмечены элементы структуры, 

образующие межмолекулярные водородные связи (см. текст)
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Рис. 2. Структурные комплексы соединений MMs03555010 (а), MMs03769994 (б), MMs01288397 (в), MMs02374310 (г), 
MMs03064646 (д), MMs03534576 (е), MMs01100460 (ж) и MMs00760407 (з) с пептидом MPER белка gp41 ВИч-1. Соедине-
ния изображены с использованием молекулярной модели «шарик−палочка». Приведены аминокислотные остатки 
пептида MPER, образующие межатомные контакты с лигандами (табл. 2). Нумерация остатков пептида соответствует 
их позициям в аминокислотной последовательности белка gp41. Элементы структуры лигандов и пептида MPER, 
участвующие в p–p взаимодействиях, выделены с помощью окружностей. Межмолекулярные водородные связи  

показаны пунктирными линиями
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белка gp41, которые также являются критическими для функционирования участка MPER белка 
gp41 ВИч-1 (http://nrs.harvard.edu/urn-3:HUL.instRepos:12269838). кроме π–π взаимодействий и ван-дер- 
ваальсовых контактов, соединения MMs03555010, MMs03769994, MMs01288397 и MMs00760407 
формируют водородные связи с Trp-670 (MMs03555010 и MMs00760407), Asn-671 (MMs03769994), 
Trp-672 (MMs03555010) и Trp-678 (MMs01288397).

Т а б л и ц а  2.  Данные о межмолекулярных взаимодействиях, реализующихся в структурных комплексах  
потенциальных пептидомиметиков МКА 10Е8 с пептидом MPER белка gp41 ВИЧ-1

Пептидомиметик p–p взаимодействия1 Ван-дер-ваальсовы контакты2 Водородные связи3

MMs03555010 1···W672(π) W666(6), A667(5), S668(3), L669(2), W670(13),  
N671(3), W672(28), i675(7)

O*...HN[W672]
NH*…N[W670]

MMs03769994 1··· W670(T)
2··· W666(π)
3··· W672(π)

W666(3), A667(12), L669(1), W670(23), N671(2), 
W672(11), D674(1), i675(10), W678(1), L679(2)

O*...HN[N671]

MMs01288397 2··· W678(π)
1··· W672(T)

W666(1), A667(11), W670(2), W672(8), i675(8), 
W678(13), L679(1), i682(1)

O*...HN[W678]

MMs02374310 1··· W672(T)
2··· W670(T)
3··· W670(T)

W666(4), A667(10), S668(3), W670(19), N671(3), 
W672(13), D674(2), i675(11), W678(3)

–

MMs03064646 1··· [W672](π)
2··· W672(T)
3··· W670(T)

W666(4), A667(9), W670(11), W672(22), i675(10) –

MMs03534576 1··· W672(T) W666(7), A667(10), S668(3), W670(6), N671(3), 
W672(7), D674(3), i675(12), W678(5)

–

MMs01100460 1··· W672(T)
2··· W670(T)

W666(1), A667(5), W670(5), N671(1), W672(8),  
D674(1), i675(14), W678(3), L679(1)

–

MMs00760407 1··· W670(T)
2··· W672(T)

W666(1), A667(10), S668(2), W670(11), W672(11), 
D674(1), i675(13), W678(5)

NH*...[W670]

П р и м е ч а н и я:  1Первыми указаны номера ароматических колец пептидомиметиков (рис. 1), а вторыми – амино-
кислотные остатки белка gp41. В круглых скобках приведен тип p–p взаимодействий: p − p-стэкинг, Т – Т-стэкинг. 
2Представлены аминокислотные остатки белка gp41, формирующие ван-дер-ваальсовы контакты с пептидомиме-
тиками. В круглых скобках указано число контактов. 3Первыми указаны доноры или акцепторы водородной связи, 
принадлежащие молекуле пептидомиметика (рис. 1), а вторыми – соответствующие функциональные группы остатков 
белка gp41, приведенных в квадратных скобках в однобуквенном коде. 

Визуализация структурных комплексов, построенных методами молекулярного докинга (рис. 2), 
показывает, что во всех рассматриваемых случаях обнаруженные в базе данных MMsiNC соеди- 
нения блокируют расположенную между двумя a-спиралями «шарнирную» область пептида MPER  
белка gp41. Эта область эктодомена gp41 обеспечивает конформационную подвижность участка  
MPER, необходимую для проявления им функциональной активности в процессе слияния мем-
бран (http://nrs.harvard.edu/urn-3:HUL.instRepos:12269838). При этом важную роль играют остатки  
Asn-671 и Asp/Asn-674 белка gp41, о чем свидетельствуют эксперименты с мутантными формами пеп-
тида MPER, в которых эти аминокислоты замещены на аланин (http://nrs.harvard.edu/urn-3:HUL.
instRepos:12269838). Согласно данным рентгеноструктурного анализа [7], МкА 10Е8 взаимо- 
действует с «шарнирной» областью участка MPER белка gp41. При этом Trp-672, непосредствен-
но примыкающий к данной области, представляет одну из ключевых аминокислот линейного 
эпитопа, используемого антителом для специфического связывания с белком gp41 [7]. Получен-
ные структурные данные о межмолекулярных взаимодействиях, реализующихся в структурных 
комплексах лиганд/gp41 (рис. 2), позволяют предположить, что, как и в случае МкА 10Е8, имен-
но этот консервативный остаток триптофана участка MPER может выступать в роли триггера, 
запускающего механизм «узнавания» лигандами белка gp41, базирующийся на специфических 
π–π взаимодействиях между π-сопряженными системами их ароматических колец и боковой 
цепи Trp-672. 
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Результаты молекулярного докинга показывают, что соединения, найденные с помощью ком-
пьютерного скрининга базы данных MMsiNC, могут проявлять функциональную мимикрию  
с МкА 10Е8. Согласно расчетным данным, эти соединения, как и антитело, связываются с ли-
нейным эпитопом, расположенным в шарнирной области участка MPER, и блокируют амино-
кислотные остатки белка gp41, ответственные за слияние мембран вируса и клетки-мишени.  
На рис. 3 показаны совмещенные структуры комплексов пептида MPER с Fab-фрагментом МкА 
10Е8 и идентифицированными соединениями. как видно из рис. 3, эти соединения перекрыва-
ются в пространстве с сегментом Trp-33, Gly-52c, Pro-52b, Glu-53, Lys-97 тяжелой цепи антитела, 
частично имитируя его взаимодействия с участком MPER белка gp41. В связи с этим отметим, 
что данный сегмент паратопа МкА 10Е8 включает остатки, формирующие межатомные контак-
ты с функционально важными аминокислотами белка gp41. В частности, Trp-33, Glu-53 и Lys-97 
антитела взаимодействуют с Trp-672 белка gp41, а Gly-52с − с Trp-670 [7]. как уже отмечалось, 
все анализируемые соединения вовлечены в специфические взаимодействия с этими консерва-
тивными остатками триптофана (табл. 2), участвующими в дестабилизации вирусной мембраны  
в процессе ее слияния с клеткой-хозяином [15; 16]. кроме того, Glu-53 и Trp-33 МкА 10Е8 кон-
тактируют с Phe-673 пептида MPER, а Gly-52c – с Ser-668 и Leu-669 [7]. Завершая анализ резуль-
татов молекулярного докинга, отметим, что, несмотря на небольшие размеры, обнаруженные со-
единения формируют большее, по сравнению с МкА 10Е8, число контактов с участком MPER 
белка gp41. По данным работы [7], антитело 10Е8 образует 32 межатомных контакта с gp41, 
которые включают водородные связи, солевые мостики и ван-дер-ваальсовы взаимодействия 
(см. дополнительную информацию к статье [7] на сайте http://www.nature.com/nature/journal/
v491/n7424/full/nature11544.html#supplementary-information). В то же время для потенциальных 
пептидомиметиков 10Е8 их минимальное количество (без учета π–π взаимодействий) равно 39 
(соединение MMs01100460), а максимальное − 69 (MMs03555010) (табл. 2). 

Таким образом, проведенные расчеты показывают, что найденные в базе данных MMsiNC 
химические соединения характеризуются близким механизмом взаимодействия с участком 
MPER ВИч-1, основу которого формируют специфические p–p взаимодействия и ван-дер-
ваальсовы контакты, приводящие к блокаде аминокислотных остатков белка gp41, ответствен-
ных за слияние оболочки вируса с мембраной клетки-мишени.

Рис. 3. Совмещенные структуры комплексов пептида MPER gp41 с Fab-фрагментом МкА 10Е8 и соединением 
MMs03555010. координаты атомов комплекса gp41/10Е8 заимствованы из Банка данных белков (код 4G6F; http://
www.rcsb.org/pdb/). комплексы пептида с остальными семью лигандами перекрываются с надмолекулярной струк-
турой gp41/MMs03555010. Молекула MMs03555010 изображена с использованием модели «шарик−палочка». Сегмент 

Trp-33, Gly-52c, Pro-52b, Glu-53, Lys-97 тяжелой цепи антитела показан с помощью модели «шары»
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Данные молекулярной динамики структурных комплексов потенциальных пептидомимети-
ков МкА 10Е8 с пептидом MPER белка gp41 согласуются с выводами, сделанными на основе 
анализа результатов молекулярного докинга. Структурные комплексы, построенные методами 
молекулярного докинга, энергетически стабильны, о чем свидетельствуют средние значения свобод-
ной энергии их образования и соответствующие им величины стандартных отклонений (табл. 3).  
Анализ средних значений энтальпии связывания с лигандами, вычисленных для каждого остат-
ка пептида MPER (табл. 4), позволил идентифицировать аминокислоты белка gp41, играющие 
ключевую роль в стабилизации структурных комплексов. Из данных табл. 4 следует, что прак-
тически во всех рассматриваемых случаях весомый вклад в энтальпийную составляющую сво-
бодной энергии образования комплексов вносят консервативные остатки Trp-666, Trp-670 и Trp-672 
белка gp41, наличие которых необходимо для функционирования участка MPER ВИч-1 [15; 16]. 
Этот вывод также относится к остатку ile-675 (табл. 4), расположенному в функционально важ-
ной «шарнирной» области эктодомена gp41. Семь из восьми лигандов используют в качестве 
«горячих» точек связывания остатки Trp-678 и Leu-679 белка gp41 (в первом случае исключе-
ние составляет соединение MMs03555010, а во втором − MMs03064646). Шесть соединений − 
MMs03555010, MMs03769994, MMs01288397, MMs02374310, MMs01100460 и MMs00760407 – эффек-
тивно взаимодействуют с остатком Arg-683 белка gp41, представляющим одну из четырех амино-
кислот, критических для специфического связывания МкА 10Е8 с молекулярной мишенью [7]. 

Т а б л и ц а  3.  Средние значения свободной энергии <ΔG > образования комплексов потенциальных  
пептидомиметиков МКА 10Е8 с пептидом MPER белка gp41 ВИЧ-1 и соответствующие  

им стандартные отклонения ΔGSTD

Пептидомиметик <ΔH> ккал/моль (ΔH)STD, ккал/моль <TΔS>, ккал/моль (TΔS)STD, ккал/моль <ΔG>, ккал/моль ΔGSTD, ккал/моль

MMs03555010 –35,2 4,0 –19,2 2,9 –16,1 3,4
MMs03769994 –29,3 5,7 –17,3 4,0 –12,0 4,8
MMs01288397 –30,3 6,3 –23,0 3,7 –7,3 4,8
MMs02374310 –26,8 4,5 –19,9 3,4 –7,2 3,9
MMs03064646 –23,7 5,5 –17,1 3,6 –6,6 4,4
MMs03534576 –25,4 4,6 –19,7 3,6 –5,7 4,0
MMs01100460 –24,9 3.5 –19,5 3,7 –5,4 3,6
MMs00760407 –21,8 3,6 –16,5 5,5 –5,3 4,5

П р и м е ч а н и е. <ΔH> и <TΔS> – соответственно средние значения энтальпийной и энтропийной составляющих 
свободной энергии; (ΔH)STD и (TΔS)STD – соответствующие этим значениям стандартные отклонения.

Т а б л и ц а  4.  Средние значения энтальпии связывания аминокислотных остатков участка  
MPER белка gp41 с потенциальными миметиками МКА 10Е8

Остаток  
белка gp41

Пептидомиметик МкА 10Е8

MMs
03555010

MMs
03769994

MMs
01288397

MMs
02374310

MMs
03064646

MMs
03534576

MMs
01100460

MMs
00760407

Энтальпия связывания (ккал/моль)

Glu-662 –3,3 –0,3 –0,5 –0,2 –0,1 –0,1 –0,1 –0,1
Leu-663 –2,9 –3,5 –1,9 –1,4 –1,5 –1,1 –1,4 –1,3
Asp-664 –0,1 –0,2 –0,1 –0,1 –1,6 –0,1 –0,02 –0,04
Lys-665 –0,2 –0,2 –0,2 –0,2 –0,3 –0,1 –0,3 –0,14
Trp-666 –2,5 –3,3 –3,4 –2,9 –2,1 –5,0 –3,4 –2,3
Ala-667 –5,4 –0,8 –0,6 –1,5 –2,0 –3,1 –0,9 –0,4
Ser-668 –2,1 –0,04 –0,03 –0,1 –0,1 –1,7 –0,1 –0,1
Leu-669 –0,9 –0,2 –0,1 –0,2 –0,3 –2,8 –0,4 –1,2
Trp-670 –6,4 –2,0 –1,2 –1,7 –1,8 –3,8 –3,9 –4,2
Asn-671 –2,7 –0,1 –0,1 –0,5 –1,5 –0,04 –0,6 –0,3
Trp-672 –3,6 –1,2 –3,7 –1,9 –5,6 –0,02 –1,8 –1,3



Остаток  
белка gp41

Пептидомиметик МкА 10Е8

MMs
03555010

MMs
03769994

MMs
01288397

MMs
02374310

MMs
03064646

MMs
03534576

MMs
01100460

MMs
00760407

Энтальпия связывания (ккал/моль)

Phe-673 –0,2 –0,03 –1,0 0,01 –0,4 –0,01 –0,05 –0,12
Asp-674 –0,2 –0,3 –0,2 –0,1 –0,5 –0,1 –0,2 –0,4
ile-675 –2,8 –2,7 –2,4 –1,7 –1,5 –1,4 –2,8 –2,0
Thr-676 –0,8 –0,2 –2,5 –0,1 –0,03 –0,1 –0,4 –0,6
Asn-677 –0,02 –0,1 –0,2 –0,04 –0,1 –0,1 –0,1 –0,14
Trp-678 –0,1 –4,5 –3,2 –1,8 –1,7 –2,5 –1,9 –2,3
Leu-679 –0,8 –1,9 –2,6 –1,9 –0,1 –0,9 –1,6 –1,6
Trp-680 –0,01 –0,1 –0,6 –0,1 0,0 –0,2 –0,1 –0,1
Tyr-681 0,0 –0,1 –0,4 –0,9 –0,04 –1,4 –0,2 –0,1
ile-682 –0,2 –0,8 –1,6 –3,2 –0,04 –1,7 –0,8 –1,4
Arg-683 –2,4 –0,9 –1,0 –3,2 0,02 –0,2 –0,9 –1,1

Заключение. Совместный анализ статических и динамических моделей структурных ком-
плексов потенциальных миметиков МкА 10Е8 с пептидом MPER ВИч-1 свидетельствует о на- 
личии специфических и эффективных взаимодействий между ними, приводящих к блокаде ами-
нокислотных остатков белка gp41, критических для слияния вируса с клеткой-хозяином. По дан-
ным молекулярной динамики, комплексы этих соединений с пептидом MPER белка gp41 про-
являют конформационную стабильность в течение МД расчетов и характеризуются низкими 
значениями свободной энергии образования надмолекулярных структур (табл. 3). В связи с этим 
найденные соединения, удовлетворяющие «правилу пяти» Липинского, могут рассматриваться 
как перспективные базовые структуры для разработки новых лекарственных препаратов против 
ВИч с широким спектром нейтрализующего действия.

Работа выполнена при финансовой поддержке БРФФИ (грант Х15-022).
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COMPUTER-AIDED SCREENING OF SMALL-MOLECULE HIV-1 ENTRY INHIBITORS BASED  
ON NEUTRALIZING ANTIBODY 10E8

Summary
Computer-based screening of small-molecule Hiv-1 entry inhibitors presenting potential peptidomimetics of broadly 

neutralizing monoclonal antibody 10E8 is carried out. Eight chemical compounds able to block the Hiv-1 gp41 segment 
critical for fusion of the virus membrane with a target cell were identified using molecular modeling. These compounds  
are considered as promising basic structures for the design of novel broad anti-Hiv drugs.
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Введение. В условиях Беларуси одним из вредоносных и распространенных заболева-
ний пшеницы является бурая ржавчина. Возбудитель болезни – биотрофный грибной патоген 
Puccinia triticina Erikss. Поражение посевов бурой ржавчиной приводит к значительным потерям 
урожая, а также к ухудшению качественных показателей зерна. Проблема устойчивости мягкой 
пшеницы к возбудителю бурой ржавчины в Беларуси приобретает большое значение. Это связа-
но с изменением климата и недостаточной изученностью разрешенных к выращиванию сортов 
пшеницы на наличие генов устойчивости. Одной из причин массового развития этой болезни 
является возделывание сортов пшеницы однотипных по устойчивости и появление новых виру-
лентных рас патогена, что неизбежно приводит к быстрой потере их иммунитета. Химические 
средства защиты пшеницы от бурой ржавчины являются мало эффективными, так как возбуди-
тель данного заболевания способен давать несколько генераций в течение вегетационного пе-
риода растений, распространяться ветром на значительные расстояния и адаптироваться к фун-
гицидам. В связи с этим наиболее экономически выгодным и экологически чистым средством 
борьбы является выведение и возделывание устойчивых к болезням сортов. 

Применение молекулярных маркеров дает возможность идентифицировать гены устойчиво-
сти в сортах, гибридах и селекционных линиях, что ускоряет отбор целевых генотипов и по-
вышает эффективность селекционного процесса. Идентификация генотипов с помощью моле-
кулярно-генетических маркеров особенно значима при выявлении высокоэффективных генов, 
вирулентность к которым в природных популяциях патогена практически отсутствует, и генов 
«возрастной» устойчивости, эффективность которых проявляется на более поздних этапах онто-
генеза пшеницы [1]. 

По состоянию на 2015 г., согласно каталогу Mcintosh с соавт. [2], идентифицировано 86 генов 
устойчивости и аллелей к бурой ржавчине. к настоящему времени различные типы ДНк марке-
ров разработаны более чем для тридцати из них. конечно, предпочтение для нужд MAS селек-
ции отдается ген-специфическим маркерам, но, учитывая то небольшое число клонированных 
Lr-генов (Lr1, Lr10, Lr21, Lr34), в большинстве случаев используются диагностические маркеры, 
сцепленные с генами устойчивости. 

Цель работы – скрининг сортов, районированных на территории Республики Беларусь, на при-
сутствие генов устойчивости к бурой ржавчине и выделение среди них источников генов устойчи-
вости к этому заболеванию.

Материалы и методы исследования. Исследование проводилось на 22 сортах мягкой яровой 
пшеницы, внесенных в Государственный реестр Республики Беларусь по состоянию на 2013 год,  
в том числе 10 сортов белорусской селекции, 5 – польской, 6 – немецкой, 1 сорт из Сербии.

Экстракцию ДНк осуществляли из десяти индивидуальных проростков для каждого сорта 
по методу Plaschke c соавт. [3]. Праймеры к генам устойчивости отбирали из литературных ис-
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точников [1; 4–9]. Перечень изученных генов устойчивости к бурой ржавчине и данные об ис-
пользованных маркерах приведены в табл. 1. Амплификацию фрагментов ДНк проводили на 
термоциклере BioRad, используя режим и условия, как описано в [10]. Положительным контролем 
служили изогенные линии пшеницы и сорта, в которых гены устойчивости идентифицированы, 
в качестве отрицательного контроля – сорта, в которых гены устойчивости не выявлены. Анализ 
полученных фрагментов амплификации проводили в 2 %-ном агарозном геле в трис-ацетатном 
буфере. В качестве маркера молекулярного веса использовали GeneRulertm 100bp DNA Ladder 
Plus (ThermoScientific).

Т а б л и ц а  1.  Характеристика маркеров, использованных для идентификации генов устойчивости  
к бурой ржавчине

Идентифицируемый  
Lr-ген

Локализация  
на хромосоме Источник гена Название маркера  

(праймера)
Длина фрагмента  

амплификации

Lr1 5DL Triticum aestivum RGA567-5 510 п. н.
Lr9 6BL Aegilops umbellulata SCS5550 550 п. н.
Lr10 1AS Triticum aestivum F12245/Lr10-6/r2 310 п. н.
Lr19 7DL Thinopyrum elongatum SCS265; SCS253 737 п. н.

512 п. н.
Lr19 7DL Thinopyrum elongatum AG15 811 п. н.

1073 п. н.
Lr20 7AL Triticum aestivum STS648-L/R 638 п. н.
Lr21 5DS Aegilops tauschii D14LN-RN 669/757 п. н. 

774 п. н.
Lr22a 2DS Aegilops squarrosa GWM296 131–178 п. н.
Lr24 3DL Thinopyrum elongatum SCS1302615 613 п. н.
Lr24 3DL Thinopyrum elongatum SCS1326607 607 п. н.
Lr24 3DL Thinopyrum elongatum SCS73719 719 п. н.
Lr25 4BS Secale cereale Lr25F20/R19 1800 п. н.
Lr26 1BL Secale cereale iag95 260 п. н. 

360 п. н.
Lr26 1BL Secale cereale iB-267 200–300 п. н.
Lr26 1BL Secale cereale P6M12-P 1050 п. н.
Lr28 4AL Aegilops speltoides SCS421570 570 п. н.
Lr29 7DS Thinopyrum elogatum 29F24/29R24 900 п. н.
Lr34 7DS Triticum aestivum L34SPF/L34DiNT13R2 751 п. н.
Lr34 7DS Triticum aestivum L34DiNT9F/ Lr34MiNUS 523 п. н.
Lr35 2BL Aegilops speltoides BCD260F1/35R2 900 п. н.
Lr37 2AS Aegilops ventricosa vENTRiUP/ LN2 262 п. н.
Lr42 1DS Aegilops tauschii CFD15 178 п. н.

220 п. н.
Lr46 1BL Triticum aestivum WMC44 250 п. н.

280 п. н.
Lr47 7AS Aegilops speltoides PS10L/10R 282 п. н.
Lr48 2BL Triticum aestivum WMC175 219 п. н.

233 п. н.

Разделение и анализ микросателлитных последовательностей, полученных в результате ПЦР,  
выполняли на автоматическом лазерном флуоресцентном секвенаторе (ALFexpress ii) (Pharmacia)  
с использованием коротких гель-кассет. Разделение продуктов амплификации проводили в 6 %-ном  
полиакриламидном геле. каждая дорожка акриламидного геля помимо образца содержала  
в качестве стандарта фрагменты ДНк с уже известным размером. Расчет анализируемых фраг-
ментов амплификации производили относительно этих стандартов с использованием программ-
ного обеспечения Fragment Analyser 1.2 (Pharmacia).



68

Результаты и их обсуждение. Исследование районированных сортов мягкой яровой пше-
ницы проводили с помощью 25 маркеров (табл. 1) к 19 генам устойчивости к бурой ржавчине: 
Lr1, Lr9, Lr10, Lr19, Lr20, Lr21, Lr22a, Lr24, Lr25, Lr26, Lr28, Lr29, Lr34, Lr35, Lr37, Lr42, Lr46, Lr47 
и Lr48. Большинство изученных нами Lr-генов относится к ювенильным (или проростковым),  
за исключением Lr22a, Lr34, Lr35, Lr37, Lr46 и Lr48, которые являются возрастными. 

В результате проведенных исследований в сортах, внесенных в Государственный реестр  
Республики Беларусь, выявлены только гены устойчивости Lr1, Lr9, Lr10 и Lr20 (табл. 2).

Т а б л и ц а  2.  ПЦР-детекция локусов, сцепленных с генами устойчивости  
к бурой ржавчине в сортах мягкой яровой пшеницы, внесенных в Государственный реестр  

Республики Беларусь на 2013 год

Название сорта Происхождение Lr-гены

Munk Германия Lr1
Banti Польша Lr20
Виза Республика Беларусь Lr20

Ростань Республика Беларусь –
Quattro Германия Lr20
Fasan Германия Lr1 + Lr20
Дарья Республика Беларусь Lr20
Triso Германия Lr20

Рассвет Республика Беларусь Lr20
Koksa Польша Lr1
Тома Республика Беларусь –

Korynta Польша Lr20
Bombona Польша Lr20
Сабина Республика Беларусь Lr20

Василиса Республика Беларусь Lr20
Венера Сербия Lr1 + Lr10
Любава Республика Беларусь Lr20
Ласка Республика Беларусь Lr20

verbena Польша Lr1
Melissos Германия –

Сударыня Республика Беларусь –
Ethos Германия –

П р и м е ч а н и е.  Локусов, сцепленных с генами Lr19, Lr21, Lr22a, Lr24, Lr25, Lr26, Lr28, Lr29, 
Lr34, Lr35, Lr37, Lr42, Lr46, Lr47 и Lr48 не выявлено. 

Для большинства сортов, районированных на территории Республики Беларусь характерно 
присутствие гена устойчивости Lr20 (табл. 2, рисунок). Ген Lr20 относится к собственно пше-
ничным и тесно сцеплен с генами устойчивости к стеблевой ржавчине (Sr15) и мучнистой росе 
(Pm1). Для скрининга локуса устойчивости Lr20–Pm1 в селекционном материале использовали 
STS маркер STS638 [9]. частота рекомбинации между маркером и локусом Lr20–Pm1 составляет  
7,1 сМ, поэтому эффективность диагностики гена Lr20 с помощью данного маркера в сортах  
и линиях не всегда достаточно точная. Фрагмент амплификации, сцепленный с локусом Lr20–Pm1, 
выявлен у сортов польской селекции (Banti, Bombona, Korynta), немецкой селекции (Quattro, Fasan, 
Triso), а также белорусской селекции (Василиса, Виза, Дарья, Ласка, Любава, Рассвет, Сабина). 
В настоящее время ген устойчивости Lr20 полностью преодолен белорусской популяцией бурой 
ржавчины [11].

Фрагмент амплификации, соответствующий гену Lr1 выявлен у сортов Fasan, Munk (Герма-
ния), verbena, Koksa (Польша) и сорта Венера (Сербия). 
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В настоящее время ген Lr1, также как и гены устойчивости Lr10 и Lr20 утратил свою эффек-
тивность к белорусской популяции бурой ржавчины [11], поэтому рекомендуется его использо-
вание в сочетании с другими генами или локусами.

комбинация генов Lr1 и Lr10 выявлена у сорта Венера, а комбинация Lr1 и Lr20 у сорта Fasan 
(Германия). 

В сортах, районированных на территории Республики Беларусь, нами не выявлены гены воз-
растной устойчивости Lr22a, Lr34, Lr35, Lr37, Lr46 и Lr48. Среди изученных сортов не оказалось 
и эффективных генов с расоспецифической устойчивостью. 

Заключение. Проведен скрининг 19 генов устойчивости к бурой ржавчине у 22 сортов мяг-
кой яровой пшеницы, внесенных в Государственный реестр Республики Беларусь. Ген Lr1 обна-
ружен у сортов Munk, Fasan (Германия), Koksa, verbena (Польша); ген Lr10 – у сорта Василиса 
(Беларусь); фрагмент, сцепленный с геном Lr20, – у сортов польской селекции (Banti, Bombona, 
Korynta), немецкой селекции (Quattro, Fasan, Triso), а также белорусской селекции (Василиса, 
Виза, Дарья, Ласка, Любава, Рассвет, Сабина). Не обнаружены локусы, сцепленные с генами 
устойчивости Lr9, Lr12, Lr19, Lr21, Lr22a, Lr24, Lr25, Lr26, Lr28, Lr29, Lr34, Lr35, Lr37, Lr42, Lr46, 
Lr47, Lr48. 

Таким образом, установлено, что в селекционном процессе мягкой яровой пшеницы в Респу-
блике Беларусь ограничено задействован потенциал мирового генофонда, и, как следствие, от-
сутствуют гены, широко и успешно используемые селекционерами других регионов. Показана 
возможность и необходимость использования маркеров для идентификации генов устойчивости 
к бурой ржавчине Lr1, Lr9, Lr19, Lr20, Lr22a, Lr24, Lr26, Lr34, Lr35, Lr37, Lr42, Lr46 и Lr48 в мар-
кер-сопутствующей селекции. 
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MOLECULAR IDENTIFICATION OF LEAF RUST RESISTANCE GENES IN COMMON  
WHEAT VARIETIES (TRITICUM AESTIVUM L.)

Summary

The leaf rust resistance genes Lr1 was revealed in cultivars Fasan, Koksa, Munk, verbena; the gene Lr10 – in cultivar 
vasilisa; the locus linked with the gene Lr20 – in cultivars Banti, Bombona, Korynta, Quattro, Fasan, Triso, vasilisa, viza, 
Darja, Laska, Lubava, Passvet, Sabina. The loci linked with the gene resistance genes Lr9, Lr12, Lr19, Lr21, Lr22a, Lr24, Lr25, 
Lr26, Lr28, Lr29, Lr34, Lr35, Lr37, Lr42, Lr46, Lr47 and Lr48 were not identified in the investigated varieties.
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Введение. Водные местообитания в пределах одного озера часто различаются по физиче-
ским и химическим свойствам, а также трофности и кормовой базе, что в совокупности может 
отражаться на различиях в рационе рыб. В водоемах молодь рыб является основным потреби-
телем планктона. Различия в потреблении пищи могут быть обусловлены использованием тех 
или иных местообитаний рыбами в течение сезона, а также связаны с увеличением размеров 
рыб. Поэтому очень важно учитывать влияние пространственного (топический) и временного 
факторов на взаимодействия, происходящие в пищевой цепи. Многие исследования указывают 
на преимущественное выедание рыбами наиболее заметной составляющей зоопланктонного со-
общества. Было установлено [1], что в олиго-мезотрофном озере пропорция крупных дафниид 
в общей численности зоопланктона отрицательно коррелировала с биомассой планктоноядных 
рыб рода Coregonus. Также было показано, что прессу рыб в мелководных водоемах подверга-
ются массовые виды зоопланктона, в том числе наиболее крупные животные [2–4]. Существуют 
достаточно противоречивые данные о том, что именно молодь рыб ответственна за снижение 
численности крупных дафниид в середине летнего сезона. Значимость хищничества молоди рыб 
все еще остается объектом противоречий: одни исследования показывают четкую прямую связь 
между численностью молоди рыб и снижением численности зоопланктона [1; 5], другие ее не 
подтверждают [6]. 

Исходя из сложности проблемы, многообразия пресноводных водоемов и их геоморфологи-
ческой структуры, цель данного исследования – изучение особенностей питания молоди рыб 
возраста 0+ в литорали мелководного озера, оценка его видовой и топической специфичности. 

Материал и методы исследования. Полевые исследования проводились в первой декаде 
июля в литоральной зоне мезо-эвтрофного мелководного озера Обстерно (северная часть Бела-
руси). Озеро имеет площадь 9,89 км2, средняя глубина – 5,3 м, прозрачность в летние месяцы 
по диску Секки достигает 4,5 м. Для озера характерна довольно широкая (50–150 м), но разре-
женная полоса тростника и камыша. По рыбохозяйственной классификации это лещево-судачий 
водоем. Обследовали два типа литорали: литораль без зарослей (чистая литораль) и литораль  
с зарослями камыша озерного (Schoenoplectus lacustris), расположенные в западной части озера, 
глубина станций 0,5–0,7 м. Отбор проб зоопланктона проводился общепринятыми гидробиоло-
гическими методами с помощью сети Апштейна (размер ячеи 100 мкм). Сеть протягивали го-
ризонтально 1–2 раза в литорали без зарослей и 2–3 раза от дна до поверхности в литорали с за-
рослями макрофитов, пробы фиксировали 4 %-ным раствором формалина. Молодь рыб (возраст 
0+) отлавливали с помощью сачка и фиксировали в 4 %-ном растворе формалина с добавлением 
NaCl. Длина рыб измерялась от кончика рыла до конца чешуйного покрова. Содержимое все-
го желудочно-кишечного тракта (ЖкТ) каждой особи обрабатывали счетным методом, пище-
вые объекты зоопланктона (Cladocera, Copepoda) определяли до вида или рода, личинок Insecta 
идентифицировали до семейства. Наиболее массово потребляемые животные были объединены 
в следующие группы: Cladocera (с делением на 2 группы: планктонные и планкто-бентические), 
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Chironomidae (в группу объединены все стадии развития – личинки, куколки и имаго) и «про-
чие». Так, в группу «прочие» отнесли всех жертв, редко или спорадически идентифицированных 
в пищевом комке: это – Ceratopogonidae (личинки), не идентифицированные остатки Insecta,  
а также встречающиеся единичными экземплярами представители Nematoda, Ostracoda, Rotatoria, 
Ephemeroptera, Trichoptera и Odonata. Не менее 20 экземпляров каждого вида потребляемого зоо- 
планктона (Cladocera и Copepoda) были измерены. По размерам животных-жертв рассчитыва-
ли восстановленную сырую массу тела каждого вида, используя уравнение Балушкиной–Вин-
берга. В качестве показателя селективности потребляемого зоопланктона использовали индекс  
Ивлева (Е) [7]. 

Результаты и их обсуждение. Размерная и видовая структура молоди рыб в разных ти-
пах литорали. В исследуемый период в литоральной зоне оз. Обстерно было зарегистрировано  
5 видов молоди рыб: плотва (Rutilus rutilus (L.)), верховка (Leucaspius delineatus (Heckel)), красно-
перка (Scardinus erythrophtalmus (L.)), уклейка (Alburnus alburnus (L.)), лещ (Abramis brama (L.)). 
Всего отловлено и проанализировано содержимое ЖкТ у 321 экземпляра молоди рыб (табл. 1). 

Т а б л и ц а  1.  Количество отловленного материала (молоди рыб) в литоральной зоне оз. Обстерно

Биотоп
Вид рыб

плотва красноперка верховка уклейка лещ всего

камыш 3 78 7 33 29 150
чистая литораль 61 36 7 67 0 171
Всего рыб (экз.) 64 114 14 100 29 321

Все рассматриваемые виды рыб на данной стадии развития относятся к планкто- и бенто-
фагам. Линейные размеры молоди рыб в исследованный период колебались от 1,08 ± 0,22 см  
у верховки до 2,25 ± 0,24 см у плотвы (табл. 2). Размеры плотвы были достоверно выше в лито-
рали без макрофитов по сравнению с плотвой из зарослей камыша. Линейные размеры верховки 
были значительно меньше размеров молоди других видов, но не различались у молоди данного 
вида в разных типах литорали (1,26 ± 0,07 см в камыше и 1,08 ± 0,22 см в чистой литорали). Раз-
меры красноперки и уклейки из разных биотопов достоверно не различались.

Т а б л и ц а  2.  Размеры молоди рыб в литоральной зоне оз. Обстерно

Биотоп
Вид рыб

плотва красноперка верховка уклейка лещ

камыш 1,53* ± 0,05 1,68 ± 0,39 1,26 ± 0,07** 1,77 ± 0,29 1,81 ± 0,07
чистая литораль 2,25* ± 0,24 1,98 ± 0,35 1,08 ± 0,22** 1,64 ± 0,36 –

П р и м е ч а н и я.  Размеры рыб даны в сантиметрах; * – различия в размерной структуре рыб между биотопами 
достоверны; ** – размеры молоди данного вида достоверно отличаются от размеров молоди других видов.

Структура зоопланктонного сообщества в разных типах литорали. В период исследований 
сообщество зоопланктона озера Обстерно характеризовалось высоким видовым разнообразием. 
В литорали с зарослями камыша обнаружено больше видов зоопланктона, чем в биотопе без за-
рослей (табл. 3), что согласуется с данными наших исследований за предыдущие годы [8]. как 
численность, так и биомасса зоопланктона в биотопе с зарослями камыша была выше по срав- 
нению с литоралью без зарослей, но различия не достоверны, что может свидетельствовать о вы- 
сокой мобильности сообществ зоопланктона, возможно, обусловленное прессом мальков рыб  
и перераспределением его в смежных местообитаниях. Так, численность зоопланктона в иссле-
дованный период в зарослях камыша и чистой литорали была 149,2 ± 71,6 и 125,8 ± 40,0 тыс. экз/м3, 
биомасса – 946,3 ± 374,9 и 600,6 ± 281,9 мг/м3 соответственно. Основную долю от общей числен-
ности составляли представители Copepoda, их доминирование обусловлено высокой численно-
стью ювенильных стадий циклопов и несколько сильнее выражено в чистой литорали по срав-
нению с биотопом с зарослями. Доля планктонных Cladocera в биотопах значительно меньше, 
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доминирует в двух биотопах Ceriodaphnia pulchella, доля других планктонных видов (Diapha-
nosoma brachyurum, виды рода Daphnia и Bosmina) составляет не более 5 % от общей численно-
сти зоопланктона литорали. Наибольшее число видов планкто-бентических Cladocera отмечено  
в биотопе с зарослями, однако их численность в двух биотопах очень низкая (табл. 3). 

Т а б л и ц а  3.  Структурные показатели сообщества зоопланктона в литоральной зоне оз. Обстерно

Показатель
Биотоп

чЛ камыш

число видов, n 18,7 ± 2,50 28,3 ± 5,03
Доля Copepoda, % 0,84 ± 0,11 0,73 ± 0,07
Cladocera планктонные, % 0,16 ± 0,11 0,25 ± 0,07
Cladocera планктобентические, % 0,01 ± 0,002 0,02 ± 0,002

П р и м е ч а н и я.  чЛ – чистая литораль (литораль без зарослей макрофитов); камыш – литораль  
с зарослями камыша озерного. 

Содержимое Жкт молоди рыб. как показал анализ содержимого ЖкТ, практически вся мо-
лодь рыб в исследуемый период уже активно питается бентосными организмами. Процентное 
содержание хирономид в желудочно-кишечном тракте рыб было достаточно высоким, однако не 
превышало 22 %, за исключением уклейки, у которой содержание этого компонента составляло 
около 1/3 пищевого комка от численности потребленных объектов как в чистой литорали, так  
и в зарослях камыша (35,86 % и 27,94 % соответственно). В то же время молодь все еще активно 
питается зоопланктоном, максимальный процент по количеству потребленных зоопланктонных 
организмов составляет 88,77 % у плотвы в литорали с зарослями и верховки в чистой литорали 
(90 %) (рисунок). как показал анализ содержимого ЖкТ, пищей для рыб служили в основном 
планкто-бентические и планктонные Cladocera. Причем наблюдаются существенные различия  
в потребленной пище в разных биотопах. В целом в литорали без зарослей макрофитов пище-
вые предпочтения рыб составляют планктонные Cladocera и представители Chironomidae, в то 
время как в зарослях камыша молодь рыб отдает предпочтение планкто-бентическим Cladocera  
и пище, отнесенной нами в раздел «прочие». 

Оценка пищевой избирательности молоди рыб. как показал анализ, избирательность потре-
бления таких планктонных видов, как B. crassicornis и C. pulchella, а также крупной L. kindti 
и планкто-бентических Harpacticoida sp. увеличивается с увеличением размеров молоди рыб. 
Так, коэффициенты корреляции r (размер рыб – коэффициент селективности) для перечислен-
ных выше видов соответственно равны 0,69, 0,71, 0,83 и 0,74 (df = 7, p < 0,05), т. е. более крупные 
мальки начинают потреблять более крупные пищевые объекты, такие как Leptodora и Harpacti-
coida, и более подвижные мелкие планктонные кладоцеры, как Ceriodaphnia и Bosmina. Однако 
установлено, что индекс селективности Ивлева наиболее высок и равен или близок к +1 прак-
тически для всех планкто-бентических видов кладоцер и не зависит от размеров их потреби-
телей. Лимитирующим фактором, влияющим на отрицательную селективность или отсутствие 
избирательности для планкто-бентических видов, может быть только их низкая численность и, 
как следствие этого, низкая доступность для потребителей. Среди видов, которые спорадически 
обнаруживались в ЖкТ, такие виды, как Alona costata, A. guttata, A. rectangula, Alonella exigua,  
A. nana, Chydorus gibbus, Ch. globossus, Eurycercus lamellatus, Graptoleberis testudinaria, Pleuroxus 
uncinatus. Перечисленные виды регистрировались как редкие в зоопланктоне и поэтому демон-
стрировали или высокую (+1), или низкую (–1) избираемость. Спектр потребляемых планкто-
бентических видов более широк в чистой литорали, чем в литорали с зарослями камыша. коли-
чество обнаруженных в ЖкТ рыб планкто-бентических видов Cladocera в чистой литорали бо-
лее чем в 2 раза выше, чем у рыб из зарослей камыша – 17 против 8 видов соответственно. кроме 
того, в пищевом комке некоторых видов рыб из чистой литорали чаще и в большем количестве 
(однако спорадически) обнаруживаются планктонные виды кладоцер – B. crassicornis, C. pulchella 
и D. brachyurum, исключение составляет B. longispina (например, индекс селективности в чистой 
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литорали для нее равен 0,95). Следует также отметить, что P. pediculus выедается мальками  
во всех биотопах, средние значения индекса селективности (для всех видов молоди рыб) равен 
0,92 и 0,88 в камыше и чистой литорали соответственно, что еще раз подтверждает гипотезу 
о потреблении рыбами наиболее заметной фракции зоопланктона. В то же время планктонные 
Copepoda и их ювенильные стадии, доминирующие в планктонном сообществе, практически не 
используются в пищу молодью рыб, коэффициент селективности (е) для данного компонента во 
всех местообитаниях отрицательный, часто до максимального значения (–1), т. е. при доминиро-
вании данных животных в планктоне (84 % и 73 %, табл. 3) практически наблюдается их избега-
ние как пищевого компонента. Скорее всего это связано с бόльшими энергетическими затратами 
на их добывание и/или с большей доступностью другого компонента – кладоцерной составляю-
щей планктона (согласно теории optimal foraging, [2]), что может также свидетельствовать о до-
статочных запасах данного ресурса в изученный период времени. Исходя из наших данных, оба 
положения данной теории верны. В частности, наблюдается хорошая обеспеченность пищевыми 

Состав пищевого комка молоди рыб разных видов в литорали оз. Обстерно
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ресурсами данных местообитаний (высокая численность и высокая биомасса зоопланктона в ли-
торали озера). 

Многие виды рыб используют в пищу любые доступные ресурсы, эксплуатируя при этом 
большую площадь литорали, перемещаясь между биотопами, а поскольку ресурсы данного ме-
стообитания (или водоема в целом) ограничены, наблюдается перекрывание рационов у некото-
рых видов рыб. Мы рассчитывали индекс чекановского–Съеренсена (по количественному при-
знаку содержания пищевых объектов Cladocera и Copepoda в ЖкТ), и установили, что у плот-
вы, красноперки и уклейки наблюдается перекрывание рационов во всех литоральных биотопах 
(значения индекса ч–С превышают 0,5 в камыше и 0,62 в чистой литорали). Причем данные 
виды рыб демонстрируют сходство селективного поведения. Так, все три вышеперечисленных 
вида рыб игнорируют цериодафнию и представителей Copepoda в литорали с зарослями (сред-
нее значение е для C. рulchella равно –0,58), предпочитая планкто-бентические виды кладоцер. 

Ранее для этого же озера было показано [9], что при питании личинок рыб последние пред-
почитали неполовозрелые стадии Copepoda, значения индекса Ивлева (е), рассчитанное для на-
уплиусов, равнялось +0,17 и было наибольшим, по сравнению с другими видами потребленных 
пищевых объектов. В состав пищевого комка входили также Cladocera – B. longirostris и C. pul-
chella, т. е. мелкие виды, достигающие массового развития в летнее время в озере. Многие иссле-
дования [10; 11] показывают, что структурная неоднородность местообитаний литоральной зоны 
озер может служить главным фактором, который влияет на межвидовые взаимодействия между 
хищниками и жертвами. Так, в литорали с полупогруженными или с погруженными водными 
макрофитами, зоопланктон находит защиту от хищников, подходящие условия для развития 
многих функциональных групп, а также «транзитную зону» для временного укрытия в разное 
время суток. В литорали подобных мелководных макрофитных озер в массе развиваются и нагу-
ливаются личинки молоди рыб, в рационе которых зоопланктон составляет значительную часть. 
При изучении трофических взаимодействий в литорали [12] было показано, что наблюдается вы-
сокий процент перекрывания спектров питания у разных видов рыб. В наших исследованиях мы 
также не отметили каких-либо пищевых предпочтений у разных видов рыб к какому-то виду 
пищи (виду/видам зоопланктона). В литорали оз. Обстерно нами отмечен высокий коэффициент 
избирательности для некоторых планкто-бентических видов кладоцер (Alona affinis, A. quadran-
gularis, Acroperus harpae, A. angustatus, Disparalona rostrata, Rhynchotalona falcata, Camptocer-
cus rectirostrus, Chydorus sphaericus, Peracantha truncata, Pleuroxus aduncus), причем этот вид 
пищи предпочитается всеми мальками рыб во всех типах биотопов, что говорит о высоком пере-
крывании спектров питания мальков рыб. Так как планкто-бентические виды характеризуются 
невысокой численностью, можно констатировать селективное пищевое поведение мальков рыб 
к данному виду пищи. В противоположность этому, массовые виды зоопланктона, составляю-
щие основу сообщества консументов i-го порядка, слабо подвержены прессу мальков рыб. как 
было показано ранее в некоторых исследованиях, успех нагула хищника снижается с повыше-
нием сложности строения местообитания, и выживаемость жертв, как правило, выше в более 
сложноорганизованных биотопах, например, в зарослях макрофитов [3; 13]. Было установлено, 
что влияние хищников на биомассу зоопланктона, также как и на бентосное сообщество, незна-
чительно как в открытых местообитаниях, так и в зарослях макрофитов [14], что подтверждают 
и наши исследования в отношении эупланктонных видов зоопланктонного сообщества. Между 
тем, наши данные показали, что избирательность пищевых компонентов для рыб обусловлена 
не только тем, какой вид доминирует в данный момент в планктоне, но и их подвижностью и за-
метностью в биотопе. Большинство мальков рыб, независимо от вида и типа питания взрослых 
стадий, питаются посредством активного схватывания пищи [15]. Преимущественное выедание 
рыбами наиболее заметных крупных зоопланктеров подтверждается как экспериментальными 
[16], так и полевыми исследованиями. Так, оценивая по содержимому желудков состав пищи  
рыб-планктофагов из оз. Белое (Вологодская обл., Россия), было обнаружено, что у снетка (Osmerus 
eperlanus) до 78 % массы пищевого комка приходится на крупного веслоногого рачка Heterocope  
appendiculata, хотя в планктоне этот вид был малочислен [17]. как показали данные [7], по мере 
уменьшения скорости жертв их избираемость увеличивается, что вполне согласуется с результатами 



нашего исследования, где мы установили, что прессу мальков рыб подвергаются наиболее заметные  
и медленно передвигающиеся виды, а именно – планкто-бентические виды Cladocera, имеющие 
в природе более темную, красноватую или желтовато-коричную окраску раковинки.

Заключение. Анализ данных по питанию молоди рыб возраста 0+ в литорали мелководного 
озера показал, что, несмотря на перекрывание спектров питания в пределах каждого из изучен-
ных участков литорали, наблюдаются существенные различия в соотношении разных групп жи-
вотных в ЖкТ молоди рыб в разных биотопах. Так, в литорали без зарослей макрофитов потре-
бляются в большей степени планктонные Cladocera и представители Chironomidae, в то время 
как в зарослях камыша молодь рыб отдает предпочтение планкто-бентическим видам Cladocera. 
Таким образом, в литорали молодь рыб избирательно выедает малоподвижных, более интенсив-
но окрашенных, и поэтому хорошо заметных кладоцер семейства Chydoridae, не оказывая при 
этом сильного пресса на сообщество эупланктонных видов и зоопланктонное сообщество лито-
рали в целом. Однако наблюдаемая низкая численность и редкая встречаемость планкто-бенти-
ческих кладоцер семейства Chydoridae может быть обусловлена сильным «пищевым» прессом 
на эту группу планктонных животных со стороны молоди рыб.
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FEEDING OF YOY FISH IN THE LITTORAL ZONE OF A SHALLOW LAKE

Summary

We have studied the foraging activity and stomach contents of YOY fish in 2 different habitat types: in the bare litto-
ral zone with a sandy or slightly silty bottom and in the littoral zone with reed stands (Schoenoplectus lacustris) of meso-
eutrophic Lake Obsterno (north-west of Belarus). The gut content in 5 species of YOY fish (bleak, bream, roach, rudd and 
sunbleak) during the first decade of July was analyzed and the food selectivity was estimated by ivlev Selectivity index. it 
has been shown that the high food selectivity pointed out for tichoplanktonic species of Cladocera (Chydoridae family) in 
contrast with euplanktonic species. The overlap trophic niches for 3 studied species (YOY’s bleak, roach and rudd) were well-
defined in the bare littoral zone to compare with the littoral zone with reed stands. We also speculate that the rarity and low 
density in some Chydoridae family species may be coupled with high YOY pressure.
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Введение. Поливитаминный комплекс «антистрессин В» (включающий максимальные фар-
макопейные дозы витаминов В1, В6 и В12), способный за счет нивелирования стероидообуслов-
ленной иммуносупрессии (путем активации тиамином синтеза инсулина, уравновешивающего 
супрессивные эффекты кортикостероидов, блокирования пиридоксином рецепции стероидных 
гормонов, усиления цианкобаламином катаболизма стероидов) и повышения эффективности им-
муномодулирующей терапии в 2–3 раза снизить уровень летальности больных в условиях прове-
дения интенсивного комплексного лечения сепсиса, для внутривенного применения более 25 лет 
назад был разработан на базе теории некоферментного действия витаминов [1–3] в лаборатории 
биохимии эндокринных желез Института биохимии НАН Беларуси. Начиная с 1994 года вита-
мины В1+В6+В12 в комбинации с иммуностимулирующей терапией в клинике Гродненского ме-
дицинского университета стали базисным лечением септических больных. Данный подход по-
зволил снизить летальность в группе больных, подвергавшихся гемосорбции, с 37,4 % до 13,3 % 
и с 25 % до 8,3 % в группе больных, получавших ронколейкин [4].

В принципе, «антистрессин В» можно использовать и в диабетологии в лечебных целях, од-
нако учитывая специфический оксидантный характер диабетических повреждений, требуется 
его корректировка по составу витаминных ингредиентов с учетом как системного (гормонально 
опосредованного), так и внутриклеточного антиоксидантного механизмов их действия. В связи  
с этим представлялось необходимым обозначить новое лекарственное средство как нейровазо-
тропин и включить в его состав вместо витамина В12 широко используемую в диабетологии ли- 
поевую кислоту, обладающую мощным антиоксидантным потенциалом [5].

Материалы и методы исследования. В экспериментах in vitro, которые проводили в при-
сутствии пероксида водорода, использовали миоглобин из сердца лошади, а также парацетамол 
(фирма Sigma – Aldrich) и тирозин (фирма Sigma). Все другие реагенты высокой очистки произ-
водства России и Беларуси. количество метмиоглобина в растворе определяли, используя моляр-
ный коэффициент поглощения (М–1см–1): ε630 = 3700 [6]. Оксоферрильные формы миоглобина по-
лучали, добавляя 100–1000-кратные молярные избытки пероксида водорода к водному раствору 
метмиоглобина. Полоса Соре миоглобина с максимумом при 407 нм после добавления пероксида 
водорода смещалась до 418 нм. концентрацию пероксида водорода определяли спектрофотоме-
трически, используя молярные коэффициенты поглощения при 240 нм (ε240 = 39,4 М–1см–1) [7]. 
Образование димера парацетамола и тирозина контролировали спектрофотометрически. Расчет 
концентраций дитирозина или парацетамола проводили путем вычитания поглощения соедине-
ний пиридоксаль-5-фосфат, присутствующих в растворе, по формуле
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∑(общее поглощение) – ∑(сумма поглощений всех соединений пиридоксаль-5-фосфат) =  
поглощение димеров тирозина или парацетамола.

Используя молярный коэффициент поглощения ε320 = 5000 М–1см–1 определяли концентра-
цию димеров [8].

Результаты и их обсуждение. Димеры парацетамола, являющиеся важными маркерами 
окислительного стресса [9], позволяют проводить оценку антиоксидантной активности липое-
вой кислоты по степени ингибирования синтеза димеров, концентрация которых свидетельству-
ет об уровне образования свободных радикалов в системе in vitro.

Из данных таблицы видно, что при инкубации миоглобина в присутствии гидропероксида ли-
поевая кислота эффективно ингибирует образование димеров (13,9 · 10–5 М против 19,5 · 10–5 М) и,  
следовательно, проявляет антиоксидантное действие, инактивируя свободные радикалы парацета-
мола. компоненты нейровазотропина: пиридоксальфосфат в меньшей степени (5,78 · 10–5 М), а ти-
амин в большей (3,3 · 10–5 М) потенцируют антиоксидантную активность липоевой кислоты, что 
фактически обосновывает необходимость их совместного применения. 

Ингибирование образования димеров парацетамола (ПА) и разрушения гема миоглобина (Mb) компонентами 
нейровазотропина (Лк – липоевая кислота, Т – тиамин, пиридоксаль-5-фосфат)

Группа Значение ΔD320,   
нм

концентрация  
димера

Значение  
ΔD415, нм

концентрация  
разрушенного гема

Mb (10 мкМ) + ПА (1 мМ) + Н2О2 (1 мМ) 0,977 19,5 · 10–5 0,213 13,0 · 10–7

Mb (10 мкМ) + ПА (1 мМ) + Лк (0,5 мМ) +  
Н2О2 (1 мМ) 0,699 13,9 · 10–5 0,155 9,57 · 10–7

Mb (10 мкМ) + ПА (1 мМ) + Т (1 мМ) +  
Н2О2 (1 мМ) 0,638 12,8 · 10–5 0,078 4,8 · 10–7

Mb (10 мкМ) + Т (1 мМ) +ПА (1 мМ) +  
Лк (0,5 мМ) + Н2О2 (1 мМ) 0,165 3,30 · 10–5 0,106 6,5 · 10–7

Mb (10 мкМ) + пиридоксаль-5-фосфат (0,5 мМ) + 
ПА (1 мМ) + Н2О2 (1 мМ). 0,623 12,5 · 10–5 0,081 5 · 10–7

Mb (10 мкМ) + пиридоксаль-5-фосфат (0,5 мМ) + 
ПА (1 мМ) + Лк (0,5 мМ) + Н2О2 (1 мМ). 0,289 5,78 · 10–5 0,116 7,16 · 10–7

Антиоксидантный потенциал липоевой кислоты, тиамина и пиридоксальфосфата подтверж-
дают данные о снижении разрушения гема миоглобина свободными радикалами парацетамола 
в системе in vitro, что является прямым следствием альтерирующего действия окислительного 
стресса. По степени антистрессорной эффективности ингредиенты нейровазотропина составляют 
следующий ряд: тиамин (4,8 · 10–7 М) – пиридоксальфосфат (5,0 · 10–7 М) – липоевая кислота 
(9,57 · 10–7 М). В контроле концентрация разрушенного гема составляла 13,0 · 10–7 М. Следова-
тельно, именно липоевая кислота усиливает антиоксидантное действие витаминов В1 и В6, а не 
наоборот. Этот вывод подтверждают данные по димерам тирозина, биосинтез которых наряду  
с образованием димеров парацетомола служит равноправным маркером окислительного стресса.

Важным патогенетическим фактором диабетического повреждения тканей является неэн-
зиматическое гликозилирование белков, в процессе которого происходит генерация активных 
форм кислорода и образование тирозильных радикалов. Была изучена эффективность инактиви-
рования свободных радикалов тирозина субстанциями создаваемого поливитаминного комплек-
са. критерием инактивации служила степень ингибирования синтеза димеров, концентрация 
которых прямо пропорциональна содержанию свободных радикалов в системе in vitro [10].

На рисунке видно, что тиамин по эффективности ингибирующего действия на тирозильные 
радикалы (3 столбик) является гораздо более сильным антиоксидантом, чем липоевая кислота  
(2 столбик), но ее добавка позволяет достичь максимального защитного эффекта (4 столбик). 

Антиоксидантный потенциал тиамина повышает не только липоевая кислота, но и сам тиро-
зин (3 столбик) за счет окислительного превращения молекулы витамина в более реакционно-
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способные окисленные метаболиты (тиохром, оксодигидротиохром, тиаминдисульфид, а также 
тиольные и трициклические продукты), обезвреживающие свободные радикалы.

кстати, 4 столбик представляет собой макет нового, возможно, еще более сильного, чем «нейро- 
вазотропин» антиоксиданта «гомеостазина», содержащего тиамин, липоевую кислоту и тирозин 
вместо пиридоксаля, поскольку пиридоксаль-5-фосфат в сочетании с тирозином и липоевой кис-
лотой (5 и 6 столбики) был менее эффективен, чем тиамин (3 и 4 столбики).

На интенсивность свободнорадикальных процессов, как известно, в значительной мере влияет 
содержание ионов Fe2+. Увеличение внутриклеточной концентрации Fe2+ происходит при окис-
лительном стрессе за счет высвобождения извне- и внутриклеточных депо, разрушения Fe-S-
кластеров аконитазы супероксидным радикалом, а также распада других Fe2+-содержащих бел-
ков и восстановления Fe3+ в составе ферритина [9]. Антиоксидантные свойства липоевой кисло-
ты объясняются ее способностью переводить Fe2+ в Fe3+, а также хелатировать двухвалентные 
катионы (Fe2+, Cu2+, Cd2+) и выводить их из организма. Хелатирование ионов металлов липоевой 
кислотой ведет к снижению интенсивности протекания реакции Фентона. Аналогичный эффект 
вызывает и тиамин, замыкая на себя высокоактивные гидроксильные радикалы. 

Механизм окисления тиамина в реакции Фентона может быть следующим [10]: разрыв связи  
НО–ОН под действием иона железа Fe2+ приводит к образованию радикалов •ОН и анионов гидро- 
ксила ОН–. Затем ОН-радикал взаимодействует с молекулой тиамина, со вторым углеродом тиазоло- 
вого компонента, давая радикал тиамина. Взаимодействие радикала тиамина со вторым гидроксил-
радикалом приводит к образованию продукта гидроксилирования тиамина Т-ОН. Гидроксил 
внедряется в тиазоловый компонент и затем взаимодействует с аминогруппой пиримидинового 
компонента с образованием циклического продукта. Однако данная реакция эффективно проте- 
кает в кислой среде, когда протонирован 1-азот пиримидина. Нейтральная форма тиамина после  
образования свободного радикала тиамина, центрированного на втором углероде тиазола, транс- 
формируется в свободно радикальную трициклическую форму тиамина. Второй гидроксил радикал 
или супероксид-анион окисляют свободно радикальную форму тиамина в тиохром. 

Об участии гидроксильных радикалов в окислении тиамина в тиохром свидетельствуют данные 
об ингибировании окисления тиамина алифатическими спиртами. После добавления в раствор, 
содержащий тиамин, ионы железа Fe2+ и пероксид водорода высоких концентраций этанола 
наблюдали практически полное ингибирование образования тиохрома [11] за счет высокой ско- 
рости взаимодействия гидроксильных радикалов с этанолом (k = 7,2 · 108 М–1с–1).

Образование димеров тирозина в пероксидазных реакциях катализируемых метмиоглобином: 1 – Mb (10 мкМ) + Tyr (1 мМ) + 
Н2О2 (1 мМ); 2 – Mb (10 мкМ) + Tyr (1 мМ) + Лк (0,5 мМ) + Н2О2 (1 мМ); 3 – Mb (10 мкМ) + Tyr (1 мМ) + Т (1 мМ) + 
Н2О2 (1 мМ); 4 – Mb (10 мкМ) + Tyr (1 мМ) + Лк (0,5 мМ) + Т (1 мМ) + Н2О2 (1 мМ); 5 – Mb (10 мкМ) + пиридоксаль-
5-фосфат (0,5 мМ) + Tyr (1 мМ) + Н2О2 (1 мМ); 6 – Mb (10 мкМ) + пиридоксаль-5-фосфат (0,5 мМ) + Tyr (1 мМ) +  

Лк (0,5 мМ) + Н2О2 (1 мМ)
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На фоне липоевой кислоты при окислительном стрессе тиамин также уменьшает выход тиохрома. 
Однако антиоксидантное действие тиамина проявляется и в этих условиях, что отражает резкое  
снижение синтеза димеров парацетамола и дитирозина по сравнению с инкубационной средой,  
содержащей одну липоевую кислоту (таблица, рисунок). Из таблицы и рисунка видно, что ана- 
логичным (но менее выраженным) действием в принятых условиях обладает и пиридоксальфосфат. 
Известно, что пиридоксаль и пиридоксальфосфат образуют с первичными аминогруппами бел- 
ков основания Шиффа, которые являются сильными хелаторами ионов металла. Образование 
хелатов металлов, в том числе хелатов ионов железа сильно ингибирует протекание реакций 
гидроксилирования, инициированных реагентом Фентона [6].

Исходя из вышеизложенного можно полагать, что усиленный субстанцией антидиабетиче- 
ского действия (где тиоктовая кислота заменила витамин В12) разработанный нами ранее анти-
стрессорный витаминный комплекс («антистрессин В»), теперь обозначенный как «нейровазо-
тропин», будет эффективным средством профилактики диабетических ангио- и полинейропатий. 
Предполагается, что нейровазотропин будет более эффективным в профилактике и коррекции 
стрессобусловленных осложнений сахарного диабета, чем зарубежные аналоги, что позволит  
в этой части решить проблему импортозамещения. 

Заключение. Арсенал средств некоферментной витаминологии, которая не нуждается в гипо- 
тезе коферментного механизма действия вводимых витаминов, пополнила линейка новых анти- 
стрессорных тиаминсодержащих препаратов. Замена цианкобаламина в составе успешно апро-
бированного в клинической сепсисологии иммунотропного антистрессина В (В1+B6+B12) на ли-
поевую кислоту привела к созданию нейровазотропина – противодиабетического лекарственно-
го средства с усиленным антиоксидантным потенциалом. При инкубации миоглобина в присут-
ствии гидропероксида компоненты нейровазотропина (тиамин, липоевая кислота и в меньшей 
степени пиридоксальфосфат) ингибируют образование димеров парацетомола и тирозина – мар-
керов оксидативного стресса, свидетельствующих об уровне образования свободных радикалов 
в системе in vitro. Дальнейшая модификация нейровазотропина за счет включения в его состав 
тирозина (или замены пиридоксинового ингридиента на тирозин) приведет к созданию нового 
лекарственного средства «гомеостазин» с возможно еще более выраженными антиоксидантными 
свойствами, что необходимо для коррекции различной патологии, сопряженной с окислитель-
ным стрессом (инфаркт миокарда, инсульт головного мозга и др.).

Создание антистрессина В, а затем – нейровазотропина и последующая разработка гомео-
стазина, способных нивелировать повреждающее действие системного (гормонального) и кле-
точных видов стресса (оксидативного, нитрозильного, карбонильного), является существенным 
вкладом в дальнейшее развитие некоферментной витаминологии как отдельной научно-практи-
ческой дисциплины в медицине.
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MECHANISMS OF NONCOEZYME ACTION OF NEUROVASOTROPIN  
COMPONENTS DURING OXIDATIVE STRESS AND DEVELOPMENT OF ANTI-STRESS  

THIAMINE-CONTAINING DRUGS

Summary

The substitution of cyanocobalamine for lipoic acid in the composition of immunotropic anti-stressin B (B1+B6+B12), 
which was successfully tested in clinical sepsisology, resulted in the development of neurovasotropin, an antidiabetic drug 
with enhanced antioxidant capacity. During incubation of myoglobin in the presence of hydroperoxide, components of neuro-
vasotropin (thiamine, lipoic acid, and to a lesser extent pyridoxal phosphate) inhibited the production of dimers of paracetamol 
and tyrosine, markers of oxidative stress indicating the level of free radical formation in the system in vitro. Further modifica-
tion of neurovasotropin due to its incorporation in tyrosine (or substitution of the pyridoxine constituents for tyrosine) will 
result in the development of a new drug “homestasin” with probably more pronounced antioxidant properties, which is neces-
sary for correction of different pathologies related to oxidative stress (myocardial infarction, cerebral stroke, etc).
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Введение. Важная роль редокс-процессов для поддержания жизнедеятельности клеток и не-
обходимость изучения данных процессов для понимания патогенеза и коррекции многих функ-
циональных нарушений, реализуемых при окислительном стрессе, обуславливает актуальность 
их изучения на протяжении многих лет [1; 2]. Показано, что эндогенные (пероксид водорода, 
глутатион, аскорбиновая кислота и др.) и экзогенные (антиоксиданты, прооксиданты и др.) ре-
докс-активные соединения участвуют в регуляции широкого спектра биохимических и физио-
логических процессов, включая регенеративные и адаптационные процессы, иммунный ответ, 
дифференцировку стволовых клеток, пролиферацию и апоптоз [3; 4]. С другой стороны, увеличение 
концентрации окислителей при нарушении редокс-гомеостаза играет важную роль в процессах 
старения организма и развитии различных заболеваний, включая онкологические [1]. Поэтому 
фармакологические препараты, способные регулировать клеточные редокс-процессы, использу-
ются в сердечно-сосудистой, противоопухолевой и противовирусной терапии [5]. Несмотря на 
обилие литературных данных, посвященных изучению действия редокс-активных соединений 
в биологических системах, вопрос о механизмах регуляции редокс-гомеостаза остается откры-
тым, что является существенным препятствием для разработки новых лекарственных препара-
тов антиоксидантного и прооксидантного действия. На необходимость поиска и изучения ме-
ханизмов регуляции редокс-гомеостаза указывает и тот факт, что природные и синтетические 
антиоксиданты, использование которых ориентировано на ингибирование известных окисли-
тельных процессов, часто не обладают ожидаемой клинической эффективностью при лечении  
и профилактике заболеваний, в патогенезе которых важную роль играют окислители. 

Внутриклеточные электрон-транспортные процессы, протекающие с участием редокс-актив-
ных соединений, рассматриваются как один из способов передачи информации в клетках [3; 4]. 
В отличие от вторичных мессенджеров, участвующих во внутриклеточной передаче информа-
ционных сигналов, редокс-активные соединения функционируют как мессенджеры, перенося-
щие электроны, или редокс-мессенджеры [4; 6]. Поскольку направленность переноса электронов 
обусловлена физико-химическими характеристиками участников редокс-процессов, трансдук-
ция сигнала с участием редокс-мессенджеров может модулироваться изменением величин раз-
личных физико-химических параметров, включая параметры редокс-гомеостаза. количествен-
ными характеристиками редокс-гомеостаза, обусловленного сопряженным функционировани-
ем транспортных белков, оксидоредуктаз и низкомолекулярных редокс-активных соединений,  
являются введенные нами параметры – эффективный редокс-потенциал (еэфф) [7] и редокс-бу-
ферная емкость (r) [8]. Однако роль величин физико-химических параметров редокс-гоместаза 
в реализации определенного отклика опухолевых клеток на действие редокс-активных соедине-
ний экспериментально не обоснована.

Ранее нами было обнаружено, что водорастворимый фенольный антиоксидант 3-(3′-трет-
бутил-4′-гидроксифенил)-пропилтиосульфонат натрия (ТС-13), индуктор сигнальной системы 
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Keap1/Nrf2/ARE, вызывает гибель опухолевых клеток через митохондриально-опосредованный 
путь [9]. В настоящем исследовании изучено действие водорастворимых фенольных антиокси-
дантов ТС-13 и 3,5-диметил-4-гидроксибензилтиоэтаноат калия (БЭк-11-к) на редокс-свойства 
опухолевых клеток, количественно характеризуемые еэфф и r, а также изучена роль внутрикле-
точного редокс-состояния в опосредовании эффектов указанных антиоксидантов на пролифера-
тивную активность опухолевых клеток.

Материалы и методы исследования. Водорастворимые фенольные антиоксиданты ТС-13 
и БЭк-11-к (рис. 1), любезно предоставленные проф. Н. В. кандалинцевой, синтезированы в НИИ  
химии антиоксидантов (Новосибирск, Россия) как описано ранее [10]. В работе использова-
ли клетки карциномы гортани человека линии HEp-2, которые культивировали в среде MEM 
(Sigma-Aldrich, США) с добавлением 8–10 % эмбриональной бычьей сыворотки и гентамицина 
(0,08 мг/мл) при температуре 37 °С в атмосфере 5 % СО2. При определении влияния препаратов 
на пролиферативную активность опухолевых клеток исследуемое соединение добавляли в чашки 
Петри через 24 ч после пересева клеток. Подсчет клеток проводили на 4-е сутки культивирова-
ния. Для получения суспензии клетки снимали раствором трипсин–версен в соотношении 1 : 1 
на 6–7-е сутки.

Оценку внутриклеточной продукции активных форм кислорода (АФк) проводили на основе 
анализа скорости окисления флуоресцентного зонда 2′,7′-дихлордигидрофлуоресцеина (H2DCF) 
эндогенными окислителями [11]. Значения параметров внутриклеточного редокс-состояния кле-
ток определяли путем редокс-титрования на основе анализа скорости окисления H2DCF вводи-
мым в систему пероксидом водорода [8; 12]. Параметры еэфф и r характеризуют стационарное 
редокс-состояние в клетках. Добавление окислителя (сок) к клеткам вызывает переход из одного 
стационарного состояния в другое. Новое стационарное состояние характеризуется величиной 
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max oк 0е е е′D = −  – максимальное изменение величины эффективного редокс-потенциала, воз-

можное при условии сок >> cвос; zок – число электронов, которые присоединяет молекула окисли-
теля, переходя в восстановленную форму; сi – концентрация i-го редокс-активного соединения 

Рис. 1. Изменение числа клеток линии НЕр-2 при культивировании с антиоксидантами ТС-13  
и БЭк-11-к. ** – р < 0,01; *** – р < 0,001 по сравнению с контролем
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в биологической жидкости; zi – число электронов, которые присоединяет молекула окисленной 
формы вещества, переходя в восстановленную форму; n – число различных типов редокс-пар, 
участвующих в формировании редокс-состояния; 0

окE ′  – редокс-потенциал окислителя при рН 7,0. 
константа kем имеет размерность концентрации и численно равна концентрации окислителя, 
при которой изменение величины эффективного редокс-потенциала составляет половину своего 
максимального значения. 

В основе метода использована экспериментально и теоретически обоснованная зависимость 
между величиной индуцированного увеличением концентрации окислителей изменения Eэфф  
и скоростью окисления H2DCF (Vф) [12]

 
эфф

ф 0 .V k E= D  (1)

Согласно (1), скорость изменения интенсивности флуоресценции DCF пропорциональна ве-
личине изменения эффективного редокс-потенциала, поэтому r и Eэфф определяются при анали-
зе построенной на основании экспериментальных исследований зависимости Vф от сок.

Измерения проводили при температуре 37 °С в сбалансированном буферном солевом рас-
творе (СБСР) следующего состава: NaCl – 131 мМ, KCl – 5 мМ, CaCl2 – 1,3 мМ, MgSO4 – 1,3 мМ, 
кН2РО4 – 0,4 мМ, Hepes – 20 мМ, глюкоза – 6 мМ, рН 7,4. Загрузку клеток диацетатом H2DCF 
(H2DCF-DA, Sigma-Aldrich) проводили при температуре 37 °С в СБСР, инкубируя с 10 мкМ зонда 
в течение 45 мин. Интенсивность флуоресценции DCF, образующегося при окислении H2DCF, 
измеряли с использованием спектрофлуориметра СМ 2203 научно-производственного центра 
«СОЛАР» (Минск, Беларусь). Длина волны возбуждения составляла 488 нм, длина волны ис-
пускания – 530 нм. Результаты представлены как средние значения плюс-минус стандартное 
отклонение среднего для 3–5 независимых экспериментов. Достоверность значений определя-
ли с помощью t-критерия Стьюдента, принимая различия достоверными при уровне значимо-
сти р < 0,05.

Результаты и их обсуждение. Установлено, что при внесении в культуру клеток карциномы 
гортани человека линии HEp-2 антиоксидант БЭк-11-к стимулирует их рост, тогда как ТС-13, на-
против, снижает. На рис. 1 показано изменение числа опухолевых клеток при культивировании 
с антиоксидантами ТС-13 и БЭк-11-к. Внесение БЭк-11-к в концентрации 200 мкМ вызывало 
увеличение числа клеток в культуре на 55 ± 10 % в сравнении с контролем. число выживших 
клеток при их культивировании с ТС-13 в той же концентрации составляло 15 ± 5 %. При этом 
начальный отклик внутриклеточных редокс-систем на введение данных антиоксидантов разли-
чается. На рис. 2 представлены зависимости скорости изменения интенсивности флуоресценции 
DCF при внесении в суспензию клеток ТС-13 и БЭк-11-к в концентрациях 200 мкМ. При до-

бавлении антиоксиданта ТС-13 скорость из-
менения интенсивности флуоресценции DCF 
сначала увеличивается, а затем снижается. 
При добавлении БЭк-11-к – сразу снижается. 
Таким образом, при действии антиоксиданта 
ТС-13 наблюдается кратковременное повыше-
ние внутриклеточной продукции АФк в опу-
холевых клетках.

Ранее нами было показано, что ингибитор 
открытия пор высокой проводимости цикло-
спорин А полностью блокирует токсическое 
действие агента [9]. По-видимому, ТС-13 в ре-
зультате прямого или опосредованного АФк 
окисления сульфгидрильных групп аденин-
нуклеотидного транспортера индуцирует от-
крытие пор высокой проводимости и запуск 
программы митохондриально-опосредованного 

Рис. 2. Влияние антиоксидантов на продукцию АФк  
в клетках линии НЕр-2. концентрация антиоксидантов  

в суспензии клеток – 200 мкМ
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апоптоза. Открытие пор высокой проводимости, в свою очередь, приводит к уменьшению про-
дукции АФк митохондриями, что вызывает снижение скорости окисления Н2DCF. 

При длительном инкубировании клеток с фенольными антиоксидантами снижение внутри-
клеточной продукции АФк опухолевыми клетками наблюдается при действии обоих соедине-
ний. В свою очередь, изменение величин параметров редокс-гомеостаза при культивировании 
клеток с указанными антиоксидантами существенно различается. На рис. 3, а показаны зависи-
мости величины флуоресцентного индекса Vф от концентрации окислителя в двойных обратных 
координатах для опухолевых клеток в контроле и при их культивировании с антиоксидантами 
БЭк-11-к и ТС-13. Определенные с использованием экспериментальных данных величины ре-
докс-буферной емкости и изменения эффективного редокс-потенциала представлены на рис. 3, б 
и рис. 3, в. 

Редокс-буферная емкость клеток при культивировании с БЭк-11-к в концентрации 200 мкМ 
увеличивается на 51 ± 9 %, а при культивировании клеток с ТС-13 в концентрации 50 мкМ – 
уменьшается на 49 ± 9 %. В свою очередь, величина эффективного редокс-потенциала не из-
меняется при культивировании клеток линии HEp-2 с антиоксидантом БЭк-11-к, а при культи-
вировании с ТС-13 – повышается. Таким образом, в клетках линии НЕр-2 при культивировании  
с ТС-13 в сравнении с клетками в контрольной культуре наблюдается усиление внутриклеточ-
ных окислительных процессов, что приводит к уменьшению величины редокс-буферной емко-
сти и повышению значения эффективного редокс-потенциала. Поскольку концентрация добав-
ляемых антиоксидантов значительно ниже, чем эндогенных антиоксидантов, то наблюдаемые 
изменения редокс-свойств клеток, очевидно, обусловлены активацией специфических редокс-
сигнальных механизмов.

Одним из механизмов ответа клеток на действие ряда факторов, включая противоопухолевые 
препараты, является генерация АФк митохондриями. Преобразование внутриклеточного сигна-
ла митохондриями включает три этапа. На первом этапе осуществляется рецепция и преобразо-
вание внутриклеточного сигнала, в результате которого усиливается генерация АФк митохон-
дриями. Ранее нами показано, что механизм аскорбат-зависимой регуляции Са2+-сигнализации 
клеток включает усиление локальной продукции АФк в клетках за счет участия специфиче-
ских оксидоредуктаз – НАДН : убихинон-оксидоредуктазы (E.C. 1.6.5.3) и убихинол : цитохром 
с-оксидоредуктазы (E.C. 1.10.2.2) [13]. На втором этапе с участием АФк осуществляется транс-

а

б

в

Рис. 3. Определение параметров редокс-состояния 
клеток линии НЕр-2: а – зависимости величины Vф 
в опухолевых клетках от концентрации окислите-
ля в двойных обратных координатах; б – редокс-
буферная емкость; в – изменение эффективного ре-
докс-потенциала. 1 – контроль, 2 – клетки культи-
вировали в присутствии БЭк-11-к (200 мкМ), 3 – клетки 
культивировали в присутствии ТС-13 (50 мкМ). * – 

p < 0,05 по сравнению с клетками в контроле
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дукция сигнала на соответствующий белковый 
сенсор. Третий этап – это активация сенсора,  
в результате которой запускается клеточный ответ. 
Роль сенсора изменений редокс-свойств окружения  
при активации митохондриально-опосредованной  
гибели клеток, вероятно, выполняет адениннукле-
отидный транспортер. Образование дисульфидов  
в адениннуклеотидном транспортере ANT инду-
цирует его связывание с порином vDAC и цикло-
филином D, что приводит к формированию пор 
высокой проводимости и запуску программируе-
мой гибели клеток [14]. Активация сенсора (а сле- 
довательно, и активация апоптоза) осуществляет-
ся при достижении определенной величины вну-
триклеточного эффективного редокс-потенциала 
и зависит от редокс-буферной емкости. Снижение  
редокс-буферной емкости понижает порог акти-

вации апоптоза при действии эндогенных и экзогенных факторов, увеличение редокс-буферной 
емкости – повышает. Таким образом, в результате изменения редокс-состояния отклик клеток 
при действии редокс-активных соединений также изменяется.

В модельных условиях в клетках функции сенсора изменений внутриклеточного редокс-
состояния выполняет также флуоресцентный зонд H2DCF. кинетика интенсивности флуорес-
ценции DCF, образующегося после добавления пероксида водорода, существенно различается 
в клетках, культивируемых с антиоксидантами БЭк-11-к, ТС-13 и без них (рис. 4). Уменьшение 
величины редокс-буферной емкости и повышение значения эффективного редокс-потенциала, 
наблюдаемые в клетках, культивируемых с антиоксидантом ТС-13, приводят к увеличению ско-
рости окисления зонда H2DCF. Введение антиоксиданта БЭк-11-к в культуру опухолевых клеток 
запускает компенсаторный адаптационный ответ, в результате которого изменяется внутрикле-
точное содержание редокс-активных соединений, в первую очередь, восстановителей. В клетках 
линии HEp-2, культивируемых с антиоксидантом БЭк-11-к, рост концентрации восстановителей 
в сравнении с немодифицированными клетками приводит к снижению количества окисляемого 
пероксидом водорода зонда, что отражается в уменьшении интенсивности флуоресценции DCF, 
образующегося в клетках при окислении Н2DCF пероксидом водорода. 

Аналогичный эффект наблюдается и при трансдукции сигнала в клетках с участием АФк. 
Увеличение содержания восстановителей в клетке вызывает снижение уровня АФк, взаимодей-
ствующих с белком-мишенью, в результате изменяется функциональный отклик клеток. Нами 
показано, что при изменении функционального состояния клеток, индуцированного БЭк-11-к, 
наблюдается увеличение их резистентности к ТС-13: в культуре клеток, модифицированных 
БЭк-11-к, количество выживших при действии ТС-13 клеток было в 2 раза выше. В свою оче-
редь, добавление БЭк-11-к в культуру клеток НЕр-2 с высокой буферной емкостью не приводило 
к увеличению их роста. 

Таким образом, фенольные антиоксиданты могут участвовать в регуляции редокс-гомеостаза 
через активацию различных сигнальных механизмов, вызывая как увеличение, так и снижение 
роста опухолевых клеток в культуре. Одними из основных факторов, определяющих специфич-
ность отклика опухолевых клеток на действие редокс-активных соединений, являются параме-
тры внутриклеточного редокс-состояния – эффективный редокс-потенциал и редокс-буферная 
емкость.
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REDOX PROPERTIES OF TUMOR CELLS AND THEIR PROLIFERATIVE ACTIVITY  
UNDER THE ACTION OF PHENOLIC ANTIOXIDANTS

Summary

it was established that the response of tumor cells to the action of the redox-active compound is regulated by the in-
tracellular redox state quantitatively characterized by the effective redox potential and the redox buffer capacity. Phenolic 
antioxidant 3,5-dimethyl-4-hydroxybenzyl thioetanoate (BEP-11-K) was found to stimulate the proliferation in culture and 
an increase of the redox buffer capacity. Phenolic antioxidant 3-(3’-tert-butyl-4’-hydroxyphenyl)propyl thiosulfonate (TS-13) 
inhibits the growth of tumor cells in culture. The action of TS-13 results in a decrease of the redox buffer capacity and an in-
crease of the effective redox potential. The toxic effect of TC-13 is reduced by an increase of the cellular redox buffer capacity. 
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Введение. Мозг составляет 2 % от общей массы тела, а потребляет 20 % всего кислорода.  
Работа нейронных популяций напрямую зависит от насыщения крови кислородом. Недостаточное 
кровоснабжение головного мозга функционального характера, например, при проведении орто-
статической пробы, может сопровождаться обморочным состоянием у людей с вегетативными 
дисфункциями [1; 2]. Острые нарушения мозгового кровотока становятся причиной развития не-
врологических и психических расстройств, одним из проявлений которых является нарушение 
когнитивных функций (память, внимание, речь, психомоторная координация) [3]. Гиппокамп 
«кодирует» информацию для последующего хранения в мозге, что является основой процессов 
запоминания. короткий период ишемического воздействия сопровождается повреждением СА1 
области, тогда как CA3 область и зубчатая фасция устойчивы к нему [4]. 

Известно, что многократно повторяющаяся гипоксия легкой и средней степени оказывает 
своеобразный защитный эффект на когнитивные функции мозга [5; 6]. В опытах на монгольских 
песчанках продемонстрировано, что кратковременные интервальные воздействия сублетальной 
ишемии предотвращают гибель чувствительных пирамидных нейронов области СА1 гиппокам-
па в ответ на последующую глобальную ишемию [7]. Гипобарическое прекондиционирование 
ослабляет не только структурные повреждения при повторном воздействии гипоксии, но и на-
рушения высших функций мозга, в частности, способствует сохранению памяти [8]. У мышей 
после 8-минутной билатеральной окклюзии общих сонных артерий отмечен нейрогенез и ми-
грация нейробластов из субвентрикулярной зоны в стриатум и неокортекс [9]. Аноксическое 
5-минутное прекондиционирование у новорожденных крыс не вызывает гибель нейронов и на 
протяжении 3 недель активирует образование нейроноподобных элементов в зубчатой извилине 
и субвентрикулярной зоне. Новообразованные клетки мигрируют преимущественно в высоко-
чувствительные к ишемии зоны головного мозга, к примеру, такие как СА1 зона гиппокампа. 
[10]. Таким образом, одним из компенсаторных механизмов защиты нейронов головного мозга 
при изменении напряжения кислорода в нервной ткани является процесс нейрогенеза. 

Эти фундаментальные знания обосновывают адекватность повышения резистентности ней-
ронов к гипоксическим воздействиям путем «тренировки» прекондиционирующими умеренны-
ми гипоксическими и/или кратковременными ишемическими воздействиями. Изменение кис-
лородного режима организма является одним из факторов, координирующим взаимосвязь кар-
диоритма с изменениями тонуса сосудов мозга, что также влияет на когнитивно-мнестическую 
деятельность человека [11]. В условиях гипоксии существенная часть компенсаторных реакций 
осуществляется посредством взаимодействия бульбарного дыхательного центра и супрабуль-
барных образований. Одним из важнейших комплексов супрабульбарных структур, обеспечи-
вающих адаптивную регуляцию дыхания, является лимбическая система, и в частности, гиппо-
камп [12]. Феномен прекондиционирования является наиболее изученной кардиопротективной 
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стратегией. При этом механизмы повышения устойчивости к недостатку кислорода нейронов 
мозга и в настоящее время являются дискутабельными.

Установлено, что важными критериями сохранения функционального состояния нейронов 
после ишемического инсульта являются предшествующий воздействию уровень внутрикле-
точного аденозинтрифосфата (АТФ) и особенности ионного гомеостазиса [1]. При возбуждении 
ускоряется расходование АТФ и креатинфосфата, а при торможении замедляется. При дополни-
тельном воздействии сильного внешнего раздражителя защитные рефлексы млекопитающих мо-
гут развиваться по типу «борьба–бегство», соответственно с активным расходом или экономией 
эндогенных ресурсов.

Учитывая вышесказанное, для выяснения механизмов кратковременной гипоксической акти-
вации функций мозга проведены эксперименты на белых крысах с предварительно выработан-
ным условным рефлексом избегания в челночной камере по методике Я. Буреша, О. Бурешовой, 
Дж. Хьюстон [13].

Материалы и методы исследования. Опыты проведены на белых беспородных крысах-сам-
цах (n = 28) массой 170–200 г. Животные содержались в стандартных условиях вивария (темпера-
тура воздуха 23 ± 1 °С, вентиляционный режим 30 мин/ч) при свободном доступе к воде и пище, 
12/12-часовом режиме освещения и темноты с учетом рекомендаций Европейской конвенции  
о гуманном обращении с лабораторными животными [14].

Для изучения процессов запоминания у животных в качестве модели обучения с отрицатель-
ным подкреплением использован тест выработки условных рефлексов в челночной камере [13].

До начала выработки условного рефлекса крыс (n = 18) в течение 4–5 суток проведен хэнд-
линг (держали каждую крысу в руках по 2–3 мин в день) и адаптация к экспериментальным 
условиям (нивелирование проявлений ориентировочного рефлекса). Затем в течение 5–6 суток  
у животных выработан условный рефлекс избегания в челночной камере, состоящей из двух раз-
ных по площади отсеков – большого (41 × 47 × 30 см) и малого (15 × 25 × 30 см). В каждом отсеке 
камеры имеется металлический решетчатый пол и предусматривается селективное включение 
света. Между камерами находится отверстие, имитирующее вход «в норку». Отверстие при не-
обходимости перекрывается дверцей. За один сеанс обучения осуществляется 8–10 сочетаний 
условного раздражителя (включение света) с безусловным ноцицептивным стимулом (пропуска-
ние тока силой 0,008–0,01 мА в течение 1–2 сек по решетчатому полу в отсеках большой или 
малой камеры, где находится крыса). Животных, у которых условный рефлекс долгое время не 
вырабатывается, не берут в эксперимент.

После выработки условного рефлекса избегания (критерием чего было проявление защит-
ного рефлекса на включение света без подкрепления) у всех крыс измеряют латентный период 
реакции избегания (ЛПРИ) в течение 2–3 суток (фон). После измерения фоновых показателей 
ЛПРИ животных разделяют на 2 группы. В соответствии с протоколом опытов в день основного 
эксперимента крыс опытной группы (n = 12) подвергают кратковременной (5 мин) гипобариче-
ской гипоксии. контрольные животные (n = 6) с выработанным условным рефлексом избегания 
гипоксии не подвергают.

Для моделирования сдвига газового гомеостазиса создают гипобарическую гипоксию (в со-
суде, объемом 2 л в течение 5 мин, условный подъем на высоту 2300 м над уровнем моря, сни-
жение барометрического давления до 577,6 мм рт. ст., что сопровождается снижением парци-
ального давления кислорода РО2 до 121 мм рт. ст.) in vivo с применением декомпрессора. Для 
измерения давления разреженных газов используют вакуумметр (100 кПа, Россия). С целью ис-
ключения влияния гиперкапнии с помощью химического поглотителя Са(ОН)2 96 % и NaОН 4 % 
адсорбируют СО2.

Измерение ЛПРИ в день проведения эксперимента у крыс проводят спустя 15–20 мин (n = 6) 
и 1,5 ч (n = 6) после 5 мин гипоксии. Параллельно измеряют ЛПРИ и у контрольной группы жи-
вотных (n = 6). Динамику изменений ЛПРИ у всех крыс прослеживают на 3-и, 7-е, 14, 21, 28, 35, 
42-е сутки после проведения основного эксперимента.

Для оценки пассивно-оборонительного рефлекса (n = 10) применяют аналгезиметр Hotplate 
LE 7406 (Stoelting, США). Моделью ноцицептивной реакции служит тепловое воздействие (t = 55 °С) 
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на конечности животных согласно стандартной методике N. B. Eddy, D. Leimbach (1953). В этих 
условиях регистрируют суммарную двигательную активность (СДА): количество вертикальных 
стоек, горизонтальных перемещений, актов груминга. Защитные рефлексы сопровождаются со-
ответственно активным расходом (гипералгезия, увеличение СДА) или экономией эндогенных 
ресурсов (гипоалгезия, уменьшение СДА). При этом укорочение латентного периода ноцицеп-
тивного рефлекса (ЛПНР) свидетельствует о развитии гипералгезии, а увеличение – гипоалгезии.

Полученные данные статистически обрабатывают методом ANOvA с применением t-критерия 
Стьюдента. Для построения графиков используют программу Origin-6.1.

Результаты и их обсуждение. Величина ЛПРИ у крыс (n = 18) до проведения эксперимента 
с гипоксией (фон) при переходе из большой камеры в малую составляла в среднем 2,4 ± 0,1 с,  
из малой камеры в большую – 4,6 ± 0,2 с.

Показано, что через 15–20 мин после 5-минутной гипоксии у крыс опытной группы наблюда-
лось достоверное (p < 0,05) увеличение (в 5 раз – от 4,6 ± 0,2 до 22,7 ± 4,0 с) ЛПРИ при переходе 
из малой камеры в большую. Латентный период реакции перехода из большой камеры в малую 
также в 1,5 раза возрос по сравнению с фоном (рис. 1, а).

Спустя 1,5 ч наблюдений изменения ЛПРИ стали более выраженными, а именно, латентный 
период (ЛП) реакции перехода из малой камеры в большую возрос в 7,6 раз по сравнению с фо-
ном, а из большой камеры в малую – в 3,2 раза (рис. 1, б). 

На 3-и сутки после проведения эксперимента с гипоксией ЛПРИ при переходе из большой 
камеры в малую у крыс контрольной и опытной групп практически не отличался от фона (рис. 1, 
2). Величина ЛП реакции перехода из малой камеры в большую у крыс контрольной группы со-
хранялась на уровне фоновых значений, а у крыс опытной группы была в 2–2,5 раза выше фона. 

На 7-е сутки наблюдения (или 14–15-е сутки с момента образования условного рефлекса)  
у крыс контрольной и опытной групп различий между величиной ЛПРИ и фоновым уровнем при 
переходе из большой камеры в малую не выявлено. В то время как ЛПРИ у крыс опытной груп-
пы при переходе из малой камеры в большую возрос по отношению к фону в 1,3 раза (рис. 1),  
а у крыс контрольной группы – в 3–3,5 раза (рис. 2).

На 14-е сутки наблюдения у животных контрольной группы величина ЛПРИ при переходе из 
малой камеры в большую превышала уровень фоновых значений почти в 5 раз, а у крыс опыт-

ной группы, подвергавшихся гипоксии, – в 1,5–2 раза  
(рис. 1, 2). Рефлекс перехода из большой камеры в ма-
лую у крыс обеих групп сохранялся на уровне фона. 
Только на 21-е сутки у животных опытной группы 
зафиксировано достоверное (p < 0,05) увеличение  
в 2–2,5 раза по отношению к фону ЛПРИ при пере-
ходе из большой камеры в малую. Далее на 28, 35, 
42-е сутки наблюдения ЛП реакции перехода из боль-
шой камеры в малую оставался фактически стабиль-
ным вплоть до окончания периода наблюдения (42-е  
сутки). Этот факт можно объяснить естественной 
защитной реакцией – избежать опасного открытого 
пространства в большом отсеке. 

Величина ЛП реакции перехода из малой каме-
ры в большую к 21-м суткам наблюдения продол-
жала нарастать у животных обеих групп, а к концу 
периода наблюдения (42-е сутки) величина ЛПРИ 
у контрольных крыс была выше фонового уровня 
в 5–6 раз, а у крыс опытной группы – в 2–2,5 раза 
(рис. 1, 2). Достоверное (p < 0,05) увеличение ЛПРИ 
при переходе из малой камеры в большую являет-
ся характерным признаком угасания выработанного 
условного рефлекса. Такая же картина развития уга-

Рис. 1. Динамика величины ЛПРИ у крыс опыт-
ной группы, подвергавшихся кратковременной  
(5 мин) гипоксии. Фон – среднее значение ЛПРИ 
до гипоксии; белые столбики – ЛПРИ при перехо-
де крыс из большой камеры в малую (Бк); заштри-
хованные столбики – при переходе крыс из малой 
камеры в большую (Мк); стрелкой указан момент 
предъявления 5 мин гипоксического стимула; а – 
ЛПРИ через 15–20 мин, б – через 1,5 ч после окон-
чания воздействия гипоксии. По оси абсцисс указа-
ны дни измерения ЛПРИ после проведения экспери-
мента с гипоксией; * – p < 0,05 по отношению к фону
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сания условного рефлекса зарегистрирована ранее  
в экспериментах, проведенных на интактных живот-
ных [15]. Необходимо отметь, что у крыс опытной 
группы, подвергавшихся кратковременной гипоксии, 
угасание условного рефлекса происходило пример-
но в два раза медленнее, чем у крыс контрольной груп-
пы, которые гипоксии не подвергались.

Для оценки поведенческой активности и харак-
тера защитных рефлексов в тесте горячая пластина 
предварительно животных (n = 10) подвергали воз-
действию гипобарической гипоксии, по методике, 
которая изложена выше. 

Установлено, что через 1,5 ч после 5-минутной  
гипоксии СДА снижается в среднем на 20 % (p < 0,05), 
через 3 суток возвращается в исходный уровень, и на  
7-е сутки через 1,5 ч после моделирования более 
продолжительной 10-минутной гипоксии – снижа-
ется в среднем на 60 % (p < 0,05). ЛПНР через 1,5 ч  
после 5-минутной гипоксии увеличивается в сред-
нем на 29 % (p < 0,05), через 3 суток возвращается 
в исходный уровень, на 7-е сутки через 1,5 ч после 
повторного моделирования более продолжительной 
10-минутной гипоксии – возрастает в среднем на 
51 % (p < 0,05) (рис. 3).

Таким образом, прекондиционирующий эффект 
5-минутной гипоксии выявлен через 7 суток при по-
вторной более длительной 10-минутной гипоксии. 
Поскольку снижение СДА сопровождается увеличе- 
нием ЛПНР, подобный характер пассивно-оборони- 
тельного рефлекса свидетельствует о переходе орга-
низма в режим экономии эндогенных ресурсов, кото-
рый позволяет сохранить энергетические ресурсы,  
в том числе для клеток мозга и выжить в условиях снижения напряжения кислорода. Результаты 
опытов подтвердили высказанную гипотезу об адаптивном характере повторных кратковремен-
ных гипоксических воздействий в отношении тяжелого гипоксического фактора.

Заключение. На основании полученных данных заключили, что кратковременная гипобари-
ческая гипоксия сопровождается перестройкой интегративной деятельности мозга и механизмов 
обучения и памяти, которые уязвимы в условиях внезапного снижения напряжения кислорода 
в тканях мозга. Так, 5-минутная гипоксия сопровождается угнетением условного рефлекса, что 
наиболее выражено через 1,5 ч после воздействия. кроме того, при кратковременной гипоксии 
замедляется естественный процесс угасания условного рефлекса (по сравнению с животными 
без гипоксии) и более длительно сохраняется выработанный условный рефлекс. Динамика пас-
сивно-оборонительных рефлексов при этом свидетельствует об экономии эндогенных ресурсов 
организма.

Таким образом, систематические кратковременные гипоксические воздействия легкой степе-
ни сопровождаются пластическими перестройками в центральной нервной системе и оптимиза-
цией контроля когнитивных функций, обеспечивающих процесс познания окружающего мира.
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EFFECT OF AN OXYGEN TENSION REDUCTION ON THE COGNITIVE FUNCTION OF RATS

Summary

in experiments on 22 sexually mature male rats it was found that short-term hypobaric hypoxia is accompanied by 
restructuring the integrative activity of the brain and the mechanisms of learning and memory that are vulnerable to the 
oxygen tension in the tissues of the brain. The oxygen tension reduction during 5 minutes contributes to a two-fold increase 
of the safety period of the conditioned reflex of active avoidance. The preconditioning effect of 5 minute hypoxia is revealed  
in 7 days after repeated more prolonged 10 minute hypoxia. The decrease in the total motor activity (an average of 60 %) and 
the increase in the latency period of nociceptive reflexes (an average of 51 per cent) were accompanied in a test of the hot 
plate. A similar nature of passive-defensive reflex signals is indicative of the shift of the organism to the endogenous resources 
saving that allows us to save energy resources, including for brain cells, and to survive under the conditions of lower oxygen 
tension.
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Введение. Нарушение упруго-эластических свойств крупных артерий в настоящее время 
рассматривается как важнейший независимый фактор риска, увеличивающий смертность от 
сердечно-сосудистых заболеваний (ССЗ) [1–4]. По-видимому, многие известные факторы риска 
развития ССЗ реализуются именно через изменения растяжимости и эластичности сосудистой 
стенки.

Важность упруго-эластических свойств артерий требует простых и надежных неинвазивных 
методов их оценки. к числу таких методов, прежде всего, относится измерение скорости распро-
странения пульсовой волны (СРПВ) [5–7]. Широко используются также различные показатели, 
позволяющие по данным об артериальном давлении (АД), относительном изменении диаметра 
сосуда в течение сердечного цикла и толщине комплекса интима-медиа судить о растяжимости 
и эластичности сосудистой стенки [5; 8]. Однако и СРПВ, и большинство известных показателей 
существенно зависят от АД [9; 10] и частоты сердечных сокращений (чСС) [11], что предполагает 
проведение контрольных исследований в изобарических (при одинаковом АД) и изоритмиче-
ских (при одной и той же чСС) условиях.

чтобы исключить влияние АД на оценку упруго-эластических свойств артерий, следует при-
менять методы, мало зависящие от АД. Сегодня к таким методам можно отнести, по крайней 
мере, два показателя: известный индекс жесткости β [12] и разработанный в [13] индекс растя-
жимости α. Оценки растяжимости, полученные на основе этих индексов, достаточно адекватно 
характеризуют морфофункциональное состояние сосудистой стенки, поскольку они практиче-
ски не связаны с напряжением, вызванным АД. Некоторые другие показатели с низкой зависи-
мостью от АД представлены в работах [14; 15]; однако они требуют настройки входящего в них 
параметра на ту или иную категорию пациентов, что затрудняет их использование.

Заметим, что все известные показатели (в том числе индексы α и β) получены в предположе-
нии, что растяжимость сосудистой стенки подчиняется закону Гука, при этом сам показатель 
определяется как постоянный множитель, входящий в коэффициент растяжимости [14; 15]. По-
этому с их помощью нельзя получить оценку статической (абсолютной) растяжимости артерий. 
Дело в том, что сосудистая стенка в ходе каждого сердечного цикла подвергается периодической 
деформации, вызванной пульсовым давлением и вязким напряжением сдвига, что в силу вяз-
коупругости материала стенки приводит к снижению растяжимости. Этот факт не отражается 
в применяемых сегодня показателях. Поэтому для уточнения оценок растяжимости артериаль-
ных сосудов желательно получить зависимость значений того или иного показателя от чСС, при 
этом, по причине высокой вариабельности чСС, указанную зависимость целесообразно опреде-
лять по результатам суточного мониторирования чСС.

Цель исследования – установить связь между оценками статической растяжимости сосудистой 
стенки и оценками растяжимости, получаемыми с учетом влияния на нее суточных значений чСС. 
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Материалы и методы исследования. как уже отмечалось, большинство методов оценки 
упруго-эластических свойств артерий основано на законе Гука и, следовательно, на предполо-
жении об идеальной упругости материала сосудистой стенки, т. е. его способности деформи-
роваться под действием приложенной силы и мгновенно, без какой-либо диссипации энергии, 
принимать исходную форму при снятии нагрузки. Однако на самом деле сосудистая стенка не 
является чисто упругой, а обладает четко выраженными вязкоупругими свойствами, которые 
проявляются, в частности, в том, что под действием стационарного напряжения деформация 
достигается не мгновенно, за начальной деформацией наступает ползучесть материала, проте-
кающая до достижения равновесного значения. Напряжение же, необходимое для поддержания 
определенной деформации, релаксирует от начального значения до равновесного. Вязкоупру-
гость существенна лишь тогда, когда напряжение или деформация меняются во времени, что 
и происходит в кровеносных сосудах под действием пульсового давления. Вследствие этого ко-
лебания деформации отстают от колебаний напряжения и имеют меньшую амплитуду, чем для 
чисто упругого материала.

Упругость материала сосудистой стенки в статике характеризуется модулем Юнга E (раз-
мерность H ∙ м–2 = кг ∙ м–1 ∙ с–2), а в случае колебаний напряжения, вызванных пульсовым дав-
лением, – динамическим модулем Юнга един [16]. Величина един зависит от чСС f (измеряемой  
в Гц = с–1), при этом един > е, если f  > 0. На основании данных, представленных в [16], можно сде-
лать вывод, что в диапазоне «рабочих» часто f < 2–2,5 Гц относительное приращение (един – е) / е  
модуля Юнга примерно пропорционально частоте f, т. е.

  
дин ;E E kf

E
−

=
 

(1)

коэффициент k измеряется в секундах и равен относительному приращению модуля Юнга, вы-
званному чСС в 1 Гц. Этот коэффициент не зависит от чСС и определяется только типом ар-
терии, при этом его значение тем выше, чем артерия мельче и больше мышечных волокон в ее 
стенке, т. е. чем более четко выражены ее вязкоупругие свойства. В частности, для брюшной 
аорты k ≈ 0,1 c, для общей сонной артерии (ОСА) k ≈ 0,3–0,4 c [16; 17]. Таким образом, величина 
k в какой-то мере характеризует вязкоупругие свойства сосудистой стенки. Вследствие этого, 
будем называть ее коэффициентом вязкоупругости.

Пусть теперь γ – некоторый индекс растяжимости, слабо зависящий от АД, например, один 
из показателей [12; 13]

1ln( / ) / ln( / ),    ( ) / ( ln( / )).s d s d s d d s dD D P P D D D P P−a = β = −

Учитывая (1), легко убедиться [17], что значение γчсс индекса γ, полученное для некоторой 
артерии с коэффициентом вязкоупругости k при чСС в f Гц, отличается примерно в (1 + kf ) раз  
от статического значение γст этого индекса, рассчитанного в предположении, что на стенку со-
суда не действует пульсовое давление, т. е.
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γ
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Равенство (2) показывает, что чСС непосредственно влияет на растяжимость. Однако в силу 
высокой вариабельности чСС, величина γчсс, определенная при случайном измерении чСС, не 
является достаточно объективной характеристикой растяжимости сосудистой стенки. Поэтому 
представляется целесообразным оценить среднее значение γчсс по результатам 1 2 24, ,...,f f f  су-
точного мониторирования чСС. На основании (2) нетрудно установить, что указанное среднее 
описывается соотношением

24
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∑

(здесь и далее черта над какой-либо величиной обозначает среднее значение этой величины, вы-
численное по данным суточного мониторирования чСС). Поскольку γст(1 + kfi)

–1 = γчссi, где γчссi –  
значение индекса γ при частоте fi, то
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 ст чсс чсс.k fγ = γ + γ  (3)

Таким образом, среднее значение чссγ  индекса γ, полученное в результате суточного мони-
торирования чСС, меньше статического значения этого индекса на величину чсс ,k f γ  которую 
назовем модулем потерь индекса γ. Модуль потерь оценивает снижение (потерю) растяжимости 
сосудистой стенки за счет воздействия периодически изменяющегося напряжения в ходе сердеч-
ного цикла.

Результаты и их обсуждение. Из (3) следует, что потеря растяжимости артерии пропорци-
ональна чСС и коэффициенту вязкоупругости сосудистой стенки, т. е. чем больше чСС и четче 
выражены вязкоупругие свойства, тем выше потеря. коэффициент вязкоупругости k определя-
ется экспериментально путем воздействия на некоторый фрагмент сосудистой стенки периоди-
чески изменяющегося напряжения [16]; соответствующие значения величины k для различных 
артерий легко получить [17] на основании данных из [16]. Средние значения чссγ  и чссf γ  оце-
ниваются следующим образом: 1) измеряются систолическое и диастолическое АД; 2) путем 
ультразвукового исследования соответствующей артерии устанавливается ее диаметр в систолу  
и диастолу при чСС f0, наблюдаемой в момент исследования; 3) по данным об АД и диаметре 
вычисляется значение γ0 индекса γ; тогда

1 1
чсс 0 0 чсс 0 0(1 ) (1 ) ,    (1 ) [ (1 ) ].kf kf f kf f kf− −γ = + γ + γ = + γ +

Таким образом, все параметры, входящие в формулу (3), достаточно просто определяются  
с помощью стандартных методов, что позволяет дать оценку статической (абсолютной) растяжимо-
сти сосудистой стенки, т. е. растяжимости в чистом виде вне зависимости от воздействия чСС.

Проиллюстрируем полученные результаты следующим примером. Путем исследования  
ОСА и суточного мониторирования чСС у женщин 25 лет получены следующие показатели:  
Ps = 120 мм рт. ст., Pd = 80 мм рт. ст., f0 = 1,5, f1 = 1,92, f2 = 1,88, f3 = 1,77, f4 = 1,82, f5 = 1,58, f6 = 1,75, 
f7 = 1,92, f8 = 1,88, f9 = 1,77, f10 = 1,73, f 11 = 1,67, f12 = 1,72, f13 = 1,63, f14 = 1,57, f 15 = 1,43, f 16 = 1,50,  
f 17 = 1,35, f18 = 1,40, f19 = 1,35, f 20 = 1,33, f21 = 1,30, f22 = 1,33, f 23 = 1,77, f 24 = 1,65, среднесуточная  
чСС 1,6f =  (все частоты fi, f  измерены в Гц). В качестве индекса растяжимости γ был использован 
показатель α. коэффициент k считался равным 0,3 с. Простые расчеты, проведенные нами, при-
вели к следующим выводам: γ0 = 0,37, 1 + kf0 = 1,45, 1(1 ) 0,67,  kf −+ =  1[ (1 ) ] 1,09.f kf −+ =  Следо-
вательно, γчсс = 1,45 · 0,37 · 0,67 = 0,36, k чссf γ  = 0,3 · 1,45 · 0,37 · 1,09 = 0,17, γст = 0,36 + 0,17 = 0,53. 
Значит модуль потерь равен 0,17, а величина γст больше величины γчсс примерно на 42 %, т. е. 
потери растяжимости ОСА за счет чСС в рассматриваемом случае можно оценить в 42 %. Та-
кая оценка, на наш взгляд, хорошо согласуется с известными данными (см., напр., [11; 18]), что 
снижение чСС с 90 уд/мин до 60 уд/мин приводит к уменьшению такого показателя ригидности 
аорты, как каротидно-феморальная СРПВ с 7,6 до 6,2 м/с, т. е. на 22 %. Поскольку коэффициент 
вязкоупругости ОСА примерно в 2–3 раза больше, чем аорты [16], и в анализируемом приме-
ре увеличение растяжимости ОСА определялось в соответствии со снижением чСС от 1,6 Гц =  
96 уд/мин до нуля (а не от 90 уд/мин до 60 уд/мин, как в случае аорты), то оценки 42 % и 22 % 
представляются вполне сопоставимыми.

Выводы. Установленная связь (3) между статическим и динамическим значениями индекса 
растяжимости и чСС позволяет оценить статическую (абсолютную) растяжимость артерии, что 
является важным как для сопоставимости результатов контрольного обследования, так и для 
анализа динамики изменений сосудистой стенки, в частности, для анализа эффективности мето-
дов коррекции ее упруго-эластических свойств. 
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CHANGE OF THE ARTERIAL DISTENSIBILITY DEPENDING ON A 24-HOUR  
AMBULATORY HEART RATE

Summary

Associations between the static arterial distensibility and the arterial distensibility obtained with regard to a 24-hour 
ambulatory heart rate are established.
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Введение. В настоящее время в качестве основных источ ников сырья для химической про-
мышленности рассматривают нефть и природный газ. Вместе с тем для устойчивого развития 
любой страны сырьевая база промышленности должна быть достаточно гибкой и основываться 
на применении различных взаимозаменяемых видов органического сырья. В Беларуси имеются 
такие твердые энергоносители, как торф и потенциальные пока неразрабатываемые бурые угли 
и горючие сланцы. Для ряда регионов их использование мо жет быть экономически оправдано 
уже сейчас.

Уголь как альтернативное сырье для органичес кого синтеза приобретает в последнее время 
все большее значение. Многие научные исследова ния направлены на разработку новых методов 
по лучения различных органических веществ из син тез-газа, образующегося при газификации 
угля либо горючих сланцев, а также на модернизацию уже существующих процессов. Сегодня 
топливная система нашей республики зависит от внешних поставщиков и прежде всего от рос-
сийского газа и нефти, составляющих примерно 70 % от всех потребляемых энергоносителей, 
и одна из самых актуальных задач республики – это уменьшить энергозависимость от стран-
соседей.

В комплексных схемах глубокой переработки белорусских энергоносителей наиболее эконо-
мически оправдано предусматривать наряду с топливной составляющей их нетопливное исполь-
зование, которое предлагает не одно, а ряд направлений. Из них наиболее важными являются 
следующие: получение химических продуктов при полукоксовании бурых углей, гидрирование 
и газификация углей, сланцев, торфа и древесных отходов, получение технологических газов, 
адсорбентов и других продуктов. При этом надо учитывать возможность утилизации минераль-
ных отходов добычи и переработки топлива. 

Бурые угли Республики Беларусь. В Беларуси прогнозные общие запасы неогеновых бу-
рых углей составляют около 1,5 млрд т: разведанные (балансовые экономически целесообраз-
ные) ~160 млн т, в перспективе ~250 млн т; детально разведанные к настоящему времени –  
100 млн т. Наиболее перспективными для промышленного освоения являются месторождения 
бурых углей в западной части Гомельской области – Житковичское, Бриневское и Тонежское. 
Средняя мощность пластов – 3–4 м, максимальная – 19,9 м, вскрыши – от 21 до 81 м [1; 2]. Влаж-
ность углей колеблется в пределах 38–68 %, зольность – 8–42 %, содержание гуминовых веществ 
составляет 61–68 % и до 9 % битумов, выход летучих веществ – 55–64 %. Низкое содержание серы 
(0,6–1,5 %) позволяет отнести бурые угли к категории малосернистых, что имеет существенное 
экологическое значение для термохимической переработки. Низшая рабочая теплота сгорания  
в зависимости от влажности углей и содержания в них золы составляет 6,3–8,4 МДж/кг сухого 
вещества [3].

кроме указанных неогеновых углей, относящихся к классу Б1, выявлено также Лельчицкое 
месторождение бурых углей класса Б3. В Институте природопользования НАН Беларуси прове-
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ден комплекс исследований по составу этих углей, их качественным характеристикам, направле-
ниям использования. Средние показатели качества бурых углей Беларуси приведены в таблице.

Для промышленного освоения неогеновых бурых углей подготовлены 2 залежи Житкович-
ского месторождения – Найдинская и Северная – с общими запасами 46,7 млн т. по категориям 
А+В+С1. На базе этих запасов возможно проектирование и строительство двух разрезов суммар-
ной производственной мощностью 2,2 млн т/год.

Основные средние показатели качества бурых углей месторождений Беларуси

Показатель

Месторождения

Житковичское Бринев- 
ское

Тонежское Лель- 
чицкоеСеверная залежь Найдинская залежь Основной пласт

Неогеновые, класс Б1 класс Б3

Глубина залежи, м 21–60 66–99 26,3–103,3 90–390
Зольность, % 21,2 16,7 25,6 22,0 30,3
Влажность естеств., % 55,8 61,7 55,3 55,1 13,0
Элементный состав, %

С 64,0 64,5 66,9 65,1 69,0
Н 5,0 4,8 5,0 5,6 4,7
N 0,9 0,6 0,7 1,5 1,1
О (по разности) 29,4 29,3 26,4 27,3 23,2
S 0,7 0,8 1,0 0,5 2,0

Выход летучих веществ, % на ОВ 55,8 61,7 61,3 57,7 43,8
Спирто-бензольные битумы, % на ОВ 6,0

5,5–10,7
Не опр. 8,1

7,5–8,9
4,7

2,8–9,2
1,0

Гуминовые вещества, % на ОВ 77,0 74,2 58,5
50,6–71,0

70 10,0

Выход смолы по Фишеру, % на с. в. 9,0 9,1 
4,5–13,8

11,2 
9,2–13,3

Не опр. Не опр.

Низшая удельная теплота сгорания, МДж/кг 6,7 5,8 5,7 5,4–10,1 14,7–19,4
Высшая удельная теплота, МДж/кг 24,6 24,5 24,6 23,3–29,2 25,8–34,2

Добычу их наиболее целесообразно осуществлять карьерным способом на всех трех место-
рождениях в следующей последовательности: сначала Житковичское, затем Бриневское и по-
следним Тонежское. Последовательность отработки месторождений позволяет использовать 
одно горно-добычное и транспортное оборудование на всех месторождениях. Этим экономятся 
вложения на приобретение оборудования.

Мировые цены на уголь как энергоноситель являются самыми низкими и с учетом этого, 
а также экологических условий в промышленно развитых странах разрабатывается новая кон-
цепция использования угля с целью повышения его удельного веса в топливно-энергетическом 
балансе государства. Суть ее заключается в глубокой переработке углей, в том числе бурых  
с получением более дорогих видов продукции. Существует несколько основных вариантов такой 
переработки. Один из них – получение моторных топлив, цены на которые в разы превышают 
исходный продукт. По такому пути идут Германия, Южно-Африканская республика и чехия. 
Наиболее полно в промышленном масштабе эта проблема решена в ЮАР. Технология произ-
водства моторного топлива из бурого угля – технология Фишера–Тропша была освоена в 1930-е 
годы в Германии в промышленном масштабе и успешно эксплуатировалась. В настоящее время 
особенно преуспела в реализации данной технологии южноафриканская компания «Сасол». Пе-
рерабатывая 33 млн т/год бурого угля, на предприятиях компании производится свыше 4,5 млн 
т/год жидких топлив (бензин, дизельное топливо, керосин и др.). Технология переработки бурых 
углей базируется на сочетании двух методов: газификация угля по методу Лурги и превращение 
синтез-газа в жидкие продукты с применением каталитического процесса Фишера–Тропша. 
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Жидкие углеводороды представляют собой смесь парафиновых углеводородов (главным об-
разом нормального строения) и олефинов с присутствием ароматических углеводородов, цикло-
парафинов, смол и других продуктов пиролиза. При применении специальных катализаторов 
возможно повышенное образование ароматических и циклопарафиновых углеводородов. Полу-
ченные жидкие углеводороды предполагается использовать в качестве сырья на нефтеперера-
батывающих заводах при производстве моторных топлив с доведением их качества до требуе-
мых параметров. Попутными продуктами термохимической переработки бурых углей являются 
сульфат аммония, серная кислота и щебень для строительных работ из плавленого шлака печей 
пиролиза.

Бурые угли Житковичского, Бриневского и Тонежского месторождений по своему составу 
относятся к гуминовым (таблица), так как основную часть их органической массы составляют 
гуминовые вещества. С этих позиций они фактически близки к торфу высокой степени разло-
жения и пригодны для получения разнообразной нетопливной продукции, о чем свидетельству-
ют материалы научных и опытно-промышленных исследований. Уже разработаны технологии 
получения биологически активных веществ для земледелия в виде стимуляторов роста расте-
ний и стимулирующих добавок к минеральным удобрениям, мелиорантов почв, сорбционных 
материалов для очистки жидких и газовых сред, углещелочных реагентов, применяемых для 
бурения скважин и других продуктов нетопливного назначения (органоминеральных удобрений 
различных марок, восков, красителей и др.). Многие из указанных продуктов испытаны в произ-
водственных условиях, прошли санитарно-гигиеническую и токсикологическую проверку.

Лельчицкие бурые угли. Прогнозные ресурсы бурых углей Лельчицкого месторождения со-
ставляют 250 млн т. Пласты имеют толщину 1,2–12,2 м, глубина залегания от 90 до 390 м. Запасы 
угля на наиболее изученном участке «Северный» около 110 млн т, площадь 14 км2. Установлено, 
что бурые угли Лельчицкого месторождения представляют собой твердые горючие ископаемые 
с более высокой степенью метаморфизма, чем угли неогенового периода формирования и от-
носятся к углям марки Б3. По теплотворной способности указанные угли в два раза превосходят 
неогеновые, что позволяет рекомендовать их для прямого сжигания.

Исследование состава смолы бурых углей Лельчицкого месторождения показало, что сум-
марное содержание в смоле легкой и средней фракции составило 20–36 %, антраценовой фрак-
ции – 38–50 %; элементный состав: С – 82–84 %, Н – 8–10 %, N – 1,5 %, S – 2,2 %, О – 3,5 %.  
Оценена теплота сгорания смолы, которая составила 30–32 МДж/кг. Фракционный состав смолы 
лельчицких бурых углей содержит высокое количество полициклических ароматических угле-
водородов, что указывает на близость ее состава к смоле каменных углей [4].

Возможные пути использования лельчицких бурых углей:
прямое сжигание разными известными способами, разработанными для бурых и каменных 

углей для крупных энергоисточников, а также целесообразно использование в коммунально-бы-
товом секторе, на мини-ТЭЦ;

термохимическая переработка с получением газообразных и высококалорийных жидких 
энергоносителей (котельные и моторные топлива).

Одним из перспективных направлений использования лельчицких бурых углей кроме сжи-
гания и газификации может стать их использование в качестве смесевых топлив совместно  
с горючими сланцами Беларуси на установке с твердым теплоносителем УТТ–3000 с получением 
«сланцевой нефти», пригодной для изготовления моторных топлив и других органических мате-
риалов. Идея такого подхода к переработке белорусских сланцев состоит с том, что они по каче-
ству (содержанию керогена) уступают перерабатываемым в настоящее время эстонским сланцам 
и если их обогатить лельчицкими бурыми углями в соотношении 8 : 2, то полученная смесь по 
содержанию органического вещества будет соответствовать горючим сланцам Эстонии, которая 
успешно и с экономической выгодой десятки лет получает моторные топлива и другие химиче- 
ские материалы на установках УТТ–3000, рекомендуемых также и для переработки белорусских 
сланцев [5]. 
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кроме того, в составе золы бурых углей Лельчицкого месторождения обнаружен спектр цен-
ных редкоземельных элементов, которые при детальном изучении в перспективе смогут также 
стать важным направлением в использовании указанных бурых углей.

Технологии переработки сланцев. Белорусские горючие сланцы не соответствуют по сво-
им показателям качеству топлива для сжигания на электростанциях в исходном виде. Использо-
вание энергетического, а также химического потенциала органической части горючих сланцев 
возможно путем их термической переработки в агрегатах соответствующей конструкции [6].

В настоящее время основными промышленными способами термической переработки горю-
чих сланцев с получением высококалорийных энергоносителей являются полукоксование в га-
зогенераторах и пиролиз с твердым теплоносителем. Переработка горючих сланцев в газогене-
раторах заключается в полукоксовании сланца в потоке газового теплоносителя с температурой 
800–900 °С, получаемого за счет сжигания генераторного газа. При термическом разложении 
сланца образуются следующие продукты: смола, вода и генераторный газ. Остатком переработ-
ки является полукокс. Недостатком газогенераторов является ограничение размера перерабаты-
ваемых кусков сланца до 25–125 мм и содержания мелочи не более 7 %, в то время как с исполь-
зованием механизированной системы разработки пластов при добыче количество образующейся 
мелочи достигает 50–60 %.

Из существующих технологий наиболее эффективной и освоенной в промышленном масшта-
бе является технология термической переработки с твердым теплоносителем. Для нагрева сырья 
по этой технологии в качестве твердого теплоносителя используется собственная горячая зола 
сланца. На установках с твердым теплоноси телем перерабатывают мелкозернистые фракции  
с размером частиц до 25 мм. Данные фракции составляют до 60 % общего количества сланца 
при его механизированной добыче.

Технология термической переработки сланцев широко используется в настоящее время для 
переработки горючих сланцев в Эстонии, китае. Так, в Эстонии к 2015 г. 90 % сланцев будут 
перерабатывать этим методом. Установки УТТ–3000, созданные в промышленном масштабе,  
не имеют аналогов в мире. Опыт их эксплуатации показал, что энерготехнологическая установ-
ка в составе двух агрегатов способна обеспечить высококачественным жидким и газообразным 
топливом энергоблок мощностью около 150 Мвт. При переработке 500 тыс. т/год установка ста-
новится рентабельной, а при дальнейшем увеличении количества перерабатываемого сланца – 
прибыльной.

Указанная технология наиболее эффективна для переработки белорусских горючих сланцев. 
Технологическая схема установок предусматривает получение сланцевой смолы и полукоксово-
го газа, являющихся альтернативными заменителями нефти и природного газа. Дальнейшая их 
переработка обеспечивает получение моторного, котельного и газотурбинного топлива, а также 
ценного сырья для химического производства.

При переработке сланцев Туровского месторождения на УТТ–3000 производительностью  
1 млн т/год выход продуктов составит: смолы – около 65 тыс. т, газового бензина – 9,6–10,6 тыс. т, 
газа – 36–58 млн м3, пирогенетической воды – 21–29 тыс. т и золы – 740–800 тыс. т. 

Заслуживает внимания и тот факт, что на УТТ возможна пере работка со сланцем органиче-
ских отходов. Эффективность термохимической переработки сланцев можно значительно повы-
сить за счет их совместной переработки с торфом, сапропелем, бурыми углями или полимерными 
отходами (изношенные автопокрышки, полиэтилен и др.), что позволяет существенно повысить 
выход целевых продуктов и соответственно снизить их себестоимость.

Промышленное освоение месторождений горючих сланцев будет экономически и экологиче-
ски оправдано лишь при условии полной утилизации всех продуктов переработки, прежде всего 
золы, которая может найти применение в производстве стройматериалов, сельском хозяйстве  
и дорожном строительстве.

В целом можно отметить, что твердые горючие ископаемые Республики Беларусь – важные 
для страны природные ресурсы и их глубокая комплексная переработка является достаточно 
эффективной в современных экономических отношениях.
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FUELS OF BELARUS AND THE PECULIARITIES OF THEIR DEEP PROCESSING

Summary

This work presents the data on the existing stock, quality indicators of brown coal and oil shale in Belarus, as well as the 
most appropriate and cost-effective technologies of their deep and complex processing.
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Введение. Одной из ключевых проблем ХХІ в. является обеспечение человечества водой 
необходимого количества и качества. В связи с этим значительный интерес представляют но-
вые технологии интеллектуальных сетей, получившие название смарт-грид технологии. Такие 
технологические решения смогут взять на себя функции мониторинга здоровья пользователей, 
управления качеством воды, а также транспортной и энергетической инфраструктурой городов 
[1]. Их разработка напрямую связана с созданием интеллектуальных датчиков контроля каче-
ства поступающей к потребителю воды, сочетающих ряд особенностей [2; 3].

Основная идея состоит в использовании общей инфраструктуры для транспортировки как 
технической, так и питьевой воды при временном разделении этих потоков и доводки для требуе-
мого качества воды уже для каждого индивидуального потребителя, что позволит существенно 
снизить затраты на обеспечение потребителя водой.

Необходимость использования смарт-грид технологий для минимизации затрат на обес-
печение потребителей водой. Обычно для подачи воды потребителю используется единая си-
стема водоснабжения. Доплнительные системы водоснабжения технической водой в ряде случа-
ев используются для потребителей с большими объемами ее использования и при компактном 
их расположении, например, в горно-металлургических процессах. Такая вода по содержанию 
примесей (твёрдых взвесей, эмульсий и растворённых веществ) пригодна для использования  
в технологических процессах, но непригодна для питья. 

Если объем потребляемой питьевой воды составляет 0 0 ,V V= a  а технической 1 1V V− −= a =  
0(1 )V−a  и удельные расходы на подготовку питьевой воды на центральной станции С0, техни-

ческой С–1, то минимальные затраты по обеспечению потребителей водой составляют

 min 0 0 1 0З ( (1 )) .C C V−= a + −a

В большинстве случаев потребителям доставляется питьевая вода, которая ими расходуется 
не только по прямому назначению, но и для технических и бытовых нужд. Затраты при этом со-
ставляют

 З = С0V. (1)

Затраты оптимального водоснабжения в существующей схеме составляют

 
min

0 1 0
З ( (1 )),

З
D = = a +β −a

 
(2)
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где 1
1

0

С
С
−β =  – относительные затраты на приготовление технической воды по сравнению с быто-

вой (питьевой), а 0
0

V
V

a =  – определяет часть питьевой воды в общем объеме потребления.
Относительное снижение затрат при этом

 0 1 01 (1 )(1 ).D = D − = − −β −a  (3)

При оптимальном способе обеспечения потребителя водой затраты составляют (2) примерно 
28–55 % от стоимости подготовки воды стандартным способом, т. е. изменение способа подачи 
воды может дать экономию от 45 до 72 %. 

Можно потребителю доставлять только техническую воду и уже он будет доводить ее до 
необходимой кондиции с удельными затратами средств С1. Причем эти расходы 1 0 1,С С= γ  где 

1γ ≥ 2–3, т. е. расходы при индивидуальной подготовке воды потребителем обычно более чем  
в 2–3 раза выше, чем при ее подготовке централизованным способом. Если потребителю по-
давать техническую воду, а он будет из нее готовить необходимое количество питьевой воды,  
то затраты составят

 max 1 1 0 1 0З (( ) (1 )) .C C C V− −= + a + −a  (4)

как видно из (1), (4) затраты на приготовление питьевой воды при этом будут выше, но по-
скольку для технических нужд будет использоваться техническая вода, которая приготовлена 
централизованным способом, то общие затраты могут быть при этом даже меньше, чем при 
стандартном способе на 1D

 1 max 0 0 1 0 1 0(З З ) / З ( (1 )) 1,D = − = γ a +β −a −  (5)

т. е. примерно на 25–67 %. 
Следует отметить, что при возрастании затрат потребителя на подготовку питьевой воды из 

технической 1γ , как видно из соотношения (5), могут возникать ситуации, когда общие затраты 
будут выше, чем при стандартном способе поставки потребителю только питьевой воды, в том 
числе и для технических нужд. Это означает, что при использовании общего водовода для пода-
чи технической и питьевой воды экономические затраты могут снизиться на 45–70 % при согла-
совании режимов подачи с режимами потребления технической и питьевой воды. В то же время 
если использовать подачу только технической воды и готовить из нее питьевую индивидуально 
каждым потребителем, затраты могут снизиться примерно от 25 до 67 %. Задачей предлагаемой 
смарт-грид технологии подготовки воды и является минимизация экономических затрат на под-
готовку воды нужного качества. 

Если (0,1)i∈  обозначить фазовые состояния подаваемой потребителю воды, причем 0i =  
будет соответствовать подаче питьевой воды, а 1i =  – технической, а под (0,1)j∈  понимать те 
фазовые состояния воды, потребность в которых имеет потребитель, то все возможные си-
туации будут описываться графом переходов, приведенным на рис. 1. При этом возможны 
следующие ситуации: 00H  – централизовано подается пи-
тьевая вода, когда потребителю тоже необходима питьевая 
вода, 01H  – подается питьевая вода, а потребителю в это вре-
мя необходима техническая вода, 11H  – подается техническая 
вода и потребителю необходима в это время техническая вода  
и 10H  – подается техническая вода в то время, когда потребителю 
необходима питьевая вода.

Пусть каждая из ситуаций ijH  имеет вероятность .ijp  При 
этом возможны ситуации, когда совпадают потребности в пи-
тьевой или технической воде с режимами их подачи ( 11,H  00H )  

Рис. 1. Граф-схема состояний системы 
при обеспечении потребителя водой
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и когда они не совпадают ( 10 ,H  01H ). При несовпадении потребностей с режимом подачи воз-
никают дополнительные затраты: в 10H  состоянии C1 – на индивидуальную подготовку из тех-
нической воды – питьевой и в H01 состоянии C0 – за счет использования питьевой воды в каче-
стве технической. Уравнение для затрат на подготовку воды потребителю в общем случае при-
обретает вид

 0 00 01 1 10 1 11 10З( ) ( ( ) ( )) .P C p p C p C p p V−= + + + +  (6)

Если вероятности ijp  определить через условные вероятности Pij наступления j-го собы- 
тия, при условии, что имело место i-е событие и безусловные вероятности, которые при 0i =   
равны 0 0 ,p = a  а при 1i =  соответственно 1 01 ,p = −a  то, учитывая, что ,ij i ijp p P=  а 00 01 0 0 ,p p p+ = = a 

00 01 0 0 ,p p p+ = = a  10 11 1 01p p p+ = = −a  выражение (6) приобретает вид

 min 1 0 10З( ) З (1 ) .P C P V= + −a

Видно, что затраты на подготовку воды при этом превышают минимально возможные на 
стоимость индивидуальной подготовки из технической воды питьевой. 

Изменение затрат по сравнению со стандартным способом подготовки воды составит

 

0
1 0 1 0 10

0

З( ) З( ) (1 )(1 ) (1 ) .
З

PP P−
D = = − −β −a + γ − a

 
(7)

При 10 1 0( 0) (1 )(1 )PD = = − −β −a  (7) совпадает с выражением (3), а при 10 0 1(max ) (1 )PD = a = − −β × 
10 0 1(max ) (1 )PD = a = − −β × 0 1 0 0(1 ) (1 ).−a + γ a −a  

Процесс, описываемый графом переходов (рис. 1), в общем случае относится к классу полу-
марковских случайных процессов и его математическое описание может основываться на под-
ходах, изложенных в [4; 5; 15]. 

Обобщенная модель смарт-грид системы обеспечения потребителя водой. Из природных 
резервуаров (водоемов, рек и т. п.) вода попадает на станцию очистки, где с использованием раз-
личных процедур доводится сначала до качества технической, а при необходимости и питьевой 
воды. На выходе станции очистки в водопроводную систему в различные интервалы времени 
суток поступает либо техническая, либо питьевая вода. Они отличаются качеством и соответ-
ственно затратами средств на их подготовку. Управляет этим процессом центральный процессор, 
на который по обратной связи поступает информация от процессоров индивидуальных потреби-
телей о времени использования ими питьевой и технической воды и их расходе. Это позволя-
ет оптимизировать режимы их подачи по центральному водоводу. В процессе транспортировки 
по водоводу вода подвергается загрязнениям. Они могут быть связаны как с подсасыванием за-
грязнений извне водовода за счет его дефектов, так и внутренними загрязнениями, возникающи-
ми, например, при переходе от транспорта технической воды к питьевой воде. Вода, поступив  
к индивидуальному потребителю, контролируется датчиками контроля качества и используется 
для заполнения его буферных резервуаров технической и питьевой воды. В случае необходимо-
сти пополнения резервуара питьевой воды, при наличии в центральном водоводе технической, 
подключается фильтр очистки воды индивидуального потребителя. Управляет этим процессор 
индивидуального потребителя. Датчики воды контролируют ее качество как на входе системы, 
так и на ее выходах для подачи технической и питьевой воды. Буферные резервуары обеспечи-
вают подачу потребителю воды требуемого качества не зависимо от того, какой тип воды в это 
время подается по центральному водоводу. 

Математическая модель смарт-грид системы водоснабжения. Питьевая вода от техниче-
ской отличается качеством Qi, которое является многокритериальной характеристикой, завися-
щей, в частности, от наличия в воде физических и химических примесей. качество, по-видимому,  
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необходимо оценивать относительно некоторого выбранного эталона, которым не может высту-
пать дистиллированная вода, традиционно получаемая в процессе опреснения. В первом при-
ближении для упрощения можно полагать качество воды величиной обратной концентрации 
вредных примесей 1.Q c−≈  Затраты на подготовку воды ( )С f c=  пропорциональны концентра-
ции примесей, а это означает, что они нелинейным образом будут зависеть от требуемого каче-
ства воды. При смене режима подачи с питьевой воды на техническую происходит изменение 
концентрации с с0 до с1. Аналогичным образом при переходе от технической воды к питьевой 
наблюдается обратное изменение концентрации примесей от с1 до с0. Если длина водовода до 
i-го потребителя li, а скорость распространения потока Vi, то через время i

i
i

lt
V

=  этот перепад 
концентрации дойдет до потребителя. Вследствие явления диффузии происходит размывание 
концентрации, которое описывается уравнением диффузии (теплопереноса) [6].

В одномерном случае фундаментальное решение однородного уравнения (при начальном  
условии, выражаемом дельта-функцией c(x, 0) = δ(x) и граничном условии c(∞, t) = 0) есть [6]

 

21( , ) exp .
4 4

xc x t
Dt Dt

 
= −   p    

(8)

В этом случае c(x, t) можно интерпретировать как плотность вероятности того, что одна ча-
стица, находившаяся в начальный момент времени в исходном пункте, через время t перейдёт  
в пункт с координатой x. В случае произвольного начального распределения c(x, 0) общее реше-
ние уравнения диффузии представляется в интегральном виде как свёртка [6]: 
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(9)

В случае, если происходит переход от режима подачи питьевой воды к технической, то 
1 0 1 0 1( , 0) ( )1( ),c x с с с x= + −  где 11( )x  – функция единичного скачка, выражение (9) приобретает вид

 
( )1 1 0( , ) .

2
xc x t c c c
Dt

 
= − − F − 

   
(10)

Рис. 2. Распределение плотности (а) и концентрации (б) в различные временные сечения по длине при переходе  
от питьевой воды к технической: 2, 4, 6, 8 – при использовании гауссовой функции; 1, 3, 5, 7 – при использовании  

финитных атомарных функций кравченко; D = 0,1; V0 = 1; 1, 2 – t = 0,05; 3, 4 – t = 0,5; 5, 6 – t = 2; 7, 8 – t = 4
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Из соотношений (9), (10) следует, что с увеличением времени с момента начала импульса 
происходит увеличение дисперсии флуктуаций концентрации 2 2с Dts =  пропорционально коэф-
фициенту диффузии D, а также 1lim ( , ) ,

x
c x t c

→∞
=  0lim ( , ) .

x
c x t c

→−∞
=

Соотношение (9) позволяет проследить изменение концентрации примесей в воде как по се-
чению трубопровода, так и во времени. В качестве примера на рис. 2 показано, как выглядит 
нормированное распределение концентраций 1( , ) ( , ) /с x t c x t c=  при 0 1/ 0cс ≈  в различных сече-
ниях в разные моменты времени при переходе от подачи питьевой воды к технической. 

Следует отметить, что для получения выражений при переходе от подачи технической воды 
к питьевой необходимо в выражениях (9) поменять 1 0 ,c c→  а 0 1.c c→

как видно из приведенных соотношений (8), (9), изменение концентрации по пространствен-
ным координатам и во времени подчиняется нормальному закону распределения. Однако для 
такого закона распределения существует положительная, отличная от нуля вероятность существо-
вания неограниченно больших положительных и отрицательных отклонений концентрации от-
носительно медианного значения. Вместе с тем реально они ограничены по величине. Для того 
чтобы учесть финитность реальных величин, можно использовать для описания распределения 
не гауссову плотность, а плотность распределения, полученную на основе финитных атомарных 
функций кравченко–Рвачева [7–10; 15].

Атомарные функции ( )up ξ  можно использовать для аппроксимации гауссовых функций (8), (9), 
которые являются решением уравнения диффузии (теплопереноса) (8). Для этого в уравнениях 
(8), (9) необходимо гауссовы плотности заменить на плотности, описываемые атомарной функ-
цией кравченко–Рвачева [7–10; 15]
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где 0 , 2 .xm V t b= = ps
При этом ,b ≈ s  т. е. при аппроксимации гауссова распределения, задаваемого атомарной 

функцией кравченко, среднеквадратичные значения их примерно одинаковы.
На рис. 2 показаны эти аппроксимации для разных временных сечений для ситуации пере-

хода от подачи питьевой к технической воде. Видно, что в отличие от стандартного закона в этом 
случае в энергичной области наблюдаются несколько большие значения, в то время как на хво-
стах они меньше.

Система управления смарт-грид водоснабжением с применением математики нечетких 
множеств. В системах управления интеллектуальным водоснабжением жилых зданий или город-
ских кварталов, в случаях неполноты данных, применяются системы, основанные на математи-
ке нечетких множеств (fuzzy sets) и нечеткой логике (fuzzy logics). В ситуациях, когда некоторые 
параметры функционирования системы не известны с достаточной точностью, и необходимо при-
менять нечеткие знания или экспертные оценки, подобный подход успешно решает задачи управле-
ния с высокой степенью надежности. Задача обеспечения потребителей доста точным количеством 
воды различной степени очистки является многокритериальной задачей оптимизации модели  
с неизвестными параметрами [14], которые могут быть представлены нечеткими числами. Даже 
сама цель управления – «обеспечение достаточным количеством», имеет ярко выраженную нечет-
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кость в самой постановке [12; 13]. С одной стороны, необходимо обеспечить надежность водоснаб-
жения, а с другой стороны – обеспечить эффективность и минимум затрат реализации решения.

Для этого случая задача многокритериального анализа определена как процесс нахождения 
минимума нечеткого отклика Z  от вектора X

  решения на наборах нечетких функций

 1 2( ) { ( ), ( ), ..., ( )},nZ X f x f x f x=
        

где ( )jf x   – целевые нечеткие функции, определенные на векторах X
  нечетких критериев.

Для нахождения решения используются модифицированные для математики нечетких чисел 
градиентные и неградиентные методы поиска оптимума регрессионных моделей [14]. 

В нашем случае используется метод нахождения решения по градиентному методу, а именно, 
метод нахождения нулей градиента функции отклика Y(X) вблизи точки 0 0 0 0

1 2( , , ..., )nX X X X :

 
0 0 0

1 2
grad ( ) , , ..., .

n

Y Y YY X X X X
X X X

 ∂ ∂ ∂
=  ∂ ∂ ∂ 

Или для приближенного случая и переходя к нечетким числам, решение нечеткого полинома 
вида

 
0 0 0

0 1 1 1 2 2 2( ) ( ) ... ( ).n n nB B X X B X X B X X− − + − − + −
      

Таким образом, в случае неполноты данных достигается оптимизированное решение распре-
деления ресурсов для смарт-сетей водоснабжения. 

Заключение. Применение принципов временного разделения при подаче в водовод техни-
ческой и питьевой воды в сочетании со смарт-грид технологиями контроля и доводки до необ-
ходимого качества воды для отдельных потребителей позволят существенно снизить затраты  
и служат основой для будущего устойчивого развития общества. 

Математическая модель смарт-грид системы водоснабжения может строиться с использова-
нием нестационарного уравнения диффузии. Для учета конечности изменения концентрацион-
ных зависимостей вместо гауссовых плотностей распределения могут использоваться финитные 
атомарные функции кравченко–Рвачева.
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SMART GRID TECHNOLOGY IS THE BASIS OF MODERNIZATION OF A WATER SUPPLY SYSTEM

Summary

it is shown that the possibility of using the smart grid technology for organizing a water supply system, which will ensure 
the future sustainable development of society, is described by the mathematical model.
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Введение. При работе изделия электронной техники (ИЭТ) его электрический функцио- 
нальный параметр (обозначим через y) изменяется, говорят деградирует, и может рассматривать-
ся как функция времени t. Деградация функционального параметра обусловливает появление 
постепенного отказа ИЭТ. критериями этого отказа являются уровни изменения функциональ-
ного параметра, ниже или выше которых ИЭТ, согласно технической документации или тре-
бований потребителя, считается отказавшим. Постепенные отказы определяют такое понятие, 
как параметрическая надёжность, которая характеризует способность ИЭТ сохранять уровень 
функционального параметра y(t) в пределах норм (от α до β) в течение заданного времени работы 
(наработки) tз при выбранных режимах и условиях работы. количественной мерой параметриче-
ской надёжности является вероятность нахождения параметра y(t) в пределах этих норм в тече-
ние заданной наработки tз, т. е.

 Pп(tз) = Вер{α ≤ y(t) ≤ β, t ≤ tз} = P{α ≤ y(t) ≤ β, t ≤ tЗ}, (1)

где запись «Вер» означает вероятность, далее её будем заменять символом P.
Прогнозирование параметрической надёжности ИЭТ может быть выполнено по модели де-

градации функционального параметра (модели постепенного отказа), обычно применяется для 
высоконадёжных изделий и позволяет в условиях производства эффективно выполнять норми-
рование уровня параметрической надёжности выборок ИЭТ, поставляемых потребителям [1; 2].

Актуальность исследований. В работах [3; 4] для прогнозирования параметрической на-
дёжности выборок ИЭТ было предложено использовать математическую модель деградации 
функционального параметра y(t) в виде условной плотности его распределения f (y | t) для за-
данной наработки изделий t. Эту модель для интересующего типа ИЭТ получают один раз с по-
мощью предварительного экспериментального исследования, называемого обучающим экспери-
ментом, определённой выборки, взятой случайным образом из партии ИЭТ [3; 4]. Полученную 
модель деградации функционального параметра y(t) можно использовать в начальный момент 
времени (t = 0) для прогнозирования параметрической надёжности новых выборок этого же типа 
ИЭТ для интересующих будущих наработок. Под новыми здесь понимают те выборки, входя-
щие в рассматриваемую партию ИЭТ, экземпляры которых не принимали участия в обучающем 
эксперименте.

Прогнозирование надёжности новых выборок ИЭТ основано на гипотезе о том, что коли-
чественная характеристика параметрической надёжности Pп(tз), определяемая выражением (1), 
может быть получена на основе знания закона распределения функционального параметра y(t)  
в начальный момент времени, например, условной плотности распределения f (y | t = 0), а также 
её изменения при наработке ИЭТ. Интересующее значение Pп(tз) является результатом измене-
ния статистического распределения f (y | t) при наработке ИЭТ.
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Приближённое аналитическое выражение условной плотности распределения f (y | t) для лю-
бой интересующей наработки t = tз может быть получено путём математических преобразова-
ний начального распределения f (y | t = 0):

 f (y | t = tз) = ψ[ f (y | t = 0), tз], (2)

где ψ – символ функциональной зависимости.
Физико-химические характеристики деградации функционального параметра y(t), получае-

мые усреднением по исследуемой выборке ИЭТ, войдут в виде коэффициентов в правую часть 
выражения (2).

Прогнозное значение количественной характеристики параметрической надёжности Pп(tз) 
определяют по принятым в теории вероятностей правилам нахождения вероятностей вида 
Pп(tз) = P{α ≤ y(t) ≤ β, t ≤ tЗ}, используя закон распределения случайных величин [4].

В работах [2; 3] за основу получения модели деградации взят традиционно используемый 
в электронике [6] нормальный закон распределения функционального параметра y(t). Условная 
плотность распределения f (y | t) для рассматриваемого временного сечения t в этом случае за-
висит от двух параметров – m(y | t) и σ(y | t), представляющих собой соответственно среднее 
значение и среднее квадратическое отклонение функционального параметра y(t) во временном 
сечении t. В соответствии с (2) значения m(y | t) и σ(y | t) определяются как функции наработки 
t и величин m(y | t = 0) и σ(y | t = 0), являющихся параметрами нормального закона в начальный 
момент времени (t = 0):

 m(y | t) = φ1[t, m(y | t = 0), σ(y | t = 0)]; (3)
 σ(y | t) = φ2[t, m(y | t = 0), σ(y | t = 0)]. (4)

Модель деградации, основанная на нормальном законе распределения, является классиче-
ской и имеет недостатки из-за того, что в ряде случаев закон распределения функциональных 
параметров ИЭТ может значительно отличаться от нормального. Например, для ИЭТ большой 
мощности выполняемые выходные контрольные операции, проведение тренировки и затем 
дальнейшая эксплуатация могут заметно деформировать нормальный закон распределения па-
раметра y(t) во временных сечениях. Это приведёт к значительным ошибкам прогнозирования 
параметрической надёжности новых выборок ИЭТ при использовании модели деградации пара-
метров, основанной на гипотезе о нормальном законе распределения. Поэтому актуальной явля-
ется задача выбора такой модели деградации, которая давала бы хорошие результаты прогнози-
рования в случае нормального закона распределения функционального параметра ИЭТ и в то же  
время реагировала бы на возможные отклонения закона распределения от нормального. При 
этом для практики модель деградации функциональных параметров ИЭТ желательно получать, 
основываясь на каком-то одном, в определённой степени универсальном, законе распределения.

Новая модель деградации. Предлагается модель на основе смещённого (трёхпараметриче-
ского) распределения Вейбулла–Гнеденко [5; 7], в соответствии с которым условная плотность 
распределения функционального параметра y выборки ИЭТ в любом временном сечении t (мо-
дель деградации) запишется в виде

 

1

( ) exp
b by t c y t cbf y t

a a a

−     − − = −   
      
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,y t c>

 
(5)

где y | t – значение рассматриваемого функционального параметра ИЭТ, соответствующее на-
работке t; a, b, c – параметры распределения, найденные для временного сечения t; a – параметр 
масштаба (a > 0); b – параметр формы (b > 0); c – параметр сдвига (смещения), показывающий 
смещение y относительно его нулевого значения.

Аргументом в пользу выбора трёхпараметрического распределения Вейбулла–Гнеденко  
в качестве основы модели деградации для ИЭТ является вид гистограмм распределения их функ-
циональных параметров, полученных по экспериментальным данным. На рис. 1 и 2 показаны ги-
стограммы распределения, построенные по опытным данным для временного сечения t = 17280 ч,  
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Рис. 1. Гистограмма распределения параметра h21Э  
для наработки t = 17280 ч

Рис. 2. Гистограмма распределения параметра UкЭнас  
для наработки t = 17280 ч

таких функциональных параметров биполярных транзисторов (БТ) большой мощности типа 
кТ872А, как h21Э – статический коэффициент передачи тока базы в схеме с общим эмиттером  
и UкЭнас – напряжение насыщения коллектор-эмиттер. На вертикальных осях координатных  
сеток указаны относительные частоты p (в %) попадания функциональных параметров в интер-
валы значений.

На рис. 1 видно, что огибающая линия гистограммы распределения параметра h21Э напо-
минает колоколообразную кривую, похожую на кривую Гаусса, однако гипотеза о нормальном 
законе распределения не подтверждается статистическими критериями согласия χ2-Пирсона и 
колмогорова. Гипотеза о трёхпараметрическом распределении Вейбулла–Гнеденко не противо-
речит статистическим критериям согласия. По экспериментальным данным получены оценки 
параметров a, b и c этого распределения, указанные в табл. 1.

Т а б л и ц а  1.  Значения параметров распределений, полученных по опытным данным

Функциональный  
параметр БТ

Временное  
сечение t, ч

Параметры нормального закона Параметры распределения Вейбулла–Гнеденко

m σ a b c

h21Э 0 22,12 5,83 17,04 3,02 6,94
17 280 19,82 5,16 14,53 2,73 6,91

UкЭнас 0 604,1 мВ 187,1 мВ 181,8 мВ 0,98 352 мВ
17 280 878,4 мВ 479,0 мВ 350,4 мВ 0,82 467 мВ

Для функционального параметра UкЭнас, как видно на рис. 2, распределение заметно отлича-
ется от нормального закона, его экспериментальные данные не противоречат гипотезе о трёх-
параметрическом распределении Вейбулла–Гнеденко с оценками параметров распределения  
a (в мВ), b и c (в мВ), указанными в табл. 1. Для обоих функциональных параметров (h21Э  
и UкЭнас) приводятся также оценки a, b и c для временного сечения t = 0 (начальный момент вре-
мени) и оценки величин m и σ в предположении нормального закона распределения.

Предлагаемая модель деградации (5) является в определённой степени универсальной, поскольку 
для выборок ИЭТ достаточно хорошо описывает изменение функционального параметра y при 
любом характере его деградации, т. е. при любом виде кривой его плотности распределения, 
которая реально может иметь место для ИЭТ. Например, при b = 1 распределение (5) совпадает 
с двухпараметрическим экспоненциальным распределением, при c = 0 – классическим (двухпа-
раметрическим) распределением Вейбулла–Гнеденко, при b = 2 – распределением Рэлея с пара- 
метром масштаба / 2.a  В случае b > 3…5 распределение (5) незначительно отличается от нор-
мального закона.

В соответствии с выражением (2) значения a, b и c модели (5) для заданной наработки t можно 
получать как функции наработки t и величин a0, b0 и c0, являющихся параметрами трёхпараме-
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трического распределения Вейбулла–Гнеденко для временного сечения t = 0 (начальный момент 
времени). Однако для практических приложений интерес представляет определение значений a, 
b и c как функций наработки t и основных числовых характеристик функционального параметра 
y в начальный момент времени – среднего значения m(y | t = 0) и среднего квадратического от-
клонения σ(y | t = 0):
 a = φ1[t, m(y | t = 0), σ(y | t = 0)]; (6)
 b = φ2[t, m(y | t = 0), σ(y | t = 0)], (7)
 c = φ3[t, m(y | t = 0), σ(y | t = 0)]. (8)

Для получения операторов φ1, φ2, φ3 функциональных зависимостей (6)–(8) предлагается ме-
тод [2], согласно которому обучающая выборка (ОВ) после завершения ускоренных испытаний 
разбивается на несколько групп и формируется таблица результатов пассивного факторного экс-
перимента (табл. 2), в которой приняты следующие обозначения: n1, n2, …, nq – номер экземпля-
ра обучающей выборки, отвечающий последнему элементу соответствующей группы; q – число 
групп; k – число временных сечений; ti – момент времени (временное сечение), для которого 
контролировались значения функциональных параметров при их деградации в процессе уско-
ренных испытаний ИЭТ, i = 0, 1, ..., k.

Т а б л и ц а  2.  Результаты пассивного факторного эксперимента

Номер 
экземпляра ОВ

Номер  
группы

Факторы Функция отклика

m0 = m(y|t = 0) σ0
 = σ(y|t = 0) Временное сечение ti a b c m(y|ti) σ(y|ti)

1…n1 1 m0
(1) σ0

(1) t0 a(1)(t0) b(1)(t0) с(1)(t0) m(1)(y|t0) m(1)(y|t0)

(n1 + 1)…n2 2 m0
(2) σ0

(2) t0 a(2)(t0) b(2)(t0) с(2)(t0) m(2)(y|t0) m(2)(y|t0)

… … … … … … … … … …

(nq-1 + 1)…nq q m0
(q) σ0

(q) t0 a(q)(t0) b(q)(t0) с(q)(t0) m(q)(y|t0) m(q)(y|t0)

1…n1 1 m0
(1) σ0

(1) t1 a(1)(t1) b(1)(t1) с(1)(t1) m(1)(y|t1) m(1)(y|t1)

(n1 + 1)…n2 2 m0
(2) σ0

(2) t1 a(2)(t1) b(2)(t1) с(2)(t1) m(2)(y|t1) m(2)(y|t1)

… … … … … … … … … …

(nq-1 + 1)…nq q m0
(q) σ0

(q) t1 a(q)(t1) b(q)(t1) с(q)(t1) m(q)(y|t1) m(q)(y|t1)

… … … … … … … … … …

1…n1 1 m0
(1) σ0

(1) tk a(1)(tk) b(1)(tk) с(1)(tk) m(1)(y|tk) m(1)(y|tk)

(n1 + 1)…n2 2 m0
(2) σ0

(2) tk a(2)(tk) b(2)(tk) с(2)(tk) m(2)(y|tk) m(2)(y|tk)

… … … … … … … … … …

(nq-1 + 1)…nq q m0
(q) σ0

(q) tk a(q)(tk) b(q)(tk) с(q)(tk) m(q)(y|tk) m(q)(y|tk)

Первые два столбца табл. 2 задают номер опыта пассивного эксперимента. Величины m0, σ0 
и ti (i = 0, 1, …, k) рассматриваются в роли факторов (аргументов), а интересующие параметры a, 
b и c модели (5) – в качестве функций отклика. Нижний индекс нуль величин m и σ указывает, 
что они относятся к начальному моменту времени t = 0. Верхние индексы всех величин указы-
вают на номер группы, которой соответствуют величины. В последние два столбца помещены 
значения величин m(y | ti), σ(y | ti), рассматриваемых также в качестве функций отклика и ис-
пользуемых для построения модели деградации, основанной на гипотезе о нормальном законе 
распределения функционального параметра y во временных сечениях, при этом m(r)(y | t0) = m0

(r) 

и σ
 (r)(y | t0) = σ0

(r), где r = 1, 2, …, q.
Вид операторов φ1, φ2, φ3 зависимостей (6)–(8) определяется путём обработки результатов 

пассивного факторного эксперимента. Условная плотность распределения (5), полученная с учё-
том выражений (6)–(8), является моделью деградации рассматриваемого функционального пара-
метра y и может быть использована для прогнозирования параметрической надёжности новых 
выборок ИЭТ исследуемого типа.
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Групповое прогнозирование параметрической надёжности по предлагаемой модели. 
При таком прогнозировании прогноз получают в виде вероятности того, что функциональный 
параметр y выборки ИЭТ в течение интересующей наработки ti не выйдет за пределы норм  
(от α до β), указанных в технической документации или установленных потребителем ИЭТ [2]. 
Для расчёта этой вероятности Рп(ti)пр в соответствии с выражением (2) и моделью деградации (5) 
получена следующая формула:

 

( )
( )

( ) ( )
( )

( )

п пр( ) exp exp ,
i ib t b t

i i
i

i i

c t c t
P t

a t a t

      a − β −   = − − −       
              

(9)

где α, β – нижняя и верхняя границы норм, устанавливаемых на параметр y; a(ti), b(ti) и c(ti) – зна-
чения величин a, b и c модели (5), рассчитанные по выражениям (6)–(8) для наработки ti.

Экспериментальные испытания и методика их проведения. Предложенная модель де-
градации (5) была апробирована на БТ большой мощности типа кТ872А (как группы ИЭТ).  
В качестве функциональных параметров рассматривались h21Э и UкЭнас, электрические режимы 
измерения которых отвечали требованиям технической документации БТ. Модель деградации 
вида (5) строилась по обучающей выборке объёмом n = 100 экземпляров. Для получения данных  
о деградации функциональных параметров использовалось физическое моделирование наработ-
ки транзисторов, состоящее в проведении для них по типовым методикам ускоренных форси-
рованных испытаний [8–10], эквивалентных наработке 17280 ч в нормальных условиях работы.

Проверка эффективности построенной модели деградации выполнялась на контрольной вы-
борке объёмом также 100 экземпляров. Применительно к ней по предложенной модели дегра-
дации с использованием (9) решалась задача группового прогнозирования параметрической на-
дёжности для четырёх временных сечений ti (3840, 8320, 12800 и 17280 ч). Далее выполнялись 
ускоренные форсированные испытания транзисторов и контролировались значения их функци-
ональных параметров h21Э и UкЭнас в указанных временных сечениях. Используя полученные 
данные, с учётом норм, назначаемых на параметры h21Э и UкЭнас, были определены эксперимен-
тальные оценки уровня параметрической надёжности контрольной выборки для указанных вре-
менных сечений.

Сравнивая экспериментальный (действительный) и прогнозный уровни параметрической на-
дёжности, была рассчитана средняя ошибка прогнозирования Dср [2], по значению которой де-
лался вывод об эффективности предлагаемой модели деградации.

Эффективность модели деградации. Для получения выражений (6)–(8), используемых для 
расчёта параметров a, b и c предлагаемой модели деградации (5), обучающая выборка разбива-
лась на три группы по 33 экземпляра в каждой из них. Для каждой группы и всех рассматрива-
емых временных сечений ti (i = 0, 1, …, 4) были получены значения a, b, c модели (5) и значения 
m(y | t), σ(y | t) модели деградации, основанной на нормальном законе, и с учётом этого сформи-
рованы результаты пассивного факторного эксперимента согласно данным табл. 2.

По результатам обработки пассивного факторного эксперимента выражения вида (6)–(8) для 
параметра h21Э получены в виде

 a = –7,1994m0 + 30,8412σ0 – 0,442t0,2; (10)
 b = 0,1391m0 – 0,002246t0,5; (11)
 c = 8,0045m0 – 29,7228σ0, (12)

где m0 = m(y | t = 0), σ0 = σ(y | t = 0) – среднее значение и среднее квадратическое отклонение функ-
ционального параметра y, соответствующие начальному моменту времени для новой выборки 
ИЭТ, параметрическая надёжность которой будет прогнозироваться; t – заданная наработка, для 
которой интересуются параметрической надёжностью ИЭТ.

Уравнения регрессии, аналогичные (10)–(12), получены и для параметра UкЭнас.
чтобы сравнить эффективность предложенной модели деградации (5) с моделью, основан-

ной на нормальном законе распределения функционального параметра y, были получены также 
уравнения регрессии для величин m(y | t) и σ(y | t) с учётом выражений (3) и (4).
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При выполнении группового прогнозирования параметрической надёжности контрольной 
выборки условие (1) для функциональных параметров h21Э и UкЭнас выбрано в виде h21Э ≥ hпотр 
и UкЭнас ≤ Uпотр, где hпотр, Uпотр – устанавливаемая потребителем норма на соответствующий 
функциональный параметр. Само прогнозирование выполнялось для всех временных сечений 
ti, кроме t = 0 (начальный момент времени). В случае использования модели деградации (5) ха-
рактеристика надёжности Pп(ti) определялась по формуле (9) с учётом параметров a, b и c, рас-
считанных по уравнениям регрессии для соответствующего временного сечения ti (i = 1, 2, …, 4).  
В случае модели деградации, основанной на гипотезе о нормальном законе, для прогнозирова-
ния использовалась общепринятая формула определения вероятности попадания случайной ве-
личины в интервал значений [5] с учётом величин m(y | ti) и σ(y | ti), рассчитанных по получен-
ным уравнениям регрессии для временного сечения ti.

Значения средней ошибки прогнозирования Dср, подсчитанные для разных норм, устанавли-
ваемых на функциональные параметры h21Э и UкЭнас, приведены в табл. 3 и 4. Ошибка опреде-
лена для двух гипотез распределения h21Э и UкЭнас во временных сечениях ti: нормальный закон  
и трёхпараметрическое распределение Вейбулла–Гнеденко.

Т а б л и ц а  3.  Значения средней ошибки прогнозирования Dср параметрической надёжности, параметр h21Э

Закон, используемый  
для получения модели деградации

Средняя ошибка прогнозирования Dср (%) при норме на параметр hпотр

15 16 17 18 19 20 21 22 23

Нормальный 5,4 6,5 9,4 9,8 7,8 9,4 9,9 12,9 20,1
Распределение Вейбулла–Гнеденко 3,2 3,8 3,4 4,0 5,2 8,4 9,4 12,9 5,8

Т а б л и ц а  4.  Значения средней ошибки прогнозирования Dср параметрической надёжности, параметр UКЭнас

Закон, используемый  
для получения модели деградации

Средняя ошибка прогнозирования Dср (%) при норме на параметр Uпотр, В

0,7 0,8 0,9 1,0 1,2 1,4 1,6 1,8 2,0

Нормальный 24,9 16,1 15,2 11,7 6,1 1,7 2,2 1,9 2,6
Распределение Вейбулла–Гнеденко 5,6 6,2 3,2 2,4 2,3 0,8 0,9 0,8 0,9

Заключение. На примере биполярных транзисторов показано, что математическая модель 
деградации функционального параметра в виде условной плотности его распределения для за-
данной наработки, получаемая на основе трёхпараметрического распределения Вейбулла–Гне-
денко, обеспечивает меньшие ошибки прогнозирования параметрической надёжности новых вы-
борок БТ по сравнению с моделью деградации на основе нормального закона распределения для 
случаев, когда функциональный параметр во временных сечениях распределён по закону как 
близкому к нормальному (функциональный параметр h21Э, табл. 3), так и заметно отличающему-
ся от него (функциональный параметр UкЭнас, табл. 4).

Трёхпараметрическое распределение Вейбулла–Гнеденко в определённой степени следует 
считать универсальным, поскольку для выборок ИЭТ оно достаточно хорошо описывает дегра-
дацию функционального параметра при любом виде экспериментального закона распределения, 
который может иметь место для функциональных параметров ИЭТ.
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MODELS BASED ON THE WEIBULL–GNEDENKO DISTRIBUTION FOR THE DESCRIPTION  
OF THE DEGRADATION OF FUNCTIONAL PARAMETERS OF ELECTRONIC DEVICES

Summary

The authors offer to get a mathematical model of degradation of a functional parameter in the form of the conditional 
density of its distribution for a given operating time on the basis of the three-parameter Weibull-Gnedenko distribution. This 
provides prediction errors of reliability for samples of electronic devices, which are smaller than the errors after using the 
degradation model on the basis of a normal distribution of the functional parameter.
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Введение. Увеличение откормочной и мясной продуктивности свиней, получение стабильно-
го эффекта гетерозиса при скрещивании и гибридизации требует совершенствования существу-
ющих и создания новых линий с высокой мясностью, хорошо сочетающихся на гетерозисный 
эффект и стойко передающих свои качества потомкам, помесям и гибридам не только в первом, 
но и в последующих поколениях. В результате линейного разведения создаются животные с вы-
сокой наследственной устойчивостью. Возрастает гомозиготность и в то же время сохраняется 
достаточная изменчивость хозяйственно полезных признаков [1–5].

Используя только характеристику абсолютных показателей продуктивности, трудно дать 
объективную оценку породе или линии и определить их значимость при отборе. На основании 
концепции ассоциативного отбора наиболее ценным генотипом для селекции является высоко 
интегрированный генотип, поэтому выявление и анализ структуры связей признаков, а также 
количественной характеристики комплекса признаков представляет собой одну из важнейших 
задач ассоциативного отбора [6–10].

Материалы и методы исследований. Для выбора оптимальной программы селекции свиней 
крупной белой, белорусской черно-пестрой, белорусской мясной и породы дюрок нами проведе-
на оценка их общей (ОкС), специфической (СкС) и ассоциативной (АкС) комбинационной спо-
собности по методу В. к. Савченко и ассоциативный подбор отцовских и материнских форм для 
расчета гетерозисного потенциала сочетаний.

Генетическому анализу подвергнуты показатели продуктивности 2718 маток крупной белой 
породы (кБ), 1009 – белорусской черно-пестрой (Бч), 1048 – белорусской мясной (БМ) и 625 – 
дюрок (Д) из ведущих племзаводов и СГЦ. У 2545 голов чистопородного и 646 голов гибридного 
молодняка проведен генетический анализ показателей откормочной и мясной продуктивности.

Результаты и их обсуждение. Установлено, что положительная комбинационная способ-
ность по многоплодию имеет место у животных крупной белой и белорусской черно-пестрой 
пород, а также у материнской формы белорусской мясной, отрицательная – у отцовской формы 
белорусской мясной и дюрок (табл. 1).

Т а б л и ц а  1.  Эффекты общей комбинационной способности репродуктивных качеств

Показатель продуктивности
Материнские формы Отцовские формы

кБ БчП БМ Д кБ БчП БМ Д

Многоплодие 0,10 0,22 0,13 0,11 0,18 0,24 –0,06 –0,07
Молочность 0,83 1,32 0,49 0,42 –1,68 0,46 1,23 0,42
Масса гнезда в 2 месяца 9,01 2,03 6,97 1,94 3,60 –3,01 3,63 1,79
количество поросят в 2 месяца 0,01 0,15 –0,16 0,10 0,33 0,26 0,10 0,15
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Наибольший положительный эффект ОкС по этому показателю проявился у животных бе-
лорусской черно-пестрой породы (0,22 и 0,24). Несколько меньшей величиной эффекта характе-
ризовались животные крупной белой породы (0,10 и 0,18). Белорусская мясная и порода дюрок 
в качестве материнской имели положительное значение ОкС, а в качестве отцовской проявили 
отрицательный эффект (в первом случае соответственно 0,13–0,11, во втором – –0,06…–0,07).

Положительным эффектом ОкС по молочности обладали все родительские формы, за исклю-
чением отцовской крупной белой породы (–1,68), использование которой привело к снижению 
данного показателя при скрещивании. Высокие показатели ОкС имели матки белорусской чер-
но-пестрой и хряки белорусской мясной пород (1,32 и 1,23 соответственно). Наиболее высокими 
показателями ОкС по массе гнезда в 2 месяца обладали материнские формы крупной белой по-
роды (9,01), несколько ниже этот показатель был у маток белорусской мясной породы (6,97). От-
цовские формы белорусской черно-пестрой породы оказали отрицательное влияние на форми-
рование данного признака. Положительное влияние на значение показателя количества поросят  
в 2 месяца имели отцовские формы крупной белой и черно-пестрой пород.

Таким образом, установлено, что лучшими при оценке эффектов ОкС по многоплодию, мо-
лочности, массе гнезда в 2 месяца и количеству поросят в 2 месяца были свиноматки крупной 
белой и белорусской черно-пестрой пород, имеющие положительные значения ОкС по всем из-
учаемым показателям. Следовательно, матки этих пород при скрещивании будут оказывать зна-
чительное положительное влияние на формирование репродуктивных качеств [11; 13].

Вариансы специфической комбинационной способности (табл. 2) свидетельствуют, что по-
пуляции могут образовывать удачные гибридные комбинации. Показатели СкС по многопло-
дию незначительны, хотя наиболее высокие у белорусской мясной и крупной белой пород (0,05 
и 0,07). Данный факт указывает, что на формирование многоплодия влияние неаддитивных эф-
фектов (эпистаз и доминирование) невелико и при гибридизации увеличение данного признака 
будет несущественно.

Т а б л и ц а  2.  Вариансы специфической комбинационной способности репродуктивных качеств

Показатель продуктивности
Вариансы СкС

кБ БчП БМ Д

Многоплодие 0,07 0,03 0,05 0,02
Молочность 0,39 0,13 0,11 0,10
Масса гнезда в 2 месяца 5,43 2,95 3,83 2,85
количество поросят в 2 месяца 0,29 0,11 0,18 0,12

По величине вариансы молочности выделяется крупная белая порода (0,39). Высокая специ-
фическая комбинационная способность признака масса гнезда в 2 месяца крупной белой породы 
(5,43) стала следствием больших различий показателей в гибридных комбинациях с ее участием. 
По признаку количество поросят в 2 месяца вариансы СкС невысокие, за исключением крупной 
белой (0,29).

Во всех случаях по репродуктивным признакам значение ОкС превышало СкС, то есть их 
величины определяются преобладанием аддитивных эффектов, что позволяет проводить отбор 
по фенотипу. Следовательно, эффект гетерозиса по репродуктивным признакам обусловлен вы-
сокой общей комбинационной способностью, а рассматриваемые для использования в скрещива-
нии породы отличаются высокой разнородностью и фактически не прошли надлежащего отбора 
по ОкС [14].

Для оценки материнской и отцовской форм исходных пород нами проведено их ранжирова-
ние по общей комбинационной способности репродуктивных признаков (табл. 3).

Установлено удачное совпадение оценок комбинационной способности отцов и матерей круп-
ной белой и белорусской мясной пород, характерное почти для всех признаков. У белорусской 
черно-пестрой породы не наблюдается полного совпадения оценок. Так, по полученным данным, 
у животных этой породы материнская форма может являться причиной снижения у гибридов 
таких признаков, как молочность и масса гнезда в 2 месяца. У животных крупной белой породы 
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отцовская форма может снизить уровни признаков молочности и массы гнезда в 2 месяца, одно-
временно положительно влияя на многоплодие и количество поросят в 2 месяца. Хряки черно-
пестрой породы при скрещиваниях являются ухудшателями таких признаков, как молочность, 
масса гнезда и количество поросят в 2 месяца.

Оценки эффектов общей и варианс специфической комбинационной способности родитель-
ских форм по откормочным и мясным качествам представлены в табл. 4 и 5.

Т а б л и ц а  3.  Ранжирование оценок общей комбинационной способности репродуктивных качеств  
материнских и отцовских форм

Показатель продуктивности
Материнские формы Отцовские формы

кБ БчП БМ Д кБ БчП БМ Д

Многоплодие 3 1 2 4 2 1 3 4
Молочность 2 4 1 3 3 2 1 3
Масса гнезда в 2 месяца 1 3 2 4 2 3 1 3
количество поросят в 2 месяца 2 1 3 4 1 2 3 2

Т а б л и ц а  4.  Оценка общей комбинационной способности откормочных и мясных качеств  
у материнских и отцовских форм

Показатель продуктивности
Материнские формы Отцовские формы

кБ БчП БМ Д кБ БчП БМ Д

Возраст достижения живой массы 100 кг 0,46 –1,23 0,78 1,14 0,84 0,62 1,45 1,76
Среднесуточный прирост –14,32 22,81 –8,49 21,3 –16,94 11,80 15,13 16,20
Затраты корма на 1 кг прироста –0,01 –0,04 0,05 0,06 –0,03 –0,01 0,04 0,06
Длина туши –0,32 –0,08 –0,23 –0,07 0,04 0,03 0,05 0,06
Толщина шпика 0,37 –0,43 0,07 0,07 –0,15 0,23 0,39 0,41
Масса окорока –0,06 0,07 –0,02 0,11 –0,07 0,09 0,16 0,19
Площадь «мышечного глазка» –0,01 0,09 –0,09 0,12 –0,18 –0,21 0,38 0,42

Т а б л и ц а  5.  Оценка варианс специфической комбинационной способности откормочных и мясных качеств

Показатель продуктивности
Вариансы СкС

кБ БчП БМ Д

Возраст достижения живой массы 100 кг 2,53 1,64 3,27 4,7
Среднесуточный прирост 2,12 4,23 5,80 5,9
Затраты корма на 1 кг прироста 0,02 0,01 0,06 0,05
Длина туши 0,79 0,55 1,28 1,21
Толщина шпика 1,11 0,60 3,06 3,30
Масса окорока 0,01 0,01 0,02 0,02
Площадь «мышечного глазка» 0,70 0,53 2,44 2,49

Оценка эффектов ОкС позволила установить, что по откормочным качествам отцовские фор-
мы породы дюрок и белорусской мясной характеризуются в целом как положительные общие 
комбинаторы, так как способствуют снижению у потомков возраста достижения живой массы 
100 кг, увеличению среднесуточного прироста, уменьшению затрат корма на 1 кг прироста, сни-
жению толщины шпика, увеличению массы окорока и площади «мышечного глазка». 

Аналогичные результаты по эффектам ОкС большинства признаков получены у отцовских 
форм белорусской черно-пестрой породы, что способствует улучшению в потомстве показате-
лей среднесуточного прироста и толщины шпика (11,80 и 0,23).

Незначительные эффекты ОкС по массе окорока имели свиноматки и хряки крупной белой 
породы (–0,06 и –0,07), что указывает на несущественное влияние данной породы на увеличение 
массы окорока при гибридизации.
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Проведенный анализ указывает, что на улучшение мясных качеств у помесного молодняка 
существенное влияние оказывают отцовские формы породы дюрок и несколько меньше бело-
русской мясной [12; 14].

Анализ варианс специфической комбинационной способности (табл. 5) показал, что по воз-
расту достижения живой массы 100 кг у всех родительских форм СкС выше ОкС, что указывает 
на основополагающую роль эффектов доминирования и эпистаза. 

При отрицательных эффектах ОкС по этому признаку у материнской формы черно-пестрой 
породы отмечена высокая положительная варианса СкС. Очевидно, данная форма эффективна 
при селекции на гетерозис, поскольку дает разнообразные результаты при скрещивании. Дю-
рок, белорусская мясная и белорусская черно-пестрая породы характеризовались высокими ва-
риансами СкС по среднесуточному приросту, причем у дюроков (5,90), у белорусской мясной 
(5,80) данные показатели значительно превышали аналогичный у крупной белой (2,12). Признак 
затраты корма на 1 кг прироста и массы окорока имел невысокие значения варианс СкС, что, 
вероятно, в первом случае связано с косвенной селекцией по этому признаку, во втором – на фор-
мирование данного признака влияют аддитивные факторы отцовской формы пород дюрок и бе-
лорусской мясной.

Оценивая значения вариансы СкС по признакам длины туши и толщины шпика всех исход-
ных форм следует отметить, что они были выше значений эффектов ОкС. Это дает основание 
предполагать возможность получения высоких результатов у гибридов при скрещивании.

Материнская форма породы дюрок и белорусской мясной по площади «мышечного глазка» 
имеет высокое положительное значение вариансы СкС (соответственно 2,49 и 2,44), что под-
тверждается колебаниями в эффектах СкС с участием этой формы от –0,91 до 0,45.

Следовательно, принимая во внимание величину эффектов ОкС и варианс СкС, для гибри-
дизации наиболее приемлемым следует считать скрещивание свиней крупной белой породы  
с белорусской мясной и дюрок, причем последнюю целесообразно использовать в качестве от-
цовской, так как она характеризуется более высокой специфической способностью.

Ранжирование родительских форм по имеющимся оценкам ОкС (табл. 6) значительно повы-
шает точность и разрешающую способность сетевых пробных скрещиваний при использовании 
их для проведения генетического анализа.

Т а б л и ц а  6.  Ранжирование оценок общей комбинационной способности материнских  
и отцовских форм откормочных и мясных качеств

Показатель продуктивности
Материнские формы Отцовские формы

кБ БчП БМ Д кБ БчП БМ Д

Возраст достижения живой массы 100 кг 3 4 1 2 3 4 2 1
Среднесуточный прирост 4 1 3 2 4 2 3 1
Затраты корма на 1 кг прироста 3 4 2 1 2 4 3 1
Длина туши 3 4 1 2 3 4 2 1
Толщина шпика 3 4 1 2 3 4 2 1
Масса окорока 3 4 2 1 3 4 2 1
Площадь «мышечного глазка» 3 4 2 1 4 3 2 1

как следует из данных табл. 6, по откормочным и мясным признакам наблюдается большое 
несовпадение в результатах ранжирования материнской и отцовской форм различных пород свиней.

Так, хряки породы дюрок при использовании в качестве отцовской формы являются стабиль-
ными улучшателями у гибридов таких признаков, как возраст достижения живой массы 100 кг, 
среднесуточный прирост, длина туши, толщина шпика, но особо не влияют на уровень призна-
ков затраты корма на 1 кг прироста, массу окорока и площадь «мышечного глазка» при исполь-
зовании в качестве материнской формы.

Ранги маток и хряков крупной белой и белорусской черно-пестрой пород совпадают прак-
тически по всем признакам, однако использование этих пород в качестве отцовской снижает у 
гибридов показатели затрат корма на 1 кг прироста.
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Материнские формы белорусской черно-пестрой породы несколько ухудшают значения мяс-
ных и откормочных признаков. Отцовские формы, напротив, ухудшают уровни таких призна-
ков, как среднесуточный прирост и площадь «мышечного глазка».

Полученные в сетевых пробных скрещиваниях достаточно полные данные о комбинацион-
ной способности отцовских и материнских форм изучаемых пород использованы нами при про-
ведении экспериментов и получении породно-линейных гибридов.

Уровень продуктивности исходных родительских форм в ряде случаев не совпадает с их спо-
собностью положительно влиять на продуктивность гибридных комбинаций. Высокопродуктив-
ные породы при низкой комбинационной способности могут понизить уровень продуктивности 
в гибридном потомстве, и, напротив, при скрещивании пород, обладающих высокой комбинаци-
онной способностью, возможно получение гибридов с повышенным уровнем продуктивности.  
В случае анализа комбинационной способности важным является не только прямое влияние ге-
нов на уровень признака, но и совместное действие на признак объединенных генетических си-
стем обеих родительских форм.

В целом анализ полученных оценок комбинационной способности, их ранжирования, указы-
вает на то, что при проведении сетевых пробных скрещиваний можно получить информацию, 
позволяющую достаточно надежно выбрать родительские формы, пригодные для синтеза гете-
розисных гибридов.

Однако поиск генетической формулы гибрида затрудняется наличием у родительских форм 
положительных оценок комбинационной способности по одним признакам, и отрицательных – 
по другим. Это в значительной мере усложняет определение истинной ценности отдельных по-
род или линий как генетически целостной единицы, так как ассоциативный отбор ориентирован 
на изучение динамики не отдельно взятого признака, а их системы, взаимосвязанного комплекса. 
Поэтому для характеристики родительских форм по комплексу признаков предложено исполь-
зовать оценки АкС, которая дала возможность связать представления о фенотипической ассоци-
ации с понятием комбинационной способности и описать способность родительской формы как 
целостной системы, при скрещивании определенным образом влиять на комплекс ассоцииро-
ванных признаков у гибридов (табл. 7).

Т а б л и ц а  7.  Оценка родительских форм по ассоциативной комбинационной способности

Родительская форма
Показатели АкС

репродуктивные качества откормочные и мясные качества

Материнские
кБ 12,33 1,92
Бч 7,05 0,77
БМ 9,85 –0,49
Д 5,42 1,46

Отцовские
кБ 3,38 –5,78
Бч 1,37 1,04
БМ 6,79 1,84
Д 2,17 2,78

Установлено, что наиболее высокими значениями АкС по репродуктивным качествам харак-
теризовались материнские формы кБ (12,3) и БМ (9,8) пород. Характерно, что показатели АкС 
материнских форм выше аналогичных показателей отцовских. Значения результирующего па-
раметра у крупной белой породы также выше, чем у черно-пестрой, белорусской мясной и дю-
рок. Это указывает на преобладание материнского эффекта в формировании репродуктивных 
качеств [15–18].
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По откормочным и мясным качествам наиболее высокими значениями ассоциативной ком-
бинационной способности и результирующего параметра характеризовались материнские фор-
мы крупной белой (1,92) и отцовские дюрока (2,78) и белорусской мясной породы (1,84). В дан-
ном случае показатели отцовских форм в целом выше материнских, что указывает на влияние 
отцовского эффекта в детерминации признаков откормочной и мясной продуктивности.

Заключение. Проведенный генетический анализ дал возможность предположить, что поро-
ды с высокими показателями ассоциации системы количественных признаков, результирующе-
го параметра и АкС по репродуктивным, откормочным и мясным качествам при скрещивании 
образуют лучшие комбинации для последующего синтеза гетерозисных гибридов.

количественная оценка показателя АкС является завершающим этапом генетического ана-
лиза в сетевых пробных скрещиваниях. В результате проведенных исследований подтвердился 
прогноз и произошло совпадение прогнозируемых данных с фактическими.

Выявлено, что на формирование воспроизводительных качеств существенное влияние ока-
зывает аддитивное действие эффектов генов материнских пород и часть эпистатического эффек-
та, взаимодействующая с аддитивным, что дает возможность проводить успешную селекцию  
в родительских стадах. В детерминации признаков откормочной и мясной продуктивности уча-
ствуют как аддитивные, так и эпистатические эффекты.

Лучшими при оценке эффектов ОкС по репродуктивным признакам оказались свиноматки 
крупной белой и белорусской черно-пестрой пород, по откормочным качествам отцовские фор-
мы белорусской мясной и породы дюрок, которые характеризовались в целом как положитель-
ные общие комбинаторы.

Выявлена высокая взаимосвязь (0,76–0,97) между ОкС и уровнем откормочных и мясных ка-
честв родительских форм.

Анализ эффектов СкС гибридных сочетаний позволил установить лучшие варианты скре-
щивания, хорошо сочетающиеся на гетерозисный эффект: по репродуктивным качествам соче-
тания, у которых в качестве материнской формы используется крупная белая порода, по откор-
мочным и мясным – комбинации Бч × БМ и кБ × Д. Эти же формы имеют и наиболее высокие 
значения АкС.

количественная оценка ОкС и СкС позволяет рекомендовать для селекционного процесса 
породы, сочетающиеся на аддитивный и гетерозисный эффект.
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ESTIMATION OF THE OVERALL, SPECIFIC AND ASSOCIATIVE COMBINING ABILITY  
OF MATERNAL AND PATERNAL FORMS OF DIFFERENT BREEDS OF PIGS

Summary

The highest values of the associative combining ability on reproductive traits were typical for maternal forms of Belaru-
sian Large white breed of pigs (12.3) and Belarusian Meat breed of pigs (9.8). On fattening and meat traits the highest values 
of the associative combining ability and the resulting parameter were typical for the paternal forms of Duroc breed (2.78).
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УДк 517.538.52+517.538.53+517.518.84

Астафьева А. В., Старовойтов А. П. Асимптотические свойства многочленов Эрмита // Докл. НАН Бела-
руси. 2015. Т. 59, № 3. С. 5–11.

Изучаются асимптотические свойства диагональных аппроксимаций Эрмита–Паде i типа для си-
стемы экспонент 0{ }j z k

jel =  с произвольными различными действительными показателями 0 1, , ..., .kl l l  
Доказанные теоремы дополняют известные результаты П. Борвейна, Ф. Вилонского и А. П. Старо- 
войтова.

Библиогр. – 12 назв.

УДк 517.926.4

красовский С. Г. Изменение знака центрального и особого показателей линейных сингулярных систем // 
Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, № 3. С. 12–16.

Доказано существование двумерных линейных дифференциальных систем с кусочно-непрерывны-
ми ограниченными коэффициентами и отрицательным старшим особым показателем, таких, что старший 
центральный показатель соответствующей сингулярной системы оказывается положительным на счетном 
множестве значений положительного параметра при производной. Также доказано существование двумер-
ных линейных сингулярных дифференциальных систем, обладающих эффектом одновременной смены знака  
у старшего центрального и старшего особого показателей под действием малых возмущений на бесконечном 
(счетном) числе значений малого положительного параметра при производной. Результат может быть обоб-
щен на случай систем произвольной размерности, а также установлен и в классе линейных систем с беско-
нечно дифференцируемыми коэффициентами.

Библиогр. – 9 назв. 

УДк 511.42

Бударина Н. В., Диккинсон Д., Берник В. и. Распределение дискриминантов целочисленных многочленов  
с заданными законами их факторизации // Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, № 3. С. 17–20.

Рассмотрен класс целочисленных многочленов степени n, у которых модули коэффициентов не превос- 
ходят некоторой величины Q, а дискриминанты делятся на степень простого числа. В работе получена оценка 
снизу для количества таких полиномов. При n = 3 эта оценка совпадает с оценкой сверху.

Библиогр. – 11 назв.

УДк 539.12

кисель В. В., Овсиюк е. М., Веко О. В., Редьков В. М. Нерелятивистское приближение в теории частицы  
со спином 2 // Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, № 3. С. 21–27.

В 30-компонентном уравнении первого порядка Федорова (1951) для массивной частицы со спином 2  
выполнена процедура нерелятивистского приближения. Выведено уравнение типа Паули для частицы со 
спином 2, учитывающее присутствие произвольного электромагнитного поля. Нерелятивистской волновой 
функцией является неприводимый симметричный 3-тензор второго ранга, содержащий только пять незави-
симых компонент.

Библиогр. – 8 назв.

Доклады Национальной академии наук Беларуси
2015 май–июнь Том 59 № 3

РЕФЕРАТЫ



124

УДк 530.1.535.3

Гончаренко А. М. О распространении солитонов в отрицательных средах // Докл. НАН Беларусі. 2015.  
Т. 59, № 3. C. 28–29.

Исследованы основные свойства переменных солитонов в отрицательных средах. Показано, что солитон 
представляет собой осциллирующий импульс. 

Библиогр. – 5 назв.

УДк 535.42

Апанасевич П. А. Условия применимости уравнений переноса интенсивности для описания вынужден-
ного комбинационного рассеяния // Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, № 3. С. 30–33.

Показано, что уравнение переноса интенсивности может быть использовано для описания вынужденного 
комбинационного рассеяния (ВкР) в широкой области интенсивностей излучения накачки без учета влияния 
процесса ВкР на заселенности уровней колебания, на котором происходит ВкР. Развит простой метод учета 
этого эффекта, если им пренебречь нельзя.

Библиогр. – 7 назв.

УДк 535.34+539.19

кузьмицкий В. А. Вращения Якоби в обратной задаче нахождения параметров вибронной связи в условиях 
резонанса // Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, № 3. С. 34–38.

Найдено точное решение задачи определения из экспериментальных данных (энергий ek
(obs) и интен-

сивностей переходов Ik
(obs) наблюдаемого спектра поглощения, k = 1, 2, …, n) энергий невозмущенных со-

стояний ai и матричных элементов вибронной связи bi, описывающих вибронный аналог сложного резо-
нанса Ферми, n ≥ 3. В первой части алгоритма используются элементарные вращения Якоби для постро-
ения преобразования подобия X с требованием для элементов первой строки матрицы X (X1k)

2 = Ik
(obs), 

в соответствии с тем, что только одно невозмущенное состояние является «светлым». Во второй части 
для нахождения величин ai и bi решается алгебраическая проблема собственных значений матрицы 
Xdiag({ek

(obs)})X –1.
Библиогр. – 11 назв.

УДк 547.788 

клецков А. В., Бумагин Н. А., курман П. В., Золотарь Р. М., Чепик О. П., Поткин В. и. Синтез замещенных 
п-бифенил(1-нафтил)изотиазол-3-илкетонов // Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, № 3. С. 39–42.

Ацилированием бифенила и нафталина 4,5-дихлоризотиазол-3-карбонилхлоридом в условиях реакции 
Фриделя–крафтса синтезированы п-бифенил- и 1-нафтил-(4,5-дихлоризотиазол-3-ил)кетоны с выходом 38 % 
и 30 % соответственно. Установлено, что в среде дихлорметана ацилирование бифенила протекает неизби-
рательно и приводит к смеси пара- и мета-изомеров, а в растворе нитробензола образуется только пара-
изомер. Реакцией п-бифенил-(4,5-дихлоризотиазол-3-ил)кетона с фенолятом натрия с выходом 80 % получен 
п-бифенил-(5-фенилтио-4-хлоризотиазол-3-ил)кетон. Синтезированные соединения представляют интерес 
для биотестирования в качестве синергистов инсектицидов и являются перспективными лигандами для ме-
таллокомплексных катализаторов реакций-кросс-сочетания.

Библиогр. – 15 назв.

УДк 661.551.546.621 

Свиридова т. В., Логвинович А. С., Свиридов Д. В. Электрохимический синтез металл-матричных компози-
тов на основе дисперсных частиц МоО3/WO3 со структурой «ядро–оболочка» // Докл. НАН Беларуси. 

2015. Т. 59, № 3. С. 43–46.

Продемонстрирована возможность получения металл-матричных композитов за счет соосаждения нике-
ля с частицами типа «ядро (МоО3)–оболочка (WO3)». Показано, что нанесение оболочек из триоксида воль-
фрама позволяет стабилизировать дисперсный триоксид молибдена в растворах электрохимического никели-
рования при сохранении частицами редокс-активности, что положительным образом сказывается на враста-
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нии частиц дисперсной фазы в металлическую матрицу и позволяет обеспечить высокое содержание оксида 
в никелевом покрытии при его небольшой концентрации в электролите. Показано, что благодаря слоистому 
строению частиц дисперсной фазы композиты Ni–MoO3/WO3 характеризуются высокими уровнями износо-
стойкости (превышающим износостойкость гальванического никеля более чем в 3 раза).

Ил. 4. Библиогр. – 7 назв.

УДк 546.26+544.032.2+544.18

Матулис Вадим Э., Матулис Виталий Э., Нагорный Ю. е., Репченков В. и., ивашкевич О. А. Особенности  
деформирования различных моделей графена при растяжении // Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, № 3.  

С. 47–50.

Выполнены расчеты величин модуля Юнга и коэффициента Пуассона моделей графена в зависимости 
от их размера с использванием трех принципиально различающихся методов: конечных элементов, полу-
эмпирического квантовохимического метода PM6, методов ab initio и DFT. Все три группы методов предска-
зывают монотонное увеличение модуля Юнга с ростом размера образца с выходом графиков на асимптоту. 
Рассчитанное в рамках полуэмпирического метода PM6 значение модуля Юнга сходится к 1,01 ТПа, достигая 
указанного значения для модели 9 × 15 (C304H50). Эта величина хорошо согласуется с имеющимися лите-
ратурными данными, полученными экспериментальными и расчетными методами для массивного образца 
графена.

Табл. 2. Ил. 2. Библиогр. – 8 назв.

УДк 544.77.051

Плиско т. В., Бильдюкевич А. В., Зеленковский В. М. Структура и свойства дисперсий диоксида кремния  
в полиэтиленгликоле-400 // Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, № 3. С. 51–55.

квантовохимическим моделированием и спектроскопическими исследованиями дисперсии диокси-
да кремния в полиэтиленгликоле с Mn = 400 г · моль–1 (ПЭГ-400) подтверждена возможность образования 
водородной связи между силанольной группой и эфирным атомом кислорода или концевой гидроксильной 
группой ПЭГ-400. Показано, что дисперсии SiO2 в ПЭГ-400 с концентрацией 0,5–3 % являются золями, а при 
повышении концентрации SiO2 имеет место золь–гель переход, что обуславливает различную устойчивость 
дисперсий к термокоагуляции в зависимости от концентрации.

Табл. 1. Ил. 4. Библиогр. – 13 назв.

УДк 51-76:577.322:539.19

кашин и. А., тузиков А. В., Андрианов А. М. Компьютерный скрининг низкомолекулярных ингибиторов 
проникновения ВИЧ-1 на основе нейтрализующего антитела 10Е8 // Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, № 3. 

C. 56–65.

Проведен компьютерный скрининг низкомолекулярных ингибиторов проникновения ВИч-1 − потенци-
альных пептидомиметиков моноклонального антитела 10Е8, проявляющего широкую вирусную нейтрализа-
цию. Методами молекулярного моделирования идентифицированы восемь химических соединений, способ-
ных к блокаде сегмента белка gp41 ВИч-1, критического для слияния мембраны вируса с клеткой-мишенью. 
Найденные соединения рассматриваются как перспективные базовые структуры для разработки новых ле-
карственных препаратов против ВИч с широким спектром нейтрализующего действия. 

Ил. 3. Табл. 4. Библиогр. – 16 назв.

УДк 577.21:631.524.86:632.4:633.111

Долматович т. В., Булойчик А. А. Молекулярная идентификация генов устойчивости к бурой ржавчине  
в сортах яровой мягкой пшеницы (Triticum aestivum L.) // Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, № 3. С. 66–70.

Проведен скрининг 19 генов устойчивости к бурой ржавчине у 22 сортов мягкой яровой пшеницы, вне-
сенных в Государственный реестр Республики. Ген устойчивости к бурой ржавчине Lr1 обнаружен у сортов 
Fasan, Koksa, Munk и verbena; ген Lr10 – у сорта Василиса; фрагмент, сцепленный с геном Lr20, – у сортов 
Banti, Bombona, Korynta, Quattro, Fasan, Triso, Василиса, Виза, Дарья, Ласка, Любава, Рассвет, Сабина. Не об-
наружены локусы, сцепленные с генами устойчивости Lr9, Lr12, Lr19, Lr21, Lr22a, Lr24, Lr25, Lr26, Lr28, Lr29, 
Lr34, Lr35, Lr37, Lr42, Lr46, Lr47, Lr48. 

Табл. 2. Ил. 1. Библиогр. – 11 назв.
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УДк 591.53:597:556.55(212)

Бусева Ж. Ф., Плюта M. В. Питание молоди рыб в литорали мелководного озера // Докл. НАН Беларуси. 
2015. Т. 59, № 3. С. 71–76.

Дана оценка особенностей питания молоди рыб возраста 0+ нескольких наиболее массовых видов (плотвы  
(Rutilus rutilus), верховки (Leucaspius delineatus), красноперки (Scardinus erythrophtalmus), уклейки (Alburnus 
alburnus), леща (Abramis brama)), его видовой и топической специфичности в литоральной зоне мелководного 
озера. Установлено, что молодь рыб селективно потребляет хорошо заметных, медленно передвигающихся 
планкто-бентических кладоцер семейства Chydoridae. Также показано, что имеются различия в процент-
ном соотношении потребленных групп животных молодью в разных типах биотопов. Так, в литорали без 
зарослей макрофитов в большей степени выедаются планктонные Cladocera и представители Chironomidae, 
в то время как в зарослях камыша молодь рыб отдает предпочтение планкто-бентическим видам Cladocera.  
На основании анализа содержимого желудков сделан вывод о перекрывании спектров питания в пределах 
каждого из изученных участков литорали у молоди некоторых видов рыб. Выдвинуто предположение, что 
наблюдаемая низкая численность и редкая встречаемость планкто-бентических кладоцер семейства Chydoridae 
может быть обусловлена сильным «пищевым» прессом на эту группу планктонных животных со стороны 
молоди рыб.

Табл. 3. Ил. 1. Библиогр. – 17 назв.

УДк 577.161.4;615.2.356

Виноградов В. В., Степуро и. и., Лабор С. А., Виноградов С. В., туманов А. В. Механизмы некоферментного 
действия компонентов нейровазотропина при оксидативном стрессе и разработка антистрессорных  

тиаминсодержащих препаратов // Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, №. 3. С. 77–81.

Замена цианкобаламина в составе успешно апробированного в клинической сепсисологии иммунотроп-
ного антистрессина В (В1+B6+B12) на липоевую кислоту привела к созданию нейровазотропина – противо-
диабетического лекарственного средства с усиленным антиоксидантным потенциалом. При инкубации мио-
глобина в присутствии гидропероксида компоненты нейровазотропина (тиамин, липоевая кислота и в мень-
шей степени пиридоксальфосфат) ингибируют образование димеров парацетамола и тирозина – маркеров 
оксидативного стресса, свидетельствующих об уровне образования свободных радикалов в системе in vitro. 
Дальнейшая модификация нейровазотропина за счет включения в его состав тирозина (или замены пири-
доксинового ингридиента на тирозин) приведет к созданию нового лекарственного средства «гомеостазин»  
с возможно еще более выраженными антиоксидантными свойствами, что необходимо для коррекции различ-
ной патологии, сопряженной с окислительным стрессом (инфаркт миокарда, инсульт головного мозга и др.).

Табл. 1. Ил. 1. Библиогр. – 11 назв.

УДк 577.3’32/.’36

Мартинович Г. Г., Мартинович и. В., Меньщикова е. Б., Зенков Н. к., Черенкевич С. Н. Редокс-свойства опухо-
левых клеток и их пролиферативная активность при действии фенольных антиоксидантов // Докл. 

НАН Беларусі. 2015. Т. 59, № 3. С. 82–87.

Установлено, что отклик опухолевых клеток на действие редокс-активных соединений регулируется внутри- 
клеточным редокс-состоянием, количественно характеризуемым эффективным редокс-потенциалом и редокс-
буферной емкостью. Обнаружено, что фенольный антиоксидант 3,5-диметил-4-гидроксибензилтиоэтаноат 
калия увеличивает буферную емкость и стимулирует пролиферацию опухолевых клеток в культуре. При 
действии 3-(3′-трет-бутил-4′-гидроксифенил)-пропилтиосульфонат натрия (ТС-13) наблюдается снижение 
роста опухолевых клеток в культуре, уменьшение редокс-буферной емкости и повышение эффективного ре-
докс-потенциала. При увеличении редокс-буферной емкости клеток токсическое действие ТС-13 снижается.

Ил. 4. Библиогр. – 14 назв. 

УДк 612.821.2

Миронова Г. П., Ханило Л. С., Пашкевич С. Г. Влияние снижения напряжения кислорода на когнитивные 
функции крыс // Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, № 3. С. 88–92.

В экспериментах на 22 половозрелых крысах-самцах установлено, что кратковременная гипобарическая 
гипоксия сопровождается перестройкой интегративной деятельности мозга и механизмов обучения и памя-
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ти, которые уязвимы в условиях снижения напряжения кислорода в тканях мозга. Снижение напряжения кис-
лорода в течение 5 мин способствует увеличению периода сохранности условного рефлекса избегания в два 
раза. Прекондиционирующий эффект 5-минутной гипоксии выявляется через 7 суток при повторной более 
длительной 10-минутной гипоксии. При этом снижение суммарной двигательной активности (в среднем на 
60 %, p < 0,05) в тесте горячая пластина сопровождается увеличением латентного периода ноцицептивных 
рефлексов (в среднем на 51 %, p < 0,05). Подобный характер пассивно-оборонительного рефлекса свидетель-
ствует о переходе организма в режим экономии эндогенных ресурсов, который позволяет сохранить энерге-
тические ресурсы, в том числе для клеток мозга и выжить в условиях снижения напряжения кислорода.

Ил. 3. Библиогр. – 15 назв.

УДк 616-13-008.21

Гайшун е. и., Гайшун и. В., Пристром А. М. Изменение растяжимости артерий в зависимости от суточной 
частоты сердечных сокращений // Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, № 3. С. 93–96.

Установлены количественные зависимости между статической (абсолютной) растяжимостью артери-
альной стенки и оценками растяжимости ее, полученными с учетом суточных значений частоты сердечных  
сокращений. Такие зависимости могут быть полезными как для сопоставимости результатов контрольного 
обследования пациентов, так и для анализа динамики изменений сосудистой стенки, в частности, для анализа 
эффективности методов коррекции ее упруго-эластических свойств.

Библиогр. – 18 назв.

УДк 665.7.032.54

Лиштван и. и., Дударчик В. М., крайко В. М. Твердые горючие ископаемые Беларуси и особенности их 
глубокой переработки // Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, № 3. С. 97–101.

В работе представлены запасы, приведены качественные показатели твердых горючих ископаемых Бе-
ларуси – неогеновых бурых углей Бриневского, Тонежского и Житковичского месторождений, бурых углей 
класса Б3 Лельчицкого месторождения, а также горючих сланцев. На основе анализа мировых технологий 
и собственных исследований по комплексной переработке указанных топлив определены наиболее прием-
лемые и экономически обоснованные направления их использования в топливной и нетопливной областях 
народного хозяйства.

Табл. 1. Библиогр. – 6 назв.

УДк 621.372.413

кравченко В. Ф., кривенко е. В., Левченко С. А., Луценко В. и., Плюта С. В. Смарт-грид технологии – основа 
модернизации системы водоснабжения // Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, № 3. С. 102–108.

Смарт-грид технологии управления водными ресурсами в перспективе позволят оптимизировать обе-
спечение потребителей водой с заданным качеством при минимизации расходов на ее подготовку и ути-
лизацию. ключевыми звеньями создания таких технологий являются разработка общих принципов по-
строения смарт-грид систем водоснабжения, а также сенсоров контроля качества воды, обеспечивающих 
ее контроль непрерывно в реальном времени и обладающих достаточно низкой стоимостью. Предлагаемая 
концепция водоснабжения вписывается в активно реализуемую сейчас концепцию «умного дома». Рассмо-
трены экономические аспекты, перспективы применения смарт-грид технологий подготовки воды, матема-
тическая модель системы, использующая уравнения диффузии и теплопереноса, а также описание процес-
сов, происходящих при транспорте воды при помощи финитных атомарных функций кравченко. Предла-
гаемый путь решения проблемы водоснабжения открывает новые перспективы для устойчивого будущего 
развития общества. 

Ил. 2. Библиогр. – 15 назв.

УДк 621.382.019.3

Боровиков С. М., Шнейдеров е. Н., Бурак и. А. Модели на основе распределения Вейбулла–Гнеденко для 
описания деградации функциональных параметров изделий электронной техники // Докл. НАН Беларуси. 

2015. Т. 59, № 3. С. 109–115.

Математическую модель деградации функционального параметра в виде условной плотности его рас-
пределения для заданной наработки предлагается получать на основе трёхпараметрического распределения 



Вейбулла–Гнеденко, что обеспечивает меньшие ошибки прогнозирования параметрической надёжности вы-
борок ИЭТ, нежели модель деградации, построенная с учётом гипотезы о нормальном законе распределения 
функционального параметра.

Табл. 4. Ил. 2. Библиогр. – 10 назв.

УДк 636.4.082.12

Шейко и. П., Шейко Р. и. Оценка общей, специфической и ассоциативной комбинационной способно- 
сти материнских и отцовских форм различных пород свиней // Докл. НАН Беларуси. 2015. Т. 59, № 3.  

С. 116–122.

Наиболее высокими значениями ассоциативной комбинационной способности по репродуктивным каче-
ствам характеризовались материнские формы свиней белорусской крупной белой (12,3) и белорусской мясной 
(9,8) пород. По откормочным и мясным качествам наиболее высокими значениями ассоциативной комбинаци-
онной способности и результирующего параметра характеризовались отцовские формы породы дюрок (2,78).

Табл. 7. Библиогр. – 18 назв.


