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Уважаемые коллеги! 

 

Представляем Вашему вниманию сборник материалов ИВТН-2003. 
В 2003 году  в рамках проекта ИВТН.ru проходили электронные конференции 

"Информационно-вычислительные технологии в решении фундаментальных научных проблем и 
прикладных задач химии, биологии, фармацевтики, медицины", "Информационно-
вычислительные технологии в фундаментальных и прикладных физико-математических 
исследованиях".  

В работе конференций 2003 года приняло участие около 550 человек из более чем 150 
организаций России, Украины, Белоруссии, Молдовы, Армении, США, Германии, Франции, 
Великобритании, Ирландии, Израиля и Индии. 

Организаторы благодарит всех участников ИВТН-2003 и надеется на плодотворное 
продолжение общения на конференциях ИВТН-2004. 
 
 

Организационный комитет ИВТН-2003 
 
 
 
 
 

Dear Colleagues! 
 

We proudly present the proceedings of the IVTN 2003 conference. 
Two conferences were held during this year in terms of the IVTN.ru project: “Computer 

Applications in Chemistry, Biology, Pharmaceutics and Medicine” and “Computer Applications in 
fundamental and applied Physics and Mathematics”    

More than 550 participants from more than 150 organizations from Russia, Ukraine, Byelorussia, 
Moldova, Armenia, USA, Germany, France, Great Britain, Ireland, Israel and India have taken part in the 
conferences.  

The Organizing committee thanks all the participants of the IVTN 2003 and looks forward to 
productive working in terms of the IVTN 2004. 
 
 

Organizing committee IVTN-2003 
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Секция 1 Section 1 
 

 
 
 
 

СЕКЦИЯ 1 
 

ОБЩИЕ ПРОБЛЕМЫ И ПЕРСПЕКТИВЫ ИСПОЛЬЗОВАНИЯ ИНФОРМАЦИОННЫХ И 
КОМПЬЮТЕРНЫХ ТЕХНОЛОГИЙ В НАУКЕ 

 

SECTION 1 
 

GENERAL PROBLEMS AND PROSPECTS OF COMPUTER APPLICATIONS IN SCIENCE 
 
 
 
 

 
ИНФОРМАЦИОННО-ВЫЧИСЛИТЕЛЬНЫЕ 
ТЕХНОЛОГИИ В ХИМИИ И ХИМИЧЕСКОМ 

ОБРАЗОВАНИИ. ПРИНЦИПЫ ПОСТРОЕНИЯ 
ОБУЧАЮЩИХ ПРОГРАММ ПО КВАНТОВОЙ ХИМИИ 

INFORMATION TECHNOLOGIES IN THE CHEMISTRY 
AND CHEMICAL EDUCATION. PRINCIPLES OF THE 
EDUCATIONAL PROGRAM BUILDING IN QUANTUM 
CHEMISTRY 

Зеленцов С.В. Zelentsov S.V. 
Нижегородский государственный университет им. 

Н.И.Лобачевского 
Nizhny Novgorod State University 

zelentsov@chem.unn.ru zelentsov@chem.unn.ru 
Создается обучающая программа для дистанцион-
ного овладения информационными ресурсами и 
знаниями по квантовой химии. Программа содержит 
тексты лекций, способы создания информационных 
страниц, автоматического и полуавтоматического 
контроля освоения информации. 

Education program for Web studing of information 
streams and scientific reports in the field of quantum 
chemistry is building on. The program contains quantum 
chemistry lectures, interfaces to create new information 
pages, automatical and semi-automatical devices to 
control an information array understanding. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=62 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=62 

  
ПРОБЛЕМЫ И ПЕРСПЕКТИВЫ КОМПЬЮТЕРНОГО 

МОДЕЛИРОВАНИЯ ТРЕХМЕРНОЙ СТРУКТУРЫ 
ЦИТОХРОМОВ Р450 

COMPUTER MODELLING OF 3D STRUCTURE OF 
CYTOCHROMES Р450: PROBLEMS AND FUTURE 
TRENDS 

Иванов А.С., Скворцов В.С., Сеченых А.А., 
Дубанов А.В., Лисица А.В. 

Ivanov A.S., Skvortsov V.S., Sechenyh A.A., Dubanov 
A.V., Lisitsa A.V. 

ГУ НИИ Биомедицинской химии им. В.Н.Ореховича 
РАМН 

V.N. Orekhovich Institute of Biomedical Chemistry of 
Russian Academy of Medical Sciences 

ivanov@ibmh.msk.su ivanov@ibmh.msk.su 
Работа посвящена обзору основных подходов, 
проблем и перспектив компьютерного моделирования 
трехмерной структуры цитохромов Р450. 
Рассмотрены следующие вопросы: (1) роль 
компьютерного моделирования в исследованиях 
Р450; (2) основные этапы моделирования структуры 
Р450 по гомологии; (3) цели и задачи молекулярного 
моделирования; (4) проблемы моделирования Р450 
по гомологии; (5) критерии оценки успешного 
моделирования Р450; (6) методы уточнения моделей 
Р450; (7) проверка достоверности модели. 

The paper is devoted to the review of basic approaches, 
problems and prospects of 3D modelling of cytochromes 
Р450. The following questions are considered: (1) the role 
of molecular modelling in Р450s research; (2) basic 
stages of homology modelling of P450s; (3) purposes and 
tasks of molecular modelling; (4) problems of P450s 
homology modelling; (5) criteria for successful Р450s 
homology modelling; (6) methods of Р450s models 
refinement; (7) verification of correctness and reliability. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=78 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=78 
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Секция 1 Section 1 
 
 

БИОЛОГИЧЕСКИ ИНСПИРИРОВАННЫЕ 
ИНФОРМАЦИОННЫЕ ТЕХНОЛОГИИ, СИСТЕМНАЯ 

БИОЛОГИЯ И КОНКУРЕНТОСПОСОБНОСТЬ 
РОССИИ 

BIOLOGICALLY INSPIRED INFORMATION 
TECHNOLOGIES, SYSTEM BIOLOGY AND 
COMPETITIVENESS OF RUSSIA 

Калмыков В.Л., Калмыков А.Л., Корнилов В.В. Kalmykov V.L., Kalmykov A.L., Kornilov V.V. 
Институт биофизики клетки РАН Institute of Cell Biophysics of Russian Academy of 

Sciences 
kalmykov@psn.ru kalmykov@psn.ru 

На основе анализа материалов Интернет сделан 
вывод, что одним из важнейших резервов 
дальнейшего повышения конкурентоспособности 
России следует считать  форсированное развитие 
биологически инспирированных информационных 
технологий. Успешность развития этого направления  
связана с достижениями всего комплекса 
биологических дисциплин и, ocoбенно, с развитием 
системной биологии, включающей общую  физико-
математической теорию живого, биоинформатику и 
физиомику. 

On the basis of the analysis of Internet materials the 
conclusion is made, that one of the major reserves of the 
further increase of competitiveness of Russia should be 
the forced development of biologically inspired 
information technologies. Success of development of this 
direction is connected to achievements of all complex of 
biological disciplines and, especially, with development of 
the system biology which is including general physical 
and mathematical theory of life, bioinfomatics and 
physiomics. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=53 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=53 

  
РАЗРАБОТКА КОМПЬЮТЕРНОГО КОМПЛЕКСА НА 
ОСНОВЕ ГИС-ТЕХНОЛОГИЙ ДЛЯ ИССЛЕДОВАНИЯ 

ФИЗИКО-ХИМИЧЕСКИХ СВОЙСТВ НЕФТЕЙ 

COMPUER COMPLEX FOR  RESEARCH OF 
PHYSICOCHEMICAL PROPERTIES OF OIL BASED ON 
GIS-TECHNOLOGIES 

Ященко И.Г., Козин Е.С. Yaschenko I.G, Kozin E.S. 
Институт химии нефти СО РАН Institute of petroleum chemistry, Siberian Division of 

Russian academy of Sciences 
sric@ipc.tsc.ru sric@ipc.tsc.ru 

В данном докладе авторы стремились показать, что 
ГИС – технологии успешно применяются для 
решения задач исследования пространственных 
изменений физико-химических свойств нефтей. 
Применение ГИС-технологий позволило разработать 
обобщенную классификация нефтей по основным 
физико-химическим свойствам, выявить геогра-
фические закономерности изменения физико-хими-
ческих свойств нефтей, геолого-возрастные законо-
мерности, в частности цикличность изменения хими-
ческого состава нефтей, согласованную с цикли-
чностью трансгрессий и регрессий мирового океана 
Земли. 

This report aimed to show that GIS – technologies are 
successfully used in research programs dealt with 
analysis of physicochemical properties of oil. Application 
of GIS technologies helped to classify physicochemical 
properties of oil, to show geographical and geological 
regularity of physicochemical properties, in particular, 
cyclicity of changing of the oil makeup corresponding to 
cyclicity of transgressions and regressions of the great 
oceans 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=54 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=54 
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Секция 2 Section 2 
 

 
 
 
 

СЕКЦИЯ 2 
 

КОМПЬЮТЕРНЫЕ ВЫЧИСЛЕНИЯ, ИХ ОРГАНИЗАЦИЯ 
 (СЕТИ И ПАРАЛЛЕЛЬНЫЕ ВЫЧИСЛЕНИЯ) 

 
SECTION 2 

 
COMPUTING AND COMPUTING MANAGEMENT  
(NETWORKS AND PARALLEL COMPUTATION) 

 
 
 
 
 

 
ИНТЕГРАЦИЯ ИНФОРМАЦИОННЫХ И 

ВЫЧИСЛИТЕЛЬНЫХ РЕСУРСОВ В ЦЕНТРЕ 
КОМПЬЮТЕРНОГО ОБЕСПЕЧЕНИЯ ХИМИЧЕСКИХ 

ИССЛЕДОВАНИЙ ИОХ РАН 

INTEGRATION OF INFORMATIONAL AND 
COMPUTATIONAL RESOURCES AT COMPUTER 
ASSISTANCE TO CHEMICAL RESEARCHES CENTER 
OF IOC RAS 

Аникин Н.А., Кузьминский М.Б., Мускатин А.Ю., 
Мендкович А.С. 

Kuzminsky M.B., Anikin N.A., Muskatin A.Y., 
Mendkovich A.S. 

Институт органической химии им. Н.Д.Зелинского 
РАН 

N.D. Zelinsky Institute of Organic Chemistry of Russian 
Academy of Sciences 

kus@free.net kus@free.net 
Рассмотрена проблема интеграции разнородных 
информационных и вычислительных ресурсов по 
химии в единую информационно-вычислительную 
систему (ИВС). Дан краткий обзор существующих 
продуктов для химиков, представляющих собой 
подобные информационно-вычислительные системы. 
Описана созданная на основе имеющихся в Центре 
компьютерного обеспечения химических 
исследований ИОХ РАН вычислительных и 
информационных ресурсов ИВС с Web-интерфейсом. 

The problem of integration of heterogeneous 
informational and computational resources on chemistry 
to integral informational and computational system (ICS) 
is observed. The brief review of existing products for the 
chemists representing similar informational and 
computational systems is given.  ICS, developed on the 
basis of existing at Computer Assistance to Chemical 
Researches Center IOC of RAS computational and 
informational resources with Web-interface, is described. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=51 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=51 

  
СТРОЕНИЕ КОМПЛЕКСОВ ИОНОВ РЗЭ С 

ВАЛИНОМ ПО ДАННЫМ ИК-СПЕКТРОСКОПИИ 
STRUCTURE OF COMPLEXES OF IONS 
LANTHANIDES WITH VALIN ACCORDING TO IR-
SPECTROSCOPY 

Буков Н.Н., Горохов Р.В., Колоколов Ф.А., 
Панюшкин В.Т. 

Bukov N.N., Gorohov R.V., Kolokolov F.A., 
Panyushkin V.T. 

Кубанский государственный университет Kuban State University 
bukov@chem.kubsu.ru bukov@chem.kubsu.ru 

Изучены колебательные спектры комплексов ионов 
рзэ с валином. Проведен расчет и сопоставление с 
экспериментом полос поглощения металл-лиганд. 
Сделаны выводы о строении выделенных 
комплексов. Показаны общие и различные моменты 
связывания исследуемых комплексных соединений. 

Vibration spectra of complexes of ions lanthanides with 
valin are investigated. Calculation and comparison to 
experiment of absorption bands metal - ligand are carried 
out. Conclusions about a structure of the allocated 
complexes are draw. The common and various moments 
of bonding of investigated complex compounds are 
shown. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=60 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=60 
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Секция 2 Section 2 
 
 

НОВЫЙ ПОДХОД К ВЫЧИСЛЕНИЮ ЭНЕРГИЙ 
ВНУТРИ- И МЕЖМОЛЕКУЛЯРНЫХ Н-СВЯЗЕЙ В 

СИЛЬНО СОПРЯЖЕННЫХ МОЛЕКУЛЯРНЫХ 
СИСТЕМАХ 

A NEW APPROACH TO CALCULATIONS OF INTRA- 
AND INTERMOLECULAR HYDROGEN BOND 
STRENGTH IN HIGHLY CONJUGATED MOLECULAR 
SYSTEMS 

Громак В.В., Авакян В.Г. Gromak V.V., Avakyan V.G. 
Институт биоорганической химии НАН Беларуси Institute of Bioorganic Chemistry, National Academy of 

Sciences of Belarus 
lando@iboch.bas-net.by lando@iboch.bas-net.by 

Разработан новый подход к разделению вкладов 
собственно Н-связи и энергии p-электронного 
резонанса в общую энергию стабилизации сильно 
сопряженных молекулярных систем с внутри- или 
межмолекулярными водородными связями. Для 
достижения цели в рамках единого расчетного 
метода ab initio в базисе MP4/6-311G(d,p,)//MP2/6-
31G(d,p) рассчитаны структуры всех изомерных 
енольных форм малонового альдегида (МА), 
ацетилацетона (АА), димеров МА, составленных из 
мономеров по принципу “подобный с подобным”, и 
возможные енольные формы 2-формилциклопентан-
1,3-диона (ФЦПД) и 2-ацетилциклопентан-1,3-диона 
(АЦПД). Найдено, что энергии внутримолекулярных 
Н-связей (ВВС) в хелатных циклах цис-енольных 
форм МА и АА составляют соответственно -6.3 и -8.9 
ккал Ч моль–1. Причем образование ВВС в указанных 
енолах сопровождается понижением энергии каждой 
из систем за счет перераспределения p-электронной 
плотности на -4.5 и -4.6 ккал Ч моль–1 
соответственно. Вычисления произведены также для 
эндо- и экзоенольных форм ФЦПД и АЦПД, и 
димеров МА. 

A new approach to proper estimation of contribution of H-
bond itself and energy of p-electron resonance into total 
stabilization energy of strongly conjugated molecular 
systems with intra- and intermolecular hydrogen bonds is 
proposed. In order to reach this goal the structures of all 
isomeric enol forms of malonic dialdehyde (MA), 
acetylacetone (AA) as well as dimers of MA composed 
from monomers according to the principle “similar-to-
similar” and possible enol forms of 2-formyl cyclopentane-
1,3-dione (FCPD)and 2-acetyl cyclopentane-1,3-dione 
(ACPD) are calculated in the frame of the whole 
calculation method ab initio at the MP4/6-
311G(d,p,)//MP2/6-31G(d,p) level of theory. It has been 
found that the intramolecular H-bond (IHB) energies in 
chelat cycles of cis-enol forms of MA and AA are equal to 
-6.3 и -8.9 kcal/mol, respectively. It shoud be noted that 
the formation of IHB in enols mentioned is accompanied 
by energy reduction of each system owing to re-
distribution of p-electron density on -4.5 и -4.6 kcal/mol, 
respectively. As well, such calculations have been carried 
out for endo- and exo-enol forms of FCPD and ACPD, 
and for MA dimers. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=99 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=99 

  
ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ И ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ 
ПАРАМЕТРЫ ПЕРЕХОДНЫХ СОСТОЯНИЙ 

РЕАКЦИИ ФУРФУРОЛА С ДИМЕТИЛАМИНОМ 

POWER AND GEOMETRICAL CHARACTERISTICS 
THE TRANSITION STATES OF REACTIONS OF 
FURFUROL WITH DIMETHYLAMINE 

Корнилаева Ю.А., Хусаинов М.А., Ключарева Е.В., 
Мельницкий И.А., Кантор Е.А., Хабибуллин Р.Р. 

Kornilaeva J.A., Khusainov M.A., Kluchareva E.V., 
Melnitsky I.A., Kantor E.A., Khabibullin R.R. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru physics@oil.rb.ru 
Рассмотрены переходные состояния и маршруты 
реакций фурфурола с диметиламином полуэмпири-
ческим (РМ3) и неэмпирическим (4-31G) квантово-
химическими методами. 

The transition states and routes of reactions of furfurol 
with dimethylamine are studied using semi-empirical 
(PM3) and ab initio (4-31G) methods. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=102 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=102 

  
ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ И ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ 

ПАРАМЕТРЫ МОЛЕКУЛЯРНОГО КОМПЛЕКСА С6Н6 
• N=C-C4H3O 

THE  GEOMETRICAL  AND  ENERGY PARAMETRES  
OF THE MOLECULAR  COMPLEX С6Н6 • N=C-C4H3O 

Костин М.А., Шамсутдинова М.В., Просочкина Т.Р., 
Кантор Е.А. 

Prosochkina T.R., Kostin M.A., Shamsutdinova M.V., 
Kantor E.A. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru physics@oil.rb.ru 
Ab initio STO-3G методом проведен квантово-
химический расчет молекулярного комплекса, обра-
зованного молекулами 2-цианофурана и бензола с 
использованием квантовохимического пакета про-
грамм HyperChem 6.0 

The Ab initio STO-3G quantum-chemical method 
(HyperChem 6.0) was used to calculate the molecular 
complex formed of the molecules 2-Cyanofuran and 
Benzene 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=92 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=92 
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ОДНОЦЕНТРОВЫЕ ВКЛАДЫ ЭКРАНИРОВАНИЯ И 
РЕЛАКСАЦИЯ ОРБИТАЛЕЙ В МИНИМАЛЬНОМ 

БАЗИСНОМ НАБОРЕ 

THE ONE-CENTERIC CONTRIBUTIONS OF 
SCREENING AND RELAXATION OF ORBITALS IN A 
MINIMAL BASIS SET 

Меркулов А.Е., Ермаков А.И. Ermakov A.I., Merkulov A.E. 
Новомосковский институт Российского химико-

технологического университета им. Д.И. Менделеева 
Novomoskovsk institute of D.I.  Mendeleev University 

 of Chemical Technology of Russia 
genchemnirhtu@newmsk.tula.net genchemnirhtu@newmsk.tula.net 

Квантовохимический расчет электронного и 
геометрического строения макромолекул, полимеров, 
биохимических систем, поверхностных явлений, 
физико-химических и механических свойств 
материалов в настоящее время вызывает 
существенные трудности из-за нереальных 
требований к вычислительным ресурсам: 
быстродействию и объему оперативной памяти 
компьютера. В данной работе рассматривается 
возможность использования для этой цели наиболее 
простого и не так требовательного к вычислительным 
ресурсам – минимального базисного набора. Однако 
для улучшения предсказательной способности 
расчета в рамках неэмпирического метода HF STO-
3G предлагается изменять экспоненты базисных 
орбиталей, вследствие электронного 
перераспределения в молекуле (релаксация 
орбиталей). Изучено влияние одноцентрового вклада 
релаксации орбиталей (РО) на рассчитанные 
значения полных энергий, равновесных расстояний, 
распределение заряда, дипольных моментов и 
поляризуемостей ряда молекул, включающих атомы 
H, C, O, F, Si и Cl. Показано, что стандартный 
минимальный базисный набор, усредненным образом 
учитывающий РО, в ряде случаев может быть 
улучшен за счет явных вкладов РО. Сделан вывод, 
что в общем случае учет только одноцентрового 
вклада РО оказывается недостаточным. 

The quantum-chemical calculation of an electronic and 
geometrical structure of macromolecules, polymers, 
biochemical systems, surface phenomenas, physico-
chemical and mechanical characteristics of materials now 
causes essential difficulties because of the unreal 
requirements to computing resources: to velocity and 
volume of operative storage of the computer. In the work 
the opportunity of use for this purpose most prime and not 
so requiring to computing resources - minimum basis set 
is considered. However for pinch of precision of 
calculation within the nonempirical method HF STO-3G it 
is offered to change the exponents of basis set’s orbitals, 
owing to electronic redistribution in a molecule (relaxation 
of orbitals). The influence of the one-centeric contribution 
of relaxation of orbitals (RO) on the designed values of 
total energies, equilibrium distances, charge distribution, 
electrical dipole moments and polarizabilities of a series 
of molecules including atoms H, C, O, F, Si and Cl is 
investigated. Is shown, that the standard minimal basis 
set average fashion taking into account RO, in a series of 
cases can be improved by calculation of the obvious 
contributions RO. Is found, that generally account only of 
one-centeric contribution RO appears poor. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=58 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=58 

  
ОПЫТ ИСПОЛЬЗОВАНИЯ СОВРЕМЕННОГО 
ВЫЧИСЛИТЕЛЬНОГО ОБОРУДОВАНИЯ ДЛЯ 

ОПРЕДЕЛЕНИЯ ПРОСТРАНСТВЕННЫХ СТРУКТУР 
МАКРОМОЛЕКУЛ МЕТОДОМ 

РЕНТГЕНОСТРУКТУРНОГО АНАЛИЗА 

AN EXPERIENCE IN USAGE OF MODERN 
EQUIPMENT FOR MACROMOLECULAR STRUCTURE 
DETERMINATION BY X-RAY ANALYSIS 

Никулин А.Д., Никонов С. В. Nikulin A.D., Nikonov S.V. 
Институт белка РАН Institute of Protein Research of Russian Academy of 

Sciences 
nikulin@vega.protres.ru nikulin@vega.protres.ru 

В группе структурного анализа Института белка РАН 
успешно используются рабочие и графические 
станции на основе ПК для определения 
пространственных структур макромолекул методом 
рентгеноструктурного анализа. Имеется 
положительный опыт работы с программами 
молекулярной графики в режиме стерео 
изображения, для чего используются как графические 
станции SGI, так и ПК с профессиональными картами 
3D Labs. 

Workstations and graphics workstations are successfully 
used by the group of structure analysis in the Institute of 
Protein of Russian Academy of Sciences for 
determination of spatial pattern of macromolecules using 
X-ray analysis. There is a great experience of using 
molecular graphics programs in stereo image mode, 
exploiting SGI graphics workstations as well as PC with 
professional 3D Labs cards. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=69 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=69 
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SSE-ПРОГРАММА РАСЧЕТА КВАЗИУПРУГИХ 
ВЗАИМОДЕЙСТВИЙ В МОЛЕКУЛЯРНОЙ 

ДИНАМИКЕ 

SSE-PROGRAM FOR CALCULATION OF 
MOLECULAR DYNAMICS QUASI ELASTIC 
INTERACTIONS 

Пестряев Е.М. Pestryaev E.M. 
Уфимский государственный нефтяной технический 

университет 
Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru,  molecule@ufanet.ru physics@oil.rb.ru,  molecule@ufanet.ru 
Описаны программы на С++ для сопроцессора и на 
ассемблере для мультимедийных SSE-регистров, 
реализующие в нерешеточном методе молекулярной 
динамики расчет сил и энергий взаимодействия для 
квазиупруго связанных частиц. При одинаковых 
параметрах ассемблерная программа ускоряет 
процесс расчета в среднем в 2,5 раза по отношению к 
тому же алгоритму, исполняемому сопроцессором. 
Алгоритм предназначен для работы с цепными 
молекулами любой длины. Благодаря блочному 
оформлению текста SSE-программы он может быть 
легко модернизирован для обработки циклических 
разветвленных молекул. 

C++ program for coprocessor and assembler program for 
multimedia SSE-registers are described. The both 
programs realize calculation of interaction forces and 
energies of elastically bound particles in non-lattice 
molecular dynamics. The assembler program accelerates 
on average calculation process in 2.5 times relative to the 
same algorithm executed by coprocessor. The algorithm 
is designed for operation with chain molecules of any 
length. Due to the SSE-program block design it may be 
easily modernized to operate circle branched molecules. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=103 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=103 

  
ПАРАЛЛЕЛЬНАЯ ВЕРСИЯ АЛГОРИТМА MULTIGEN PARALLEL VERSION OF MULTIGEN 

Потeмкин В.А., Арсламбеков Р.М., Белик А.В., 
Гуччионе С. 

Apslambekov R.M., Potemkin V.A., Belik A.V., 
Guccione S. 

Челябинский государственный университет Chelyabinsk State University 
rinat@csu.ru rinat@csu.ru 

Начата реализация алгоритма MultiGen для Т-
системы на кластере СКИФ. Алгоритм включает 
процедуры поиска конформеров, их наложение в 
поле модельного рецептора, растворителя, реагента 
или самосогласованном поле. Метод адаптирован 
для параллельного исполнения. На языке ТС сделана 
система конформационного поиска с полными 
функциями расчета. Проверка алгоритма на тестовых 
примерах, показала высокую скорость расчетов, что 
позволяет производить конформационный анализ в 
широком энергетическом интервале, в комбинации с 
алгоритмами 3D-QSAR и молекулярного дизайна. 

The building up of the MultiGen algorithm for T-system of 
cluster SKIF is ongoing. The algorithm includes 
procedures of conformer search and superimposing in the 
receptor model, solvent, reactant or self-considering field. 
The method should be suitable for the parallel computing. 
Fully functional conformational search is created using TC 
language. The testing of the algorithm shows the high 
count rate which allows to fulfill the conformational 
analyses in the wide range of energies and in 
combination with 3D-QSAR and Molecular Design 
algorithms. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=44 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=44 

  
КОМБИНИРОВАННЫЙ ПОДХОД К 

АНАЛИЗУБИОЛОГИЧЕСКОЙ АКТИВНОСТИ 
СОЕДИНЕНИЙ 

COMBINED APPROACH FOR ANALYSIS OF 
BIOLOGICAL ACTIVITY OF COMPOUNDS 

Потемкин В.А., Гришина М.А., Микушина К.М., 
Пожиленкова Г.В. 

Grishina M.A., Potemkin V.A., Mikushina K.M., 
Pojilenkova G.V. 

Челябинский государственный университет Chelyabinsk State University 
maria_grishina@csu.ru maria_grishina@csu.ru 

Предложена вычислительная технология анализа и 
прогноза биологической активности соединений, 
учитывающая конформационную подвижность как 
рецептора, так и молекулы лекарственного средства. 
Подход позволяет производить классификацию 
соединений в случае нескольких механизмов 
действия, производить ориентацию молекул в 
рецепторе, выявлять активные центры рецептора, 
находить уравнения связи биологической активности 
и параметров взаимодействия молекул с рецептором. 
Возможности использования подхода 
продемонстрированы на примере ингибиторов р38 
МАР-киназы. 

A new computational technology for analysis and 
prediction of biological activity taking into account 
flexibility of receptor and ligand is suggested. The 
approach allows to fulfill the classification of mechanisms 
of action, to orientate molecules in the receptor cavity, to 
determine the active centers of receptor site, to define 
relationships between activity and characteristics of 
interaction in receptor-ligand complexes. The using of the 
approach is illustrated on the example of p38 MAP-kinaze 
inhibitors. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=38 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=38 
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ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ И ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ 
ПАРАМЕТРЫ МОЛЕКУЛЯРНОГО КОМПЛЕКСА 

H2S • NH-(C2H4OH)2 

THE GEOMETRICAL AND ENERGY PARAMETERS OF 
THE MOLECULAR COMPLEX    H2S • NH-(C2H4OH)2 

Токарь М.С., Просочкина Т.Р., Кантор Е.А., 
Тарасов Д.А. 

Prosochkina T.R., Tokar M.S., Kantor E.A.,  
Tarasov D.A. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru physics@oil.rb.ru 
Ab initio 6-31G** методом определены геометри-
ческие и энергетические параметры изолированных 
молекул NH-(C2H4OH)2 и H2S и комплекса NH-
(C2H4OH)2 • H2S в газовой фазе c использованием 
квантовохимического пакета программ HyperChem 
6.0. 

The Ab initio 6-31G** quantum-chemical method 
(HyperChem 6.0) was used to calculate the geometrical 
and energetic parameters of the NH-(C2H4OH)2, H2S and  
H2S • NH-(C2H4OH)2 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=95 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=95 

  
ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ И ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ 

ПАРАМЕТРЫ МОЛЕКУЛЯРНОГО КОМПЛЕКСА 
H2S • NH(C2H5)2 

THE GEOMETRICAL AND ENERGY PARAMETERS OF 
THE MOLECULAR COMPLEX H2S • NH(C2H5)2 

Токарь М.С., Просочкина Т.Р., Кантор Е.А., 
Тарасов Д.А. 

Prosochkina T.R., Tokar M.S., Kantor E.A.,  
Tarasov D.A. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru physics@oil.rb.ru 
Ab initio 6-31G** методом определены геометри-
ческие и энергетические параметры изолированных 
молекул NH-(C2H4OH)2 и H2S и комплекса H2S • 
NH(C2H5)2 в газовой фазе c использованием 
квантовохимического пакета программ HyperChem 6.0 

The Ab initio  6-31G** quantum-chemical method 
(HyperChem 6.0) was used to calculate the geometrical 
and energy parameters of the molecules NH-(C2H4OH)2, 
H2S and the complex NH(C2H5)2 • H2S. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=94 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=94 

  
ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ И  ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ 

ПАРАМЕТРЫ МОЛЕКУЛЯРНОГО КОМПЛЕКСА  
(CH3)2 NH • H2S 

THE GEOMETRICAL AND ENERGY PARAMETERS OF 
THE MOLECULAR COMPLEX (CH3)2 NH • H2S 

Токарь М.С., Просочкина Т.Р., Кантор Е.А., 
Тарасов Д.А. 

Prosochkina T.R., Tokar M.S., Kantor E.A.,  
Tarasov D.A. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru physics@oil.rb.ru 
Ab initio 6-31G** методом определены геометри-
ческие и энергетические параметры молекул (CH3)2 
NH и H2S и комплекса (CH3)2 NH • H2S. 

The Ab initio 6-31G** quantum-chemical method 
(HyperChem 6.0) was used to calculate the geometrical 
and energy parameters of the molecules (CH3)2 NH, H2S 
and the complex (CH3)2 NH • H2S. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=93 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=93 
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COMPUTER SIMULATION 
 
 
 
 

 
СТРУКТУРА ТРОЙНЫХ КОМПЛЕКСОВ АРЕН-

ЦИКЛОДЕКСТРИН-УГЛЕВОДОРОД И ИХ 
СПОСОБНОСТЬ К ДЛИТЕЛЬНОЙ 

ФОСФОРЕСЦЕНЦИИ ПРИ КОМНАТНОЙ 
ТЕМПЕРАТУРЕ. КОМПЬЮТЕРНОЕ 

МОДЕЛИРОВАНИЕ. 

STRUCTURE OF TRIPLE INCLUSION COMPLEXES OF 
ARENE-CYCLODEXTRIN-HYDROCARBON AND 
THEIR ABILITY TO THE LONG LIVE ROOM 
TEMPERATURE PHOSPHORESCENCE. COMPUTER 
SIMULATION. 

Авакян В.Г., Назаров В.Б., Алфимов М.В., 
Рудяк  В.Ю., Воронежева  Н.И. 

Avakyan V.G., Nazarov V. B., Alfimov M. V.,  
Rudyak  V. Y., Voronezheva  N. I. 

Центр фотохимии РАН Photochemistry Center of the Russian Academy of 
Sciences 

avak@photonics.ru avak@photonics.ru 
Полуэмпирическим квантово-химическим методом 
MNDO/PM3 рассчитана структура двойных 
комплексов нафталина, фенантрена и флуорена с b-
циклодекстрином и тройных комплексов этих аренов 
с b-циклодекстрином, циклогексаном и адамантаном. 
Показано, что способность тройных комплексов к 
проявлению длительной фосфоресценции при 
комнатной температуре связана как с объемом 
молекулы циклического углеводорода, так и с его 
склонностью к образованию агрегатов в водных 
растворах комплексов. 

Structure of binary complexes of naphthalene, 
phenantrene and fluorene with b-cyclodextrin as well as 
triple complexes of these arenes with b-cyclodextrin and 
cychexane/adamantane was calculated using semi-
empirical quantum-chemical method MNDO/PM3. An 
ability of triple complexes to the long live room 
temperature phosphorescence is related with the volume 
of the cyclic hydrocarbon molecule as well as with a 
tendency of hydrocarbon to form aggregates in water 
solution of complexes. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=46 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=46 

  
МАТЕМАТИЧЕСКИЕ МЕТОДЫ СОЗДАНИЯ 

КОМПОЗИТОВ МУКИ С ЗАДАННЫМИ СВОЙСТВМИ 
MATHEMATICS METHOD FOR CREATING 
COMPOSITES FLOUR WITH GIVEN PROPERTIES 

Арушанян Д.В., Шаззо А.Ю., Арутюнян М.М. Arushanyan D.V., Shazzo A.Y.,  Arutunyan M.M. 
Кубанский государственный университет Kuban State University 

Arushanyan_David@mail.ru Arushanyan_David@mail.ru 
Применена методика симплекс-решетчатого 
планирования эксперимента для оптимизации 
свойств и хлебопекарных качеств муки 

Aplying strategy a simplex-trellised planning of 
experiment for optimization of characteristics and baking 
qualities of flour 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=23 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=23 

  
ПАРАМЕТРИЧЕСКИЙ МЕТОД КАК ЭФФЕКТИВНЫЙ 
ПУТЬ МОДЕЛИРОВАНИЯ СЛОЖНЫХ МОЛЕКУЛ В 

ВОЗБУЖДЕННЫХ СОСТОЯНИЯХ И ИХ 
ВИБРОННЫХ СПЕКТРОВ 

PARAMETRIC METHOD AS EFFECTIVE PATH OF 
SIMULATION OF COMPLEX MOLECULES IN EXCITED 
STATES AND ITS VIBRONIC SPECTRA 

Баранов В.И., Соловьев А.Н. Baranov V.I., Soloviev A. N. 
Институт геохимии и аналитической химии им. 

В.И.Вернадского РАН 
V.I. Vernadsky Institute of Geochemistry and Analytical 
Chemistry of Russian Academy of Sciences 

baranov@geokhi.ru baranov@geokhi.ru 
Разработан параметрический метод и комплекс 
программ для ПК для моделирования возбужденных 
состояний сложных молекул и их вибронных 
спектров, включая дисперсные и динамические. 
Высокая степень переносимости параметров метода 
позволяет проводить прогностические компьютерные 
эксперименты на количественном уровне. 

The parametric method and complex of programs for the 
PC for simulation of excited states of complex molecules 
and its vibronic spectra, including disperse and dynamic 
ones are designed. The high degree of transferability of 
the method's parameters allows to carry out prognostic 
computer experiments at a quantitative level. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=19 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=19 
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ТЕОРЕТИЧЕСКИЕ ИССЛЕДОВАНИЯ СТРОЕНИЯ 
ПОВЕРХНОСТЕЙ ПОТЕНЦИАЛЬНОЙ ЭНЕРГИИ 
МОЛЕКУЛ КАРБОНИЛЬНЫХ СОЕДИНЕНИЙ В 

ОСНОВНОМ И НИЗШИХ ВОЗБУЖДЕННЫХ 
ЭЛЕКТРОННЫХ СОСТОЯНИЯХ 

THEORETICAL STUDY OF THE POTENTIAL ENERGY 
SURFACES OF THE CARBONYL COMPOUNDS 
MOLECULES IN THE GROUND AND LOWEST 
EXCITED ELECTRONIC STATES 

Батаев В.А., Долгов Е.К., Кудич А.В.,
Пупышев В.И., Абраменков А.В., Годунов И.А. 

Bataev V.A., Dolgov E.K., Kudich A.V., Pulyshev V.I., 
Abramenkov A.V., Godunov I.A. 

Московский государственный университет им. 
М.В.Ломоносова 

M.V. Lomonosov Moscow State University 

lant@phys.chem.msu.ru lant@phys.chem.msu.ru 
В докладе представлены результаты исследования 
формы поверхностей потенциальной энергии 
молекул карбонильных соединений X2CO, CX3CHO 
(X=H, F, Cl), CX2YCHO (X=H, Y=F, Cl и X=F, Cl, Y=H), 
CH3CH2CHO и CH2=CHCHO в основном и низших 
синглетном и триплетном электронных состояниях 
методами квантовой химии. 

The shapes of the potential energy functions of carbonyl 
compounds molecules X2CO, CX3CHO (X=H, F, Cl), 
CX2YCHO (X=H, Y=F, Cl и X=F, Cl, Y=H), CH3CH2CHO 
and CH2=CHCHO in ground and lowest excited singlet 
and triplet electronic states were investigated by ad initio 
methods. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=40 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=40 

  
МОЛЕКУЛЯРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 

ТРАНСМЕМБРАННОГО ДОМЕНА MGLUR1 
РЕЦЕПТОРА И ПОСТРОЕНИЕ МОДЕЛИ ЕГО 

ДИМЕРА 

MOLECULAR MODELING OF TRANSMEMBRANE 
DOMAIN OF MGLUR1 RECEPTOR AND ITS DIMERIC 
FORM 

Беленикин М.С., Палюлин В.А., Зефиров Н.С. Belenikin M.S., Palutin V.A., Zefirov N.S. 
Московский государственный университет им. 

М.В.Ломоносова 
M.V. Lomonosov Moscow State University 

bm@org.chem.msu.su bm@org.chem.msu.su 
Обсуждается и проводится построение отличной от 
известной 3D-структуры трансмембранного домена 
метаботропного глутаматного рецептора mGluR1 и 
модель его димерной формы. Обсуждаются 
возможные области образования димеров (на 
основании данных метода эволюционного следа). 
Идентифицирована область связывания некон-
курентных антагонистов. Обсуждается возможность 
образования гомо- и гетероолигомеров для mGluR 
рецепторов 

The new 3D-model of transmembrane domain (TMD) of 
metabotropic glutamate receptor (and dimeric form) has 
been constructed (using evolutionary trace method). The 
possible regions of TMD for dimer formation, site 
noncompetitive antagonists and homo- and 
heterooligomers are discussed. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=80 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=80 

  
МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССОВ  СХЛОПЫВАНИЯ  

И  ОТКРЫТИЯ  АМИНОКОНЦЕВОГО  ДОМЕНА  
MGLU1  РЕЦЕПТОРА 

MODELING OF THE OPENING AND CLOSING 
PROCESSES OF MGLUR1 AMINO-TERMINAL 
DOMAIN 

Беленикин М.С., Палюлин В.А., Зефиров Н.С. Belenikin M.S., Palutin V.A., Zefirov N.S. 
Московский государственный университет им. 

М.В.Ломоносова 
M.V. Lomonosov Moscow State University 

bm@org.chem.msu.su bm@org.chem.msu.su 
Обсуждаются результаты молекулярно-динамических 
(МД) расчетов для аминоконцевых доменов (АКД) 
метаботропных глутаматных mGluR рецепторов 
используя: (I) направленную МД в случае лиганд-
рецепторных комплексов АКД mGluR1 рецептора 
(количественный анализ различий между агонистами 
и антагонистами); (II) классическую МД для АКД 
mGluR1 (изучение особенностей МД поведения 
лигандов); (III) классическую МД для димера АКД 
mGluR1 рецептора (изучение влияния димеризации 
на динамическое поведение АКД). 

The results of molecular dynamic (MD) calculations for 
aminoterminal domains (ATD) of metabotropic glutamate 
receptors (mGluR) using: (I) steered MD for ligand-
receptor complexes (quantitative differences between 
agonists and antagonists); (II) classical MD for mGluR1 
complexes (studying of ligand MD behavior) (III) classical 
MD for mGluR1 ATD dimeric form (studying of influence 
of dimerization on MD evolution of ATD dimer) are 
presented. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=82 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=82 
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ОЦЕНКА ФОЛДА ДЛЯ ДОМЕНА, БОГАТОГО 
ЦИСТЕИНОВЫМИ ОСТАТКАМИ В 

МЕТАБОТРОПНЫХ ГЛУТАМАТНЫХ РЕЦЕПТОРАХ 

FOLD ESTIMATION FOR CYSTEINE-RICH DOMAIN OF 
METABOTROPIC GLUTAMATE RECEPTORS 

Беленикин М.С., Палюлин В.А., Зефиров Н.С. Belenikin M.S., Palutin V.A., Zefirov N.S. 
Московский государственный университет им. 

М.В.Ломоносова 
M.V. Lomonosov Moscow State University 

bm@org.chem.msu.su bm@org.chem.msu.su 
В работе проведена оценка фолда для домена, 
богатого цистеиновыми остатками в метаботропных 
глутаматных рецепторах (класс C G-белок сопря-
женных рецепторах) используя методологию .протя-
гивания нити. (threading). Обсуждается возможность 
стабилизация образуемого белкового фолда ионами 
цинка. 

For metabotropic glutamate receptor (mGluR, class C of 
G-protein coupled receptors) cysteine-rich domains fold 
estimation using threading methodology has been made. 
Possibility of fold stabilization by zinc ions are discussed. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=81 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=81 

  
МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 

ПРОЦЕССОВ САМООРГАНИЗАЦИИ В КОЛОНИЯХ 
МИКРОСКОПИЧЕСКИХ  ГРИБОВ 

MATHEMATICAL MODELING OF SELF-
ORGANIZATION PHENOMENA IN MICROSCOPIC 
FUNGI COLONIES 

Быстрова Е.Ю., Буляница А.Л., Панина Л.К.,  
Курочкин В.Е. 

Bystrova E.Y., Bulyanitsa A.L., Panina L.K., 
Kurochkin V.E. 

Санкт-Петербургский государственный университет Saint-Petersburg State University 
elena@EB5029.spb.edu elena@EB5029.spb.edu 

Для описания процессов макроскопического упо-
рядочения в колониях несовершенных грибов  
предложена математическая модель, представ-
ляющая собой систему дифференциальных  
уравнений в частных производных. Модель позволяет 
адекватно описывать становление в колониях 
микромицетов таких типов пространственных картин 
как зональность и сплошной газон. 

It has been suggested to consider fungal colony 
development as being determined by two simultaneous 
processes – consumption of substrate (activator) and 
production of diffusible metabolites (growth inhibitors). On 
the basis of proposed mechanism we developed a 
mathematical model for description of observed non-
linear phenomena in colonies of microscopic fungi. In 
computational experiments we have revealed ranges of 
parameters in which the formation of zones and 
continuous mycelial growth occur. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=28 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=28 

  
КВАНТОВОХИМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 

ХЕМИЛЮМИНЕСЦЕНТНОГО ТЕРМОЛИЗА 
ДИОКСЕТАНОВ И ТЕТРОКСИДОВ. НАДЕЖНОСТЬ 

ПОЛУЭМПИРИЧЕСКИХ И НЕЭМПИРИЧЕСКИХ 
РАСЧЕТОВ 

A QUANTUM CHEMICAL MODELING OF THE 
CHEMILUMINESCENT THERMOLYSIS OF 
DIOXETANES AND TETROXIDES. RELIABILITY OF 
SEMI-EMPIRICAL AND AB INITIO CALCULATIONS 

Васильев Р.Ф. Vasilev R.F. 
Институт биохимической физики им. Н.М.Эмануэля 

РАН 
N.M. Emanuel Institute of Biochemical Physics of Russian 
Academy of Sciences 

vasilev@sky.chph.ras.ru vasilev@sky.chph.ras.ru 
Полуэмпирическим методом РМ3 исследован 
механизм реакции и хемивозбуждения при термолизе 
циклических пероксидов диоксетанов и тетроксидов – 
интермедиатов окисления органических веществ. 
Обсуждается надежность полуэмпирических и 
неэмпирических расчетов энергетического профиля 
химической реакции, проблема попадания в ложные 
минимумы на гиперповерхности потенциальной 
энергии, предлагается способ снижения связанных с 
этим ошибок. 

Reaction and chemi-excitation mechanisms have been 
studied, by semi-empirical PM3 method, for 
decomposition of cyclic peroxides (dioxetanes) and of 
organic oxidation intermediates (tetroxides). The following 
problems are discussed: reliability of semi-empirical and 
ab initio calculations of the reaction energy profile, a 
danger of getting into the false minima on the potential 
energy hypersurface, the ways for diminishing errors due 
to this effect. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=47 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=47 
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ХАРАКТЕРИСТИКА ГРУПП КОДОНОВ С 
ПЕРЕМЕННЫМ ЗНАЧЕНИЕМ В ГЕНЕТИЧЕСКИХ 

КОДАХ 

DESCRIPTION OF GROUPS OF CODONS, WHICH 
HAVE VARIABLE MEANING IN THE GENETIC CODES 

Виценко А.А., Эйнгорин М.Я. Vitsenko A.A., Eingorin M.Y. 
Нижегородский государственный университет им. 

Н.И.Лобачевского 
Nizhny Novgorod State University 

vitsenko@webgid.ru vitsenko@webgid.ru 
Применение специальных видов графов дает 
расширенное описание выделенных групп кодонов. 
Особенно в отношении связности групп и 
формулирования ограничений на нуклеотидный 
состав кодонов в группе. В тезисах рассмотрены 
кодоны, имеющие переменное значение в 
генетических кодах. 

Original graph representation is used for extended 
description of codon groups. The method is specially 
appropriate for a connectedness of a group and for limits 
on nucleotide structure of codons in a group. In the thesis 
there is overview of codons having variable meaning in 
the genetic codes. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=27 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=27 

  
КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 

ТРЕХМЕРНОЙ СТРУКТУРЫ БИОЛОГИЧЕСКИХ 
ТКАНЕЙ 

COMPUTER SIMULATION OF 3D TISSUE 
STRUCTURE 

Воробьев А.В., Савостьянов Г.А. Savostianov G.A., Vorobiev A.V. 
Институт эволюционной физиологии и биохимии им. 

И.М.Сеченова РАН 
I.M. Sechenov Institute for Evolutional Physiology and 
Biochemistry of Russian Academy of Sciences 

gensav@iephb.ru gensav@iephb.ru 
В докладе сообщается о программе компьютерного 
моделирования трехмерной организации биоло-
гических тканей, основанной на современной 
формализованной теории строения клеточных 
пластов. Дается описание интерфейса и приводятся 
модели эпителиев различного клеточного состава, 
дающие представление о форме и взаимо-
расположении клеток в трехмерном пространстве и 
на двумерных сечениях под различными углами. 
Использование таких моделей существенно 
облегчает реконструкцию трехмерной структуры 
реальных тканей. 

In this article we report about the computer program 
developed to model 3-D structure of biological tissues 
based on a modern formalized theory of cell layers 
architecture. We provide description both of the program 
interface and of several models for epithelia of different 
composition. These models allow to study shape and 
mutual location of cells in 3-D as well as to present 
different sections of these 3-D models. Application of 
these models simplifies significantly reconstruction of 3-D 
structure of real tissues. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=4 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=4 

  
МОДЕЛИРОВАНИЕ КОЛЕБАНИЙ КРИСТАЛЛИТОВ 

НАНОМЕТРОВЫХ РАЗМЕРОВ НА 
СУПЕРКОМПЬЮТЕРЕ МВС-1000 

NANOCRYSTALLINE VIBRATION STATES MODELING 
WITH SUPERCOMPUTER MBC-1000 

Дементьев В.А. Dementie V.A. 
Институт геохимии и аналитической химии им. 

В.И.Вернадского РАН 
V.I. Vernadsky Institute of Geochemistry and Analytical 
Chemistry of Russian Academy of Sciences 

dementiev@geokhi.ru dementiev@geokhi.ru 
Решение задачи о колебаниях кристаллитов 
размерами в несколько нанометров на 
суперкомпьютере МВС-1000 позволяет получить 
точные результаты без перехода к нулевому или 
первому приближению. В результатах заинте-
ресованы геохимики, для которых важна информация 
о распределении колебательной энергии кристаллита 
между поверхностными и внутренними коле-
бательными модами. Такая информация необходима 
для решения фундаментальной проблемы генезиса 
различных форм поликристаллических минералов. 
Интерпретация колебательных спектров кристал-
литов важна и для понимания особенностей 
поведения наночастиц в природе. К таким частицам 
относятся, в частности, носители радионуклидов в 
окружающей среде. 

Solving of vibrational problem for nanocrystals on 
supercomputer МВС-1000 allows getting exact results 
without turning to zero or first approximation. In the 
results geochemists are interesting, because it is 
important information on sharing an oscillatory energy 
between shallow and internal oscillatory modes. Such an 
information is required for resolving a fundamental 
problem of genesis of the different forms of polycrystalline 
minerals. Interpreting the vibrational spectra of 
nanocrystals is important for understanding of 
particularities of announcing nanoparticles in the nature. 
To such particles pertain, in particular, carriers of 
radionuclides in the ambience. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=2 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=2 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ЭЛЕКТРОННО-
КОЛЕБАТЕЛЬНЫХ СПЕКТРОВ МОЛЕКУЛ 

НИТРОЗОСОЕДИНЕНИЙ НЕЭМПИРИЧЕСКИМИ 
МЕТОДАМИ КВАНТОВЙ ХИМИИ 

AB INITIO MODELING OF THE VIBRONIC SPECTRA 
OF THE NITROSO MOLECULES 

Долгов Е.К., Батаев В.А., Пупышев В.И., 
Годунов И.А. 

Dolgov E.K., Bataev V.A., Pupyshev V.I., Godunov I.A. 

Московский государственный университет им. 
М.В.Ломоносова 

M.V. Lomonosov Moscow State University 

dolgov@phys.chem.msu.ru dolgov@phys.chem.msu.ru 
В работе обсуждаются результаты расчетов строения 
и энергий электронно-колебательных переходов 
молекул CX3NO (X = H, D, F) и CX2YNO (X,Y = F, Cl). 
На основе этих результатов оценивается степень 
точности, как различных методов квантовой химии, 
так и ряда подходов к описанию движения ядер. 

The results of the calculations of structure and vibronic 
transition energies of the CX3NO (X = H, D, F) and 
CX2YNO (X,Y = F, Cl) molecules are discussed. 
Accuracy of different ab inito methods as well as various 
approaches for description of nuclear motion is estimated 
using these results. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=92 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=92 

  
ВИРТУАЛЬНАЯ ТРЕХМЕРНАЯ  МОДЕЛЬ 

МОЗГОВОГО ЧЕРЕПА ЧЕЛОВЕКА 
3-D VIRTUAL MODEL OF HUMAN SKULL 

Еремеев А.В., Зайченко А.А. Eremeev A.V., Zaichenko A. A. 
Саратовский Государственный Медицинский 

Университет 
Saratov State Medical University 

erema@rsm.ru erema@rsm.ru 
Построение виртуальной трёхмерной модели 
мозгового черепа человека, адекватно отражающей 
его пространственную организацию.  Материалом 
исследования служили 72 черепа взрослых людей в 
возрасте от 22 до 60 лет (48 мужских, 34 женских) из 
коллекции фундаментального музея кафедры 
анатомии человека  СГМУ. Стереометрический 
анализ мозгового черепа и его реконструкцию в 
трехмерной системе декартовых координат 
выполняли с помощью единого программного 
комплекса моделирования, визуализации и анимации 
объектов – “3D Studio MAX, v.5”, обработка 
изображения производилась с помощью графи-
ческого редактора “Adobe PhotoShop, v.5.0” 

3-D virtual model of human skull was designed. 72 skulls 
of adults of age from 22 to 60 years old (48 men and 34 
women), from the collection of the fundamental museum 
of the Department of Anatomy of the Saratov State 
Medical University were considered in the research. 
Stereometric analysis of the skull and 3D design were 
made with the help of 3D Studio MAX, v.5. Adobe 
PhotoShop, v.5.0 was used for image processing. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=7 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=7 

  
МОДЕЛИ ФУНКЦИОНИРОВАНИЯ ЛЕСНЫХ 

ЭКОСИСТЕМ 
MODEL OF OPERATION OF WOOD ECOSYSTEMS 

Керженцев А.С., Дёмин Д.В. Demin D.V., Kerjentsev A.S. 
Институт фундаментальных проблем биологии РАН Institute of Basic Biological Problems  RAS 

kerzhent@issp.serpykhov.su kerzhent@issp.serpykhov.su 
Разработка интегральной математической модели 
функционирования лесных экосистем на основе 
концепции экосистемного круговорота и изучение с 
помощью этой модели устойчивости экосистем к 
воздействию естественных и антропогенных 
факторов. 

Development of integrated mathematical model of 
operation of wood ecosystems on the basis of the 
concept ecosystems of circulation and study with the help 
of this model of a stability of ecosystems to action natural 
and anthropogenic factors. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=14 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=14 

  
МОДЕЛИРОВАНИЕ ЭЛЕКТРОХИМИЧЕСКИХ 

ОТКЛИКОВ  БЕЛКОВ 
SIMULATION OF THE PROTEIN ELECTROCHEMICAL 
RESPONSES 

Клюев С.А. Kluev S.A. 
Белгородский государственный университет Belgorog State University 

Sergey_Klyuev@mail.ru Sergey_Klyuev@mail.ru 
Рассмотрены подходы к расчету электрохимических  
откликов белков для различных случаев 
иммобилизации. В работе использована информация 
о трехмерной структуре белков и их свойствах, 
приводимая в “The Protein Data Bank”. 

Approaches to the simulation of the protein 
electrochemical responses for various cases of 
immobilisation are considered. The information from “The 
Protein Data Bank”  about a structure of the proteins and 
their properties is used. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=42 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=42 
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КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ МОНОСЛОЁВ 
НЕНАСЫЩЕННЫХ ЛИПИДОВ 

COMPUTER SIMULATION OF MONOLAYERS OF 
UNSATURATED LIPIDS 

Корнилов В. В., Рабинович А.Л., Балабаев Н.К. Kornilov V.V., Rabinovich A.L., Balabaev N.K. 
Институт математических проблем биологии РАН Institute of Mathematical Problems of Biology Russian 

Academy of Sciences 
basil@psn.ru basil@psn.ru 

Методом молекулярной динамики проведено 
компьютерное моделирование ряда монослоёв 
диацилглицеролипидов (ДГ) различной степени 
ненасыщенности. Вычислен ряд характеристик ДГ, 
проанализированы закономерности изменения этих 
характеристик в зависимости от степени 
ненасыщенности ДГ, от условий моделирования, а 
также от температуры. Полученные результаты 
позволяют объяснить механизм реализации 
уникальных характеристик ненасыщенных липидов и 
их функций в биомембранах. 

Molecular dynamics computer simulations were 
performed for several monolayers of unsaturated 
diacylglycerolipids (DG), various parameters of the DG 
were calculated. The effects of the degree of unsaturation 
of the hydrocarbon chains as well as temperature 
influence on the properties of the lipids have been 
investigated. These properties explain some special 
functions of polyunsaturated lipids in biological 
membranes. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=33 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=33 

  
МНОГОМЕРНЫЕ МОДЕЛИ КОЛЕБАНИЙ С 

БОЛЬШОЙ АМПЛИТУДОЙ МОЛЕКУЛ 
КАРБОНИЛЬНЫХ СОЕДИНЕНИЙ В ОСНОВНОМ И 

НИЗШИХ ВОЗБУЖДЕННЫХ ЭЛЕКТРОННЫХ 
СОСТОЯНИЯХ 

THEORETICAL STUDY OF THE POTENTIAL ENERGY 
SURFACES OF THE CARBONYL COMPOUNDS 
MOLECULES IN THE GROUND AND LOWEST 
EXCITED ELECTRONIC STATES 

Кудич А.В., Батаев В.А., Абраменков А.В., 
Пупышев В.И., Годунов И.А. 

Bataev V.A., Kudich A.V., Abramenkov A.V., 
Pupyshev V.I., Godunov I.A. 

Московский государственный университет им. 
М.В.Ломоносова 

M.V. Lomonosov Moscow State University 

lant@phys.chem.msu.ru lant@phys.chem.msu.ru 
В докладе представлены результаты исследования 
колебаний с большой амплитудой для серии 
карбонильных соединений в основном и низших 
возбужденных электронных состояниях в много-
мерном ангармоническом приближении 

The large amplitude nuclear motions in series of 
molecules of carbonyl compounds in ground and lowest 
excited electronic states were investigated in 
multidimensional anharmonic approximation 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=38 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=38 

  
МОДЕЛИРОВАНИЕ ПОВЕРХНОСТИ 

ПОТЕНЦИАЛЬНОЙ  ЭНЕРГИИ ШЕСТИЧЛЕННЫХ 
1,3-ГЕТЕРОЦИКЛОВ В ПРИ-СУТСТВИИ МОЛЕКУЛЫ 

ГЕКСАПЕПТИДА 

MODEL OF POTENTIAL ENERGY SURFERS OF SIX-
MEMBERED HETEROCYCLES IN THE PRESENCE OF 
HEXAPEPTIDE MOLECULE 

Кузнецов В.В., Курамшина А.Е., Файзуллин А.А., 
Бочкор С.А. 

Kuznetsov V.V., Kuramshina A.E., Faizulin A.A., 
Bochkor S.A. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

kuznetsov@oil.rb.ru kuznetsov@oil.rb.ru 
Результаты исследования маршрутов 
конформационной изомеризации 1,3-диоксана и 
тетрагидро-1,3-оксазина в присутствии молекулы 
гексапептида с помощью расчетного метода АМ1 
свидетельствуют о заметном влиянии биомолекулы 
на конформационную изомеризацию, 
проявляющемся в снижении различий в энергии 
между конформерами кресла и 1,4-твист-, а также в 
стабилизации отдельных форм, соответствующих 
локальным максимумам на поверхности 
потенциальной энергии молекул исследованных 1,3-
гетероциклов. 

AM1 Calculations of the system: hexapeptide-1,3-dioxan 
(or tetrahydro-1,3-oxazine) -  have been made to analyse 
the process of conformational isomerisation in the 
presence of peptide molecule. The results demonstrate a 
noticeable decreasing of ?E values between chair and 
1,4-twist-forms of 1,3-heterocycles (in comparison with 
data for single molecule) as well as stabilization of some 
transition forms corresponding to the local maximum on 
potential energy surfers. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=37 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=37 
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МОДУЛИРОВАНИЕ АКТИВНОСТИ ПЕРОКСИДАЗЫ 
ХРЕНА ЧЕТВЕРТИЧНЫМИ АММОНИЕВЫМИ 

СОЛЯМИ 

THE MODELING OF THE HORSE-RADISH 
PEROXIDASE ACTIVITY BY THE QUATERNARY 
AMMONIUM SALT. 

Лапина Г.П. Lapina G.P. 
Тверской государственный университет Tver State University 

Galina.Lapina@tversu.ru Galina.Lapina@tversu.ru 
Показана эффективность построения качественных  
математических моделей функционирования 
пероксидазы в присутствии различных модуляторов 
для расчета дополнительных ферментативных 
характеристик 

The effect of  the creation the qualitative mathematical 
models of peroxidase functioning by the presence of  
different modulators for the count the additional enzyme 
characteristics is determined. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=22 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=22 

  
КВАНТОВОХИМИЧЕСКОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ 

ПРОЦЕССА АДСОРБЦИИ 2-БУТИН-1,4-ДИОЛА НА 
ЦИНКЕ 

QUANTUM-CHEMICAL RESEARCH OF THE 
ADSORBTION  OF 2-BUTINE-1,4-DIOL BY ZINC 

Макрушин Н.А., Медведев Г.И., Дубенков А.Н., 
Ларин Е.А., Ермаков А.И. 

Makrushin N.A., Medvedev G.I., Dubenkov A.N.,  
Larin E.A., Ermakov A.I. 

Новомосковский институт Российского химико-
технологического университета им. Д.И. Менделеева 

Novomoskovsk institute of D.I.  Mendeleev University 
 of Chemical Technology of Russia 

mna@newmsk.tula.net mna@newmsk.tula.net 
На основании квантовохимических расчетов в рамках 
метода РМ3 молекул 2-бутин-1,4-диола и его 
аналогов показано, что в кислой среде диол может 
постепенно восстанавливаться водородом до 
бутанола, что оказывает влияние на адсорбцию 
органического соединения на цинковом электроде и 
его блескообразующие свойства. Гидратная оболочка 
иона цинка ослабляет его взаимодействие с 
поверхностью цинкового электрода, а замена  
молекул воды на молекулу 2-бутин-1,4-диола – 
усиливает. 

On the basis of quantum-chemical calculations of 2-butine 
– 1,4diol molecule and its analogues, using PM3 method, 
it was shown that in acid environment diol could be 
progressively deoxidized till butanol by hydrogen. This 
influences the brilliance forming and the adsorption of 
organic compound by zinc electrode. The hydrate 
envelope of zinc ion attenuates its interaction with the 
surface of electrode and substitution of aqua molecule by 
2-butine – 1,4diol molecule enhances it. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=66 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=66 

  
WEBQC: ВЕБ-ИНТЕРФЕЙС ДЛЯ ПРОГРАММ 

МОЛЕКУЛЯРНОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ 
WEBQC: A NEW WEB INTERFACE FOR MOLECULAR 
MODELING PACKAGES 

Московский А.А., Вановский В.В., Фирсов Д.А., 
Асратян А.Н., Немухин А.В 

Moskovsky A.A., Vanovsky V.V., Firsov D.A., 
Asratyan A.N., Nemuhin A.V. 

Московский государственный университет им. 
М.В.Ломоносова 

M.V. Lomonosov Moscow State University 

moskov@lcc.chem.msu.ru moskov@lcc.chem.msu.ru 
Разработана система программ, позволяющая 
объединить несколько пакетов молекулярного 
моделирования в едином пользовательском веб-
интерфейсе. Система позволяет создавать задачи 
для расчёта одним из квантовохимических методов, 
проводить расчёт при помощи выбранного пакета и 
просматривать результаты в удобном для 
пользователя виде. Для создания приложения 
использовались технологий Java Server Pages, Java 
Servlets , а также XML 

A uniform web-interface has been developed, which 
allows access to multiple quantum chemistry and 
molecular modeling packages. Computation data 
visualization, storage, organization and sharing are 
provided by system. System is re-configurable to allow 
easy plug-in of new packages and methods. Java and 
XML based technologies are used. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=35 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=35 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ МЕХАНИЗМОВ 
ФЕРМЕНТАТИВНЫХ РЕАКЦИЙ 

КОМБИНИРОВАННЫМИ МЕТОДАМИ КВАНТОВОЙ 
И МОЛЕКУЛЯРНОЙ МЕХАНИКИ 

MODELING MECHANISMS OF ENZYMATIC 
REACTIONS BY THE HYBRID QUANTUM 
MECHANICAL MOLECULAR MECHANICAL METHODS 

Немухин А.В., Григоренко Б.Л., Грановский А.А., 
Епифановский Е.М., Рогов А.В., Мишин Ю.А. 

Nemuhin A.V., Grigorenko B.L., Granovsky A.A., 
Epifanovsky E.M. Rogov A.V., Mishin Y.A. 

Московский государственный университет им. 
М.В.Ломоносова 

M.V. Lomonosov Moscow State University 

anem@lcc.chem.msu.ru anem@lcc.chem.msu.ru 
Разработан и доведен до программной реализации 
оригинальный вариант комбинированного метода 
квантовой и молекулярной механики (КМ/ММ), 
предназначенный для моделирования химических 
реакций в белковом окружении, в частности, для 
описания механизмов ферментативных реакций. 
Метод основан на теории потенциалов эффективных 
фрагментов (ЭФ) и предполагает разделение ММ-
подсистемы на совокупность гибких цепей малых ЭФ, 
взаимодействующих с квантовой подсистемой и 
между собой. Метод позволяет находить стацио-
нарные точки на сложных многомерных потен-
циальных поверхностях систем, состоящих из сотен 
атомов. В приложениях рассмотрены реакции гидро-
лиза пептидных связей, катализируемые сериновыми 
протеазами, реакция гидролиза гуанозинтрифосфата, 
реакции передачи протонов по ориентированным 
сетям водородных связей в ионных каналах. 

A new version of the hybrid quantum mechanical . 
molecular mechanical (QM/MM) method for modeling 
chemical reactions in protein environments is developed 
and implemented as a computer program. The method is 
based on the effective fragment potential technique and 
assumes partitioning of the MM subsystem into flexible 
chains of effective fragments interacting with the quantum 
subsystem and between themselves. The method allows 
one to locate stationary points on complex 
multidimensional potential surfaces for the systems 
composed of hundreds atoms. The applications include 
the reaction of hydrolysis of peptide bonds catalyzed by 
serine proteases, the reaction of hydrolysis of GTP, 
reactions of proton transfer along oriented hydrogen 
bonding networks. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=40 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=40 

  
ПОДХОД К ОТБОРУ ВЕЩЕСТВ С ЗАДАННЫМИ 

МЕТАБОЛИЧЕСКИМИ СВОЙСТВАМИ 
AN APPROACH FOR SELECTION OF SUBSTANCES 
WITH SPECIFIED METABOLIC PROPERTIES 

Погребной А.А. Pogrebnoi A.A. 
Челябинская государственная медицинская академия Chelyabinsk State Medical Academy 

alpha2432@e-mail.ru alpha2432@e-mail.ru 
Предложен подход, позволяющий осуществлять 
предварительный отбор веществ, обладающих за-
данными метаболическими свойствами. Подход осно-
ван на классификации веществ с использованием 3D-
QSAR алгоритма BiS. В зависимости от потребностей 
может проводиться отбор веществ, как способных, 
так и неспособных являться субстратами отдельных 
изоформ цитохрома P450. Подобный отбор веществ 
может быть необходим для поиска перспективных 
лекарственных средств, обладающих в дополнение к 
основному фармакологическому эффекту заданными 
метаболическими свойствами. 

An approach allowing to perform the preliminary selection 
of substances with specified metabolic properties is 
offered. The approach includes the classification of 
substances using 3D-QSAR algorithm BiS. It allows to 
fulfil the selection of substances being and not being 
P450 isoforms substrates depending on requirements. 
The same selection of substances can be required for the 
search of the drug candidates with specified metabolic 
properties in addition to the main pharmacological effect. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=26 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=26 
  

МЕТОДЫ МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ В 
ИССЛЕДОВАНИИ ДВИЖЕНИЙ БЕЛКОВОЙ ЦЕПИ 

ПРИ ВЗАИМОДЕЙСТВИИ БЕЛОК-ЛИГАНД 

MOLECULAR DYNAMICS STUDIES OF PROTEIN 
BACKBONE MOVEMENTS UPON PROTEIN-LIGAND 
INTERACTIONS 

Польшаков В.И., Качанов О.Ю. Сычев А.А. 
 Финей Д. 

Polshakov V.I., Kachanov O.Y., Sychev A.A., Finey D. 

Центр по химии лекарственных средств Center for Drug Chemistry 
polsha@drug.org.ru polsha@drug.org.ru 

Фермент дигидрофолатредуктаза (ДГФР) 
представляет собой отличную модель для 
исследования факторов, контролирующих белок-
лигандные взаимодействия. Методы спектроскопии 
ЯМР и расчет молекулярной динамики в воде были 
использованы для изучения природы кооперативного 
эффекта между антибактериальным препаратом 
триметоприм и коферментом НАДФН при их 
связывании с ферментом. Результаты исследований 
указывают на существование коррелированных 
движений белковой цепи и лигандов в тройном 
комплексе, которые могут играть важную роль в 
кооперативном эффекте связывания. 

Dihydrofolate reductase (DHFR) represents an excellent 
model for studies of factors that control processes of 
protein-ligand binding. In order to understand the origin of 
the cooperative effect between antibacterial drug 
trimethoprim and coenzyme NADPH upon binding of 
these ligands to DHFR, methods of NMR spectroscopy 
and molecular dynamics simulations in water box have 
been applied. Results of these studies indicate on 
existence of correlated motions of protein and ligands in 
ternary complex, which may play an important role in 
cooperative effect of binding. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=63 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/papers.phtml?a=63 
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ВЛИЯНИЕ ТОЧЕЧНЫХ МУТАЦИЙ НА 
ТЕРМОСТАБИЛЬНОСТЬ БЕЛКОВОЙ МОЛЕКУЛЫ 

INFLUENCE OF SINGLE-POINT MUTATIONS ON 
PROTEIN THERMOSTABILITY 

Полянский А.А., Косинский Ю.А., Ефремов Р.Г. Polyansky A.A., Kosinsky Y.A., Efremov R.G. 
Институт биоорганической химии им. М.М. Шемякина 

и Ю.А. Овчинникова 
Shemyakin and Ovchinnikov Institute of Bioorganic 
Chemistry 

newant@nmr.ru newant@nmr.ru 
Изучение проблемы термостабильности является 
важной основой для понимания принципов 
организации белковой молекулы и развития 
биотехнологии. Изучено влияние точечных мутаций 
на увеличение термостабильности мезофильного 
тиоредоксина (E.coli) и на уменьшение 
термостабильности гомологичного ему 
термофильного тиоредоксина (B.acidocaldarius). В 
качестве метода исследования использована 
молекулярная динамика в явно заданном 
растворителе. В результате высказаны 
предположения о механизме действия указанных 
мутаций на термостабильность 

Decision of the  protein thermostability problem is 
important for understanding protein organization and for 
the biotechnological applications. We have used 
molecular dynamics simulations in explicit solvent to 
study the effect of single-point mutations on 
thermostability of mesophilic thioredoxin from E.coli and 
thermophilic thioredoxin from B. acidocaldarius. In the 
result, a putative molecular mechanism of the influence of 
these mutations on the protein thermostability has been 
elaborated. 
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ГЕНЕТИЧЕСКИЙ АЛГОРИТМ МОЛЕКУЛЯРНОГО 3D 

ДИЗАЙНА БИОЛОГИЧЕСКИ АКТИВНЫХ 
СОЕДИНЕНИЙ 

GENETIC ALGORITHM FOR MOLECULAR 3D DRUG 
DESIGN 

Потемкин В.А., Гришина М.А., Пожиленкова Г.В., 
Микушина К.М. 

Potemkin V.A., Grishina M.A.  Pojilenkova G.V.  
Mikushina K.M. 

Челябинский государственный университет Chelyabinsk State University 
pva@csu.ru pva@csu.ru 

Предложен алгоритм DesPot для молекулярного 3D 
дизайна соединений с заданным уровнем 
биологической активности. Алгоритм включает в себя 
процедуры генетической генерации новых 
молекулярных структур, оптимизации их геометрии с 
поиском глобального минимума и оценки 
биологической активности в рамках 3D-QSAR метода 
BiS. Алгоритм тестирован на 28 видах биологической 
активности. 

A new algorithm DesPot for 3D design of new perspective 
biologically active compounds is suggested. The 
algorithm includes the following procedures: a genetic 
construction of new molecular structures, their geometry 
optimization using the global minimum search along the 
Hessian modes and evaluation their biological activity 
within 3D-QSAR algorithm BiS. The algorithm has been 
tested by the prediction of new compounds of 28 types of 
biological activity. 
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СТОХАСТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ И 

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНОЕ ОПРЕДЕЛЕНИЕ МЕРЫ 
ВОЗМОЖНОСТИ: 1. ВЕРОЯТНОСТНАЯ И 

ВОЗМОЖНОСТНАЯ МОДЕЛИ ЭКСПЕРИМЕНТА 

STOCHASTIC MODEL AND EXPERIMENTAL FINDING 
OF POSSIBILITY MEASURE: 1. STOCHASTIC AND 
POSSIBILITY MODELS OF AN EXPERIMENT 

Пытьев Ю.П. Pytyev Y.P. 
Московский государственный университет им. 

М.В.Ломоносова 
M.V. Lomonosov Moscow State University 

pytyev@phys.msu.su pytyev@phys.msu.su 
Введено и исследовано понятие теоретико-
возможностной модели эксперимента, согласованной 
с его теоретко-вероятностной моделью. Показано, в 
частности, что согласованность определяет 
соответствие операции сложения вероятностей и 
операции "max" как операции сложения 
возможностей. 

The notion of possibility-thoretic model of an experiment, 
agreed with it\'s probability-theoretic model, is introduced 
and investigated. It is shown, in particular, that this 
agreement defines the correspondence of addition 
operation of probabilities to the operation "max" as 
addition operation of possibilities. 
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СТОХАСТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ И 
ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНОЕ ОПРЕДЕЛЕНИЕ МЕРЫ 

ВОЗМОЖНОСТИ: 2. СОГЛАСОВАННОСТЬ 
ВОЗМОЖНОСТНОЙ НЕЗАВИСИМОСТИ И 

УСЛОВНОЙ ВОЗМОЖНОСТИ СО 
СТОХАСТИЧЕСКОЙ НЕЗАВИСИМОСТЬЮ И 

УСЛОВНОЙ ВЕРОЯТНОСТЬЮ 

STOCHASTIC MODEL AND EXPERIMENTAL FINDING 
OF POSSIBILITY MEASURE: 2. THE AGREEMENT OF 
POSSIBILITY INDEPENDENCE AND CONDITIONAL 
POSSIBILITY WITH STOCHASTIC INDEPENDENCE 
AND CONDITIONAL PROBABILITY 

Пытьев Ю.П. Pytyev Y.P. 
Московский государственный университет им. 

М.В.Ломоносова 
M.V. Lomonosov Moscow State University 

pytyev@phys.msu.su pytyev@phys.msu.su 
Исследованы связи между понятиями независимости 
в теории возможностей и теории вероятностей, 
между условными возможностью и вероятностью и 
т.д. Показано, в частности, что теоретико-
возможностная независимость соответствует 
независимости стохастической, операция "min" как 
операция умножения возможностей соответствует 
операции умножения вероятностей и т.д. 

The links between the notion of independence in the 
theory of possibilities and in the theory of probabilities, 
between conditional possibility and conditional probability 
etc., are investigated. It is shown, in particular, that 
possibility-theoretic independence corresponds to 
stochastic independence, the operation "min" as 
operation of multiplication of possibilitis corresponds to 
the operation of multiplication of probabilities. 
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СТОХАСТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ И 

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНОЕ ОПРЕДЕЛЕНИЕ МЕРЫ 
ВОЗМОЖНОСТИ: 3. ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНОЕ 

ПОСТРОЕНИЕ ТЕОРЕТИКО-ВОЗМОЖНОСТНОЙ 
МОДЕЛИ Э 

STOCHASTIC MODEL AND EXPERIMENTAL FINDING 
OF POSSIBILITY MEASURE: 3. EXPERIMENTAL 
CONSTRUCTION OF POSSIBILITY-THEORETIC 
MODEL Э. 

Пытьев Ю.П. Pytyev Y.P. 
Московский государственный университет им. 

М.В.Ломоносова 
M.V. Lomonosov Moscow State University 

pytyev@phys.msu.su pytyev@phys.msu.su 
Показано, что задача экспериментального 
определения теоретико-возможностной модели 
эксперимента сводится к задаче проверки 
статистических гипотез, в которой на основе 
наблюдения исходов эксперимента требуется 
принять решение о принадлежности распределения 
вероятностей, контролирующего наблюдения, к 
одному их классов вероятностей, образующих 
разбиение класса "всех вероятностей" 

It is shown that the problem of experimental finding of 
possibility-theoretic model of an experiment can be 
reduced to the problem of stochastic hypothesis 
verification, in which it is demanded to decide whether the 
probability distribution belonges to one of probability 
classes. The desicion must be made on the basis of 
results of the experiment. 
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ВЫБОР КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКИХ МЕТОДОВ ДЛЯ 
МОДЕЛИРОВАНИЯ ЭЛЕКТРОННОЙ АФФИННОСТИ 

АМИНОКИСЛОТ 

SELECTION OF QUANTUM-CHEMICAL METHODS 
FOR MODELING OF ELECTRON AFFINITY OF 
AMINOACIDS 

Романова Т.А., Аврамов П.В. Romanova T.A., Avramov P.V. 
Институт вычислительного моделирования СО РАН Institute of Computational Modeling of Siberian Branch of 

Russian Academy of Sciences 
romanova@iph.krasn.ru romanova@iph.krasn.ru 

В работе представлены квантово-химические 
расчеты электронной аффинности (ЭА) аминокислот, 
и активных центров гемсодержащих белков. Для 
органических молекул оптимален полуэмпирический 
метод РМ3, а для моделирования ЭА железа . 
неэмпирический pbe. Максимальным значением ЭА 
характеризуется аминокислота триптофан. Сделан 
вывод, что в настоящее время невозможно в рамках 
одного квантово-химического метода моделировать 
ЭА белков, которые содержат в своем составе, 
наряду с только органическими частями 
(аминокислотными цепями), металлопорфириновые 
активные центры. 

Quantum-chemical calculations of electronic affinity (EA) 
of amino acids and active centers of heme proteins are 
considered in the report. Semi-empirical PM3 method is 
optimal for organic molecules and for design of EA of iron 
ab initio PBE method is good. Amino acid, tryptophan has 
the maximum value of EA. The result of the research is 
the following; nowadays it is impossible, using only one 
quantum-chemical method, to model EA of proteins which 
contains of matalloporphyrinic active centers and organic 
portions (amino acid sequences). 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ЭЛЕКТРОДИАЛИЗА 
РАСТВОРОВ СЛАБЫХ ЭЛЕКТРОЛИТОВ 

MODELING OF ELECTRODIALYSIS OF WEAK 
ELECTROLYTE SOLUTIONS 

Сеник Ю.В., Никоненко В.В. Senik Y.V., Nikonenko V.V. 
Кубанский государственный университет Kuban State University 

senik@phys.kubsu.ru senik@phys.kubsu.ru 
Электродиализ является одним из эффективных, 
экономичных и экологически чистых методов 
обработки растворов, используемых в прикладной 
электрохимии. Он применяется во многих областях 
деятельности человека, в том числе в фармацевтике 
и медицине. Моделирование электродиализа 
растворов слабых электролитов можно разделить на 
две основные части. Первой является описание 
химических равновесий в растворе. Второй . учет 
изменений в составе раствора в результате переноса 
известного количества молей компонентов через 
мембрану в процессе электродиализа. 

Electrodialysis is one of the effective, economic and 
environment friendly methods of solutions treatment used 
in electrochemistry applications. It can be used in large 
range of human activity, including pharmaceutics and 
medicine. The problem of modelling the electrodialysis of 
weak electrolyte solutions can be divided in two parts. 
The first one is the description of chemical equilibrium 
between ionic and non-ionic species in solution. And the 
second one is accounting of the solution composition 
variation as consequence of transfer of knowing 
compound amounts through the membranes during the 
electrodialysis process. 
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КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 

ПРОСТРАНСТВЕННОЙ СТРУКТУРЫ ЦИТОХРОМА 
Р450 2В4 И АНАЛИЗ КЛЮЧЕВЫХ ОСТАТКОВ ВО 
ВЗАИМОДЕЙСТВИИ С РЕДОКС ПАРТНЕРАМИ. 

COMPUTER MODELLING OF 3D STRUCTURES OF 
CYTOCHROME P450 2B4 AND ANALYSIS OF KEY 
RESIDUES IN REDOX-PARTNERS BINDING. 

Сеченых А.А., Скворцов В.С., Иванов А.С. Sechenykh A.A., Skvortsov V.S., Ivanov A.S. 
ГУ НИИ Биомедицинской химии им. В.Н.Ореховича 

РАМН 
V.N. Orekhovich Institute of Biomedical Chemistry of 
Russian Academy of Medical Sciences 

aas@ibmh.msk.su aas@ibmh.msk.su 
На основе CYP2C5 построена и оптимизирована 
модель пространственной структуры CYP2B4. 
Проверка модели выполнена с помощью 
специальных программ и путем сопоставления с 
экспериментальными данными о структуре данного 
белка. На основе полученной модели построены 16 
мутантов с известными значениями Kd комплексов 
CYP2B4 с редокс-партнерами. Для всех моделей 
были рассчитаны молекулярные поверхности, 
доступные растворителю и проанализированы их 
свойства. Получены корреляционные уравнения для 
предсказания новых мутаций CYP2B4, влияющих на 
взаимодействие с партнерами. 

The model of 3D structure of CYP2B4 was constructed 
based on CYP2C5 and then optimized. It was verified by 
using special statistic software and by comparison with 
the experimental data on its structure. 3D structures of 16 
mutants with known Kd values for complexes P450/redox 
partner were designed based on the obtained model. 
Solvent accessible surface of mutants and wild type was 
analysed for lipophilic and electrostatic properties. 
Regression equations between surface properties and Kd 
were created for prediction of new CYP2B4 mutants 
affinity to redox-partners. 
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АЗОЛЬНЫЕ ИНГИБИТОРЫ ЦИТОХРОМА P450 51A 

(MYCOBACTERIUM TUBERCULOSIS): 
МОДЕЛИРОВАНИЕ КОМПЛЕКСОВ И 

ПРЕДСКАЗАНИЕ ПАРАМЕТРОВ СВЯЗЫВАНИЯ 

AZOLE INHIBITORS OF CYTOCHROME P450 51A 
(MYCOBACTERIUM TUBERCULOSIS): MODELLING 
OF COMPLEXES AND PREDICTION OF BINDING 
PROPERTIES 

Скворцов В.С., Карузина И.И., Иванов А.С., 
Арчаков А.И. 

Skvortsov V.S., Karuzina I.I., Ivanov A.S.,  
Archakov A.I. 

ГУ НИИ Биомедицинской химии им. В.Н.Ореховича 
РАМН 

V.N. Orekhovich Institute of Biomedical Chemistry of 
Russian Academy of Medical Sciences 

vladlen@ibmh.msk.su vladlen@ibmh.msk.su 
Работа посвящена созданию оценочной функции, 
которая могла бы быть использована для поиска и 
создания азольных ингибиторов с высоким сродством 
к цитохрому Р450 51A (Mycobacterium tuberculosis). 
Актуальность работы определяется потенциальной 
возможностью использовать такие вещества как 
противотуберкулёзные средства. В работе 
рассматривается набор регрессионных уравнений, 
построенных для предсказания спектральной 
константы связывания. Ряд предсказаний был 
проверен экспериментально. 

This paper deals with design of valuation function, which 
could be used for search and creation of azole inhibitors 
having affinity with Р450 51A cytochrome (Mycobacterium 
tuberculosis). 
The paper is very urgent, due to opportunity of using such 
compounds as antituberculous drugs. 
A set of regression equations, for prediction of spectral 
binding constant are considered. Several of predictions 
were experimentally tested. 
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МОЛЕКУЛЯРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ТРАНСПОРТА 
ПЛОТНЫХ ФЛЮИДОВ В НАНОРАЗМЕРНЫХ 

КАНАЛАХ 

MOLECULAR SIMULATION OF DENSED FLUID 
TRANSPORTATION IN NANOSCALED CHANNELES 

Товбин Ю.К. Tovbin Y.K. 
ГНЦ РФ НИФХИ им Л.Я.Карпова State Research Center of The Russian Federation 

“L.Y.Karpov Institute of Physical Chemistry” 
tovbin@cc.nifhi.ac.ru tovbin@cc.nifhi.ac.ru 

Потенциал стенок узких каналов сильно влияет на 
характер процессов переноса плотных газообразных 
и жидких фаз. Построена молекулярно-кинетическая 
теория процессов переноса компонентов 
газообразных и жидких смесей в узких порах с учетом 
атомарной структуры стенок. Разработан пакет 
программ для расчета равновесных и динамических 
характеристик смесей молекул сферической формы в 
объемной фазе и в узких щелевидных порах. По 
точности новый подход сопоставим с методом 
молекулярной динамики, а по скорости расчетов не 
менее чем на два порядка превосходят его и 
позволяют исследовать процессы в значительно 
более широком временном интервале. 

Potential of walls in narrow channels strongly influences a 
character of transportation processes for dense gas and 
liquid phases. Molecular kinetic theory of transportation 
processes for dense gases and liquid components in 
narrow pores, which taking into account an atomic 
structure of pore walls was developed. The software 
package for simulation of the equilibrium and dynamic 
characteristics of spherical form molecules in mixes for 
bulk phase and in narrow pores is developed. New 
approach have the same accuracy as the molecular 
dynamics method but a speed of accounts not less than 
on two orders surpass it and permit to investigate 
processes in a considerably wider temporary interval. 
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К ОСНОВАМ КОДИРОВАНИЯ В МОЛЕКУЛЯРНОЙ 

БИОЛОГИИ 
TO BASES OF CODING IN MOLECULAR BIOLOGY 

Эйнгорин М.Я. Eingorin M.Y 
Нижегородский Госуниверситет, НИИ ОКП "СКИТ" Nizhny Novgorod State University, Scientific-Research 

and Test-Design Enterprise "SCIT" (SRTDE "SCIT") 
skit@vmk.unn.ru skit@vmk.unn.ru 

В работе, на основе известных базовых 
биологических закономерностей, многозначной 
логики, комбинаторной математики, другого 
создаются новые естественные трехмерные 
конструкции: кодонограмма и аминограмма. 
Последние позволили выявить новые взаимосвязи и 
закономерности кодирования в основах 
молекулярной биологии. Приведены новые 
соотношения. Выявлена часть  принципов построения 
таблиц кодоны – аминокислоты диалектов. Вторичное 
кодирование кодонограммы, за счет избыточности, 
дало возможность строить для ДНК, РНК, мРНК 
скрытые слои кодирования (ССК). Во взаимодействии 
с ферментами ССК должны обеспечить адресацию, 
синхронизацию, коррекцию и другие функциональные 
преобразования гена. Приводится возможный 
аппарат изменчивости в природе. Работа 
демонстрирует строгость и изменчивость, 
заложенную в основах кодирования. Многие 
материалы настоящей работы даны впервые. Работа 
демонстрирует, что без полного познания основ 
кодирования в молекулярной биологии многие 
работы в области генной инженерии могут привести к 
непредсказуемым последствиям, в особенности для 
человека. Микробы – выживут. 

It would be difficult to overstress the importance of the 
adequate understanding of gene texts coding principles, 
which exist in nature. The objective of my research is to 
establish gene texts coding fundamentals. The paper is 
based on the elementary facts of biology: four 
complementary nucleotides organized in pairs form DNA; 
DNA is essentially a double spiral with orthogonal-
directed strands; there exist closing codons and an 
opening codon with its promotive zone; there are 20 
amino acids; we now know various dialects and gene 
degeneracy, transformations and correction phenomena; 
etc. I have also made use of multiple-valued logic and 
combinatorial mathematics in laying the theoretical footing 
of the paper. The basis thus provided allows me to build 
up a codonogram and an aminogram, three-dimensional 
natural constructions with digital independent variables U, 
C, A, G. The constructions reveal new patterns and rules 
of coding in molecular biology fundamentals (elementary 
codon group or ECG is the basic coding element; there 
are complementary tubes; amino acids polarization on 
ECG shows uniformity; etc). New correspondences are 
established alongside some principles of dialect amino 
acids – codons tables’ compilation. The codonogram 
secondary coding, which is possible thanks to 
redundancy, accounts for the possibility of latent coding 
layers (LCLs) distinguishing in DNA, RNA and mRNA. 
Coming into contact with enzymes LCLs provide for gene 
addressing, synchronization, correction and other 
functional transformations. The paper describes possible 
mechanism and patterns of variability in nature. It also 
demonstrates regularity and variability, which underlie 
coding. Given in the paper are: codonogram, aminogram 
for universal genetic code (UGC), basic rules for LCL 
building, references to the sourcebook and an example of 
decoding, language for further building. Most of the 
presented material has never been published before. The 
paper clearly demonstrates that genetic engineering 
without proper knowledge of basic coding rules existing in 
molecular biology might lead to irreversible results for 
humankind. Germs will survive, however. 
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ВИЗУАЛИЗАЦИЯ В НАУЧНЫХ ИССЛЕДОВАНИЯХ 
 

SECTION 4 
 

VISUALIZATION IN SCIENTIFIC RESEARCHES 
 
 
 
 

 
КОМПЬЮТЕРНАЯ ЦЕЙТРАФЕРНАЯ 

ВИДЕОСЪЕМКА ФРАКЦИИ ИЗОЛИРОВАННЫХ 
ВАКУОЛЕЙ 

СOMPUTER-BASED STOP-MOTION VIDEO 
RECORDING OF ISOLATED VACUOLES FRACTION 

Нурминский В.Н., Корзун А.М., Розинов С.В., 
Саляев Р.К. 

Nurminsky V.N., Korzun A.M., Rozinov S.V., 
Salyaev R.K. 

Сибирский институт физиологии и биохимии растений 
СО РАН 

Siberian Institute of Plant Physiology and Biochemistry, 
Siberian Branch of Russian Academy of Sciences 

cell@sifibr.irk.ru cell@sifibr.irk.ru 
Разработан автоматизированный метод 
цейтраферной компьютерной видеосъемки фракции 
изолированных вакуолей. Данный метод позволяет 
тестировать многие новосинтезированные 
химические соединения на мембранотропность и 
выявлять вещества, влияющие на барьерные 
свойства мембран. С помощью этого метода 
проведено тестирование мембранотропной 
активности химических соединений из классов 
окислителей-восстановителей, полимеров и 
регуляторов роста растений. 

An automated technique of computer-based stop-motion 
video recording of isolated vacuoles fraction is developed. 
The technique permits to test a great many of newly 
synthesized compounds for membranotropic properties 
and to identify substances affecting on membrane barrier 
characteristic. Using this technique a membranotropic 
activity testing of various redox-reagents, polymers and 
plant growth regulators was carried out. 
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МОРФОМЕТРИЧЕСКИЙ АНАЛИЗ СТРУКТУРНОГО 

ФОРМИРОВАНИЯ СЕНСОМОТОРНОЙ КОРЫ 
МОЗГА КРЫС В НОРМЕ И ПОСЛЕ НАРУШЕНИЙ 

УСЛОВИЙ ЭМБРИОНАЛЬНОГО РАЗВИТИЯ 

MORPHOMETRIC ANALYSIS OF THE DEVELOPMENT 
OF RAT SENSORIMOTOR CORTEX STRUCTURE 
AFTER DISRUPTION OF EMBRYOGENESIS 

Туманова Н.Л., Белостоцкая Г.Б., Федосеева К.Н., 
Попов А.А., Журавин И.А. 

Belostotskaya G.B., Tumanova N.L., Fedoseeva K.N.,  
Popov A. A., Juravin I.A. 

Институт эволюционной физиологии и биохимии им. 
И.М.Сеченова РАН 

I.M. Sechenov Institute for Evolutional Physiology and 
Biochemistry of Russian Academy of Sciences 

k@iephb.ru k@iephb.ru 
Изучены структурные изменения в коре мозга крыс, 
вызванные пренатальной гипоксией в определенный 
период эмбрионального развития, соответствующий, 
в частности, времени генерации будущих нейронов 
коры (преимущественно V-VI слои). Наряду с 
визуальными наблюдениями патологических 
изменений, выявляемых на микроскопическом 
уровне, показаны различия в количестве и размерах 
клеток коры у экспериментальных и контрольных 
животных с помощью компьютерной программы по 
анализу изображений ВидеоТест. 

This study was designed to analyse changes in the 
structure of the rat brain cortex induced by prenatal 
hypoxia. Animals were subjected to hypoxia at a certain 
stage of embryogenesis when generation of cortical 
neurones (especially of layers V-VI) took place. Along 
with pathological changes observed by microscopy, using 
a computer program for image analysis (Video-Test, 
Russia), we have also found differences in the number 
and size of cells in the cortex of experimental and control 
rats. 
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СЕКЦИЯ 5 
 

ОБРАБОТКА ДАННЫХ, БАЗЫ ДАННЫХ, АНАЛИЗ ДАННЫХ 
 

SECTION 5 
 

DATA PROCESSING, DATABASES AND DATA ANALYSIS 
 
 

 
СОВМЕСТНОЕ ПРИМЕНЕНИЕ НЕКОТОРЫХ 

КОМПЬЮТЕРНЫХ ПРОГРАММ ДЛЯ ОБРАБОТКИ И 
ИНТЕРПРЕТАЦИИ ГРАФИЧЕСКИХ ДАННЫХ, 

ПОЛУЧЕННЫХ МЕТОДОМ 
КАЛОРИМЕТРИЧЕСКОГО ТИТРОВАНИЯ 

THE COMBINED USE OF SOME COMPUTER 
PROGRAMS FOR THE PROCESSING AND THE 
INTERPRETATION OF THE GRAPHIC CALORIMETRIC 
TITRATION DATA 

Арутюнян М.М. Arutunyan M.M. 
Кубанский государственный университет Kuban State University 

margo@chem.kubsu.ru margo@chem.kubsu.ru 
Применены программы оцифровки термограмм кало-
риметрического титрования для получения функци-
ональных зависимостей "теплота - количество 
вещества" 

It were used numbering programs of the calorimetric 
titration thermograms to produce the functional 
dependencies .heat- molarity. 
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ИССЛЕДОВАНИЕ КОМПЛЕКСООБРАЗОВАНИЯ В 
СИСТЕМЕ МЕДЬ(II) . АМИНОКИСЛОТЫ МЕТОДОМ 
АНАЛИЗА ПОЛНОЙ ФОРМЫ ЛИНИИ СПЕКТРА ЭПР 

RESEARCH OF THE COMPLEXATION IN THE 
COPPER(II) - AMINO ACIDS SYSTEMS BY THE 
METHOD OF THE ESR SPECTRUM FORMSHAPE 
ANALYSIS. 

Болотин С. Н., Крюкова Н.П., Стаценко О.В., 
Колечко Д.В., Панюшкин В.Т. 

Bolotin S.N., Krukova N.P.,  Statsenko O.V.,  
Kolechko D. V., Panushkin V.T. 

Кубанский государственный университет Kuban State University 
nmr_esr@chem.kubsu.ru nmr_esr@chem.kubsu.ru 

Создана программа для определения параметров 
комплексных соединений в растворе (константы 
устойчивости, g-факторы, константы СТС и релак-
сационные параметры) методом анализа полной 
формы линии спектра ЭПР. Изучено равновесие в 
водном растворе в широком интервале рН в системах 
медь(II) - L-гистидин - D-орнитин в и медь(II) - L(DL)-
треонин. Определены состав и строение образую-
щихся комплексов. 

Program for determine of the complexes parameters in 
the aqueous solution (formation constants, hyperfine 
coupling constants, g-factors, relaxation parameters) by 
using method of analysis of spectrum lineshape was 
created. Copper(II) - L-histidine - D-ornitin and copper(II) - 
L(LD)- threonine equilibrium systems were studied in the 
aqueous solution in the wide pH range by ESR 
spectroscopy. Composition and structure of the 
complexes were proposed. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=11 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=11 

  
ПОИСК СЕЛЕКТИВНЫХ ИНГИБИТОРОВ 

МОНОАМИНОКСИДАЗЫ А В МОЛЕКУЛЯРНОЙ 
БАЗЕ ДАННЫХ 

MOLECULAR DATABASE MINING FOR SELECTIVE 
INHIBITORS OF MONOAMINEOXIDASE A 

Веселовский А.В., Тихонова О.В., Иванов А.С., 
Медведев А.Е. 

Veselovsky A.V., Tikhonova O.V., Ivanov A.S., 
Medvedev A.E. 

ГУ НИИ Биомедицинской химии им. В.Н.Ореховича 
РАМН 

V.N. Orekhovich Institute of Biomedical Chemistry of 
Russian Academy of Medical Sciences 

veselov@ibmh.msk.su veselov@ibmh.msk.su 
Проведен поиск ингибиторов МАО А в базе данных 
коммерчески доступных соединений. Поиск прово-
дили докированием соединений в слепок активного 
центра МАО А. Отбор осуществили по ингибиторным 
активностям, предсказанных 3D-QSAR + CoMFA 
моделями. Для четырех соединений опре-делили 
экспериментальные значения. Они оказались селек-
тивными ингибиторами МАО А. Таким образом, 
показана высокая эффективность подхода по 
докированию соединений из молекулярных баз в 
слепок активного центра фермента с неизвестной 
структурой и предсказанием активности по 3D-QSAR 
+CoMFA моделям. 

New inhibitors of MAO A have been searched in a 
molecular database of the commercially available 
compounds. Compounds have been docked into the mold 
of MAO A active site. Selection was done by MAO A 
inhibitory activity, predicted by 3D-QSAR + CoMFA 
models. Four compounds were selected for experiment 
analysis. All the compounds acted as selective MAO A 
inhibitors. Study showed the effectiveness of the 
approach of docking compounds from the molecular 
database into mold of enzyme with unknown structure 
followed by subsequent prediction of inhibitory activities 
by 3D-QSAR + CoMFA models. 
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КОМПЬЮТЕРНЫЙ ПОИСК И АНАЛИЗ БЕЛКОВ 
СИНАПТОНЕМНОГО КОМПЛЕКСА У НЕМАТОДЫ 

CAENORHABDITIS ELEGANS 

COMPUTER SEARCH AND ANALYSIS OF 
SYNAPTONEMAL COMPLEX PROTEINS IN 
NEMATODE CAENORHABDITIS ELEGANS 

Гришаева Т.М., Богданов Ю.Ф., Дадашев С.Я. Grishaeva T.M., Bogdanov Y.F.  Dadashev S.Y. 
Институт общей генетики им. Н.И.Вавилова РАН V.I. Vavilov Institute of General Genetics of Russian 

Academy of Sciences 
grishaeva@vigg.ru grishaeva@vigg.ru 

С помощью оригинальной стратегии компьютерного 
поиска структурных белков синаптонемного комплек-
са (СК), аналогичных SCP1/Zip1, проанализирован 
протеом нематоды Caenorhabditis elegans и найдены 
аналоги SCP1/Zip1. Сравнение in silico этих белков с 
экспериментально установленными и аннотирован-
ными в базах данных предполагаемыми белками СК  
позволяет выбрать наиболее вероятных кандидатов 
на роль белков поперечных филаментов СК. 

Proteome of nematode Caenorhabditis elegans have 
been analyzed and SCP1/Zip1 analogs have been found 
by original strategy of computer search of structural 
synaptonemal complex (SC) proteins analogous to 
SCP1/Zip1. The comparison in silico of these proteins 
with putative SC proteins, either revealed experimentally 
or annotated in databases, permit us to choose the most 
probable candidates for proteins of SC transverse 
filaments. 
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КОРОТКИЕ КОНСЕРВАТИВНЫЕ 

ПОСЛЕДОВАТЕЛЬНОСТИ ДНК - СВОЙСТВА, 
ЛОКАЛИЗАЦИЯ, ФУНКЦИИ 

SHORT CONSERVATIVE SEQUENCES OF DNA - 
CHARACTERISTICS, LOCALIZATION, FUNCTIONS 

Дадашев С.Я. Dadashev S.Y. 
Институт общей генетики им. Н.И.Вавилова РАН V.I. Vavilov Institute of General Genetics of Russian 

Academy of Sciences 
dadashev@vigg.ru dadashev@vigg.ru 

При анализе  последовательностей ДНК, тесно 
связанной с синаптонемным комплексом, удается 
выделить короткие консервативные после-
довательности (около 15 н.п.), которые встречаются 
диспергированно и часто в геномах  видов, 
принадлежащих разным таксономическим группам. 
Поэтому они были названы короткими консер-
вативными последовательностями (ККП). КПП встре-
чаются с очень высокой частотой в структурных 
последовательностях (ДНК связанная с ламиной, 
ядерным матриксом и др.) 

The computer analysis (involving BLAST program) of 
DNA sequences  tightly associated with the synaptonemal 
complex makes it possible to isolate short conservative 
sequences (about 15 bp) that are present dispersal and 
frequently in genomes of species belonging to different 
taxonomic groups. Therefore they have been called “short 
conservative sequences” (SCS). SCS are found at a very 
high frequency in structural sequences (DNA associated 
with lamina, nuclear matrix  and with other structures). 
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ОСОБЕННОСТИ ПРИМЕНЕНИЯ МЕТОДА 

БУТСТРЕПА ПРИ НАХОЖДЕНИИ СЛОЖНЫХ 
СТАТИСТИЧЕСКИХ ФУНКЦИЙ ОТ МАЛЫХ 

ВЫБОРОК В БИОЛОГИЧЕСКИХ И МЕДИЦИНСКИХ 
ИССЛЕДОВАНИЯХ 

BOOTSTRAP METHOD FEATURES CONCERNING 
COMPLETE STATISTICAL FUNCTIONS OF SMALL 
DATA ARRAYS IN BIOMEDICAL STUDIES 

Дементьев В.А.,Сорока А.В., Химочко Т.Г. Dementie V.A., Soroka A.V., Himochko T.G. 
Институт геохимии и аналитической химии им. 

В.И.Вернадского РАН 
V.I. Vernadsky Institute of Geochemistry and Analytical 
Chemistry of Russian Academy of Sciences 

dementiev@geokhi.ru dementiev@geokhi.ru 
Обсуждаются особенности неклассических методов 
математической статистики, опирающихся на совре-
менные информационно-вычислительные техноло-
гии. Показаны возможности применения метода 
бутстрепа к обработке малых экспериментальных 
выборок, получаемых при проведении биологических 
и медицинских исследований. 

Particularities of non-classic methods of mathematical 
statistics, based on modern information-computing 
technologies are discussed. It is shown possibility of 
using a bootstrap method to processing pure 
experimental samples, obtained in biological and medical 
studies. 
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ПРОИСХОЖДЕНИЕ МИТОХОНДРИЙ И 
ЭУКАРИОГЕНЕЗ 

MITOCHONDRIAL ORIGIN AND EUKARYOGENESIS 

Емельянов В.В. Emelyanov V.V. 
Институт эпидемиологии и микробиологии РАМН, 

межведомственный суперкомпьютерный центр РАН 
Institute of Epidemiology and Microbiology of Russian 
academy of Medical Sciences, Joint Super Computer 
Center of Russian Academy of Sciences 

vvemilio@jscc.ru vvemilio@jscc.ru 
Многочисленные данные показывают, что 
происхождение митохондрий и происхождение 
эукариотической клетки как таковой могут быть одним 
и тем же эволюционным событием. Возникает 
наиболее важный, но простой вопрос, произошла 
митохондрия до или после эукариотической клетки. 
Ясно, что митохондрии произошли монофилетически 
из порядка Rickettsiales облигатно 
эндосимбиотических a-протеобактерий. Имеет место 
следующий порядок ветвления филогенетических 
деревьев: свободно-живущие a-протеобактерии, 
риккетсии и митохондрии. Он может рассматриваться 
как каноническая картина митохондриального 
происхождения для частного эукариотного белка, 
независимо от того работает этот белок в 
митохондриях или нет. Логически аргументируется, 
что для ответа на поставленный вопрос необходимо 
рассмотрение консервативных широко 
распространенных белков, представленных в 
эукариотах мультигенными (паралогичными) 
семействами. Было показано, что эукариотическое 
семейство фермен! тов репарации ДНК MutS/MSH 
полностью отвечает канонической картине 
митохондриального происхождения. Из этих данных 
следует, что происхождение эукариотного ядра после 
происхождения митохондрий весьма вероятно. 

Numerous molecular data show that the origin of 
mitochondria and of eukaryotic cell itself may converge on 
a single event. Most important, yet simple question in the 
field of eukaryogenesis arises of whether the eukaryotic 
cell emerged before or subsequent to the origin of 
mitochondrion. It is clear that mitochondria have 
monophyletically originated from within the order 
Rickettsiales of obligate endosymbiotic a-proteobacteria, 
with the branching order being free-living a-
proteobacteria, rickettsiae and mitochondria. It may be 
considered the canonical pattern of the mitochondrial 
ancestry for particular eukaryotic protein regardless of 
whether or not it serves in organelle. It is logically argued 
that the above question may be addressed only by 
considering the ubiquitous conserved proteins, whose 
eukaryotic homologs are represented by the multigene 
(paralogous) families. In this way, phylogenetic affinity of 
eukaryotic MutS/MSH family ! of the DNA mismatch repair 
enzymes was shown to conform the above pattern. These 
data strongly suggest that the nucleus itself originated 
subsequent to the origin of mitochondrion. 
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ТЕМАТИЧЕСКИЙ АНАЛИЗ РЕЗЮМЕ НАУЧНЫХ 
ПУБЛИКАЦИЙ В ОБЛАСТИ ЦИТОХРОМОВ P450 

AUTOMATED ANALYSIS OF CYTOCHROME P450 
RELATED BIOMEDICAL TEXTS 

Иванов Н.А., Лисица А.В., Пономаренко Е.А., 
Арчаков А.И. 

Ivanov N.A., Lisitsa A.V., Ponomarenko E.A.,  
Archakov A.I. 

ГУ НИИ Биомедицинской химии им. В.Н.Ореховича 
РАМН 

V.N. Orekhovich Institute of Biomedical Chemistry of 
Russian Academy of Medical Sciences 

nik@ibmh.msk.su nik@ibmh.msk.su 
При создании БД по цитохромам P450 были 
разработаны средства автоматизированного поиска 
информации, оценки степени значимости найденных 
результатов и методы внесения данных в поля базы. 
Функциональное аннотирование цитохромов Р450 
осуществляется путем лингвистического разбора 
резюме научных статей по данной тематике. 
Методология охватывает ранжирование резюме по 
степени релевантности к определенной области 
знаний, создание словарей ключевых терминов, 
конструирование шаблонов. Разработанные методы 
могут служить для создания аналогичных БЗ в 
смежных областях. 

During the development of database on cytochromes 
P450 the new methods of information automatic search, 
estimation of search results significance and updating of 
database fields were developed. Annotation of 
cytochromes P450 functions was carried out by the 
linguistic analysis of paper abstracts. Methodology 
includes ranking of abstract relevance, making keywords 
dictionary, construction of the linguistic patterns. 
Developed methods can be used in making of the similar 
databases in other fields of activity. 
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ПОИСК ЗАВИСИМОСТИ «СТРУКТУРА-СВОЙСТВО» 
ДЛЯ РАЗНОРОДНОЙ ВЫБОРКИ ОРГАНИЧЕСКИХ 

СОЕДИНЕНИЙ 

THE QSPR-MODELING OF THE BROAD 
HETEROGENEOUS SET OF ORGANIC COMPOUNDS 

Иванова А.А., Олиференко А.А., Палюлин В.А., 
Зефиров Н.С. 

Ivanova A.A., Oliferenko A.A., Palulin V.A., Zefirov 
N.S. 

Московский государственный университет им. 
М.В.Ломоносова 

M.V. Lomonosov Moscow State University 

ivanova@org.chem.msu.su ivanova@org.chem.msu.su 
Целью данной работы является изучение 
принципиальной возможности построения 
универсальной QSPR (Quantitative Structure.Property 
Relationship) - модели для разнородной выборки 
органических соединений. По литературным данным 
сформирована база данных по нормальным 
температурам кипения для 833 соединений. 
Полученная модель содержит сольватационный 
индекс, набор фрагментных дескрипторов и индекс 
Винера (R2=0.9700, s=11, F=1762), средняя ошибка 
на тестовой выборке из 45 соединений составила 
6.35 0С. 

The aim of the present study is investigation of principal 
application of Quantitative Structure.Property Relationship 
(QSPR) for broad heterogeneous set of organic 
compounds. The data set of normal boiling points of 833 
compounds was formed using literature sources. The 
obtained QSPR . model contains the solvation index, a 
number of fragmental descriptors and Wiener.s index 
(R2=0.9700, s=11, F=1762), the value of average error 
for test set of 45 compounds is 6.35 0C 
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СРАВНИТЕЛЬНАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА 

ПРИМЕНЕНИЯ РАЗЛИЧНЫХ КВАНТОВО-
ХИМИЧЕСКИХ МЕТОДОВ РАСЧЕТА ПАРАМЕТРОВ 

МОЛЕКУЛ ЕНАМИНОВ 

THE COMPARATIVE CHARACTERISTIC OF 
APPLICATION OF VARIOUS QUANTUM-CHEMICAL 
METHODS OF CALCULATION OF THE ENAMINE 
MOLECULES PARAMETERS 

Косулина Д. Ю., Болотин С.Н., Пушкарева К.С. Kosulina D.Y., Bolotin S.N.,  Pyshkareva K.S. 
Кубанский государственный университет Kuban State University 

nmr_esr@chem.kubsu.ru nmr_esr@chem.kubsu.ru 
Сравнивая расчетные данные и данные 
рентгеноструктурного анализа структур молекулы 2-
[(бета-фениламино)винил]-4(5H)-оксазалона, 
получили критерии применимости различных 
квантово-химических методов (MINDO3, MNDO, 
INDO, PM3, AM1) для расчета структурных 
характеристик енаминов. 

Comparing the calculation and the X-ray analysis data of 
structures of 2-[(2-[(beta-arylamino)vynil]-4(5H)-
oxazolones, have received criteria of applicability of 
various quantum-chemical methods (MINDO3, MNDO, 
INDO, PM3, AM1) for calculation of structural 
characteristics of the enamines. 
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АНАЛИТИЧЕСКОЕ ОПИСАНИЕ ЗАШУМЛЕННЫХ 
ДАННЫХ  И НАХОЖДЕНИЕ ИХ ПРОИЗВОДНЫХ 

ANALYTIC DESCRIPTION OF NOISY DATA AND 
DERIVATIVES CALCULATION 

Куликова Л.И., Дедус Ф.Ф., Махортых С.А. Kulikova L.I., Dedus F.F., Mahortykh S.A. 
Институт математических проблем биологии РАН Institute of Mathematical Problems of Biology Russian 

Academy of Sciences 
kulikova@impb.psn.ru kulikova@impb.psn.ru 

Предлагаемая методика аналитического описания 
экспериментальных  данных, основанная на 
разложении сигналов в ортогональные ряды с 
использованием классических ортогональных  
базисов, обладает повышенным эффектом 
сглаживания высокочастотных  помех. Кроме того,  
данная методика позволяет легко вычислять 
коэффициенты разложения для производных, по 
которым восстанавливаются первая, вторая и 
последующие производные с требуемой точностью, 
знание которых необходимо при решении целого 
ряда задач. В то же время при вычислении 
производных экспериментальных данных напрямую  
возникают сложности. 

New adaptive method for the study of noisy experimental 
data with classical orthogonal polynomials is presented in 
the paper. Approach use leads to essential reduction of 
necessary calculations and size of obtained data. An 
application of spectral methods as noise filter permits to 
get more stable results in comparison with classical 
sliding filter. Proposed procedures were applied in control 
systems and signals recognition design for the problems 
of visual data and acoustics ecology monitoring records 
analysis. 
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ТЕОРЕТИЧЕСКИЙ ПОДХОД К ВЫБОРУ 
ДЕСКРИПТОРОВ ДЛЯ ПОСТРОЕНИЯ 

ЭМПИРИЧЕСКИХ МОДЕЛЕЙ, ОПИСЫВАЮЩИХ 
СВЯЗЬ СТРУКТУРА-АКТИВНОСТЬ, 

ПРИМЕНИТЕЛЬНО К КАТАЛИЗАТОРАМ 
ПОЛИМЕРИЗАЦИИ ОЛЕФИНОВ НА ОСНОВЕ 

МЕТАЛЛОЦЕНОВ 

THEORETICAL APPROACH TO SELECTION OF 
DESCRIPTORS FOR DEVELOPMENT OF EMPIRICAL 
MODELS DESCRIBING THE RELATIONSHIP 
.STRUCTURE-ACTIVITY. FOR METALLOCENES 
BASED CATALYSTS FOR OLEFIN POLYMERIZATION 

Львовский В.Э., Панин А.И. Lvovsky V.E., Panin A.I. 
АО "Пластполимер" AO "Plastpolimer" 

vladimir@VL10576.spb.edu vladimir@VL10576.spb.edu 
В настоящей работе показано, что на основании 
анализа результатов квантово-химических расчетов 
моделей катализаторов полимеризации олефинов 
удаётся выбрать параметры геометрической и 
электронной структуры .реальных систем., которые 
оказываются значимыми дескрипторами при 
построении эмпирических моделей, описывающих 
связь структура катализатора . активность 

In present paper it is shown that on the base of results of 
quantum chemical calculations of model catalysts for 
olefin polymerization it is possible to select such 
parameters of geometric and electronic structure of .real 
systems. that turn out to be significant descriptors for 
development of empirical models describing the 
relationship .catalyst structure-activity.. 
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АНАЛИЗ ПОВЕРХНОСТИ ПОТЕНЦИАЛЬНОЙ 

ЭНЕРГИИ ОКСОНИЕВОГО ИОНА, 
ОБРАЗОВАННОГО ПРИ ПРОТОНИРОВАНИИ 1,3-

ДИОКСАНА 

POTENTIAL ENERGY SURFACE ANALYSIS OF 
OXONIUM ION FORMED BY PROTONATION OF 1,3-
DIOXAN 

Мазитова Е.Г., Кузнецов В.В. Kuznetsov V.V., Mazitova E.G. 
Уфимский государственный нефтяной технический 

университет 
Ufa State Technical Oil University 

kuznetsov@oil.rb.ru kuznetsov@oil.rb.ru 
Результаты исследования маршрутов конформа-
ционной изомеризации протонированной формы 1,3-
диоксана – соответствующего оксониевого иона – с 
помощью расчетных методов STO-3G и 6-31G** 
свидетельствуют о присутствии на поверхности 
потенциальной энергии конформеров  кресла с 
аксиальной (Ка) и экваториальной (Ке) ориентацией 
протона при атоме О-1 (из которых Ка отвечает 
главному минимуму), а также 1,4-твист-форм (1,4-Та 
и 1,4-Те), отвечающих вместе с Ке локальным 
минимумам. Выявлены также формы, соответ-
ствующие переходным состояниям между отме-
ченными конформерами. 

Conformational analysis of oxonium ion formed by 
protonation of 1,3-dioxan has been made by ab initio 
(STO-3G and 6-31G**) calculations. The process of 
conformational isomerisation includes two chair and two 
1,4-twist-forms corresponding to the local minima as well 
as three transition forms. According to these results chair 
conformation with axial O-H bond contents to the main 
minimum on potential energy surface. 
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БАЗА ДАННЫХ ПРИРОДНЫХ И ТРАНСГЕННЫХ 

СВЕТЯЩИХСЯ МИКРООРГАНИЗМОВ: 
”BIOLUMBASE” 

DATABASE OF NATURAL AND TRANSGENIC 
LUMINOUS MICROORGANISMS: ”BIOLUMBASE” 

Медведева С.Е., Бояндин А.Н., Ланкин Ю.П., 
Котов Д.А., Каргатова Т.В., Родичева Э.К., 

Попова Л.Ю. 

Medvedeva S.E., Boyandin A.N. Lankin Y.P.,  
Kotov D.A., Kargatova T.V., Rodicheva E.K.,  
Popova L. Y. 

Институт биофизики СО РАН Institute of Biophysics Siberian Branch of Russian 
Academy of Sciences Siberian Branch of Russian 
Academy 
of Sciences 

ccibso@ibp.ru ccibso@ibp.ru 
База данных содержит информацию о структурной 
организации и механизмах регуляции генетических 
биолюминесцентных систем известных видов 
светящихся бактерий, а также механизмах 
люциферазной реакции. Проведена разработка базы 
данных и клиентского места. Разработаны 
необходимые программные модули, в том числе 
компоненты взаимодействия с базой данных, что 
позволяет вносить новую информацию. Разработан 
Web-сайт электронной коллекции 
(http://www.ibp.ru/collection/default.htm, http://lux.ibp.ru). 

Database contains information about structural 
organization and regulation mechanisms of known 
species of luminous bacteria as well as luciferase reaction 
mechanisms. Development of Database and client 
application was carried out. Necessary program module 
including components of interrelation with database was 
designed to ensure addition of new information. Web-site 
of electron collection was designed 
(http://www.ibp.ru/collection/default.htm, http://lux.ibp.ru). 
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РАЗРАБОТКА И ИСПОЛЬЗОВАНИЕ UNIVERSAL 
WEB PACS, ГРАФИЧЕСКОЙ РАДИОЛОГИЧЕСКОЙ 
СИСТЕМЫ С ГЛОБАЛЬНЫМ ВЕБ-ИНТЕРФЕЙСОМ 

DEVELOPING UNIVERSAL WEB PACS: THE GLOBAL 
ACCESS MEDICAL IMAGING SYSTEM 

Мильченко М.В., Пьяных О.С. Milchenko M.V., Pyanykh O.S. 
Университет Штата Луизиана, США Louisiana State University 

misha@bit.csc.lsu.edu misha@bit.csc.lsu.edu 
Web PACS (Системы по хранению и пересылке 
медицинских изображений) делают доступ к 
медицинским данным в цифровом формате более 
простым и универсальным. Они должны 
поддерживать стандартную функциональность и 
протоколы (такие как DICOM), присущие обычным 
PACS, быть надёжными, простыми в использовании и 
включать в себя эффективные интернет-технологии. 
В данном докладе представлена наша Universal Web 
PACS, объясняются основы используемой 
технологии и оценивается трехмесячный опыт её 
работы. 

Web-accessible PACS (Picture Archiving and 
Communication Systems) provide easier and more 
universal access to the digital medical data compared to 
conventional PACS. Web PACS need to support standard 
features and protocols (such as DICOM), be user friendly, 
and implement the most efficient innovations in Internet 
technology. This presentation is dedicated to introducing 
our Universal Web PACS, learning the basics of 
underlying technology and summarizing our experience of 
its Web usage. 
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ИНФОРМАЦИОННАЯ СИСТЕМА ДЛЯ ОБРАБОТКИ, 

НАКОПЛЕНИЯ И СТАТИСТИЧЕСКОГО АНАЛИЗА 
ИЗОБРАЖЕНИЙ КРОВЕНОСНЫХ СОСУДОВ 

INFORMATION SYSTEM FOR PROCESSING, 
ACCUMULATION AND THE STATISTICAL ANALYSIS 
OF IMAGES OF BLOOD VESSELS 

Миронов С.В., Дудкин К.Н., Шуваева В.Н. Mironov S.V., Dudkin K.N., Shuvaeva V.N. 
Институт физиологии им. И.П.Павлова РАН I.P. Pavlov Institute of Physiology 

cognition@pavlov.infran.ru cognition@pavlov.infran.ru 
Создана новая ИС, позволяющая обрабатывать 
изображения кровеносных сосудов, формировать 
базы полученных данных и проводить статистический 
анализ этих данных. С помощью этой ИС решена 
актуальная физиологическая задача оценки 
динамической реактивности кровеносных сосудов 
разных органов и тканей млекопитающих, 
находящихся в условиях in vitro, в ответ на действие 
вазоактивных веществ, в том числе 
фармакологических препаратов. Программа 
измерения характеристик кровеносных сосудов 
функционирует в среде Windows 95/98/NT на основе 
Borland C++ Builder 5.0. 

Is created new IS, allowing to process the images of 
blood vessels, to form bases of the received data and to 
produce the statistical analysis of these data. With the 
help this IS solved a urgent physiological task of an 
estimation of dynamic reactivity of blood vessels of 
different bodies and fabrics mammal, taking place in 
conditions in vitro, in reply to action of vasoactivity  
substances, including pharmacological preparations. The 
program of measurement of the characteristics of blood 
vessels is in environment Windows 95/98/NT on a basis 
Borland C ++ Builder 5.0. 
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WWW.JCBI.RU - НОВЫЙ ИНФОРМАЦИОННЫЙ 
РЕСУРС ПО КОМПЬЮТЕРНОЙ БИОЛОГИИ И 

БИОИНФОРМАТИКЕ 

WWW.JCBI.RU – NEW INFORMATION RESOURCE IN 
THE FIELD OF COMPUTATIONAL BIOLOGY AND 
BIOINFORMATICS 

Назипова Н.Н., Тюльбашева Г.Э., Конторщиков 
М.С., Устинин М.Н. 

Nazipova N.N., Tulbasheva G.E., Kontorschikov M.S., 
Ustinin M. N. 

Институт математических проблем биологии РАН Institute of Mathematical Problems of Biology Russian 
Academy of Sciences 

nnn@pochtamt.ru nnn@pochtamt.ru 
В докладе сообщается о создании нового 
информационного ресурса – Объединенного центра 
вычислительной биологии и биоинформатики 
www.jcbi.ru. На сайте представлена богатая 
справочная информация в данной области. 
Предоставлены возможности для эффективного 
поиска, выложены активные ссылки на электронные 
полнотекстовые библиотеки и электронные журналы. 
На сайте представлены достижения ИМПБ РАН в 
области вычислительной биологии и 
биоинформатики, включая биоинформационные и 
расчетные базы данных. 

Report is devoted to the creation of a new information 
resource – Joint Center of Computational Biology and 
Bioinformatics www.jcbi.ru. At the site the different 
reference information in the area is presented. 
Opportunities for effective search are given, active 
references to electronic libraries and electronic 
magazines are laid out. At the site achievements of IMPB 
are presented, including bioinformatics and calculated 
databases. 
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КОМПЬЮТЕРНЫЕ МЕТОДЫ ОПРЕДЕЛЕНИЯ 
СОСТАВА СЛОЖНЫХ ГЕТЕРОГЕННЫХ СИСТЕМ 

ПО ДАННЫМ ЯМ-РЕЛАКСАЦИИ 

СOMPUTER METHODS OF STRUCTURE DEFINITION 
OF COMPLEX HETEROGENEOUS SYSTEMS 
ACCORDING TO THE NMR - RELAXATION 

Панюшкин А.В. Panushkin A.V 
Кубанский государственный университет Kuban State University 

panyuskin@chem.kubsu.ru panyuskin@chem.kubsu.ru 
Предложен алгоритм обработки экспериментальных 
данных метода ядерной магнитной релаксации. 
Показано, что при обработке одно-экспоненциальных 
релаксационных кривых величина диапазона 
экспериментальной кривой, используемой для 
расчета релаксационных параметров Т2 и А0, не 
вносит дополнительную погрешность в их 
определение. При разделении многофазных кривых 
накопление сигналов и их статистическая обработка в 
реальном масштабе времени в вычислительном 
устройстве позволяет автоматически определить 
минимальное число накоплений, необходимых для 
достижения заданной точности анализа. 

The algorithm of experimental data processing of nuclear 
magnetic relaxation method is offered. It is shown, that at 
processing single-exponential relaxational curves size of 
a range of the experimental curve used for calculation of 
relaxational parameters Т2 and А0, does not bring an 
additional error in their definition. At division of multiphase 
curves accumulation of signals and their statistical 
processing in real time in a computer allows to determine 
automatically the minimal number of the accumulation 
necessary for achievement of set accuracy of the 
analysis. 
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КЛАССИФИКАЦИЯ АЛКАЛОИДОВ С 

ИСПОЛЬЗОВАНИЕМ 
ГЕОМЕТРИЧЕСКИХ И ЭЛЕКТРОННЫХ 

ПАРАМЕТРОВ МОЛЕКУЛ 

CLASSIFICATION OF ALCALOIDS USING 
GEOMETRICAL AND ELECTRONIC  MOLECULES 
CHARACTERISTICS 

Погребняк А.В., Глушко А.А., Богдашев Н.Н. Pogrebnyak A.V., Glushko A.A., Bogdashev N.N. 
Пятигорская государственная фармацевтическая 

академия 
Pyatigorsk State Pharmaceutical Academy 

pgfa@megalog.ru pgfa@megalog.ru 
Предложен способ классификации алкалоидов, 
использующий физико-химические и топологические 
дескрипторы молекулярной структуры. В основе 
классификации лежит кластерный анализ набора 
физико-химических параметров алкалоидов. 
Полученная класси-фикация позволяет делать 
предположения о возможной активности новых 
алкалоидов и может быть использована в качестве 
инструмента для прогнозирования биологической 
активности в рядах родственных соединений. 

The report describes a method for alkaloid classification 
using physicochemical and topological descriptors of 
molecular structure. The classification is based on cluster 
analysis of the physicochemical features of alkaloids. This 
classification enables prediction of the possible activity of 
alkaloids and may be used as an instrument for 
forecasting of biological activity of related compounds. 
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ПРОГРАММНЫЙ КОМПЛЕКС УПРАВЛЕНИЯ БАЗОЙ 
ДАННЫХ БИБЛИОГРАФИЧЕСКИХ ИСТОЧНИКОВ 

SOFTWARE PACKAGE OF BIBLIOGRAPHY 
DATABASE MANAGEMENT 

Полушин А.А., Бузько В.Ю., Сухно И.В. Polushin A.A., Sukhno I.V., Buzko V.Y. 
Кубанский государственный университет Kuban State University 

Sukhno@chem.kubsu.ru Sukhno@chem.kubsu.ru 
Разработан программный комплекс управления 
базами данных библиографических источников под 
Windows. Программный комплекс позволяет 
создавать базы данных записей реквизитов статей и 
журналов, осуществлять расширенный поиск и 
сортировку записей, содержит справочную 
информацию: список полных и сокращенных 
названий журналов по химии; импакт факторы 
журналов по основным отраслям научных знаний; 
УДК по химии 

Software package of bibliography database management 
was carried out. Software package allows to create 
database of articles and journals; to make the expanded 
information search and to sort the information records. 
Software package also includes the list of the complete 
and abbreviation names of chemistry journals; the impact  
factors of scientific journals; the list of chemistry universal 
decimal codes 
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ИСПОЛЬЗОВАНИЕ ИСКУССТВЕННЫХ 
НЕЙРОННЫХ СЕТЕЙ В ЦИТОГЕНЕТИЧЕСКИХ 

ИССЛЕДОВАНИЯХ 

APPLICATION OF ARTIFICIAL NEURAL NETWORKS 
FOR CITOGENETIC STUDIES 

Руанет В.В., Хетагурова А.К., Бадаева Е.Д. Ruanet V.V., Khetagurova A.K.,  Badaeva E.D. 
Медицинский колледж РАМН Medical College of Russian Academy of Medical 

Sciences 
Ruanet@mail.ru Ruanet@mail.ru 

Цитогенетический анализ играет важную роль в 
медико-биологических исследованиях. Вопросы 
идентификации и определения видовой 
принадлежности по кариотипу играют важную роль в 
генетических, молекулярно-биологических и 
филогенетических исследованиях. Хромосомные 
болезни человека, с которыми связан ряд тяжелых 
патологий, также идентифицируются с помощью 
цитогенетических методов. Мы изучали возможность 
применения нейросетевых технологий для 
облегчения процесса идентификации хромосом, а так 
же автоматизации этого процесса. 

Species identification on the basis of cytogenetic results 
is an important issue of genetics, molecular biology, and 
phylogenetic studies. The use of various cytogenetic 
techniques allows obtaining a species-specific pattern of 
heterochromatic (HC) regions on chromosome. However, 
the deciphering of this pattern, i.e., species identification 
based on the amount, distribution, and staining intensity 
of HC blocks is a difficult problem. Perspectives of 
artificial neural networks (ANN) for processing and 
interpretation of the results of cytogenetic analysis are 
demonstrated. 
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ФИЗИЧЕСКОЕ РАЗВИТИЕ И ФУНКЦИОНАЛЬНЫЕ 

ВОЗМОЖНОСТИ 
ДЕТСКОГО ОРГАНИЗМА В УСЛОВИЯХ СЕВЕРА 

СВЕРДЛОВСКОЙ ОБЛАСТИ 

PHYSICAL GROWTH, DEVELOPMENT AND 
FUNCTIONAL CAPABILITIES OF THE CHILDREN IN 
THE NORTH OF SVERDLOVSK REGION 

Рудюк А.В., Дроздова Н.В., Коротаева С.Г., 
Сидоров Е.П., Чижов А.Я. 

Ruduk A.V., Drozdova N.V., Korotaeva S.G.,  
Sidorov E.P., Chijov A.Y. 

Российский университет дружбы народов Peoples' Friendship University of Russia 
r-anet@yandex.ru r-anet@yandex.ru 

Климатические условия Уральского Севера 
оцениваются исследователям как экстремальные. 
Проживание человека на Севере приводит к 
повышению напряжения в работе всех 
функциональных систем организма, к снижению его 
адаптации. Особенно страдает от неблагоприятных 
климатических условий детский организм, т.к. 
длительное воздействие низких температур и 
укороченный световой день являются мощными 
факторами, провоцирующими гипокинезию и 
замедляющими физическое развитие детей. 

Climate conditions of the north of Ural are known as 
extreme. The habitation in the north regions results to 
intensive work of all systems of the organism, and greatly 
decreases its adaptation.  
The child’s organism suffers particularly, since long-term 
exposure of low temperature gives rise to hypokinesis 
and slows down the physical growth and development. 
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ИНТЕРНЕТ-СИСТЕМА: АНАЛИЗ РАБОТЫ И 
СОЗДАНИЕ ЭЛЕКТРОННОЙ КОНФЕРЕНЦИИ 

WEB-SYSTEM : ANALYSIS OF WORK AND 
DEVELOPMENT OF ELECTRONIC CONFERENCE 

Садым А.В., Лагунин А.А., Филимонов Д.А. Sadym A.V., Lagunin A.A., Filimonov D.A. 
ГУ НИИ Биомедицинской химии им. В.Н.Ореховича 

РАМН 
V.N. Orekhovich Institute of Biomedical Chemistry of 
Russian Academy of Medical Sciences 

nastya@ibmh.msk.su nastya@ibmh.msk.su 
В докладе представлены результаты работы 
Инернет-системы прогноза спектра биологической 
активности. Была собранна статистика активности 
пользователей, проанализированы присланные на 
прогноз соединения. Также в докладе описана 
созданная электронная конференция 

An analysis was carried out aimed to estimate the 
operation of the Internet-system for prediction of 
biological activity spectra for substances. User\' activity 
statistics as well the diversity of chemical structures sent 
for prediction is reported. New electronic conference is 
also presented. 
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ЭКОТЕРАПИЯ II. ОСОБЕННОСТИ ФЕНОТИПОВ 
ПРЕДПОЛАГАЕМЫХ ГЕНОВ MEAT У ЧЕЛОВЕКА 

ECOTHERAPY II. PHENOTYPE FEATURES OF 
SUPPOSED MEAT GENES 

Сидоров Е.П. Sidorov E.P. 
Российский университет дружбы народов Peoples' Friendship University of Russia 

Epsidorov@yandex.ru Epsidorov@yandex.ru 
Рассматриваются особенности каждого генотипа 
обнаруженных предполагаемых генов meat. 
Оказалось, что эти гены имеют  множественный 
характер действия. Показано, что в зависимости от 
набора этих генов у людей могут наблюдаться 
разные конститутивные признаки. Кроме того, 
выявленные признаки  определяют ответ организма 
на различную диету,  употребления алкоголя и 
отношение человека к курению. Разные наборы 
генов, характеризуются различными 
психологическими характеристиками и 
особенностями параметров сердечно-сосудистой 
системы. Высказываются гипотезы о механизмах 
действия, этих генов. 

The features of each genotype of the found guessed 
genes meat are considered. Has appeared, that these 
genes have multiple character of operation. Is exhibited, 
that in dependence on a panel of these genes for the 
people can be supervised different constitutional tags. 
Besides the detected tags define(determine) the answer 
of an organism to a various diet, uses of alcohol and 
attitude of the person to smoking. The different gene 
patterns, are characterized by the various psychological 
characteristics and features of parameters of the 
cardiovascular system. The hypotheses about 
mechanisms of operation, these genes are voiced. 
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СОЛНЕЧНАЯ АКТИВНОСТЬ, КЛИМАТ И ИСТОРИЯ SOLAR ACTIVITY, CLIMATE AND HISTORY 

Сидоров Е.П. Sidorov E.P. 
Российский университет дружбы народов Peoples' Friendship University of Russia 

Epsidorov@yandex.ru Epsidorov@yandex.ru 
11-летний солнечный цикл состоит из компонент, 
которые связаны с движением планет Юпитера и 
Сатурна. Солнечная активность постепенно 
возрастает. Максимумы магнитных бурь отстают от 
временного ряда чисел Вольфа на 1 год. 
Среднегодовая температура за последние 1000 лет 
постоянно падала со скоростью 0,3оС за 1000 лет. В 
последние 100 лет температура начала возрастать с 
линейной скоростью 2оС за 100 лет. Временной ряд 
среднегодовой температуры отстает от солнечной 
активности на 13 — 14 лет (R = 0.42; p<0.05). 
Исторические события повторяют ход среднегодовой 
температурной кривой с отставанием в 1 — 2 года. 
Увеличение температуры, ведет к снижению 
исторической активности. История древнего Рима, 
это отражение средневековых событий сдвинутых в 
античность на 984±5 года. 

The 11-year's solar cycle consists of components, which 
are connected(linked) to locomotion of planets of Jupiter 
and Saturn. The solar activity gradually increases. The 
maximums magnetic storm lag behind time series of 
numbers Wolf for 1 year. Average year temperature for 
last 1000 permanently dropped(fell) with speed 0,3оС 
after 1000. In last 100 temperature years began to 
increase with peripheral speed 2оС for 100 years. The 
time series average year of temperature lag behind solar 
activity on 13 — 14 years (R = 0.42; p < 0.05). The 
historical events iterate a course average year  by a 
temperature curve with lag in 1 — 2 years. The 
augmentation of temperature, carries on to lowering 
historical activity. A history of ancient Rome, this 
reflectance of medieval events shifted in antiquity for 
984±5 years. 
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ЭКОТЕРАПИЯ I: ГИПОТЕТИЧЕСКИЕ ГЕНЫ, 
ОПРЕДЕЛЯЮЩИЕ ЭФФЕКТЫ МЯСНОЙ И 

ВЕГЕТАРИАНСКОЙ ПИЩИ НА САМОЧУВСТВИЕ 
ЧЕЛОВЕКА 

ECOTHERAPY I: HYPOTHETIC GENES DEFINING 
HOW MEAT OR VEGETARIAN FOOD ACTS ON 
HUMAN HEALTH 

Сидоров Е.П. Sidorov E.P. 
Российский университет дружбы народов Peoples' Friendship University of Russia 

Epsidorov@yandex.ru Epsidorov@yandex.ru 
С помощью кластерного и дискриминантного анализа 
были выявлены 3 группы людей, носители разных 
генотипов одного гена, названного meat. 
Распределение по группам произошло в 
соответствии с моделью одного гена, имеющего два 
аллеля. Многократное типирование для одного и того 
же человека дает одинаковые результаты (точность 
97%). Зная генотип человека по этому гену можно 
прогнозировать эффекты мясной и вегетарианской 
диеты (коэффициенты корреляции между данными и 
расчетом более 85%). Точность прогноза эффекта 
этих диет без учета генотипа ниже  (коэффициент 
корреляции 65%). 

With the help of cluster and discriminant analysis 3 
bunches of the people, carriers of different genotypes of 
one gene called meat were detected. The allocation on 
bunches has taken place according to model of one gene 
having two allels. The multiple identification for the same 
person gives identical outcomes (accuracy 97 %). 
Knowing a genotype of the person on this gene it is 
possible to prognosticate effects of a meat and vegetarian 
diet (correlation coefficients between the data and 
account more than 85 %). The accuracy of the prognosis 
of effect of these diets disregarding of genotype is lower 
(correlation coefficient 65 %). 
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ПРОГРАММНЫЙ КОМПЛЕКС УЧЕТА ВЛИЯНИЯ 
ФОНОВЫХ ЭЛЕКТРОЛИТОВ НА КОНСТАНТЫ 

УСТОЙЧИВОСТИ КОМПЛЕКСНЫХ СОЕДИНЕНИЙ С 
ИСПОЛЬЗОВАНИЕМ ТЕОРИИ СПЕЦИФИЧЕСКИХ 

ВЗАИМОДЕЙСТВИЙ (SIT) . АДАПТАЦИЯ 
АНГЛИЙСКОЙ ВЕРСИИ 

SOFTWARE PACKAGE OF THE CALCULATION OF 
THE ELECTROLYTE BACKGROUND INFLUENCE ON 
THE STABILITY CONSTANTS BY SPECIFIC 
INTERACTIONS THEORY (SIT) . RUSSIAN 
ADAPTATION OF THE ENGLISH VERSION 

Сухно И.В., Бузько В.Ю. Sukhno I.V., Buzko V.Y. 
Кубанский государственный университет Kuban State University 

Sukhno@chem.kubsu.ru Sukhno@chem.kubsu.ru 
Осуществлена русскоязычная адаптация 
программного комплекса \"Ionic Strength Corrections 
using Specific Interaction Theory\" (L.Pettit, Academic 
Software, UK) под Windows 9х/NT/2000/ХР. 
Программный комплекс позволяет рассчитывать 
ионные коэффициенты активности; конвертировать 
концентрации в моляльной и молярной шкалах; 
экстраполировать константы равновесий к нулевой 
ионной силе; оценивать параметры SIT комплексных 
соединений по экспериментальным данным 

The Russian adaptation of the software package \"Ionic 
Strength Corrections using Specific Interaction Theory \" 
(L.Pettit, Academic Software, UK) under Windows 
9х/NT/2000/ХР was carried out. The software package 
allows to calculate the ionic activity coefficients; to convert 
the concentration within molal and molar scales; to 
extrapolate the stability constants to zero ionic strength; 
to estimate the SIT-parameters of complex on 
experimental data 
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ИССЛЕДОВАНИЯ ПО ЭКДИСТЕРОИДАМ: 

ИСПОЛЬЗОВАНИЕ В МЕДИЦИНЕ, ИНТЕРНЕТ-
РЕСУРСЫ, ИСТОЧНИКИ И БИОЛОГИЧЕСКАЯ 

АКТИВНОСТЬ 

RESEARCHES ON ECDYSTEROIDS: USE IN 
MEDICINE, INTERNET - RESOURCES, PRIGIN AND 
BIOLOGICAL ACTIVITY 

Тимофеев Н.П. Timofeev N.P. 
КХ "Био" CF “BIO”, c. Koryazhma 

timfbio@atnet.ru timfbio@atnet.ru 
Имеются различные возможности использования 
экдистероидов: 1) интеграция с современными 
компьютерными технологиями - в молекулярных 
системах переключения генов; 2) в качестве 
адаптогенных и иммуно-модулирующих средств. 
Химически изолированные экдистероиды востре-
бованы главным образом в наукоемких иссле-
дованиях. В фармацевтической промышленности 
перспективны сложные составы Rhaponticum 
carthamoides, биологическая активность которых на 3-
4 порядка выше изолированных экдистероидов (0,5-
10 мкг/кг против 5-50 мг/кг). 

There are various possibility of use ecdysteroids: 1) 
integration with modern computer technologies - in 
molecular systems of switching of genes; 2) in quality 
adaptogens and immuno-modulating drugs. Chemically 
isolated ecdysteroids are claimed mainly in the high 
technology researches. In a farmaceutical industry 
complex compounds Rhaponticum carthamoides are 
perspective, which biological activity is higher 3-4 order 
isolated ecdysteroids (0,5-10 mkg/kg against 5-50 mg/kg). 
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ИССЛЕДОВАНИЕ ГИДРАТАЦИИ МАЛЫХ 

ПЕПТИДОВ МЕТОДАМИ ИНТЕГРАЛЬНЫХ 
УРАВНЕНИЙ ТЕОРИИ ЖИДКОСТЕЙ. БАЗА 

ДАННЫХ ПО РАСЧЕТАМ ГИДРАТАЦИИ ПЕПТИДОВ 

STUDIES OF  THE SMALL PEPTIDES HYDRATION BY 
METHODS OF INTEGRAL EQUATION THEORY OF 
LIQUIDS. PEPTIDES HYDRATION CALCULATIONS 
DATABASE 

Тихонов Д.А., Павлов А.Н., Тюльбашева Г.Э., 
Устинин М.Н., Лахно В.Д. 

Tikhonov D.A., Pavlov A.N., Tulbasheva G.E., Ustinin 
M. N., Lakhno V.D. 

Институт математических проблем биологии РАН Institute of Mathematical Problems of Biology Russian 
Academy of Sciences 

dimatikhonov@yandex.ru dimatikhonov@yandex.ru 
Мы рассчитали гидратацию ряда малых пептидов (до 
900 атомов) методами теории жидкостей в 
приближении RISM (Reference Interaction Site Model). 
В качестве силового поля использовался набор по-
тенциалов CHARMM22, учитывающий взаимо-
действие всех атомов пептида с молекулами воды. 
Расчитаны термодинамические и структурные 
характеристики гидратации. По результатам расчетов 
создана WEB – база данных, которая содержит 
детальную информацию о расчитанных корре-
ляционных функциях и термодинамических вели-
чинах гидратации для каждого пептида. Имеются 
возможность трехмерной визуализации и анимации  
картины гидратации непосредственно в браузере с 
использованием MDL Chime plugin. 

We have calculated the hydration of small peptides (up to 
900 atoms each) by the method of integral equation 
theory of liquids in the RISM (Reference Interaction Site 
Model). The all-atom CHARMM22 parameter set was 
used as forcefield taking into account the interaction of all 
atoms of peptide with water atoms. As a result of 
calculations, the WEB database was created, containing 
detailed information about correlation functions and  
thermodynamical values of hydration for every peptide. It 
has a possibility of 3D vizualisation and animation of 
hydration picture directly in Internet browser, using MDL 
Chime plugin. 
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ГИДРАТАЦИОННЫЙ МИКРОСКОП. ИНТЕРНЕТ-
РЕСУРС ДЛЯ ВИЗУАЛИЗАЦИИ 

МИКРОСКОПИЧЕСКОЙ СТРУКТУРЫ ГИДРАТАЦИИ 
МАКРОМОЛЕКУЛ 

HYDRATION MICROSCOPE: AN INTERNET 
RESOURCE FOR MICROSCOPIC STRUCTURE 
VISUALIZATION OF THE HYDRATION OF 
MACROMOLECULES 

Тихонов Д.А., Павлышев С.В Павлов А.Н. Tikhonov D.A., Pavlyshev S.V., Pavlov A.N. 
Институт математических проблем биологии РАН Institute of Mathematical Problems of Biology Russian 

Academy of Sciences 
dimatikhonov@yandex.ru dimatikhonov@yandex.ru 

Создан WEB-сервер, осуществляющий визуализацию 
данных по теоретическим расчетам гидратации 
макромолекул. Сервер предоставляет пользователю 
изображения атом-атомных корреляционных функций 
гидратации макромолекул. Корреляционные функции 
предварительно получены путем решения интеграль-
ных уравнений теории жидкости в приближении 
RISM. Дополнительная информация в виде таблиц 
парциальных атомных вкладов в термодинамические 
величины гидратации и 3-х мерная визуализация 
макромолекулы позволяет пользователю выбрать 
интересующие его функции в диалоговом режиме. В 
настоящее время сервер содержит данные о корре-
ляционных функциях 186 пептидов с максимальным 
числом атомов 1100. 

A WEB-server has been created to visualize results of 
theoretical calculations of macromolecule hydration. The 
server displays to the user the graphs of atom-atom 
correlation functions of macromolecule hydration. The 
correlation functions are first obtained by solving integral 
equations of the theory of liquids in RISM approximation. 
The 3D-visualization of the macromolecule and 
supplementary information, available as tables of partial 
atomic contributions to thermodynamic 
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КОНЦЕПЦИЯ "ПОЛЕЙ СЕЛЕКТИВНОСТИ". "ПОЛЯ 
СЕЛЕКТИВНОСТИ" ДЛЯ ГЛИЦИНОВОГО САЙТА 

NMDA-РЕЦЕПТОРА И ГЛУТАМАТНОГО САЙТА 
AMPA-РЕЦЕПТОРА 

СONCEPTION OF \"SELECTIVITY FIELDS\". 
\"SELECTIVITY FIELDS\" OF THE GLYCINE/NMDA 
AND AMPA RECEPTORS 

Тихонова И.Г., Баскин И.И. Палюлин А.В., 
Зефиров Н.С. 

Tikhonova I.G., Baskin I.I., Palulin V.A., Zefirov N.S. 

Московский государственный университет им. 
М.В.Ломоносова 

M.V. Lomonosov Moscow State University 

tikiri@org.chem.msu.su tikiri@org.chem.msu.su 
В рамка CoMFA-анализа предлагается концепция 
оценки селективности связывания на примере 
глутаматного сайта AMPA-рецептора и NMDA-
рецептора. Для анализа парной селективности нами 
использовалась разница между константами 
связывания одного и того же лиганда с AMPA- и 
NMDA-рецепторами как зависимая переменная для 
построения 3D-QSAR модели. Полученные поля, 
которые были названы .полями селективности., 
показали способы увеличения селективности 
связывания. Серия производных пиразоло[1,5-c]хина-
золинов и триазоло[1,5-c]хиназолинов использо-
валась для построения CoMFA-модели. Кроме того, 
картирование данных полей на пространственные 
модели исследуемых рецепторов позволили объяс-
нить причины экспериментально наблюдаемой 
селективности. 

The approach for evaluation of binding selectivity was 
suggested exemplified using glycine/NMDA and AMPA 
receptors. For analyzing the pair-wise selectivity, we 
propose to use the difference between biological activities 
(expressed in energy scale) of ligands with respect to 
different receptor subtypes as a dependent variable for 
building CoMFA models. The resulting fields (which will 
be referred to as the .selectivity fields.) indicate the ways 
of increasing binding selectivity. As the example, 
comparative molecular field analysis (CoMFA) of a set of 
pyrazolo[1,5-c]quinazolines and triazolo[1,5-
c]quinazolines was used for considering the binding 
selectivity with respect to glycine/NMDA and AMPA 
receptors. In addition, the mapping of these fields onto 
the molecular models of the corresponding receptors 
makes it possible to reveal the reasons of experimentally 
observed selectivity as well as to suggest additional ways 
of increasing selec! tivity. 
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КОМПЬЮТЕРНЫЙ АНАЛИЗ ДИСТАНТНЫХ 
АМИНОКИСЛОТНЫХ ПОСЛЕДОВАТЕЛЬНОСТЕЙ В 

СТРУКТУРЕ ФИБРОНЕКТИНОВ 

COMPUTER ANALISIS OF DISTANS AMINOACIEDS 
SEQENCES IN STRACTURE FIBRONECTINS 

Федотов А.В., Винтер В.Г., Овчарук И.Н Fedotov A.V., Winter V.G., Ovcharuk I.N. 
Московский государственный университет 

прикладной биотехнологии 
Moscow State University of Applied Biotechnology  
(MSUAB) 

adora_2000@mail.ru, avfedotov@yandex.ru adora_2000@mail.ru, avfedotov@yandex.ru 
В представляемом докладе изложены данные 
сравнительного анализ дистантных 
последовательностей  аминокислот у фибронектинов  
и  гликопротеинов с относительно разными 
функциональными возможностями. Дана также 
подробная характеристика  функций самих 
фибронектинов и роль структурных элементов. 
Данные получены по принятым для базы данных 
SWISS-PROT запросам через систему Интернет. 
Отличительной чертой настоящего исследования 
является то что дистантные последовательности 
изучаемые традиционно в эволюционике применены 
для изучения в относительно не родственных группах 
гликопротеинов. Обсуждены в этой связи те 
проблемы, которые связаны с новой интерпретацией 
терминологии и возможные новые направления и 
задачи такого направления исследований Доклад 
представляет интерес для исследователей в области 
протеомики сравнительном изучении механизмов 
фолдинга протеинов имеющих структурные и 
дистантные подобия общие с фибронектинами. 

The report deals with results of comparative analysis of 
amino acid sequences of fibronectins and glycoproteins 
with different features. The detailed description of 
fibronectin's features and the role of structural elements 
are observed. All the data are obtained from Internet by 
inquiries usual for SWISS-PROT databases. The main 
distinguishing feature of this research is that distant 
sequences, commonly studied in evolutionic, were used 
for research in unrelated groups of glycoproteins. We’ve 
tried to discuss the problems dealt with new interpretation 
of terminology and the new prospective trends. This 
report addresses to those who are interested in 
proteomics, comparative analysis of protein folding having 
structural and distant likeness common with fibronectins. 
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КОНФОРМАЦИОННЫЙ АНАЛИЗ 3,6-БИФЕНИЛ-

1,2,4,5-ТЕТРАЗИНА КВАНТОВОХИМИЧЕСКИМ 
МЕТОДОМ STO-3G 

THE CONFORMATIONAL  ANALYSIS  OF THE 3,6-
BIPHENYL-1,2,4,5-TETRAZINE BY THE STO-3G 
QUANTUM-CHEMICAL METHOD 

Шестакова Р.Г., Просочкина Т.Р., Кантор Е.А., 
Иткин В.В. 

Prosochkina T.R., Shestakova R.G., Kantor E.A.,  
Itkin V.V. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru physics@oil.rb.ru 
Ab initio STO-3G методом проведен 
конформационный анализ 3,6-бифенил-1,2,4,5-
тетразина c использованием квантовохимического 
пакета программ HyperChem 6.0. 

The Ab initio STO-3G quantum-chemical method 
(HyperChem 6.0) was used to calculate the potential 
energy surface of the 3,6-Biphenyl-1,2,4,5-tetrazine. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=91 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=91 

  
КОНФОРМАЦИОННЫЙ АНАЛИЗ 2,5-

БИФЕНИЛПИРАЗИНА КВАНТОВОХИМИЧЕСКИМ 
МЕТОДОМ STO-3G 

THE CONFORMATIONAL  ANALYSIS  OF THE 2,5-
BIPHENYLPYRAZINE  BY THE STO-3G QUANTUM-
CHEMICAL METHOD 

Шестакова Р.Г., Просочкина Т.Р., Кантор Е.А., 
Морозова Н.Г. 

Prosochkina T.R., Shestakova R.G., Kantor E.A., 
Morozova N.G. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru physics@oil.rb.ru 
Ab initio STO-3G методом проведен 
конформационный анализ 2,5-бифенилпиразина c 
использованием квантовохимического пакета 
программ HyperChem 6.0. 

The Ab initio STO-3G quantum-chemical method 
(HyperChem 6.0) was used to calculate the potential 
energy surface of the 2,5-Biphenylpyrazine. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=90 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=90 
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СЕКЦИЯ 6 
 

ИНТЕЛЛЕКТУАЛЬНЫЕ СИСТЕМЫ И ТЕХНОЛОГИИ 
 (ПРИНЯТИЕ РЕШЕНИЙ, ЭКСПЕРТНЫЕ СИСТЕМЫ И Т.Д.) 

 
SECTION 6 

 
INTELLIGENCE SYSTEMS AND TECHNOLOGIES  

(DECISION-MAKING, EXPERT SYSTEM ETC.) 
 
 
 
 
 

 
ЭКСПЕРТНАЯ СИСТЕМА ИДЕНТИФИКАЦИИ 
ОРГАНИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИЙ ПО МАСС-

СПЕКТРАМ НИЗКОГО РАЗРЕШЕНИЯ 

EXPERT SYSTEM OF IDENTIFICATION OF ORGANIC 
MOLECULES ON MASS SPECTRUM OF THE LOW 
SANCTION 

Абрамов Е.И., Буков Н.Н., Панюшкин В.Т. Bukov N.N., Abramov E.I., Panyushkin V.T. 
Кубанский государственный университет Kuban State University 

bukov@chem.kubsu.ru bukov@chem.kubsu.ru 
Реализована возможность непосредственного 
формирования базы зна-ний масс-
спектрометрической идентификации химических 
соединений в процессе исследования эталонных 
образцов. При этом за счет обратной связи слабо 
формализованные знания приобретают структуру, 
пригодную для ана-лиза неизвестных химических 
соединений. Динамическая организация «базы 
знаний» дает возможность вносить изменения с 
помощью структурного ре-дактора практически в 
любой момент работы системы, в условиях контроли-
руемого эксперимента и позволяет продолжить 
формирование «базы знаний» с учетом вновь 
поступающей информации. 

The opportunity of direct formation of base of knowledge 
of mass spectrum identi-fication of chemical molecules is 
realized during research of reference samples. Thus due 
to a feedback poorly formalized knowledge get structure, 
suitable for the analysis of unknown chemical molecules. 
The dynamic organization «bases of knowledge» enables 
to make changes with the help of the structural editor 
practi-cally at any moment of work of system, in 
conditions of controllable experiment and allows to 
continue formation «bases of knowledge» with the 
account of again acting information. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=59 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=59 

  
ВЗАИМОСВЯЗЬ СТРУКТУРНЫХ И СПЕКТРАЛЬНЫХ 

ХАРАКТЕРИСТИК (O-SI)ХЕЛАТНЫХ И ЦВИТТЕР-
ИОННЫХ КОМПЛЕКСОВ КРЕМНИЯ С 

КООРДИНАЦИОННЫМ УЗЛОМ CLSIC3O ПО 
ДАННЫМ AB INITIO И DFT РАСЧЁТОВ 

THE DEPENDENCE BETWEEN THE STRUCTURAL 
AND SPECTRAL CHARACTERISTICS OF (O-
SI)CHELATE AND ZWITTERIONIC SILICON 
COMPLEXES WITH COORDINATION CENTER 
CLSIC3O ACCORDING TO AB INITIO AND DFT 
CALCULATIONS 

Белоголова Е.Ф., Белоголов М.А., Сидоркин В.Ф., 
Пестунович В.А. 

Belogolova E.F., Belogolov M.A., Sidorkin V.F., 
Pestunovich V.A. 

Иркутский институт химии им. А.Е.Фаворского A.E. Favorsky Irkutsk Institute of Chemistry Siberian 
Branch of Russian Academy of Sciences 

lena@irioch.irk.ru lena@irioch.irk.ru 
Методами ab initio и DFT установлена взаимосвязь 
между структурными и ЯМР спектральными 
параметрами  (O-Si)хелатных и цвиттер-ионных 
комплексов кремния с координационным узлом 
ClSiC3O 

The dependence between the structural and NMR 
spectral parameters of (O-Si)chelate and zwitterionic 
silicon complexes with coordination center ClSiC3O was 
established at ab initio and DFT levels of theory 
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МОРФОЛОГИЧЕСКИЙ АНАЛИЗ ФРАГМЕНТОВ 
ИЗОБРАЖЕНИЙ 

MORPHOLOGICAL METHODS OF IMAGE’S 
FRAGMENTS ANALYZE 

Богданов И.В., Чуличков А.И. Chulichkov A.I., Bogdanov I.V. 
Московский государственный университет им. 

М.В.Ломоносова 
M.V. Lomonosov Moscow State University 

ach@cmp.phys.msu.su ach@cmp.phys.msu.su 
На основе математической модели характерного 
фрагмента изображения строятся методы поиска 
участка поля зрения, содержащего искомый 
фрагмент. Эффективность морфологических методов 
иллюстрируется рядом примеров. 

The methods for searching of the image’s fragment of the 
given shape are developed. The methods are constructed 
on the basis of mathematical model of a image’s 
characteristic fragment. The efficiency of morphological 
methods is illustrated by a number of examples. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=108 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=108 

  
КОМПЬЮТЕРНЫЙ ПРОГНОЗ ПРОФИЛЯ 

БИОТРАНСФОРМАЦИИ КСЕНОБИОТИКОВ 
COMPUTER-BASED BIOTRANSFORMATION 
PROFILING FOR XENOBIOTICS. 

Бородина Ю.В., Садым А.В., Филимонов Д.А. Borodina Y.V., Sadym A.V., Filimonov D.A. 
ГУ НИИ Биомедицинской химии им. В.Н.Ореховича 

РАМН 
V.N. Orekhovich Institute of Biomedical Chemistry of 
Russian Academy of Medical Sciences 

borodina@ibmh.msk.su borodina@ibmh.msk.su 
Разработана компьютерная программа PASS-
BioTransfo для прогноза возможных классов 
биотрансформации по структуре химического 
соединения. Прогноз основан на анализе 
взаимосвязи Іструктура-биотрансформация?, 
выполненном на обучающей выборке известных 
реакций биотрансформации. Представлены 
результаты тестирования программы с 
использованием данных коммерческих баз данных 
Metabolite (MDL Information System Inc.) и Metabolism 
(Accelrys). 

The program PASS-BioTransfo is presented capable to 
predict many classes of biotransformation for chemical 
compounds. The prediction is based on an analysis of 
"structure-biotransformation" relationship for a training set 
of known biotransformations. The evaluation of the 
approach on biotransformations taken from MDL 
Metabolite and Accelrys Metabolism databases is 
reported. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=77 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=77 

  
СТРОЕНИЕ КОМПЛЕКСНЫХ СОЕДИНЕНИЙ CU(2+), 

NI(2+) И CO(2+) С ИМИДРАЗОНАМИ ФУРАНОВ ПО 
ДАННЫМ ИК-СПЕКТРОСКОПИИ 

STRUCTURE OF CU (2+), NI (2+) AND CO (2+) 
COMPLEX COMPOUNDS WITH FURAN IMIDRAZONES 
ACCORDING TO IR-SPECTROSCOPY DATA 

Буков Н.Н., Горохов Р.В., Колоколов Ф.А., 
Панюшкин В.Т. 

Bukov N.N., Gorohov R.V., Kolokolov F.A.,  
Panushkin V.T. 

Кубанский государственный университет Kuban State University 
bukov@chem.kubsu.ru bukov@chem.kubsu.ru 

Изучены колебательные спектры комплексов новых 
имидразонофуранов с хлоридами меди, никеля и 
кобальта. Проведен расчет и сопоставление с 
экспериментом полос поглощения металл-лиганд. 
Сделаны выводы о строении выделенных 
комплексов. Показаны общие и различные моменты 
связывания исследуемых комплексных соединений. 

Vibrational spectra of new imidrazonofurane complexes 
with chlorides of copper, nickel and cobalt are 
investigated. Calculation and comparison to experiment of 
absorption bands metal - ligand are carried out. 
Conclusions about a structure of the allocated complexes 
are draw. The common and various moments of bonding 
of investigated complex compounds are shown.. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=34 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=34 

  
АВТОМАТИЗИРОВАННЫЙ УЧЕТ ПОТЕРЬ БЕЛКА 

НА СТАДИЯХ ПРОИЗВОДСТВЕННОГО ПРОЦЕССА 
ПОЛУЧЕНИЯ АЛЬБУМИНА 

THE AUTOMATED ACCOUNT OF FIBER LOSSES AT 
STAGES OF ALBUMIN PRODUCTION 

Букова В.Н. Bukova V.N. 
Краснодарская краевая станция переливания крови Krasnodar Regional Station of Blood Transfusion 

bukov@chem.kubsu.ru bukov@chem.kubsu.ru 
Разработан и апробирован программный комплекс, 
позволяющий проводить автоматизированный учет 
потерь белка на стадиях производственного процесса 
получения альбумина, особенность которого 
является возможность адаптировать его на 
стандартном компьютере класса IBM PC. 
Дружественный интерфейс программного комплекса 
позволяет контролировать данные учета в ходе 
производственного процесса. Такое решение 
является экономичным и позволяет делать 
необходимые корректирующие поправки к 
технологическому процессу получения альбумина в 
процессе его производства. 

The program complex, allowing to carry out the 
automated account of fiber losses at stages of albumin 
production is developed and approved. The feature of this 
complex is the opportunity to adapt it on a standard IBM-
PC computer class. The friendly interface of a program 
complex allows to supervise the data of the account 
during production. Such decision is economic and allows 
to make necessary adjusting amendments to 
technological process of albumin reception during its 
production. 
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МЕТОД ПРИСОЕДИНЕННЫХ ВОЛН ДЛЯ 
НАНОМАТЕРИАЛОВ 

AUGMENTED WAVES FOR NANOMETERIALS 

Дьячков П.Н. Dyachkov P.N. 
Институт общей и неорганической химии им. 

Н.С.Курнакова  РАН 
N.S. Kurnakov Institute of General and Inorganic 
Chemistry of Russian Academy of Sciences 

dyachkov@igic.ras.ru dyachkov@igic.ras.ru 
Предложен, разработан и программно реализован 
метод линейных присоединенных цилиндрических 
волн (ЛПЦВ) для неорганических полимеров с 
приближенно цилиндрической симметрией типа 
чистых и легированных металлами нанотрубок. 
Рассмотрение проведено в рамках маффин-тин 
приближения и приближения функционала локальной 
плотности для электронного потенциала. Найдены 
аналитические выражения для матричных элементов 
гамильтониана и интегралов перекрывания. С 
помощью метода ЛПЦВ рассчитана зонная структура 
карбина, одноатомных металлических цепочек без 
альтернирования длин связей [M]+ и с 
альтернированием длин связей [M2]+, образованных 
3d-переходными и щелочными металлами М, а также 
чистых углеродных и боразотных нанотрубок, 
нанотрубок состава AlN, GaAs, BC2N, 
интеркалированных металлами боразотных и 
углеродных нанопроводов состава [M@C20]+. 
Отмечено, что внедрение атомов переходных 
металлов в полость нанотрубок меняет характер 
проводимости нанопровод! ов, что может быть 
использовано для создания гетеропереходов 
нанометровых размеров. 

The linear augmented-cylindrical-wave (LACW) method 
was suggested, elaborated, and implemented as software 
for calculation of the electronic structure of inorganic 
polymers with an approximate cylindrical symmetry, such 
as pristine and metal-doped nanotubes. Consideration 
was carried out in the muffin-tin (MT) and local density 
functional approximations for the electron potential. The 
analytical expressions for the Hamiltonian matrix 
elements and overlap integrals were found. The LACW 
method was applied to calculation of the band structure of 
carbyne; linear chains of metal atoms without alternating 
bond lengths and with alternating bond lengths formed by 
3d transition metals and alkali metals M; all-carbon and 
boron - nitrogen nanotubes; AlN, GaAs, and BC2N 
nanotubes; and metal-intercalated boron - nitrogen and 
carbon nanowires with the composition [M@BnCn and 
[M@C20], respectively. Introducing transition-metal atoms 
into the interior! of nanotubes was found to change the 
character of the conductivity of nanowires, which can be 
used for creating nanosized heterojunctions 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=105 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=105 

  
О МЕТОДАХ ТЕОРИИ ВОЗМОЖНОСТЕЙ В 

МОРФОЛОГИЧЕСКОМ АНАЛИЗЕ ИЗОБРАЖЕНИЙ 
ON POSSIBILITY-THEORETIC METHODS IN 
MORPHOLOGICAL IMAGE ANALYSIS 

Животников Г.С., Пытьев Ю. П. Zhivotnikov G.S., Pytyev Yu.P. 
Московский государственный университет им. 

М.В.Ломоносова 
M.V. Lomonosov Moscow State University 

german@cmpd2.phys.msu.su german@cmpd2.phys.msu.su 
Рассмотрена задача узнавания изображений; 
представлены теоретико-возможностная модель и 
алгоритмы распознавания изображений. Дано 
определение согласованных вероятностных и 
возможностных пространств; один из разделов 
посвящен построению вероятностного пространства, 
согласованного c заданным возможностным. Для 
сравнения представленных алгоритмов 
распознавания даны результаты вычислительного 
эксперимента. 

The image recognition task is considered. The 
possibilistic model and image recognition algorithms are 
introduced to compare to traditional probabilistic models 
and image recognition algorithms. The definition of 
coherent possibilistic and probabilistic spaces is given; 
one of the sections is dedicated to building the 
probabilistic measure coherent to the given possibilitic 
measure. The results of numeric experiment are given to 
compare the quality of the image recognition algorithms 
being introduced. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=106 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=106 

ИВТН.ru 40 



Секция 6 Section 6 
 
 

МЕТОД ОПТИМАЛЬНОГО СПЕКТРАЛЬНОГО 
ПАРАМЕТРА ДЛЯ УСКОРЕНИЯ СХОДИМОСТИ 

ИТЕРАЦИОННЫХ МЕТОДОВ РЕШЕНИЯ СИСТЕМ 
ЛИНЕЙНЫХ АЛГЕБРАИЧЕСКИХ УРАВНЕНИЙ 

METHOD OF OPTIMUM SPECTRAL PARAMETER FOR 
ACCELERATION OF CONVERGENCE OF ITERATION 
METHODS OF THE SOLUTION OF SYSTEMS OF 
LINEAR ALGEBRAIC EQUATIONS 

Куликов С.П. Kulikov S.P. 
Московский государственный институт радиотехники, 

электроники и автоматики 
Moscow State Institute of Radio Engineering, Electronics 
Engineering and Automatics 

ksp@list.ru ksp@list.ru 
Рассматриваются итерационные численные методы 
решения систем линейных алгебраических уравнений 
(СЛАУ), а именно, стационарные одношаговые 
методы простой итерации, такие как, метод Якоби, 
Зейделя, собственно метод простой итерации. Для 
становления и ускорения сходимости этих методов 
предложен метод оптимального спектрального 
параметра (ОСП), опирающийся на преобразование 
спектра оператора простой итерации в спектр 
эквивалентного оператора, расположенный внутри 
единичного круга на комплексной плоскости. Для 
оператора с известным спектром даны необходимые 
и достаточные условия сходимости. Представлены 
формулы для вычисления ОСП. 

Iteration numerical methods for solving the linear 
algebraic equations set, namely stationary one-step 
simple iteration methods, such as Jacoby’s and Seidel’s 
methods are considered. For making convergence and 
convergence acceleration, we offer the method of optimal 
spectrum parameter, based on transforming spectrum of 
operator of simple iteration into spectrum of equivalent 
operator, located within unit disk on the complex plane. 
Necessary and sufficient convergence conditions for the 
operator with known spectrum and formulas for optimal 
spectrum parameter are presented. 
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КОМБИНИРОВАННЫЙ МЕТОД 

ПРОГНОЗИРОВАНИЯ БИОЛОГИЧЕСКОЙ 
АКТИВНОСТИ НА ОСНОВЕ СРАВНИТЕЛЬНОГО 
АНАЛИЗА МОЛЕКУЛЯРНОГО ПОЛЯ И МЕТОДА 

ПОТЕНЦИАЛЬНЫХ ФУНКЦИЙ (MSPACE) 

COMBINED METHOD OF PREDICTION OF 
BIOLOGICAL ACTIVITY BASED ON THE 
COMPARATIVE MOLECULAR FIELD ANALYSIS AND 
POTENTIAL FUNCTIONS METHOD (MSPACE) 

Погребняк А.В., Глушко А.А. Pogrebnyak A.V., Glushko A.A. 
Пятигорская государственная фармацевтическая 

академия 
Pyatigorsk State Pharmaceutical Academy 

pgfa@megalog.ru pgfa@megalog.ru 
Предложен метод прогнозирования биологической 
активности низкомолекулярных органических 
соединений на основе сравнительного анализа 
молекулярного поля с использованием метода 
потенциальных функций в пространстве функций 
распределения электронной плотности молекул. 

Method of prediction of biological activity of low-molecular 
organic substances on the basis of comparative 
molecular field analysis and potential functions method is 
developed. It is based on the measure of molecular 
similarity, according to distances between molecular 
structures in functional space of the electronic dencity 
distribution functions. 
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ОПРЕДЕЛЕНИЕ ОПТИЧЕСКОЙ ПЛОТНОСТИ BCL-2 
ИММУНОРЕАКТИВНОГО МАТЕРИАЛА И УРОВЕЯ 
АПОПТОЗА В НЕЙРОСЕКРЕТОРНЫХ КЛЕТКАХ 

ГИПОТАЛАМУСА. 

DETERMINATION OF OPTICAL DENSITY BCL-2 
IMMUNOREACTIVE MATERIAL AND APOPTOSIS 
LEVEL IN NEUROSECRETORY CELLS OF 
HYPOTHALAMUS. 

Сенченков Е.В., Молодцов В.Н., Белостоцкая Г.Б., 
Бажанова Е.Д. 

Sentchenkov E.V., Molodtsov V.N., Bolostotskaya 
G.B., Bajanova E. D. 

Институт эволюционной физиологии и биохимии им. 
И.М.Сеченова РАН 

I.M. Sechenov Institute for Evolutional Physiology and 
Biochemistry of Russian Academy of Sciences 

Gacdav@mail.ru Gacdav@mail.ru 
Мы исследовали содержание антиапоптотического 
белка bcl-2  и уровень апоптоза в нейросекреторных 
ядрах гипоталамуса молодых и старых мышей при 
различных сроках введении интерферона-альфа. 
Интенсивность иммуногистохимической реакции к 
белку bcl-2 мы регистрировали методом определения 
оптической плотности. Уровень апоптоза определяли 
с помощью люминисцентной микроскопии. 
Полученные нами результаты позволии сделать 
заключение о корреляции уровня апоптоза и 
количества белка bcl-2 в зависимости от стадии 
онкогенеза. 

We investigated content of antiapoptotic protein bcl-2 and 
level of apoptosis in neurosecretory nucleus of 
hypothalamus of young and old mice with interferon-alpha 
treatment. Intensity of immunohistochemistry reaction 
with bcl-2 we registered by optical density determining. 
We used luminescent microscopy to registered apoptosis 
level. We make a conclusion about correlation apoptosis 
level and bcl-2 contens only in young mice. 
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ГЕПАТИТ С: МОЛЕКУЛЯРНО-БИОЛОГИЧЕСКИЕ И 
МЕДИКО-СОЦИАЛЬНЫЕ АСПЕКТЫ ПРОБЛЕМЫ. 

ОБЩЕДОСТУПНЫЙ РЕСУРС В ИНТЕРНЕТЕ 

HCV: MOLECULAR-BIOLOGICAL AND MEDICO-
SOCIAL ASPECTS OF THE PROBLEM. FREE 
INTERNET RESOURCE 

Степанчикова А.В., Соболев Б.Н., Колесанова 
Е.Ф., Оленина Л.В., Лагунин А. А., Николаева Л.И., 

Поройков В.В. 

Stepanchikova A.V., Sobolev B.N., Kolesanova E.F., 
Olenina L.V., Lagunin  A.A., Nikolaeva L.I., Poroikov 
V.V. 

ГУ НИИ Биомедицинской химии им. В.Н.Ореховича 
РАМН 

V.N. Orekhovich Institute of Biomedical Chemistry of 
Russian Academy of Medical Sciences 

alla@ibmh.msk.su alla@ibmh.msk.su 
В связи с возрастающим распространением гепатита 
С и отсутствием лекарств, обеспечивающих полное 
выздоровление больных, профилактическая работа 
выходит на первый план. Традиционные её методы 
недостаточны ввиду географической и социальной 
широты категорий населения, относящихся к группе 
риска. Специализированный информационный 
ресурс по молекулярно-биологическим и медико-
социальным аспектам проблемы Гепатита С 
предоставляет информацию об этой болезни, а также 
о молекулярной биологии вируса и современных 
подходах к созданию противовирусных вакцин и 
лекарств. 

Hepatitis C is one of the most dangerous infection 
diseases of XXI century. To provide the public knowledge 
about the problem, which may prevent many people from 
this infection and increase the quality of life for many 
infected people, special web-server is arranged. This site 
contains the contemporary information for skilled 
specialists and ordinary people representing various 
information related to the problem: molecular biology of 
HCV, drugs and vaccines, prophylactic, groups of risk, 
treatment, the latest scientific results, recommendations 
for the infected persons, etc. 

http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper.phtml?r=68 http://www.ivtn.ru/2-session/enter/paper_e.phtml?r=68 

  
СИСТЕМА ПРОГНОЗА КОМПЛЕКСА СВОЙСТВ 

ХИМИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИЙ 
THE SYSTEM FOR FORCASTING FEATURES OF 
CHEMICAL COMPOUNDS 

Тюрина Л.А., Тюрин А.А., Кирлан С.А. Turina L.A., Turin A.A., Kirlan S.A. 
Научно-исследовательский технологический институт 

гербицидов и регуляторов роста растений АНРБ 
Scientific-Research technological institute 
of herbicides and plant growth regulators 

Tjurina@anrb.ru Tjurina@anrb.ru 
Система прогноза комплекса свойств химических 
соединений включает два модуля. прогноза 
«взаимонезависимых свойств», при котором 
последовательность прогноза свойств не зависит от 
результатов полученных по другим моделям и 
модуль прогноза на основе многоуровнего 
иерархического прогнозирующего комплекса, в 
котором последовательность прохождения 
прогнозируемого объекта по комплексу зависит от 
результатов полученных в каждом из 
предшествующих элементов комплекса.. Приведены 
примеры примененения системы для  исследования 
связи «структура-активность - токсичность» и 
конструирования структур. 

Forecasting system for prediction of complex of chemical 
compounds’ features consist of two modules. 
The first – forecasting of “independent features”, where 
prediction consequence is independent of results 
obtained from other models, and the second – based on 
multilevel hierarchical prediction complex, in which 
consequence of passing of predicted object through the 
complex depends on the results obtained from every 
previous element of the complex. The report represents 
examples of using the system for studying the ’structure-
activity-toxicity’ association and design of structures. 
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ТЕОРЕТИКО-ВОЗМОЖНОСТНАЯ МОДЕЛЬ 
ВОССТАНОВЛЕНИЯ ФУНКЦИОНАЛЬНОЙ 
ЗАВИСИМОСТИ И ПРОГНОЗИРОВАНИЯ 

THE POSSIBILITY-THEORETIC MODEL OF 
RECONSTRUCTION OF FUNCTIONAL DEPENDENCE 
AND PREDICTING MEASIREMENT 

Фаломкина О.В., Пытьев Ю.П. Falomkina O. V., Pytyev Yu.P. 
Московский государственный университет им. 

М.В.Ломоносова 
M.V. Lomonosov Moscow State University 

alice@cmpd2.phys.msu.su, 9635alice@mail.ru alice@cmpd2.phys.msu.su, 9635alice@mail.ru 
Рассмотрены методы восстановления 
функциональной зависимости по экспериментальным 
данным, основанные на теоретико-возможностных 
моделях измерений. Дано решение задачи 
восстановления функциональной зависимости, 
включающее проверку адекватности теоретико-
возможностной модели измерения, минимизирующее 
возможность и (или) необходимость ошибки 
восстановления. Предложен теоретико-
возможностный метод прогнозирования результата 
измерения. 

Methods for reconstructing functional dependences from 
experimental data based on possibility-theoretic models 
of measurement are considered. A solution to the 
problem of reconstructing a functional dependence is 
given; it includes a verification of the adequacy of the 
possibility-theoretic model of measurement and minimizes 
the possibility and (or) necessity of reconstruction error. A 
possibility-theoretic method for predicting measurement 
results is sugggested. 
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КОМПЬЮТЕРНЫЕ ТЕХНОЛОГИИ В ПОЗНАНИИ 
МЕХАНИЗМОВ ДЕЯТЕЛЬНОСТИ МОЗГА: КАК 

НЕРВНАЯ СИСТЕМА РЕАГИРУЕТ НА 
ПОЛИЧАСТОТНУЮ СТИМУЛЯЦИЮ? 

СOMPUTER TECHNOLOGIES IN THE STUDY OF THE 
BRAIN MECHANISMS: HOW THE NERVOUS SYSTEM 
REACTS ON THE POLY-FREQUENCY STIMULATION? 

Федотчев А. И., Бондарь А.Т., Ларионова А.В., 
Пивоварова О.В. 

Fedotchev A.I., Bondar A.T.,  Larionova A.V., 
Pivovarova O.V. 

Институт биофизики клетки РАН Institute of Cell Biophysics of Russian Academy of 
Sciences 

fedotchev@mail.ru fedotchev@mail.ru 
С помощью компьютерного стимуляционно-
регистрационного комплекса исследованы 
механизмы реакций электрической активности мозга 
человека (ЭЭГ) на одновременное предъявление 
двух частот световых ритмических стимулов: 
постоянной (13 Гц) и непрерывно изменяющейся (от 1 
до 6 Гц и обратно до 1 Гц). Эти две частоты 
предъявлялись либо в виде суммы, либо в виде 
произведения (амплитудная модуляция постоянной 
частоты переменной частотой), либо раздельно на 
разные глаза. При всех видах поличастотных 
ритмических воздействий отмечены позитивные 
сдвиги функционального состояния мозга. 
Сопоставление временных динамик спектров, 
полученных с помощью быстрого преобразования 
Фурье для предъявляемых сигналов и для разных зон 
ЭЭГ, позволило выявить роль взаимодействия 
процессов амплитудной модуляции ЭЭГ с 
интегративными, адаптационными и следовыми 
механизмами деятельности правого и левого 
полушарий мозга в наблюдаемых эффектах. 

Computerized system for precise stimulation and analysis 
of electroencephalographic (EEG) reactions to 
simultaneously presented two frequencies of sine-wave 
light, constant (13 Hz) and varying (from 1 to 6 Hz and 
vice versa) was used to study the mechanisms of human 
brain reactivity to rhythmical stimulation. The frequencies 
were presented by three different ways: as a sum, as a 
product of multiplication (amplitude modulation of 
constant frequency by the varying frequency) or by 
separate presentation to different eyes. Significant 
positive shifts in the functional state of subjects were 
observed as a result of stimulation. Comparison of Fast 
Fourier Transform (FFT)-based dynamic spectral 
compositions for stimuli and for each EEG site has 
demonstrated the role of interaction between the 
processes of amplitude modulation of the EEG and the 
mechanisms of integration, adaptation and memory in the 
right and left hemispheres of the brain in the observed 
effects. 
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ИНТЕГРАЦИЯ ИНФОРМАЦИОННЫХ РЕСУРСОВ ПО 

ИССЛЕДОВАНИЯМ МИРОВОГО ОКЕАНА: 
МЕТОДЫ, ТЕХНОЛОГИИ, СРЕДСТВА 

INTEGRATION OF INFORMATIONAL RESOURCES IN 
OCEAN EXPLORATION:METHODS, TECHNOLOGIES, 
FACILITIES 

Чепурнов В.М. Chepurnov V.M. 
ВНИИГМИ-МЦД Росгидромета All-Russian Research Institute of Hydrometeorological 

Information - World Data Center 
chepurnov@mail.ru chepurnov@mail.ru 

Рассмотрены вопросы интеграции информационных 
ресурсов в области исследования морской среды. 
Представлены результаты проектирования Web  
портала Единой системы информации об обстановке 
в Мировом океане. Реализованы административные 
сервисы портала. 

The main problems of integration of informational 
resources in the researches of sea environment are 
considered in the report. Presented results include the 
project of Web portal of the global informative system 
representing oceans environment. 
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СЕКЦИЯ 7 
 

ОПТИМАЛЬНЫЕ МЕТОДЫ, ПЛАНИРОВАНИЕ ЭКСПЕРИМЕНТА 
 

SECTION 7 
 

OPTIMUM PROCEDURES AND DESIGN OF EXPERIMENTS 
 
 
 
 
 

 
НЕКОТОРЫЕ ЗАМЕЧАНИЯ О СТАТИСТИЧЕСКОЙ 
ОБРАБОТКЕ ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫХ ДАННЫХ 

SOME REMARKS ON STATISTICAL PROCESSING 
EXPERIMENTAL DATA 

Калмин О.В. Kalmin O.V. 
Пензенский государственный университет Penza State University 

ovk@diamond.stup.ac.ru ovk@diamond.stup.ac.ru 
В работе охарактеризованы некоторые методы 
статистической обработки экспериментальных 
данных, дающие объективные результаты, и 
полезность которых проверена автором при 
многократном практическом применении. Описаны 
удобства и возможности применения метода главных 
компонент, факторного анализа, дискриминантного 
анализа, анализа временных рядов, анализа тренда, 
корреляционного анализа. Показано, что при 
статистической обработке экспериментальных 
данных, особенно в морфологии, следует подходить к 
выбору методов творчески, опираться на наиболее 
адекватные из них, исходя из поставленных задач 
исследования. 

In work some methods of statistical processing of the 
experimental data, giving objective results and which 
utility is checked up by the author at repeated practical 
application are characterized. Convenience and 
opportunities of application of a method of main 
component, the factorial analysis, the discriminant 
analysis, the analysis of time lines, the analysis of trend, 
the correlation analysis are described. It is shown, that at 
statistical processing experimental data, it is especial in 
morphology, it is necessary to approach to a choice of 
methods creatively to base on most adequate of them, 
proceeding from tasks in view of research. 
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СЕКЦИЯ 1 
 

ОБЩИЕ ПРОБЛЕМЫ И ПЕРСПЕКТИВЫ ИСПОЛЬЗОВАНИЯ ИНФОРМАЦИОННЫХ И 
КОМПЬЮТЕРНЫХ ТЕХНОЛОГИЙ В НАУКЕ 

 
 

SECTION 1 
 

GENERAL PROBLEMS AND PROSPECTS OF COMPUTER APPLICATIONS IN SCIENCE 
 
 
 

 
О ПРИМЕНЕНИИ КОМПЬЮТЕРНОГО 
МОДЕЛИРОВАНИЯ ПРИ ОБУЧЕНИИ 
ПРОЕКТИРОВАНИЮ УСТРОЙСТВ С 

ПОСТОЯННЫМИ МАГНИТАМИ 

ON USE OF COMPUTER SIMULATION TO TRAINING 
IN DESIGN OF PERMANENT MAGNET DEVICES 

Коршунова Т. Ю., Подольский А. А Korshunova T.U., Podolsky A.A. 
Санкт-Петербургский Государственный институт 

точной механики и оптики (Технический университет) 
The Saint-Petersburg State Institute of Fine Mechanics 
and Optics (Technical University) 

podolsky@rol.ru podolsky@rol.ru 
Описываются преимущества использования 
специализированной компьютерной программы 
моделирования магнитного поля для обучения 
начинающих специалистов по проектированию 
устройств с постоянными магнитами. Работе с такой 
инженерной программой должен предшествовать 
опыт моделирования в среде символьно-
математических пакетов. Дальнейшее освоение 
САПР будет более успешным, благодаря улучшению 
понимания сущности технических понятий и 
физической взаимосвязи параметров, которое даёт 
специализированная программа. 

Advantages of use of the special-purpose computer 
simulation program to training of beginner experts in the 
design of permanent magnet devices are described. The 
work with such engineering program should be preceded 
by the experience of computation with general-purpose 
symbolic mathematic programs. The further use of CAD 
systems will be more successful, due to improvement of 
understanding of essence of technical concepts and 
physical interrelation of parameters, which is provided by 
this program. 
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СЕКЦИЯ 2 
 

КОМПЬЮТЕРНЫЕ ВЫЧИСЛЕНИЯ, ИХ ОРГАНИЗАЦИЯ (СЕТИ И ПАРАЛЛЕЛЬНЫЕ 
ВЫЧИСЛЕНИЯ) 

 
SECTION 2 

 
COMPUTING AND COMPUTING MANAGEMENT (NETWORKS AND PARALLEL 

COMPUTATION) 
 
 
 
 

 
ИССЛЕДОВАНИЕ ЭЛЕКТРОННОГО СТРОЕНИЯ 
ОКСИАНИОННЫХ КРИСТАЛЛОВ ПО МЕТОДУ 

ПОДРЕШЕТОК 

RESEARCH OF AN ELECTRONIC STRUCTURE OF 
OXIANION CRYSTALS ON A SUBLATTICE 
TECHNIQUE 

Журавлев Ю.Н. Zhuravlev Yu.N. 
Кемеровский государственный университет Kemerovo State University 

zhur@kemsu.ru zhur@kemsu.ru 
В рамках теории функционала локальной 
электронной плотности проведено вычисление 
зонной структуры, плотности состояний, валентной и 
разностной плотности более 30 кристаллов нитритов, 
нитратов, хлоратов, броматов, перхлоратов, 
сульфитов, сульфатов металлов. Установлены 
рядовые и общие закономерности электронного 
строения и механизмов образования химической 
связи в оксианионных кристаллах. 

The calculation of the zone structure,density of states, 
valency and differed density of more than 30 nitrates, 
chlorates, bromates,sulthites, sulthates and metals was 
made. General regularities of the electronic structure and  
principles of chemical bonds  in oxianionic crystals were 
established. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=12 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=12 

  
ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ И ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ 
ПАРАМЕТРЫ ПЕРЕХОДНЫХ СОСТОЯНИЙ 

РЕАКЦИИ ФУРФУРОЛА С ДИМЕТИЛАМИНОМ 

POWER AND GEOMETRICAL CHARACTERISTICS 
THE TRANSITION STATES OF REACTIONS OF 
FURFUROL WITH DIMETHYLAMINE 

Корнилаева Ю.А., Хусаинов М.А., Ключарева Е.В., 
Мельницкий И.А., Кантор Е.А., Хабибуллин Р.Р. 

Kornilaeva J.A., Khusainov M.A., Kluchareva E.V., 
Melnitsky I.A., Kantor E.A., Khabibullin R.R. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru physics@oil.rb.ru 
Рассмотрены переходные состояния и маршруты 
реакций фурфурола с диметиламином полуэмпи-
рическим (РМ3) и неэмпирическим (4-31G) квантово-
химическими методами. 

The transition states and routes of reactions of furfurol 
with dimethylamine are studied using semi-empirical 
(PM3) and ab initio (4-31G) methods. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=20 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=20 

  
ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ И ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ 

ПАРАМЕТРЫ МОЛЕКУЛЯРНОГО КОМПЛЕКСА 
С6Н6 * N≡C-C4H3O 

THE  GEOMETRICAL  AND  ENERGY PARAMETRES  
OF THE MOLECULAR  COMPLEX С6Н6 * N≡C-C4H3O 

Костин М.А., Шамсутдинова М.В., Просочкина Т.Р., 
Кантор Е.А. 

Kostin M.A., Shamsutdinova M.V., Prosochkina T.R., 
Kantor E.A. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru physics@oil.rb.ru 
Ab initio STO-3G методом проведен квантово-
химический расчет молекулярного комплекса, 
образованного молекулами 2-цианофурана и бензола 
с использованием квантовохимического пакета прог-
рамм HyperChem 6.0 

The Ab initio STO-3G quantum-chemical method 
(HyperChem 6.0) was used to calculate the molecular 
complex formed of the molecules 2-Cyanofuran and 
Benzene 

http://www.ivtn.ru/physics /enter/paper.phtml?r=12 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=16 
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ИССЛЕДОВАНИЕ ЭВОЛЮЦИИ КРИТИЧЕСКОГО 
ЗАРОДЫША НОВОЙ ФАЗЫ В 

АНТИФЕРРОМАГНЕТИКЕ 

STUDYING OF FORMATION OF THE CRITICAL 
EMBRYO OF A NEW PHASE IN 
ANTIFERROMAGNETIC. 

Ломакина И.Ю. Lomakina I.Yu. 
Башкирский государственный университет Bashkir State University 

LomakinaIY@ic.bashedu.ru LomakinaIY@ic.bashedu.ru 
Исследована динамика критического зародыша, 
необходимого для инициирования перехода из 
метастабильного в абсолютно устойчивое состояние 
в ромбическом антиферромагнетике вблизи точки 
спин-переориентационного фа-зового перехода 
первого рода. Получено уравнение, определяющее 
зависимость характеристик критического зародыша 
от времени с учетом диссипации. Показано существо-
вание критического значения параметра затухания, 
меньше которого имеет место рост домена 
абсолютно устойчивой фазы путем эволюции бри-
зера во взаимодействующие солитоны типа 90-гра-
дусных межфазных стенок. 

The dynamics of the critical embryo, needed for intitiating 
the transfer from metastable phase to absolutely stable 
state in rhombic antiferromagnetic near spin-
reorientational first-order phase change point was 
studyed. The equation determining how critical embryo 
features depend on time was obtained. We have also 
shown the presence of critical volume of the damping 
parameter. If it is less than critical volume, the domain of 
the absolutely stable phase grows by means of evaluting  
of the breather to interacting solitons of 90-degree 
interphase partition type. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=22 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=22 

  
SSE-ПРОГРАММА РАСЧЕТА КВАЗИУПРУГИХ 

ВЗАИМОДЕЙСТВИЙ В МОЛЕКУЛЯРНОЙ 
ДИНАМИКЕ 

SSE-PROGRAM FOR CALCULATION OF 
MOLECULAR DYNAMICS QUASI ELASTIC 
INTERACTIONS 

Пестряев Е.М. Pestryaev E.M. 
Уфимский государственный нефтяной технический 

университет 
Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru,  molecule@ufanet.ru physics@oil.rb.ru,  molecule@ufanet.ru 
Описаны программы на С++ для сопроцессора и на 
ассемблере для мультимедийных SSE-регистров, 
реализующие в нерешеточном методе молекулярной 
динамики расчет сил и энергий взаимодействия для 
квазиупруго связанных частиц. При одинаковых 
параметрах ассемблерная программа ускоряет 
процесс расчета в среднем в 2,5 раза по отношению к 
тому же алгоритму, исполняемому сопроцессором. 
Алгоритм предназначен для работы с цепными 
молекулами любой длины. Благодаря блочному 
оформлению текста SSE-программы он может быть 
легко модернизирован для обработки циклических 
разветвленных молекул. 

C++ program for coprocessor and assembler program for 
multimedia SSE-registers are described. The both 
programs realize calculation of interaction forces and 
energies of elastically bound particles in non-lattice 
molecular dynamics. The assembler program accelerates 
on average calculation process in 2.5 times relative to the 
same algorithm executed by coprocessor. The algorithm 
is designed for operation with chain molecules of any 
length. Due to the SSE-program block design it may be 
easily modernized to operate circle branched molecules. 

http://ivtn.corp.ncgroup.ru/physics/enter/paper.phtml?r=13 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=13 

  
ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ И ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ 

ПАРАМЕТРЫ МОЛЕКУЛЯРНОГО КОМПЛЕКСА
 (CH3)2 NH*H2S 

THE GEOMETRICAL AND ENERGY PARAMETERS OF 
THE MOLECULAR COMPLEX (CH3)2 NH*H2S. 

Токарь М.С., Просочкина Т.Р., Кантор Е.А., Тарасов 
Д.А. 

Tokar M.S., Prosochkina T.R., Kantor E.A., Tarasov 
D.A. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru physics@oil.rb.ru 
Ab initio 6-31G** методом определены 
геометрические и энергетические параметры молекул 
(CH3)2 NH и H2S и комплекса (CH3)2 NH * H2S. 

The Ab initio 6-31G** quantum-chemical method 
(HyperChem 6.0) was used to calculate the geometrical 
and energy parameters of the molecules (CH3)2 NH, H2S 
and the complex (CH3)2 NH * H2S. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=17 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=17 
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ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ И ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ   
ПАРАМЕТРЫ МОЛЕКУЛЯРНОГО КОМПЛЕКСА 

H2S * NH(C2H5)2 

THE GEOMETRICAL AND ENERGY PARAMETERS OF 
THE MOLECULAR COMPLEX H2S * NH(C2H5)2 

Токарь М.С., Просочкина Т.Р., Кантор Е.А., Тарасов 
Д.А. 

Tokar M.S., Prosochkina T.R., Kantor E.A., Tarasov 
D.A. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru physics@oil.rb.ru 
Ab initio 6-31G** методом определены геометри-
ческие и энергетические параметры изолированных 
молекул NH(C2H5)2  и H2S и комплекса H2S*NH(C2H5)2 
в газовой фазе c использованием квантово-хими-
ческого пакета программ HyperChem 6.0 

The Ab initio  6-31G** quantum-chemical method 
(HyperChem 6.0) was used to calculate the geometrical 
and energy parameters of the molecules NH(C2H5)2, H2S 
and the complex H2S*NH(C2H5)2 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=18 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=18 

  
ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ    И    ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ  

ПАРАМЕТРЫ МОЛЕКУЛЯРНОГО   КОМПЛЕКСА  
H2S * NH-(C2H4OH)2 . 

THE GEOMETRICAL AND ENERGY PARAMETERS OF 
THE MOLECULAR COMPLEX H2S * NH-(C2H4OH)2. 

Токарь М.С., Просочкина Т.Р., Кантор Е.А., Тарасов 
Д.А. 

Tokar M.S., Prosochkina T.R., Kantor E.A., Tarasov 
D.A. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru physics@oil.rb.ru 
Ab initio 6-31G** методом определены геометри-
ческие и энергетические параметры изолированных 
молекул NH-(C2H4OH)2 и H2S и комплекса NH-
(C2H4OH)2*H2S в газовой фазе c использованием 
квантовохимического пакета программ HyperChem 
6.0. 

The Ab initio 6-31G** quantum-chemical method 
(HyperChem 6.0) was used to calculate the geometrical 
and energetic parameters of the NH-(C2H4OH)2, H2S and  
NH-(C2H4OH)2*H2S 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=19 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=19 
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СВОБОДНЫЕ КОЛЕБАНИЯ ОБОЛОЧКИ 

ВРАЩЕНИЯ, ИМЕЮЩЕЙ ИЗЛОМ СРЕДИННОЙ 
ПОВЕРХНОСТИ, С ФИКСИРОВАННЫМ ЧИСЛОМ 

ВОЛН ПО ПАРАЛЛЕЛИ 

THE FREE OSCILLATIONS OF REVOLUTION SHELL, 
WITH A FISSURE ON MEDIAN SURFACE AND FIXED 
NUMBER OF WAVES ACCORDING TO PARALLEL 

Асланян А.Г., Березкина О. Г. Aslanyn A.G., Berezkina O.G 
Московский государственный институт радиотехники, 

электроники и автоматики 
Moscow State Institute of Radio Engineering, Electronics 
Engineering and Automatics 

Berezke@yandex.ru Berezke@yandex.ru 
В настоящей работе получены приближенные 
аналитические формулы для нижней серии частот 
свободных колебаний оболочки вращения с изломом 
срединной поверхности. Константы, входящие в  эти 
формулы, вычисляются по решениям так называемой 
безмоментной системы, которая существенно проще 
исходной: имеет более низкий порядок и отсутствует 
малый параметр при старшей производной. 
Отдельно рассмотрены осесимметричные колебания 
и колебания с фиксированным числом волн по 
параллели 

The approximate formulas for lower frequencies of the 
free oscillations of revolution shell (with a fissure on 
median surface) are obtained. All the constants, evolved 
in the formulas, are calculated using the solutions of the 
so-called “momentless system”, which is simpler than 
initial one, has the lower level and has no small 
parameter in the highest derivative. The axial-symmetric 
oscillations and oscillations with fixed number of waves 
according to parallel are considered separately. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=34 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=34 

  
НЕКОТОРЫЕ АСПЕКТЫ ПРИМЕНЕНИЯ ВТ-

МЕТОДОВ ДЛЯ ОПТИМИЗАЦИИ ДИВИДЕНДНОЙ 
ПОЛИТИКИ АКЦИОНЕРНЫХ ПРЕДПРИЯТИЙ 

SOME ASPECTS OF APPLICATION OF VT-METHODS 
FOR OPTIMIZATION TO DIVIDE PROFIT OF THE 
JOINT-STOCK ENTERPRISES 

Вовк О.С. Vovk O.S. 
Харьковский национальный университет им. 

В.Н.Каразина 
V.N.Karazin Kharkov National University 

R.Vork@exeter.ac.uk R.Vork@exeter.ac.uk 
В настоящей работе показано, что применение 
численных методов может быть успешно 
использовано при рассчете оптимального 
распределения прибыли акционерных предприятий, а 
также для выработки рекомендаций по увеличению 
рыночного курса акций за определенный период. 

In the present work it is shown, that application of 
numerical methods can be successfully used at to 
calculate optimum distribution of the profit of the joint-
stock enterprises, and also for development of 
recommendations on increase in market share price for 
the certain period. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=33 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=33 

  
ПРИМЕНЕНИЕ ВТ-МЕТОДОВ ДЛЯ ОПТИМИЗАЦИИ 

ПРОИЗВОДСТВЕННОГО ПРОЦЕССА 
АКЦИОНЕРНЫХ ПРЕДПРИЯТИЙ 

APPLICATION OF VT-METHODS FOR OPTIMIZATION 
OF PRODUCTION OF THE JOINT-STOCK 
ENTERPRISES 

Вовк О.С. Vovk O.S. 
Харьковский национальный университет им. 

В.Н.Каразина 
V.N.Karazin Kharkov National University 

R.Vork@exeter.ac.uk R.Vork@exeter.ac.uk 
В настоящей работе показано, применение ВТ 
методов позволяет успешно решать типовые задачи 
по расчету производственных циклов предприятий с 
большим числом параметров и граничных условий, а 
также обеспечивать интерфейс, удобный для 
восприятия рядовым пользователем. 

In the present work it is shown, application VT-methods 
allows to solve successfully typical problems by 
calculation of production cycles of the enterprises the big 
number of parameters and boundary conditions, and also 
to provide the interface convenient 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=37 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=37 
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ПРИМЕНЕНИЕ ИНФОРМАТИКИ И 
КОМПЬЮТЕРНЫХ СРЕДСТВ В ЭКОНОМИКЕ 

APPLICATION OF COMPUTER SCIENCE AND 
COMPUTER FACILITIES IN ECONOMY 

Вовк О.С., Рябченко А.Д. Vovk O.S., Ryabchenko A.D. 
Украинский Национальный технический университет Natsional’nij Tehnicheskij Universitet 

olga_vovk@ukr.net olga_vovk@ukr.net 
В последнее время при решении экономических 
проблем, большое внимание уделяется  
применению автоматизированных систем управления 
и  автоматической обработке данных. 
Использование такого рода систем помогает найти 
оптимальные варианты, позволяющие ответить на 
различные экономические вопросы, требующие не 
только быстрого решения и сложных расчетов, но и 
гибкого, динамичного и не ординарного подхода. 

Recently for the decision of economic problems the big 
attention give  
application of the automated control systems and 
automatic systems of data  
processing. Use of such systems helps to find the 
optimum variants, allowing  
resolving the various economic questions demanding 
during search answers not  
only speed and great volumes of calculations, but also 
flexibility, dynamism,  
not ordinary approaches 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/papers.phtml?a=30 http://www.ivtn.ru/physics/enter/papers.phtml?a=30 

  
К ВОПРОСУ ПРИМЕНЕНИЯ ВТ-МЕТОДОВ ПРИ 

ВЫРАБОТКЕ РЕКОМЕНДАЦИЙ ДЛЯ ОБЛЕГЧЕНИЯ 
РЕАЛЬНОЙ РЕСТРУКТУРИЗАЦИИ ПРЕДПРИЯТИЙ 

TO A QUESTION OF APPLICATION OF VT-METHODS 
AT DEVELOPMENT OF RECOMMENDATIONS FOR 
SIMPLIFICATION OF REAL RE-STRUCTURING THE 
ENTERPRISES 

Вовк О.С., Семенова Д.А. Vovk O.S., Semyonova D.A. 
Донецкий национальный университет Donetskij Natsional’nij Universitet 

olga_vovk@ukr.net olga_vovk@ukr.net 
В настоящее время настоятельно необходимым 
представляется разработка типовых методических 
рекомендаций, которые давали бы представление 
менеджменту предприятий о том, как организовать 
реструктуризацию предприятия, в какой 
последовательности ее следует осуществлять, как 
провести диагностику предприятия и разработать 
проект (бизнес-план) реструктуризации, наконец, как 
оценить результаты реструктуризации. Неоценимую 
роль при этом играет применение ВТ-методов, 
которые не только позволяют проанализировать 
экономическую ситуацию с учетом сколь угодно 
большого числа различных факторов и параметров, 
но и выработать необходимые рекомендации и 
прогноз развития ситуации для каждого конкретного 
предприятия 

Now urgently necessary development of typical 
methodical recommendations is represented, which would 
give representation to management of the enterprises 
how to organize re-structuring the enterprise, in its what 
sequence it is necessary to carry out how to lead 
diagnostics of the enterprise and to develop the project 
(business-plan) of re-structuring, at last, how to estimate 
results of re-structuring. The invaluable role thus is played 
with application of VT-methods which not only allow to 
analyze an economic situation with the account of as 
much as big number of various factors and parameters, 
but also to develop necessary recommendations and the 
forecast of development of a situation for each concrete 
enterprise 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=39 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=39 

  
КОМПЬЮТЕРНОЙ МОДЕЛИРОВАНИЕ ГРАНИЦ 

ЗЕРЕН 
COMPUTER SIMULATION OF  THE GRAIN 
BOUNDARY 

ГимазовА.А., Назаров А.А. Gimazov A.A., Nazarov A.A. 
Башкирский государственный университет Bashkir State University 

Gimazov@ufacom.ru Gimazov@ufacom.ru 
Атомным компьютерным моделированием, с 
помощью метода гамма поверхности, найдены 
стабильные состояния межзеренной границы наклона 
?=27 типа [110] с углом разориентировки ?=31,59? в 
никеле. 

With the help of computer simulating and  gamma surface 
method, the stable states of the grain boundary (?=27, 
type [110], disorienting angle ?=31,59?) in nickel were 
obtained. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=26 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=26 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ЭЛЕКТРОННО-
КОЛЕБАТЕЛЬНЫХ СПЕКТРОВ МОЛЕКУЛ 

НИТРОЗОСОЕДИНЕНИЙ НЕЭМПИРИЧЕСКИМИ 
МЕТОДАМИ КВАНТОВЙ ХИМИИ 

AB INITIO MODELING OF THE VIBRONIC SPECTRA 
OF THE NITROSO MOLECULES 

Долгов Е.К., Батаев В.А., Пупышев В.И., Годунов 
И.А. 

Dolgov E.K., Bataev V.A., Pupyshev V.I., Godunov I.A. 

Московский государственный университет им. 
М.В.Ломоносова 

M.V. Lomonosov Moscow State University 

dolgov@phys.chem.msu.ru dolgov@phys.chem.msu.ru 
В работе обсуждаются результаты расчетов строения 
и энергий электронно-колебательных переходов 
молекул CX3NO (X = H, D, F) и CX2YNO (X,Y = F, Cl). 
На основе этих результатов оценивается степень 
точности, как различных методов квантовой химии, 
так и ряда подходов к описанию движения ядер. 

The results of the calculations of structure and vibronic 
transition energies of the CX3NO (X = H, D, F) and 
CX2YNO (X,Y = F, Cl) molecules are discussed. 
Accuracy of different ab inito methods as well as various 
approaches for description of nuclear motion is estimated 
using these results. 
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МЕТОД ПРИСОЕДИНЕННЫХ ВОЛН ДЛЯ 

НАНОМАТЕРИАЛОВ 
AUGMENTED WAVES FOR NANOMETERIALS 

Дьячков П.Н. Dyachkov P.N. 
ИОНХ РАН NS Kurnakov Institute of General and Inorganic 

Chemistry, Russian Academy 
of Sciences 

dyachkov@igic.ras.ru dyachkov@igic.ras.ru 
Предложен, разработан и программно реализован 
метод линейных присоединенных цилиндрических 
волн (ЛПЦВ) для неорганических полимеров с 
приближенно цилиндрической симметрией типа 
чистых и легированных металлами нанотрубок. 
Рассмотрение проведено в рамках маффин-тин 
приближения и приближения функционала локальной 
плотности для электронного потенциала. Найдены 
аналитические выражения для матричных элементов 
гамильтониана и интегралов перекрывания. С 
помощью метода ЛПЦВ рассчитана зонная структура 
карбина, одноатомных металлических цепочек без 
альтернирования длин связей [M]+ и с 
альтернированием длин связей [M2]+, образованных 
3d-переходными и щелочными металлами М, а также 
чистых углеродных и боразотных нанотрубок, 
нанотрубок состава AlN, GaAs, BC2N, 
интеркалированных металлами боразотных и 
углеродных нанопроводов состава [M@C20]+. 
Отмечено, что внедрение атомов переходных 
металлов в полость нанотрубок меняет характер 
проводимости нанопровод! ов, что может быть 
использовано для создания гетеропереходов 
нанометровых размеров. 

The linear augmented-cylindrical-wave (LACW) method 
was suggested, elaborated, and implemented as software 
for calculation of the electronic structure of inorganic 
polymers with an approximate cylindrical symmetry, such 
as pristine and metal-doped nanotubes. Consideration 
was carried out in the muffin-tin (MT) and local density 
functional approximations for the electron potential. The 
analytical expressions for the Hamiltonian matrix 
elements and overlap integrals were found. The LACW 
method was applied to calculation of the band structure of 
carbyne; linear chains of metal atoms without alternating 
bond lengths and with alternating bond lengths formed by 
3d transition metals and alkali metals M; all-carbon and 
boron - nitrogen nanotubes; AlN, GaAs, and BC2N 
nanotubes; and metal-intercalated boron - nitrogen and 
carbon nanowires with the composition [M@BnCn and 
[M@C20], respectively. Introducing transition-metal atoms 
into the interior! of nanotubes was found to change the 
character of the conductivity of nanowires, which can be 
used for creating nanosized heterojunctions 
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О МЕТОДАХ ТЕОРИИ ВОЗМОЖНОСТЕЙ В 

МОРФОЛОГИЧЕСКОМ АНАЛИЗЕ ИЗОБРАЖЕНИЙ 
ON POSSIBILITY-THEORETIC METHODS IN 
MORPHOLOGICAL IMAGE ANALYSIS 

Животников Г.С., Пытьев Ю.П. Zhivotnikov G.S., Pytyev Yu.P. 
Московский государственный университет им. 

М.В.Ломоносова 
M.V. Lomonosov Moscow State University 

german@cmpd2.phys.msu.su german@cmpd2.phys.msu.su 
Рассмотрена задача узнавания изображений; 
представлены теоретико-возможностная модель и 
алгоритмы распознавания изображений. Дано 
определение согласованных вероятностных и 
возможностных пространств; один из разделов 
посвящен построению вероятностного пространства, 
согласованного c заданным возможностным. Для 
сравнения представленных алгоритмов 
распознавания даны результаты вычислительного 
эксперимента. 

The image recognition task is considered. The 
possibilistic model and image recognition algorithms are 
introduced to compare to traditional probabilistic models 
and image recognition algorithms. The definition of 
coherent possibilistic and probabilistic spaces is given; 
one of the sections is dedicated to building the 
probabilistic measure coherent to the given possibilitic 
measure. The results of numeric experiment are given to 
compare the quality of the image recognition algorithms 
being introduced. 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ДИСЛОКАЦИЙ В НИКЕЛЕ SIMULATION OF DISLOCATION ON NICKEL 

Жиляева А.А., Назаров А.А Zhilyaeva A.A., Nazarov A.A. 
Башкирский государственный университет Bashkir State University 

StacyZh@yandex.ru StacyZh@yandex.ru 
В данном докладе рассмотрена проблема 
нахождения распределения свободного объема, 
вносимого в материал дислокацией, между ее ядром 
и упругим полем. Для этого, с помощью 
компьютерного моделирования, была создана 
атомная конфигурация никеля, содержащая краевую 
дислокацию. Затем с помощью пакета программ 
молекулярной динамики DYNAMO было получено 
стабильное состояние структуры при Т = 0.К. Путем 
построения для каждого атома полиэдров Вороного, 
был найден свободный объем, вносимый 
дислокацией, в зависимости от расстояния до ядра 
дислокации. 

In this paper free volume distribution in nickel, which is 
brought into material by dislocation near a core was 
evaluated. Atomic structure of edge dislocation in nickel 
was constructed. Using MD software DYNAMO static 
configuration at T = 0.K was calculated. Free volume was 
estimated as a difference between Voronoj polyhedrons 
in atomic structure with and without dislocation 
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КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ АТОМНОЙ 

СТРУКТУРЫ ГРАНИЦ ЗЕРЕН В 
НАНОКРИСТАЛЛИЧЕСКИХ МЕТАЛЛАХ 

COMPUTER SIMULATION OF THE ATOMIC 
STRUCTURE OF THE GRAIN BOUNDARY IN 
NANOCRYSTAL METALS. 

Макаев Р.И. Makaev R.I. 
Башкирский государственный университет Bashkir State University 

Renat_m@mail.ru Renat_m@mail.ru 
В нанокристаллах (НК) высока  удельная доля границ 
зерен (ГЗ), что приводит к изменению свойств. 
Проводилось компьютерное моделирование НК. За 
исходную структуру была взята квазидвумерная 
модель НК никеля с периодическими граничными 
условиями. В модели предусмотрены возможности 
вариации размера, формы зерен, локального объема 
в ГЗ. Расчет конечного состояния проводился в 
молекулярной статике методом погруженного атома. 
Было получено конечное состояние структуры, 
энергетическое распределение. 

The  specific part of  the grain boundary in nanocrystals is 
significant and this results to feature changing. The 
computer simulation of nanocrystals was made. The 
quasi-bidimensional model of nickel nanocrystal was 
considered to be initial. The variations of the size, the 
shape and the volume of grains were anticipated in the 
model. Calculation of the final state was made with the 
help of embedded atom method. In the result, the final 
state of the structure and energy distributing were 
obtained. 
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ИДЕНТИФИКАЦИЯ ОПАСНЫХ СОСТОЯНИЙ 

ОБЪЕКТОВ ЖЕЛЕЗНОДОРОЖНОЙ АВТОМАТИКИ 
IDENTIFICATION OF DANGEROUS CONDITIONS OF 
OBJECTS OF RAILWAY AUTOMATICS 

Моисеенко В.И. Moiseenko V.I. 
Украинская государственная академия транспорта Ukraine State Academy of Transport 

R.Vork@exeter.ac.uk R.Vork@exeter.ac.uk 
Первоочередной задачей систем обеспечения 
безопасности есть идентификация и фиксация 
опасного события. Это необходимо для локализации 
его последствий на работу транспортной системы. В 
связи с этим полученная модифицированная РКС 
может быть  непосредственно использована как 
программа для микропроцессорной системы 
управления , программное обеспечение которой, 
позволяет работать в среде релейно-контактной 
логики. Предложенный подход обладает 
наглядностью, максимально приближен к логике 
работы объекта и принципам программирования 
контроллеров, используемых в системах управления. 

It is offered to use a method of rele-contact logic for 
modeling dangerous conditions of objects of railway 
automatics. The algorithm of drawing up of model of 
dangerous refusals is offered. The offered approach 
possesses presentation, is as much as possible 
approached to logic of work of object and principles of 
programming of the controllers used in control systems. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=38 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=38 

http://www.ivtn.ru 53



Секция 3 Section 3 
 
 

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 
АВТОМОДЕЛЬНОЙ ДИНАМИКИ ОПТИЧЕСКИХ 

СОЛИТОНОВ. 

MATHEMATICAL SIMULATION OF AUTOMODEL 
DYNAMICS OF THE OPTICAL SOLITONS. 

Нурсеитов Д.Б. Nurseitov D.B. 
Новосибирский Государсвтенный Университет Novosibirsk State University 

daniyar@land7.nsu.ru daniyar@land7.nsu.ru 
Численно моделируется генерация параболических 
импульсов в оптоволоконном усилителе. Основным 
результатом работы является программый пакет для 
рассчета параметров необходимых для генерации. 

The generation of parabolic impulses in fiber-optical 
amplifier was simulated. The software for calculating 
parameters needed fof generation was developed. 
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ИЗМЕНЕНИЕ СВЕРХПРОВОДЯЩИХ СВОЙСТВ 

МОНОКРИСТАЛЛОВ YBaCuO ПРИ  ДОПИРОВАНИИ 
ЗАМЕЩАЮЩИМИ ЭЛЕМЕНТАМИ И ПОНИЖЕНИИ 

СОДЕРЖАНИЯ КИСЛОРОДА 

THE EFFECT OF SUBSTITUTION BY ELEMENTS AND 
OF VARIATION OF THE OXYGEN CONTENT ON 
SUPERCONDUCTING TRANSITION AND TC OF 
YBaCuO SINGLE CRYSTALS 

Оболенский М.А., Бондаренко А.В., Вовк Р.В., 
Гулатис И.Л. 

Obolenskii M.A., Bondarenko A V., Vovk R.V., 
Goulatis I.L. 

Харьковский национальный университет им. 
В.Н.Каразина 

V.N.Karazin Kharkov National University 

R.Vork@exeter.ac.uk R.Vork@exeter.ac.uk 
Исследовано влияние допирования замещающими 
элементами (Pr, Al) и изменения содержания 
кислорода на электросопротивление и критическую 
температуру монокристаллов YBa2Cu3O7-δ. Показано, 
что внесение примесей может оказывать эффект 
качественно аналогичный эффекту, вызванному 
понижением концентрации кислорода Проведен 
анализ изменения зависимостей Tc(δ ) в процессе 
отжига Полученные результаты объясняются 
упорядочением кислорода в плоскостях Cu-О без 
изменения его концентрации. 

The effect of substitution by elements (Pr, Al) and of 
variation of the oxygen content on electrical resistance 
and on critical temperature in YBa2Cu3O7-δ single crystals 
was investigated It is shown that effect of substitution can 
lead to the effect which is analogous to that caused by 
decreasing of the oxygen content. Analysis of evolution of 
the dependencies Tc(δ ) measured after different stages 
of annealing is done The obtained results are explained 
by ordering of oxygen in the Cu-O planes without change 
of its concentration. 
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ИЗМЕНЕНИЕ ЧИСЛА НОСИТЕЛЕЙ В ФАЗАX С 

РАЗЛИЧНЫМИ ТC В ВТCП Y YBaCuO 
НЕСТЕХИОМЕТРИЧЕСКОГO COСТАВА 

VARIATION OF NUMBER OF CARRIERS IN PHASES 
WITH DIFFERENT ТC IN HTSC YBaCuO OF NON-
STECHIOMETRIC COMPOSITION 

Оболенский М.А., Бондаренко А.В., Вовк Р.В., 
Гулатис И.Л. 

Obolenskii M.A., Bondarenko A V., Vovk R.V., 
Goulatis I.L. 

Харьковский национальный университет им. 
В.Н.Каразина 

V.N.Karazin Kharkov National University 

R.Vork@exeter.ac.uk R.Vork@exeter.ac.uk 
В настоящей работе представлены результаты 
исследований влияния высокого гидростатического 
давления до 14 кбар на сверхпроводящий переход и 
концентрацию носителей монокристаллов 
YBa2Cu3O7-δ с различной степенью дефицита 
кислорода (0.1<δ<0.5). Расчеты изменения 
количества дырок под давлением ∆n(P) показывают, 
что с увеличением давления, в процессе выдержки 
при комнатной температуре, число носителей для 
низкотемпературной фазы уменьшается, в то же 
время, для высокотемпературной происходит 
обратный процесс увеличения количества дырок. Это 
подтверждает предположение, что приложение 
высокого гидростатического давления приводит к 
диффузионному перемещению лабильной 
компоненты из фазы с меньшей Тс в высокотемпе-
ратурную фазу. 

In this work, we presents results of investigations of the 
effect of high hydrostatic pressure (up to 14 kBar) on a 
superconductor transition and concentration of carriers in 
single crystals of YBa2Cu3O7-δ with different degree of 
oxigen concentration (0.1<δ<0.5).Calculations of change 
in number of holes under pressure ∆n(P) show that 
following an increase of the pressure the number of 
carriers in the low temperature phase decreases with 
time. In the same time, for the high temperature phase an 
inverse process takes place. This supports an assumption 
that the high hydrostatic pressure causes a diffusive 
motion of a labile component from the low Tc phase into 
the high Tc phase. 
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РЕЛАКСАЦИОННЫЕ ПРОЦЕССЫ В 
МОНОКРИСТАЛЛАХ YBaCuO ПОД ВЛИЯНИЕМ 

ВНЕШНИХ ВОЗДЕЙСТВИЙ 

RELAXATION PROCESSES IN SINGLE CRYSTALS OF 
YBaCuO UNDER EXTERNAL ACTIONS 

Оболенский М.А., Бондаренко А.В., Вовк Р.В., 
Самойлов А.В. 

Obolenskii M.A., Bondarenko A V., Vovk R.V., 
Samoilov A.V. 

Харьковский национальный университет им. 
В.Н.Каразина 

V.N.Karazin Kharkov National University 

R.Vork@exeter.ac.uk R.Vork@exeter.ac.uk 
Исследовано влияние гидростатического давления на 
барические, температурные и временные 
зависимости проводимости монокристаллов 
YBa2Cu3O7-x в аb-плоскости с различным 
содержанием кислорода (0.1<х<0.5). Показано, что у 
образцов с недостатком кислорода х>0.2 
посредством температуры и давления может быть 
индуцировано неравновесное состояние, при котором 
следует разделять эффекты вызванные изменением 
объема элементарной ячейки и перераспределением 
кислорода в Сu-О плоскостях. Определены 
характерные времена релаксации проводимости под 
влиянием давления и в процессе отжига при 
комнатных температурах, и сделан вывод об 
одинаковой природе данных процессов. 

Effect of the hydrostatic pressure on the baric, 
temperature and time dependence on the conductivity in 
ab-plane in the YBa2Cu3O7-x single crystals with 
different oxygen contents was investigated. It is shown 
that in oxygen deficient samples, x>0.2, the unequilibrium 
state may be induced by the temperature and pressure 
variation. It is necessary to distinguish the changes 
induced by the variation of the unit sell volume and 
oxygen redistribution. The characteristic times of the 
relaxation under the pressure application and the 
annealing at room temperature were estimated and it is 
concluded that the processes have the same physical 
origin. 
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СТОХАСТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ И 

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНОЕ ОПРЕДЕЛЕНИЕ МЕРЫ 
ВОЗМОЖНОСТИ: 1. ВЕРОЯТНОСТНАЯ И 

ВОЗМОЖНОСТНАЯ МОДЕЛИ ЭКСПЕРИМЕНТА 

STOCHASTIC MODEL AND EXPERIMENTAL FINDING 
OF POSSIBILITY MEASURE: 1. STOCHASTIC AND 
POSSIBILITY MODELS OF AN EXPERIMENT 

Пытьев Ю.П. Pytyev Yu.P. 
Московский государственный университет им. 

М.В.Ломоносова 
M.V. Lomonosov Moscow State University 

pytyev@phys.msu.su pytyev@phys.msu.su 
Введено и исследовано понятие теоретико-
возможностной модели эксперимента, согласованной 
с его теоретко-вероятностной моделью. Показано, в 
частности, что согласованность определяет 
соответствие операции сложения вероятностей и 
операции "max" как операции сложения 
возможностей. 

The notion of possibility-thoretic model of an experiment, 
agreed with it\'s probability-theoretic model, is introduced 
and investigated. It is shown, in particular, that this 
agreement defines the correspondence of addition 
operation of probabilities to the operation "max" as 
addition operation of possibilities. 
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СТОХАСТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ И 
ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНОЕ ОПРЕДЕЛЕНИЕ МЕРЫ 

ВОЗМОЖНОСТИ: 2. СОГЛАСОВАННОСТЬ 
ВОЗМОЖНОСТНОЙ НЕЗАВИСИМОСТИ И 

УСЛОВНОЙ ВОЗМОЖНОСТИ СО 
СТОХАСТИЧЕСКОЙ НЕЗАВИСИМОСТЬЮ И 

УСЛОВНОЙ ВЕРОЯТНОСТЬЮ 

STOCHASTIC MODEL AND EXPERIMENTAL FINDING 
OF POSSIBILITY MEASURE: 2. THE AGREEMENT OF 
POSSIBILITY INDEPENDENCE AND CONDITIONAL 
POSSIBILITY WITH STOCHASTIC INDEPENDENCE 
AND CONDITIONAL PROBABILITY 

Пытьев Ю.П. Pytyev Yu.P. 
Московский государственный университет им. 

М.В.Ломоносова 
M.V. Lomonosov Moscow State University 

pytyev@phys.msu.su pytyev@phys.msu.su 
Исследованы связи между понятиями независимости 
в теории возможностей и теории вероятностей, 
между условными возможностью и вероятностью и 
т.д. Показано, в частности, что теоретико-
возможностная независимость соответствует 
независимости стохастической, операция "min" как 
операция умножения возможностей соответствует 
операции умножения вероятностей и т.д. 

The links between the notion of independence in the 
theory of possibilities and in the theory of probabilities, 
between conditional possibility and conditional probability 
etc., are investigated. It is shown, in particular, that 
possibility-theoretic independence corresponds to 
stochastic independence, the operation "min" as 
operation of multiplication of possibilitis corresponds to 
the operation of multiplication of probabilities. 
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СТОХАСТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ И 
ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНОЕ ОПРЕДЕЛЕНИЕ МЕРЫ 

ВОЗМОЖНОСТИ: 3. ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНОЕ 
ПОСТРОЕНИЕ ТЕОРЕТИКО-ВОЗМОЖНОСТНОЙ 

МОДЕЛИ Э. 

STOCHASTIC MODEL AND EXPERIMENTAL FINDING 
OF POSSIBILITY MEASURE: 3. EXPERIMENTAL 
CONSTRUCTION OF POSSIBILITY-THEORETIC 
MODEL Э. 

Пытьев Ю.П. Pytyev Yu.P. 
Московский государственный университет им. 

М.В.Ломоносова 
M.V. Lomonosov Moscow State University 

pytyev@phys.msu.su pytyev@phys.msu.su 
Показано, что задача экспериментального 
определения теоретико-возможностной модели 
эксперимента сводится к задаче проверки 
статистических гипотез, в которой на основе 
наблюдения исходов эксперимента требуется 
принять решение о принадлежности распределения 
вероятностей, контролирующего наблюдения, к 
одному их классов вероятностей, образующих 
разбиение класса\"всех вероятностей\" 

It is shown that the problem of experimental finding of 
possibility-theoretic model of an experiment can be 
reduced to the problem of stochastic hypothesis 
verification, in which it is demanded to decide whether the 
probability distribution belonges to one of probability 
classes. The desicion must be made on the basis of 
results of the experiment. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=10 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=10 
  

ЧИСЕЛННОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ УРАВНЕНИЙ 
МАКСВЕЛЛА В ОПТОВОЛОКНЕ С 
ИЗМЕНЯЮЩЕЙСЯ ГЕОМЕТРИЕЙ 

COMPUTER SIMULATING OF MAXWELL'S 
EQUATIONS IN  OPTICAL FIBER WITH VARIABLE 
GEOMETRY. 

Тармышов К. Б. Tarmyshov K.B. 
Новосибирский Государсвтенный Университет Novosibirsk State University 

drider@woland.afti.nsu.ru drider@woland.afti.nsu.ru 
Численное моделирование интегральных уравнений 
Максвелла в оптоволокне с изменяющейся 
геометрией с помощью конечно-разностного метода 
(Finite Difference Time-Domain, FDTD). Расчет 
возможной ошибки вычислений на основе решения 
задачи распространения бегущей волны в 
прямоугольном волноводе. Моделирование 
распространения электромагнитного сигнала в среде 
в виде усеченного конуса. 

Computer simulating of Maxwell's equations in optical 
fiber with variable geometry with the help of finite 
difference method. Calculation of likely errors based on 
the task solution in the case of propagation of wave in 
rectangular waveguide. Modeling of  propagation of the 
electromagnetic signal in cone-shaped medium. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=2 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=2 
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СЕКЦИЯ 4 
 

ВИЗУАЛИЗАЦИЯ В НАУЧНЫХ ИССЛЕДОВАНИЯХ 
 

SECTION 4 
 

VISUALIZATION IN SCIENTIFIC RESEARCHES 
 
 
 
 

 
ВИЗУАЛИЗАЦИЯ И ОБРАБОТКА ДАННЫХ 
МОДЕЛИРОВАНИЯ ТЕПЛООБМЕНА ПРИ 

ДВУХФАЗНОМ ТЕЧЕНИИ В ПРЯМОУГОЛЬНОМ И 
КРУГЛОМ КАНАЛАХ 

VISUALIZATION AND MODEL TREATMENT OF TWO-
PHASE FLOW HEAT TRANSFER OF TWO-PHASE 
FLOW HEAT TRANSFER IN RECTANGULAR AND 
ROUND CHANNELS 

Сапрыкин Н.А. Saprykin N.A. 
Новосибирский Государсвтенный Университет Novosibirsk State University 

saprykin@ngs.ru saprykin@ngs.ru 
Работа основана на теории испаряющегося и 
конденсирующегося жидкого потока в вертикальном 
прямоугольном канале. Эта теория позволяет 
адекватно предсказать форму границы раздела 
жидкости и пара, а именно – распределение толщины 
пленки вокруг периметра канала. При моделировании  
учитываются неровности поверхности канала и 
изменение  давления в сверх тонких фрагментах 
жидкой пленки, а также влияние давления, 
оказываемого потоком пара на жидкость. 

The current study involves the theory of evaporating and 
condensing liquid flow in a vertical rectangular and round 
channels which can adequately predict the shape of the 
interface, namely the film thickness distribution around 
the channel perimeter. The theory includes the effects of 
surface roughness and disjoining pressure on super thin 
regions of the liquid film and the influence of shear 
stresses from the vapor flow on the liquid. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=44 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=4 
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СЕКЦИЯ 5 
 

ОБРАБОТКА ДАННЫХ, БАЗЫ ДАННЫХ, АНАЛИЗ ДАННЫХ 
 

SECTION 5 
 

DATA PROCESSING, DATABASES AND DATA ANALYSIS 
 
 
 
 
 

 
ФОРМИРОВАНИЕ ФРАКЦИИ УЛЬТРАЛЕГКИХ 

ЗАРЯЖЕННЫХ КЛАСТЕРОВ В СЛЕДЕ 
РЕАКТИВНОГО САМОЛЕТА 

FORMING OF ULTRA-LIGHT CHARGED CLUSTERS 
WITHIN CONTRAIL BEHIND A JET. 

Уфимцев И.С. Ufimtsev I.S. 
Московский физико-технический институт Moscow Engineering Physics Institute 

ivan@sky.deep.ru ivan@sky.deep.ru 
В работе изучается образование кластеров 
H3O+(H2O)n в следе летательного аппарата. Эти 
кластеры генерируются продуктами сгорания топлива 
и при сбросе статического электричества самолета. 
Полуэмпирическими методами квантовой механики 
определены энергетические, геометрические и 
частотные параметры кластеров. Расчеты позволили 
найти константы равновесия, скоростей диссоциации 
и образования. Приводится квазиравновесная 
функция распределения кластеров, сравнивается с 
экспериментальными данными. 

Forming of ultra-light charged clusters H3O+(H2O)n was 
studied. Structures, energies and frequencies of normal 
vibrations were determined by using semi-empirical 
methods of quantum mechanics. They were used to find 
some parameters of the system such as equilibrium 
constants, Gibbs free energy and entropy changes, 
constants of forward and backward reactions. Quasi-
equilibrium distribution of clusters versus size was 
represented. Theoretical results were compared with the 
experimental ones. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=5 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=5 

  
КОНФОРМАЦИОННЫЙ АНАЛИЗ 3,6-БИФЕНИЛ-

1,2,4,5-ТЕТРАЗИНА КВАНТОВОХИМИЧЕСКИМ 
МЕТОДОМ STO-3G 

THE CONFORMATIONAL  ANALYSIS  OF THE 3,6-
BIPHENYL-1,2,4,5-TETRAZINE BY THE STO-3G 
QUANTUM-CHEMICAL METHOD 

Шестакова Р.Г., Просочкина Т.Р., Кантор Е.А., 
Иткин В.В. 

Shestakova R.G., Prosochkina T.R., Kantor E.A., Itkin 
V.V. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru physics@oil.rb.ru 
Ab initio STO-3G методом проведен 
конформационный анализ 3,6-бифенил-1,2,4,5-
тетразина c использованием квантовохимического 
пакета программ HyperChem 6.0. 

The Ab initio STO-3G quantum-chemical method 
(HyperChem 6.0) was used to calculate the potential 
energy surface of the 3,6-Biphenyl-1,2,4,5-tetrazine. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=15 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=15 

  
КОНФОРМАЦИОННЫЙ АНАЛИЗ 2,5-

БИФЕНИЛПИРАЗИНА КВАНТОВОХИМИЧЕСКИМ 
МЕТОДОМ STO-3G 

THE CONFORMATIONAL  ANALYSIS  OF THE 2,5-
BIPHENYLPYRAZINE  BY THE STO-3G QUANTUM-
CHEMICAL METHOD 

Шестакова Р.Г., Просочкина Т.Р., Кантор Е.А., 
Морозова Н.Г. 

Shestakova R.G., Prosochkina T.R., Kantor E.A., 
Morozova N.G. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

physics@oil.rb.ru physics@oil.rb.ru 
Ab initio STO-3G методом проведен 
конформационный анализ 2,5-бифенилпиразина c 
использованием квантовохимического пакета 
программ HyperChem 6.0. 

The Ab initio STO-3G quantum-chemical method 
(HyperChem 6.0) was used to calculate the potential 
energy surface of the 2,5-Biphenylpyrazine. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=14 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=14 
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СЕКЦИЯ 6 
 

ИНТЕЛЛЕКТУАЛЬНЫЕ СИСТЕМЫ И ТЕХНОЛОГИИ (ПРИНЯТИЕ РЕШЕНИЙ, 
ЭКСПЕРТНЫЕ СИСТЕМЫ И Т.Д.) 

 
SECTION 6 

 
INTELLIGENCE SYSTEMS AND TECHNOLOGIES (DECISION-MAKING, EXPERT 

SYSTEM ETC.) 
 
 
 
 
 

 
НОВЫЙ МЕТОД ПРИБЛИЖЕННОГО РЕШЕНИЯ 

НЕЛИНЕЙНЫХ АЛГЕБРАИЧЕСКИХ УРАВНЕНИЙ И 
СИСТЕМ ТАКИХ УРАВНЕНИЙ 

NEW METHOD OF FINDING APPROXIMATE 
SOLUTIONS FOR NONLINEAR ALGEBRAIC 
EQUATIONS AND SYSTEMS OF SUCH EQUATIONS. 

Григулецкий В.Г. Griguletsky V.G. 
Кубанский Государственный Аграрный Университет Kuban State Agricultural University 

nauka@kubgau.kuban.ru nauka@kubgau.kuban.ru 
Дан краткий анализ существующих методов 
приближенного решения нелинейных алгебраических 
уравнений и систем таких уравнений(метод деления 
отрезка пополам,метод простых итераций,метод 
хорд,метод Ньютона,метод П.Л.Чебышева). 
Приведены новые формулы для приблеженного 
решения нелинейных уравнений и систем уравнений. 
Рассмотрены примеры,иллюстрирующие 
эффективность нового метода. 

The short overview of the present methods of finding 
approximate solutions for nonlinear algebraic equations 
and systems of such equations ( method of bisecting of 
the segment, method of simple iterations, chord method, 
Newton's method, P. L. Chebyshev's method) is given. 
The new formulas and examples, illustrating the efficiency 
of this method are presented 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=27 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=27 

  
МЕТОД ОПТИМАЛЬНОГО СПЕКТРАЛЬНОГО 

ПАРАМЕТРА ДЛЯ УСКОРЕНИЯ СХОДИМОСТИ 
ИТЕРАЦИОННЫХ МЕТОДОВ РЕШЕНИЯ СИСТЕМ 

ЛИНЕЙНЫХ АЛГЕБРАИЧЕСКИХ УРАВНЕНИЙ 

METHOD OF OPTIMUM SPECTRAL PARAMETER FOR 
ACCELERATION OF CONVERGENCE OF ITERATION 
METHODS OF THE SOLUTION OF SYSTEMS OF 
LINEAR ALGEBRAIC EQUATIONS 

Куликов С.П. Kulikov S.P. 
Московский государственный институт радиотехники, 

электроники и автоматики 
Moscow State Institute of Radio Engineering, Electronics 
Engineering and Automatics 

ksp@list.ru ksp@list.ru 
Рассматриваются итерационные численные методы 
решения систем линейных алгебраических уравнений 
(СЛАУ), а именно, стационарные одношаговые 
методы простой итерации, такие как, метод Якоби, 
Зейделя, собственно метод простой итерации. Для 
становления и ускорения сходимости этих методов 
предложен метод оптимального спектрального 
параметра (ОСП), опирающийся на преобразование 
спектра оператора простой итерации в спектр 
эквивалентного оператора, расположенный внутри 
единичного круга на комплексной плоскости. Для 
оператора с известным спектром даны необходимые 
и достаточные условия сходимости. Представлены 
формулы для вычисления ОСП. 

Iteration numerical methods for solving the linear 
algebraic equations set, namely stationary one-step 
simple iteration methods, such as Jacoby’s and Seidel’s 
methods are considered. For making convergence and 
convergence acceleration, we offer the method of optimal 
spectrum parameter, based on transforming spectrum of 
operator of simple iteration into spectrum of equivalent 
operator, located within unit disk on the complex plane. 
Necessary and sufficient convergence conditions for the 
operator with known spectrum and formulas for optimal 
spectrum parameter are presented. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=0 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=0 
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Секция 6 Section 6 
 
 

ПРОГРАММНЫЙ КОМПЛЕКС ДЛЯ РЕШЕНИЯ 
ЗАДАЧ КВАНТОВОЙ ТЕОРИИ РАССЕЯНИЯ ДЛЯ 

СИСТЕМ НЕСКОЛЬКИХ ЧАСТИЦ И ЕГО 
ПРИМЕНЕНИЕ ДЛЯ РАСЧЕТОВ РАЗЛИЧНЫХ 

ПРОЦЕССОВ ЯДЕРНОЙ, АТОМНОЙ И 
МОЛЕКУЛЯРНОЙ ФИЗИКИ 

APPLICATION OF THE QUANTUM FEW-BODY 
SCATTERING TO THE CALCULATION OF THE 
DIFFERENT PROCESSES IN NUCLEAR, ATOMIC AND 
CHEMICAL PHYSICS 

Позднеев С.А. Pozdneev S.A. 
Физический институт им. П.Н.Лебедева P.N.Lebedev Physical Institute 

pozdneev@sci.lebedev.ru pozdneev@sci.lebedev.ru 
Рассматривается применение программного 
комплекса для решения задач квантовой теории 
рассеяния в системе нескольких частиц для расчетов 
различных процессов ядерной атомной и 
молекулярной физики, причем в качесве примера 
приводятся результаты расчетов столкновений в 
системе трех атомов гелия 

Application of the quantum few-body scattering to the 
calculation of the different processes in nuclear, atomic 
and chemical physics is considered 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=28 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=28 

  
ТЕОРЕТИКО-ВОЗМОЖНОСТНАЯ МОДЕЛЬ 
ВОССТАНОВЛЕНИЯ ФУНКЦИОНАЛЬНОЙ 
ЗАВИСИМОСТИ И ПРОГНОЗИРОВАНИЯ 

THE POSSIBILITY-THEORETIC MODEL OF 
RECONSTRUCTION OF FUNCTIONAL DEPENDENCE 
AND PREDICTING MEASIREMENT 

Пытьев Ю.П., Фаломкина О.В. Pytyev Yu.P., Falomkina O.V. 
Московский государственный университет им. 

М.В.Ломоносова 
M.V. Lomonosov Moscow State University 

alice@cmpd2.phys.msu.su, 9635alice@mail.ru alice@cmpd2.phys.msu.su, 9635alice@mail.ru 
Рассмотрены методы восстановления 
функциональной зависимости по экспериментальным 
данным, основанные на теоретико-возможностных 
моделях измерений. Дано решение задачи 
восстановления функциональной зависимости, 
включающее проверку адекватности теоретико-
возможностной модели измерения, минимизирующее 
возможность и (или) необходимость ошибки 
восстановления. Предложен теоретико-
возможностный метод прогнозирования результата 
измерения. 

Methods for reconstructing functional dependences from 
experimental data based on possibility-theoretic models 
of measurement are considered. A solution to the 
problem of reconstructing a functional dependence is 
given; it includes a verification of the adequacy of the 
possibility-theoretic model of measurement and minimizes 
the possibility and (or) necessity of reconstruction error. A 
possibility-theoretic method for predicting measurement 
results is sugggested. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=11 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=11 

  
МОРФОЛОГИЧЕСКИЙ АНАЛИЗ ФРАГМЕНТОВ 

ИЗОБРАЖЕНИЙ 
MORPHOLOGICAL METHODS OF IMAGE’S 
FRAGMENTS ANALYZE 

Чуличков А.И., Богданов И.В. Chulichkov A.I., Bogdanov I.V. 
Московский государственный университет им. 

М.В.Ломоносова 
M.V. Lomonosov Moscow State University 

ach@cmp.phys.msu.su ach@cmp.phys.msu.su 
На основе математической модели характерного 
фрагмента изображения строятся методы поиска 
участка поля зрения, содержащего искомый 
фрагмент. Эффективность морфологических методов 
иллюстрируется рядом примеров 

The methods for searching of the image’s fragment of the 
given shape are developed. The methods are constructed 
on the basis of mathematical model of a image’s 
characteristic fragment. The efficiency of morphological 
methods is illustrated by a number of examples. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=23 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=23 
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СЕКЦИЯ 7 
 

ОПТИМАЛЬНЫЕ МЕТОДЫ, ПЛАНИРОВАНИЕ ЭКСПЕРИМЕНТА 
 

SECTION 7 
 

OPTIMUM PROCEDURES AND DESIGN OF EXPERIMENTS 
 
 
 
 

 
 

К ВОПРОСУ ОПТИМИЗАЦИИ ОБСЛУЖИВАНИЯ 
СЛОЖНЫХ СИСТЕМ УПРАВЛЕНИЯ 

TO A QUESTION OF OPTIMIZATION OF SERVICE OF 
COMPLEX CONTROL SYSTEMS 

Панченко С.В., Панченко Н.Г. Panchenko S.V., Panchenko N.G. 
Украинская государственная академия транспорта Ukraine State Academy of Transport 

i.adamenko@ex.ac.uk i.adamenko@ex.ac.uk 
Рассмотрена математическая модель функциони-
рования элементов систем управления, определены 
основные показатели. 

The mathematical model of functioning of elements of 
control systems is considered, the basic parameters are 
determined. 

http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper.phtml?r=35 http://www.ivtn.ru/physics/enter/paper_e.phtml?r=35 
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