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В сборнике материалов сессии ИВТН-2004 представлены аннотации докладов конференций "Информационно-вычислительные 
технологии в решении фундаментальных научных проблем и прикладных задач химии, биологии, фармацевтики, медицины" и 
"Информационно-вычислительные технологии в фундаментальных и прикладных физико-математических исследованиях". В докладах 
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These proceedings of the IVTN-2004 session include the annotations of the reports participated in the conferences "Computer Applications in 
Chemistry, Biology, Pharmaceutics and Medicine" and "Computer Applications in fundamental and applied Physics and Mathematics". Different 
scientific researches, achievements and computer applications examples are discussed in these reports. 
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Уважаемые коллеги! 

 

Проект "ИВТН.ru-электронные конференции" является первым уникальным опытом 
объединения усилий научных и коммерческих организаций по актуальным вопросам применения 
информационных технологий в решении фундаментальных и прикладных научных задач. 

Цель проекта ИВТН.ru – практически участвовать в развитии отечественной науки и 
искать новые формы такого участия. 

В настоящее время ИВТН.ru является международным проектом. Общее количество 
участников более 1000. Среди ее участников и авторов докладов ученые не только СНГ, но и 
США, Германии, Франции, Великобритании, Израиля и др. 

В 2004 году на ИВТН.ru проходили две конференции: "Информационно-вычислительные 
технологии в решении фундаментальных научных проблем и прикладных задач химии, биологии, 
фармацевтики, медицины" и "Информационно-вычислительные технологии в фундаментальных и 
прикладных физико-математических исследованиях". 

Организационный комитет благодарит всех участников ИВТН-2004 и надеется на 
плодотворное продолжение общения на последующих сессиях ИВТН.ru. 

 
 

Организационный комитет ИВТН.ru 
 
 
 
 

Dear Colleagues! 
 

The project "IVTN.ru – web conferences" is a unique example of cooperation between scientific 
organizations and commercial enterprises created to discuss various issues and problems of computer 
applications in fundamental and applied science. 

The main aim of the IVTN.ru project is to take an active part in supporting Russian science and 
apply new forms of the support. 

Nowadays IVTN.ru is the international project. The total amount of participants has exceeded 
1000. The list of participants includes not only Russian scientists, but also from the United States, 
Germany, France, UK, Israel etc. 

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”. 

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

The IVTN.ru Organizing committee 
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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 
 
 
 

СОЗДАНИЕ И РАЗВИТИЕ НАУЧНЫХ ИНТЕРНЕТ-
РЕСУРСОВ: ПРОБЛЕМЫ И РЕШЕНИЯ 

CREATION AND DEVELOPMENT OF SCIENTIFIC 
INTERNET RESOURCES: PROBLEMS AND 
SOLUTIONS 

Грасс В.Э.. Grass V.E. 
ГУ Институт химии Коми научного центра УрО РАН Komi Science Centre, Institute of Chemistry 

  
Проанализирован научный сегмент российского 
сектора WWW. На примере нескольких проектов, 
реализованных при непосредственном участии 
автора, рассмотрены основные проблемы, 
возникающие при организации сайтов, 
ориентированных на обеспечение информационной 
поддержки научно-исследовательских работ 

Scientific segment of Russian sector WWW  is analized. 
Main problems, arising while organizing sites, oriented to 
provision of information for scientific research  work were 
considered on the examples of several projects which 
were realized by authors 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=7 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=7 
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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) 
 
 
 

WEBQC – ВЕБ-ДОСТУП К ВЫЧИСЛЕНИЯМ 
МЕТОДАМИ КВАНТОВОЙ ХИМИИ 

WEBQC – WEB ACCESS TO THE QUANTUM 
CHEMISTRY COMPUTATION 

Московский А.А., Вановский В.В., Немухин А.В. Moskovskiy A.A., Vanovsky V.V., Nemuhin A.V. 
МГУ им. М.В. Ломоносова M.V. Lomonosov Moscow State University 

  
WEBQC – веб интерфейс для программ 
молекулярного моделирования и квантовой химии - 
позволяет создавать задачи для расчёта одним из 
квантовохимических методов, проводить расчёт при 
помощи выбранного пакета программ и 
просматривать результаты в удобном для 
пользователя виде. В 2004 году планируется 
создание вычислительного сервера на основе 
WEBQC, доступного для проведения расчётов всеми 
желающими, URL http://lcc.chem.msu.ru/WebQC/ 

WEBQC is a uniform web interface to many quantum 
chemistry programs. It’s basic features allow user to start 
computational jobs, select quantum chemistry package 
for computation and review results in the convenient form. 
In the year 2004 it is planned to create a publicly available 
server for quantum chemistry computations, URL 
http://lcc.chem.msu.ru/WebQC/ 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=41 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=41 

  
 
ПРОГРАММА РАСЧЕТА ПАРАМЕТРОВ КИСЛОТНО-

ОСНОВНЫХ РАВНОВЕСИЙ ОРГАНИЧЕСКИХ 
КИСЛОТ И ОСНОВАНИЙ В РАСТВОРАХ 
ЭЛЕКТРОЛИТОВ, МОРСКИХ ВОДАХ И 

ГИДРОХИМИЧЕСКИХ ФЛЮИДАХ 

THE PROGRAM OF CALCULATING ACID-BASE 
BALANCE OF ORGANIC ACIDS AND BASES IN 
ELECTROLYTE SOLUTIONS, SEA WATER AND 
HYDRODYNAMIC FLUIDS 

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

  
Создана программа, которая позволяет рассчитывать 
по упрощенным уравнениям теории Pitzer 
концентрационную зависимость констант 
протонирования 26 органических кислот и оснований 
в моляльной и молярной шкале на фонах NaCl, KCl, 
KNO3, NaNO3 при 18 и 25 0С; зависимость констант 
протонирования 14 органических кислот и 10 
органических оснований от солености; 
концентрационную зависимость коэффициента 
активности Н+ в молярной и моляльной шкале на 
фонах KBr, KNO3, KCl, NaCl и NaClO4 

We created a program which permits to calculate 
concentration dependence of proton constants of 26 
organic acids an d bases in  моляльной и молярной 
scales of NaCl, KCl, KNO3, NaNO3 at 18 and 25 0C;the 
dependence of proton constants of 14 organic acids and 
10 organic bases on saltiness; concentration dependence 
of H+ activity ratio in моляльной и молярной scales of  
KBr, KNO3, KCl, NaCl и NaClO4 by simplified equation of 
Pitzer theory 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=15 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=15 
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Секция 3  Section 3 

 
 
 

СЕКЦИЯ 3 
 

МОДЕЛИРОВАНИЕ, ЧИСЛЕННЫЕ ЭКСПЕРИМЕНТЫ 
 

SECTION 3 
 

COMPUTER SIMULATION 
 
 

 
КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССОВ 
САМОПРОИЗВОЛЬНОГО УПОРЯДОЧЕНИЯ МИРА 
СЛОЖНЫХ ОРГАНИЧЕСКИХ МОЛЕКУЛ ВПЛОТЬ 
ДО ВОЗНИКНОВЕНИЯ ГЕНЕТИЧЕСКОГО КОДА 

COMPUTER SIMULATION OF PROCESSES OF 
SPONTANEOUS REGULATION OF COMPLICATED 
ORGANIC MOLECULES WORLD TILL THE GENETIC 
CODE CREATION 

Галимов Э.М., Дементьев В.А. Galimov E.M., Dementiev 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 

  
Предложена абстрактная модель мира органических 
молекул с простой системой возможных химических 
реакций. Создана имитационная программа, 
управляющая событиями в данной модели по 
принципу клеточного автомата. Показано, что 
существует такая система ограничений на реакции, 
которая с неизбежностью приводит к появлению 
структур, обладающих свойствами генетического 
кода 

An abstract model of organic molecular world with a 
simple reactions system is proposed. A program for the 
model processing as a cell automation is designed. A 
system of restrictions leading to genetic code origin is 
found 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=34 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=34 

  
 

ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ И ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ 
ПАРАМЕТРЫ КАРНОЗИНА 

THE GEOMETRICAL AND ENERGETIC PARAMETERS 
OF CARNOSINE 

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

  
Полуэмпирическим квантово-химическим методом 
РМ3 определены геометрические и энергетические 
параметры карнозина. Рассмотрено влияние 
гидратации на геометрию карнозина. Исследована 
система Zn(II)-карнозин 

The geometrical and energetic parameters of carnosine 
were determined by semiempirical quantum-chemical 
method PM3. The influence of hydration on the carnosine 
geometry was considered. The Zn(II)-carnosine system 
was investigated 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=31 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=31 
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Секция 3  Section 3 

 
ТРЕБОВАНИЯ К АРХИТЕКТУРЕ МИНИ-

СУПЕРКОМПЬЮТЕРА ДЛЯ МОЛЕКУЛЯРНОГО 
ДИЗАЙНА 

MINI-SUPERCOMPUTER FOR MOLECULAR DESIGN, 
TECHNICAL FEATURES 

Дементьев В.А. Dementiev 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 

  
Занятие молекулярным дизайном в настоящее время 
постепенно превращается в род производственной 
деятельности, например QSAR. В будущем ещё 
несколько направлений молекулярного 
моделирования станут непосредственно 
использоваться в промышленном производстве 
веществ с заранее заданными физическими и 
химическими свойствами. Обрисована методика 
решения указанных задач, а также сформулированы 
технические требования к специализированной 
вычислительной технике. Рассматривается 
предполагаемая архитектура мини-суперкомпьютера 
и программного обеспечения некоторых задач 
молекулярного дизайна 

Molecular design is going to be an industrial occupation 
as QSAR now become. In a near future some branches of 
molecular design shell be used directly in industrial 
process of production of compounds with desires physical 
and chemical properties. Relevant methods of molecular 
modeling are described. Technical features of specialized 
computers for molecular design are outlined. Architecture 
of mini-supercomputer (personal supercomputer) and its 
software are proposed 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=21 
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ВЛИЯНИЕ РАСТВОРИТЕЛЯ НА 
КОНФОРМАЦИОННОЕ РАВНОВЕСИЕ 

ЦИКЛИЧЕСКИХ ЭФИРОВ БОРНЫХ КИСЛОТ 

SOLVENT EFFECT ON THE CONFORMATIONAL 
EQUILIBRIUM OF CYCLIC BORONIC ACID’S ESTERS 

Кузнецов В.В., Валиахметова О.Ю., Бочкор С.А. Kuznetsov V.V., Valiahmetova O.U. Bochkor S.A. 
Уфимский государственный нефтяной технический 

университет 
Ufa State Technical Oil University 

  
Результаты исследования маршрутов 
конформационной изомеризации молекул 2,4-
диалкил-1,3,2-диоксаборинанов в вакууме с помощью 
эмпирических и квантово-химических методов, а 
также данных ЯМР в малополярных растворителях 
свидетельствуют о присутствии на поверхности 
потенциальной энергии двух минимумов, отвечающих 
конформерам  софы с аксиальной (Са) и 
экваториальной (Се – основной минимум) 
ориентацией метильной группы при атоме С-4, а 
также переходного состояния, соответствующего 2,5-
твист-форме (2,5-Т). Для оценки влияния полярной 
среды на параметры конформационного равновесия 
методом АМ1 исследована также поверхность 
потенциальной энергии 2-изобутил-4-метил-1,3,2-
диоксаборинана в модельном водном растворе. 
Обнаружено, что в противоположность данным для 
вакуума основной минимум в этом случае 
принадлежит аксиальному конформеру Са 

According to the conformational analysis of six-membered 
cyclic boronic esters: 2,4-dialkyl-1,3,2-dioxaborinanes – in 
vacuum using empirical and quantum-chemical 
calculations and in non-polar solvents using NMR - the 
conformational isomerisation includes two minima -sofa 
conformers - with axial (Sa) and equatorial (Se – main 
minimum) - and transition 2,5-twist form. To estimate the 
effect of polar medium the potential energy surface of 2-
isobutyl-4-methyl-1,3,2-dioxaborinane in model water 
solution using semi-empirical AM1 calculations was also 
investigated. In this case sofa Sa belongs to the main 
minimum on potential energy surface 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=18 
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ФОТОЭЛЕКТРОННЫЕ СПЕКТРЫ И 

КОНФОРМАЦИОННОЕ РАВНОВЕСИЕ МОЛЕКУЛ 
4,4-ДИМЕТИЛ-1,3-ДИОКСАНА 

PHOTOELECTRON SPECTRA AND 
CONFORMATIONAL EQUILIBRIUM OF 4,4-DIMETHYL-
1,3-DIOXAN MOLECULES 

Кузнецов В.В., Цеплин Е.Е., Курамшина А.Е., 
Бочкор С.А., Хвостенко О.Г 

Kuznetsov V.V., Tseplin E.E., Kuramshina S.A., 
Bochkor S.A., Khvostenko O.G. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

  
Результаты исследования маршрутов 
конформационной изомеризации молекулы 4,4-
диметил-1,3-диоксана с помощью методов АМ1 и 6-
31G** в сравнении с данными фотоэлектронной 
спектроскопии свидетельствуют о присутствии на 
поверхности потенциальной энергии этого 
соединения трех форм, отвечающих главному и 
локальным минимумам (конформеры кресла, а также 
1,4- и 2,5-твист). Выявлены также расчетные формы, 
соответствующие переходным состояниям между 
отмеченными конформерами 

Conformational analysis of 4,4-dimethyl-1,3-dioxan has 
been made by semi-empirical AM1 and ab initio 6-31G** 
calculations. The process of conformational isomerisation 
includes chair and two twist-forms (the last correspond to 
the local minima) as well as four transition forms. 
Photoelectron spectra of this compound confirmed the 
presence of local minima on potential energy surface 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=17 
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КОНФОРМАЦИОННЫЙ АНАЛИЗ 2,5,5-
ЗАМЕЩЕННЫХ 1,3,2-ДИОКСАБОРИНАНОВ 

CONFORMATIONAL ANALYSIS OF 2,5,5-
SUBSTITUTED 1,3,2-DIOXABORINANES 

Кузнецов В.В., Бочкор С.А., Валиахметова О.Ю. Kuznetsov V.V., Bochkor S.A., Valiahmetova O.U. 
Уфимский государственный нефтяной технический 

университет 
Ufa State Technical Oil University 

  
Конформационный анализ 2,5,5-замещенных 1,3,2-
диоксаборинанов, проведенный с помо-щью 
полуэмпирических и неэмпирических квантово-
химических методов, показал, что молекулы 
циклических борных эфиров, содержащие два 
заместителя в кольце у атома С-5, характеризуется 
равновесием «софа-софа»; исследован маршрут 
конформационной изомеризации, значения 
расчетных барьеров интерконверсии хорошо 
согласуются с данными ЯМР эксперимента 

Conformational analysis of 2,5,5-substituted 1,3,2-
dioxaborinanes has been made by semi-empirical and ab 
initio calculations. The process of conformational 
isomerisation includes equilibrium between two sofa 
forms; the rout of conformational process was also 
established. Theoretical barriers of inter-conversion are in 
good agreement with NMR experiment 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=16 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=16 

  
 

ПРОГРАММА РАСЧЕТА ИОННЫХ 
КОЭФФИЦИЕНТОВ АКТИВНОСТИ И КОНСТАНТ 

ХИМИЧЕСКИХ РАВНОВЕСИЙ В ВОДНЫХ 
РАСТВОРАХ ЭЛЕКТРОЛИТОВ CTPES 2.0 

PROGRAM OF CALCULATION OF ION ACTIVITY 
RATIOS AND CONSTANTS OF CHEMICAL 
BALANCES IN AQUEAS SOLUTIONS OF 
ELECTROLYTES 

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

  
Создана программа для расчета ионных 
коэффициентов активности и констант химических 
равновесий в водных растворах NaClO4, NaCl и KCl с 
использованием теории Pitzer - Kim - Millero - 
Schreider. Программа создана в Borland Delphi 5.0 и 
работает в ОС Windows 95/98/NT/2000/ХР. 
Программа состоит из расчетного модуля и 
подключаемого файла - базы данных, содержащей 
параметры модели Pitzer-Kim-Millero-Schreider 29 
ионов для фона NaClO4, 30 ионов для NaCl и 68 
ионов для KCl 

Program for calculation of ion activity ratios and NaClO4, 
NaCl and KCl using Pitzer - Kim - Millero - Schreider 
theory has been created. The program has been created 
in Borland Delphi 5.0 and works Windows 
95/98/NT/2000/ХР OS. The program consists of 
calculation module and connectable file, data- base, 
which contains parameters of Pitzer-Kim-Millero-
Schreider model of 29 ions for NaClO4, 30 ions for NaCl 
and 68 ions for KCI 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=14 
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ПРОГРАММА РАСЧЕТА ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ 

СВОЙСТВ ВОДНЫХ РАСТВОРОВ ЭЛЕКТРОЛИТОВ 
СTPES 1.0 

THE PROGRAM OF CALCULATION OF 
THERMODYNAMIC PROPERTIES OF WATER 
SOLUTIONS OF ELECTROLITS 

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

  
Cоздана программа для расчета среднеионных 
коэффициентов активности, осмотических 
коэффициентов и активности воды в водных 
растворах электролитов с использованием теорий 
Pitzer - Mayorga и Lin - Tseng - Lee. Программа 
создана Delphi 5.0 и работает в ОС Windows 
95/98/NT/2000/ХР. Программа состоит из расчетного 
модуля и подключаемого файла - базы данных, 
содержащей параметры моделей Pitzer - Mayorga и 
Lin - Tseng - Lee для 282 1:1-, 2:1-, 1:2-, -2:2-, 3:1-, 1:3-
, 3:2- и 4:1 электролитов 

We have written a program for calculating the midion 
activity ratios, osmotic ratios and water activity in aqueous 
electrolytes solutions with the help of Pitzer – Mayorga 
and Lin - Tseng – Lee. The program has created by 
Delphi 5.0 and runs   in Windows 95/98/NT/2000/ХР OS.  
It consists of calculation module and connectable file i.e. 
database, containing parameters of Pitzer - Mayorga и 
Lin - Tseng – Lee for 282 1:1-, 2:1-, 1:2-, and -2:2-, 3:1-, 
1:3-, and 3:2- и 4:1 electrolytes 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=13 
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ДИСКРЕТНАЯ СВЕРТКА В 
ДЕПОЛЯРИЗАЦИОННЫХ ПРОЦЕССАХ 

DISCRETE CONVOLUTION IN DEPOLARIZATION 
PROCESSES 

Волохов В.В. Volohov V.V. 
Кубанский государственный технологический 

университет 
Kuban State University of Technology 

  
Для создания помехоустойчивых нейронных структур, 
которые можно будет использовать для 
совершенствования выполнения операций 
нейрокомпьютерными устройствами, разработан 
алгоритм дискретного преобразования, на основании 
которого создана компьютерная программа, 
реализованная на языке Pascal. При помощи 
разработанной программы рассчитан дискретный 
сигнал деполяризации по известным входному 
сигналу X(nT) и выходному сигналу Y(nT) 

In order to generate noise-resistant neuronal structures, 
which can be used for better performance of operations 
by neuronal computer devices an algorithm of discrete 
transformation has been developed. On the base of this 
algorithm it has been made a computer program, realized 
in Pascal language.With the developed program a 
discrete signal of depolarization has been calculated from 
the known input X(nT) and output Y(nT) signals 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=12 
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ИЗУЧЕНИЕ ТЕМПЕРАТУРНЫХ ЗАВИСИМОСТЕЙ 

ХАРАКТЕРИСТИК НЕНАСЫЩЕННЫХ ЛИПИДОВ В 
МОНОСЛОЯХ МЕТОДОМ МОЛЕКУЛЯРНОЙ 

ДИНАМИКИ 

INVESTIGATION OF TEMPERATURE DEPENDENCE 
OF NON-SATURATED LIPID CHARACTERISTICS IN 
MONOLAYERS BY MOLECULAR DYNAMIC METHOD 

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

Academy of Sciences 
  

Методом молекулярной динамики проведено 
изучение шести монослоёв диацилглицеролипидов 
(ДГ) различной степени ненасыщенности (от 1 до 6 
двойных связей cis в sn-2 углеводородных цепях) при 
разных температурах термостата. Расчёт проведён в 
условиях NpnAT ансамбля, параметры модели 
обеспечивали жидкокристаллическое состояние 
монослоёв. Исследована динамика головных частей 
молекул ДГ, вычислены коэффициенты их 
латеральной самодиффузии, построены профили 
параметра порядка и функции распределения 
ориентаций С-Н и С-С связей насыщенных и 
ненасыщенных цепей молекул ДГ, вычислены 
различные геометрические характеристики 
углеводородных цепей. Проведён анализ 
зависимостей полученных характеристик от степени 
ненасыщенности ДГ и от температуры. Результаты 
исследования позволяют сделать вывод о 
существовании уникальных характеристик 
полиненасыщенных липидов и прояснить механизмы 
их участия в процессах температурной адаптации 
биологических мембран 

Investigation of 6 monolayers of diacylglicrolipids of 
different degrees of saturation (from 1 to 6 double bonds 
cis in sn-2 carbon chains) at different temperatures of 
thermostat has been carried out using molecular 
dynamics method. The calculation has been carried out 
under the condition of NpnA ensemble; model parameters 
provided liquid crystalline condition of monolayers. 
Dynamics of head parts of DG molecules has been 
investigated, ratios of their lateral self-diffusion have been 
calculated, profiles of parameters of order and functions 
of distribution of orientations С-Н and C-C bonds of non-
saturated and saturated chains of DG molecules have 
been built, different geometric characteristics of carbon 
chains have been calculated. The analysis of dependence 
of obtained characteristics on saturation degree of DG 
has been carried out. The investigation results let us 
make the conclusion that there exist unique 
characteristics of poly-non-saturated lipids and let us 
clear out the mechanisms of their participation in 
temperature adaptation of biological membranes 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=35 
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МОЛЕКУЛЯРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ И 
КОНСТРУИРОВАНИЕ БИО- И НАНОСТРУКТУР 

BIO- AND NANOSTRUCTURES MOLECULAR DESIGIN 

Шайтан К.В. Shaytan K.V. 
МГУ им. М.В. Ломоносова M.V. Lomonosov Moscow State University 

  
Рассматривается технология компьютерного 
молекулярного моделирования био- и наноструктур. 
В качестве объектов используются пептиды, белки, 
биомембраны, нанотрубки, комплексы биомембран, 
нанотрубок и пептидов. Моделируется работа 
молекулярной машины - «наношприца», 
предназначенного для инъекции через мембрану 
пептидных и др. молекулярных структур. Система 
аналогична искусственному вирусу.  
Моделируется работа молекулярного переключателя 
на основе катенана.  
 В качестве основного инструмента используется 
метод молекулярной динамики, для реализации 
которого создано оригинальное программное 
обеспечение.  
 Обсуждается также использование технологии 
динамического молекулярного дизайна в 
преподавании естественно-научных дисциплин в 
вузах и старших классах средней школы.  
 Разрабатываемые компьютерные технологии 
динамического молекулярного дизайна могут быть 
использованы при разработке новых материалов, 
лекарств, наноструктур с заданными свойствами, для 
прогнозирования поведения веществ в 
экстремальных условиях.  
Результаты и возможности технологии 
иллюстрируются компьютерными фильмами, 
отражающими динамику систем в реальных силовых 
полях.  
Работы выполнены при поддержке Минобрнауки РФ, 
Правительства Москвы, РФФИ и ОАО МКНТ 

The molecular technology and the molecular engineering 
stimulate interest to computer-aided molecular design. 
The molecular objects are framed from blocks but the 
result of their interactions is not so clear and molecular 
engineering should be based on some specific 
techniques. MD simulations is very useful instrument and 
it is valuable for studying properties of molecular structure 
fragments and molecular devices design. Two main MD 
approaches are discussed:  
1. Equilibrium MD simulations or MD under interatomic 
interactions only. 
2. Steered MD (SMD) or MD under interatomic 
interactions and special external forces applied to given 
atoms.  
MD methods are developing intensively and one being 
applied in different branches of science such as biology, 
bioengineering, material science, physics of polymers, 
fluids, glasses, mineralogy, nanotechnology etc. 
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МЕТАСТАБИЛЬНОЕ СОСТОЯНИЕ 

ШЕСТИЯДЕРНЫХ КЛАСТЕРОВ РЕНИЯ 
METASTABLE STATE OF HEXANUCLEAR RHENIUM 
CLUSTERS 

Козлова С.Г., Габуда С.П., Брылев К.А., Миронов 
Ю.В., Федоров В.Е. 

Kozlova S.G., Gabuda S.P., Brylev K.A., Mironov U.V., 
Fedorov V.E. 

Институт неорганической химии СО РАН Nikolaev Institute of inorganic chemistry Siberian branch 
of Russian Academy of Sciences 

  
Изучены электронные спектры поглощения видимого 
и ультрафиолетового диапазонов для растворов 
М4[Re6Q8(CN)6] и М3[Re6Q8(CN)6]в 
диметилформамиде, где M = [Bu4N]+ для Q = S; Se, и 
М = [Ph4P]+ для Q = Te. Теоретический анализ 
полученных электронных спектров в модельных 
анионах [Re6Q8(CN)6]4- и [Re6Q8(CN)63- проведен в 
рамках теории функционала плотности. Показано, что 
одноэлектронное окисление комплексов 
[Re6Q8(CN)6]4- -[e]- -> [Re6Q8(CN)6]3- приводит к 
появлению полос поглощения в длинноволновой 
области, которые объясняются существованием 
метастабильного состояния кластерных комплексов 
рения 
 

Electronic absorption spectra are studied in VIS and UV 
ranges for dimethylformamide solutions of cluster 
compounds М4[Re6Q8(CN)6] and М3[Re6Q8(CN)6], where 
[Bu4N]+ for Q = S; Se, and М = [М = [Ph4P]+ for Q = Te. 
Density functional theory is used for the calculation of 
electronic absorption spectra of the model anions 
Re6Q8(CN)6]4-and Re6Q8(CN)63- . It is shown that one-
electron oxidation of complexes [Re6Q8(CN)6]4- -[e]- -> 
[Re6Q8(CN)6]3- is accompanied by change of electronic 
structure which are attributable to metastable state of 
renium chalcocyanide clusters 
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ДНК.CВЯЗАННЫЕ ЛИПИДЫ: МОДЕЛИРОВАНИЕ 
ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ ДНК СО СТЕАРИНОВОЙ И 
НЕНАСЫЩЕННЫМИ ЖИРНЫМИ КИСЛОТАМИ 

DNA-BOUND LIPIDS: COMPUTER MODELING OF 
DNA INTERACTION WITH STEARIC ACID AND 
UNSATURATED FATTY ACIDS 

Дьячков Е.П., Жданов Р.И., Стручков В.А., 
Стражевская Н.Б., Дьячков П.Н. 

Dyachkov E.P., Zhdanov R.I., Struchkov V.A., 
Strazhevskaya N.B.,  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 

  
Впервые с помощью компьютерных экспериментов 
показано, что жирные кислоты сильно связываются с 
ДНК, что согласуется с присутствием свободных 
жирных кислот в составе препаратов ДНК-связанных 
липидов, выделенных из различных клеток. 
Связывание всех жирных кислот с малой бороздкой 
ДНК сильнее, чем с большой. Это коррелирует с 
наличием двух пулов свободных жирных кислот, 
извлекаемых из препаратов ДНК биохимическими 
методами. Поскольку ДНК-полимераза связана также 
и с малой бороздкой ДНК, жирные кислоты могут 
играть важную роль в механизме регуляции 
репликации ДНК и передаче сигнала. Энергия 
взаимодействия жирных кислот с ДНК зависит как от 
числа двойных связей и изомерии жирной кислоты, 
так и от нуклеотидного состава ДНК. Зависимость 
энергии связи комплекса ДНК-жирная кислота от 
нуклеотидного состава указывает на возможность 
сайт-специфического связывания липидов с ДНК. При 
переходе от насыщенной жирной кислоты к 
ненасыщенным, содержащим одн! у, две и три 
двойных транс-связи наблюдается постепенное 
уменьшение энергий связи ДНК с жирной кислотой. 
Наличие одной и трех двойных цис-связей приводит к 
ослаблению прочности комплексов ДНК-жирная 
кислота по сравнению с насыщенной кислотой. 
Наиболее сильное связывание между ДНК и жирной 
кислотой обнаружено для ненасыщенной кислоты с 
двумя двойными связями . линолевой кислоты. Этот 
эффект можно объяснить тем, что изогнутая 
геометрия этой кислоты (форма бумеранга) 
повторяет изгиб спирали ДНК. Характер изменения 
энергии комплексов ДНК со стеариновой, линолевой, 
олеиновой и линоленовой кислотами коррелирует с 
экспериментальными данными по температуре 
плавления соответствующих комплексов: чем 
прочнее комплекс ДНК-жирная кислота, тем ниже 
температура плавления ДНК 

It was shown for the first time by computer experiments 
that fatty acids are strongly bound to DNA. This is 
consistent with the presence of free fatty acids in the 
specimens of DNA-bound lipids isolated from various 
cells. Binding of all fatty acids to the DNA minor groove is 
stronger than to the major groove, which is correlated with 
the presence of two pools of free fatty acids isolated from 
DNA specimens by biochemical methods. Since DNA 
polymerase is also bound to the DNA minor groove, fatty 
acids can play an important role in the regulation 
mechanism of DNA replication and signal transmission. 
The energy of interaction of fatty acids with DNA depends 
on both the number of double bonds and the geometric 
configuration of the fatty acid and the nucleotide 
composition of DNA. Dependence on the bond energy in 
the DNA.fatty acid complex on the nucleotide composition 
attests to the possibility of site specific binding of lipids to 
DNA. On passing from a saturated fatty acid to 
unsaturated acids containing one, two, or three double 
trans bonds, the bond energy of DNA with the fatty acid 
gradually decreases. The presence of one or three double 
cis bonds results in weakening of the strength of the 
DNA.fatty acid complexes compared to those with the 
saturated acid. The strongest binding between DNA and 
fatty acid was found for the unsaturated acid with two 
double cis-bonds (linoleic). This can be explained by the 
fact that the bent (boomerang) shape of the molecule of 
this acid follows the curve of the DNA helix. The pattern of 
variation of the energy of DNA complexes with stearic, 
linoleic, oleic, and linolenic acids correlates with 
experimental data on the melting points of these 
complexes: the more stable the DNA.fatty acid complex, 
the lower the melting point of DNA 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=109 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=109 

  
 

КВАНТОВО-ХИМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 
СТРУКТУРЫ КОМПЛЕКСОВ ДИПИРИДИЛОВЫХ 
ЛИГАНДОВ С ИОНАМИ AG+ В ПРИСУТСТВИИ А-

ЦИКЛОДЕКСТРИНА 

QUANTUM-CHEMICAL SIMULATION OF DIPYRIDYL 
COMPLEXES WITH AG+ IN THE SOLUTION OF A-
CYCLODEXTRIN 

Кремлёва А.В., Авакян В.Г., Разумов В.Ф., Бричкин 
С. 

Kremleva A.V., Avakyan V.G, Razumov V.F, Brichkin 
S. 

Московский Физико-Технический Институт Moscow Institute of Physics and Technology 
  

Проведены квантово-химические расчеты сложных 
комплексов дипиридиловых лигандов с a-
циклодекстрином методами PM3 и DFT с целью 
моделирования механизма образования из них 
молекулярных ожерелий при участии ионов Ag+. 
Расчеты проводились c учетом и без учета молекул 
воды. Используя рассчитанные регулярные 
структурные единицы, была построена 
предполагаемая структура МО 

To simulate the structure of molecular necklaces from 
dipyridyl ligands (DPL) and a-cyclodextrin (CD) with ions 
of Ag+ the complicated complexes of DPL and a-CD were 
calculated by quantum-chemical methods (PM3 and 
DFT). Water molecules were taken into account. The 
tentative structure of the molecular necklace was 
designed from the calculated regular building blocks 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=104 
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КВАНТОВОХИМИЧЕСКИЕ МОДЕЛИ ДЛЯ 

ПРОГНОЗА  ПОЛОЖЕНИЯ ГИДРОКСИЛИРОВАНИЯ 
АРОМАТИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИЙ ПОД 

ДЕЙСТВИЕМ ЦИТОХРОМА P450 

QUANTUM CHEMICAL MODELS FOR THE 
PREDICTION OF  THE SITE OF  CYTOCHROME P450 
MEDIATED  AROMATIC SUBSTANCES 
HYDROXYLATION 

Харчевникова Н.В., Дмитриев А. В., Бородина Ю. 
В., Дьячков П. Н 

Kharchevnikova N.V., Dmitriev A.V, Borodina U.V., 
Dyachkov P.N. 

НИИ экологии человека и гигиены окружающей среды 
им.А.Н.Сысина РАМН 

A.N.Sysin Scientific Institute of Human Ecology and 
Environmental Hygiene RAMS 

  
Подходы, основанные на оксеноидной и 
альтернативной метокси-радикальной  моделях 
действия монооксигеназ и полуэмпирических 
квантовохимических расчетах,  применены для 
прогноза положения гидроксилирования 
ароматических соединений - субстратов цитохрома 
Р450. Результаты сопоставлены с 
экспериментальными данными по метаболизму у 
человека и млекопитающих 

Approaches based on the oxenoid  and an alternative 
methoxy-radical models of monooxygenase action, and 
semiempirical quantum  chemical calculations were 
applied to the prediction of aromatic hydroxylation sites of 
cytochrome P-450 substrates. The results were compared 
with experimental data on the metabolism in mammals 
and human from Metabolite database 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=80 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=80 

  
 

ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ И ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ 
ПАРАМЕТРЫ МОЛЕКУЛЯРНОГО КОМПЛЕКСА 

С6Н6 · N=С-(CH2)2-O-CН2-C4H3O 

GEOMETRY AND ENERGY PARAMETERS OF 
MOLECULAR COMPLEX  
С6Н6 · N=С-(CH2)2-O-CН2-C4H3O 
 

Шамсутдинова М.В., Просочкина Т.Р., Кантор Е.А. Schamsutdinova M.V., Prosochkina T.R., Kantor E.A. 
Уфимский государственный нефтяной технический 

университет 
Ufa State Technical Oil University 

  
В исследовательской работе проведены 
полуэмпирические и неэмпирические квантово-
химические расчеты молекулярных комплексов: 
бензол · метиловый эфир тетрагидрофуран-2-
карбоновой кислоты (С6Н6 · СН3OCO-C4H7O); бензол · 
тетрагидрофуран-2-ил-метанол (С6Н6 · СН2OH-
C4H7O); С6Н6 · N=С-(CH2)2-O-CН2-C4H7O; С6Н6 · N=С-
(CH2)2-O-CН2-C4H3O с полной оптимизацией 
геометрии без фиксирования какого-либо параметра. 
Рассмотрены все возможные положения молекул 
растворителей относительно бензола. В результате 
расчета определена геометрия молекулярных 
комплексов, их энергии стабилизации, 
характеризующие устойчивость комплексов 
 

In this research work semi empirical and non-empirical 
quantum mechanical calculations of molecular 
complexes: benzol-methyl ether tetrahydrofuran-2- 
carbon acid С6Н6 · СН3OCO-C4H7O; benzol-
tetrahydrofuran-2-il-methanol С6Н6 · СН2OH-C4H3O with 
full optimization of geometry without any parameter fixing 
have been carried out. All possible positions of solution 
molecules with respect to benzol have been considered. 
Geometry of molecular complex stability has been 
determined 
 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=74 
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ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ И ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ 

ПАРАМЕТРЫ МОЛЕКУЛЯРНОГО КОМПЛЕКСА  
С6Н6 · N=С-(CH2)2-O-CН2-C4H7O 

 

GEOMETRY AND ENERGY PARAMETERS OF 
MOLECULAR COMPLEX  
С6Н6 · N=С-(CH2)2-O-CН2-C4H7O 
 

Шамсутдинова М.В., Просочкина Т.Р., Кантор Е.А. Schamsutdinova M.V., Prosochkina T.R., Kantor E.A. 
Уфимский государственный нефтяной технический 

университет 
Ufa State Technical Oil University 

  
В исследовательской работе проведены 
полуэмпирические и неэмпирические квантово-
химические расчеты молекулярных комплексов: 
бензол · метиловый эфир тетрагидрофуран-2-
карбоновой кислоты (С6Н6 · СН3OCO-C4H7O); бензол · 
тетрагидрофуран-2-ил-метанол (С6Н6 · СН2OH-
C4H7O); С6Н6 · N=С-(CH2)2-O-CН2-C4H7O; С6Н6 · N=С-
(CH2)2-O-CН2-C4H3O с полной оптимизацией 
геометрии без фиксирования какого-либо параметра. 
Рассмотрены все возможные положения молекул 
растворителей относительно бензола. В результате 
расчета определена геометрия молекулярных 
комплексов, их энергии стабилизации, 
характеризующие устойчивость комплексов 
 

In this research work semi empirical and non-
empirical quantum mechanical calculations of 
molecular complexes benzol-methyl ether 
tetrahydrofuran-2- carbon acid С6Н6 · СН3OCO-
C4H7O); benzol-tetrahydrofuran-2-il-methanol С6Н6 · 
СН2OH-C4H7O); С6Н6 · N=С-(CH2)2-O-CН2-C4H7O; 
С6Н6 · N=С-(CH2)2-O-CН2-C4H3O with full 
optimization of geometry without any parameter 
fixing have been carried out. All possible positions 
of solution molecules with respect to benzol have 
been considered. Geometry of molecular complex 
stability has been determined 
 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=73 
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КВАНТОВО – ХИМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 
СТРУКТУРЫ И ЭЛЕКТРОННЫХ СПЕКТРОВ 
РЕТИНАЛЯ В ФОТОРЕЦЕПТОРНОМ БЕЛКЕ 

РОДОПСИНЕ 

QUANTUM – CHEMICAL SIMULATION OF THE 
STRUCTURE AND ELECTRONIC SPECTRUMS OF 
RETINAL IN PHOTORECEPTOR PROTEIN RODOPSIN 

Бравая К.Б., Боченкова А.В., Немухин А.В. Bravaya K.B., Bochenkova A.V., Nemuhin A.V. 
МГУ им. М.В. Ломоносова M.V. Lomonosov Moscow State University 

  
В работе исследованы факторы, влияющие на 
положение полосы максимума поглощения молекулы 
ретиналя - хромофорной группы зрительных 
пигментов, при переходе от раствора к белковому 
окружению. Полная оптимизация геометрических 
параметров молекулы ретиналя в фоторецепторном 
белке родопсине (~5,5 тысяч атомов) проводилась в 
рамках метода КМ/ММ. Установлено, что 
определяющим фактором влияния белкового 
окружения  является изменение конформации 
хромофорной группы, приводящее к кардинальному 
изменению характера S0-S1 перехода 

Factors, which influence the location of molecule 
maximum absorption band of retinal- chromo form group 
of optical pigments in transition from solution to protein 
surroundings, have been investigated in this work. The 
full optimization of geometric parameters of retinal 
molecule in photoreceptor protein-rodopsin (~5/5 
thousand atoms) has been carried out within KM/MM 
method. It has been found out that the determining factor 
of protein surroundings influence is chromofor group 
confirmation change, which leads to radical change of S0-
S1 transition 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=68 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ СПЕКТРОВ ДИСПЕРСНОЙ 

ФЛУОРЕСЦЕНЦИИ АНТРАЦЕНА 
ПАРАМЕТРИЧЕСКИМ МЕТОДОМ 

SIMULATION OF SPECTRUMS OF DISPERSION 
FLUORESCENCE OF ANTRATZEN BY PARAMETRIC 
METHOD 

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 

  
Исследована возможность расчета структуры 
дисперсных спектров флуоресценции 
параметрическим методом теории вибронных 
спектров сложных молекул и анализа колебательной 
структуры на его основе. Теоретические спектры 
антрацена количественно согласуются с 
экспериментальными, что свидетельствует об 
эффективности метода при моделировании таких 
спектров. Параметризация молекулярных моделей, 
полученная при расчете вибронных спектров, в 
полной мере применима и для расчета спектров 
дисперсной флуоресценции. Проведена полная 
интерпретация спектров 

The possibility of calculating the structure of dispersion of 
fluorescence spectrums by parametric method of the 
theory of vibronic spectrums of complicated molecules 
and oscillating structure analysis on its basis has been 
investigated. Theoretical antratzen spectrums 
quantitatively match experimental ones that show the 
method efficiency in simulation of such spectrums. 
Parameterization of molecular models, obtained in 
vibronic spectrum calculations, can be applied in 
calculating the spectrums of dispersion fluorescence. The 
full interpretation of spectrums has been carried out 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=58 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=58 

  
 

ПРОГНОСТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ ДЛЯ ОТБОРА 
СУБСТРАТОВ ИЗОФОРМЫ ЦИТОХРОМА P450 3A4 

A PREDICTING APPROACH FOR CYTOCHROME P450 
3A4 ISOFORM SUBSTRATES SELECTION 

Погребной А.А., Гришина М.А., Потемкин В.А., 
Зракова Т.Ю. 

Pogrebnoi A.A., Grishina M.A, Potemkin V.A., Zrakova 
T.U. 

Челябинская государственная медицинская академия Chelyabinsk State Medical Academy 
  

Разработана 3D-QSAR модель, характеризующая 
взаимодействие субстратов изоформы цитохрома 
P450 3A4 с активным сайтом изоформы и 
позволяющая прогнозировать величины констант 
Михаэлиса. Проведён анализ молекулярных 
параметров, определяющих возможность 
метаболизма веществ с участием данной изоформы. 
Использование расчётных величины констант 
Михаэлиса в сочетании с величинами некоторых 
молекулярных параметров позволяет проводить 
отбор веществ, для которых возможен процесс 
метаболизма с участием изоформы цитохрома P450 
3A4 

3D-QSAR model describing interaction P450 3A4 
substrates with an isoform active site is developed. An 
approach which allows to predict values of Michaelis 
constants has been proposed. The analysis of molecular 
parameters determining a metabolism opportunity of 
compounds with this isoform participation is carried out. It 
has been shown a possibility of selection of compounds 
able to be cytochrome P450 3A4 isoform substrates using 
predicted values of Michaelis constants in a combination 
with some molecular parameters 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=47 
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ЛИПИДНЫЕ МЕМБРАННЫЕ СИСТЕМЫ С 
ВКЛЮЧЕНИЯМИ: КОМПЬЮТЕРНОЕ 

МОДЕЛИРОВАНИЕ 

LIPID MEMBRANE SYSTEMS WITH INCLUSIONS: 
COMPUTER SIMULATIONS 

Рабинович А.Л., Балабаев Н.К. Rabinovich A.L., Balabaev N.K. 
Институт биологии Карельского научного центра РАН Russian academy of sciences karelian research centre 

  
Рассмотрены основные принципы, этапы и 
вычислительные технологии создания и 
компьютерного моделирования методом 
молекулярной динамики нескольких мембранных 
систем с включениями. Липидные компоненты: 
молекулы фосфатидилхолинов с насыщенной и 
ненасыщенной углеводородными цепями (с 1, 2, 3, 4 
или 6 двойными связями цис-). Включения в бислои: 
цилиндрическая полость, молекулы холестерина, 
грамицидин А. Установлены связи между 
микроструктурой молекулярных систем и их 
свойствами 

Main principles, stages and computer techniques of 
creation and molecular dynamics computer simulations of 
several membrane systems with inclusions are 
considered. The lipid components were 
phosphatidylcholine molecules with saturated and 
unsaturated hydrocarbon chains (with 1, 2, 3, 4 or 6 cis 
double bonds). The inclusions were a cylindrical hole, 
cholesterol, gramicidin A. Interrelations between the 
microstructure of the molecular systems and their 
properties were elucidated 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=45 
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УСОВЕРШЕНСТВОВАНЫЙ АЛГОРИТМ ДЛЯ 

РАСПРЕДЕЛЁННЫХ ВЫЧИСЛЕНИЙ ПРИ 
МОДЕЛИРОВАНИИ ФОЛДИНГА БЕЛКОВЫХ 

МОЛЕКУЛ 

IMPROVED ALGORITHM FOR DISTRIBUTED 
MOLECULAR DYNAMICS MODELING OF PROTEIN 
FOLDING 

Московский А.А., Вановский В.В. Грановский А.А. 
Немухин А.В 

Moskovskiy A.A., Vanovsky V.V., Granovsky A.A., 
Nemuhin A.V. 

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

В докладе рассматриваются вопросы создания 
эффективной параллельной программы для 
моделирования фолдинга белков, ориентированной 
на распределённые вычислительные системы. 
Особенностью подхода является двухуровневое 
распараллеливание вычислений – как на уровне 
независимых молекулярно-динамических траекторий, 
так и на уровне вычисления вкладов в энергию и 
силы в каждой точке траектории 

The paper is dedicated to problems of distributed 
computing and modeling of protein folding. Approach 
followed includes parallelization on the level of 
independent molecular dynamics trajectories and level of 
contributions to the energy and forces 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=40 
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МЕХАНИЗМ РЕАКЦИИ ГИДРОЛИЗА 
ГУАНОЗИНТРИФОСФАТА БЕЛКОВЫМ 

КОМПЛЕКСОМ RAS-GAP ПО РЕЗУЛЬТАТАМ 
МОДЕЛИРОВАНИЯ КОМБИНИРОВАННЫМ 

МЕТОДОМ КВАНТОВОЙ И МОЛЕКУЛЯРНОЙ 
МЕХАНИКИ 

THE MECHANISM OF HYDROLYSIS REACTION OF 
GUANOSINE TRIPHOSPHATE BY THE RAS-GAP 
PROTEIN COMPLEX BY THE RESULTS OF 
MODELING BY THE COMBINED QUANTUM 
MECHANICS AND MOLECULAR MECHANICS 

Немухин А.В., Григоренко Б.Л. Nemuhin A.V., Grigorenko B.L. 
МГУ им. М.В. Ломоносова M.V. Lomonosov Moscow State University 

  
С использованием оригинальной версии 
комбинированного метода квантовой и молекулярной 
механики (КМ/ММ) исследован механизм реакции 
гидролиза гуанозинтрифосфата (GTP), 
катализируемой белковым комплексом RAS-GAP. 
Показано, что при механизме с прямым участием 
Gln61 в переносе протонов и переходе Gln61 в 
таутомерную форму рассчитанные активационные 
барьеры не превышают 10 ккал/моль. Результаты 
моделирования позволяют выяснить роль ключевых 
остатков Gln61 и Arg789, а также роль мутаций p21ras 
в функционировании комплекса RAS-GAP 

By using an original version of the combined quantum 
mechanics – molecular mechanics (QM/MM) method we 
have studied the mechanism of the hydrolysis reaction of 
guanosine triphosphate (GTP) by the protein complex 
RAS-GAP. It has been shown that under mechanism, 
assuming direct involvement of Gln61 in proton transfers 
and migration of Gln61 to the tautomeric form, the 
computed activation barriers do not exceed 10 kcal/mol. 
Simulation results allow us to clarify the role of the key 
residues Gln61 and Arg789, as well as the role of 
mutations of p21ras in functioning of the RAS-GAP 
complex 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=20 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=20 

  
 

ПЕРЕХОДНОЕ СОСТОЯНИЕ РЕАКЦИИ 
ТЕРМОЛИЗА ОРГАНИЧЕСКИХ 

ОКСИГИДРОТРИОКСИДОВ 

THE TRANSITION STATE OF THE REACTION OF 
OXYHYDROTRIOXIDES THERMOLYSIS 

Дмитрук А.Ф., Заречная О.М., Опейда И.А. Dmitruk A.F., Zarechnaya O.M., Opeyda I.A. 
Институт физико-органической химии и углехимии 

НАН Украины 
L.m.litvinenko Institute of physical-organic & coal 
chemistry, National Аcademy of Sciences of Ukraine 

  
Проведен ab ibitio расчет поверхности потенциальной 
энергии реакции термолиза гидротриоксидов: 
C2H5CH(OH)O3H, (CH3)2C(OH)O3H, 
C2H5C(CH3)(OH)O3H, CH3CH(OH)CH(OH)O3H, 
CH3CH(OH)C(CH3)(OH)O3H. Установлена структура 
переходного состояния реакции, исследовано 
влияние учета электронной корреляции и эффекта 
растворителя на величину рассчитываемого 
энергетического барьера 
 

The ab initio calculation of the potential energy surface of 
the thermolysis of hydrotrioxides: C2H5CH(OH)O3H, 
(CH3)2C(OH)O3H, C2H5C(CH3)(OH)O3H, 
CH3CH(OH)CH(OH)O3H, 
CH3CH(OH)C(CH3)(OH)O3H.The structure of the 
transition state of reaction has been established. The 
influence of the electronic correlation and solvent effect 
on the calculated energy barrier value has been 
investigated 
 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=10 
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КВАНТОВОХИМИЧЕСИЕ ИССЛЕДОВАНИЯ 

УСТОЙЧИВЫХ КОНФОРМАЦИЙ В 
СУЛЬФИДЕ,СУЛЬФОНЕ И ИЗОМЕРНЫХ 

СУЛЬФОКСИДАХ 1-(ТИЕТАНИЛ-3)-2-
ХЛОРБЕНЗИМИДАЗОЛА 

QUANTUM-CHEMICAL INVESTIGATION OF STABLE 
CONFORMATIONS IN SULFIDE, SULFONE AND 
ISOMERIC SULFOXIDES 1-(TIETANIL-3)-2-
CHLORBENZIMIDAZOL 

Тюмкина Т.В., Катаев В.А., Халилов Л.М.,  
Халиуллин Ф.А. 

Tumkina T.V., Kataev V.A., Khalilov L.M., Khaliullin  
F.A. 

Институт нефтехимии и катализа Institute of Petrochemistry and Catalysis 
  

Понимание конформационных переходов для N,S-
содержащих гетероциклов является необходимым 
условием комплексных исследований, поскольку они 
представляют большой фармакологический интерес. 
В этой связи нами проведены квантовохимические 
расчёты некоторых новых производных 
бензимидазола: 1-тиетанил-3)-2-хлорбензимидазола 
1, его окисленных форм транс-, цис- 1-(1-
оксотиетанил-3)- 2а, 2б и 1-(1,1-диоксотиетанил-3)-2-
хлорбензимидазола 3. Вычисления проведены на 
основе полуэмпирических (АМ1) и эмпирических 
расчётов (3-21G) в рамках пакета HyperChem 6.0 
(2000). Проведённые вычислительные эксперименты 
показали, что в данной системе конформационные 
переходы связаны с вращением тиетанового и 
хлоримидазольного фрагментов друг относительно 
друга. Определены геометрические параметры их 
оптимизированных структур. Найдены энергии 
переходных состояний между конформерами и 
вычислены барьеры вращения. Установлено, что из 
двух изомерных сульфоксидов более 
предпочтительным является цис-стереоформа 2б, 
так как расчётная энергия последнего для самого 
устойчивого конформера ниже по сравнению с 
таковым для изомера 2а. Этот результат 
подтверждается экспериментальными данными. Так, 
в спектрах ЯМР 1H и 13С мольное соотношение цис- 
и транс-изомеров составляет 2:1 

Understanding conformation transitions for NiS-containing 
hetero cycles is the necessary condition for complex 
investigation, as they are of great pharmaceutical interest. 
In these circumstances we have performed quantum-
chemical calculations of some new benzimidazol 
derivatives: 1-tietanil-3)-2-chlorbenzimidazol 1, its oxides 
trans-, cys-1- (1-oxotietanil-3)-2-chlorbenzimidazol 
3.Ccalculations have been performed on the basis of 
semi empirical (AM 1) and empirical (3-21 G) calculations 
within the packet eHyperChm 6.0 (2000). Carried out 
calculation experiments have showed that in this system 
conformation transitions are connected with rotation of 
tietan and chlormidazol fragments with respect to each 
other. Geometrical parameters of their optimized 
structures have been determined. Energies of transition 
states between conformers have been found and rotation 
barriers have been calculated. It has been found out that 
the most suitable isomeric sulfoxides are cysstereoform 
2b, as its calculation energy for the most stable conformer 
is lower in comparison to that of isomer 2a.This result has 
been proved by experimental data. So, in YMR 1H and 
13C spectrums mole interrelation of cys-and trans-izomer 
is 2: 1 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=55 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=55 

  
 

ПОИСК ПЕРСПЕКТИВНЫХ ГАМК-ЕРГИЧЕСКИХ 
ВЕЩЕСТВ СРЕДИ СЕСКВИТЕРПЕНОВЫХ 

ЛАКТОНОВ ПОЛЫНИ ХОЛОДНОЙ 

THE SEARCH OF PERSPECTIVE GAMKERGIC 
SUBSTANCES AMONG SESKVITERPENIC LACTONS 
OF COLD SOUTHERNWOOD 

Погребняк А.В., Коновалов Д.А., Глушко А.А., 
Погребняк Л.В., Коновалов Ю.Б. 

Pogrebnyak A.V., Konovalov D.A.,Glushko A.A., 
Pogrebnyak L.V .,Konovalov U.B. 

Пятигорская государственная фармацевтическая 
академия 

Pyatigorsk State Pharmaceutical Academy 

  
Приводятся результаты исследований по изучению 
зависимости ГАМК-ергической активности 
сесквитерпеновых лактонов от особенностей 
электронной  структуры их молекул, данные 
компьютерного прогноза и его экспериментальное 
подтвержде-ние 

The results of research of dependence of GABergic 
activity of seskviterpenic lactons on peculiarities of 
electronic structure of their molecules; results of computer 
forecasts and its experimental proof are being carried out 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=111 
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РАСЧЕТ СИЛОВЫХ ПОЛЕЙ МОЛЕКУЛ 

КОМПЛЕКСНЫХ СОЕДИНЕНИЙ ЛАНТАНОИДОВ С 
3-АМИНО-1,2,4-ТРИАЗОЛОМ 

CALCULATION OF FORCE FIELDS OF LANTHANIDE 
COMPLEXES MOLECULES WITH 3-AMINO-1,2,4-
TRIAZOLE 

Буков Н.Н., Колоколов Ф.А., Пащевская Н.В. Bukov N.N., Kolokolov F.A., Pastchevskaya N.V. 
Кубанский государственный университет Kuban State University 

  
По разработанной нами программе расчета 
колебательных спектров были определены наборы 
силовых констант молекул комплексных соединений 
ионов лантаноидов с 3-амино-1,2,4-триазолом. 
Анализ полученных констант показал возможность 
применения при расчете метода пофрагментного 
анализа сложной молекулы комплексного соединения 
с тяжелым атомом-комплексообразователем в 
центре 

Sets of force fields of lanthanide complexes molecules 
with 3-amino-1, 2,4-triazole have been determined 
according to our program of calculation of oscillating 
spectrums. Analysis of the resultant constants has 
showed the possibility of application of step-by-step 
analysis of complicated molecule of complex compound 
with heavy atom-complex organizer in the centre during 
calculation 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=65 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=65 

  
 

АНАЛИЗ ЗОНЫ КОНТАКТА РИБОСОМАЛЬНОГО 
БЕЛКА S7 ЭУБАКТЕРИЙ И 16S РРНК 

EUBACTERIAL RIBOSOMAL PROTEIN S7 16S RRNA 
BINDING SITE ANALYSIS 

Головин А.В., Поляков Н.М., Рассохин Т.И., 
Спиридонова В.А., Копылов А.М. 

Golovin A.V., Polyakov N. M., Rassohin T.I., 
Spiridonova V.A., Kopylov A.M. 

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

На основе гомологичного моделирования 
предложена структура комплекса белка S7 E. coli с 
фрагментом 16S рРНК. При оценке полученной 
модели комплекса были обнаружены сверхблизкие 
расположения атомов (< 2,4, вплоть до 0,2). Для 
решения возникшей проблемы был использован 
метод так называемого отжига структуры. Для 
реализации этого подхода был использован пакет 
программ Gromacs. В ходе анализа контактов 
полученных структур было установлено, что TthS7 
образует около 40, контактов из них большинство (30) 
способно образовывать водородные связи. В то 
время как EcoS7, образует 28 контактов и 21 из них 
способны образовывать водородные связи. Белок 
TthS7 в составе малой субчастицы не образует 
контактов b-листа с 16S рРНК, в то время как 
существуют биохимические данные о том, что Lys75 
принадлежащий b-листу, способен сшиваться с рРНК. 
Это позволяет полагать, что предложенная нами 
модель, содержащая контакты b-листа белка EcoS7 с 
16S рРНК функциональна 

Complex structure of protein S7 E. Coli with 16S rРНК 
fragment has been suggested on the basis of homological 
simulation. During the estimation of obtained model 
complex very close location of atoms ((< 2,4, up to. 0,2 ) 
has been found. For solving the appearing problem we 
have used the method of so-called structure burning. For 
the approach realization a set of programs Gromacs has 
been used. During the analysis of obtained structure 
contacts we have found out that TthS7 forms about 40 
contacts, the majority of which can form hydrogen bonds. 
And Eco S7 forms about 28 contacts, 21 from which can 
form hydrogen bonds.  Protein TthS7 in small sub 
particles does not form contacts of b-list with 16S rРНК, 
while there is biochemical information that Lys75, which 
belongs to b-list, can unite with rРНК. This lets us 
suggest, that our model which contains b-list contacts of 
protein EcoS7 with 16S rPHK is functional 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=64 
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ПЕРЕНОСИМОСТЬ МАСШТАБИРУЮЩИХ 

МНОЖИТЕЛЕЙ ДЛЯ КОРРЕКЦИИ КВАНТОВО-
МЕХАНИЧЕСКИХ СИЛОВЫХ ПОЛЕЙ МОЛЕКУЛ С 

ГЕТЕРОАТОМАМИ ИЗ ГРУППЫ IVA 

TRANSFERABILITY OF SCALE FACTORS FOR 
CORRECTION OF THE QUANTUM MECHANICAL 
FORCE FIELDS OF MOLECULES CONTAINING THE 
IVA COLUMN HETEROATOMS 

Панченко Ю.Н., Де Марэ Ж.Р., Абраменков А.В., 
Бэрд М., Болесов И.Г. 

Panchenko Y.N., De Mare Zh.K., Abramenkov A.V., 
Berd M., Bolesov I.G. 

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

Частоты колебаний третбутильного, 
триметилсилильного и триметилгермильного 
производных 3,3-диметилциклопропена предсказаны 
квантово-механическим расчётом их структур и 
силовых полей с последующим масштабированием. 
Масштабирующие множители определены для 
циклопропена, его метилпроизводных и 3,3-
диметилбутена-1 по экспериментальным частотам их 
лёгких изотопомеров. Показана переносимость этих 
масштабирующих множителей в ряду молекул, 
содержащих гетероатомы из группы IVA. Это 
объяснено подобным строением их внешних 
электронных оболочек 

The vibrational frequencies of tert-butyl, trimethylsilyl, and 
trimethylgermyl derivatives of 3,3-dimethylcyclopropene 
are predicted by quantum-mechanical calculation of their 
struc-tures and force fields followed by scaling. The scale 
factors are calculated for cyclopropene, its 
methylderivatives, and 3,3-dimethylbutene-1 using the 
experimental frequencies of their light isotopomers. 
Transferability of these scale factors is shown for the 
molecular series containing the IVA column heteroatoms. 
This is explained by the similar structures of their outer 
electron shells 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=9 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=9 

  
 

ПОЛУЭМПИРИЧЕСКОЕ (PM3) ПОДТВЕРЖДЕНИЕ 
ОБРАЗОВАНИЯ ДИОКСЕТАНА ПУТЕМ 

ЦИКЛИЗАЦИИ ПЕРОКСИДНОГО РАДИКАЛА В 
ХЕМИЛЮМИНЕСЦЕНТНОЙ РЕАКЦИИ ЦЕПНОГО 

ОКИСЛЕНИЯ АЛКЕНОВ 

SEMI EMPIRIC PROOF OF DIOXETAN CREATION BY 
CYCLIZATION OF PEROXIDE RADICAL IN 
CHEMILUMINIOUS REACTION OF CHAIN OXIDATION 
OF ALKENS 

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

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

  
Работа объясняет явление, наблюдаемое в 
хемилюминесценции (ХЛ) ряда окислительных 
реакций. Кроме «классической» ХЛ проявляется 
«нетипичная» (нерадикальная) ХЛ, которую 
антиоксиданты не тушат. Предположено, что эта ХЛ 
возбуждается при распаде диоксетанов (Д) – 
продуктов внутримолекулярной циклизации 
пероксидных радикалов. Полуэмпирический (РМ3) 
расчет энергетического профиля, теплоты реакции, 
энергии активации стадий образования и разложения 
Д подтверждает предлагаемый механизм 

The work explains the phenomena seen in 
chemiluminescence (CL) of a number of oxidation 
reactions. Beside the classical CL non-typical CL appears 
which is not suppressed by antioxidants.CL is suggested 
to excite during antioxidants dissociation which are 
products of inside molecular cyclization of peroxide 
radicals/Semi empirical calculation of energetic profile 
,reaction heat, activation energy of creation and 
dissociation stages D proves the suggested mechanisms 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=110 
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ИСССЛЕДОВАНИЕ ТЕРМИЧЕСКИХ 
ПЕРЕГРУППИРОВОК A,A-БИСАРИЛАЛЛИЛОВЫХ 

ЭФИРОВ 

INVESTIGATION OF THERMAL REARRANGEMENT 
OF A,A-BISARYLALLYLIC ETHERS 

Ключарева Е.В., Гатауллин А.Р., Кантор Е.А., 
Левашова В.И. 

Kluchareva E.V., Gataullin A.R., Kantor E.A., 
Levashov V.I. 

Уфимский государственный нефтяной технический 
университет 

Ufa State Technical Oil University 

  
Исследованы маршруты термической 
перегруппировки 1,1-бис[(2-метил-
фенокси)метил]этена. Установлено, что данная 
перегруппировка является двухступенчатой 
внутримолекулярной реакцией, обусловленной 
последовательным превращением О-С-связей 
исходного эфира 

The routes of thermal rearrangement of 1,1-bis[(2-
methylfhenoxy)methyl]ethen have been investigated. It 
was found that this rearrangement includs two steps 
coresponding to intrmolecular consecutive transformation 
of C-O bonds of starting ether 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=108 
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КОМБИНИРОВАННАЯ ВЫЧИСЛИТЕЛЬНАЯ 3D-

QSAR ТЕХНОЛОГИЯ BIS 
BIS . COMBINED 3D-QSAR APPROACH 

Потемкин В.А., Гришина М.А. Барташевич Е.В. Potemkin V.A., Grishina M.A.,Bartashevich E.V. 
Челябинский государственный университет Chelyabinsk State University 

  
Создана комбинированная вычислительная 3D-QSAR 
технология BiS, включающая возможности 
количественного и качественного анализа и прогноза 
биологической активности с учетом стереоизомерии, 
конформационного и таутомерного состояния. 
Предложены подходы к оценке биологической 
акивности стереоизомеров, таутомеров и 
конформеров. Показаны возможности алгоритма на 
примере 43 видов активности. Ведется создание 
параллельной версии алгоритма на кластере СКИФ 
Союзного Государства России и Белоруссии 

A new combined 3D-QSAR approach BiS has been 
created. The approach includes abilities of quantitative 
and qualitative analysis and prognosis of biological 
activity taking into account stereoisomeric, tautomeric and 
conformational state. It has been proposed approaches 
for evaluation of activities of stereoisomers, tautomers 
and conformers. The abilities of BiS are illustrated on 43 
types of biological activity. The parallel version of 
combined approach is creating at cluster SKIF 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=77 
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ПОТЕНЦИАЛЬНЫЕ ФУНКЦИИ ВНУТРЕННЕГО 
ВРАЩЕНИЯ МОЛЕКУЛ КАРБОНИЛЬНЫХ И 

НИТРОЗО СОЕДИНЕНИЙ В ОСНОВНОМ И НИЗШИХ 
ВОЗБУЖДЕННЫХ ЭЛЕКТРОННЫХ СОСТОЯНИЯХ. 

КВАНТОВОХИМИЧЕСКИЙ РАСЧЕТ 

INTERNAL ROTATION POTENTIALS FOR THE 
CARBONYL AND NITROSO COMPOUNDS IN THE 
GROUND AND EXCITED ELECTRONIC STATES. AB 
INITIO STUDY 

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

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

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

В докладе рассмотрены различные способы 
построения одно- и многомерных сечений 
поверхности потенциальной энергии для описания 
движений с большой амплитудой, изучены формы 
этих сечений, а также возможность применения 
полученных потенциалов для количественной оценки 
энергий колебательных переходов в нежестких 
молекулах. При этом использовались как 
литературные данные, так и результаты 
теоретических и экспериментальных исследований, 
проведенных авторами для молекул CX3CHO (X = H, 
F, Cl), CH2XСHO и CHX2CHO (X = F, Cl), CH2=CHCHO, 
СХ3NO (X = H, F) в основном и низших возбужденных 
электронных состояниях 
 

Different ways to construct one- and multidimensional 
sections of the molecular potential energy surfaces that 
correspond to the lage-amplitude motions and the shapes 
of such sections are discussed. The calculations of the 
energies of the vibrational transitions using these sections 
are also presented. The study is based both on the 
literalure data and on the ab initio and experimental 
results obtained by the authors for CX3CHO (X = H, F, 
Cl), CH2XСHO, and CHX2CHO (X = F, Cl), CH2=CHCHO, 
СХ3NO (X = H, F) molecules in the ground and lowest 
excited electronic states 
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ИСЧЕРПЫВАЮЩИЙ КОНФОРМАЦИОННЫЙ 

АНАЛИЗ 1.-ДЕЗОКСИ-БЕТА-РИБОЗЫ, 
МОДЕЛЬНОГО САХАРНОГО ОСТАТКА РНК, 

НЕЭМПИРИЧЕСКИМ КВАНТОВО-МЕХАНИЧЕСКИМ 
МЕТОДОМ DFT/B3LYP 

THE COMPLETE ANALYSIS OF 1.-DEOXY-BETA-
RIBOSE . THE MODEL SUGAR RESIDUE OF RNA BY 
NONEMPIRIC QUANTUM-MECHANICAL DFT|B3LYP 
METHOD 

Говорун Д.Н., Жураковский Р.А. Govorun D.N., Zhurakovskiy R.A. 
Институт молекулярной физики и генетики НАН 

Украины 
Institute of Molecular Physics and Genetics of National  
Academy  of  Sciences of  Ukrain 

  
Впервые с использованием неэмпирического 
квантово-механического метода DFT не уровне 
теории B3LYP|6-311++G(d,p)||B3LYP|6-31G(d,p) 
проведен исчерпывающий конформационный анализ 
модельного сахарного остатка РНК - 1.-дезокси- -
рибозы в свободном состоянии. Установлено, что его 
гиперповерхность потенциальной энергии содержит 
порядка 100 локальных минимумов, отвечающих 
различным конформациям, связанным со 
всевозможными комбинациями поворотов вокруг 
одинарных химических связей. Представлены 
геометрические и колебательные характеристики 
внутримолекулярных H-связей, стабилизирующих 
конформеры. Кратко обсуждается биологическая 
значимость полученных результатов 

The full conformational analysis of model free state RNA 
sugar residue . 1.-deoxy-ribose by using the nonempiric 
quantum-mechanical DFT method at the B3LYP|6-
311++G(d,p)||B3LYP|6-31G(d,p) level of theory was 
carried out first. It was established that its hypersurface of 
potential energy has about 100 local minima 
corresponding to all possible combitations of rotations 
around single chemical bonds. Geometrical and 
vibrational characteristics of intramolecular H-bonds, by 
which the conformers are stabilized, are presented. In 
brief the biological significance of obtained results is 
discussed 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=69 
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ВНУТРИМОЛЕКУЛЯРНАЯ ПОДВИЖНОСТЬ С-
КОНЦЕВОГО ЦИТОКИН-ПОДОБНОГО МОДУЛЯ 

ТИРОЗИЛ-ТРНК СИНТЕТАЗЫ МЛЕКОПИТАЮЩИХ: 
ИЗУЧЕНИЕ МЕТОДОМ МОДЕЛИРОВАНИЯ 

МОЛЕКУЛЯРНОЙ ДИНАМИКИ 

THE INTRAMOLECULAR DYNAMICS OF C-TERMINAL 
CYTOKINE-LIKE MODULE OF MAMMALIAN 
TYROSYL-TRNA SYNTHETASE: THE INVESTIGATION 
BY THE METHOD MOLECULAR DYNAMICS 
SIMULATION 

Одынец К.А., Одынец К. А., Каниболоцкий Д. С., 
Скурский С. И.,. Корнелюк А. И 

Odinets K.A., Odynets K., Kanibolotskiy D., Skurskiy 
S.I., Korneluk A.I. 

Институт молекулярной биологии и генетики НАН 
Украины 

Institute of Molecular Biology and Genetics, NAS of 
Ukraine 

  
Сравнительный анализ молекулярной динамики 
модели С-модуля тирозил-тРНК синтетазы (С-TyrRS) 
быка и кристаллографической структуры С-TyrRS 
человека показал сходство конформационной 
подвижности обеих структур в растворе. Результаты 
согласуются со среднеквадратичными флуктуациями 
С?-атомов С-TyrRS человека, рассчитанными из 
кристаллографических В-факторов. Наибольшей 
подвижностью обладает петля Val86-Lys92, 
взаимодействующая с тРНК. Остатки Pro6-Ser18, 
предположительно отвечающие за цитокин-подобную 
активность, меняют свою экспонированность 
незначительно 

Comparative analysis of molecular dynamics of C-module 
of OX tyrosyl-t RNA synthetase and crystal-graphic 
human structure C-TyRS have showed the similarity of 
conformational mobility of both structures in a solution. 
The results conform to average square fluctuations of Ca-
atoms of human C-Tyr RS calculated from crystal-
graphical B-factors. The best mobility has Val86-Lys92 
loop which interacts with tRNA.  Pro6-Ser18 residua 
responsible for cytokine-like activity change its exponent 
unsignificantly 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=70 
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ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ И ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ 

ПАРАМЕТРЫ МОЛЕКУЛЯРНОГО КОМПЛЕКСА 
С6Н6 · СН2OH-C4H7O 

GEOMETRY AND ENERGY PARAMETERS OF 
MOLECULAR COMPLEX  
С6Н6 · СН2OH-C4H7O 

Шамсутдинова М.В., Просочкина Т.Р., Кантор Е.А. Schamsutdinova M.V., Prosochkina T.R., Kantor E.A. 
Уфимский государственный нефтяной технический 

университет 
Ufa State Technical Oil University 

  
В исследовательской работе проведены 
полуэмпирические и неэмпирические квантово-
химические расчеты молекулярных комплексов: 
бензол · метиловый эфир тетрагидрофуран-2-
карбоновой кислоты (С6Н6 · СН3OCO-C4H7O); бензол · 
тетрагидрофуран-2-ил-метанол (С6Н6 · СН2OH-
C4H7O); С6Н6 · N=С-(CH2)2-O-CН2-C4H7O; С6Н6 · N=С-
(CH2)2-O-CН2-C4H3O с полной оптимизацией 
геометрии без фиксирования какого-либо параметра. 
Рассмотрены все возможные положения молекул 
растворителей относительно бензола. В результате 
расчета определена геометрия молекулярных 
комплексов, их энергии стабилизации, 
характеризующие устойчивость комплексов 
 

In this research work semi empirical and non-empirical 
quantum mechanical calculations of molecular complexes 
: benzol-methyl ether tetrahydrofuran-2- carbon acid С6Н6 
· СН3OCO-C4H7O); benzol-tetrahydrofuran-2-il-methanol 
С6Н6 · СН2OH-C4H7O); С6Н6 · N=С-(CH2)2-O-CН2-C4H7O; 
С6Н6 · N=С-(CH2)2-O-CН2-C4H3O with full optimization of 
geometry without any parameter fixing have been carried 
out. All possible positions of solution molecules with 
respect to benzol have been considered. Geometry of 
molecular complex stability has been determined 
 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=72 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=72 

  
 

ИССЛЕДОВАНИЕ СПЕКТРАЛЬНЫХ СВОЙСТВ 
РАЗНОЛИГАНДНЫХ КОМПЛЕКСНЫХ 

СОЕДИНЕНИЙ РЕДКОЗЕМЕЛЬНЫХ ЭЛЕМЕНТОВ С 
B - ДИКЕТОНАМИ И НЕПРЕДЕЛЬНЫМИ 

ОРГАНИЧЕСКИМИ КИСЛОТАМИ 

INVESTIGATION OF SPECTRAL PROPERTIES OF 
DIFFERENT LIGANDS COMPLEX COMPOUNDS OF 
RAREEARTH ELEMENTS WITH B- DIKETONS AND 
ORGANIC ACIDS 

Буков Н.Н., Николаенко А.А., Соколов М.Е. Bukov N.N., Nikolaenko A.A., Skolov M.E. 
Кубанский государственный университет Kuban State University 

  
Проведено теоретическое и экспериментальное 
изучение спектральных свойств разнолигандных 
комплексов ионов редкоземельных элементов с B-
дикетонами и непредельными органическими 
кислотами. По спектрам люминесценции показано 
наличие в комплексах различных неэквивалентных 
центров низкой симметрии, обуславливающих 
необычно уширенные и достаточно интенсивные 
линии перехода <sup>5</sup>D<sub>0</sub> -> 
<sup>7</sup>F<sub>0</sub>, являющегося 
«запрещенным» для симметричного окружения ионов 
E<sup>3+</sup>. Расчет колебательных спектров в 
сопоставлении с экспериментальными данными ИК-
спектроскопии подтверждает высказанные 
предположения о строении комплексов и низкой 
симметрии координационного полиэдра 

Theoretical and experimental investigation of spectral 
properties of different ligands complexes of ions of rare 
earth elements with B-diketons and unlimited organic 
acids have been carried out. The presence of different 
non-equivalent centers of low symmetry in complexes 
,causing extremely broadened and intensive enough 
transition lines 5D0 -> 7F0 ,which is ‘prohibited’ for 
symmetrical surrounding of ions E3+ has been shown by 
luminescence spectrums. The calculation of oscillating 
spectrums in comparison to experimental results of IR-
spectroscopy proves the suggestions of complex 
structure and low symmetry of coordination polyedre 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=52 
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ГЕОМЕТРИЧЕСКИЕ И ЭНЕРГЕТИЧЕСКИЕ 

ПАРАМЕТРЫ МОЛЕКУЛЯРНОГО КОМПЛЕКСА 
С6Н6 · СН3OCO-C4H7O 

GEOMETRY AND ENERGY PARAMETERS OF 
MOLECULAR COMPLEX  
С6Н6 · СН3OCO-C4H7O 

Шамсутдинова М.В., Просочкина Т.Р., Кантор Е.А. Schamsutdinova M.V., Prosochkina T.R., Kantor E.A. 
Уфимский государственный нефтяной технический 

университет 
Ufa State Technical Oil University 

  
В исследовательской работе проведены 
полуэмпирические и неэмпирические квантово-
химические расчеты молекулярных комплексов: 
бензол · метиловый эфир тетрагидрофуран-2-
карбоновой кислоты (С6Н6 · СН3OCO-C4H7O); бензол · 
тетрагидрофуран-2-ил-метанол (С6Н6 · СН2OH-
C4H7O); С6Н6 · N=С-(CH2)2-O-CН2-C4H7O; С6Н6 · NС-
(CH2)2-O-CН2-C4H3O с полной оптимизацией 
геометрии без фиксирования какого-либо параметра. 
Рассмотрены все возможные положения молекул 
растворителей относительно бензола. В результате 
расчета определена геометрия молекулярных 
комплексов, их энергии стабилизации, 
характеризующие устойчивость комплексов 
 

In this research work semi empirical and non-empirical 
quantum mechanical calculations of molecular complexes 
benzol-methyl ether tetrahydrofuran-2- carbon acid (С6Н6 
· СН3OCO-C4H7O); benzol-tetrahydrofuran-2-il-methanol 
С6Н6 · СН2OH-C4H7O); С6Н6 · N=С-(CH2)2-O-CН2-C4H7O; 
С6Н6 · NС-(CH2)2-O-CН2-C4H3O with full optimization of 
geometry without any parameter fixing have been carried 
out. All possible positions of solution molecules with 
respect to benzol have been considered. Geometry of 
molecular complex stability has been determined. 
 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=71 
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СЕКЦИЯ 4 
 

ВИЗУАЛИЗАЦИЯ В НАУЧНЫХ ИССЛЕДОВАНИЯХ 
 

SECTION 4 
 

VISUALIZATION IN SCIENTIFIC RESEARCHES 
 
 

 
ВОЗМОЖНОСТИ COREL PHOTO-PAINT ПРИ 
ОБРАБОТКЕ ФОТОГРАФИЙ ПОВЕРХНОСТИ 

ИОНООБМЕННЫХ МЕМБРАН 

COREL PHOTO-PAINT FEATURES FOR TREATMENT 
OF PHOTOGRAPHS OF ION-EXCHANGE MEMBRANE 
SURFACE 

Лопаткова Г.Ю., Володина Е.И., Письменская Н.Д. Lopatkova G.Yu., Volodina E.I., Pismenskaya N.D. 
Кубанский государственный университет Kuban State University 

  
Предложен метод определения площади проводящей 
и непроводящей поверхности гетерогенных 
ионообменных мембран. Метод включает в себя 
получение микрофотографий с использованием 
электронного сканирующего микроскопа и 
последующую их обработку в графическом редакторе 
Corel PHOTO.PAINT (TM) версия 7.467. Рассчитаны 
площади поверхности мембран AMXheter, MA-41 
(сухая), MA-41tr (набухшая). Определена 
погрешность метода путем статистической обработки 
результатов 

The method for determination of conducting and non-
conducting areas on the heterogeneous ion-exchange 
membrane surface is offered. The method consists in (i) 
obtaining the membrane microphotographs by means of 
electronic scanning microscope and (ii) treatment of the 
photographs with the help of graphical editor Corel 
PHOTO-PAINT (version 7.467). The surface areas for 
AMXheter, MA-41(dry) and MA-41tr (wet) membranes are 
found. The error of method is calculated by statistical 
manipulation of data 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=27 
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ВИЗУАЛИЗАЦИЯ ПОСЛЕДОВАТЕЛЬНОСТЕЙ ДНК 
ПОСРЕДСТВОМ ТРАНСФОРМАЦИЙ ЦВЕТОВОГО 

КУБА 

KEL A., LOBIV I.V., MURZIN F., POLOVINKO O. 
VISUALIZATION OF DNA SEQUENCES BY COLOR 
CUBE TRANSFORMATION 

Черемушкин Е.С., Кель А.Е., Лобив И.В., Мурзин 
Ф.А., Половинко О.Н. 

Cheremushkin E.S., Kel A., Lobiv I.V., Murzin F., 
Polovinko O. 

Институт цитологии и генетики СО РАН The Insitute of Cytology and Genetics SB RAS 
  

Быстрое возрастание количества данных о ДНК 
последовательностях требует развития новых 
способов анализа структуры ДНК. Необходимы новые 
способы представления информации содержащейся 
в последовательностях ДНК. Нами разработаны и 
применены к анализу промоторов различные методы 
визуализации первичной структуры ДНК 

The fast grows of DNA sequence information requires 
developing of new ways of efficient analysis of DNA 
sequence structure. New methods for representation of 
the information containing in DNA sequences are 
necessary. We have developed several methods of 
visualization of the primary structure of DNA sequences 
and have applied them for analysis of promoter 
sequences. These methods could serve as a basis for 
instrumental tools suitable for better understanding of 
DNA sequence data 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=42 
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ИНФОРМАЦИОННАЯ СИСТЕМА ДЛЯ ОБРАБОТКИ 

ИЗОБРАЖЕНИЙ, ПОЛУЧЕННЫХ МЕТОДОМ 
ЭЛЕКТРОФОРЕЗА 

INTELLIGENCE SYSTEM FOR THE IMAGE 
PROCESSING, RECEIVED BY ELECTROPHORESIS 
METHOD 

Миронов С.В. Mironov S.V. 
Институт физиологии им. И.П.Павлова РАН I.P. Pavlov Institute of Physiology 

  
Для обработки результатов электрофоретического 
анализа была модифицирована информационная 
система для автоматического анализа 
цитогенетических изображений, разработанная 
ранее. С этой целью разработан метод ввода гель 
электрофоретических изображений в компьютер, и 
созданы новые алгоритмы для измерения оптической 
плотности и пространственных координат 
(молекулярного веса) полипептидных фракций 
(белков), выделенных по-средством электрофореза, 
а также алгоритмы для организации базы данных 
измерений 

For processing results electrophoresis the analysis the 
information system for the automatic analysis the 
cytogenetic images, developed has been modified earlier. 
With this purpose the method of input gel electrophoresis 
images in a computer is developed, and new algorithms 
for measurement of optical density and spatial 
coordinates (molecular weight) the polypeptide fractions 
(fibers) allocated by means electrophoresis, and also 
algorithms for the organization of a database are created 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=23 
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СЕКЦИЯ 5 
 

ОБРАБОТКА ДАННЫХ, БАЗЫ ДАННЫХ, АНАЛИЗ ДАННЫХ 
 

SECTION 5 
 

DATA PROCESSING, DATABASES AND DATA ANALYSIS 
 
 
 

ПОЛУЧЕНИЕ ЯМР-СПЕКТРОВ И ОТНЕСЕНИЕ 
СИГНАЛОВ В СПЕКТРАХ ПЕПТИДОВ KALATA B1 И 

KALATA B7. РАСЧЕТ ПРОСТРАНСТВЕННОЙ 
СТРУКТУРЫ ПЕПТИДА KALATA B1 ПО ДАННЫМ 

ЯМР 

NMR-SPECTRA OBTAINING AND SIGNAL 
ASSIGNMENT IN SPECTRA OF KALATA B1 AND 
KALATA B7 PEPTIDES. STRUCTURE CALCULATION 
OF KALATA B1 MOLECULE USING NMR-DATA 

Соболь В.А., Надеждин К.Д., Шенкарев З.О. Sobol V.A., Nadezhdin K., Shenkarev Z. 
Институт биоорганической химии им. М.М.Шемякина M.M.Shemyakin and Yu.A.Ovchinnikov Institute of 

Bioorganic Chemistry of Russian Academy 
  

На основе данных спектроскопии ЯМР (интегральных 
интенсивностей кросс-пиков ЯЭО, КССВ и скоростей 
обмена амидных протонов на дейтерий 
растворителя) проведен расчет пространственной 
структуры циклотида kalata B1 из растения 
Oldenlandia affinis, связанного с мицеллами 
детергента, моделирующими мембранное окружение. 
Впервые было показано, что пептиды-циклотиды 
связываются с мицеллами детергентов и возможно 
обладают мембранной активностью 

On basis of NMR data (cross-peak volumes, NOE, J-
coupling constants and H-D exchange velocity) was made 
structure with DPC micelles (model of cell membrane) of 
cyclotide kalata B1 from Oldenlandia affinis plant. For the 
first time it was shown that cyclotides bind with micelles 
and may be they have membrane activity. 
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ОСОБЕННОСТИ ИСПОЛЬЗОВАНИЯ МЕТОДА 
ГЛАВНЫХ КОМПОНЕНТ ПРИ КЛАССИФИКАЦИИ 
БИОЛОГИЧЕСКИ АКТИВНЫХ СОЕДИНЕНИЙ НА 
ОСНОВЕ МОЛЕКУЛЯРНЫХ ТОПОЛОГИЧЕСКИХ 

ДЕСКРИПТОРОВ 

PARTICULARITIES OF THE USE OF PRINCIPLE 
COMPONENT ANALYSIS AT CLASSIFICATION OF 
BIOLOGICALLY ACTIVE COMPOUNDS ON THE 
BASIS OF MOLECULAR TOPOLOGICAL 
DESCRIPTORS 

Кабанкин А.С., Габриелян Лилит Ильинична Kabankin A.S. 
S., Gabrielyan L.I. 

Центр теоретических проблем физико- химической 
фармакологии РАН 

Center of theoretical problems physicsal and chemical 
pharmacology of the Russian Academy of Science 

  
Рассмотрено применение метода главных компонент 
(МГК) для классификации биологически активных 
веществ. Показано, что в отличие от обычной 
практики использования МГК, для корректной 
классификации соединений по активности 
необходимо также учитывать главные компоненты с 
малым вкладом в общую дисперсию исходных 
данных 

Application of Principle Component Analysis (PCA) for 
classification of biologically active substances is 
considered. It is shown, that in different of the usual 
practice of the use of PCA, for correct classification of 
compounds on activity it is also necessary to take into 
account the principle components with the small 
contribution to the general dispersion of the initial data 
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РАЗВИТИЕ РАБОТ ПО РАЗРАБОТКЕ 

ЭЛЕКТРОННОЙ КОЛЛЕКЦИИ И БАЗЕ ДАННЫХ 
ІBIOLUMBASE 

DEVELOPMENT OF ELECTRONIC COLLECTION AND 
DATABASE ІBIOLUMBASE 

Бояндин А.Н., Медведева С.Е., Котов Д.А., Ланкин 
Ю.П., Попова Л.Ю. 

Boyandin A.N., Medvedeva S.E., Kotov D.A., Lankin 
U.P., Popova L.U. 

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

  
Продолжается работа над созданием электронной 
коллекции светящихся микроорганизмов ІBiolumBase, 
с включением в нее широкого спектра сведений, в 
том числе прикладного характера. Коллекция будет 
способствовать решению широкого круга научных и 
прикладных задач, использующих светящиеся 
микроорганизмы. Предусмотрена разработка 
программных средств, обеспечивающих доступ к базе 
данных через сеть Интернет. Дорабатываются 
прикладные программы для наполнения таблиц и 
функционирования коллекции 

The work on creation of electronic collection of luminous 
microorganismsІBiolumBase is going on and  a wide 
range of data,including applied data are added to it. This 
collection will help in solving different scientific and 
applied tasks using luminous microorganisms. There is a 
special software development providing an access to the 
database via Internet. Applied programs for filling 
spreadsheets and collection functioning are being 
developed 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=46 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=46 

  
 

МОЛЕКУЛЯРНЫЙ ДИЗАЙН ЭФФЕКТИВНЫХ 
АНТИФЛОГИСТИКОВ, АНАЛЬГЕТИКОВ И 

ДИУРЕТИКОВ В 
РЯДУ 3,5-ДИХЛОР- И N-ФЕНИЛАНТРАНИЛОВЫХ 

КИСЛОТ 

MOLECULAR DESIGN OF EFFECTIVE 
ANTIFLOGISTICS, ANALGETICS AND DIURETICS IN 
SOME 3,5-DICHLORINE- AND N-FENILANTRANIL 
ACIDS 

Чикина Е.Л., Исаев С.Г., Свечникова Е.Н.,  
Жегунова Г.П 

Chikina E.L., Isaev S.G., Svechnikova E.N., 
Zhegunova G.P. 

Национальная Фармацевтическая Академия Украины National University of Pharmacy 
  

Исследование количественных соотношений 
структура биологическая активность проводилось 
методом Ханта, устанавливающим влияние физико-
химических параметров молекулы N-
фенилантраниловых кислот(N-ФАК)  на его 
биологический эффект. В качестве физико-
химических параметров использовались  константы  
ионизации, определяющие кислотно-основные 
свойства фармакофоров и коэффициенты их 
распределения в системе октанол-вода. Впервые 
получены корреляционные уравнения связи 
противовоспалительной,  анальгетической, 
диуретической активности N-ФАК с кислотными и 
транспортными свойствами  молекул, что создает 
научно-методическую основу для моделирования 
эффективных противовоспалительных, 
анальгетических и диуретических средств 

Investigation of quantitative ratios structure – biological 
activity has been carried out by Hunt’s method, setting the 
influence of physicochemical parameters of molecule of 
N-fenylantranil acids on its biological effect. As physical-
chemical parameters ionization contacts have been used 
which determine acid-base properties of pharma- cophors 
and ratios of their distribution in octanol –water system. 
For the firs time correlation equations of bonds of anti-
inflammatory analgetic, diuretic activity of N-PhAK with 
acid and transportation properties of molecules has been 
obtained, what gives scientific methodological basis for 
simulation of effective diuretic means 
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СРАВНИТЕЛЬНЫЙ АНАЛИЗ 

ЛИГАНДСВЯЗЫВАЮЩИХ ЦЕНТРОВ 
МЕТАБОТРОПНЫХ И ИОНОТРОПНЫХ 

ГЛУТАМАТНЫХ РЕЦЕПТОРОВ 

COMPARATIVE ANALYSIS OF LIGAND-BINDING 
CENTERS OF METABOTROPIC AND IONOTROPIC 
GLUTAMATE RECEPTORS 

Беленикин М.С., Палюлин В.А., Зефиров Н.С. Belenkin M.S., Palulin V.A., Zefirov N.S. 
МГУ им. М.В. Ломоносова M.V. Lomonosov Moscow State University 

  
В данной работе проводится сравнительный анализ 
строения лигандсвязывающих центров 
метаботропных и глутаматных рецепторов, а также 
соответствующих лигандсвязывающих доменов. 
Проводится сравнительный анализ особенностей 
строения как внутри групп и классов, так и между 
ними. Рассматриваются особенности взаимодействия 
лигандов с лигандсвязывающими центрами 
глутаматных рецепторов и изучается расположение 
лигандов в этих центрах 

In this work we are carrying out the comparative analysis 
of structure of ligand binding centers of metabotropic and 
ionotropic glutamate receptors and respective ligand-
binding domens.The comparative analysis is made of 
structure peculiarities within groups and classes as well 
as between them. Peculiarities of interaction between 
ligands and ligand-binding centers of glutamate receptors 
are considered and the location of ligands in these 
centers is studied 
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HCVMAP: БАЗА ДАННЫХ ПО ФУНКЦИОНАЛЬНОМУ 

КАРТИРОВАНИЮ БЕЛКОВ ВИРУСА ГЕПАТИТА С 
HCVMAP: DATABASE ON FUNCTIONAL MAPPING OF 
HEPATITIS C VIRUS PROTEINS 

Соболев Б.Н., Оленина Л.В., Кураева Т.Е., 
Колесанова Е.Ф., Рудик А.В., Поройков В.В., 

Арчаков А.И. 

Sobolev B.N., Olenina L.V., Kuraeva T.E., Kolesanova 
E.F., Rudik A., Poroykov V.V., Archkov A.I. 

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

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

  
Представлена база данных по функциональному 
картированию белков вируса гепатита С – одного из 
наиболее распространенных этиологических агентов, 
вызывающих вирусные гепатиты. Ресурс 
предоставляет сведения по структурным 
особенностям антигенных участков в аминокислотных 
последовательностях, относящимся к разным 
вариантам вируса, что позволяет анализировать 
особенности структурно-функциональных 
взаимосвязей 

The database is presented, which is designed for 
functional mapping of proteins coded by hepatitis C virus, 
which is one of most viral hepatitis etiologic agents. The 
resource provides information concerning the structural 
features of antigenic regions in amino acid sequences 
related to different variants of the virus that enables to 
analyze peculiarities of the structure-function 
interrelations 
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РАЗРАБОТКА МЕТОДА ИДЕНТИФИКАЦИИ IN 
SILICO МЕЙОТИЧЕСКОЙ ДНК 

ELABORATION OF A METHOD FOR IN SILICO 
IDENTIFICATION OF THE MEIOTIC DNA 

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

Academy of Sciences 
V.I. Vavilov Institute of General Genetics of Russian 
Academy of Sciences 

  
Разработан метод поиска in silico в геномах 
млекопитающих специфических повторяющихся 
последовательностей (ПП) ДНК, связанных с 
синаптонемным комплексом (мей-ДНК). Изучено 
распределение этих ПП по хромосомам, выявлено их 
низкое представительство на Y-хромосоме, показано 
уменьшение частоты рекомбинации в местах 
преимущественной локализации мей-ДНК. 
Полученные данные обсуждаются в связи с моделью 
петельной организации хроматина в мейозе при 
формировании синаптонемного комплекса 

The method for in silico search of specific repeated DNA 
sequences (RS), associated with synaptonemal complex 
(mei DNA), in mammalian genomes is elaborated. The 
chromosomal distribution of these RS is studied, their low 
representation on the Y chromosome is revealed, and the 
decrease of recombination frequency in the sites of 
preferential localization of mei DNA is shown. Received 
data are discussed in the light of the model of meiotic 
chromatin organization in loops during synaptonemal 
complex formation 
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ИНТЕРНЕТ-ИНСТРУМЕНТ ДЛЯ АНАЛИЗА SNP В 

НЕКОДИРУЮЩЕЙ ДНК 
WEB-BASED TOOL FOR ANALYSIS OF SNPS IN 
NONCODING DNA 

Лобанова М.В., Коновалова Т.Г., Черемушкин Е.С. Lobanova M.V., Konovalova T., Cheremushkin E. 
Институт цитологии и генетики СО РАН The Insitute of Cytology and Genetics SB RAS 

  
Создан программный продукт - инструмент для 
анализа SNP в регуляторных последовательностях 
ДНК. Особый интерес был проявлен к SNP 
находящимся в сайтах связывания транскрипционных 
факторов (ТФ). Это приложение может 
использоваться как самостоятельно, так и в виде 
Интернет-инструмента. Программа поддерживает 
следующие форматы данных: SNP – Fasta rsSNPs, 
промоторы – Ensembl, весовые матрицы ТФ - 
TRANSFAC® и позволяет быстро создавать 
программы для решения задач в молекулярной 
биологии 

We have created a tool for the SNP analysis in regulatory 
sequences. Those SNP which occurred in the potential 
sites of the Transcriptional Factor (TF) binding were of 
special interest. This application could be used as 
standalone program and as web-based tool. Following 
formats are supported: SNPs – Fasta rsSNPs, promoters 
– Ensembl, weight matrices of TFs - TRANSFAC®. This 
tool allows the fast and convenient creation of programs 
for solving the problems in the areas of molecular biology 
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ФИЛОГЕНЕТИЧЕСКИЙ ФУТПРИНТ: НОВЫЙ МЕТОД 

ВЫРАВНИВАНИЯ ПРОМОТОРОВ 
PHYLOGENETIC FOOTPRINT: A NEW METHOD FOR 
PROMOTER ALIGNMENT 

Черемушкин Е.С., Кель А. Cheremushkin E.S., Kel A. 
Институт цитологии и генетики СО РАН The Insitute of Cytology and Genetics SB RAS 

  
Мы разработали новый метод выравнивания, 
который учитывает сходство в распределении 
потенциальных сайтов связывания на выравнивании 
последовательностей. Этот метод был эффективно 
использован для выравнивания промоторов и для 
выявления новых потенциальных сайтов связывания 
различных транскрипционных факторов. На основе 
анализа сохраняющихся некодирующих 
последовательностей человек/мышь нами создана 
база данных потенциальных сайтов связывания ТФ в 
человеческом геноме 

We have developed a new alignment method that takes 
into account similarity in distribution of potential binding 
sites. This method has been used effectively for promoter 
alignment and for revealing new potential binding sites for 
various transcription factors. We have developed a 
database of predicted potential TF binding sites in human 
genome by analyzing human/mouse conserved non-
coding sequences (CNS). 
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ВЛИЯНИЕ СТРУКТУРНЫХ ПАРАМЕТРОВ НА 
УТЕРОТОНИЧЕСКУЮ АКТИВНОСТЬ 

СИНТЕТИЧЕСКИХ АНАЛОГОВ 
ПРОСТАГЛАНДИНОВ 

THE INFLUENCE OF STRUCTURAL PARAMETERS 
ON UTHEROTONIC ACTIVITY OF SYNTHETIC 
ANALOGS OF PROSTAGLANDINES 

Бетелина И.Б., Тюрина О.В., Бащенко Н.Ж., Кирлан 
С.А. 

Betelina I.B., Turina O.V., Baschenko N.Zh., Kirlan 
S.A. 

Научно-исследовательский технологический институт 
гербицидов и регуляторов роста растений АНРБ 

Scientific-Research technological institute of herbicides 
and plant growth regulatorsof herbicides and plant growth 
regulators 

  
С помощью компьютерной системы SARD 
сформирована модель прогноза утеротонической 
активности простагландинов, в рамках которой 
выявлены структурные признаки и их комбинации, 
отвечающие за наличие или отсетствие указанной 
активности 

With the help of computer system SARD the model of 
prediction of utherotonic activity has been made. 
Structural features and their combinations responsible for 
presence or absence of this activity have been found with 
the model 
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СТРУКТУРНЫЕ ОСОБЕННОСТИ 

ПРОТИВОЯЗВЕННОЙ АКТИВНОСТИ 
СИНТЕТИЧЕСКИХ АНАЛОГОВ 

ПРОСТАГЛАНДИНОВ 

STRUCTURAL PECULIARITIES OF ANTIALCEROUS 
ACTIVITY OF SYNTHETIC ANALOGS OF 
PROSTAGLANDINES 

Бетелина И.Б., Зарудий Ф.А., Кирлан С.А. Betelina I.B., Zarudiy F., Kirlan S. 
Научно-исследовательский технологический институт 

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

  
С помощью компьютерной системы SARD выявлены 
структурные признаки и их комбинации, отвечающие 
за наличие или отсутствие противоязвенной 
активности простагландинов 

With the help of computer system SARD structural 
features and their combinations which are responsible for 
presence or absence of alcerous activity of 
prostaglandines have been found 
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ВЛИЯНИЕ СТРУКТУРНЫХ ФРАГМЕНТОВ 
ГЕТЕРОЦИКЛИЧЕСКИХ СОЕДИНЕНИЙ НА  ИХ 

ТОКСИЧНОСТЬ 

INFLUENCE OF STRUCTURAL FRAGMENTS OF 
HETEROCYCLIC COMPOUNDS ON THEIR TOXIC 
PROPERTIES 

Тюрина О.В., Сафарова В.И., Кирлан С.А., 
Бетелина И.Б 

Turina O.V., Safarova V.I., Kirlan S.A., Betelina I.B. 

Башкирский государственный медицинский 
университет 

Bashkir State Medical University 

  
Представлены структурные характеристика, 
наиболее вероятно связанные с проявлением низкой 
или высокой общей токсичностью  ЛД50 (токсофоры и 
антитоксофоры). Характеристики выявлены в 
результате компьютерных экспериментов по 
выявлению зависимостей между строением 
гетероциклических производных и их токсическим 
действием. Данные могут быть использованы при 
дизайне новых соединений 

Structural characteristics connected with low and high 
general toxic LD50 (toxofores and antitoxofores) have 
been presented. Characteristics for finding dependence 
between structure of heterocyclic derivatives and their 
toxic features have been found by computer experiments. 
Information can be used while designing new compounds 
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ПРОГРАММА ОБРАБОТКИ СПЕКТРАЛЬНЫХ 
ДАННЫХ КОМПЛЕКСОВ ПЕРЕХОДНЫХ 

МЕТАЛЛОВ 

THE PROGRAM FOR TREATING SPECTRAL DATES 
OF THE TRANSITION METALS COMPLEXES 

Скляр А.А., Болотин С.Н., Трудникова Н.С., 
Колечко Д.В. 

Sklyar A.A., Bolotin S.N., Trudnikova N.S., Kolechko 
D.V. 

Кубанский государственный университет Kuban State University 
  

Расширены возможности программы для 
определения параметров комплексных соединений в 
растворе (константы устойчивости, g-факторы, 
константы СТС и релаксационные параметры) 
методом анализа полной формы линии спектра ЭПР. 
Добавлены метод Бринкли в блок расчета мольных 
долей и метод градиентного спуска в блок 
оптимизации параметров. Также добавлена 
возможность обработки оптических спектров 

The possibilities of the program for determination of 
complexes parameters (stability constants, g-factors, 
hyperfine constants and relaxation parameters) in solution 
by the method of the lineshape analysis are expanded. 
The Brinkly\'s method are supplemented in the block of 
the molar fractions account and gradiant-descent method 
in the block of optimization of arguments. A possibility of 
treating of optical spectrums also is supplemented 
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МЕТОД ФИКСИРОВАННЫХ ЧАСТОТ ДЛЯ 

АНАЛИЗА НУКЛЕОТИДНЫХ 
ПОСЛЕДОВАТЕЛЬНОСТЕЙ ДНК 

THE FIXED REPETITION METHOD FOR THE 
ANALYSIS OF NUCLEOTIDE SEQUENCES IN DNA 

Федосеев С.В., Кудряшов Н.А., Коротков Е.В. Fedoseev S.V., Kudryashov N.A., Korotkov E.V. 
Московский Инженерно Физический Институт (ГУ) Moscow Engineering Physics Institute (State University) 

  
Мы разработали метод фиксированных частот для 
анализа скрытой периодичности в нуклеотидных 
последовательностях ДНК. Метод был применен для 
исследования 22-ой хромосомы человека. 
Периодичность была определена для периодов от 
T=2 до T=10. Ранее разработанные математические 
методы используют теорию информации [1], Фурье и 
вейвлет анализ [2]. Изучение скрытой периодичности 
в ДНК, по нашему мнению, позволит выявить новые 
свойства и функции ДНК 

We have designed the fixed repetition (FP) method for the 
analysis of latent periodicity in DNA. The procedure has 
been applied to sequences from the human chromosome 
22. Periodicity were calculated from period T=2 to period 
T=10 for nucleotide alphabet. The study of periodicity in 
DNA sequences is important as it may improve our 
understanding of the organization and evolution of life one 
the genomic level [3-6]. Earlier comprehensive 
mathematical methods were development for the study of 
periodicity, using information theory [1] and Fourier and 
wavelet transformation [2] 
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GRESA DEVELOPMENT TOOLS: СРЕДА 
РАЗРАБОТКИ И ТЕСТИРОВАНИЯ ПРИЛОЖЕНИЙ В 

ОБЛАСТИ АНАЛИЗА РЕГУЛЯТОРНЫХ 
ПОСЛЕДОВАТЕЛЬНОСТЕЙ ДНК 

GRESA DEVELOPMENT TOOLS: THE ENVIRONMENT 
OF DEVELOPMENT AND TESTING OF APPLICATIONS 
IN THE FIELD OF THE DNA REGULATION 
SEQUENCES ANALYSIS 

Лобанова М.В., Черемушкин Е., Коновалова Т., 
Чекменев Д., Бесчастнов Е., Дунаев А., Мурзин Ф. 

Lobanova M.V., Cheremushkin Е., Konovalova Т., 
Tchekmenev D.,Beschastnov E., Dunaev A., Murzin F. 

Институт цитологии и генетики СО РАН The Insitute of Cytology and Genetics SB RAS 
  

Создан стабильный и простой в употреблении 
программный продукт на базе C++, предназначенный 
для программистов приложений для анализа ДНК. 
Данная среда упрощает создание быстро 
работающих биоинформатических приложений. 
Основной использованной концепцией являются  
транскрипционные факторы и сайты их связывания. 
Среда иерархически организована в 3 уровня: ядро, 
общепринятые инструменты, экспериментальные 
инструменты 

We have developed stable and easy-to-use C++ based 
program interface designated for the use by DNA analysis 
application programmers. This environment considerably 
simplifies the creation of fast-working applications in the 
area of bioinformatics. The main concepts used by 
GRESA DT are those of transcription factor (TF) and TF-
binding sites. The environment is hierarchically organized 
in 3 levels – core, commonly accepted tools and 
experimental research tools 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=51 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=51 

  
 
МЕТОД ИДЕНТИФИКАЦИИ САЙТОВ СВЯЗЫВАНИЯ 

ЯДЕРНЫХ РЕЦЕПТОРОВ 
THE METHOD OF IDENTIFICATION OF NUCLEAR 
RECEPTOR BINDING SITES 

Черемушкин Е.С. Cheremushkin E.S. 
Институт цитологии и генетики СО РАН The Insitute of Cytology and Genetics SB RAS 

  
Ядерные рецепторы функционируют как 
активируемые лигандами транскрипционные 
факторы. Они участвуют в регуляции обмена 
веществ, размножения, развития организма и других 
жизненно важных процессах. В клинической практике 
показано, что неправильная работа ядерных 
рецепторов является ключевым моментом в развитии 
многих патологий. В данной работе была 
предпринята попытка получить метод распознавания 
сайтов ядерных рецепторов на ДНК 

Nuclear receptors (NR) function as ligand-activated 
transcription factors. They are involved in regulation of 
reproduction, development, general metabolism and other 
processes. An inappropriate nuclear receptor signaling is 
a key pathological determinant in many diseases, such as 
cancer, obesity, diabetes, cardiovascular disorders. In this 
work we try to create a method of recognition nuclear 
receptors sites on DNA 
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Секция 5  Section 5 

 
ЭВОЛЮЦИЯ, СТРУКТУРА И МОЛЕКУЛЯРНАЯ 

ДИНАМИКА ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ 
ФИБРОНЕКТИНОВЫХ МОТИВОВ 

EVOLUTION, STRUCTURE AND MOLECULAR 
DYNAMICS OF INTERACTION FIBRONECTINS 
MOTIVES 

Федотов А.В., Овчарук И.Н. Fedotov A.V., Ovarchuk I.N. 
Московский государственный университет 

прикладной биотехнологии 
Moscow State University of Applied Biotechnology 

  
Сообщается о результатах компьютерного анализ 
фибронектинов (Фн)  по образцам аминокислотных 
последовательностей из баз данных BLAST иI 
FASTA. На основе методов выравнивания выделены 
консервативные последовательности в типах Фн 1,2 и 
3. По результатам методов сравнительного анализ 
определены последовательности, связанные с ними 
в эволюционном и функциональном отношении в 
других макромолекулах. На основе  мультисложного 
анализа по принципу определения высоко 
достоверных последовательностей и с учетом, ранее 
полученных результатов анализа, определены 
мотивы Фн RGD-, EGF-like 1,2 ,  CS-1 и  f2-f2- 
мотивов, участвующие в выполнении главных 
функций этого белка: биоспецифической адгезии, 
модуляции клеточных сигналов и агрегации. Сделано 
также предположение об эволюционной 
последовательности возникновения типов Фн. 

Results of computer analysis of fibronectins (Fn) on the 
example of amino acids sequences from BLAST and I 
FASTA data bases are reported.  On the base of 
equalization methods the conservative sequences in Fn 
types 1,2 are distinguished.  Use of the methods of 
comparative analysis determines sequences that are 
evolutionary and functionally related to them in other 
macromolecules.  On the basis of multi-difficult analysis, 
that determines highly authentic sequences and 
considers previous analytical results, motives Fn RGD-, 
EGF-like 1,2 , CS-1 and f2-f2-motives, participating in 
fulfillment of central functions of the albumen (bio-specific 
adhesion, modulation of cellular signals, aggregation) are 
determined. The suggestion of evolutionary sequence of 
origin of Fn-types is made 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=117 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=117 

  
 

ИНСТРУМЕНТ ДЛЯ ВЫЯВЛЕНИЯ 
КОМПОЗИЦИОННЫХ МОДУЛЕЙ РЕГУЛИРУЮЩИХ 

ГЕННУЮ ЭКСПРЕССИЮ СОГЛАСНО MICRO ARRAY 
ДАННЫМ 

A TOOL FOR REVEALING COMPOSITE MODULES, 
REGULATING GENE EXPRESSION ACCORDING TO 
MICRO ARRAY DATA 

Коновалова Т.Г., Иванов В., Валеев Т., 
Черемушкин Е., Бесчастнов Е., Комашко В., 

Лобанова М., Кель А. 

Kanavalova T.G., Ivanov V., Valeev T., Cheremushkin 
E., Beschastnov, E., Komashko V., Lobanova M., Kel 
A. 

Институт цитологии и генетики СО РАН The Insitute of Cytology and Genetics SB RAS 
  

Разработан вычислительный метод для изучения 
структуры промоторов совместно экспрессирующихся 
генов, основанный на искусственном интеллекте. 
Этот метод позволяет распознавать комбинации из 
нескольких ССТФ регулирующих согласованную 
экспрессию генов. Создано консольное приложение 
реализующее вышеописанную функциональность. 
Начата разработка графического интерфейса 

A novel computational method based on artificial 
intelligence algorithms was developed to study composite 
structure of promoters of co-expressed genes. Our 
method enabled the identification of combinations of 
multiple transcription factor binding sites regulating the 
concerted expression of genes. Now we have console 
application implementing functionality described above. 
We started development of graphical users interface for 
wide biologist usage 
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Секция 5  Section 5 

 
КОМПЬЮТЕРИЗАЦИЯ ПРОЦЕССА ВИДОВОЙ 

ИДЕНТИФИКАЦИИ МИКРООРГАНИЗМОВ 
COMPUTERIZATION OF THE PROCESS OF SPECIFIC 
IDENTIFICATION OF MICROORGANISMS 

Дерябин Д.Г., Фот Н.П., Бравичева О.С. Deryabin D.G., Fot N.P., Bravicheva O.S. 
Оренбургский государственный университет Orenburg State University 

  
На основе процедуры кластерного анализа 
разработана компьютерная программа видовой  
идентификации микроорганизмов, основными 
преимуществами которой перед существующими 
аналогами являются возможность получения 
требуемого результата при любой комбинации 
дифференцирующих тестов, а также совместимость 
со всеми используемыми для этой цели 
диагностическими тест-системами. С использованием 
данной программы проанализирована 
диагностическая эффективность пяти наиболее 
распространенных коммерческих тест-систем для 
идентификации стафилококков и определены 
причины, определяющие предел их диагностических 
возможностей. Полученные результаты позволили 
автоматизировать процедуру видовой 
идентификации микроорганизмов, а также 
разработать рекомендации по оптимизации 
используемых для этих целей диагностических тест-
систем 

On the basis of cluster analysis computer program of 
specific identification of microorganisms has been 
developed. The advantages of the program over existing 
analogs are the possibility of getting required results in 
any combination of differential test and compatibility with 
any diagnosis systems used for this purpose. Using this 
program diagnosis efficiency of 5 most popular 
commercial test – systems for staphylococcus 
identification has been considered and reasons, 
determining the limit of their diagnosis capabilities has 
been found. Obtained results let us automate the 
procedure of type identification of microorganisms and 
develop recommendations about optimization diagnosis 
test-systems used for these purpose 
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СИСТЕМА СТАТИСТИЧЕСКОГО СРАВНЕНИЯ 
МЕТОДОВ ПОИСКА ЦИС-ЭЛЕМЕНТОВ 

SYSTEM OF STATISTICAL COMPARISON OF 
METHODS OF SEARCH OF CIS-ELEMENTS 

Черемушкин Е.С., Дунаев А., Мурзин Ф. Cheremushkin E.S., Dunaev A., Murzin F. 
Институт цитологии и генетики СО РАН The Insitute of Cytology and Genetics SB RAS 

  
Существует большое количество теоретических и 
экспериментальных исследований механизма 
регуляции генной экспрессии. Одной из основных 
идей является концепция транскрипционных 
факторов (ТФ), которые связываются со 
специфическими короткими участками ДНК – сайтами 
связывания (ССТФ), поэтому методам распознавания 
ССТФ уделяется большое внимание. Мы 
исследовали 2 популярных метода поиска  ССТФ: 
MATCH и FOOTPRINT и показали для них 
распределение предсказательной способности и 
чувствительности 

There is a huge variety of theoretical and experimental 
researches for disclosing mechanisms of gene expression 
regulation. One of the basic concepts are transcription 
factors which represent ability of recognition of specific 
short fragments of DNA called binding sites. Therefore 
much attention is paid to binding sites recognition 
methods. We tested 2 popular sites search methods: 
MATCH and FOOTPRINT and shown the distribution of 
their positive prediction value and sensitivity 
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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.) 
 
 

 
СИСТЕМА МОНИТОРИНГА WEB ПОРТАЛА ЕСИМО MONITORING SYSTEM OF WEB PORTAL ECUMO 

Чепурнов В.М., Вязилов Е.Д., Белов С.В., 
Сухоносов С.В. 

Сhepurnov V.M., Vyazilov E.D., Belov S.V., 
Sukhonosov S.V. 

ВНИИГМИ-МЦД Росгидромета All-Russian Research Institute of Hydrometeorological 
Information - World Data Center 

  
Огромный объем разнородной информации, 
множество участников, услуг, пользователей на 
тематических порталах, приводят к необходимости 
создания инструментальных средств, с помощью 
которых станет возможным управление процессами, 
происходящими на портале. Одно из таких средств - 
система мониторинга, сбора статистической 
информации и анализа характеристик Web портала 
ЕСИМО 

A great amount of heterogeneous information, a lot of 
participants, services, and users on thematic portals lead 
to the necessity of creation of instrumental means with 
the help of which management of portal processes will be 
possible. One of such means is the system of monitoring, 
collecting statistic information and analysis of ECIMO 
Web portal characteristics 
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СЕКЦИЯ 8 
 

ДОКЛАДЫ, НЕ ВОШЕДШИЕ В ОСНОВНЫЕ СЕКЦИИ 
 

SECTION 8 
 

THE REPORTS WHICH ARE NOT INCLUDED IN THE SECTIONS 
 
 

 
РЕГИОСЕЛЕКТИВНОСТЬ МОЛЕКУЛЫ C60 REGIOSELECTIVITY OF THE FULLERENE C60 

Шека Е.Ф. Sheka E.F. 
Российский университет дружбы народов Peoples' Friendship University of Russia 

  
В настоящем докладе рассмотрена проблема, 
касающаяся особенностей поведения лишних 
электронов в молекуле C60, число которых 
определяется разностью чисел валентных 
электронов и атомов, связанных с рассматриваемым. 
Предложено считать причиной химической 
активности атомов ослабление взаимодействия 
между лишними электронами, что вызывает 
частичное исключение последних из ковалентного 
спаривания. Образованные таким образом 
эффективно не спаренные электроны с парциальной 
долей NDA на каждом атоме  являются движущей 
силой реакций присоединения. Величины NDA могут 
использоваться при этом как индикатор атомов с 
наибольшей химической активностью. 

The current paper addresses to the problem considering 
particular features of the molecule odd electron behavior, 
the number of which is determined by the difference 
between the numbers related to valence electrons and to 
atoms bonded with the considered one. The chemical 
activity of the molecule atoms is suggested to be based 
on weakening the interaction between odd electrons of 
the C60 molecule that causes a partial excluding of the 
latter from covalent bonding. Thus formed effectively non-
paired electrons with a partial contribution from each atom 
NDA are considered to be a driving force of addition 
reactions. Selection of binding sites on the molecule 
surface for sequential additions should follow  the largest 
value of the NDA quantity. 
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ВЫЧИСЛИТЕЛЬНЫЙ СИНТЕЗ ГИДРИДОВ И 
ФТОРИДОВ ФУЛЛЕРЕНА C60 

COMPUTATIONAL SYNTHESIS OF THE C60 
HYDRIDES AND FLUORIDES 

Шека Е.Ф. Sheka E.F. 
Российский университет дружбы народов Peoples' Friendship University of Russia 

  
Рассмотрены реакции последовательного 
присоединения водорода и фтора к фуллерену C60 с 
помощью HF SCF полуэмпирических вычислений при 
использовании UHF версии метода AM1 программы 
CLUSTER-Z1. Исследованы два семейства C60X2k + 
X2 (X=H и F, x=0,...,30). Предпочтительные места 
атомного контакта на поверхности фуллерена 
выбирались поиском наибольшей парциальной части 
эффективно не спаренных электронов NDA на атоме 
А. Появление не спаренных электронов обусловлено 
частичным исключением лишних электронов 
молекулы C60 из ковалентного спаривания. Показано, 
что каждое присоединение приводит к заметному 
изменению распределения NDA по атомам. Каждый 
следующий акт присоединения осуществлялся, 
следуя этим изменениям и выбирая атомы с 
наибольшим NDA. 
 

The reactions of fullerene C60 with molecular hydrogen 
and fluorine have been studied using HF SCF semi-
empirical calculations (UHF version of the AM1 technique 
of the CLUSTER-Z1 codes). The calculations are focused 
on a sequential addition of either hydrogen or fluorine 
molecule to the fullerene. Two families of species C60X2k 
+ X2 (X=H и F, x=0,...,30) have been studied. The 
preferred binding sites for sequential additions are 
selected by the largest value of the partial contribution 
NDA from atom A to the total number of effectively non-
paired electrons, generated by partial exclusion of the 
molecule odd electrons from covalent bonding. As shown, 
any other sequential addition causes a remarcable 
change in the NDA distribution over the C60 core atoms. 
Following these changes and selecting atoms with the 
largest NDA values, new additions are created. 
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ПОЛОВЫЕ РАЗЛИЧИЯ КРЕАТИВНОСТИ В 

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫХ МОДЕЛЯХ ТВОРЧЕСКОГО 
МЫШЛЕНИЯ 

GENDER DIFFERENCES OF CREATIVITY IN 
EXPERIMENTAL MODELS OF CREATIVE THINKING 

Разумникова О.М. Razumnikova O.M. 
ГУ НИИ физиологии СО РАМН Scientific Research Institute of Physiology, Siberian 

Branch of Russian Academy of Medical Science 
  

Развитие вычислительной техники, методов 
регистрации функциональной активности мозга и 
анализа сложных массивов психометрических данных 
позволило приступить к активному изучению 
биологических основ творческого мышления. Однако 
полученные в последнее время результаты психо- и 
нейрофизиологических исследований указывают на 
парадоксальность ситуации, касающейся понимания 
половых различий в творческой продуктивности. 
Исследование этой проблемы представляет 
несомненный интерес, как для выяснения 
нейробиологических основ творческого мышления, 
так и для поиска социальных условий, 
обеспечивающих психическое здоровье человека в 
информационно насыщенной среде 

A development of computer technique, methods of data 
logging of brain.s functional activity, and an analysis of 
complicated files of psychometric data gave a chance to 
take up active study of neurobiological bases of creativity. 
However, recently obtained results of psycho- and 
neurophysiological investigations point out the paradox in 
interpretation of gender differences in creative production. 
The study of this problem is interesting for an elucidation 
of the neurobiological base of creative thinking as well as 
for a search of the social conditions which supporting the 
psychic health in information-filled environment 
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ПРИМЕНЕНИЕ РРПСВ В БИОТЕХНОЛОГИИ THE APPLICATION DISTRIBUTION OF THE 
POISSON’S RANDOM VARIABLES DIFFERENCE IN 
BIOTECHNOLOGY 

Стариков В.Н., Попов Г.Д. Starikov V.N., Popov G.D. 
Мичуринский государственный педагогический 

институт 
Michurinsk State Pedagogical Institute 

  
Даны примеры применения РРПСВ в биотехнологии The Application Distribution of the Poisson’s Random 

Variables Difference in Biotechnology is given 
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«ЧЕШУЙЧАТЫЙ» МАГНЕТИЗМ КОВРОВЫХ 
ПОЛИМЕРОВ  C60 

«SCALY» MAGNETISM OF CARPET-LIKE POLYMERS 
OF C60 

Шека Е.Ф., Заец В.А., Гинзбург И.Я. Sheka E.F., Zayets V.A., Ginzburg I.Ya. 
Российский университет дружбы народов Peoples' Friendship University of Russia 

  
В идеальном кристалле полимеризованного углерода 
магнетизм, определяемый молекулой C60, 
включенной в полимерный слой, должен 
отсутствовать. В то же время, как показывают 
расчеты, обменный интеграл кластера из к молекул 
C60 определяется соотношением Jкл ~ Jмол/к и при 
больших к может уменьшиться до величин,  
достаточных для возникновения магнитных 
проявлений. Это заключение хорошо согласуется с 
недавними экспериментальным наблюдением, 
установившим следственно-причинную связь 
магнетизма кристаллов углерода с хорошо 
выраженной доменной структурой последнего. 
Работа выполнялась в рамках гранта РФФИ № 03-07-
90197. 

The molecule C60 itself can not provide magnetism of 
ideal crystals consisted of polymerized molecules. 
However, the exchange integral of a cluster of k C60 
molecules as a whole is determined as Jcl ~ Jmol/к  so 
that at big k it may approach value to be enough for 
magnetic behavior observation. This conclusion is well 
consistent with a recent experimental finding of a direct 
connection between magnetic behavior of polymerized 
carbon crystals and well observed domain structure of the 
latter. The study was supported by the RFSF grant № 03-
07-90197. 
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ВЫЧИСЛИТЕЛЬНЫЙ СИНТЕЗ ЗВЕЗДООБРАЗНЫХ 

ПРОИЗВОДНЫХ ФУЛЛЕРЕНА C60 
С ПЕРВИЧНЫМИ АМИНАМИ 

COMPUTATIONAL SYNTHESIS OF THE FULLERENE 
C60 STAR-LIKE ADDUCTS WITH A PRIMARY AMINE 

Шека Е.Ф. Sheka E.F. 
Российский университет дружбы народов Peoples' Friendship University of Russia 

  
Методом полуэмпирических HF SCF вычислений 
изучена реакция присоединения первичного амина 
NH2-(CH2)2-CH(pyrr)-CH3 (здесь pyrr – 
пирролидоновый гетероцикл) (I). Места контакта 
амина с поверхность фуллерена выбирались по 
наибольшему парциальному вкладу NDА от атома А в 
полное число эффективно не спаренных электронов, 
образованных в результате частичного исключения 
лишних электронов молекулы из ковалентного 
спаривания. Моноаддукт C60-I1 образуется в 
результате донорно-акцепторной реакции C60

- + I+. 
Следующий продукт C60-I2 образуется как результат 
взаимодействия C60-I1 и I. I присоединяется ядру C60-
I1 диссоциативно в тех местах, которые 
характеризуются максимальным числом NDA. 
Дальнейшее присоединение приводит к образованию 
продуктов C60-I3 и C60-I4, подчиняющихся тем же 
правилам. Присоединение амина в остальных двух 
аддуктах C60-I5 и C60-I6 происходит ассоциативно 
через образование одной связи Cf-N в каждом 
случае. Шесть базовых Cf - Cf связей образуют 
псевдо-октаэдрическую конфигурацию основы 
шестилучевой звезды C60-I6. 
 

The reaction of fullerene C60 with a primary amine NH2-
(CH2)2-CH(pyrr)-CH3 (here pyrr is pyrrolydone 
heterocycle) (I) has been studied using HF SCF semi-
empirical calculations. The preferred binding sites for 
sequential steps are selected by the largest value of the 
partial contribution NDА from atom A into a total number of 
effectively non-paired electrons, which are generated by 
partial exclusion of the molecule odd electrons from 
covalent bonding. Monoadduct C60-I1 is formed in due 
course of a donor-acceptor reaction between molecular 
ions C60

- and I+. The next adduct C60-I2 is formed by 
interaction of neutral molecules C60-I1and I. As previously, 
I attaches the adduct core dissociatively at the core site, 
which characterized by the NDA largest values related to 
C60-I1 . Further addition leads to adducts C60-I3 and C60-I4, 
which are subordinated to similar rules. Addition in the 
other two adducts C60-I5 and C60-I6 occurs associatively 
via a single chemical bond Cf-N. As occurred, six Cf - Cf 
form a pseudo-octahedral configuration of the obtained 
C60-I6 star. 
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КОМПЬЮТЕРНЫЙ  И ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЙ 
АНАЛИЗ  СПОСОБНОСТИ БЕЛКА VIRE2 К 

ОБРАЗОВАНИЮ ПОР В ЛИПИДНЫХ МЕМБРАНАХ 

СOMPUTER SIMULATION AND EXPERIMENTAL 
EVALUATION  THE CHANELFORMING ABILITY OF 
VIRE2 PROTEIN 

Чумаков М.И., Богданов В.И., Бурматов А.В., 
Ермошина О.В., Широков А.А., Великов В.А., 

Волохина И.В. 

Chumakov M.I., Bogdanov V.I., Burmatov A.V., 
Ermoshina O.V., Shirokov A.A., Velikov V.A., Volohina 
I.V. 

Институт биохимии и физиологии растений и 
микроорганизмов РАН 

Institute of Biochemistry and Physiology of Plants and 
Microorganisms of the Russian Academy of Sciences 

  
Методом "протягивания" белков, гомологичных белку 
VirE2 в базе данных SWISS-PROT не обнаружено.  
Для анализа вторичной структуры белка, нами были 
разработаны программы адаптирующие данные с 
сервера PSIPRED. Для VirE2 число предсказанных b-
структур  равнялось 15. Из всех исследованных 
белков, нуклеопорины показали наибольшую 
схожесть с белком VirE2, однако для него не было 
предсказано трансмембранных сегментов. При 
изучении электропроводности плоских мембран 
после внесения препаратов белка VirE2 
зарегистрировано  скачкообразное увеличение 
проводимости мембран, которое может 
свидетельствовать о формировании одиночных 
долгоживущих (1,5 -7 сек) пор. 

Using «protein drawing» method, the VirE2 gomological 
to protein was not found in the database. For protein 
second structure analysis we developed programs 
adapting data from PSIPRED server. For VirE2 the 
number of predicted b- structures was equal to 15From all 
investigated proteins nucleoparins were the most similar 
to proteinsVirE2, however transmembrane segments 
were not predicted for them. While investigating the 
conductance of flat membranes after adding VirE2 protein 
was registered the step increase of membrane 
conductance , which can say about the formation of single 
long-living (1,5-7 SEC.) pores. 
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ОБМЕННОЕ ВЗАИМОДЕЙСТВИЕ В ДИМЕРНЫХ 

МЕТАЛЛ-МОЛЕКУЛЯРНЫХ МАГНЕТИКАХ 
EXCHANGE INTERACTION IN DIMER 
METALLOORGANIC MAGNETICS IN THE BROKEN 
SYMMETRY APPROXIMATION 

Шека Е.Ф., Заец В.А. Sheka E.F., Zayets V.A. 
Российский университет дружбы народов Peoples' Friendship University of Russia 

  
Внедренные в молекулярные соединения атомы 
металлов являются источником «лишних» и/или 
магнитных электронов, не участвующих в 
ковалентном межатомном спаривании. Образуя 
набор слабо связанных спинов, эти атомы 
закладывают основу магнитных свойств соединений. 
Теоретическое описание явления состоит в 
рассмотрении взаимодействия между лишними 
электронами, или сверхобмена, главной 
количественной характеристикой которого является 
обменный интеграл J. В докладе приведены 
результаты квантово-химического определения 
обменных интегралов для двух димерных 
комплексов, содержащих два атома никеля или 
кобальта в окружении амидиновых лигандов. 

Metal atoms surrounded by molecular ligands, are a 
source of odd and/or magnetic electrons that partially can 
be excluded from the covalent bonding. Forming a system 
of weakly coupled spins, these atoms lay the foundation 
of magnetic properties of such compounds.  Theoretical 
consideration of the phenomenon concerns the odd 
electron interaction, or super exchange, whose quantity is 
determined by he exchange integral J. Presented in the 
paper is related to the integral determination carried out 
quantum chemically for two dimer complexes with either 
two nickel or two cobalt atoms surrounded by amidine 
ligands. 
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СИНТЕЗ ВАЗОПРЕССИНА В НЕЙРОСЕКРЕТОРНЫХ 

КЛЕТКАХ ГИПОТАЛАМУСА МЫШЕЙ ПРИ 
СТАРЕНИИ 

SYNTHESIS OF VASOPRESSIN IN 
NEUROENDOCRINE CELLS OF HYPOTHALAMUS OF 
MICE DURING AGING 

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

Bazhanova E.D., Molodtsov V.N, Senchenkov E.V, 
Belotskaya G.B. 

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

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

  
Цель работы - выяснение особенностей синтеза 
вазопрессина (ВП) в супраоптическом (СОЯ) и 
паравентрикулярном (ПВЯ) ядрах гипоталамуса 
мышей при старении в условиях действия гипероксии 
и интерферона-альфа (ИА). Проводилась ИГХ 
реакция на ВП с последующей денстометрией 
(программа Video Test). Показано, что синтез ВП не 
изменяется при старении. Выявлено, что ИА 
оказывает супрессорный эффект на синтез ВП в 
обоих ядрах мышей разного возраста, а гипероксия 
снижает количество ВП только в ПВЯ старых мышей. 
Совместное действие ИА и гипероксии снижает 
количество ВП в ПВЯ старых и молодых мышей 

The aim of the work . to study some features of the 
vasopressin (VP) synthesis in supraoptical (SON) and 
paraventricular (PVN) nuclei of the murine hypothalamus 
in aging during hyperoxia and interferon-alpha (IA) 
treatment. The immunohystochemical reaction was 
performed following by densitometry (Video Test 
software). It was shown that VP synthesis not changes in 
aging. It was revealed that IA inhibits VP synthesis in both 
nuclei in mice of different ages and hyperoxia decreases 
amount of VP in PVN of old mice only. Combined action 
of IA and hyperoxia decreases VP amount in PVN old and 
young mice 
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МЕТОДОЛОГИЯ СОЗДАНИЯ КОМПЬЮТЕРНОЙ 
СИСТЕМЫ КОНТРОЛЯ ЗНАНИЙ СТУДЕНТОВ ПО 

ХИМИИ 

METHODS OF CREATING OF TESTING SYSTEMS 
FOR EVALUATION OF STUDENT KNOWLEDGE IN 
CHEMISTRY 

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

Н.И.Лобачевского 
N.I. Lobachevskiy State University of  Nizhniy Novgorod 

  
Описаны методологические основы создания 
электронного учебника по квантовой химии, 
включающего систему контроля знаний студентов. 
Предусмотрены средства создания новых лекций и 
проверочных заданий, средства идентификации 
пользователей и защиты программного продукта от 
несанкционированного доступа. Система построена с 
использованием pHp-скриптов 

Methodology of the electronic text-book creation has been 
developed. The text-book contains a standard course of 
quantum chemistry for University students. It is equipped 
with tools to evaluate student knowledge, to create new 
lectures and quizzes (or test-works), to identify users and 
protect the system against non-permitted access. The 
system is written in pHp script language 
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К ГРАММАТИКЕ КОДИРОВАНИЯ ГЕНЕТИЧЕСКИХ 

ТЕКСТОВ 
TO GRAMMAR OF CODING OF THE GENETIC TEXTS 

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

and Test-Design Enterprise "SCIT" (SRTDE "SCIT") 
  

На базе параметров нуклеотид, кодонов и 
аминокислот, таблиц кодирования строятся 
кодонограмма и аминограмма объединяющие 
параметры в единую взаимосвязанную  структуру. На 
базе кодонограммы и аминограмм рассматривается 
грамматика кодирования генетичаских текстов 

Codonograms and amino- grams are built on the basis of 
nucleotides, codons and amino acids, coding tables. They 
unite parameters into a single interconnected structure. 
On the basis of codonograms and amino grams grammar 
of coding of genetic texts is considered 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ТРАНСПОРТА ПЛОТНЫХ 
СМЕСЕЙ МОЛЕКУЛ РАЗНОЙ ФОРМЫ И РАЗМЕРА 

В НАНОРАЗМЕРНЫХ ПОРАХ И КАНАЛАХ 

SIMULATIONS OF A TRANSPORT OF DENSED 
MIXTURES OF MOLECULES WITH VARIOUS SHAPES 
AND SIZES IN NANOSCALED PORES AND 
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" 
  

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 и 
каналах с учетом атомарной структуры их стенок. 
Разработан пакет программ для расчета равновесных 
и динамических характеристик смесей молекул 
разной формы и размера в объемной фазе и в 
наноразмерных щелевидных порах и цилиндрических 
каналах. По точности новый подход сопоставим с 
методом молекулярной динамики, а по скорости 
расчетов не менее чем на два порядка превосходит 
его и позволяет 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 and channels, which taking into account an 
atomic structure of their walls was developed. The 
software package for simulation of the equilibrium and 
dynamic characteristics of mixtures with various shapes 
and sizes of molecular components for bulk phase and in 
narrow slit-like pores and cylindrical channels 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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ПЕНИЦИЛЛИИ В ПОЧВАХ ВОСТОЧНОЙ 
ЛЕСОСТЕПИ УКРАИНЫ 

THE PENICILLIUM IN SOILS OF FOREST STANDS IN 
THE EASTERN FORESTIAL STEPPE OF UKRAINE 

Винникова О.И. Vinnikova O.I. 
Харьковский национальный университет им 

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

  
Исследование микобиоты подстилки и почвы лесных 
насаждений боровой террасы р. Северский Донец 
показало, что род Penicillium оказался самым 
многочисленным по видовому  составу и вносил 
наибольший вклад в видовое разнообразие как 
отдела Ascomycota, так и всех микромицетов на 
исследованной территории. Видовой перечень рода 
Penicillium включал 17 представителей секции 
Monoverticillata, 15 – Biverticillata, 9 – Divaricata и 10 – 
Asymmetrica. Видовое богатство пенициллиев в 
верхнем почвенном слое было более выраженным, 
чем в подстилке, а наименьшее число видов данного 
рода наблюдалось в почве на глубине 15-20 см. 

The investigation of litter and soil myсobiota in forest 
stands cultivated on the pine terrace of the Seversky 
Donetz river showed that Penicillium appeared to be the 
most rich genus which made the largest contribution to 
both Ascomycota and total micromycetes diversity on the 
studied area. The list of Penicillium species included 17 
representatives of Monoverticillata, 15 of Biverticillata, 9 
of Divaricata and 10 of Asymmetrica sections. The specie 
richness of penicilliums was higher in the upper soil layer 
comparing with litter, and in the soil on the depths of 15-
20 cm the lowest number of species was observed 
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ПОКАЗАТЕЛИ ДОПУСТИМЫХ ЗНАЧЕНИЙ 

ДЛИТЕЛЬНОГО АНТРОПОГЕННОГО 
ВОЗДЕЙСТВИЯ НА АГРОЭКОСИСТЕМУ 

THE MAXIMUM PERMISSIBLE VALUE OF 
ANTHROPOGENIC  INFLUENCES ON THE 
AGROECOSYSTEMS 

Гомонова Н.Ф., Зенова Г.М., Скворцова И.Н. Gomonova N.F., Zenova G.,Skvortsova I. 
МГУ им. М.В. Ломоносова M.V. Lomonosov Moscow State University 

  
Комплексные исследования химическими и 
биологическими методами агроэкосистем с 
дифференцированной антропогенной нагрузкой, 
созданной 50-летним применением агрохимических 
средств  на дерново-подзолистой почве, позволили 
выявить существенные изменения ряда показателей 
почв. Впервые определены и рекомендованы к 
использованию предельно допустимые значения 
нагрузок, ниже которых происходят глубокие 
деструктивные процессы в метровом слое почвы и 
почва теряет способность к восстановлению 

Сomplex study by chemical and biological methods of 
agroecosystems with differentiated man- made load have 
been formed as a result of 50 years action of 
adrochemical means on soddy podzolic loamy soil 
enabled to reveal essential variations of number of 
indices soils. The firs determined and recommended 
maximum permissible values below which deep 
destructive processes take place in metre soil layer and 
the soil loses its ability to restorethe properties 
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ПРИМЕНЕНИЕ ИНФОРМАЦИОННО-
ВЫЧИСЛИТЕЛЬНЫХ ТЕХНОЛОГИЙ В ПРОЦЕССЕ 

ПРЕПОДАВАНИЯ КУРСА ХИМИИ В 
ОБЩЕОБРАЗОВАТЕЛЬНОЙ ШКОЛЕ 

APPLICATION OF INFORMATION-CALCULATION 
TECHNIQUES IN THE PROCESS OF TEACHING 
CHEMISTRY IN THE SECONDARY SCHOOL 

Сафонова Э.Р., Врачева И.Г. Safonova E.R., Vracheva I.A. 
Школа №165  г.Казани School №165 Kazan 

  
На современном этапе школьного процесса 
образования большое внимание уделяется 
использованию информационно - вычислительных 
технологий. Компьютер является инструментом 
исследования и познания, позволяя 
индивидуализировать закрепление знаний и умений, 
и, кроме того, отрабатывать умение за более 
короткий срок. Очень важным является 
использование коллективной формы компьютерного 
обучения. В условиях компьютеризации главной 
функцией школы становится воспитание, так как 
компьютерную обучающую систему учащиеся могут 
использовать дома, а связь с преподавателем 
осуществлять на расстоянии. Кабинеты химии, 
биологии, математики, физики также оснащены 
компьютерами. В процессе преподавания курса 
химии 8-11 классах используются электронные 
программы, которые помогают учащимся осваивать 
новый материал, проводить обобщающие уроки в 
форме общественного смотра знаний, проверять 
уровень знаний с использованием тестовых программ 

In our modern educational programs a great attention is 
paid to IT. Computer is an instrument of investigation, 
which lets us individualize the process of consolidating 
knowledge and skills and also does it in a short period of 
time. Usage of collective form of computer teaching is 
very important. Under computerization conditions the 
main function of schools is upbringing, as pupils can use 
system of computer teaching at home and communicate 
with a teacher at the distance. Chemistry, biology, math’s, 
physics classes are also provided with computers. In the 
process of teaching chemistry in 8-11 forms electronic 
programs are used which help pupils learn new material 
better, have the lessons in the form of general knowledge 
test, check the level of knowledge by using testing 
programs 
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ПРОСТРАНСТВЕННАЯ ВАРИАБЕЛЬНОСТЬ 

ПРОРОСТКОВ КРЕСТОВНИКА ОБЫКНОВЕННОГО 
(SENECIO VULARIS L.) НА СЕРОЙ ЛЕСНОЙ ПОЧВЕ 

В ПЕРИОД ПОСЛЕ УБОРКИ УРОЖАЯ 

SPATIAL VARIABILITY OF SEEDLINGS OF SENECIO 
VULARIS L. ON GREYZEM IN AFTER CROPPING 
PERIOD 

Самсонова В.П., Благовещенский Ю.Н. Samsonova V.P., Blagovetschenskiy Y.N 
МГУ им. М.В. Ломоносова M.V. Lomonosov Moscow State University 

  
Исследуется пространственная структура 
размещения проростков крестовника обыкновенного 
на серой лесной почве (Брянская обл.). Выделяются 
два уровня организации, которые обусловлены 
структурой почвы и действием 
почвообрабатывающих орудий. В течение 3-х недель 
происходит уменьшение степени агрегированности 
проростков, связанное с отмиранием отдельных 
проростков в пятнах с повышенной плотностью и 
появлением новых проростков на свободных местах. 
Показано, что этот процесс сильнее выражен в 
случае более агрегированного первичного состояния 

Spatial structure of Senecio vulgaris L. seedlings on 
grayzem (Briansk region) was studied. Two levels of 
spatial organization were extracted. They may be 
explained by the soil structure and the action of 
agricultural machines. During 3 weeks the rate of 
aggregation of seedlings decreases due to disappearance 
them in patches and appearance at free places. This 
process is more intensive in case of more strong seedling 
aggregation 
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ПРИМЕНЕНИЕ РРПСВ В БИОЛОГИИ THE APPLICATION DISTRIBUTION OF THE 
POISSON’S RANDOM VARIABLES DIFFERENCE IN 
BIOLOGY 

Стариков В.Н. Starikov V.N. 
Мичуринский государственный педагогический 

институт 
Michurinsk State Pedagogical Institute 

  
Даны примеры применения РРПСВ в биологии The Application Distribution of the Poisson’s Random 

Variables Difference in Biology  has been given 
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http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=76 

  
 

ПОДАВЛЕНИЕ ШУМОВОЙ СОСТАВЛЯЮЩЕЙ В 
ТОНКОСТРУКТУРНЫХ СПЕКТРАХ МОЛЕКУЛ НА 

ОСНОВЕ ДИСКРЕТНОГО ОДНОМЕРНОГО 
ВЕЙВЛЕТ-ПРЕОБРАЗОВАНИЯ 

NOISE CANCELLATION IN THIN STRUCTURE 
SPECTRUMS OF MOLECULES ON THE BASIS OF 
DISCRETE SINGLE MODE WAVELET-
TRANSFORMATION 

Дьяченко Г.Г., Петухов В.А., Семенов М.А. Diyachenko G.G., Petuhov V.A., Semenov M.A. 
Физический институт им. П.Н.Лебедева РАН P.N. Lebedev Physical Institute of Russian Academy of 

Sciences 
  

Проблема очистки спектров от шумов существовала 
всегда. Особую актуальность она приобретает с 
развитием экспериментальной техники, 
позволяющим измерять спектры следовых количеств 
веществ. В нашей работе на примере 
тонкоструктурного спектра флуорена рассмотрены 
преимущества сравнительно недавно появившегося 
метода подавления шумовой составляющей на 
основе дискретного одномерного вейвлет-
преобразования 

There has always been a problem of noise cancellation in 
spectrums. It becomes very relevant with the 
development of experimental techniques, which let us 
measure spectrums of trace quantity of substances. In 
our work the advantages of recent method of noise 
cancellation on the basis of discrete single-mode wavelet 
transformation are considered on the example of thin-
structure spectrum of fluorine 
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МОРФОМЕТРИЧЕСКИЙ И КЛАСТЕРНЫЙ АНАЛИЗ 
КЛЕТОЧНОГО СОСТАВА БАЗАЛЬНЫХ ГАНГЛИЕВ 

МОЗГА КРЫС В РАННЕМ ОНТОГЕНЕЗЕ 

MORPHOMETRIC AND CLUSTER ANALYSES OF THE 
CELLS POPULATION OF THE BRAIN BASAL 
GANGLIA IN RAT EARLY ONTOGENESIS 

Журавин И.А., Васильев Д.С., Туманова Н.Л., 
Белостоцкая Г.Б., Попов А.А. 

Zhuravin I.A., Vasilyev D.S., Tumanova N.L., 
Belostotskya G.B., Popov A.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 

  
Проведен морфометрический и кластерный анализ 
структуры нервной ткани базальных ганглиев мозга в 
раннем постнатальном онтогенезе крыс после 
гипоксии на 13-й день эмбриогенеза. Кластерный 
анализ показал наличие четырёх размерных классов 
клеток в исследованной структуре мозга. 
Морфометрический анализ этих классов выявил 
уменьшение количества клеток и их суммарной 
площади, хотя средняя площадь клеток оставалась 
неизменной. Наиболее сильные дегенеративные 
изменения отмечались у самых крупных клеток 

The morphometric analysis of structure of nervous tissue 
of the basal ganglia and cluster analysis of cell size in rat 
early postnatal ontogenesis after hypoxia (E13-14) have 
been done. Tree and K-means clustering indicate there 
are 4 clusters of cells. The morphometric analysis of 4 
cellular classes indicates some decreasing of number and 
total area of cells in the basal ganglia after hypoxia, but 
mean area of the cell is invariable. The large-scale cells 
display the most substantial changes 
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КОМПЬЮТЕРНЫЙ АНАЛИЗ МОРФОЛОГИЧЕСКОЙ 

ГЕТЕРОГЕННОСТИ КЛЕТОК ДИМОРФНЫХ 
МИКРОМИЦЕТОВ В НОРМЕ И В УСЛОВИЯХ 

СТРЕССА 

COMPUTER IMAGE ANALYSIS OF DIMORPHIC 
MICROMYCETES MORPHOLOGICAL 
GETEROGENEITY UNDER NORMAL AND 
STRESSFUL CONDITIONS 

Зароченцева И.А., Белостоцкая Г.Б., Богомолова 
Е.В., Панина Л.К. 

Zarochenzeva I.A., Belostotskaya G.B., Bogomolova 
E.V., Panina L.K. 

Санкт-Петербургский государственный университет Saint-Petersburg State University 
  

Процессы стресс-ответа у клеток низших эукариот - 
полиморфных микромицетов - сопровождаются 
морфологическими преобразованиями различного 
характера и интенсивности. Обработка цифровых 
снимков культур микромицета Phaeococcomyces 
chersonesos с использованием возможностей 
программы ВидеоТесТ-Морфология 4.0 позволила 
показать, что доступность азота, осмолярность и 
ионный состав среды принадлежат к важнейшим 
управляющим параметрам при изменении формы 
роста у этого вида 

Stress response in cells of lower eucariotes . polymorphic 
micromycetes . is accompanied by morphological 
transformations of different character and intensity. Digital 
image processing of Phaeococcomyces chersonesos 
cultures has been carried out using VideoTest 
Morphology 4.0 software. It has been shown that the 
availability of nitrogene, osmolarity and ionic composition 
of medium are among major parameters governing 
growth form transitions in this fungi 
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ЭЛЕКТРОДИАЛИЗ РАЗБАВЛЕННЫХ РАСТВОРОВ 
СИЛЬНЫХ ЭЛЕКТРОЛИТОВ ПРИ ИНТЕНСИВНЫХ 

ТОКОВЫХ РЕЖИМАХ: РАСЧЕТ ПАРАМЕТРОВ 
ДИФФУЗИОННОГО СЛОЯ С ИСПОЛЬЗОВАНИЕМ 

МАТЕМАТИЧЕСКОЙ МОДЕЛИ 

ELECTRODIALYSIS OF STRONG ELECTROLYTE 
DILUTED SOLUTIONS UNDER THE HIGH CURRENT 
VALUES: CALCULATION OF DIFFUSION LAYER 
PARAMETERS USING MATHEMATICAL MODEL 

Володина Е.И., Письменская Н.Д., Ковалев И.В., 
Никоненко В.В. 

Volodina E.I., Pismenskaya N.D., Коvolev  I.V ., 
Nikonenko V.V. 

Кубанский государственный университет Kuban State University 
  

Использована модель, описывающая перенос ионов 
соли и воды в трехслойной системе: мембрана и два 
диффузионных слоя (ДС). Рассчитана минимальная 
концентрация противоионов соли на границе с 
мембраной, толщина различных частей ДС и скачки 
потенциала в каждой из этих частей как функции 
плотности тока. Толщина ДС возле катионообменной 
мембраны уменьшается за счет развития 
электроконвекции, интенсивность которой 
определяется вычисленными значениями 
пространственного заряда и толщины области 
пространственного заряда 

A model describing the transport of salt and water ions in 
the 3-layer system (membrane + 2 diffusion layers (DL)) 
is used. The minimum counter-ion concentration at the 
interface, the thickness of DL.s different regions and the 
potential drop across each region are calculated as a 
function of electrical current density. The thickness of DL 
at the cation-exchange membrane decreases due to the 
development of electroconvection, intensity of which is 
determined by the calculated space charge value and the 
thickness of space charge region 
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ПРИМЕНЕНИЕ МАТЕМАТИЧЕСКОГО 

МОДЕЛИРОВАНИЯ ДЛЯ ИССЛЕДОВАНИЯ 
ПЕРЕНОСА СЛАБЫХ ЭЛЕКТРОЛИТОВ ЧЕРЕЗ 

ИОНООБМЕННЫЕ МЕМБРАНЫ 

MATHEMATICAL MODELLING APPLICATION FOR 
INVESTIGATION OF WEAK ELECTROLYTE 
TRANSPORT THROUGH ION EXCHANGE 
MEMBRANES 

Володина Е.И., Сеник Ю.В., Лопаткова Г.Ю., 
Письменская Н.Д, Лебедев К.А., Никоненко В.В. 

Volodina E.I., Senik U.V., Lopatkova G.U. 
.,Pismenskaya N.D., Lebedev K.A., Nikonenko V.V. 

Кубанский государственный университет Kuban State University 
  

Раскрыть суть транспортных процессов при переносе 
слабых электролитов через мембраны можно, 
применяя математическое моделирование. 
Проведено сравнение эксперимента по 
электродиализу раствора NaHCO3 и численного 
расчета с использованием двух моделей. Модель I 
позволяет рассчитывать плотности потоков ионов и 
молекул в диффузионном слое. Модель II . 
равновесные концентрации компонентов в растворе 
на выходе из электродиализной ячейки. Показано 
хорошее согласие расчета и эксперимента при 
допредельных плотностях тока 

A deep insight in the core of weak electrolyte transport 
through the membranes becomes possible applying 
mathematical modelling. Comparison of experimental 
data (NaHCO3 solution electrodialysis) and calculations is 
carried out using two models. Model I permits to calculate 
the fluxes of ions and molecules in a diffusion layer. The 
equilibrium concentrations of solution species at the 
output of electrodialysis cell are found using model II. The 
data of the calculations are in a good accordance with the 
experiment 
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ПРОГНОЗ ПРИНАДЛЕЖНОСТИ ХИМИЧЕСКИХ 
СОЕДИНЕНИЙ К ГРУППАМ КАНЦЕРОГЕННОЙ 

АКТИВНОСТИ ИЗ КЛАССИФИКАЦИИ МАИР 

PREDICTION OF CHEMICAL COMPOUNDS 
BELONGING TO CANCEROUS ACTIVITY GROUPS 
FROM THE CLASSIFICATION OF INTERNATIONAL 
AGENCY OF CANCER STUDYING (IACS) 

Захаров А.В., Лагунин А.А., Филимонов Д.А. Zaharov 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 

  
Данная работа посвящена изучению возможности 
компьютерного предсказания канцерогенного 
эффекта химических соединений у человека в 
соответствии с классификацией Международного 
агентства изучения рака (МАИР). Для прогноза 
канцерогенного эффекта была использована 
программа PASS, которая предсказывает 
биологическую активность химических соединений на 
основе их структурной формулы и анализа 
Іструктура-активность? соединений обучающей 
выборки. В качестве обучающей выборки 
использовались соединения из классификации 
МАИР. Средняя точность прогноза составила 87% 

This work is devoted to studying the possibility of 
computer predication of cancerous effects of chemical 
compounds on humans according to classification of 
IACS. For this prediction program PASS has been used 
which predicts biological activity of chemical compounds 
on the basis of their structural formula and analysis of 
compounds of studying extracts. Compounds from IACS 
classification have been used as studying extract. The 
average accuracy of prediction has been 87% 

http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper.php?p=66 
 
http://www.ivtn.ru/2004/biomedchem/enter/paper_e.php?p=66 

  
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

http://www.ivtn.ru  47 



Секция 8  Section 8 

 
ИСПОЛЬЗОВАНИЕ КОМПЬЮТЕРНЫХ 
ТЕХНОЛОГИЙ ПРИ ИССЛЕДОВАНИИ 

КОЛЕБАТЕЛЬНЫХ ПРОЦЕССОВ РОСТА МИЦЕЛИЯ 
НЕСОВЕРШЕННЫХ ГРИБОВ 

COMPUTER TECHNOLOGIES IN THE INVESTIGATION 
OF OSCILLATORY GROWTH OF IMPERFECT FUNGI 
MYCELIUM 

Быстрова Е.Ю., Панина Л.К., Белостоцкая Г.Б. Bistrova E.Yu., Panina L.K., Belostotskaya G.B. 
Санкт-Петербургский государственный университет Saint-Petersburg State University 

  
С помощью компьютерной микрофотосъемки 
растущего мицелия 2-х видов несовершенных грибов 
(Ulocladium chartarum и Ulocladium botrytis) с 
периодичностью  5 и/или 15 минут,  установлено, что 
процесс удлинения растущего верхушечного 
фрагмента гифы, а также вновь возникающих 
боковых ветвей,  является не равномерным, а 
колебательным,  характеризуясь чередованием фаз 
быстрого и медленного роста с достаточно 
нерегулярными околочасовыми интервалами.  Для 
анализа изображения использовалась программа 
ВидеоТест-Мастер-Морфология 4.0. Обработка 
полученных данных программой “Chaos Data 
Analyzer” (J.C. Sprott, University of Wisconsin, USA) 
позволила выявить доминантные частоты и 
вычислить соответствующие им периоды 
осцилляций, значения которых согласуются с 
экспериментальными результатами 

We investigate the phenomenon of oscillatory growth of 
fungal hyphal tips. Growing mycelium of two species 
(Ulocladium chartarum and Ulocladium botrytis) was 
recorded with the help of computer-based photo-
enhanced microscopy at regular time intervals (5 and/or 
15 min). It was shown that the process of hyphal tips 
elongation is not steady and includes alternating periods 
of fast and slow  growth. For image analysis a computer 
program Video-Test-Master-Morphology 4.0 was used.  
The processing of data with the program “Chaos Data 
Analyzer” (J.C. Sprott, University of Wisconsin, USA) 
allowed to determine dominant frequencies and to 
calculate corresponding growth periods, which are in 
agreement with experimental results 
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СЕКЦИЯ 2 
 

КОМПЬЮТЕРНЫЕ ВЫЧИСЛЕНИЯ, ИХ ОРГАНИЗАЦИЯ (СЕТИ И ПАРАЛЛЕЛЬНЫЕ 
ВЫЧИСЛЕНИЯ) 

 
SECTION 2 

 
COMPUTING AND COMPUTING MANAGEMENT (NETWORKS AND PARALLEL 

COMPUTATION) 
 
 

 
ПРОГРАММНЫЙ КОМПЛЕКС ДЛЯ 

МОДЕЛИРОВАНИЯ ПРОЦЕССОВ ИЗОМЕРИЗАЦИИ 
СЛОЖНЫХ МОЛЕКУЛ НА СУПЕРКОМПЬЮТЕРЕ 

МВС-1000 

PROGRAM COMPLEX FOR MODELING PROCESSES 
OF ISOMERIZATION COMPLEX MOLECULES ON THE 
SUPERCOMPUTER SUCH AS MVS-1000 

Баранов В.И., Завалий М.В. Baranov V.I., Zavaly M.V. 
Институт геохимии и аналитической химии им. 

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

  
Разработан программный комплекс для 
суперкомпьютера МВС-1000, для моделирования 
процессов цепочечных изомер – изомерных 
структурных фотопревращений. Рассмотрена 
специфика алгоритмизации и построения программ 
для суперкомпьютера. Показано, что для решения 
поставленных задач требуется более гибкий путь 
программирования, чем при решении задач для ПК. 
Новый программный комплекс дает возможность 
моделирования многоступенчатых превращений, 
практически без ограничений на общие размеры 
задачи. Приведены примеры расчета для изомер-
изомерного преобразования гептадиенилбензола 

Program complex for supercomputer МВС-1000 for 
simulating. The processes of chain isomers- isomer 
structure photo-convertion are developed. Specification of 
algorithmization and writing programs for supercomputer 
is considered. It is shown here that for solving special 
tasks more flexible way of programming than for solving 
tasks for PC is heeded. New program complex permits to 
simulate multistep conversion without limitations of 
general tasks dimensions. The examples of calculating 
isomer-isomeric conversion of geptodienilbenzol are 
given 
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ИССЛЕДОВАНИЕ В ОБЛАСТИ ОРГАНИЗАЦИИ 
СПЕЦИАЛИЗИРОВАННЫХ КОМПЬЮТЕРНЫХ 

КЛАССОВ В ВУЗАХ НА ПРИМЕРЕ СПЕЦКЛАССА 
CAD/CAM/CAE-ТЕХНОЛОГИЙ 

THE RESEARCH INTO THE SPECIALIZED COMPUTER 
CLASSES ORGANIZATION IN HIGH EDUCATIONAL 
INSTITUTIONS (CAD/CAM/CAE-TECHNOLOGIES 
SPECIALIZED CLASS) 

Балакина Н.А. Balakina N.A. 
Нижегородский государственный технический 

университет 
Nizhny Novgorod State Technical University 

  
В статье исследована проблема организации 
специализированных компьютерных классов в ВУЗах. 
Характерными особенностями спецклассов являются 
узкая направленность программного обеспечения, 
которое определяется специализацией факультета, и 
обособленность от обычных классов 
общепрофессиональной подготовки. Подробно 
изучен спецкласс CAD/CAM/CAE-технологий 
машиностроительного факультета. Подтверждена 
тенденция организации подобных классов различного 
профиля на примере некоторых российских ВУЗов 

The problem of specialized computer classes 
organization in High Educational Institutions is being 
considered in the paper. Their characteristic peculiarities 
are highly specialized purposefulness of software and the 
detachment from common classes of professional 
preparation. The specialized class of CAD/CAM/CAE-
technologies of Machine-Building Faculty has been 
studied in detail. The tendency to similar classes 
organization in some Russian universities has been 
confirmed 
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СЕКЦИЯ 3 
 

МОДЕЛИРОВАНИЕ, ЧИСЛЕННЫЕ ЭКСПЕРИМЕНТЫ 
 

SECTION 3 
 

COMPUTER SIMULATION 
 
 
 

ИСПОЛЬЗОВАНИЕ ПЛП-ПОИСКА В ЗАДАЧАХ 
ОБРАБОТКИ РЕЗУЛЬТАТОВ ВЫЧИСЛИТЕЛЬНОГО 

ЭКСПЕРИМЕНТА 

USE OF A PLP- SEARCH IN THE TASKS OF 
PROCESSING THE RESULTS OF THE 
COMPUTATIONAL EXPERIMENT 

Статников И.Н., Фирсов Г. И. Statnikov I.N., Firsov G.I. 
Институт машиноведения им. А.А.Благонравова РАН А.А. Blagonravov Mechanical Engineering Research 

Institute of Russian Academy of Sciences 
  

Рассматривается возможность на основе 
планируемого вычислительного эксперимента на 
стадии математического моделирования эффективно 
строить свертки получаемой информации. Это 
позволяет строить непосредственную 
функциональную зависимость между параметрами и 
критериями качества динамической системы. 
Приведены результаты исследования на 
математической модели звукоизлучения элементов 
ткацкого станка; даются оценки дисперсий снизу и 
сверху как для коэффициентов, так и для значений 
функции регрессии 

The possibility to effectively construct the rolls of obtained 
information on the basis of planned computational 
experiment at the stage of mathematical simulation is 
examined. This makes it possible to construct direct 
functional dependence between parameters and criteria 
of the quality of dynamic system. The report presents the 
results of a study on the mathematical model of sounds 
emission of the elements of loom; estimations of 
variations from below and from top for both the 
coefficients and for the values of the function of 
regression 
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МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 
МАГНИТОУПРУГОГО ПОВЕДЕНИЯ ТОНКИХ 

ПЛАСТИН СО СЛОЖНОЙ ФОРМОЙ 

MATHEMATICAL MODELING OF MAGNETOELASTIC 
BEHAVIOUR OF THIN PLATES OF COMPLEX FORM 

Нуралиев Ф.М. Nuraliev F.M. 
Институт кибернетики НТЦ "СИТ" АНРУз Institute of Сybernetics of AS Ruz 

  
В работе описывается математическое 
моделирование магнитоупругого поведения тонких 
идеально проводящих пластин со сложной 
конфигурацией области в заданном магнитном поле 

The work is devoted to the mathematical modeling of 
magnetoelastic behaviour of ideal conducting plates of 
complex configuration of area, basing in given magnetic 
field 
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КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ЗОННОЙ 

СТРУКТУРЫ ТВЕРДЫХ РАСТВОРОВ 
ГАЛОГЕНИДОВ СЕРЕБРА 

COMPUTER DESIGN OF ZONE STRUCTURE OF 
SOLID SOLUTIONS OF SILVER GALAGENIDES 

Журавлев Ю.Н., Сечкарев Б.А., Сотникова Л.В., 
Федоров Д.Г. 

Zhuravlev Y.N., Sechkarev B.A., Sotnikova L.V., 
Fedorov D.G. 

Кемеровский государственный университет Kemerov State University 
  

Методами компьютерного моделирования проведено 
исследование электронных, оптических свойств, 
механизмов образования химической связи в 
галогенидах серебра и твердых растворах на их 
основе для прогнозирования поведения в реальных 
фотографических системах. Предложена модель 
непрерывных гетеропереходов и обсуждаются 
направления транспорта носителей на 
гетероконтактах 

Using computer design methods we carried out the 
research of electronic, optical properties and creation 
mechanisms of chemical bonds in silver heterojunctions 
and solid solutions on their basis for predicting the 
behavior in real photographic systems. We suggested the 
model of uninterruptible heterojunctions and discussed 
the problem of guiding carriers on heterocontacts 
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МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ТЕЧЕНИЯ 
ЖИДКОСТИ В ПЕРФОРИРОВАННОЙ ТРУБЕ 

SIMULATION OF THE FLUID FLOW IN A 
PERFORATED PIPE 

Письменский А.В. Pismenski A.V. 
Кубанский государственный университет Kuban State University 

  
Предложена двумерная математическая модель 
движения жидкости в перфорированной трубе с 
запаянным торцом, основанная на краевой задаче 
для системы уравнений Навье-Стокса в приближении 
Буссинеска. В среде DELPHI написана программа, 
реализующая алгоритм численного решения 
указанной задачи. С использованием пакета MATLAB 
проведен анализ результатов численных расчетов 
для трубы с различным расположением и размерами 
отверстий, а также средними скоростями и 
коэффициентами вязкости поступающей в нее 
жидкости 

Two-dimensional simulator of the fluid flow in a perforated 
pipe with sealed end is suggested, which is based on the 
boundary problem for the system of Navier-Stoked 
equations and uses the Boussinesque approximation. 
The program that realizes the algorithm of numerical 
solution of the boundary problem is written in DELPHI 
programming environment. Using the MATLAB program 
package the analysis of the simulation results is carried 
out for pipes with a various size and location of apertures 
and various velocities and viscosity coefficients of 
incoming fluid 
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АНАЛИЗ ОСТАТОЧНОГО КОРОБЛЕНИЯ 
МАЛОЖЕСТКИХ ДЕТАЛЕЙ С ИСПОЛЬЗОВАНИЕМ 

МАТЕМАТИЧЕСКОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ НА 
ОСНОВЕ МЕТОДА КОНЕЧНЫХ ЭЛЕМЕНТОВ 

ANALYSIS OF MEAN DAMAGES OF LOW RIGID 
PARTS USING MATHEMATICAL SIMULATION ON THE 
BASIS OF FINITE ELEMENTS METHODS 

Сухов М.П., Лившиц А.В. Sukhov M.P., Livshits A.V. 
Восточно-Сибирский институт МВД России East-Siberian institute of the Ministry of Internal Affairs of 

Russia 
  

В конструкции планера самолёта существует 
большая номенклатура маложёстких авиационных 
деталей характеризуемых незначительной толщиной 
полотна и рёбер с различным характером 
расположения последних. К подобного рода деталям 
предъявляются повышенные требования, а именно к 
точности их изготовления, качеству поверхностей. В 
данной статье предложен новый подход к анализу 
остаточных деформаций маложёстких деталей с 
использованием математического моделирования на 
основе метода конечных элементов 

In the construction of plane glider there exists a great 
nomenclature of low rigid aviation parts characterized by 
low thickness of a belt and ribs, which are located 
indifferent ways. High demands are posed to such parts, 
in particular to their accuracy and surface quality. In the 
article a new approach to analysis of mean deformations 
of low rigid parts using mathematical simulation on the 
basis of finite elements method has been suggested 
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ВИЗУАЛИЗАЦИЯ РЕШЕНИЙ ДЛЯ НЕКОТОРЫХ 

КЛАССОВ ОБЫКНОВЕННЫХ 
ДИФФЕРЕНЦИАЛЬНЫХ УРАВНЕНИЙ 

VISUALIZATION OF ROOTS FOR SOME CLASSES OF 
THE ORDINARY DIFFERENTIAL EQUATIONS 

Смирнов В.В., Спиридонов Ф.Ф. Smirnov V.V., Spiridonov F.F. 
Бийский технологический институт Biysk Tehnological Institute 

  
В докладе обсуждаются отдельные классы 
дифференциальных уравнений, для которых 
применение стандартных методов решения является 
проблематичным 

In the report some classes of the differential equations for 
which the application of standard solution methods 
appears to be problematic are considered 
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ДИСКРЕТНАЯ СВЕРТКА В РАСЧЕТАХ 
РАЗНОСТНОГО СИГНАЛА ДЕПОЛЯРИЗАЦИИ 

DISCRETE CONVOLUTION IN THE CALCULATIONS 
OF THE DIFFERENCE DEPOLARIZATION SIGNAL 

Волохов В.В. Volohov V.V. 
Кубанский государственный технологический 

университет 
Kuban State University of Technology 

  
Разработан алгоритм дискретного преобразования, 
на основании которого создана компьютерная 
программа, реализованная на языке Pascal. С 
помощью этой программы вычислены разности n-ых 
порядков в переходном процессе, сопоставленные с 
разностными уравнениями. Получена огибающая 
волн деполяризации в виде аналогового сигнала 

An algorithm of discrete transformation has been 
developed. The computer program realized in Pascal 
language has been made on its basis. Using this program 
differences of n-orders of the transition process in 
correlation with difference equations have been 
calculated. An envelope curve of the waves of 
depolarization in the terms of analogue signal has been 
obtained 
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ИССЛЕДОВАНИЕ ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ 
СВОЙСТВ КВАНТОВЫХ СПИНОВЫХ СИСТЕМ 

МЕТОДАМИ ВЫЧИСЛИТЕЛЬНОЙ ФИЗИКИ 

EXAMINATION OF THERMODYNAMIC PROPERTIES 
OF THE QUANTUM SPIN SYSTEMS BY METHODS OF 
COMPUTING PHYSICS 

Магомедов М.А., Муртазаев А.К., Камилов И.К. Magomedov M.A., Murtazaev A.K., Kamilov I.K. 
Институт физики Дагестанского научного центра РАН Institute of physics of the Dagestan centre of science of 

Russian Academy of Science 
  

На основе высокоэффективного петлевого алгоритма 
квантового метода Монте-Карло проведены 
исследования двумерной модели Гейзенберга со 
спином S = 1/2.  Рассчитаны   температурные 
зависимости основных термодинамических величин: 
энергия E, теплоемкость C, восприимчивость c и т.д. 
Показано, что квантовый метод Монте-Карло 
позволяет проводить высокоточные исследования 
квантовых спиновых систем больших размеров и в 
широком диапазоне температур 

On the basis of high-effective Loop algorithm of the 
quantum Monte-Carlo method investigation of the two-
dimensional spin S = 1/2 Heisenberg model are carried 
out. Temperature dependences of the basic 
thermodynamic quantities, such as energy E, heat 
capacity C, susceptibility c are calculated: It is shown, that 
the quantum Monte-Carlo method allows to carry out high 
precision examinations of quantum spin systems of the 
large sizes and in a wide temperature range 
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ПРОГРАММА ДЛЯ РАСЧЕТА ЭФФЕКТИВНЫХ 
ЗАРЯДОВ ЯДЕР ОРБИТАЛЕЙ ПО ПРАВИЛАМ 
СЛЭТЕРА, БЕРНСА И ФИЗИЧЕСКОЙ МОДЕЛИ 

ЭКРАНИРОВАНИЯ 

THE PROGRAM FOR CALCULATION OF ORBITALS’ 
EFFECTIVE CHARGES OF NUCLEUS BY SLATER, 
BURNS AND PHYSICAL MODEL OF SCREENING 
RULES 

Белоусов В.В., Ермаков А.И. Belousov V.V., Ermakova A.I. 
Новомосковский институт Российского химико-

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

  
Программа Zeffs предназначена для определения 
эффективных зарядов ядер орбиталей атомов и 
ионов, находящихся в различных электронных 
конфигурациях, по правилам Слэтера, Бернса и 
физической модели экранирования. Она может 
применяться при учете релаксации орбиталей в 
атомных и молекулярных системах, разработке новых 
базисных наборов, в учебных целях и др. 

Zeffs program is meant for definition of orbitals’ effective 
charges of nucleus for atoms and the ions in various 
electronic configurations, by Slater, Burns and physical 
model of screening rules. It can be applied in the account 
of orbital relaxation, development of new basis sets, 
educational purposes etc. 
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ОБТЕКАНИЕ МЯГКОЙ ЦИЛИНДРИЧЕСКОЙ 

ОБОЛОЧКИ С ОТРЫВОМ  СТРУЙ В КАНАЛЕ С 
ПАРАЛЛЕЛЬНЫМИ СТЕНКАМИ 

STREAMLINE OF SOFT CYLINDRICAL ENVELOPE 
WITH STREAM SEPARATION IN THE CHANNEL WITH 
PARALLEL WALLS 

Хакимов А.Г. Khakimov A.G. 
Институт механики УНЦ РАН Institute of Mechanics of the Ufa Branch of Russian 

Academy of Sciences 
  

Исследуется стационарное струйное обтекание по 
схеме Кирхгофа мягкой цилиндрической оболочки 
плоским потоком идеальной невесомой несжимаемой 
жидкости в канале с параллельными стенками 

Stationary fluid streamline by Kirhgof scheme of soft 
cylindrical  envelope by flat stream of non-shrinking liquid 
in the channel with parallel walls 
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КОМПЬЮТЕРНЫЙ МЕТОД ПРОВЕРКИ 
КОРРЕКТНОСТИ СПОСОБА МОДЕЛИРОВАНИЯ 

РАССЕЯНИЯ ГАЗА ПОВЕРХНОСТЬЮ 

THE COMPUTER METHOD FOR TESTING A WAY OF 
THE GAS-SURFACE SCATTERING SIMULATION 

Сажин О.В. Sagin O.V. 
Уральский государственный университет им. А.М. 

Горького 
A.M. Gorkiy Ural State University 

  
Для тестирования способа моделирования рассеяния 
газовых молекул поверхностью разработан 
программный продукт, с помощью которого возможно 
моделировать поведение газовых молекул в 
ограниченном пространстве, изменяя форму 
ограничивающей поверхности, способ 
моделирования рассеяния, температуру поверхности 
и начальное состояние газа. В работе реализована 
свободномолекулярная версия метода прямого 
статистического моделирования Монте-Карло 
(DSMC) 

For testing a way of the gas-surface scattering simulation 
the software has been developed. With use of this 
software it is possible to simulate behaviour of the gas 
molecules in the finite space, changing the shape of finite 
surface, a way of the gas-surface scattering simulation, 
the surface temperature and the gas initial state. The free 
molecular version of the direct simulation Monte Carlo 
method (DSMC) has been realised in this work 
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АНАЛИЗ ТЕМПЕРАТУРЫ ФАЗОВОГО ПЕРЕХОДА 
СИСТЕМЫ СМЕШАННЫХ КРИСТАЛЛОВ 

СУЛЬФАТА АММОНИЯ - СУЛЬФАТА КАЛИЯ, 
РУБИДИЯ, ЦЕЗИЯ 

THE ANALYSIS OF TEMPERATURE OF  PHASE 
TRANSITION IN A SYSTEM OF MIXED CRYSTALS 
SULFATE AMMONIUM - SULFATE OF POTASSIUM, 
RUBIDIUM, CESIUM 

Шамшин А.П., Изотова Т.М., Матюшкин Э.В. Shamshin A.P., Izotova T.M., Matyushkin E.V. 
Украинская государственная академия 

железнодорожного транспорта 
Ukrainian State Academy of Transport 

  
Проведен расчет параметров, которые определяют 
зависимость температуры сегнетоэлектрического 
фазового перехода, в системе смешанных 
кристаллов сульфата аммония - сульфата калия, 
рубидия, цезия, и найдена зависимость 
диэлектрической проницаемости от температуры при 
разных значениях концентрации примеси. 
Обсуждаются возможные причины разного поведения 
температуры перехода и диэлектрической 
проницаемости в случае трех разных примесей 

The calculation of parameters is carried out which 
determine dependence of temperature of ferroelectric 
phase transition, in a system of mixed crystals sulfate 
ammonium - sulfate of potassium, rubidium, cesium, and 
obtained the dependence of an dielectric permittivity on 
temperature at different values of concentration of an 
impurity. The possible reasons of different behavior of 
temperature of transition and dielectric permittivity are 
considered in case of three different impurities 
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СТРОГАЯ СПЕКТРАЛЬНАЯ ТЕОРИЯ 

СТАЦИОНАРНЫХ ИТЕРАЦИОННЫХ ПРОЦЕССОВ 
ДЛЯ  СЛАУ С ТРЕХДИАГОНАЛЬНОЙ ТЕПЛИЦЕВОЙ 

МАТРИЦЕЙ 

THE SEVERE SPECTRAL THEORY OF STATIONARY 
ITERATIVE PROCESSES FOR SYSTEMS OF THE 
LINEAR ALGEBRAIC EQUATIONS WITH THREE-
DIAGONAL TOEPLITZ MATRIX 

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

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

  
Рассматриваются модифицированные методы 
простой итерации с комплексным итерационным 
параметром для решения систем линейных 
алгебраических уравнений (СЛАУ) c неособенной 
квадратной матрицей. Рассмотрены 
модифицированные методы Ричардсона, Якоби и 
Зейделя для решения СЛАУ. Показано, что спектр 
трехдиагональной теплицевой матрицы, а также 
спектр модифицированного оператора Зейделя для 
трехдиагональной СЛАУ произвольного размера 
сводится к корням полиномов Чебышева второго 
рода и на этой основе найдены оптимальные 
параметры для сходимости указанных методов, а 
также метода релаксации. Метод оптимальной 
релаксации применяется для численного решения 
начально-краевых задач для дифференциальных 
уравнений в частных производных. Найденные 
строгие выражения для спектра трехдиагональной 
теплицевой матрицы  используются для 
установления условий устойчивости метода прогонки. 
Строгие выражения для спектра и детерминантов 
указанной матрицы, а также почти треугольной 
матрицы Хессенберга специального вида 
используются в качестве тестов для проверки 
стандартных пакетов программ 

Modified methods of simple iteration with complex 
iterative parameter for solution of systems of linear 
algebraic equations (SLAE) with nonsingular square 
matrix are considered.  Modified methods of Richardson, 
Jakobi, Seidel for solution of SLAE are examined.  It is 
displayed that spectrum of three-diagonal toeplitz matrix 
and also spectrum of modified Seidel’s operator for three-
diagonal SLAE of any order are reduced to roots of 
Chebyshev’s polynomial of the second order, and on this 
basis optimal parameters of convergence of the 
aforementioned methods and of relaxation method were 
found.  Method of optimal relaxation is used for numerical 
solution of initial boundary problems in partial differential 
equations.  The found exact  equations for spectrum of 
three-diagonal toeplitz matrix are used to determine the 
stability conditions of sweep method. Exact  equations for 
spectrum and determinants of the matrix and for almost 
triangular special Hessenberg matrix are used to test 
standard packet of  programs 
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ЧИСЛЕННЫЕ МЕТОДЫ РЕШЕНИЯ МНОГОМЕРНЫХ 
ИНТЕГРАЛЬНЫХ УРАВНЕНИЙ МАТЕМАТИЧЕСКОЙ 

ФИЗИКИ С ЯДРАМИ, ЗАВИСЯЩИМИ ОТ 
РАЗНОСТИ АРГУМЕНТОВ 

NUMERICAL METHODS OF SOLUTION OF MANY-
DIMENSIONAL INTEGRAL EQUATIONS OF 
MATHEMATICAL PHYSICS WITH KERNELS, THAT 
DEPEND ON ARGUMENT DIFFERENCE 

Самохин А.Б. Samokhin A.B. 
Московский государственный институт радиотехники, 

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

  
Рассматриваются многомерные интегральные 
уравнения с ядрами, зависящими от разности 
аргументов. Обсуждаются численные методы, 
которые позволяют эффективно решать системы 
линейных алгебраических уравнений очень большой 
размерности, возникающие в результате 
дискретизации интегральных уравнений 

Many-dimensional integral equations with kernels, that 
depend on argument difference are considered. 
Numerical methods, that allow efficient solution of multi-
dimensional systems of linear algebraic equations, 
resulted from discretization of integral equations, are 
discussed 
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ОПРЕДЕЛЕНИЕ ХАРАКТЕРА КРИТИЧЕСКОГО 

ПОВЕДЕНИЯ МОДЕЛИ АНТИФЕРРОМАГНЕТИКА 
MNF2  МЕТОДАМИ МОНТЕ-КАРЛО 

DEFINITION OF THE CHARACTER OF CRITICAL 
BEHAVIOUR OF THE MODEL OF THE 
ANTIFERROMAGNETIC MNF2 BY MONTE-CARLO 
METHODS 

Муртазаев А.К., Магомедов М.А. Murtazaev A.K., Magomedov M.A. 
Институт физики Дагестанского научного центра РАН Institute of physics of the Dagestan centre of science of 

Russian Academy of Science 
  

Используя высокоэффективный одно-кластерный 
алгоритм Вульфа метода Монте-Карло, выполнены 
высокоточные исследования статических критических 
свойств модели реального двухподрешеточного 
антиферромагнетика MnF2. С высокой точностью 
определена критическая температура системы. 
Рассчитаны все основные статические критические 
индексы (критический индекс теплоемкости, 
намагниченности, восприимчивости, индекс Фишера, 
а также критический индекс радиуса корреляции) 

Using high-efficiency single-cluster Wolff algorithm of the 
Monte-Carlo method, precision investigation of static 
critical properties of the model of real antiferromagnetic 
MnF2 are carried out. With a high accuracy the critical 
temperature of system is defined. All basic static critical 
index (the critical index of specific heat, magnetizations, 
susceptibilities, Fisher's index, and also the critical index 
of correlation radius) are calculated 
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АНАЛИЗ СВОЙСТВ СЕГНЕТОЭЛЕКТРИКОВ С 
ПОМОЩЬЮ ТЕОРИИ БИФУРКАЦИЙ 

THE ANALYSIS OF PROPERTIES OF  
FERROELECTRIC WITH THE THEORY OF 
BIFURCATIONS 

Шамшин А.П., Изотова Т.М., Матюшкин Э.В. Shamshin A.P., Izotova T.M., Matyushkin E.V. 
Украинская государственная академия 

железнодорожного транспорта 
Ukrainian State Academy of Transport 

  
Построение фазовых диаграмм и нахождение 
обобщенных восприимчивостей требует 
исследования термодинамического потенциала, 
адекватно описывающего последовательность 
наблюдаемых фаз. В работе методами теории 
бифуркаций проведен анализ термодинамических 
потенциалов, включающих модули и различное число 
варьируемых параметров. Используемые методы 
позволяют уточнить картину области существования 
фаз и фазовых переходов, записать потенциал с 
учетом реально изменяемых параметров и избежать 
неопределенности и неоднозначности при 
построении фазовых диаграмм 

The build-up of the phase diagrams and determination of 
generalized susceptibilities requires examination of a 
thermodynamic potential adequately circumscribing a 
sequence of observable phases. In work the methods of 
the theory of bifurcations carry out the analysis of 
thermodynamic potentials including modules and various 
number of varied parameters. The used methods allow to 
improve a pattern of field of existence of phases and 
phase transition, to note a potential with the account of 
really changed parameters and to avoid indeterminacy 
and ambiguity at build-up of the phase diagrams 
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РАЗРАБОТКА СПЕЦИАЛИЗИРОВАННЫХ 
ПРОБЛЕМНО-ОРИЕНТИРОВАННЫХ ПРИЛОЖЕНИЙ 

ДЛЯ РАСПРЕДЕЛЕННОГО ДОСТУПА И 
ОБРАБОТКИ ДАННЫХ ПО МОРСКОЙ ПРИРОДНОЙ 

СРЕДЕ В ИНФОРМАЦИОННО-АНАЛИТИЧЕСКИХ 
СИСТЕМАХ 

DEVELOPMENT OF THE SPECIALIZED PROBLEM-
ORIENTED APPLICATIONS FOR THE DISTRIBUTED 
ACCESS AND DATA PROCESSING ON A SEA 
ENVIRONMENT IN INFORMATION-ANALYTICAL 
SYSTEMS 

Белинских А.Л., Воронцов А.А. Belinskich A.L., Vorontsov A.A. 
ВНИИГМИ-МЦД Росгидромета All-Russian Research Institute of Hydrometeorological 

Information - World Data Center 
  

Рассмотрены проектно-технологические решения и 
практическая реализация специализированных 
проблемно-ориентированных приложений для 
распределенного доступа и обработки данных по 
морской природной среде в современных 
информационных системах на примере 
информационной системы ЕСИМО об обстановке в 
Мировом океане. Практическая реализация основана 
на российских технологиях распределенной работы в 
среде Интернет/интранет 

Design-technological decisions and practical realization of 
the specialized problem-oriented applications for the 
distributed access and data processing on a sea 
environment in modern information systems are 
considered by the example of information system ESIMO 
about conditions in World Ocean. Practical realization is 
based on the Russian technologies of the distributed work 
in the Internet / intranet 
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ДИНАМИЧЕСКОЕ НАРУШЕНИЕ СИММЕТРИИ В 

МАССИВНОЙ МОДЕЛИ С ЧЕТЫРЕХФЕРМИОННЫМ 
ВЗАИМОДЕСТВИЕМ ПРИ КОНЕЧНОМ ПАРАМЕТРЕ 

ОБРЕЗАНИЯ 

PHASE OSCILLATIONS IN A MASSIVE FOUR -
FERMION MODEL 

Котвицкий А.Т. Kotvytskiy A.T. 
Украинская государственная академия транспорта Ukrainian State Academy of Transport 

  
В данной работе рассмотрена массивная 
четырёхфермионная модель во внешнем 
электромагнитном поле при произвольном параметре 
обрезания. Вычислен эффективный потенциал в 1/N 
разложении для постоянных магнитного и 
электрического полей. Обнаружено, что в случае 
внешнего магнитного поля симметрия является 
всегда нарушенной и происходит фазовый переход 
второго рода. При наличии внешнего электрического 
поля симметрия динамически может как нарушаться, 
так и восстанавливаться при изменении либо 
параметра обрезания, либо напряженности 
электрического поля, при этом возможны фазовые 
переходы и первого и второго родов 

A massive four - fermion model has been considered in 
an external electromagnetic field. An effective potential in 
case of constant electric and magnetic fields has been 
calculated in the large - N expansion. Symmetry is always 
broken in the external constant magnetic field by the 
second kind of phase transition. The oscillations of the 
phase condition exist in the external constant electric field 
through the first and second kinds of phase transition 
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ПРОГРАММНАЯ МОДЕЛЬ ВОЛЖСКО-КАМСКОГО 
КАСКАДА ВОДОХРАНИЛИЩ ДЛЯ ПРОПУСКА 

ПОЛОВОДЬЯ 

PROGRAM MODEL OF HIGH WATER PASSING  FOR 
VOLGA-KAMSK STAGES OF  RESERVOIRS 

Григорьев В.К., Антонов А.А., Зорин Д.С. Grigoryev V.K., Antonov A.A., Zorin D.S. 
Московский государственный институт радиотехники, 

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

  
В статье рассматриваются вопросы создания 
программного инструментария для поддержки 
управленческих решений по безопасному и 
эффективному пропоску половодья в Волжско-
Камском бассейне. Выделяется три основные 
функциональные составляющие: 
1) удобные визуальные средства для построения 
гидрологических рядов приточности на основе 
архивных данных о приточности за многолетний 
период наблюдений и прогнозов Гидрометцентра на 
текущий год;  
2) средства выбора управленческих решений, а 
именно построение гидрологических рядов 
управляющих сбросов на основе динамической 
модели каскада;  
3) удобные средства визуализации варианта 
процесса прохождения половодья с возможностями 
временной и пространственной масштабируемости 
визуализации варианта процесса прохождения 
половодья.  
Система реализована в виде клиент-серверной 
системы на основе БД, трех подсистем, 
соответствующих функциональным назначениям, и 
управляющего модуля. Работоспособность системы 
подтверждается расчетами половодья 2004 года 

In this work issues of designing a software toolkit for safe 
and effective water management of Volga-Kama water 
basin are covered. Three fundamental components are 
noted: 
1) easy to use visual tools for design of hydrological 
samples of inflows. The design process is based on the 
long-term survey data and Hydrometcenter forecasts for 
the year; 
2) means for selection of management decisions, namely 
the design of hydrological series of controlling effluence 
based on the dynamic model of cascade. 
3) Convinient means for visualisation of a variant of high 
water progress, with the support of time and space variant 
scaling. 
The system is realized as a client-server system based on 
the DB, three subsystems, corresponding to the functional 
use, and a management module. The efficacy of the 
system is proved by the calculations of the high water of 
2004 
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ФИЗИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ ДВИЖЕНИЯ СПУТНИКА 

ЮПИТЕРА ПАСИФЕ 
PHYSICAL MODEL OF MOVEMENT OF JUPITER 
SATELLITE PASIPHE 

Островский Н.В. Ostrovskiy N.V. 
Вятский государственный университет Vyatka State University 

  
Физические модели орбитального движения 
небесных тел имеют ограниченное применение. С 
одной стороны, это связано с тем, что очень сложно 
учесть все эффекты гравитационного 
взаимодействия в сложных системах. Поэтому 
физические модели не могут соперничать по 
точности вычисления эфемерид со статистическими 
моделями. С другой стороны, известное уравнение 
всемирного тяготения Ньютона строго соответствует 
лишь гравитационному взаимодействию двух тел. С 
его использованием нельзя, например, объяснить 
движение Луны вокруг Земли, поскольку Луна 
находится в сфере тяготения Солнца. Сходная 
ситуация имеется и в случае внешних спутников 
Юпитера – Пасифе и Синопе. В данной работе 
использовано оригинальное уравнение для описания 
гравитационного взаимодействия в системе из многих 
тел 

The physical models of orbital movement of  heavenly 
body have limited application. On the one hand, it is  very 
difficult to take into account all effects of gravitational 
interaction in complex systems. Therefore the physical 
models cannot compete on accuracy of calculation of 
ephemeris  with statistical models. On the other hand, the 
known equation of world gravitation of Newton strictly 
corresponds only to gravitational interaction of two 
bodies. With its use it is impossible, for example, to 
explain a movement of the Moon around the Earth, as the 
Moon is in sphere of Sun gravitation. The similar situation 
exists and in case of the external satellites of Jupiter: 
Pasiphe and Sinope. 
In the given work is used the original equation for the 
description of gravitational interaction in system of many 
bodies. 
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СЕКЦИЯ 5 
 

ОБРАБОТКА ДАННЫХ, БАЗЫ ДАННЫХ, АНАЛИЗ ДАННЫХ 
 

SECTION 5 
 

DATA PROCESSING, DATABASES AND DATA ANALYSIS 
 

 
ПРОГРАММНОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ 

АВТОМАТИЗИРОВАННОГО РАДИОФИЗИЧЕСКОГО 
ИЗМЕРИТЕЛЬНОГО КОМПЛЕКСА НА ОСНОВЕ 

НАКЛОННОГО ИОНОЗОНДА 

SOFTWARE OF AUTOMATIC RADIOPHYSIC 
MEASUREMENT SYSTEMS BASED ON OBLIQUE 
CHIRPSOUNDER 

Щирый А.О. Schiriy A.O. 
Марийский государственный технический 

университет 
Mari State Technical University 

  
Разработано программное обеспечение 
гибкоперестраиваемого автоматизированного 
комплекса, состоящее из подсистем первичной и 
вторичной обработки. Первая позволяет проводить 
круглосуточные эксперименты по наклонному 
зондированию ионосферы без непосредственного 
участия человека; вторая - обрабатывать в пакетном 
режиме большие массивы экспериментальных 
данных. На основе разработанных автором методик и 
алгоритмов реализованы также режимы работы 
измерительного комплекса, расширяющие 
традиционное использование ионозонда: режимы 
измерения помех ДКМ диапазона и амплитудно-
частотных характеристик КВ радиолинии 

Software of flexible reconstructable automatic complex 
has been developed. It consists of primary and secondary 
processing. The first one permits to carry out round the 
clock experiments on oblique probing of ionosphere 
without human participation; the second one processes 
large arrays of experimental data in packet regime. On 
the basis of methods and algorithms made by the author 
regimes of measuring complex working, broadening the 
traditional use of ionprobe have been realized: regime of 
measuring interferences in DKM range and amplitude-
frequency characteristics of SW radioline 
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ИССЛЕДОВАНИЕ ВЛИЯНИЯ 
КОРОТКОПЕРИОДИЧНОЙ СОЛНЕЧНОЙ 
АКТИВНОСТИ НА СОСТОЯНИЕ НИЖНЕЙ 

АТМОСФЕРЫ МЕТОДОМ ФЛИККЕР-ШУМА 

INVESTIGATION OF INFLUENCE OF SHORT-
PERIODICAL SOLAR ACTIVITY ON THE CONDITION 
OF LOW ATMOSPHERIC LAYERS BY FLICKER-NOISE 
METHOD 

Малиновская Е.А. Malinovskaya E.A. 
Ставропольский Государственный Университет Stavropol State University 

  
Метод спектроскопии фликкер-шума позволяет 
определить динамическую структуру системы. На 
основании этого метода были обработаны значения 
температур в г. Москвы и изменений К-индексов за 
2003 год, выявлены интервалы частот температурных 
колебаний, усредненных по нескольким выделенным 
интервалам времени, по ним получены 
коэффициенты корреляции для нескольких месяцев в 
случае смещения индексов температур на 1, 2, 3 и 
т.д. суток. Найден интервал смещения, при котором 
корреляции изменений К-индексов и температур 
максимальны. На основе этих исследований сделано 
предположение о длительности влияния изменения 
энергии электромагнитного поля Земли под 
действием излучений, исходящих от Солнца, на 
изменение температур. Дальнейшие исследования в 
этом направлении могут выявить различные 
закономерности в процессах трансформации энергии 
электромагнитного поля во внутреннюю энергию 
тепловых процессов в атмосфере Земли 

Flicker-noise spectroscopy method permits to determine 
dynamic system structure. On the basis of this method 
temperature values in Moscow and K-index change 
values have been processed, the frequency intervals of 
temperature changes have been found. They have been 
averaged according to some special time intervals and on 
their basis correlation ratios for several months in case of 
temperature index shifts by 1,2,3 etc. days have been 
obtained –shift interval at which K-index and temperature 
changes correlation area in their maximum has been 
found. On the basis of these investigations a suggestion 
has been made about duration of influence of energy 
changes of earth electromagnetic field under radiation 
from Sun on temperature changes. Further investigations 
in this sphere can find different laws of processes of 
transformation of electromagnetic field into inner energy 
of thermal processes in Earth atmosphere 
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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.) 
 
 
 

НЕКОТОРЫЕ АСПЕКТЫ ПРИМЕНЕНИЯ ВТ-
МЕТОДОВ ДЛЯ ВЫЯВЛЕНИЯ ТЕКУЩИХ И 
ПЕРСПЕКТИВНЫХ РЕЗЕРВОВ РАЗВИТИЯ 

ПРЕДПРИЯТИЯ В ПРОЦЕССЕ ИХ 
РЕСТРУКТУРИЗАЦИИ 

SOME ASPECTS OF APPLICATION OF COMPUTER-
METHODS FOR THE EXPOSURE OF CURRENT AND 
PERSPECTIVE BACKLOGS OF DEVELOPMENT OF 
ENTERPRISE IN THE PROCESS OF THEIR 
RESTRUCTURING 

Вовк О.С., Семенова Д.А. Vovk O.S., Semenova D.A. 
Харьковский национальный университет им. 

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

  
В работе подчеркнуто важное значение 
ииспользования ВТ-методов в процессе 
реструктуризации предприятий, которые позволяют 
успешно решать типовые задачи по расчету 
производственных циклов предприятий с большим 
числом параметров и граничных условий, 
разрабатывать планы развития производства, давать 
практические рекомендации по улучшению 
пропорций экономики и ее отраслей, 
рационализировать использование материальных и 
трудовых ресурсов 

In work there is the underlined importance of  use IТ-
methods in the process of restructuring of enterprises, 
which allow successfully to decide model tasks upon 
settlement of production cycles of enterprises with the  
large number of parameters and scope terms, develop 
the plans of development of production, give practical 
recommendations on the improvement of proportions of 
economy and itsindustries, rationalize the use of material 
and labour resources 

http://www.ivtn.ru/2004/physmath/enter/paper.php?p=124 
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ОСОБЕННОСТИ ПРИМЕНЕНИЯ ЧИСЛЕННОЙ 
МОДЕЛИ АЛЬТМАНА ПРИ ПРОГНОЗИРОВАНИИ 

ВЕРОЯТНОСТИ БАНКРОТСТВА ОТЕЧЕСТВЕННЫХ 
ПРЕДПРИЯТИЙ 

SOME FEATURES OF APPLICATION OF THE 
ALTMAN NUMERICAL COMPUTING FOR 
PROGNOSTICATION OF PROBABILITY 
BANKRUPTCY OF DOMESTIC ENTERPRISES 

Вовк О.С., Рябченко А.Д., Семенова Д.А., Кнуренко 
О.В. 

Vovk O.S., Ryabchenko A.D., Semenova D.A., 
Knurenko O.V. 

Харьковский национальный университет им. 
В.Н.Каразина 

V.N. Karazin Kharkov National University 

  
В работе рассмотрена возможность применения 
экстраполяционной модели Альтмана для 
прогнозирования достоверности быстрого 
банкротства предприятий в отечественных условиях. 
На примере харьковского предприятия  ОАО 
«Теплоавтомат» была показана проблематичность 
адекватного  использования  данной методики для   
прогнозирования банкротства в Украине. 
Обосновывается целесообразность разработки 
собственную модель для прогнозирования 
банкротства  предприятий с учетом отечественной 
специфики 

Possibility of application of the extrapolation Altman 
model for prognostication of probability of bankruptcy of 
enterprises in domestic terms is considered in work. On 
the example of the Kharkov enterprise  of 
«Teploavtomat» problematical character of the adequate  
use  of this method for   prognostication of bankruptcy in 
Ukraine was shown. Expedience of developmentis 
substantiated own model for prognostication of 
bankruptcy  of enterprises taking into account a national 
specific 

http://www.ivtn.ru/2004/physmath/enter/paper.php?p=128 
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Секция 6  Section  6 

 
ПОДХОДЫ И РЕШЕНИЯ ИНТЕРНЕТ/ИНТРАНЕТ 

ТЕХНОЛОГИЙ АВТОМАТИЗИРОВАННОГО 
ПОЛУЧЕНИЯ ЭЛЕКТРОННЫХ СПРАВОЧНЫХ 

ПОСОБИЙ ПО МОРСКОЙ ПРИРОДНОЙ СРЕДЕ 

APPROACHES AND DECISIONS THE INTERNET / 
INTRANET TECHNOLOGIES OF THE AUTOMATED 
CREATION OF ELECTRONIC REFERENCE BOOKS 
ON A MARINE ENVIRONMENT 

Воронцов А.А. Voronzov A.A. 
ВНИИГМИ-МЦД Росгидромета All-Russian Research Institute of Hydrometeorological 

Information - World Data Center 
  

Создание электронных справочников по морской 
природной среде в рамках разработки Единой 
системы информации об обстановке в Мировом 
океане в настоящее время реализуются в различных 
видах для максимального удовлетворения запросов 
пользователей. В настоящей работе рассмотрен один 
из вариантов создания морских электронных 
справочников (ЭСП) в распределенной среде 
Интернет/интранет. Показаны проектно-
технологические решения и практическая реализация 
ЭСП различных типов (статического и 
динамического). В основе практической реализации . 
использование ГИС и других современных 
информационных технологий 

Creation of electronic reference books on a marine 
environment within the framework of development of 
uniform system of the information on conditions in World 
Ocean now are realized in various kinds for the maximal 
satisfaction of inquiries of users. In the present work one 
of variants of creation of marine electronic reference 
books (ERB) in the distributed environment the Internet / 
intranet is considered. Design-technological decisions 
and practical realization ERB of various types (static and 
dynamic) are shown. In a basis of practical realization - 
use GIS and other modern information technologies 

http://www.ivtn.ru/2004/physmath/enter/paper.php?p=105 
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СИСТЕМА ДЛЯ ПОДДЕРЖКИ ПРИНЯТИЯ  
КОЛЛЕКТИВНЫХ РЕШЕНИЙ И ВЫБОРА 

СЛОЖНЫХ АЛЬТЕРНАТИВ 

THE SUPPORTING SYSTEM FOR COLLECTIVE  
DECISION MAKING  AND COMPLEX ALTERNATIVE 
CHOOSING 

Попов Н.В., Андрейчикова О.Н. Popov N.V., Andreychikova O.V. 
Волгоградский государственный технический 

университет 
Volgograde State Technical University 

  
Предлагаемые методика и программное обеспечение 
предназначены для поддержки процессов 
формирования и коллективного выбора сложных 
решений, а также для выбора альтернатив, 
состоящих из нескольких объектов. Участники 
процесса выбора характеризуются свойствами и 
наборами требований, которые они предъявляют 
друг к другу. Лучшее решение представляет собой 
комбинацию субъектов выбора, обладающую 
максимальным значением целевой функции, которая 
вычисляется как обобщенная мера удовлетворения 
взаимных требований. Программная система 
содержит многопользовательскую базу знаний, 
разнообразные методы вычисления целевой 
функции, развитый графический интерфейс, 
включающий подсистему визуализации результатов 

The method and software designed for supporting 
process of forming and choosing collective complex 
decisions as well as for choosing alternative composed of 
several objects. The participants of the process are 
characterized by properties and sets of mutual demands. 
The best decision is a combination of alternative subjects 
of choice. This combination has maximal value of criterion 
function,  that is calculated as generalized satisfaction 
degree of mutual demands. Developed software includes 
multiuser knowledgebase, various calculation methods of 
criterion function, advanced graphic interface with 
subsystem of result visualization 

http://www.ivtn.ru/2004/physmath/enter/paper.php?p=91 
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Секция 6  Section 6 

 
ПРИНЦИПЫ ПОСТРОЕНИЯ СИСТЕМ 

РАСПРЕДЕЛЕННЫХ ВЫЧИСЛЕНИЙ ДЛЯ 
РЕШЕНИЯ ЗАДАЧ ГОРНОГО ДЕЛА НА ПРИМЕРЕ 

МОДЕЛИ ЭНТРОПИЙНОГО АНАЛИЗА 
ФУНКЦИОНАЛЬНЫХ ПОКАЗАТЕЛЕЙ УГОЛЬНЫХ 

ПРЕДПРИЯТИЙ 

THE PRINCIPLES OF MAKING SYSTEMS OF 
DISTRIBUTED CALCULATIONS FOR SOLVING 
MINING INDUSTRY TASKS ON THE EXAMPLE OF 
MINING ENTERPRISES PERFORMANCE ANALYSIS 

Попов С.Е. Popov S.E. 
Институт угля и углехимии СО РАН Institute of Coal and Coal-Chemical of SB RAS 

  
Разработан программный комплекс на основе 
технологии распределенных объектов Microsoft .NET 
Remoting, позволяющий оценивать деятельность 
угольных предприятий в удаленном режиме, а также 
методологическая база, содержащая принципы 
построения такого рода систем. В частности, на 
примере простой объектной реализации показан 
процесc построения серверных и клиентских доменов 
приложений, способных взаимодействовать как в 
локальной сети, так и в глобальной по средством 
соббщений между дистанцируемыми типами 

Complex of programs has been developed on the basis of 
technology of distributed objects Microsoft, which permits 
to estimate performance of coal mining enterprises in 
remote regime, and methodological base has been 
created which contains principles of building such kinds of 
systems. In particular, on the example of simple object 
realization we have shown the process of creating server 
and client domens of applications capable of interacting in 
local network as well as global one by means of 
communication between distant types 

http://www.ivtn.ru/2004/physmath/enter/paper.php?p=50 
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СЕКЦИЯ 8 
 

ДОКЛАДЫ, НЕ ВОШЕДШИЕ В ОСНОВНЫЕ СЕКЦИИ 
 

SECTION 8 
 

THE REPORTS WHICH ARE NOT INCLUDED IN THE SECTIONS 
 
 

 
ПРИМЕНЕНИЕ РРПСВ В ФИЗИКЕ THE APPLICATION DISTRIBUTION OF THE 

POISSON’S RANDOM VARIABLES DIFFERENCE IN 
PHYSICS 

Стариков В.Н. Starikov V.N. 
Мичуринский государственный педагогический 

институт 
Michurinsk State Pedagogical Institute 

  
Даны примеры применения РРПСВ в физике The Application Distribution of the Poisson’s Random 

Variables Difference in Physics is given 

http://www.ivtn.ru/2004/physmath/enter/paper.php?p=107 
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НЕКОТОРЫЕ ОСОБЕННОСТИ БАРИЧЕСКИХ 
ЗАВИСИМОСТЕЙ КРИТИЧЕСКОЙ ТЕМПЕРАТУРЫ 
СОЕДИНЕНИЙ YBACUO И ДИСЕЛЕНИДА НИОБИЯ 

С РАЗЛИЧНОЙ СТЕПЕНЬЮ ОТКЛОНЕНИЯ ОТ 
СТЕХИОМЕТРИИ 

SOME FEATURES OF BARIC DEPENDENCES OF 
CRITICAL TEMPERATURE  OF YBACUO AND 
DISELENIDE NIOBIUM COMPOUNDS WITH A 
DIFFERENT DEGREE OF DEVIATION FROM 
STEHIOMETRY 

Вовк Р.В., Оболенский М.А., Бондаренко А.В. Vovk R.V., Obolenskii M.A., Bondarenko A.V. 
Харьковский национальный университет им. 

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

  
В работе представлены результаты исследований 
влияния высокого гидростатического давления до 14 
кбар на электросопротивление и критическую 
температуру слоистых монокристаллов YBa2Cu3O7-d и 
Nb1-xSnxSe2 с различной степенью отклонения от 
стехиометрии. Изломы на барических зависимостях 
Тc(Р) обсуждаются в терминах  наличия 
сингулярностей в электронном спектре двумерных 
решеток 

In this work we present the effect high hydrostatical 
pressure up to 14 kbar on electrical resistance and critical 
temperature of stratifieds single crystals  YBa2Cu3O7-d 
and Nb1-xSnxSe2 with a different degree of deviation from 
stehiometry. Fractures on the dependences Тc(Р) come 
into question in terms of  presence of singularity in the 
electronic spectrum of two-dimensional lattice 

http://www.ivtn.ru/2004/physmath/enter/paper.php?p=127 
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МОЛЕКУЛЯРНО-ДИНАМИЧЕСКОЕ 

ИССЛЕДОВАНИЕ ВЛИЯНИЯ МАССЫ ПРОСТЫХ 
ЧАСТИЦ НА САМОДИФФУЗИЮ В БИНАРНОЙ 

СМЕСИ 

MOLECULAR DYNAMICS STUDY OF SIMPLE 
PARTICLE MASS INFLUENCE ON SELF-DIFFUSION 
IN BINARY MIXTURE 

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

университет 
Ufa State Technical Oil University 

  
Методом молекулярной динамики исследована 
концентрационная зависимость парциальных 
коэффициентов самодиффузии в жидкой смеси 
леннард-джонсовских бесструктурных частиц, 
различающихся по массе в сто раз. Диаметры и 
энергии взаимодействия всех частиц одинаковы. 
Поскольку энергия активации процесса 
самодиффузии от массы в этом случае не зависит, то 
сделан вывод о том, что в первую очередь 
массивные частицы меняют подвижность первой 
координационной сферы и, как следствие, длину 
элементарного скачка любой частицы смеси 

Concentration dependence of partial self-diffusion 
coefficients in fluid mixture of Lennard-Jones unstructured 
particles was investigated by molecular dynamics 
simulation. Particles masses differ 100 times; diameters 
and interaction energies of all particles are identical. 
Since this case self-diffusion activation energy does not 
depend on mass, it was concluded that massive particles 
change most of all the mobility of first coordination sphere 
and, as the consequence, length of elementary jump of 
any mixture particle 

http://www.ivtn.ru/2004/physmath/enter/paper.php?p=99 
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ВЛИЯНИЕ ОТЖИГА И ВЫСОКОГО 
ГИДРОСТАТИЧЕСКОГО ДАВЛЕНИЯ НА ЭНЕРГИЮ 

АКТИВАЦИИ ПРОЦЕССОВ РЕЛАКСАЦИИ 
ЭЛЕКТРОСОПРОТИВЛЕНИЯ В МОНОКРИСТАЛЛАХ 

YBACUO 

EVOLUTION OF ACTIVATION ENERGY OF 
RELAXATION PROCESSES OF ELECTRICAL 
RESISTIVITY UNDER INFLUENCING OF ANNEALING 
AND HIGH HYDROSTATICAL PRESSURE IN YBACUO 
SINGLE-CRYSTAL 

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

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

Харьковский национальный университет им. 
В.Н.Каразина 

V.N. Karazin Kharkov National University 

  
В работе исследована эволюция энергии активации 
релаксациооных процессов кислороддефицитных 
соединений  YВaCuO в условиях приложения 
высокого гидростатического давления до 14 квар и 
отжига при комнатных температурах. Полученные 
значения энергии активации находятся в разумном 
соответствии со значениями энергии активации 
самодиффузии кислорода, что подтверждает вывод о 
том, что релаксация электросопротивления под 
влиянием внешних факторов обусловлена 
перераспределением кислорода 

Evolution of activation energy of relaxation processes of 
the oxygen  deficit compound YBaCuO underin high 
hydrostatical pressure to 14квар and annealing at room 
temperatures is investigated. Value of this activation 
energy  are in reasonable accordance with the values of 
activation energy of self-diffusion of oxygen. That 
confirms a conclusion that relaxation of electrical 
resistivity  under influencing of external factors is 
conditioned by the redistribution of oxygen 

http://www.ivtn.ru/2004/physmath/enter/paper.php?p=123 
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ЭЛЕКТРИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА ПЕРОВСКИТОВ ПРИ 

НИЗКИХ ТЕМПЕРАТУРАХ В ОБЛАСТИ СВЧ 
ELECTRIC PROPERTIES OF PEROVSKITS AT LOW 
TEMPERATURES IN THE FIELD OF А VERY HIGH 
FREQUENCY 

Петренко А.Г. Petrenko A.G. 
Донецкий национальный университет Donetsk National University 

  
Изучены физические свойства перовскитов в области 
СВЧ при низких температурах. Показано, что 
обнаруженные аномалии связаны с перестройкой 
доменной структуры сегнетоэлектрика. Выявленный 
фазовый переход (ФП) при 163К, смещается в 
сторону низких температур на  3-8 К 

The physical properties of perovskits are investigated in 
the field of а very high frequency at low temperatures. It is 
shown  that the detected anomalies are link to 
reorganization of domain structure of segnetoelectrics. 
Detected phase transition at 163  is displaced to region of 
low temperatures on 3-8 К 

http://www.ivtn.ru/2004/physmath/enter/paper.php?p=125 
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