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Îïè càí îá íîâ ëåí íûé ìå òîä êó áè êîâ, êî òî pûé ïî çâî ëÿ åò pàc c÷è òû âàòü êpè âûå SAS äëÿ áèî -
ïî ëè ìå pîâ â pàc òâî på íà îc íî âå êî îp äè íàò èx àòî ìîâ áåç ââå äå íèÿ ïîä ãî íî÷ íûx ïà pà ìåò pîâ.
Ýô ôåê òèâ íîcòü ìå òî äà ïpî âå på íà íà pÿ äå ìî äåëü íûx cèc òåì. Äëÿ âîcü ìè ãëî áó ëÿp íûx áåë -
êîâ ïpî âå äå íî cpàâ íå íèå èí òåí cèâ íî còåé pàc cåÿ íèÿ, pàc c÷è òàí íûx ïî ïpî ãpàì ìå SASCUBE
(https://sourceforge.net/projects/sascube), c cî îò âåò cò âóþ ùè ìè ýêc ïå pè ìåí òàëü íû ìè êpè âû ìè.
Pàc cìîò påí äèc êóc cè îí íûé âî ïpîc î xà pàê òå på èc êà æå íèé ýëåê òpîí íîé ïëîò íî còè âî äû âáëè -
çè ïî âåpx íî còè áåë êà. C ïî ìî ùüþ ìî ëå êó ëÿp íî-äè íà ìè ÷å cêèx cè ìó ëÿ öèé ïî êà çà íî, ÷òî pàc -
ïpå äå ëå íèå ýëåê òpîí íîé ïëîò íî còè âî äû â ïpè ãpà íè÷ íîì cëîå áåë êîâ òîë ùè íîé 0,3 íì íè êàê
íå ìî æåò pàc cìàò pè âàòü cÿ êàê îä íî pîä íîå, à åå cpåä íåå çíà ÷å íèå ìî æåò áûòü ìåíü øå cpåä íåé
ýëåê òpîí íîé ïëîò íî còè âî äû. Ïpî èë ëþ cò pè pî âà íî çà ìåò íîå âëèÿ íèå êîí ôîp ìà öè îí íîé ïîä -
âèæ íî còè áåë êîâ íà èx êpè âóþ pàc cåÿ íèÿ. Îá có æ äà åò cÿ âîç ìîæ íîcòü cî âìå cò íî ãî èc ïîëü çî -
âà íèÿ ìå òî äà êó áè êîâ (ïpî ãpàì ìû SASCUBE) è ìî ëå êó ëÿp íîé äè íà ìè êè äëÿ ïî ëó ÷å íèÿ èí -
òåí cèâ íî còåé pàc cåÿ íèÿ áåë êîâ c ó÷å òîâ âcåx ôàê òî pîâ âëèÿ íèÿ íà êpè âóþ pàc cåÿ íèÿ (êîí -
ôîp ìà öè îí íàÿ ïîä âèæ íîcòü áåë êîâ, èc êà æå íèÿ còpóê òóp âî äû è äp.).

Êëþ ÷å âûå cëî âà: ìà ëî óã ëî âîå påíò ãå íîâ cêîå pàc cåÿ íèå, ìî ëå êó ëÿp íàÿ äè íà ìè êà, còpóê òó pà
áåë êîâ â pàc òâî på, còpóê òó pà âî äû.
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Íå cêîëü êî äå cÿ òè ëå òèé íà çàä îä íèì èç àâ -
òî pîâ c cî òpóä íè êà ìè [1–4] áûë pàç pà áî òàí
ìå òîä êó áè êîâ – còpî ãèé ìå òîä pàc ÷å òà èí òåí -
cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ ãëî áó ëÿp íû ìè áåë êà ìè â
pàc òâî på èc xî äÿ èç êî îp äè íàò èx íå âî äî pîä -
íûx àòî ìîâ â êpè còàë ëå. Áû ëè pàc c÷è òà íû èí -
òåí cèâ íî còè äëÿ pÿ äà áåë êîâ â îá ëàc òè ìà ëûx
è cpåä íèx óã ëîâ pàc cåÿ íèÿ [1–5], îä íà êî cpàâ -
íå íèå ïî ëó ÷åí íûx êpè âûx c ýêc ïå pè ìåí òîì â
òå âpå ìå íà áû ëî âåcü ìà îã pà íè ÷å íî â cè ëó îò -
cóò cò âèÿ cî îò âåò cò âóþ ùèx ýêc ïå pè ìåí òàëü -
íûx êpè âûx â øè pî êîé îá ëàc òè óã ëîâ pàc cåÿ -
íèÿ. Êpî ìå òî ãî, pàc ÷åò êpè âûx pàc cåÿ íèÿ òpå -
áî âàë áîëü øî ãî «ìà øèí íî ãî» âpå ìå íè, ÷òî
îáú ÿc íÿ åò cÿ, pà çó ìå åò cÿ, íèç êîé ïpî èç âî äè -
òåëü íî còüþ âû ÷èc ëè òåëü íûx ìà øèí òåx âpå -
ìåí.

Â íà còîÿ ùåå âpå ìÿ óêà çàí íûå îã pà íè ÷å íèÿ
ôàê òè ÷å cêè cíÿ òû: áû cò pî äåé cò âèå cî âpå ìåí -
íûx êîì ïü þ òå pîâ íà ìíî ãî ïî pÿä êîâ ïpå âû -
øà þò âîç ìîæ íî còè âû ÷èc ëè òåëü íûx ìà øèí
 70-x – 80-x ãî äîâ ïpî øëî ãî âå êà, à óc ïå xè â
âû äå ëå íèè è î÷è cò êå áåë êîâ â cî ÷å òà íèè c
ïpî ãpåc cîì påíò ãå íîâ cêîé òåx íè êè (ïpå æ äå
âcå ãî, c èc ïîëü çî âà íè åì cèí xpî òpîí íî ãî èç ëó -
÷å íèÿ) ïî çâî ëè ëè cîç äàòü îá øèp íóþ áà çó ýêc -
ïå pè ìåí òàëü íûx êpè âûx pàc cåÿ íèÿ áåë êîâ â
pàc òâî på (cì., íà ïpè ìåp, áà çû äàí íûx
BioIsis [6] è SASBDB [7]).

Çà èc òåê øèå ãî äû áû ëè pàç âè òû íî âûå ìå -
òî äû pàc ÷å òà èí òåí cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ áèî ïî -
ëè ìå pîâ â pàc òâî på [8–13]. È xî òÿ ýòè ìå òî äû
äà þò, êàê ïpà âè ëî, xî pî øåå cî ãëà cèå c ýêc ïå -
pè ìåí òîì, îíè cî äåp æàò â câî åé îc íî âå íå êî -
òî pûå ïpèí öè ïè àëü íûå íå äîc òàò êè, êî òî pûå,
ïî-âè äè ìî ìó, êîì ïåí cè pó þò cÿ ââå äå íè åì ïî
êpàé íåé ìå på äâóx ïîä ãî íî÷ íûx ïà pà ìåò pîâ.
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Ê cpàâ íå íèþ òåî på òè ÷å cêèx îc íîâ ýòèx ìå òî -
äîâ è ìå òî äà êó áè êîâ ìû îá pà òèì cÿ â pàç äå ëå
«På çóëü òà òû è îá có æ äå íèå».

Íè æå ìû pàc cìîò pèì îá íîâ ëåí íûé ìå òîä
êó áè êîâ. Xî òÿ åãî îc íî âû îc òà ëècü ïpàê òè ÷å -
cêè íå èç ìåí íû ìè ïî cpàâ íå íèþ c íà øè ìè còà -
pû ìè pà áî òà ìè, åãî ïpî ãpàìì íàÿ påà ëè çà öèÿ
có ùå cò âåí íî èç ìå íè ëàcü, còà ëà áî ëåå îáîc íî -
âàí íîé è «ïpî çpà÷ íîé» c òî÷ êè çpå íèÿ òåî pèè
äè ôpàê öèè ìàê pî ìî ëå êóë â pàc òâî på. È, åc òå -
cò âåí íî, có ùå cò âåí íî èç ìå íè ëîcü âpå ìÿ pàc -
÷å òà èí òåí cèâ íî còåé pàc cåÿ íèÿ: åc ëè pà íåå äëÿ
ïî ëó ÷å íèÿ êpè âîé pàc cåÿ íèÿ äëÿ ãëî áó ëÿp íî ãî
áåë êà óxî äè ëè ÷à cû, òî cåé ÷àc ïpè èc ïîëü çî âà -
íèè ìíî ãî ÿäåp íûx êîì ïü þ òå pîâ c âû cî êîé
ïpî èç âî äè òåëü íî còüþ òpå áó þò cÿ äå cÿò êè cå -
êóíä èëè ìè íó òû.

Ïpî ãpàì ìà SASCUBE, äîc òóï íàÿ ïî àä på có
https://sourceforge.net/projects/sascube, ïî çâî -
ëÿ åò pàc c÷è òû âàòü èí òåí cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ
áåë êîâ â pàc òâî på ïî êî îp äè íà òàì àòî ìîâ, çà -
äàí íûx â ôîp ìà òå áà çû äàí íûx PDB.

Â ãåî ìåò pè ÷å cêîé ÷àc òè ïpî ãpàì ìà ïî çâî -
ëÿ åò:

– âû áè pàòü äëè íó påá pà êó áè êà;

– âû áè pàòü pà äè óc ìî ëå êó ëû pàc òâî pè òå ëÿ;

– âû áè pàòü îäèí èç âà pè àí òîâ pà äèó cîâ
àòî ìîâ è àòîì íûx ãpóïï, âxî äÿ ùèx â cî còàâ
áåë êà;

– îï på äå ëÿòü ÷èc ëî êó áè êîâ ìî ëå êó ëÿp íîé
è äîc òóï íîé ïî âåpx íî còåé;

– âû ÷èc ëÿòü ìî ëå êó ëÿp íûé îáú åì è ãèä pà -
òè pî âàí íûé îáú åì, çà êëþ ÷åí íûé âíóò pè äîc -
òóï íîé ïî âåpx íî còè (îáú åì, íå äîc òóï íûé äëÿ
öåí òpîâ ìî ëå êóë pàc òâî pè òå ëÿ);

– pàc c÷è òû âàòü è còpî èòü cå ÷å íèÿ áåë êà è
äîc òóï íîé ïî âåpx íî còè ïî ïå påê ëþ áîé êî îp -
äè íàò íîé îcè c øà ãîì, pàâ íûì äëè íå påá pà êó -
áè êà;

Âòî pàÿ ÷àcòü ïpî ãpàì ìû, âû ïîë íÿþ ùàÿ
pàc ÷åò èí òåí cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ íà îc íî âå
îïè càí íî ãî íè æå ìå òî äà êó áè êîâ, âêëþ ÷à åò:

– âû áîp èí òåp âà ëà óã ëîâ pàc cåÿ íèÿ è êî ëè -
÷å cò âî òî ÷åê äëÿ pàc ÷å òà èí òåí cèâ íî còè;

– âû áîp ÷èc ëà òî ÷åê â îá pàò íîì ïpî còpàí -
cò âå äëÿ ïî ëó ÷å íèÿ óc påä íåí íîé ïî îpè åí òà -
öè ÿì èí òåí cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ;

– ÷èc ëåí íîå ïpåä còàâ ëå íèå èí òåí cèâ íî còè
pàc cåÿ íèÿ è ïî còpîå íèå ãpà ôè êà;

– pàc ÷åò pà äèó cà èíåp öèè áåë êà â âû ápàí -
íîì pàc òâî pè òå ëå.

ÌÅÒÎÄ PÀC×ÅÒÀ

Èí òåí cèâ íîcòü pàc cåÿ íèÿ ìàê pî ìî ëå êó ëû,
ïî ãpó æåí íîé â pàc òâî pè òåëü, có ùå cò âåí íî îò -
ëè ÷à åò cÿ îò èí òåí cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ òîé æå
ìàê pî ìî ëå êó ëû â âà êó óì íîì îê pó æå íèè. Ýòî
îáú ÿc íÿ åò cÿ ïpå æ äå âcå ãî óìåíü øå íè åì pàç íî -
còè ýëåê òpîí íûx ïëîò íî còåé ìå æ äó ìàê pî ìî -
ëå êó ëîé è åå îê pó æå íè åì, à òàê æå íå îä íî pîä -
íûì pàc ïpå äå ëå íè åì ýëåê òpîí íîé ïëîò íî còè â
cà ìîé ìàê pî ìî ëå êó ëå. Åc ëè ïpåä ïî ëî æèòü,
÷òî èç âåcò íû êî îp äè íà òû âcåx íå âî äî pîä íûx
àòî ìîâ ìàê pî ìî ëå êó ëû, à pàc òâî pè òåëü ÿâ ëÿ -
åò cÿ îä íî pîä íîé cóá còàí öè åé c ýëåê òpîí íîé
ïëîò íî còüþ r0, òî èí òåí cèâ íîcòü pàc cåÿ íèÿ
I(q) òà êîé ìàê pî ìî ëå êó ëû â òî÷ êå q îá pàò íî ãî
ïpî còpàí cò âà ìî æåò áûòü ïpåä còàâ ëå íà â âè -
äå [14]:

I(q) = |F(q) – r0F(q)|2, (1)

ãäå F(q) – àì ïëè òó äà pàc cåÿ íèÿ îò îä íî pîä íîé
÷àc òè öû, èìåþ ùåé îáú åì è ôîp ìó ìàê pî ìî ëå -
êó ëû.

Èí òåí cèâ íîcòü I(q), óc påä íåí íàÿ â îá pàò -
íîì ïpî còpàí cò âå ïî côå på pà äèó cà q (÷òî cî -
îò âåò cò âó åò câî áîä íîé îpè åí òà öèè ÷àc òè öû â
på àëü íîì ïpî còpàí cò âå), pàâ íà

I(q) = áI(q)ñ, (2)

ãäå q – âåê òîp îá pàò íî ãî ïpî còpàí cò âà (|q| =
q = 4psinq/l, l – äëè íà âîë íû påíò ãå íîâ cêèx
ëó ÷åé, 2q – óãîë pàc cåÿ íèÿ), r0 – ýëåê òpîí íàÿ
ïëîò íîcòü pàc òâî pè òå ëÿ;

F f q i
k

k k
( ) ( )exp( )q qr= å (3)

– àì ïëè òó äà pàc cåÿ íèÿ ìàê pî ìî ëå êó ëû â âà -
êóó ìå, rk – pà äè óc-âåê òîp åå k-îãî àòî ìà,
fk(q) – àòîì íûé ôàê òîp pàc cåÿ íèÿ ýòî ãî àòî ìà.

Â íà còîÿ ùåé pà áî òå àì ïëè òó äó fk(q) äëÿ îò -
äåëü íûx àòî ìîâ pàc c÷è òû âà ëè èç äàí íûx
International Tables for Crystallography [15] ïó -
òåì èx àï ïpîê cè ìà öèè cî ãëàc íî ôîp ìó ëå

f q a q
k k m

m

m( ) .
,

=
=

å
0

5
2 (4)

Êî ýô ôè öè åí òû ak,m áû ëè âû ÷èc ëå íû ïî ìå -
òî äó íàè ìåíü øèx êâàä pà òîâ. Ïpè ýòîì îò íî cè -
òåëü íîå îò êëî íå íèå àï ïpîê cè ìà öèè (4) îò äàí -
íûx pà áî òû [15] â äèà ïà çî íå çíà ÷å íèé q =
0…20 íì–1 íå ïpå âû øà åò 10–4. Åc ëè àòîì câÿ -
çàí c îä íèì èëè íå cêîëü êè ìè âî äî pî äà ìè, îá -
pà çóÿ àòîì íóþ ãpóï ïó (íà ïpè ìåp, ãpóï ïó
CHn), àì ïëè òó äó pàc cåÿ íèÿ ýòîé ãpóï ïû pàc -
c÷è òû âà ëè ïî ôîp ìó ëå
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f q
nCH
( )   =   fC(q) + n fH(q). (5)

Â äàëü íåé øåì àòî ìû è àòîì íûå ãpóï ïû
pàc cìàò pè âà ëè êàê côå pû, öåí òpû êî òî pûx
cîâ ïà äà þò c öåí òpà ìè íå âî äî pîä íûx àòî ìîâ.
Ìî ëå êó ëó pàc òâî pè òå ëÿ (â íà còîÿ ùåé pà áî òå –
âîä íûé pàc òâî pè òåëü) òàê æå pàc cìàò pè âà ëè â
âè äå côå pû.

Xî òÿ ïpè âî äè ìûé íè æå àíà ëèç îò íî cèò cÿ ê
ëþ áûì ìàê pî ìî ëå êó ëàì, ìû áó äåì pàc cìàò pè -
âàòü ãëî áó ëÿp íûå áåë êè.

ÏPÎÃPÀÌÌÍÀß PÅÀËÈÇÀÖÈß
ÌÅÒÎÄÀ ÊÓÁÈÊÎÂ

Ãåî ìåò pè ÷å cêàÿ ÷àcòü. Äëÿ pàc ÷å òà àì -
ïëè òó äû pàc cåÿ íèÿ F(q) íå îá xî äè ìî ïpå æ äå
âcå ãî ïî còpî èòü îä íî pîä íóþ ÷àc òè öó, èìåþ -
ùóþ îáú åì è ôîp ìó èc cëå äóå ìîé ìàê pî ìî ëå -
êó ëû (áåë êà). Â èc ïîëü çóå ìîì íà ìè ìå òî äå çà -
ïîë íå íèå îáú å ìà áåë êà ïpî èç âî äèò cÿ ìåë êè ìè
êó áè êà ìè, ïëîò íàÿ óïà êîâ êà êî òî pûx îáåc ïå -
÷è âà åò îä íî pîä íóþ ïëîò íîcòü âíóò pè ÷àc -
òèöû.

Ìûc ëåí íî îïè øåì âî êpóã êà æ äî ãî àòî ìà
(àòîì íîé ãpóï ïû) «ãèä pà òè pî âàí íóþ» côå pó,
pà äè óc êî òî pîé pà âåí cóì ìå âàí-äåp-âà àëü cî âà
pà äèó cà àòî ìà (àòîì íîé ãpóï ïû) è pà äèó cà ìî -
ëå êó ëû âî äû. Cèc òå ìà òà êèx ïå på cå êàþ ùèx cÿ
côåp îá pà çó åò «ãèä pà òè pî âàí íóþ» ìàê pî ìî ëå -
êó ëó, ïpè ÷åì åå ïî âåpx íîcòü («äîc òóï íàÿ ïî -
âåpx íîcòü») îã pà íè ÷è âà åò îáú åì, â êî òî pîì íå
ìî ãóò íà xî äèòü cÿ öåí òpû îê pó æàþ ùèx ìî ëå -
êóë âî äû. Äà ëåå îïè øåì âî êpóã ýòîé «ãèä pà òè -
pî âàí íîé» ìàê pî ìî ëå êó ëû ïà pàë ëå ëå ïè ïåä,
pà çî áüåì åãî íà ìåë êèå ïëîò íî óïà êî âàí íûå
êó áè êè è êà æ äûé êó áèê áó äåì ìàp êè pî âàòü
öèô pà ìè 0, 1, èëè 2 â çà âè cè ìî còè îò òî ãî, íà -
xî äèò cÿ ëè êó áèê âíóò pè äîc òóï íîé ïî âåpx íî -
còè (1), íà ïî âåpx íî còè (2) èëè âíå åå (0). Åc ëè
êà æ äûé êó áèê äîc òóï íîé ïî âåpx íî còè îê pó -
æèòü côå pîé pà äèó cà ìî ëå êó ëû âî äû è îá pà -
òèòü âcå êó áè êè âíóò pè ýòîé côå pû â cî còîÿ -
íèå 0, òî ìîæ íî ïå påé òè îò îáú å ìà «ãèä pà òè -
pî âàí íîé» ìàê pî ìî ëå êó ëû ê åå på àëü íî ìó îáú -
å ìó. Ýòîò îáú åì – cóì ìà îáú å ìîâ âcåx îc òàâ -
øèx cÿ êó áè êîâ, ìàp êè pî âàí íûx öèô pîé (1). Òå
èç ýòèx êó áè êîâ, ó êî òî pûx xî òÿ áû îäèí èç cî -
cå äåé ìàp êè pî âàí öèô pîé 0, ÿâ ëÿ þò cÿ ãpà íè÷ -
íû ìè êó áè êà ìè è cî còàâ ëÿ þò ìî ëå êó ëÿp íóþ
ïî âåpx íîcòü ìàê pî ìî ëå êó ëû.

Pàc cìîò pèì pà áî òó àë ãî pèò ìà ïpî ãpàì ìû
áî ëåå ïîä pîá íî. Pàc ÷åò íà ÷è íà åò cÿ c ïî còpîå -
íèÿ òàá ëè öû, âêëþ ÷àþ ùåé íà çâà íèå âxî äÿ ùèx 
â áåë êè àòî ìîâ (ãpóï ïû àòî ìîâ), èx
âàí-äåp-âà àëü cî âû pà äèó cû è óïî ìÿ íó òûå âû -
øå êî ýô ôè öè åí òû àï ïpîê cè ìà öèè àòîì íûx

ôàê òî pîâ ïpè pàç ëè÷ íûx q. Ýòà òàá ëè öà ÿâ ëÿ -
åò cÿ óíè âåp càëü íîé è áó äåò èc ïîëü çî âà íà ïpè
pàc ÷å òå èí òåí cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ äëÿ âcåx èc -
cëå äóå ìûx áåë êîâ.

Èç PDB-ôàé ëà èç âëå êà þò cÿ êî îp äè íà òû
âcåx àòî ìîâ è ãpóïï àòî ìîâ èc cëå äóå ìî ãî áåë -
êà è cî còàâ ëÿ åò cÿ âòî pàÿ òàá ëè öà, âêëþ ÷àþ ùàÿ
â òîé æå ïî cëå äî âà òåëü íî còè, êàê è â
PDB-ôàé ëå, íà çâà íèÿ àòî ìîâ (ãpóï ïû àòî ìîâ)
è èx êî îp äè íà òû, òàê æå â ýòó òàá ëè öó ïå på íî -
cÿò cÿ èç ïåp âîé òàá ëè öû pà äèó cû àòî ìîâ
(ãpóï ïû àòî ìîâ) è êî ýô ôè öè åí òû àï ïpîê cè ìà -
öèè.

Cëå äóþ ùèé ýòàï pà áî òû – ïî còpîå íèå
«ãèä pà òè pî âàí íî ãî» áåë êà è îïè cà íèå åãî cèc -
òå ìîé ïëîò íî óïà êî âàí íûx ìåë êèx êó áè êîâ.
Äëÿ óäîá cò âà ïî cëå äóþ ùèx äåé cò âèé êà æ äûé
íå âî äî pîä íûé àòîì cëåã êà cìå ùà åì òàê, ÷òî áû
åãî öåíòp cîâ ïàë c öåí òpîì áëèç ëå æà ùå ãî êó -
áè êà. Ýòî cìå ùå íèå cî còàâ ëÿ åò äî ëè àíã c ò på ìà
è íå âíî cèò có ùå cò âåí íûx èc êà æå íèé â äàëü -
íåé øèå pàc ÷å òû, òàê êàê pàç på øå íèå êî îp äè -
íàò àòî ìîâ â áà çå äàí íûx PDB cî còàâ ëÿ åò, êàê
ïpà âè ëî, áî ëåå 0,15 íì. Äëÿ êà æ äî ãî àòî ìà
(ãpóï ïû àòî ìîâ) cîç äà åò cÿ «øàá ëîí» – øàp èç
ïëîò íî óïà êî âàí íûx êó áè êîâ c pà äèó cîì, pàâ -
íûì cóì ìå pà äèó cà àòî ìà (ãpóï ïû àòî ìîâ) è
pà äèó cà ìî ëå êó ëû âî äû («êó áè êè-1»). Äà ëåå,
öåíòp êà æ äî ãî àòî ìà (ãpóï ïû àòî ìîâ) cî âìå -
ùà åò cÿ c öåí òpîì câî åãî øàá ëî íà, è âcå êó áè -
êè, çà ïîë íÿþ ùèå ýòîò «øàá ëîí», ìàp êè pó þò cÿ
öèô pîé 1. Òà êèì îá pà çîì, îá pà çó åò cÿ îáú åì
«ãèä pà òè pî âàí íî ãî» áåë êà. Êî îp äè íà òû ýòèx
«êó áè êîâ-1» çà ïè cû âà þò cÿ â òàá ëè öó, â êî òî -
pîé, êàê íå òpóä íî âè äåòü, êó áè êè ìî ãóò ïî âòî -
pÿòü cÿ, òî åcòü èìåòü îäè íà êî âûå êî îp äè íà òû.
Èç ïî âòî pÿþ ùèx cÿ êó áè êîâ èc êëþ ÷à þò cÿ âcå,
êpî ìå îä íî ãî.

Äà ëåå cëå äó åò àíà ëèç ïî ëî æå íèÿ êà æ äî ãî
êó áè êà îò íî cè òåëü íî åãî cî cå äåé. Åc ëè âcå
øåcòü ãpà íåé pàc cìàò pè âàå ìî ãî êó áè êà «çà -
êpû òû», òî åcòü cî ïpè êà cà þò cÿ c òà êè ìè æå
«êó áè êà ìè-1», åãî ìàp êè pîâ êà «1» îc òà åò cÿ
ïpåæ íåé. Íî åc ëè xî òÿ áû îä íà èç ãpà íåé êó áè -
êà «îò êpû òà», åãî ìàp êè pîâ êà ïå på âî äèò cÿ èç
cî còîÿ íèÿ «1» â cî còîÿ íèå «2» («êó áè êè-2»).
Ýòè êó áè êè ÿâ ëÿ þò cÿ êó áè êà ìè äîc òóï íîé ïî -
âåpx íî còè. Ýòà ïî âåpx íîcòü îã pà íè ÷è âà åò îáú -
åì, â êî òî pîì íå ìî ãóò íà xî äèòü cÿ öåí òpû îê -
pó æàþ ùèx ìî ëå êóë âî äû.

Äëÿ ìî ëå êó ëû âî äû òàê æå cîç äà åò cÿ «øàá -
ëîí» – øàp èç ïëîò íî óïà êî âàí íûx êó áè êîâ c
pà äèó cîì ìî ëå êó ëû âî äû. Äëÿ ïå på xî äà îò
«ãèä pà òè pî âàí íî ãî» îáú å ìà áåë êà ê åãî på àëü -
íî ìó îáú å ìó öåíòp êà æ äî ãî «êó áè êà-2» cî âìå -
ùà åò cÿ c öåí òpîì «øàá ëî íà» äëÿ âî äû, è âcå
êó áè êè âíóò pè ýòî ãî «øàá ëî íà» ìàp êè pó þò cÿ
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öèô pîé 0, òî åcòü âû áû âà þò èç èã pû. Îá pàç íî
ãî âî pÿ, ìî ëå êó ëà âî äû, ìî äå ëè póå ìàÿ cî còîÿ -
ùèì èç êó áè êîâ øà pîì, êàê áû êà òèò cÿ ïî âcåé
ïî âåpx íî còè áåë êà, îá pà ùàÿ âcå êó áè êè âíóò -
pè ýòî ãî êà òÿ ùå ãî cÿ øà pà â cî còîÿ íèå 0. Îc -
òàâ øèå cÿ «êó áè êè-1» ïîë íî còüþ ïî âòî pÿ þò
î÷åp òà íèå ìî ëå êó ëû áåë êà, cîç äà þò îä íî pîä -
íóþ âíóò påí íþþ còpóê òó pó, à èx êî ëè ÷å cò âî
îï på äå ëÿ åò îáú åì ìî ëå êó ëû.

Äëÿ óäîá cò âà pàc ÷å òà ôóíê öèè F(q) âcå êó -
áè êè, èìåþ ùèå îäè íà êî âûå êî îp äè íà òû ïî
äâóì êî îp äè íàò íûì îcÿì è ïëîò íî óïà êî âàí -
íûå âäîëü òpåòü åé îcè, îáú å äè íÿ þò cÿ â ïà pàë -
ëå ëå ïè ïå äû. Î÷å âèä íî, ÷òî ãpà íè÷ íûå êó áè êè
êà æ äî ãî ïà pàë ëå ëå ïè ïå äà ÿâ ëÿ þò cÿ êó áè êà ìè
ìî ëå êó ëÿp íîé ïî âåpx íî còè. Îò ìå òèì, ÷òî èäåÿ
«êà òà íèÿ» ìî ëå êó ëû âî äû äëÿ îï på äå ëå íèÿ ìî -
ëå êó ëÿp íîé ïî âåpx íî còè ÷àc òè öû âïåp âûå áû -
ëà ïpåä ëî æå íà â pà áî òå [16].

Pàc ÷åò èí òåí cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ. Áó äåì
c÷è òàòü, ÷òî cî còàâ ëå íà cèc òå ìà èç N ïà pàë ëå -
ëå ïè ïå äîâ, èìåþ ùèx íà ïpàâ ëå íèå, íà ïpè ìåp,
âäîëü îcè Y. Ïócòü j-é ïà pàë ëå ëå ïè ïåä èìå åò
äëè íó bj è pà äè óc-âåê òîp öåí òpà ìàcc rj. Äëè íà
påá pà cî còàâ ëÿþ ùèx åãî êó áè êîâ pàâ íà a. Òî -
ãäà àì ïëè òó äà pàc cåÿ íèÿ òà êîé cèc òå ìîé ìî -
æåò áûòü pàc c÷è òà íà ïî cëå äóþ ùåé ôîp ìó -
ëå [17]:
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ïpè ÷åì àì ïëè òó äà F(0) pàâ íà îáú å ìó ìî ëå êó -
ëû, òî åcòü cóì ìå îáú å ìîâ âcåx ïà pàë ëå ëå ïè -
ïå äîâ, âxî äÿ ùèx â cèc òå ìó. Èí òåí cèâ íîcòü
pàc cåÿ íèÿ I(q) ìî æåò áûòü pàc c÷è òà íà ïî ôîp -
ìó ëàì (1)–(5).

Cëå äóþ ùèé ýòàï pà áî òû cî còî èò â ïå på xî -
äå ê èí òåí cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ I(q) ïó òåì óc -
påä íå íèÿ I(q) ïî âcåì òî÷ êàì îá pàò íî ãî ïpî -
còpàí cò âà, pàc ïî ëî æåí íûì íà pàc còîÿ íèè q îò
åãî íà ÷à ëà. C ýòîé öå ëüþ âcÿ ïî âåpx íîcòü côå -
pû pà äèó cà q pàç áè âà åò cÿ íà ìà ëûå ó÷à cò êè c
îäè íà êî âîé ïëî ùà äüþ, äëÿ êà æ äî ãî ó÷à cò êà
pàc c÷è òû âà åò cÿ èí òåí cèâ íîcòü I(q), êî òî pàÿ
çà òåì óc påä íÿ åò cÿ ïî âcåì ó÷à cò êàì pàç áèå -
íèÿ. Òàê êàê ýëå ìåíò ïî âåpx íî còè côå pû
q2sinqdqdj (j è q – cî îò âåò cò âåí íî àçè ìó òàëü -
íûé è ïî ëÿp íûé óã ëû), òî ïpè pàâ íîì âû áî på
óã ëîâ Dj pàâ íî ìåp íîcòü pàç áèå íèÿ côå pû íà
pàâ íûå ïëî ùà äè câî äèò cÿ ê óò âåp æäå íèþ
sinqDq = const. Ëåã êî ïî êà çàòü, ÷òî ïpè ýòîì
ïpî åê öèÿ DZ äó ãè qDq íà îcü Z åcòü âå ëè ÷è íà
ïî còî ÿí íàÿ. Òà êèì îá pà çîì, äëÿ íà xî æ äå íèÿ

ïî ëÿp íî ãî óã ëà èc êî ìî ãî ìà ëî ãî ó÷à cò êà ïî -
âåpx íî còè íå îá xî äè ìî pàç äå ëèòü îcü Z âíóò pè
côå pû íà n pàâ íûx ó÷à cò êîâ, íàé òè pàc còîÿ íèå
Zi-ãî ó÷à cò êà îò öåí òpà côå pû (Zi = DZi, 1 < i <
n) è pàc c÷è òàòü qi = arccos(Zi/q). Òàê êàê Dj =
2p/m (m – ÷èc ëî pàç áèå íèé â àçè ìó òàëü íîé
ïëîc êî còè), òî jj = Djj (1 < j < m) è

qx = qsinqicosjj,   qy = qsinqisinjj,   qz = qcosqi. (7)

Pàc c÷è òàâ èí òåí cèâ íîcòü pàc cåÿ íèÿ I(q) â
êà æ äîé âû ápàí íîé òî÷ êå ïî âåpx íî còè côå pû è
óc påä íèâ åå ïî âcåì òî÷ êàì i è j, ìîæ íî îï på -
äå ëèòü èc êî ìóþ èí òåí cèâ íîcòü pàc cåÿ íèÿ:
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Êàê ïî êà çû âà åò îïûò, äëÿ íå cèëü íî âû òÿ -
íó òûx ÷àc òèö âû áîp çíà ÷å íèé n = m = 40 óæå
îáåc ïå ÷è âà åò âû cî êóþ òî÷ íîcòü èí òåí cèâ íî -
còè pàc cåÿ íèÿ â îá ëàc òè óã ëîâ äî q = 10 íì–1.

ÏPÎÂÅPÊÀ ÏPÎÃPÀÌÌÛ

Âû áîp pàç ìå pà êó áè êîâ. Â êà ÷å cò âå îc íî -
âû áû ëà âû ápà íà äëè íà påá pà êó áè êà a =
0,03 íì. Ýòà âå ëè ÷è íà äîc òà òî÷ íî ìà ëà ïî
cpàâ íå íèþ c pàç ìå pà ìè âcåx âxî äÿ ùèx â cî -
còàâ áåë êà íå âî äî pîä íûx àòî ìîâ, à òàê æå ìî -
ëå êó ëû âî äû. Åc ëè có ùå cò âåí íî èç ìå íèòü äëè -
íó påá pà êó áè êà, âû ápàâ, íà ïpè ìåp, a = 0,2 íì, 
òî èç ìå íå íèÿ îc íîâ íûx ãåî ìåò pè ÷å cêèx ïà pà -
ìåò pîâ (íà ïpè ìå på ëè çî öè ìà 6LYZ) îêà æóò cÿ
íå çíà ÷è òåëü íû ìè: ìî ëå êó ëÿp íûé îáú åì, äîc -
òóï íàÿ è ìî ëå êó ëÿp íàÿ ïî âåpx íîcòü èç ìå íÿò cÿ
ìå íåå ÷åì íà 2%, pà äè óc èíåp öèè áåë êà, çà ïîë -
íåí íî ãî êó áè êà ìè, – íà äî ëè ïpî öåí òà. Íà
pèc. 1 ïpåä còàâ ëå íî îä íî èç cå ÷å íèé óêà çàí íî -
ãî áåë êà ïpè åãî çà ïîë íå íèè êó áè êà ìè a =
0,03 íì (pèc. 1, cëå âà) è êó áè êà ìè a = 0,02 íì
(pèc. 1, cïpà âà). Èç cpàâ íå íèÿ ýòèx cå ÷å íèé
âèä íî, ÷òî èx î÷åp òà íèÿ è ïëî ùàäü ïpàê òè ÷å -
cêè ïîë íî còüþ ïî âòî pÿ þò äpóã äpó ãà.

Ïî âî pîò ìî ëå êó ëû. Åùå îä íèì cïî cî áîì
ïpî âåp êè ïpî ãpàì ìû ÿâ ëÿ åò cÿ îöåí êà èí âà pè -
àíò íî còè îc íîâ íûx pàc c÷è òû âàå ìûx ïà pà ìåò -
pîâ ê ïî âî pî òó ìî ëå êó ëû îò íî cè òåëü íî êî îp -
äè íàò íûx îcåé. Áû ëè âû ápà íû ïî âî pî òû ìî ëå -
êó ëû íà 45° è íà 60°. Êàê îêà çà ëîcü, ïpè îáî èx 
ïî âî pî òàx èç ìå íå íèÿ äîc òóï íîé è ìî ëå êó ëÿp -
íîé ïî âåpx íî còè, à òàê æå ìî ëå êó ëÿp íî ãî îáú å -
ìà è pà äèó cà èíåp öèè áåë êà íè ãäå íå ïpå âû øà -
þò äî ëåé ïpî öåí òà. Ýòà îöåí êà îò íî cèò cÿ êàê
ê êó áè êàì c a = 0,03 íì, òàê è ê êó áè êàì c a =
0,02 íì.
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Îöåí êà ÷óâ cò âè òåëü íî còè ïpî ãpàì ìû ê
íà ëè ÷èþ âíóò påí íèx ïî ëîc òåé. Pàc cìîò påí
îä íî pîä íûé øàp äèà ìåò pîì 2,65 íì, â êî òî -
pîì çà êëþ ÷å íû íå ïå på êpû âàþ ùèå cÿ øà pî îá -
pàç íûå ïî ëîc òè. ×àcòü ïî ëîc òåé èìå åò äèà ìåòp 
0,33 íì, äpó ãàÿ ÷àcòü – äèà ìåòp 0,27 íì. Äèà -
ìåòp ìî ëå êó ëû âî äû 0,30 íì. Ïpè ïî ãpó æå íèè
ýòîé cèc òå ìû â âîä íóþ cpå äó ìî ëå êó ëû âî äû,
ïpî íè êàÿ â áîëü øîé øàp, íå ìî ãóò çà íè ìàòü
îáú åì ïî ëîc òåé ìà ëî ãî äèà ìåò pà, è, cëå äî âà -
òåëü íî, îáú åì òà êèx ïî ëîc òåé cëå äó åò ïpè cîå -
äè íèòü ê îáú å ìó áîëü øî ãî øà pà. Â òî æå âpå -
ìÿ ìî ëå êó ëû âî äû ìî ãóò pàç ìå ùàòü cÿ â ïî ëîc -
òÿx áîëü øå ãî äèà ìåò pà, è îáú åì ýòèx ïî ëîc òåé
èc êëþ ÷à åò cÿ èç îáú å ìà áîëü øî ãî øà pà, îá pà -
çóÿ òåì cà ìûì âíóò påí íþþ ïî ëîcòü. Íà pèc. 2
ïpåä còàâ ëå íû cå ÷å íèå áîëü øî ãî øà pà c áîëü -
øè ìè è ìà ëû ìè ïî ëîc òÿ ìè â ïëîc êî còè äâóx
êî îp äè íàò íûx îcåé è cå ÷å íèå â òîé æå ïëîc êî -
còè ýòîé cèc òå ìû, îïè càí íîé c ïî ìî ùüþ ãåî -
ìåò pè ÷å cêîé ÷àc òè ïpî ãpàì ìû SASCUBE c
äëè íîé påá pà 0,03 íì. Êàê âèä íî èç pè cóí êà,
ïî ëîc òè ìåíü øå ãî äèà ìåò pà èc ÷åç ëè, à èx îáú -
åì cëèë cÿ c îáú å ìîì áîëü øî ãî øàpà.

PÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁCÓÆÄÅÍÈÅ

Cpàâ íå íèå pàc ÷åò íûx èí òåí cèâ íî còåé
pàc cåÿ íèÿ c ýêc ïå pè ìåí òàëü íû ìè êpè âû ìè.
Äëÿ âîcü ìè ãëî áó ëÿp íûx áåë êîâ áû ëî ïpî âå -
äå íî cpàâ íå íèå èí òåí cèâ íî còåé pàc cåÿ íèÿ,
pàc c÷è òàí íûx c ïî ìî ùüþ ïpî ãpàì ìû
SASCUBE, c cî îò âåò cò âóþ ùè ìè ýêc ïå pè ìåí -
òàëü íû ìè èí äè êàò pè cà ìè pàc cåÿ íèÿ, âû ápàí -
íû ìè â îc íîâ íîì èç áà çû äàí íûx BIOISIS. Êî -
îp äè íà òû àòî ìîâ áåë êîâ âçÿ òû èç áà çû äàí íûx 
PDB. Â pàc ÷å òàx èc ïîëü çî âà íû pà äèó cû, ïpè -
âî äè ìûå â pà áî òå [18] (pà äèó cû I) è pà áî -
òå [16] (pà äèó cû II), ïpè ÷åì pà äèó cû II â öå -
ëîì ìåíü øå pà äèó cîâ I. På çóëü òà òû cpàâ íå íèÿ
ïpåä còàâ ëå íû íà pèc. 3.

Âàæ íî îò ìå òèòü, ÷òî íàè áî ëåå èí ôîp ìà -
òèâ íîé c òî÷ êè çpå íèÿ àíà ëè çà còpóê òó pû áåë -
êîâ «cpåä íèx» pàç ìå pîâ (c äèà ìåò pîì ~5–
7 íì) ÿâ ëÿ åò cÿ îá ëàcòü óã ëîâ pàc cåÿ íèÿ îò q ~
1 íì–1 äî q ~ 10 íì–1 . Äëÿ áî ëåå êpóï íûx áåë -
êîâ «èí òå påc íàÿ» îá ëàcòü pàc øè pÿ åò cÿ â còî -
pî íó ìåíü øèx óã ëîâ. Â òî æå âpå ìÿ ïpè q >
10 íì–1 êpè âàÿ pàc cåÿ íèÿ ìà ëî cïå öè ôè÷ íà ê
còpóê òó på áåë êà, à äèô ôóç íûé ìàê cè ìóì ïpè
~14 íì–1 , íà áëþ äàþ ùèé cÿ íà êpè âûx pàc cåÿ -
íèÿ âcåx ãëî áó ëÿp íûx áåë êîâ, câÿ çàí, êàê èç -
âåcò íî [19], cî cpåä íèì âàí-äåp-âà àëü cî âûì
pàc còîÿ íè åì ìå æ äó àòî ìà ìè ïpè ïëîò íîé óïà -
êîâ êå ïî ëè ïåï òèä íîé öå ïè.

Áû ëè pàc cìîò på íû cëå äóþ ùèå áåë êè
(pèc. 3):

1) Póá på äîê cèí: 1BQ9(PDB), 1RBDGP
(BIOISIS-ID) [6].

2) Ëè çî öèì: 6LYZ(PDB) [8,20].

3) Èì ìó íî ïî äîá íûå äî ìå íû 1 è 2 òè pî çèí -
ôîc ôà òà çû LAR3: 3PXJ (PDB), LAR12P
(BIOISIS-ID) [21].
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Pèc. 1. Îä íî èç cå ÷å íèé ìî ëå êó ëû ëè çî öè ìà (6LYZ), îá ú åì êî òî pîé çà ïîë íåí êó áè êà ìè c pàç íîé äëè íîé påá pà 
à. Ïî êî îp äè íàò íûì îcÿì îò ëî æå íû îò íî cè òåëü íûå íî ìå pà êó áè êîâ.

Pèc 2. (à) – Cå ÷å íèå ìî äåëü íîé cèc òå ìû, cî c òî ÿ -
ùåé èç áîëü øî ãî pàâ íî ìåp íî çà ïîë íåí íî ãî øà pà
è ìåë êèx pàç íî pàç ìåp íûx øà pî âûx ïî ëîc òåé;
(á) – òà æå cèc òå ìà îïè cà íà c ïî ìî ùüþ êó áè êîâ.
Ïîä pîá íî c òè â òåê còå.
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Pèc. 3. Ýêc ïå pè ìåí òàëü íûå è pà c ÷åò íûå êpè âûå pàc cå ÿ íèÿ äëÿ âîñüìè áåë êîâ (cì. òåêcò). Êpóæ êè – ýêc ïå pè -
ìåí òàëü íûå êpè âûå; äëÿ ëè çî öè ìà ïpè âå äå íû äâå ýêc ïå pè ìåí òàëü íûå êpè âûå: êpóæ êè – èç èc òî÷ íè êà [8], pîì -
áû – èç èc òî÷ íè êà [20]. Pà c ÷åò íûå êpè âûå (SASCUBE): êpàc íàÿ – íà îc íî âå pà äè ó cîâ I áåç ó÷å òà ôèê cè pî âàí -
íûx ìî ëå êóë âî äû, cè íÿÿ – íà îc íî âå pà äè ó cîâ II áåç ó÷å òà ôèê cè pî âàí íûx ìî ëå êóë âî äû, êî pè÷ íå âàÿ – íà îc -
íî âå pà äè ó cîâ II c ó÷å òîì ôèê cè pî âàí íûx ìî ëå êóë âî äû.



4) Có ïåp îê cèä äèc ìó òà çà: 1HL5 (PDB),
APSOD (BIOISIS-ID) [22].

5) På öåï òîp àác öè cè êî âîé êè cëî òû PYR1:
3K3K (PDB), 1PYR1P (BIOISIS-ID) [23].

6) Ãëè êî çèë ãèä pî ëà çà + C-êî íåö: 1EDG
(PDB), AT5GHP (BIOISIS-ID) [24].

7) Có ïåp îê cèä på äóê òà çà: 1DQK (PDB),
1SPXGP (BIOISIS-ID) [6].

8) Ìè îã ëî áèí: 1MLA (PDB) [20].

Îá ùèé îá çîp ïpåä còàâ ëåí íûx èí òåí cèâ íî -
còåé câè äå òåëü cò âó åò î òîì, ÷òî pàc c÷è òàí íûå
êpè âûå pàc cåÿ íèÿ äà þò êà ÷å cò âåí íîå cî ãëà cèå
c cî îò âåò cò âóþ ùè ìè ýêc ïå pè ìåí òàëü íû ìè èí -
äè êàò pè cà ìè pàc cåÿ íèÿ. Îä íà êî âî ìíî ãèx
cëó ÷à ÿx íà áëþ äà þò cÿ çà ìåò íûå pàc xî æ äå íèÿ
ìå æ äó òåî pè åé è ýêc ïå pè ìåí òîì, è ýòî ïpåä -
còàâ ëÿ åò cÿ âïîë íå åc òå cò âåí íûì. Ìû áû âû äå -
ëè ëè pÿä ôàê òî pîâ, êî òî pûå â áîëü øåé èëè â
ìåíü øåé còå ïå íè ìî ãóò âëè ÿòü íà xîä pàc ÷åò -
íûx êpè âûx pàc cåÿ íèÿ.

Âëèÿ íèå ôèê cè pî âàí íûx (ïî PDB-äàí -
íûì) ìî ëå êóë âî äû íà èí òåí cèâ íîcòü pàc -
cåÿ íèÿ áåë êîâ â pàc òâî på. Êàê îïè cà íî âû øå, 
â ïpî ãpàì ìå SASCUBE âî äà, îê pó æàþ ùàÿ ìî -
ëå êó ëó áåë êà, pàc cìàò pè âà åò cÿ êàê êîí òè íó óì
c pàâ íî ìåp íî pàc ïpå äå ëåí íîé ýëåê òpîí íîé
ïëîò íî còüþ. Òà êîå ïpè áëè æå íèå ÿâ ëÿ åò cÿ
âåcü ìà ãpó áûì. Âî äà ìî æåò àê òèâ íî âçàè ìî -
äåé cò âî âàòü c ïî âåpx íî cò íû ìè àòî ìà ìè ìî ëå -
êó ëû áåë êà è, êàê cëå äó åò èç pÿ äà ýêc ïå pè ìåí -
òàëü íûx èc cëå äî âà íèé [25–28], åå còpóê òó pà â
ïpè ìû êàþ ùåé ê áåë êó îá ëàc òè ìî æåò çà ìåò íî
èc êà æàòü cÿ ïî cpàâ íå íèþ c äà ëå êè ìè îò áåë êà
îá ëàc òÿ ìè. Íà ëè ÷èå ýòèx èc êà æå íèé áû ëî îò -
ìå ÷å íî è â pà áî òàx [29–31], à òàê æå â pà áî -
òàx [32–35] è äpó ãèx. Ê âî ïpî có âëèÿ íèÿ ýòèx
èc êà æå íèé íà èí òåí cèâ íîcòü pàc cåÿ íèÿ ìû
åùå âåp íåì cÿ íè æå.

Íà ãpà ôè êàx íà pèc. 3 â êà ÷å cò âå èë ëþ cò pà -
öèè ïî êà çà íî âëèÿ íèå íà êpè âóþ pàc cåÿ íèÿ
ëèøü ôèê cè pî âàí íûx ìî ëå êóë âî äû, êî îp äè íà -
òû êî òî pûx ïpåä còàâ ëå íû â áà çå äàí íûx PDB
íà pÿ äó c êî îp äè íà òà ìè àòî ìîâ áåë êîâ â êpè -
còàë ëè ÷å cêîé còpóê òó på. Pàc ÷åò cî còî ÿë â cëå -
äóþ ùåì. Ïpåä còà âèì cå áå, ÷òî ìî ëå êó ëû áåë -
êà áåç èc êà æå íèÿ câî åé còpóê òó pû ïå på xî äÿò
èç êpè còàë ëà â âîä íûé pàc òâîp, óâ ëå êàÿ çà cî -
áîé òàê æå áåç èc êà æå íèÿ âcå ôèê cè pî âàí íûå
ìî ëå êó ëû âî äû. Áó äåì c÷è òàòü, ÷òî âåcü êîì -
ïëåêc «áå ëîê + ôèê cè pî âàí íàÿ âî äà» ïpåä còàâ -
ëÿ åò íî âóþ ÷àc òè öó, ïî ãpó æåí íóþ â âî äó îä -
íî pîä íîé ïëîò íî còè, è äëÿ ýòîé ÷àc òè öû ïî
ïpî ãpàì ìå SASCUBE pàc c÷è òû âà åò cÿ èí òåí -
cèâ íîcòü pàc cåÿ íèÿ. Êàê âèä íî, ïî÷ òè íà âcåx
ãpà ôè êàx íà pèc. 3 íà ëè ÷èå ôèê cè pî âàí íûx
ìî ëå êóë âî äû ëèøü cëà áî âëèÿ åò íà îá ùèé xîä

êpè âîé pàc cåÿ íèÿ. Âîç ìîæ íî, ýòî câÿ çà íî c
òåì, ÷òî ÷èc ëî òà êèx ìî ëå êóë îò íî cè òåëü íî
íå âå ëè êî â cpàâ íå íèè c êî ëè ÷å cò âîì àòî ìîâ
áåë êà. Èc êëþ ÷å íè åì ÿâ ëÿ åò cÿ ëèøü áå ëîê póá -
på äîê cèí, â êî òî pîì ïî êpè còàë ëè ÷å cêèì äàí -
íûì êî ëè ÷å cò âî ôèê cè pî âàí íûx ìî ëå êóë âî äû
cî còàâ ëÿ åò îêî ëî 40% îò êî ëè ÷å cò âà àòî ìîâ â
áåë êå. Îò ìå òèì, ÷òî òà æå cëà áàÿ çà âè cè ìî còè
èí òåí cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ îò ó÷å òà ôèê cè pî -
âàí íûx ìî ëå êóë âî äû áû ëà îò ìå ÷å íà åùå â íà -
øèx còà pûx pà áî òàx [1–4].

Âëèÿ íèå êîí ôîp ìà öè îí íîé ïîä âèæ íî -
còè áåë êîâ â pàc òâî på íà èx èí òåí cèâ íîcòü
pàc cåÿ íèÿ. Ïpè àíà ëè çå âîä íûx pàc òâî pîâ
áåë êîâ cëå äó åò ó÷è òû âàòü íå òîëü êî ïå på -
còpîé êè ìî ëå êóë âî äû âáëè çè ïî âåpx íî còè
áåë êà, íî è äè íà ìè ÷å cêèé xà pàê òåp êîí ôîp ìà -
öè îí íûx èç ìå íå íèé â cà ìîé còpóê òó på áåë êà.
C ýòîé öå ëüþ â pà áî òå áûë èc ïîëü çî âàí ìå òîä
ìî ëå êó ëÿp íîé äè íà ìè êè (ÌÄ). Cè ìó ëÿ öèþ
ïpî âî äè ëè â ïpî ãpàìì íîé cpå äå Desmond
[36–38] ïpè òåì ïå pà òó på 310 Ê è äàâ ëå íèè
1,01325 áàp.

Â êà ÷å cò âå èë ëþ cò pà öèè òî ãî, ÷òî còpóê òó -
pà áåë êîâ â pàc òâî på ïîä âåp æå íà có ùå cò âåí -
íûì äè íà ìè ÷å cêèì èç ìå íå íè ÿì, íà pèc. 4 ïpî -
âå äåí pàc ÷åò èí òåí cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ îò äâóx 
êîí ôîp ìà öèé ëè çî öè ìà 6LYZ, âû ápàí íûx íà
îc íî âå ÌÄ-cè ìó ëÿ öèé ÷å påç 50 íc (êpè âàÿ 1) è
÷å påç 300 íc (êpè âàÿ 2) ïî cëå ïî ìå ùå íèÿ áåë êà
â âîä íûé pàc òâî pè òåëü (èç ìå íå íèÿ còpóê òó pû
âî äû ïpè ýòîì íå pàc cìàò pè âà ëècü). Êpè -
âàÿ 3 – èí òåí cèâ íîcòü pàc cåÿ íèÿ îò «áà çèc -
íîé» êîí ôîp ìà öèè, âçÿ òîé èç áà çû äàí íûx
PDB. Êàê âèä íî, êpè âûå pàc cåÿ íèÿ äëÿ âû -
ápàí íûx äâóx êîí ôîp ìà öèé çà ìåò íî îò ëè ÷à -
þò cÿ êàê ìå æ äó cî áîé, òàê è îò «áà çèc íîé»
êîí ôîp ìà öèè.

Âëèÿ íèå âû áî pà pà äèó cîâ àòî ìîâ è
ãpóïï àòî ìîâ áåë êîâ íà èx èí òåí cèâ íîcòü
pàc cåÿ íèÿ. Êàê cëå äó åò èç ãpà ôè êîâ íà pèc. 3,
â áîëü øèí cò âå cëó ÷à åâ òåî på òè ÷å cêèå êpè âûå
pàc cåÿ íèÿ cëà áî çà âè cÿò îò âû áî pà pà äèó cîâ I
èëè II. Èç âû ápàí íûx âîcü ìè áåë êîâ èc êëþ ÷å -
íèå cî còàâ ëÿ åò ëèøü ãpà ôèê äëÿ áåë êà có ïåp -
îê cèä på äóê òà çû, íà êî òî pîì íà áëþ äà þò cÿ
âåcü ìà çà ìåò íûå pàç ëè ÷èÿ ìå æ äó êpè âû ìè, îò -
íî cÿ ùè ìè cÿ ê pàç íûì ãpóï ïàì pà äèó cîâ.

Íà ãpà ôè êàx, ïpåä còàâ ëåí íûx íà pèc. 3, ìû
íå ïpè âî äèì êpè âûå pàc cåÿ íèÿ, pàc c÷è òàí íûå
ïî ïpî ãpàì ìå CRYSOL è ïpî ãpàì ìàì, áëèç -
êèì ê CRYSOL, òàê êàê ââî äè ìûå àâ òî pà ìè
ýòèx ïpî ãpàìì äâà ïîä ãî íî÷ íûx ïà pà ìåò pà (î
÷åì cì. íè æå) îáåc ïå ÷è âà þò ïpàê òè ÷å cêè èäå -
àëü íîå cîâ ïà äå íèå pàc ÷åò íûx êpè âûx c ýêc ïå -
pè ìåí òîì.
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CPÀÂÍÈÒÅËÜÍÛÉ ÀÍÀËÈÇ ÌÅÒÎÄÀ
ÊÓÁÈÊÎÂ SASCUBE È ÄPÓÃÈX ÌÅÒÎÄÎÂ

PÀC×ÅÒÀ ÈÍÒÅÍCÈÂÍÎCÒÈ ÁÅËÊÎÂ Â
PÀCÒÂÎPÅ

Â ïpåä còàâ ëåí íîé â íà còîÿ ùåé pà áî òå ïpî -
ãpàì ìå SASCUBE íåò ïîä ãî íî÷ íûx ïà pà ìåò -
pîâ, è â ýòîì cî còî èò åå ãëàâ íîå îò ëè ÷èå îò
áîëü øèí cò âà äpó ãèx ïpî ãpàìì ïî pàc ÷å òó èí -
òåí cèâ íî còåé pàc cåÿ íèÿ ìàê pî ìî ëå êóë â pàc -
òâî på ïî èç âåcò íûì êî îp äè íà òàì àòî ìîâ.

Çà ìå ÷à íèÿ ïî ïî âî äó ïpî ãpàì ìû
CRYSOL. Â ýòîì àc ïåê òå îc òà íî âèì cÿ ïîä pîá -
íåå íà pàç âè òîé â pà áî òå [8] ïpî ãpàì ìå
CRYSOL. Â ïpî ãpàì ìå èc ïîëü çî âàí ìå òîä pàç -
ëî æå íèÿ ýêc ïî íåí öè àëü íûx ôóíê öèé ïî côå -
pè ÷å cêèì ãàp ìî íè êàì, ÷òî ÿâ ëÿ åò cÿ óäà÷ íûì
ïîä xî äîì ïpè pàc ÷å òå côå pè ÷å cêè cèì ìåò pè÷ -
íîé êàp òè íû pàc cåÿ íèÿ câî áîä íî îpè åí òè pî -
âàí íû ìè ÷àc òè öà ìè. Ýòà pà áî òà ÿâ ëÿ åò cÿ ïèî -
íåp cêîé, îíà ïî çâî ëè ëà ïî ëó ÷àòü î÷åíü xî pî -
øåå cîâ ïà äå íèå pàc ÷åò íûx êpè âûx c ýêc ïå pè -
ìåí òîì è, ÷òî íå ìà ëî âàæ íî, ïpè ìè íè ìàëü íîì
âpå ìå íè pàc ÷å òà. Ýòîò ìå òîä c pÿ äîì ìî äè ôè -
êà öèé còàë øè pî êî èc ïîëü çî âàòü cÿ â ìè pî âîé
ëè òå pà òó på [10,11,25,39].

Â òî æå âpå ìÿ cëå äó åò îò ìå òèòü, ÷òî ïpî -
ãpàì ìà CRYSOL âêëþ ÷à åò pÿä äî ïó ùå íèé, cî -

ìíè òåëü íîcòü êî òî pûx îò ìå ÷à þò è cà ìè àâ òî -
pû.

Îä íî èç êëþ ÷å âûx äî ïó ùå íèé, èc ïîëü çóå -
ìûx â ïpî ãpàì ìå CRYSOL, cî còî èò â òîì, ÷òî
âäîëü âcåé ïî âåpx íî còè ìî ëå êó ëû áåë êà có ùå -
cò âó åò ïpè ãpà íè÷ íûé cëîé âî äû îäè íà êî âîé
òîë ùè íû c pàâ íî ìåp íî pàc ïpå äå ëåí íîé ýëåê -
òpîí íîé ïëîò íî còüþ, îò ëè÷ íîé îò cpåä íèx
ýëåê òpîí íûx ïëîò íî còåé êàê áåë êà, òàê è âî -
äû. Ýòî äî ïó ùå íèå øè pî êî èc ïîëü çó åò cÿ ìíî -
ãè ìè àâ òî pà ìè ïpè pàc ÷å òå èí òåí cèâ íî còåé
pàc cåÿ íèÿ ÷àc òèö â pàc òâî på, òàê êàê îíî, ïpè
ïîä áî på cî îò âåò cò âóþ ùèx ïà pà ìåò pîâ ýòî ãî
cëîÿ (íà pÿ äó c äpó ãèì ïîä ãî íî÷ íûì ïà pà ìåò -
pîì), có ùå cò âåí íî óëó÷ øà åò cîâ ïà äå íèå pàc -
÷åò íîé êpè âîé c ýêc ïå pè ìåí òàëü íîé. Îä íà êî
òpóä íî ïpåä còà âèòü íà ëè ÷èå òà êî ãî îä íî pîä -
íî ãî cëîÿ äëÿ ãëî áó ëÿp íûx áåë êîâ c cèëü íî
pàç âè òîé ïî âåpx íî còüþ, äà åùå, âå pî ÿò íî,
èìåþ ùèx âíóò påí íèå ïî ëîc òè (cì. pèc. 1).

Îò ìå òèì åùå pÿä ìà ëî îï pàâ äàí íûx äî ïó -
ùå íèé, èc ïîëü çóå ìûx â ïpî ãpàì ìå CRYSOL.
Cïî cîá ââå äå íèÿ ôóíê öèè, îïè cû âàþ ùåé ïî -
âåpx íîcòü ÷àc òè öû, ìî æåò áûòü ïpè ìå íåí,
còpî ãî ãî âî pÿ, ëèøü äëÿ âû ïóê ëûx ÷àc òèö. Â
èíîì cëó ÷àå ëó ÷è, èc xî äÿ ùèå èç öåí òpà ÷àc òè -
öû, ìî ãó íå cêîëü êî pàç ïå på cå êàòü åå ãpà íè öó,
è «íå çà ìå ÷àòü» âîç ìîæ íóþ cëîæ íóþ ôîp ìó åå
ïî âåpx íî còè (íà ïpè ìåp, áîëü øèå èëè ìà ëûå
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Pèc. 4. Êpè âûå pàc cå ÿ íèÿ ëè çî öè ìà 6LYS â pàc òâî på äëÿ äâóx êîí ôîp ìà öèé áåë êà, âû ápàí íûx íà îc íî âå
ÌÄ-cè ìó ëÿ öèé, è êpè âàÿ pàc cå ÿ íèÿ îò «áà çèc íîé» êîí ôîp ìà öèè. Êpóæ êè – ýêc ïå pè ìåí òàëü íàÿ êpè âàÿ pàc cå ÿ -
íèÿ [8]. Ïîä pîá íî c òè â òåê còå.



«çà ëè âû»), à òàê æå âíóò påí íèå ïî ëîc òè. Êàê
cëåä cò âèå, ôîp ìà è îáú åì ÷àc òè öû ìî ãóò có -
ùå cò âåí íî èc êà æàòü cÿ. Êpî ìå òî ãî, ìå òîä íå
îáåc ïå ÷è âà åò ïpî còpàí cò âåí íóþ îä íî pîä íîcòü
âû òåc íåí íî ãî áåë êîì îáú å ìà, ÷òî có ùå cò âåí -
íî ïpè pàc ÷å òå àì ïëè òó äû pàc cåÿ íèÿ. Ýòîò æå
íå äîc òà òîê ïpè cóù è äpó ãèì ìå òî äàì, â êî òî -
pûx îáú åì áåë êà çà ïîë íÿ åò cÿ ïî ëû ìè øà pà ìè.
Â ïpî ãpàì ìå CRYSOL ââî äèò cÿ åùå îäèí ïà -
pà ìåòp, på ãó ëè póþ ùèé pà äèó cû øà pîâ, çà ìå -
ùàþ ùèx àòî ìû (dummy atoms) è ãpóï ïû àòî -
ìîâ áåë êà (òî åcòü på ãó ëè póþ ùèé îáú åì áåë -
êà), êî òî pûé ïî có òè ÿâ ëÿ åò cÿ åùå îä íèì ïîä -
ãî íî÷ íûì ïà pà ìåò pîì.

Ïpè âçàè ìî äåé cò âèè ìî ëå êóë âî äû c ïî -
âåpx íî cò íû ìè ìî ëå êó ëà ìè áåë êà, êàê óæå îò -
ìå ÷à ëîcü, áåç óc ëîâ íî, ïpî èc xî äèò ïå på còpîé -
êà ìî ëå êóë âî äû è, cëå äî âà òåëü íî, ïpî èc xî äÿò
ëî êàëü íûå èç ìå íå íèÿ ýëåê òpîí íîé ïëîò íî còè
áëèç áåë êî âîé ãpà íè öû. Âî ïpî cû cî còî ÿò
ëèøü â òîì, íà cêîëü êî ýòè èç ìå íå íèÿ có ùå cò -
âåí íû, pàâ íî ìåp íî ëè pàc ïpå äå ëå íû ýëåê òpîí -
íûå ïëîò íî còè ïî âcå ìó îáú å ìó ïpè ãpà íè÷ íî -
ãî cëîÿ è ìîæ íî ëè c÷è òàòü òîë ùè íó ýòî ãî
cëîÿ îäè íà êî âîé âäîëü âcåé ïî âåpx íî còè
áåëêà.

Äëÿ îò âå òà íà óêà çàí íûå âî ïpî cû ìû ïpî -
âå ëè cëå äóþ ùèå äâà pàc cìîò på íèÿ.

Pàc ïpå äå ëå íèå êëà còå pîâ âî äû âî êpóã
ìî ëå êó ëû áåë êà ïî äàí íûì ìî ëå êó ëÿp -
íî-äè íà ìè ÷å cêîé cè ìó ëÿ öèè. C ïî ìî ùüþ
ÌÄ-cè ìó ëÿ öèé c èc ïîëü çî âà íè åì ÿ÷åé êè
10,40 ´ 9,55 ´ 9,26 íì3 áû ëè îï på äå ëå íû êî îp -
äè íà òû àòî ìîâ ëè çî öè ìà 6LYZ (PDB6LYS) è
âcåx ìî ëå êóë âî äû ÷å påç ~100 íc ïî cëå íà ÷à ëà
âçàè ìî äåé cò âèÿ ìî ëå êóë âî äû êàê ìå æ äó cî -
áîé, òàê è c ìî ëå êó ëîé áåë êà. Çà òåì, c èc ïîëü -
çî âà íè åì ìãíî âåí íûå çíà ÷å íèÿ êî îp äè íàò
âcåx àòî ìîâ â ÿ÷åé êå, ïî ïpî ãpàì ìå SASCUBE

(ãåî ìåò pè ÷å cêàÿ ÷àcòü) áû ëè ïî ëó ÷å íû îáú åì -
íûå î÷åp òà íèÿ ìî ëå êó ëû áåë êà, à òàê æå âcåx
êëà còå pîâ ìî ëå êóë âî äû, îê pó æàþ ùèx áå ëîê.
Íà pèc. 5 ïpåä còàâ ëå íî îä íî èç cå ÷å íèé ýòî ãî
îáú å ìà. Òåìíûì öâå òîì îáî çíà ÷å íî cå ÷å íèå
ìî ëå êó ëû áåë êà, ñâåòëûì – êëà còå pîâ âî äû.
Êàê âèä íî èç pè cóí êà, íè ÷òî íå câè äå òåëü cò âó -
åò î òîì, ÷òî ó ãpà íè öû áåë êà èìå åò cÿ ïpè ãpà -
íè÷ íûé cëîé îäè íà êî âîé òîë ùè íû è îäè íà êî -
âîé ïëîò íî còè.

Çà âè cè ìîcòü cpåä íåé ýëåê òpîí íîé ïëîò -
íî còè âî äû îò pàc còîÿ íèÿ äî ìî ëå êó ëÿp íîé
ïî âåpx íî còè áåë êà ïî äàí íûì ìî ëå êó ëÿp -
íî-äè íà ìè ÷å cêîé cè ìó ëÿ öèè. Cëå äóþ ùåå
pàc cìîò på íèå, òàê æå èc ïîëü çóþ ùåå ÌÄ-cè ìó -
ëÿ öèþ, êà cà åò cÿ pàc ÷å òà çà âè cè ìî còè cpåä íåé
ýëåê òpîí íîé ïëîò íî còè r(r), cîç äà âàå ìîé ìî -
ëå êó ëà ìè âî äû, îò pàc còîÿ íèÿ r äî ìî ëå êó ëÿp -
íîé ïî âåpx íî còè áåë êà. Äëÿ pàc cìîò på íèÿ âû -
ápà íû äâà áåë êà pàç íîé ìî ëå êó ëÿp íîé ìàc cû:
ëè çî öèì 6LYZ (1001 íå âî äî pîä íûé àòîì) è
có ïåp îê cèä äèc ìó òà çà APSOD (2231 íå âî äî -
pîä íûé àòîì). Èc xîä íûå äàí íûå äëÿ ëè çî öè -
ìà: íîp ìàëü íîå àò ìî côåp íîå äàâ ëå íèå p0 =
101,3 êÏà, òåì ïå pà òó pà T = 310 Ê; ïpè ýòèx
óc ëî âè ÿx ïëîò íîcòü âî äû rw = 992,6 êã/ì3,
ýëåê òpîí íàÿ ïëîò íîcòü âî äû r0 = 331,8 íì–3.
Èc xîä íûå äàí íûå äëÿ có ïåp îê cèä äèc ìó òà çû:
íîp ìàëü íîå àò ìî côåp íîå äàâ ëå íèå p0 =
101,3êÏà, òåì ïå pà òó pà T = 300 Ê; ïpè ýòèx óc -
ëî âè ÿx ýëåê òpîí íàÿ ïëîò íîcòü âî äû rw =
996,5 êã/ì3, cpåä íÿÿ ýëåê òpîí íàÿ ïëîò íîcòü
âî äû 333,1 íì–3.

Äëÿ pàc ÷å òà óêà çàí íîé çà âè cè ìî còè r(r)
èc ïîëü çî âà ëè cëå äóþ ùóþ ïpî öå äó pó. Pàc c÷è -
òû âà ëè ìî ëå êó ëÿp íóþ ïî âåpx íîcòü áåë êà, çà -
òåì âcå ïpî còpàí cò âî âî êpóã ýòîé ïî âåpx íî còè
pàç áè âà ëè íà cëîè òîë ùè íîé 0,01 íì è pàc c÷è -
òû âà ëè îáú åì êà æ äî ãî cëîÿ. Pàc ÷åò ìî ëå êó ëÿp -
íîé ïî âåpx íî còè è îáú å ìîâ cëî åâ ïpî âî äè ëè c
ïî ìî ùüþ ìå òî äà êó áè êîâ. Ìå òî äîì ÌÄ-cè ìó -
ëÿ öèè áû ëè îï på äå ëå íû ÷å påç äîc òà òî÷ íî
áîëü øîé ïpî ìå æó òîê âpå ìå íè (âpå ìÿ îò íà ÷à -
ëà cè ìó ëÿ öèè äëÿ îáî èx áåë êîâ cî còàâ ëÿ ëî
100 íc) êî îp äè íà òû àòî ìîâ áåë êî âûx ìî ëå êóë,
à òàê æå îê pó æàþ ùèx èx ìî ëå êóë âî äû. Äëÿ êà -
æ äîé ìî ëå êó ëû âî äû îï på äå ëÿ ëè pàc còîÿ íèå L
îò åå êè cëî pîä íî ãî àòî ìà äî áëè æàé øå ãî àòî -
ìà ìî ëå êó ëû áåë êà. Åc ëè âàí-äåp-âà àëü cîâ pà -
äè óc ýòî ãî àòî ìà (èëè ãpóï ïû àòî ìîâ) îáî çíà -
÷èòü ÷å påç R, òî pàc còîÿ íèå r îò ìî ëå êó ëû âî -
äû äî ìî ëå êó ëÿp íîé ïî âåpx íî còè pàc c÷è òû âà -
ëè ïî ôîp ìó ëå r = L – R. Ýëåê òpîí íóþ ïëîò -
íîcòü r(r) êà æ äî ãî cëîÿ îï på äå ëÿ ëè êàê îò íî -
øå íèå ÷èc ëà ýëåê òpî íîâ â cëîå ê îáú å ìó ýòî ãî
cëîÿ. Ìî ëå êó ëû âî äû c÷è òà ëè pàâ íî ìåp íî çà -
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Pèc. 5. Cå ÷å íèå îá ú å ìà ìî ëå êó ëû ëè çî öè ìà 6LYZ 
è îê pó æàñ ùèx åå âîä íûx êëà c òå pîâ ïî äàí íûì
ÌÄ-cè ìó ëÿ öèè. Ïîä pîá íî c òè â òåê còå.



pÿ æåí íû ìè øà pè êà ìè. Pà äè óc øà pè êà âû áè pà -
ëè pàâ íûì 0,15 íì. Ïpè âû ÷èc ëå íèè êî ëè ÷å cò -
âà ýëåê òpî íîâ â cëîå ó÷è òû âà ëè ÷àc òè îáú å ìîâ
øà pè êîâ, ïî ïà äàþ ùèå â êà æ äûé cëîé.

Ãpà ôè êè pàc ïpå äå ëå íèÿ ýëåê òpîí íîé ïëîò -
íî còè äëÿ äâóx pàc cìîò påí íûx áåë êîâ ïpåä -
còàâ ëå íû íà pèc. 6. Êàê âèä íî èç pè cóí êà, â
cëó ÷àå èc cëå äóå ìûx áåë êîâ ïpè ãpà íè÷ íûé
cëîé âî äû, «âîç ìó ùåí íûé» ïpè cóò cò âè åì áåë -
êà, ïpî còè pà åò cÿ äî çíà ÷å íèé r ~ 0,5–0,6 íì ( â
pà áî òå [20] ýòîò cëîé îï på äå ëåí êàê r ~
0,7 íì), à â îá ëàc òè r < 0,5 íì íà áëþ äà åò cÿ có -
ùå cò âåí íî íå pàâ íî ìåp íîå pàc ïpå äå ëå íèå
ýëåê òpîí íîé ïëîò íî còè, ìàê cè ìóì êî òî pîé
äëÿ îáî èx áåë êîâ ïpè xî äèò cÿ íà pàc còîÿ íèå
r ~ 0,15 íì. Îò ìå òèì, ÷òî cpåä íåå çíà ÷å íèå r â
èí òåp âà ëå 0 < r < 0,3 íì cî còàâ ëÿ åò árñ =
308,3 ýë/íì3 äëÿ ëè çî öè ìà è árñ = 319,0 ýë/íì3

äëÿ có ïåp îê cèä äèc ìó òà çû (íà îáî èx ãpà ôè -
êàx – ëè íèÿ II), ÷òî çà ìåò íî ìåíü øå ýëåê òpîí -
íîé ïëîò íî còè âî äû â ýòèx óc ëî âè ÿx. Òà êèì
îá pà çîì, åc ëè ââå còè ïî ãpà íè÷ íûé cëîé òîë -
ùè íîé 0,3 íì (êàê â pà áî òå [6]) è äà æå äî ïóc -
òèòü pàâ íî ìåp íîå pàc ïpå äå ëå íèå ýëåê òpîí íîé
ïëîò íî còè â ýòîì cëîå (÷òî, êàê âèä íî èç òî ãî
æå pèc. 6, áåç óc ëîâ íî, íå âåp íî), îï på äå ëÿå ìàÿ
âíóò pè ýòî ãî cëîÿ cpåä íÿÿ ýëåê òpîí íàÿ ïëîò -
íîcòü îêà æåò cÿ íè æå, à íå âû øå ýëåê òpîí íîé
ïëîò íî còè âî äû, ÷òî ïpî òè âî på ÷èò îá ùå ïpè íÿ -
òî ìó ìíå íèþ. Ïpè pàc ÷å òàx pà äèó cû àòî ìîâ è
ãpóïï àòî ìîâ âçÿ òû èç pà áî òû [16], îä íà êî åc -
ëè èx âçÿòü èç pà áî òû [18], ãpà ôè êè íà pèc. 6
îc òà íóò cÿ ïpàê òè ÷å cêè òå ìè æå. Pà çó ìå åò cÿ,

ìû pàc cìîò på ëè ÷à cò íûå cëó ÷àè, íî îíè câè äå -
òåëü cò âó þò î òîì, ÷òî ïî êpàé íåé ìå på äëÿ ÷àc -
òè áåë êîâ ïîä ãî íî÷ íûå ïà pà ìåò pû íå èìå þò
ÿc íî âû pà æåí íî ãî ôè çè ÷å cêî ãî cìûc ëà.

Èí òå påc íî îò ìå òèòü, ÷òî ïpè r = 0 ýëåê -
òpîí íàÿ ïëîò íîcòü íå èìå åò íó ëå âî ãî çíà ÷å -
íèÿ. Ýòî ìîæ íî îáú ÿc íèòü íå êîp påêò íî còüþ
ïpåä còàâ ëå íèÿ ìî ëå êóë âî äó â âè äå øà pè êîâ, à
òàê æå òåì, ÷òî íå êî òî pûå ìî ëå êó ëû âî äà ïpî -
íè êà þò âíóòpü ïî âåpx íî còè áåë êà, îá pà çóÿ,
íà ïpè ìåp, âî äî pîä íûå câÿ çè.

Çà ìå ÷à íèÿ ê pÿ äó äpó ãèx pà áîò ïî pàc ÷å -
òó èí òåí cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ áåë êîâ â pàc -
òâî på. Pàc cìîò pèì íå êî òî pûå äpó ãèå pà áî òû,
â êî òî pûx èc ïîëü çó þò cÿ òå æå äâà îc íîâ íûx
äî ïó ùå íèÿ pà áî òû [8]: ââå äå íèå îä íî pîä íî ãî
è îäè íà êî âîé òîë ùè íû ïî âåpx íî cò íî ãî cëîÿ c
îò ëè÷ íîé îò áåë êà è âî äû ýëåê òpîí íîé ïëîò íî -
còüþ è ïà pà ìåò pà, på ãó ëè póþ ùèì èc êëþ ÷åí -
íûé îáú åì ìî ëå êó ëû.

Â pà áî òå [39] òàê æå èc ïîëü çó þò cÿ óêà çàí -
íûå äî ïó ùå íèÿ, à äëÿ pàc ÷å òà èí òåí cèâ íî còè
pàc cåÿ íèÿ èc ïîëü çó åò cÿ ôîp ìó ëà Äå áàÿ, â êî -
òî pîé àì ïëè òó äà pàc cåÿ íèÿ ó÷è òû âà åò, ïî ìíå -
íèþ àâ òî pîâ, ýëåê òpîí íóþ ïëîò íîcòü ôèê cè -
pî âàí íî ãî ïî òîë ùè íå ïî âåpx íî cò íî ãî cëîÿ è
på ãó ëÿ òîp îáú å ìà áåë êà. Áî ëåå òî ãî, c öå ëüþ
cî êpà ùå íèÿ âpå ìå íè pàc ÷å òà ïó òåì äàëü íåé -
øèx îã póá ëå íèé àâ òî pû câî äÿò äâîé íóþ cóì -
ìó â ôîp ìó ëå Äå áàÿ ê îäè íàp íîé cóì ìå.

Àâ òî pû pà áî òû [10] ïû òà þò cÿ îáåc ïå ÷èòü
ïpî còpàí cò âåí íóþ îä íî pîä íîcòü âû òåc íåí íî -
ãî áåë êîì îáú å ìà ïó òåì îïè cà íèÿ ýòî ãî îáú å -
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Pèc. 6. Pàc ïpå äå ëå íèå ýëåê òpîí íîé ïëîò íî c òè â ïpè ã pà íè÷ íîé çî íå ìî ëå êóë ëè çî öè ìà (à) è có ïå p îê cèä äèc ìó òà -
çû (á). Êîí ôîp ìà öèÿ áåë êîâ è êî îp äè íà òû îê pó æà þ ùèx èx ìî ëå êóë âî äû îï på äå ëå íû c ïî ìî ùüþ ÌÄ-cè ìó ëÿ -
öèè. Cè íÿÿ ëè íèÿ – ýëåê òpîí íàÿ ïëîò íîcòü íå âîç ìó ùåí íî ãî pàc òâî pè òå ëÿ, êpàc íàÿ ëè íèÿ – cpåä íåå çíà ÷å íèå
ýëåê òpîí íîé ïëîò íî c òè pàc òâî pè òå ëÿ â ïpè ã pà íè÷ íîì cëîå â èí òåp âà ëå 0 < r < 0,3 íì. Ïîä pîá íî c òè â òåê còå.



ìà cèc òå ìîé ïëîò íî óïà êî âàí íûx pàç íî pàç -
ìåp íûx êó áè êîâ âïëîòü äî êó áè êîâ c äëè íîé
påá pà 0,05 íì. Îä íà êî òà êîé ïîä xîä, ïî xî æå,
íå â cî còîÿ íèè ó÷åcòü ãëó áî êèå óç êèå «çà ëè -
âû» íà ïî âåpx íî còè áåë êà, à òàê æå åãî âíóò -
påí íèå ïî ëîc òè.

C öå ëüþ có ùå cò âåí íî ãî óï pî ùå íèÿ è óc êî -
på íèÿ pàc ÷å òà â pÿ äå pà áîò áû ëè pàc cìîò på íû
«êpóï íî çåp íè còûå» ìî äå ëè áåë êî âûx ìî ëå êóë
äëÿ ïpî ãíî çè pî âà íèÿ èx câî pà ÷è âà íèÿ è ïpåä -
cêà çà íèÿ íî âûx còpóê òóp [40]. Òàê, â pà áî -
òàx [41,42] ïî ëî æå íèå êà æ äîé àìè íî êèc ëî òû
ïpî còî ïpåä còàâ ëå íî åå Ca-àòî ìîì, â êî òî pûé
ïî ìå ùà þò cÿ âcå ýëåê òpî íû ýòîé àìè íî êèc ëî -
òû. Â pà áî òàx [43–45] óæå âêëþ ÷å íû â pàc -
cìîò på íèå àòî ìû îc íîâ íîé öå ïè, à «êpóï íûì
çåp íîì» ÿâ ëÿ åò cÿ áî êî âîé îc òà òîê, òàê æå câÿ -
çàí íûé c ïî ëî æå íè åì Ca-àòî ìà, â êî òî pûé ïî -
ìå ùà þò cÿ ýëåê òpî íû áî êî âîé öå ïè. Íà êî íåö,
â pà áî òå [46] áî êî âûå öå ïè áåë êîâ òàê æå ïpåä -
còàâ ëå íû Ca-àòî ìà ìè c cî îò âåò cò âóþ ùè ìè
ýëåê òpî íà ìè, íî â ýòîé ìî äå ëè â pàc cìîò på íèå
âêëþ ÷å íû â ÿâ íîì âè äå ìî ëå êó ëû âî äû, íà xî -
äÿ ùèå cÿ âáëè çè ìî ëå êó ëû áåë êà. Äëÿ êpóï íûx
cóáú å äè íè÷ íûx áåë êîâ, èc cëå äî âà íèå êî òî pûx 
èìå åò öå ëüþ îïè cà íèå âçà èì íî ãî pàc ïî ëî æå -
íèÿ cî còàâ ëÿþ ùèx èx áëî êîâ, «êpóï íî çåp íè -
còûé» ïîä xîä, âîç ìîæ íî, pà çó ìåí, òàê êàê
èìåí íî pàc ïî ëî æå íèÿ áëî êîâ â íàè áîëü øåé
còå ïå íè cêà çû âà åò cÿ íà cà ìîé ìà ëî óã ëî âîé
÷àc òè êpè âîé pàc cåÿ íèÿ, à äå òà ëè còpóê òó pû
cóáú å äè íèö â ýòîé îá ëàc òè óã ëîâ íå «âèä íû».
Íî äëÿ cpåä íèx è íå áîëü øèx áåë êîâ òà êîé ïîä -
xîä, ïî-âè äè ìî ìó, ìà ëî ïpè ãî äåí.

Çà êëþ ÷è òåëü íûå çà ìå ÷à íèÿ ïî ìå òî äàì
pàc ÷å òà èí òåí cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ áåë êîâ â
pàc òâî på. Â ïpî ãpàì ìå CRYSOL, à òàê æå â
äpó ãèx ïpî ãpàì ìàx, áëèç êèx ê CRYSOL, ââî -
äÿò cÿ äâà ôè çè ÷å cêè ìà ëî àp ãó ìåí òè pî âàí íûx
ïîä ãî íî÷ íûx ïà pà ìåò pà. Âà pèà öèè ýòèx ïà pà -
ìåò pîâ îáåc ïå ÷è âà þò xî pî øåå cî ãëà cèå ìå æ äó
pàc ÷åò íû ìè è ýêc ïå pè ìåí òàëü íû ìè êpè âû ìè
pàc cåÿ íèÿ, òàê êàê ïpè ýòîì êîì ïåí cè pó þò cÿ
íå äîc òàò êè ìå òî äà, à òàê æå íå ó÷ òåí íûå îáú åê -
òèâ íûå ôàê òî pû, âëèÿþ ùèå íà ýêc ïå pè ìåí -
òàëü íûå èí òåí cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ.

Cîç äà åò cÿ âïå ÷àò ëå íèå, ÷òî îc íîâ íàÿ çà äà -
÷à, êî òî póþ còà âèò ïå påä cî áîé pÿä àâ òî pîâ, –
äî áèòü cÿ íàè ëó÷ øå ãî cî ãëà cèÿ ìå æ äó òåî pè åé, 
îc íî âàí íîé íà äàí íûx PDB, è ýêc ïå pè ìåí òîì
è ïpè ýòîì ìàê cè ìàëü íî cî êpà òèòü âpå ìÿ pàc -
÷å òà. Íàì êà æåò cÿ, ýòî íå ïpà âèëü íàÿ ïî còà íîâ -
êà çà äà ÷è. Äî ïóc òèì, ìû äî áè ëècü, óìå ëî èc -
ïîëü çóÿ ïîä ãî íî÷ íûå ïà pà ìåò pû, èäå àëü íî ãî
cî ãëà cèÿ c ýêc ïå pè ìåí òîì. Íó è ÷òî? Ìîæ íî
ëè óò âåp æäàòü, ÷òî ïî ëó ÷åí íîå cî ãëà cèå câè -
äå òåëü cò âó åò î òîì, ÷òî áå ëîê èìå åò èìåí íî

còpóê òó pó, îïè càí íóþ â áà çå äàí íûx PDB, è
èìåí íî òî pàc ïî ëî æå íèå ìî ëå êóë âî äû âáëè çè
áåë êà, ê êî òî pî ìó ïpè âî äÿò ïîä ãî íî÷ íûå ïà -
pà ìåò pû? Âåäü ýêc ïå pè ìåí òàëü íûå êpè âûå –
ýòî èí òåí cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ áåë êîâ â pàc òâî -
på (çà âû ÷å òîì, pà çó ìå åò cÿ, pàc cåÿ íèÿ îò pàc -
òâî pè òå ëÿ), â òî âpå ìÿ êàê ïpàê òè ÷å cêè âcå ìå -
òî äû pàc ÷å òà (â òîì ÷èc ëå è ìå òîä SASCUBE)
èc ïîëü çó þò còpóê òó pó áåë êî âîé ìàê pî ìî ëå êó -
ëû â êpè còàë ëå. Ïpè ïå på xî äå áåë êà â pàc òâîp,
êàê óæå îò ìå ÷à ëîcü, ìî ãóò ïpî èc xî äèòü çíà ÷è -
òåëü íûå còpóê òóp íûå ïå på còpîé êè â cà ìîé
ìàê pî ìî ëå êó ëå, âëèÿþ ùèå íà êpè âóþ pàc cåÿ -
íèÿ [47], ìî æåò ìå íÿòü cÿ pàc ïî ëî æå íèå ìî ëå -
êóë âî äû â îê pó æàþ ùåé áå ëîê îá ëàc òè, ìî ãóò
ìå íÿòü cÿ ýô ôåê òèâ íûå pà äèó cû àòî ìîâ è
àòîì íûx ãpóïï. Êpî ìå òî ãî, ïpî ÿâ ëÿ þò cÿ îáú -
åì íûå ýô ôåê òû, êî òî pûå äà æå ïpè íå áîëü øèx
êîí öåí òpà öè ÿx áåë êà âëèÿ þò íà ìà ëî óã ëî âóþ
÷àcòü êpè âîé pàc cåÿ íèÿ [48]. Âcå ýòî ïpè âî äèò
ê òî ìó, ÷òî ýêc ïå pè ìåí òàëü íàÿ êpè âàÿ ìî æåò
có ùå cò âåí íîé îò ëè ÷àòü cÿ îò pàc ÷åò íîé êpè -
âîé, îc íî âàí íîé íà PDB äàí íûx. Åcòü ëè
cìûcë ãíàòü cÿ çà òî÷ íûì cîâ ïà äå íèå pàc ÷åò -
íîé êpè âîé c ýêc ïå pè ìåí òàëü íîé?

Có ùå cò âåí íûì øà ãîì âïå påä cëå äó åò c÷è -
òàòü cî âìå cò íîå èc ïîëü çî âà íèå ìå òî äîâ ìà ëî -
óã ëî âî ãî pàc cåÿ íèÿ è ìå òî äà MÄ. Ìå òîä MÄ
ïî çâî ëÿ åò íå òîëü êî cëå äèòü âî âpå ìå íè çà èç -
ìå íå íè åì còpóê òó pû áåë êà, íî è çà cìå ùå íè åì
ìî ëå êóë âî äû êàê âíóò pè áåë êà, òàê è â åãî îê -
pó æå íèè. Â ýòîì àc ïåê òå îä íîé èç ïèî íåp cêèx
ÿâ ëÿ åò cÿ pà áî òà [20], â êî òî pîé àâ òî pû – íå
pàc cìàò pè âàÿ èç ìå íå íèÿ còpóê òó pû áåë êà –
ó÷è òû âà ëè ëèøü cìå ùå íèÿ ìî ëå êóë âî äû, câÿ -
çàí íûå êàê c âçàè ìî äåé cò âè åì ìå æ äó cî áîé,
òàê è c ìî ëå êó ëîé áåë êà. Íî äà æå ïpè òà êîì
îã pà íè ÷åí íîì ïîä xî äå áû ëî ïî ëó ÷å íî xî pî -
øåå cîâ ïà äå íèå òåî på òè ÷å cêèx êpè âûx pàc cåÿ -
íèÿ c ýêc ïå pè ìåí òàëü íû ìè êpè âû ìè äëÿ äâóx
áåë êîâ.

ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ

Cî ÷å òà íèå ÌÄ è ìà ëî óã ëî âî ãî pàc cåÿ íèÿ
ïpåä còàâ ëÿ åò cÿ íàè áî ëåå ïåp cïåê òèâ íûì íà -
ïpàâ ëå íè åì ïpè èc cëå äî âà íèè còpóê òó pû áåë -
êîâ â pàc òâî på. Îä íà èç âîç ìîæ íî còåé òà êèx
èc cëå äî âà íèé îïè cà íà â pà áî òå [20], â êî òî pîé
ôîp ìó ëà (26) äà åò còpî ãîå âû pà æå íèå äëÿ èí -
òåí cèâ íî còè pàc cåÿ íèÿ áåë êîâ ïpè äè íà ìè ÷å -
cêîì îïè cà íèè èç ìå íå íèé èx êîí ôîp ìà öèé â
pàc òâî på.

Äpó ãîé còpî ãèé ìå òîä ìî æåò áûòü îc íî âàí
íà èc ïîëü çî âà íèè ÌÄ è ïpî ãpàì ìû SASCUBE. 
Êàê ïî êà çà íî â òîé æå pà áî òå [20], ãëó áè íà íå -
pàâ íî ìåp íî ãî pàc ïpå äå ëå íèÿ ìî ëå êóë âî äû â
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ïpè ãpà íè÷ íîé îá ëàc òè áåë êîâ pàc ïpî còpà íÿ åò -
cÿ íå äà ëåå 0,7 íì îò ïî âåpx íî còè áåë êà.
Ïócòü, èc xî äÿ èç äàí íûx ÌÄ, íàì èç âåcò íû êî -
îp äè íà òû âcåx àòî ìîâ i-é êîí ôîp ìà öèè áåë êà
è âcåx ìî ëå êóë âî äû â ïpè ãpà íè÷ íîé 0,7 íì çî -
íå. Åc ëè ïpè i-é êîí ôîp ìà öèè áåë êà âçÿòü çà
îc íî âó êîì ïëåêc «áå ëîê + ïpè ãpà íè÷ íûé cëîé
âî äû» (òî åcòü pàc cìîò påòü ýòîò êîì ïëåêc êàê
íî âûé «có ïåp áå ëîê») òî íà îc íî âå ôîp ìó ëû
(1) ìîæ íî c ïî ìî ùüþ ïpî ãpàì ìû SASCUBE
còpî ãî pàc c÷è òàòü èí òåí cèâ íîcòü pàc cåÿ íèÿ
âcå ãî êîì ïëåê cà. Â ýòîì cëó ÷àå ïåp âûé ÷ëåí
ôîp ìó ëû (1) – àì ïëè òó äà pàc cåÿ íèÿ îò âcåx
àòî ìîâ, âxî äÿ ùèx â êîì ïëåêc, â òîì ÷èc ëå è
àòî ìîâ âî äû, à âî âòî pîì ÷ëå íå F(q) – àì ïëè -
òó äà pàc cåÿ íèÿ îò «ïî ëî ãî» êîì ïëåê cà, òî åcòü
âcå ãî êîì ïëåê cà, çà ïîë íåí íî ãî ïëîò íî óïà êî -
âàí íû ìè êó áè êà ìè. Äà ëåå, pà çó ìå åò cÿ, cëå äó åò
óc påä íå íèå ïî ëó ÷åí íîé èí òåí cèâ íî còè ïî
ìàê cè ìàëü íî âîç ìîæ íî ìó ÷èc ëó òà êèx êîì -
ïëåê cîâ, cîç äà âàå ìûx c ïî ìî ùüþ ÌÄ-cè ìó ëÿ -
öèè.

Îáà ýòèx ïîä xî äà â ïpèí öè ïå ýê âè âà ëåíò -
íû, è âî ïpîc â òîì, êà êîé èç íèx âû áè pàòü. Îò -
âåò çà âè cèò ïpå æ äå âcå ãî îò òpóä íî còåé â cî -
còàâ ëå íèè êî äî âûx ïpî ãpàìì è âpå ìå íè pàc ÷å -
òà. Â cëó ÷àå, åc ëè ýòà çà äà ÷à áó äåò på øå íà è
ìû cìî æåì ïî ëó ÷àòü áåç êà êèx-ëè áî ïîä ãî íî÷ -
íûx ïà pà ìåò pîâ xî pî øåå cî ãëà cèå pàc ÷åò íîé
êpè âîé c ýêc ïå pè ìåí òîì äëÿ áåë êîâ â øè pî êîé
îá ëàc òè óã ëîâ pàc cåÿ íèÿ, ìîæ íî ïå påé òè ê cëå -
äóþ ùå ìó èc cëå äî âà íèþ. Êàê cëå äó åò èç ïpåä -
âà pè òåëü íûx äàí íûx ïî ÌÄ-cè ìó ëÿ öèè, íå êî -
òî pûå áåë êè â pàc òâî på còpóê òóp íî ìîæ íî pàç -
äå ëèòü íà pÿä îò ëè ÷àþ ùèx cÿ äpóã îò äpó ãà
êîí ôîp ìå pîâ, íà xî äÿ ùèx cÿ ìå æ äó cî áîé â cî -
còîÿ íèè äè íà ìè ÷å cêî ãî pàâ íî âå cèÿ, ïpè ÷åì
còpóê òó pû áåë êîâ, îò íî cÿ ùèx cÿ ê îä íî ìó êîí -
ôîp ìå pó, âåcü ìà áëèç êè. Åc ëè äëÿ äàí íî ãî
áåë êà èìå åò cÿ âcå ãî íå cêîëü êî òà êèx êîí ôîp -
ìå pîâ, òî, çíàÿ èí òåí cèâ íîcòü pàc cåÿ íèÿ âcå ãî
áåë êà â pàc òâî på è pàc c÷è òàâ èí òåí cèâ íîcòü
pàc cåÿ íèÿ äëÿ êà æ äî ãî êîí ôîp ìå pà, ìîæ íî îï -
på äå ëèòü îò íî cè òåëü íóþ äî ëþ êà æ äî ãî èç íèx
â pàc òâî på.

Àâ òî pû ïpè íî cÿò cåp äå÷ íóþ áëà ãî äàp -
íîcòü ìà ãè cò pàí òó Óíè âåp cè òå òà ÈÒÌÎ À. Có -
âî pî âîé è àc ïè pàí òó Óíè âåp cè òå òà ÈÒÌÎ
Ì. Ãó påå âó çà ïî ìîùü â pà áî òå.

Pà áî òà áû ëà âû ïîë íå íà ïpè ÷àc òè÷ íîé ôè -
íàí cî âîé ïîä äåpæ êå Ïpà âè òåëü cò âà Pîc cèé -
cêîé Ôå äå pà öèè (ãpàíò 08-08) è Pîc cèé cêî ãî
àêà äå ìè ÷å cêî ãî ïpî åê òà «5-100» (Óíè âåp cè òåò
èì. È.Ì. Cå ÷å íî âà).
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SASCUBE: an Updated Method of Cubes for Calculation 
of Intensity of X-ray Scattering by Biopolymers in Solution
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*St. Petersburg National Research University of Information Technologies, Mechanics and Optics, 
Kronverskii prosp. 49, St. Petersburg, 197101 Russia

**Sechenov First Moscow State Medical University, ul. Trubetskaya 8, Moscow, 119991 Russia

The work describes an updated method of cubes, which allows calculating the SAS curves for
biopolymers in solution on the basis of coordinates of their atoms without introducing any fitting
parameters. The efficiency of the method was checked on a number of model systems. For eight
globular proteins, the scattering intensities, calculated using SASCUBE software
(https://sourceforge.net/projects/sascube), were compared with the corresponding experimental
curves. This work addresses a contentious issue on the nature of distortions of the electron density
of water near the protein surface. Molecular dynamic simulations were used to show that the
electron density distribution of water in a 0.3 nm-thick near-border protein layer could not be
considered uniform, while its average could be less than the average electron density of water. It
was shown that the conformational mobility significantly influenced the scattering curve of
proteins. The possibility of using the method of cubes (SASCUBE software) in combination with
molecular dynamics is discussed in order to find the intensities of protein scattering with all
influences on the scattering curve (conformational mobility of proteins, distortions of water
structures etc.) factored in.

Keywords: small-angle X-ray solution scattering, molecular dynamics, protein structure in
solution, water structure
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