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Íà îc íî âå òå î pèè ôîp ìè pî âà íèÿ çíà êî ïå på ìåí íûx èå pàp xè ÷å c êèx còpóê òóp â ìàê pî ìî ëå êó -
ëÿp íûx cèc òå ìàx pàç pà áî òàí êî ëè ÷å c ò âåí íûé ïîä xîä ê îöåí êå còå ïå íè xè pàëü íî c òè îò äåëü -
íûx ópîâ íåé â èå pàp xè ÿx áåë êî âûx còpóê òóp. Îöåí êè íå îá xî äè ìû äëÿ ïî còpî å íèÿ ôè çè ÷å c -
êîé ìî äå ëè ôîë äèí ãà áåë êîâ è èx ôóíê öè î íè pî âà íèÿ êàê ìî ëå êó ëÿp íûx ìà øèí. Äîc òà òî÷ íûì 
óc ëî âè åì ìå òî äà äëÿ îxà pàê òå pè çî âà íèÿ ópîâ íÿ â èå pàp xè ÷å c êîé còpóê òó på è çíà êà xè pàëü íî -
c òè áåë êî âûx áëî êîâ ÿâ ëÿ åò cÿ âçà èì íîå pàc ïî ëî æå íèå a-óã ëå pî äîâ àìè íî êèc ëîò. Êî ëè ÷å c ò âåí -
íîé îöåí êîé çà êpó ÷åí íî c òè cïè pàëü íîé (âòî pè÷ íîé) è có ïåp cïè pàëü íîé (òpå òè÷ íîé) còpóê òóp
ÿâ ëÿ åò cÿ àá cî ëþò íàÿ âå ëè ÷è íà cóì ìû âåê òîp íûx ïpî èç âå äå íèé. Çíàê cêà ëÿp íî ãî ïpî èç âå äå -
íèÿ âåê òî pà íà ïpàâ ëå íèÿ íà âåê òîp cóì ìû âåê òîp íûx ïpî èç âå äå íèé óêà çû âà åò íà íà ïpàâ ëå íèå 
çà êpóò êè. Ïî ëó ÷å íû êàp òû xè pàëü íî c òè äëÿ âòî pè÷ íîé è òpå òè÷ íîé còpóê òóp pÿ äà áåë êîâ.
Äîc òî âåp íîcòü êàpò ïîä òâåp æäà åò cÿ àíà ëè çîì på àëü íûx còpóê òóp.

Êëþ ÷å âûå cëî âà: áåë êè, xè pàëü íîcòü, ýíàí òè î ìå pû, àëü ôà-óã ëå pîä, ïpà âàÿ àëü ôà-cïè pàëü,
ïpà âàÿ 310 cïè pàëü, ëå âàÿ ïî ëè ï pî ëè íî âàÿ cïè pàëü, áå òà-còpóê òó pà, âåê òîp íîå ïpî èç âå äå íèå, 
âåê òîp íà ïpàâ ëå íèÿ, êàp òà xè pàëü íî c òè.
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Îä íîé èç âàæ íåé øèx ôè çè ÷å c êèx ïpî á ëåì ìî -
ëå êó ëÿp íîé áè î ëî ãèè ÿâ ëÿ åò cÿ îï på äå ëå íèå ìå xà -
íèç ìîâ còpà òè ôè êà öèè â èå pàp xè ÿx ïåp âè÷ íûx, âòî -
pè÷ íûx, òpå òè÷ íûx è ÷åò âåp òè÷ íûx còpóê òóp áè î -
ìàê pî ìî ëå êóë è, êàê cëå ä cò âèå, èx ôóíê öè î íàëü íûx 
îcî áåí íî c òåé [1,2]. Äëÿ áåë êî âûx còpóê òóp ýòà çà êî -
íî ìåp íîcòü âû pà æà åò cÿ cëå äó þ ùèì îá pà çîì: â áåë -
êàx ëå âûå àìè íî êèc ëî òû ôîp ìè pó þò ïî ëè ïåï òèä -
íóþ öåïü, êî òî pàÿ îá pà çó åò ïpà âóþ a-cïè pàëü; áëèç -
êî pàc ïî ëî æåí íûå ïpà âûå a-cïè pà ëè, ïå på âè âà ÿcü,
îá pà çó þò ëå âóþ có ïåp cïè pàëü; íà ÷åò âåp òîì íàä ìî -
ëå êó ëÿp íîì èå pàp xè ÷å c êîì ópîâ íå áå ëîê èìå åò òåí -
äåí öèþ ê ïpà âîé óê ëàä êå [2–4]. Âû ÿâ ëå íà ïî cëå äî -
âà òåëü íîcòü cìå íû çíà êà xè pàëü íî c òè â còpóê òóp -
íî-ôóíê öè î íàëü íîé èå pàp xèè áåë êî âûx còpóê òóp
L–D–L–D. Àíà ëî ãè÷ íî îò ìå ÷à åò cÿ çà êî íî ìåp íîå
÷å på äî âà íèå çíà êà xè pàëü íî c òè D–L–D–L ïpè ïå på -
xî äå íà áî ëåå âû cî êèé ópî âåíü còpóê òóp íî-ôóíê öè -
î íàëü íîé îp ãà íè çà öèè ÄÍÊ. Xà pàê òå påí cäâèã ïî
ôà çå: áåë êî âàÿ èå pàp xèÿ «còàp òó åò» c L-àìè íî êèc -

ëîò, à íóê ëå î òèä íàÿ – c D-óã ëå âî äà äå ç îê cè pè áî çû
(pèc. 1).

Äàí íûå èå pàp xè÷ íûå còpóê òó pû îò pà æà þò
äèc êpåò íîcòü â ìàê pî ìî ëå êó ëÿp íûx còpóê òó pàx
êëå òîê: îò ïåp âè÷ íîé àcèì ìåò pè÷ íîé äî ÷åò âåp -
òè÷ íîé. Ïpè íà ëè ÷èè óáå äè òåëü íûx êà ÷å c ò âåí íûx
îöå íîê, pàç pà áî òàí íûx â äàí íîé òå î pèè, ïpèí öè -
ïè àëü íî íå îá xî äè ìî ïî ëó ÷èòü êî ëè ÷å c ò âåí íûå
îöåí êè äî ëè è çíà êà xè pàëü íî c òè còpóê òóp pàç íûx 
èå pàp xè ÷å c êèx ópîâ íåé. Îä íà êî, íå cìîò pÿ íà ìíî -
ãî ÷èc ëåí íûå pà áî òû â ýòîé îá ëàc òè, ïpî á ëå ìà íà
íà còî ÿ ùèé ìî ìåíò ïî-ïpåæ íå ìó íå på øå íà. Ïî
có ùå c ò âó, â ýòîé ïpî á ëå ìå åcòü äâà âçà è ìî äî ïîë -
íÿ þ ùèx âî ï pî cà, câÿ çàí íûx c ââå äå íè åì ìå pû xè -
pàëü íî c òè: êàê êî ëè ÷å c ò âåí íî îöå íèòü (cpàâ íèòü)
còå ïåíü xè pàëü íî c òè ìî ëå êó ëÿp íûx êî í cò póê öèé
è èx çíà êà ïpè îä íîì òè ïå cèì ìåò pèè è êàê êî ëè -
÷å c ò âåí íî cî îò íå c òè còå ïåíü xè pàëü íî c òè êî í cò -
póê öèé pàç íî ãî òè ïà cèì ìåò pèè. På øå íèþ ïåp âî -
ãî âî ï pî cà ïî câÿ ùå íà íà còî ÿ ùàÿ pà áî òà.
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Îá pà ùà ÿcü ê èc òî pèè âî ï pî cà, îò ìå òèì, ÷òî
îäèí èç ïåp âûx ïîä xî äîâ êî ëè ÷å c ò âåí íîé îöåí -
êè xè pàëü íî c òè áûë îc íî âàí íà îöåí êå àcèì ìåò -
pè÷ íî ãî ïpî èç âå äå íèÿ êàê íå ïpå pûâ íîé ôóíê -
öèè ìíî æå c ò âà òî ÷åê, àá cî ëþò íîå çíà ÷å íèå êî òî -
pî ãî èí âà pè àí ò íî îò íî cè òåëü íî èçî ìåò pèé
[5–7]. Ïî äîá íûå àcèì ìåò pè ÷å c êèå ïpî èç âå äå íèÿ 
áû ëè íà çâà íû «ôóíê öè ÿ ìè xè pàëü íî c òè» [8]. Â
pà áî òàx [8,9] áû ëà pàc cìîò på íà îá îá ùåí íàÿ
ôóíê öèÿ xè pàëü íî c òè äëÿ êëàc cà òpè ãî íàëü íûx
áè ïè pà ìèä, ó÷è òû âà þ ùàÿ íå êî òî póþ ôóíê öèþ
ëè ãàí äà, pàc ïî ëî æåí íî ãî â i-é âåp øè íå áè ïè pà -
ìè äû. Íî «ôóíê öèÿ xè pàëü íî c òè» îêà çà ëàcü îò -
ëè÷ íîé äëÿ pàç ëè÷ íûx ìî ëå êó ëÿp íûx còpóê òóp,
êpî ìå òî ãî, àíà ëèç cëîæ íûx ìî ëå êó ëÿp íûx cî å -
äè íå íèé â pàì êàx ýòî ãî ìå òî äà îêà çàë cÿ çà òpóä -
íè òåëü íûì, ïî cêîëü êó îä íî çíà÷ íî áû ëî îï på äå -
ëå íî ïpà âè ëî îá xî äà äëÿ pàç íûx ìî äåëü íûx îáú -
åê òîâ.

Â pÿ äå pà áîò [10–20] xè pàëü íîcòü ìî ëå êó -
ëÿp íûx îá ú åê òîâ pàc cìàò pè âà åò cÿ ÷å påç «èí -
äåêc âåò â ëå íèÿ». Èç íà ÷àëü íî ýòîò èí äåêc áûë
ïpåä ëî æåí äëÿ òî ÷åê êè ïå íèÿ àë êà íîâ è ó÷è òû -
âàë êî ëè ÷å c ò âî cî cåä íèx àòî ìîâ óã ëå pî äà, c êî -
òî pû ìè i-é àòîì óã ëå pî äà îá pà çó åò câÿçü [10].
Â äàëü íåé øåì áû ëè cäå ëà íû ïî ïûò êè cî ïîc -

òàâ ëå íèÿ pàç ëè÷ íûx âà pè àí òîâ òî ïî ëî ãè ÷å c êî ãî 
èí äåê cà âåò â ëå íèÿ c ôè çè ÷å c êè ìè câî é cò âà ìè
àë êà íîâ – òåì ïå pà òó pîé êè ïå íèÿ ïpè íîp ìàëü -
íîì äàâ ëå íèè [13], äàâ ëå íè åì ïà pîâ ïpè òåì ïå -
pà òó på 25°C [15,17], ïëîò íî c òüþ [18], êîí còàí -
òîé ïpå ëîì ëå íèÿ [18,19], êpè òè ÷å c êèì äàâ ëå íè -
åì [18,20]. Îä íà êî på çóëü òà òû pà áî òû [12] ïî -
êà çà ëè èç áè pà òåëü íîcòü èí äåê cà âåò â ëå íèÿ îò -
íî cè òåëü íî îï på äå ëåí íûx ôè çè ÷å c êèx câîécòâ
àë êà íîâ. Èí äåê cû âåò â ëå íèÿ – òî ïî ëî ãè ÷å c êèå
èí äåê cû, ÷òî, íå cî ì íåí íî, ÿâ ëÿ åò cÿ äîc òî è í cò -
âîì ìå òî äà. Íî ìå òîä, ê cî æà ëå íèþ, ïpè ìå íèì 
òîëü êî äëÿ àë êà íîâ è íå ïî çâî ëÿ åò pàç äå ëÿòü
còpóê òó pû ïî çíà êó xè pàëü íîc òè.

Â pà áî òå [21] äëÿ îïè cà íèÿ xè pàëü íî c òè áåí -
çî è äîâ áûë ïpåä ëî æåí äâî è÷ íûé êîä («1» –
«0»). Ïpèí öèï ìå òî äà çà êëþ ÷à åò cÿ â cëå äó þ -
ùåì: êî äè pó þò cÿ òîëü êî àòî ìû íà ïå pè ôå pèè;
âíåø íèå âåp øè íû áåí çîëü íûx êî ëåö (âíóò påí -
íè ìè âåp øè íà ìè ïpå íåá på ãà þò) êî äè pó þò cÿ êàê 
«0» (àòîì ÿâ ëÿ åò cÿ îá ùèì äëÿ íå cêîëü êèx êî ëåö) 
èëè «1» (àòî ìû ïpè íàä ëå æàò îï på äå ëåí íî ìó
êîëü öó). Ìî ëå êó ëà c÷è òà åò cÿ cèì ìåò pè÷ íîé, åc -
ëè äâî è÷ íûé êîä îá xî äà ïî ÷à cî âîé è ïpî òèâ ÷à -
cî âîé còpåë êè cîâ ïà äà åò, â ïpî òèâ íîì cëó ÷àå –
àcèì ìåò pè÷ íîé. Ïî ý òî ìó äëÿ äâóx ïpî òè âî ïî -
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Pèc. 1. Çíà êî ïå på ìåí íûå xè pàëü íûå èå pàp xèè còpóê òóp íûx ópîâ íåé ÄÍÊ è áåë êîâ: L – ëå âàÿ êîí ôè ãó pà öèÿ ýíàí òè î ìå -
pà èëè cïè pà ëè; D – ïpà âàÿ êîí ôè ãó pà öèÿ [2–4].



ëîæ íûx ýíàí òè î ìå pîâ äâî è÷ íûé êîä «ïî ÷à cî -
âîé còpåë êå» îä íî ãî ýíàí òè î ìå pà cîâ ïà äà åò c êî -
äîì «ïpî òèâ ÷à cî âîé còpåë êè» ïpî òè âî ïî ëîæ íî -
ãî ýíàí òè î ìå pà [22]. Â pà áî òå [23] ìå òîä äâî è÷ -
íî ãî êî äà áûë óíè ôè öè pî âàí çà c÷åò ââå äå íèÿ
ïî íÿ òèÿ «÷àc òè÷ íîé cóì ìû àòî ìà» k-àòî ìà. Ïpå -
è ìó ùå c ò âà äàí íî ãî ìå òî äà: íà ÷àëü íàÿ òî÷ êà îá -
xî äà íå èìå åò çíà ÷å íèÿ, à çåp êàëü íûå ìî ëå êó ëû
èìå þò îäè íà êî âûå ïî ìî äó ëþ, íî ïpî òè âî ïî -
ëîæ íûå ïî çíà êó çíà ÷å íèÿ âçâå øåí íîé àòîì íîé
cóì ìû. Îä íà êî ìå òîä ïpè ìå íèì òîëü êî ê áåí çî -
è äàì â âè äå 2D-ãpà ôà, â òî âpå ìÿ êàê ïpåä ìå òîì
èc cëå äî âà íèÿ ÿâ ëÿ åò cÿ òpåx ìåp íàÿ còpóê òó pà
ìî ëå êóë.

Êî ëè ÷å c ò âåí íûå ìå pû xè pàëü íî c òè áû ëè ïå -
på c ìîò på íû â 1992 ã. è êëàc cè ôè öè pî âà íû ïî
äâóì êà òå ãî pè ÿì [24] – ìå pû îò êëî íå íèÿ xè pàëü -
íî ãî ìíî æå c ò âà îò ýòà ëîí íî ãî àxè pàëü íî ãî ìíî -
æå c ò âà è ìå pû ïî äî áèÿ ìå æ äó ìíî æå c ò âîì è åãî 
çåp êàëü íûì îòî ápà æå íè åì. Àâ òî pîì pà áî òû [25] 
â êà ÷å c ò âå ìåp îò êëî íå íèÿ (ïî äî áèÿ) äâóx ìíî -
æåcòâ áû ëî ïpåä ëî æå íî èc ïîëü çî âàòü pàc còî ÿ -
íèå Xà óc äîp ôà [26], ÷òî ïî çâî ëè ëî c èc ïîëü çî âà -
íè åì òå î pèè íå ÷åò êèx ìíî æåcòâ ïpè ìå íÿòü ìå -
òîä ê äèc êpåò íûì è íå ïpå pûâ íûì ìíî æå c ò âàì
òî ÷åê, íà ïpè ìåp, äëÿ îá ëà êîâ ýëåê òpîí íîé ïëîò -
íî c òè [27]. Íî, ïî cêîëü êó pàc còî ÿ íèå Xà óc äîp -
ôà – ýòî êî ýô ôè öè åíò, ïî êà çû âà þ ùèé cèì ìåò -
pèþ ìî ëå êó ëû, ïî ý òî ìó ìå òîä ìåp îò êëî íå íèÿ
(ïî äî áèÿ) íå ïî çâî ëÿ åò îöå íèòü «ïå på ê ëþ ÷å íèå» 
çíà êà xè pàëü íî c òè äëÿ ïpî òè âî ïî ëîæ íûx còå på -
î è çî ìå pîâ.

Â pà áî òå [28] ìå pà xè pàëü íî c òè pàc cìîò på íà
êàê ïå på ê pû òèå èç íà ÷àëü íî ãî ìíî æå c ò âà c åãî
çåp êàëü íûì îòî ápà æå íè åì. Â êà ÷å c ò âå ôóíê öèè
ïå på ê pû òèÿ ïpåä ëà ãà ëîcü èc ïîëü çî âàòü îá ú åì,
ïî âåp x íîcòü, ìàc có, çà pÿä, âîë íî âûå ôóíê öèè,
ýëåê òpî c òà òè ÷å c êèé ïî òåí öè àë è âçà è ìî äå é cò -
âèÿ Âàí-äåp-Âà àëü cà. Äàí íûé ïîä xîä íà øåë
câîå îò pà æå íèå â pàç pà áîò êå ìå òî äà íå ïpå pûâ -
íûx ìåp cèì ìåò pèè CSM (Continuous Symmetry
Measures) è xè pàëü íî c òè CCM (Continuous
Symmetry Measures) [29–31]. Ìå òîä CSÌ îc íî -
âàí íà çåp êàëü íî-ïî âî pîò íûx cèì ìåò pè ÿx [31],
ãäå ìå pà cèì ìåò pèè – ýòî cóì ìà êâàä pà òîâ pàc -
còî ÿ íèÿ ìå æ äó èc xîä íû ìè òî÷ êà ìè è òî÷ êà ìè
óc påä íåí íî ãî îòî ápà æå íèÿ. Îöåí êà ìå pû xè -
pàëü íî c òè CCM ïpî âî äèò cÿ ïó òåì cî ïîc òàâ ëå -
íèÿ èc xîä íî ãî ìíî æå c ò âà òî ÷åê cî câî èì çåp -
êàëü íûì îòî ápà æå íè åì, ïpè ýòîì âû áîp îòî ápà -
æå íèÿ îc íî âàí íà ïpèí öè ïå ìè íè ìàëü íî ãî pàc -
xî æ äå íèÿ ìå æ äó èc xîä íûì ìíî æå c ò âîì è çåp -
êàëü íûì. Íî, êàê îêà çà ëîcü, ó ïpî òè âî ïî ëîæ íûx 
ýíàí òè î ìå pîâ âå ëè ÷è íû CCM è CSM èìå þò
òîëü êî ïî ëî æè òåëü íûé çíàê. Òà êèì îá pà çîì, ïî
có òè, CCM è CSM – ýòî íå ìå pà xè pàëü íî c òè, à
ìå pà cèì ìåò pè÷ íî c òè ìî ëå êóë.

Àâ òî pà ìè pà áî òû [32] áûë ïpåä ëî æåí ìå òîä 
ôóíê öèè äèc cèì ìåò pèè, êî òî pûé ïî êà çàë cå áÿ
äîc òà òî÷ íî óíè âåp càëü íûì è ýô ôåê òèâ íûì èí -
cò pó ìåí òîì äëÿ êî ëè ÷å c ò âåí íîé îöåí êè xè pàëü -
íî c òè è ïî çâî ëèë på øàòü pÿä çà äà÷ àíà ëè çà câÿ -
çè còpóê òó pû ìî ëå êóë c pàç ëè÷ íû ìè câî é cò âà -
ìè ìî ëå êóë, îá ó cëîâ ëåí íû ìè xè pàëü íî c òüþ
[32,33]. Cóòü ìå òî äà câî äè ëàcü ê îöåí êå còå ïå -
íè còpóê òóp íî ãî pàç ëè ÷èÿ ìî ëå êó ëû è åå îá pà -
çà, ïî ëó ÷åí íî ãî â på çóëü òà òå âpà ùå íèÿ èc xîä -
íî ãî îá ú åê òà îò íî cè òåëü íî çåp êàëü íî-ïî âî pîò -
íûx îcåé (íà îc íî âå pàc ïî ëî æå íèÿ âåp øèí –
àòî ìîâ). Íî âû áîp îpè åí òà öèè çåp êàëü íî-ïî âî -
pîò íûx îcåé på øà åò cÿ íà îc íî âå ôóí äà ìåí òàëü -
íûx câîécòâ òåí çî pà èíåp öèè ìà òå pè àëü íî ãî òå -
ëà, à äëÿ îá ú åê òîâ, ó êî òî pûx èìå åò cÿ äâà-òpè
ìî ìåí òà èíåp öèè, cëîæ íî îï på äå ëÿòü îpè åí òà -
öèþ ãëàâ íûx îcåé èíåp öèè. Ïî ý òî ìó äëÿ xè -
pàëü íûx îá ú åê òîâ cèì ìåò pèè âû cî êèx ïî pÿä êîâ 
íå ìî æåò áûòü êîp påê ò íî îöå íå íà ìå pà xè pàëü -
íî c òè [34]. Äëÿ àäå ê âàò íî ãî àíà ëè çà àcèì ìåò -
pèè íå îá xî äè ìî ó÷è òû âàòü íå òîëü êî pàc ïî ëî -
æå íèå âåp øèí (àòî ìîâ), íî è íà ëè ÷èå på áåp
(câÿ çåé). Àâ òî pû pà áî òû [34] ïpåä ëî æè ëè ìî äè -
ôè öè pî âàí íóþ ìî äåëü ôóíê öèè äèc cèì ìåò pèè,
÷òî ïî çâî ëè ëî îöå íè âàòü àcèì ìåò pèþ còpóê òóp
îò íî cè òåëü íî ýëå ìåí òîâ cèì ìåò pèè âû cî êèx
ïî pÿä êîâ. Îä íà êî ìå òîä äà åò êî ëè ÷å c ò âåí íóþ
îöåí êó àcèì ìåò pèè, à íå xè pàëü íî c òè.

Àâ òî pà ìè pà áî òû [35] äëÿ êî ëè ÷å c ò âåí íîé
îöåí êè xè pàëü íî c òè ìî ëå êó ëû ïpåä ëî æå íî èc -
ïîëü çî âàòü îò ëè ÷èå ìî ëå êó ëû îò åå îá pà çà, ïî ëó -
÷åí íî ãî â på çóëü òà òå îïå pà öèé cèì ìåò pèè, îá pà -
çó þ ùèx äàí íûé ýëå ìåíò, à èìåí íî, ïî âî pî òîâ
âî ê póã îcè èëè çåp êàëü íûx ïî âî pî òîâ îò íî cè -
òåëü íî îcåé cèc òå ìû êî îp äè íàò [36] cî ã ëàc íî
äàí íî ìó ìå òî äó, còå ïåíü cèì ìåò pèè ìî ëå êó ëû
ïî êî îp äè íàò íîé îcè Xk ïpî ïîp öè î íàëü íà îò íî -
øå íèþ îá ú å ìà ìî ëå êó ëû (V1) ê îá ú å ìó òå ëà (V2), 
cî c òî ÿ ùå ãî èç cà ìîé ìî ëå êó ëû è åå îá pà çà, ïî -
ëó ÷åí íî ãî â på çóëü òà òå äå é cò âèÿ îïå pà öèè cèì -
ìåò pèè. Ïpè ýòîì îá ú å ìû ìî ëå êóë pàc c÷è òû âà -
þò èc xî äÿ èç îá ú å ìîâ àòî ìîâ c ïî ìî ùüþ ÷èc -
ëåí íî ãî èí òåã pè pî âà íèÿ [37], à îá ùóþ còå ïåíü
cèì ìåò pèè ìî ëå êó ëû – ÷å påç còå ïå íè cèì ìåò pèè 
ïî òpåì îcÿì. Òà êèì îá pà çîì, îá ùàÿ äèc cèì ìåò -
pè÷ íîcòü (xè pàëü íîcòü), cî ã ëàc íî äàí íî ìó ìå òî -
äó, åcòü cóì ìà âcåx àcèì ìåò pè÷ íî c òåé, pàc c÷è -
òàí íûx äëÿ îê pó æå íèÿ êà æ äî ãî àòî ìà. Pàç pà áî -
òàí íûé êpè òå pèé óäîâ ëå ò âî pÿ åò ôóí äà ìåí òàëü -
íûì òpå áî âà íè ÿì, côîp ìó ëè pî âàí íûì â pà áî òå
[38]: ïî ëó ÷åí íûå çíà ÷å íèÿ äèc cèì ìåò pèè ìî ëå -
êó ëû îò ëè÷ íû îò íó ëÿ òîëü êî äëÿ xè pàëü íûx
còpóê òóp pàç ëè÷ íûx ãpóïï cèì ìåò pèè, à äèc cèì -
ìåò pèè ýíàí òè î ìå pîâ èìå þò ïpî òè âî ïî ëîæ íûé
çíàê è pàâ íîå àá cî ëþò íîå çíà ÷å íèå. Îä íà êî cëå -
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äó åò îò ìå òèòü òåx íè ÷å c êóþ cëîæ íîcòü èc ïîëü çî -
âà íèÿ ìå òî äà ïpè pà áî òå c áîëü øè ìè ìî ëå êó ëà -
ìè, ïî cêîëü êó äëÿ êà æ äî ãî àòî ìà íå îá xî äè ìî
pàc c÷è òàòü cóì ìó àcèì ìåò pè÷ íî c òåé ïî êà æ äîé
èç òpåx îcåé, êî òî pûå ÿâ ëÿ þò cÿ îcÿ ìè èíåp öèè
ëèøü äëÿ îï på äå ëåí íîé ìî ëå êó ëû.

Èí äåêc äèc cèì ìåò pèè íà îc íî âå îï òè ÷å c -
êîé âpà ùà òåëü íîé ïî ëÿ pè çó å ìî c òè xè pàëü íûx
ìî ëå êóë ìîæ íî îò íå c òè ê ôè çè ÷å c êèì ìå òî äàì. 
Â pà áî òàx [39–42] áûë ïpåä ëî æåí èí äåêc äèc -
cèì ìåò pèè íà îc íî âå àíà ëè çà ìî ìåí òîâ âpà ùà -
òåëü íîé ïî ëÿ pè çó å ìî c òè, êî òî pàÿ xà pàê òå pè çó åò 
îï òè ÷å c êóþ àê òèâ íîcòü, ãäå â êà ÷å c ò âå cpåä íåé 
ìå pû xè pàëü íî c òè àâ òî pû ïpåä ëà ãà ëè èc ïîëü -
çî âàòü íîp ìó âpà ùà òåëü íîé ïî ëÿ pè çó å ìî c òè
b(w). Âû ÷èc ëå íèå ìå pû xè pàëü íî c òè ôàê òè ÷å c -
êè câî äèò cÿ ê àíà ëè çó xè pî äè à c òàëü òè ÷å c êî ãî
ìåæ ìî ëå êó ëÿp íî ãî âçà è ìî äå é cò âèÿ äèc cèì ìåò -
pè÷ íûx cèc òåì.

Â êà ÷å c ò âå ïîä xî äà, â êî òî pîì èc ïîëü çó åò cÿ 
òåp ìî äè íà ìè ÷å c êàÿ xà pàê òå pè c òè êà, ìîæ íî
ïpè âåc òè pà áî òó [43], ãäå ìå pà xè pàëü íî c òè îc -
íî âà íà íà îò íî cè òåëü íîé ýí òpî ïèè Êóëü áà -
êà–Ëåé á ëå pà. Pàc xî æ äå íèå Êóëü áà êà–Ëåé á ëå -
pà – ýòî íå îò pè öà òåëü íûé ôóíê öè î íàë, ÿâ ëÿ þ -
ùèé cÿ íå cèì ìåò pè÷ íîé ìå pîé óäà ëåí íî c òè
äpóã îò äpó ãà äâóx âå pî ÿò íî c ò íûx pàc ïpå äå ëå -
íèé, îï på äå ëåí íûx íà îá ùåì ïpî c òpà í cò âå ýëå -
ìåí òàp íûx cî áû òèé. Ïîä xîä àâ òî pîâ cî c òî èò â 
òîì, ÷òî âìå c òî ïëîò íî c òè pàc ïpå äå ëå íèÿ âå pî -
ÿò íî c òè p(x) áå påò cÿ ôóíê öèÿ ôîp ìû s(r) –
ýëåê òpîí íàÿ ïëîò íîcòü, ïpè xî äÿ ùà ÿ cÿ íà îä íó
÷àc òè öó âå ùå c ò âà ýíàí òè î ìå pà (R èëè S), à â
êà ÷å c ò âå íîp ìè pî âî÷ íîé ôóíê öèè – ôóíê öèÿ
ôîp ìû pà öå ìà òà sRS(r). Òàê êàê ìå òîä îc íî âàí 
íà àíà ëè çå ýëåê òpîí íîé ïëîò íî c òè, èí äåêc câÿ -
çàí c ýê c ïå pè ìåí òàëü íû ìè èç ìå på íè ÿ ìè, òà êè -
ìè êàê êpó ãî âîé äèx pî èçì è îï òè ÷å c êèå èç ìå -
på íèÿ ïëîc êî c òè âpà ùå íèÿ ïëîc êî ïî ëÿ pè çî âàí -
íî ãî câå òà, ãäå pà öå ìàò ÷àc òî èc ïîëü çó åò cÿ â
êà ÷å c ò âå ýòà ëî íà. Â äàí íîé pà áî òå ïpî à íà ëè çè -
pî âà íû ïÿòü xè pàëü íûx ãà ëî ìå òà íîâ, cî äåp æà -
ùèå îäèí àcèì ìåò pè÷ íûé àòîì óã ëå pî äà è àòî -
ìû H, F, Cl, Br, I â êà ÷å c ò âå çà ìåc òè òå ëåé, è
cpàâ íè âà þò cÿ ïî ëó ÷åí íûå pàc ÷å òû îï òè ÷å c êî ãî 
âpà ùå íèÿ c ìå pîé íå ïpå pûâ íî ãî èç ìå på íèÿ xè -
pàëü íî c òè Àâ íè pà (CCM – Continuous Chirality 
Measure). Ê íå äîc òàò êàì äàí íî ãî ìå òî äà ìîæ íî 
îò íå c òè cëå äó þ ùèå:

èí äåêc pàc c÷è òû âà åò cÿ ÷å påç ýëåê òpîí íóþ
ïëîò íîcòü, cëå äî âà òåëü íî, äëÿ pàc ÷å òîâ áîëü øèx 
ìàê pî ìî ëå êóë ïpåäú ÿâ ëÿ þò cÿ âû cî êèå òpå áî âà -
íèÿ ê âû ÷èc ëè òåëü íîé òåx íè êå;

ïîä xîä pàc c÷è òàí òîëü êî íà pà áî òó c
R/S-ýíàí òè î ìå pà ìè («R/S» – àá cî ëþò íûå êîí ôè -

ãó pà öèè ýíàí òè î ìå pîâ, îï på äå ëÿ å ìûå ïpà âè ëà -
ìè Êà íà–Èí ãîëü äà–Ïpå ëî ãà) [44]);

ìå òîä íå ïî çâî ëÿ åò âû ÿâ ëÿòü çíàê xè pàëü íî -
c òè còpóê òóp áè î ìàê pî ìî ëå êóë; èí äåêc âcå ã äà
èìå åò ïî ëî æè òåëü íîå ÷è c ëî âîå çíà ÷å íèå.

Ìå òîä Pà î cà [45] ÿâ ëÿ åò cÿ ãå î ìåò pè ÷å c êèì
pàc ÷å òîì èí äåê cà xè pàëü íî c òè íà îc íî âå ïå på ê -
pû òèÿ ïpà âîé è ëå âîé cïè pà ëåé íà äâó ìåp íîé
ïëîc êî c òè. «Còå ïåíü xè pàëü íî c òè» êî ëè ÷å c ò âåí -
íî îï på äå ëÿ åò cÿ ïó òåì âû ÷èc ëå íèÿ èí äåê cà xè -
pàëü íî c òè íà îc íî âå ïå på ê pû òèÿ ïpî åê öèé cïè -
pàëü íûx ëåíò. Äàí íûé ìå òîä, îc íî âàí íûé íà
cëè ÷å íèè îá ú åê òà c åãî çåp êàëü íûì îòî ápà æå -
íè åì, èìå åò pÿä xà pàê òåp íûx íå äîc òàò êîâ:

ñî ç äà íèå çåp êàëü íîé êî ïèè è àíà ëèç ïå på ê -
pû òèé äâóx èçî ápà æå íèé êpàé íå çà òpóä íè òåëü -
íî ïpî âî äèòü c áîëü øè ìè ãëî áó ëÿp íû ìè áåë êà -
ìè cî ìíî æå c ò âîì ïå på ê pû òèé ïî ëè ïåï òèä íûx 
öå ïåé;

ïpè cî ïîc òàâ ëå íèè îá ú åê òà c åãî çåp êàëü íîé
êî ïè åé èí äåêc xè pàëü íî c òè ïpè íè ìà åò òîëü êî
ïî ëî æè òåëü íûå çíà ÷å íèÿ, cëå äî âà òåëü íî, c åãî
ïî ìî ùüþ ìîæ íî îöå íèòü cèì ìåò pè÷ íîcòü, à íå
çíàê xè pàëü íî c òè;

ìå òîä ïpè ìå íèì òîëü êî ê ïëî c êèì còpóê òó -
pàì, â òî âpå ìÿ êàê áè î ìàê pî ìî ëå êó ëû – ýòî
3D-îá ú åê òû.

Â pà áî òàx [46,47] áû ëà pàç pà áî òà íà öå ëî c ò -
íàÿ êîí öåï öèÿ êî ëè ÷å c ò âåí íîé îöåí êè xè pàëü -
íî c òè. Cî ã ëàc íî ýòîé òå î pèè, èí äåêc xè pàëü íî c -
òè íå äîë æåí çà âè cåòü îò cïî cî áà âû áî pà çåp -
êàëü íî ãî îòî ápà æå íèÿ è äîë æåí áûòü íå ÷ó â cò âè -
òåëü íûì ê ëþ áî ìó èçî ìåò pè ÷å c êî ìó ïpå îá pà çî -
âà íèþ pàc ïpå äå ëå íèÿ, à ìå pà xè pàëü íî c òè äîë æ -
íà áûòü íå ïpå pûâ íîé xà pàê òå pè c òè êîé. Cî ã ëàc -
íî äàí íîé êîí öåï öèè:

xè pàëü íîcòü ÷ó â cò âè òåëü íà ê pàç ìåp íî c òè
ïpî c òpà í cò âà: òpå ó ãîëü íèê c pàç íû ìè âåp øè íà -
ìè ÿâ ëÿ åò cÿ xè pàëü íûì â 2D-ïpî c òpà í cò âå, à â
òpåx ìåp íîì ïpî c òpà í cò âå – àxè pàëü íûì. Ìå pà
xè pàëü íî c òè äîë æ íà îï på äå ëÿòü cÿ äëÿ ïpî c òpà í -
cò âà, èìå þ ùå ãî ëþ áóþ pàç ìåp íîcòü;

õè pàëü íîcòü – ýòî íå òîëü êî ãå î ìåò pèÿ. Ïî -
ý òî ìó xè pàëü íûé èí äåêc íå äîë æåí çà âè cåòü
îò âû áî pà cïî cî áà çåp êàëü íî ãî îòî ápà æå íèÿ è
íå äîë æåí áûòü ÷ó â cò âè òåëü íûì ê ëþ áî ìó
èçî ìåò pè ÷å c êî ìó ïpå îá pà çî âà íèþ pàc ïpå äå ëå -
íèÿ;

ìå pà xè pàëü íî c òè äîë æ íà áûòü íå ïpå pûâ íîé 
xà pàê òå pè c òè êîé;

ëþ áîå pàc ïpå äå ëå íèå ìàc cû èëè çà pÿ äà ìîæ -
íî îá pà áà òû âàòü ÷å påç ïëîò íîcòü pàc ïpå äå ëå -
íèÿ – äèc êpåò íî ãî èëè íå ïpå pûâ íî ãî, êî íå÷ íî ãî
èëè áåc êî íå÷ íî ãî.
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Íà è áî ëåå øè pî êî èç âåc òåí ìå òîä pàç på øåí -
íûx êîí ôîp ìà öèé âòî pè÷ íûx còpóê òóp, îc íî âàí -
íûé íà äâó ã pàí íûx óã ëàx äëÿ àìè íî êèc ëîò íûx
îc òàò êîâ öå ïè (â ïî ëè ïåï òèä íîé öå ïè) – êàp òû
Pà ìà ÷àí ä pà íà [48–51]. Íà ýòèx êàp òàx, cî ã ëàc íî
còà òè c òè ÷å c êèì äàí íûì, êîí ôîp ìà öèÿ îêî ëî 1% 
íå ãëè öè íî âûx îc òàò êîâ c÷è òà åò cÿ «çà ïpå ùåí -
íîé» [51], à ê íà è áî ëåå ïåp cïåê òèâ íûì ó÷à c ò êàì 
(ïpè ïî èc êå àìè íî êèc ëîò-êàí äè äà òîâ äëÿ çà ìå -
íû íà îc òà òîê ãëè öè íà) îò íî cÿò cÿ èç ãè áû ïî ëè -
ïåï òèä íîé öå ïè. Íî äâó ã pàí íûå óã ëû ïî çâî ëÿ þò 
óâè äåòü òîëü êî ïpå îá ëà äà þ ùóþ êîí ôîp ìà öèþ
àìè íî êèc ëîò â áåë êå [52], à êàp òû, îc íî âàí íûå
íà ýòèx óã ëàx, íå ïî çâî ëÿ þò îï på äå ëÿòü çíàê xè -
pàëü íî c òè è íå ïpè ìå íè ìû ê íóê ëå è íî âûì êè c -
ëî òàì (pèc. 2).

ÌÅÒÎÄ ÂÅÊÒÎPÍÛX
ÏPÎÈÇÂÅÄÅÍÈÉ ÎÖÅÍÊÈ

ÊÎËÈ×ÅCÒÂÅÍÍÛX 
ÊPÈÒÅPÈÅÂ XÈPÀËÜÍÎCÒÈ 

Â ÈÅPÀPXÈßX ÁÅËÊÎÂÛX CÒPÓÊÒÓP

Pàç pà áî òàí íûé àâ òî pà ìè ïîä xîä êî ëè ÷å c ò -
âåí íîé îöåí êè xè pàëü íûx còpóê òóp èìå åò îá -
ùèé xà pàê òåp è ïî çâî ëÿ åò äîc òà òî÷ íî ïî ë íî
xà pàê òå pè çî âàòü âòî pè÷ íóþ è òpå òè÷ íóþ còpóê -
òó pû áåë êîâ: íå òîëü êî èx òèï, íî è çíàê xè -
pàëü íî c òè c èí ôîp ìà öè åé î ïpî c òpà í cò âåí íîé
còpóê òó på [53]. Äëÿ îï på äå ëå íèÿ ópîâ íÿ è çíà -
êà xè pàëü íî c òè áëî êîâ èëè ôpàã ìåí òîâ âòî pè÷ -
íîé còpóê òó pû äîc òà òî÷ íûì óc ëî âè åì àíà ëè çà

ÿâ ëÿ åò cÿ âçà èì íîå pàc ïî ëî æå íèå a-óã ëå pî äîâ
Ca. Ýòîò ïîä xîä ïî çâî ëÿ åò íà ïî pÿ äîê cíè çèòü 
êî ëè ÷å c ò âî îá pà áà òû âà å ìîé èí ôîp ìà öèè (ïî
cpàâ íå íèþ c àíà ëè çîì èí ôîp ìà öèè îáî âcåx
àòî ìàx ìî ëå êó ëû), ÷òî ÿâ ëÿ åò cÿ ÿâ íûì ïpå è ìó -
ùå c ò âîì ïpè îá pà áîò êå áîëü øèx ìàc cè âîâ äàí -
íûx. Íå c ìîò pÿ íà òî ÷òî â PDB-ôîp ìà òå có ùå -
c ò âó åò êëàc cè ôè êà öèÿ èç 10 pàç ëè÷ íûx cïè pà -
ëåé [54], íà è áî ëåå ÷àc òî âcòpå ÷à þ ùèì cÿ òè ïîì 
cïè pà ëè ÿâ ëÿ åò cÿ ïpà âàÿ a-cïè pàëü. Ëå âàÿ cïè -
pàëü ïpåä còàâ ëå íà â âè äå cïè pà ëè òè ïà
poly(Pro)II, â îò ëè ÷èå îò a-cïè pà ëè íå cêpå ï -
ëåí íàÿ êî àê cè àëü íû ìè âî äî pîä íû ìè câÿ çÿ ìè
(êàê â êîë ëà ãå íå). Â íà øåé pà áî òå âòî pè÷ íûå
cïè pàëü íûå còpóê òó pû áåë êîâ pàc cìîò på íû êàê 
äâà êpàé íèx ïpè ìå pà íà pó øå íèÿ cèì ìåò pèè íà 
âòî pîì ópîâ íå còpóê òóp íîé èå pàp xèè áåë êîâ.

Ïpåä ëà ãà å ìûé ïîä xîä îc íî âàí íà èc ïîëü çî -
âà íèè âåê òîp íûx ïpî èç âå äå íèé. Pàc cìîò pèì
ìî äåëü âèò êà ïpà âîé a-cïè pà ëè: îc òîâ èç a-óã -
ëå pî äîâ è îcü cïè pà ëè íà ïpàâ ëå íà îò C-êîí öà
ê N-êîí öó (pèc. 3). Íà ÷àëü íûå óc ëî âèÿ: c÷è òà -
åì a-óã ëå pîä (C-êî íåö) ïåp âûì àòî ìîì îc òî âà 
C

1

a , à a-óã ëå pîä (N-êî íåö) – ïî cëåä íèì àòî ìîì 

îc òî âà Cn
a . Ïî còpî èâ âåê òî pû ìå æ äó cî cåä íè -

ìè àòî ìà ìè (îò ïpå äû äó ùå ãî àòî ìà ê ïî cëå äó -
þ ùå ìó), ïî ëó ÷à åì âåê òî pû C C

1 2

a a , C C
2 3

a a , …, 
C C

(n 1) n-

a a . Äëÿ n àòî ìîâ ïî ëó ÷à åò cÿ (n – 1) òà -
êèx âåê òî pîâ, cóì ìà êî òî pûx – âåê òîp, íà ïpàâ -
ëåí íûé îò ïåp âî ãî àòî ìà ê ïî cëåä íå ìó – «âåê -
òîp íà ïpàâ ëå íèÿ» d:
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Pèc. 2. Êàp òà Pà ìà ÷àí äpà íà: (à) – äâóã pàí íûå óãëû, xà pàê òå pè çó þ ùèå còpóê òó pó áåë êà [52], (á) – êàp òà Pà ìà -
÷àí äpà íà [51].



C C
1 2

a a
¾ ®¾¾   

+ 
 
C C

2 3

a a
¾ ®¾¾   

+ ... +
 
C C

( )n n-

¾ ®¾¾¾
1

a a
 
=

=
=

-

å
i

n

1

1( )

C C
i i

a a

( )-

¾ ®¾¾
1

  = C C
1

a a
n

¾ ®¾¾
  =  

r
d.

(1)

Èc ïîëü çî âà íèå âåê òîp íî ãî ïpî èç âå äå íèÿ
ïî çâî ëÿ åò çà ëî æèòü â ìå òîä ÷ó â cò âè òåëü íîcòü
ê íà ïpàâ ëå íèþ çà êpóò êè cïè pà ëè: ïîä íè ìà ÿcü
â ïpà âîé cïè pà ëè ïî îcè «ââåpx», âåê òîp íûå
ïpî èç âå äå íèÿ íà ïpàâ ëå íû òàê æå «ââåpx» îò íî -
cè òåëü íî íà ïpàâ ëå íèÿ îcè cïè pà ëè (pèc. 3à), à
ïîä íè ìà ÿcü «ââåpx» â ëå âîé cïè pà ëè – âåê òîp -

íûå ïpî èç âå äå íèÿ, ïî ïpà âè ëó ïpà âîé pó êè,
áó äóò íà ïpàâ ëå íû âíèç (pèc. 3á).

Äëÿ (n – 1) âåê òî pîâ ìå æ äó cî cåä íè ìè àòî ìà -
ìè ïî ëó ÷à åì (n – 2) âåê òîp íûx ïpî èç âå äå íèé,
cóì ìà êî òî pûx – âåê òîp s:

C C
1 2

a a
¾ ®¾¾

  ́  C C2 3
a a

¾ ®¾¾
 +  C C2 3

a a
¾ ®¾¾

 ́  C C3 4
a a

¾ ®¾¾
  + ... =

=
=

-

å
i

n

1

2( )

C C
i i

a a

( )+

¾ ®¾¾
1

  ́  C C
( ) ( )i i+ +

¾ ®¾¾¾
1 2

a a   =  
r
s.

(2)

Cêà ëÿp íîå ïpî èç âå äå íèå âåê òî pîâ d è s ïî -
çâî ëÿ åò îï på äå ëèòü êî cè íóc óã ëà ìå æ äó íè ìè:
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Pèc. 3. Ìî äå ëè âèò êîâ cïè pà ëè: âè òîê ïpà âîé cïè pà ëè (à) è âè òîê ëå âîé cïè pà ëè (á); óãîë ìåæ äó âåê òî pîì íà -
ïpàâ ëå íèÿ d è cóì ìîé âåê òîp íûx ïpî èç âå äå íèé s: äëÿ ïpà âûx cïè pà ëåé (â) è äëÿ ëå âûx cïè pà ëåé (ã).



cos ( ; )
| | | |

.Ð =d s
ds

d s

(3)

Cî ã ëàc íî ìå òî äó, äëÿ ïpà âûx cïè pà ëåé óãîë
Ð(d; s) äîë æåí áûòü ìå íåå 90°, ò.å. cosÐ(d; s) > 0
(pèc. 3â), à äëÿ ëå âîé cïè pà ëè óãîë – áîëü øå 0°,
ò.å. cosÐ(d, s) < 0 (pèc. 3ã).

Ïpî âå äåí íûå èc cëå äî âà íèÿ (òàáë. 1) ïîä -
òâåp äè ëè, ÷òî äëÿ êà æ äî ãî òè ïà cïè pà ëåé xà -
pàê òå påí câîé óç êèé äè à ïà çîí óã ëîâ. Äëÿ ïpà -
âûx a-cïè pà ëåé: 0° £ Ð(d, s) < 90°, 0 <
cosÐ(d, s) £ 1; äëÿ ëå âûx ïî ëè ï pî ëè íî âûx cïè -
pà ëåé: 90° < Ð(d, s) £ 180°, –1 £ cosÐ(d, s) <
0. Íà ïpè ìå pàx ïpî c òûx ìî äå ëåé ïî êà çà íî, ÷òî 
ââå äåí íûå ïà pà ìåò pû cïè pàëü íûx còpóê òóp ïî -
çâî ëÿ þò xà pàê òå pè çî âàòü çíàê xè pàëü íî c òè áåë -
êî âûx còpóê òóp (pèc. 4).

Îã pà íè ÷å íèå ìå òî äà: äëÿ îï på äå ëå íèÿ íà -
ïpàâ ëå íèÿ çà êpóò êè cïè pà ëè íå îá xî äè ìî ìè íè -

ìóì 4 îïîp íûå òî÷ êè (àòî ìà). Câÿ çà íî ýòî c
òåì, ÷òî äëÿ på à ëè çà öèè ìå òî äà íå îá xî äè ìî
ïî còpî èòü ìè íè ìóì äâà âåê òîp íûx ïpî èç âå äå -
íèÿ ci, òî åcòü ìè íè ìóì òpè èc xîä íûx âåê òî pà 
ìå æ äó cî cåä íè ìè àòî ìà ìè. Ïpè íà ëè ÷èè òîëü -
êî òpåx òî ÷åê-àòî ìîâ Ai ïî ëó ÷à åì äâà èc xîä -
íûx âåê òî pà è îä íî âåê òîp íîå ïpî èç âå äå íèå ci, 
è â ýòîì cëó ÷àå óãîë Ð(d, s) âcå ã äà áó äåò pà -
âåí 90°, ÷òî íå ïî çâî ëÿ åò îï på äå ëèòü íà ïpàâ -
ëå íèå çà êpóò êè, ïî cêîëü êó ëþ áûå òpè òî÷ êè
îá pà çó þò ïëîc êîcòü, êî òî pàÿ â òpåx ìåp íîì
ïpî c òpà í cò âå àxè pàëü íà.

Ó pàc ïpî c òpà íåí íûx a-cïè pàëü íûx âòî pè÷ -
íûx còpóê òóp â áåë êî âûx ìî ëå êó ëàx íà îäèí
âè òîê ïpè xî äèò cÿ öå ëûx 3,6–3,7 îc òàò êà (3
a-óã ëå pî äà) [51]. Cëå äî âà òåëü íî, âòî pè÷ íóþ çà -
êpóò êó â òpå òè÷ íîé còpóê òó på ìîæ íî îöå íèòü,
àíà ëè çè póÿ êà æ äûé ïåp âûé a-óã ëå pîä âî âcåx
âèò êàx, ò.å. â êà ÷å c ò âå îïîp íûx òî ÷åê äëÿ
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Òàá ëè öà 1. Êî ëè ÷å ñ ò âåí íûé ñî ñòàâ èñ ñëå äî âàí íûõ ìî ëå êóë áåë êîâ

PDB Òèï âòî ðè÷ íîé ñòðóê òó ðû Êîë-âî, øò. PDB Òèï âòî ðè÷ íîé ñòðóê òó ðû Êîë-âî, øò.

1L2P Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 1 1BDG Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 15

1QL2 Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 3 Ïðà âûå ñïè ðà ëè 3
10 2

1TJC Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 10 b-Ñòðóê òó ðû 12

2DGC Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 1 1DZI Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 7

2V5F Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 5 Ïðà âûå ñïè ðà ëè 3
10 1

5U9R Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 1 Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 3

5UA7 Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 1 b-Ñòðóê òó ðû 5

5WST Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 2 1PWC Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 12

2YQ8 Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 24 Ïðà âûå ñïè ðà ëè 3
10 1

1CAG Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 3 b-Ñòðóê òó ðû 7

1BKV Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 3 1OUT Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 11

3U29 Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 6 Ïðà âûå ñïè ðà ëè 3
10

4

2CUO Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 6 2A7U Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 7

2D3H Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 6 Ïðà âûå ñïè ðà ëè 3
10

1

2KLW Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 3 2N8R Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 3

3A1H Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 6 Ïðà âûå ñïè ðà ëè 3
10

1

4OY5 Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 1 Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 3

3DMW Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 3 b-Ñòðóê òó ðû 4

4Z1R Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 3 3POB Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 3

4DMT Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 3 b-Öå ïî÷ êè 7

3A0A Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 6 5CJB Ïðà âûå ñïè ðà ëè 3
10

1

7DFR Ïðà âûå a-ñïè ðà ëè 4 Ëå âûå ïî ëè ï ðî ëè íî âûå ñïè ðà ëè 3

b-Ñòðóê òó ðû 7 b-Ñòðóê òó ðû 11



îöåí êè âòî pè÷ íîé çà êpóò êè, íà ÷è íàÿ c ïåp âî ãî

àòî ìà a-óã ëå pî äà, ápàòü êà æ äûé ÷åò âåp òûé
àòîì: C

1

a , C
4

a , C
7

a , …, C
i + 3

a  è ò.ä. Àëü òåp íà òèâ -
íûé ïîä xîä, êî òî pûé på à ëè çî âàí â äàí íîé pà -
áî òå, çà êëþ ÷à åò cÿ â òîì, ÷òî áû â êà ÷å c ò âå
îïîp íîé òî÷ êè ápàòü cpåä íþþ ïî òpåì èc xîä -

íûì àòî ìàì a-óã ëå pî äà, ÷òî òàê æå ïî çâî ëÿ åò
îöå íèòü cìå ùå íèå âèò êîâ – âòî pè÷ íóþ çà êpóò -

êó. Òàê, äëÿ b-còpóê òóp, ó êî òî pûx íà îäèí âè -

òîê ïpè xî äèò cÿ ëèøü äâà îc òàò êà (äâà a-óã ëå -
pî äà) [51], â êà ÷å c ò âå îïîp íûx òî ÷åê cëå äó åò
ápàòü ëè áî êà æ äûé òpå òèé àòîì, ëè áî òî÷ êó,
cpåä íþþ ïî äâóì èc xîä íûì àòî ìàì. Íà pèc. 5
è 6 ïpåä còàâ ëå íû ïpè ìå pû îöåí êè âòî pè÷ íîé

çà êpóò êè ïpà âîé a-cïè pà ëè è ëå âîé ïî ëè ï pî ëè -
íî âîé cïè pà ëè. Àíà ëèç ïpè âå äåí íûx ïpè ìå pîâ 
ïî êà çû âà åò, ÷òî âòî pè÷ íàÿ çà êpóò êà òpå òè÷ íîé
còpóê òó pû èìå åò ïpî òè âî ïî ëîæ íûé çíàê: ïpà -

âàÿ a-cïè pàëü çà êpó ÷è âà åò cÿ ëå âûì îá pà çîì, à
ëå âàÿ ïî ëè ï pî ëè íî âàÿ – ïpà âûì îá pà çîì.

ÌÅPÀ ÊÎËÈ×ÅCÒÂÅÍÍÎÉ
ÎÖÅÍÊÈ XÈPÀËÜÍÎCÒÈ

Àá cî ëþò íàÿ âå ëè ÷è íà cóì ìû âåê òîp íûx
ïpî èç âå äå íèé |s| ôàê òè ÷å c êè ÿâ ëÿ åò cÿ êî ëè ÷å c ò -
âåí íîé îöåí êîé, «ìå pîé» xè pàëü íî c òè çà êpó -
÷åí íûx cïè pàëü íûx còpóê òóp. Çíàê êî cè íó cà
óã ëà ìå æ äó âåê òî pà ìè d è s (4) ïî çâî ëÿ åò îï -
på äå ëèòü íà ïpàâ ëå íèå çà êpóò êè: ïpè cosÐ(d, s) 
< 0 – çà êpóò êà ëå âàÿ, ïpè cosÐ(d, s) > 0 – çà -
êpóò êà ïpà âàÿ. Êàê cëå äó åò èç ôîp ìó ëû (3),
çíàê cosÐ(d, s) cîâ ïà äà åò cî çíà êîì cêà ëÿp íî ãî 
ïpî èç âå äå íèÿ (d, s). Òà êèì îá pà çîì, â êà ÷å c ò âå 
ìå pû xè pàëü íî c òè ïpåä ëà ãà åò cÿ èc ïîëü çî âàòü
âå ëè ÷è íó:

ctotal  =  sign[(d, s)]|s|. (4)

Âå ëè ÷è íà xè pàëü íî c òè îï på äå ëÿ åò cÿ ìî äó -
ëåì cóì ìû âåê òîp íûx ïpî èç âå äå íèé |s|, à íà ïpàâ -
ëå íèå çà êpóò êè – çíà êîì cêà ëÿp íî ãî ïpî èç âå äå -
íèÿ âåê òî pà cóì ìû âåê òîp íûx ïpî èç âå äå íèé s íà 
âåê òîp íà ïpàâ ëå íèÿ d. Ïpè óâå ëè ÷å íèè êî ëè ÷å c -
ò âà ïpà âûx âèò êîâ âå ëè ÷è íà ctotal òàê æå óâå ëè ÷è -
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Ðèñ. 4. Ïðà âàÿ a-ñïè ðàëü (PDB ID: 5UA7 [54]): (à) – èñ õîä íîå èçî áðà æå íèå; (á) – èçî áðà æå íèå ïî ñëå îá ðà áîò -
êè. Ëå âàÿ ïî ëè ï ðî ëè íî âàÿ ñïè ðàëü (ñåã ìåíò «chain A», PDB ID: 1CAG [54]): (â) – èñ õîä íîå èçî áðà æå íèå; (ã) – 
èçî áðà æå íèå ïî ñëå îá ðà áîò êè.



âà åò cÿ, à ïpè óâå ëè ÷å íèè êî ëè ÷å c ò âà ëå âûx âèò -
êîâ ctotal óìåíü øà åò cÿ. Ïpè íà ëè ÷èè pàâ íî ãî êî -
ëè ÷å c ò âà ïpà âûx è ëå âûx âèò êîâ ctotal = 0 – ýòî
àxè pàëü íûé îá ú åêò. Âû áîp êà èc cëå äî âàí íûx ìî -
ëå êóë ïpåä còàâ ëå íà â òàáë. 2.

Íà pèc. 7 ïî êà çà íà çà âè cè ìîcòü èç ìå íå íèÿ
âå ëè ÷è íû ctotal îò òè ïà âòî pè÷ íîé còpóê òó pû è
êî ëè ÷å c ò âà îïîp íûx a-óã ëå pî äîâ (ò.å. îò äëè íû 
öå ïî÷ êè). Àíà ëèç ïî êà çû âà åò, ÷òî cïè pàëü íûå
còpóê òó pû c ïpà âîé çà êpóò êîé pàc ïî ëà ãà þò cÿ
âû øå óc ëîâ íîé æåë òîé ëè íèè, à còpóê òó pû c
ëå âîé çà êpóò êîé – íè æå æåë òîé ëè íèè. Ïpî c -

òpà í cò âåí íóþ còpóê òó pó b-còpóê òóp ìîæ íî îï -
på äå ëèòü êàê «ïî ÷ òè ïëî c êèå çèã çà ãè» c íå çíà -
÷è òåëü íîé ëå âîé çà êpóò êîé (îá ëà äà þò cëà áî
âû pà æåí íîé xè pàëü íî c òüþ) (pèc. 7á). Íå c êîëü -
êî çèã çà ãî îá pàç íûx ïî ëè ïåï òèä íûx öå ïåé, â
êî òî pûx âî äî pîä íûå câÿ çè âíóò pè êà æ äîé öå ïè 
îò có ò cò âó þò, îá pà çó þò b-còpóê òó pó. Â cî c òàâ
b-ëèc òîâ âxî äÿò 20–28% âcåx àìè íî êèc ëîò íûx
îc òàò êîâ ãëî áó ëÿp íûx áåë êîâ [55]. Èç-çà íå êî -
òî pîé cêpó ÷åí íî c òè îò äåëü íûx b-òÿ æåé b-ëèc -
òû âcå ã äà íå cêîëü êî cêpó ÷å íû êàê öå ëîå [56],
è íà ïpàâ ëåí íîcòü âî äî pîä íûx câÿ çåé ìå íÿ åò cÿ
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Ðèñ. 5. Âòî ðè÷ íàÿ çà êðóò êà ïðà âîé a-ñïè ðà ëè (PDB: 5UA8 [54]): (à) – ïå ðå îï ðå äå ëå íèå îïîð íûõ òî ÷åê; (á) –
ðå çóëü òàò ðàñ ÷å òà.

Ðèñ. 6. Âòî ðè÷ íàÿ çà êðóò êà ëå âîé ïî ëè ï ðî ëè íî âîé ñïè ðà ëè (PDB: 1CAG.chain A [54]): (à) – ïå ðå îï ðå äå ëå íèå
îïîð íûõ òî ÷åê; (á) – ðå çóëü òàò ðàñ ÷å òà.



ïî xî äó òÿ æà. Îò äåëü íûé b-òÿæ èìå åò ëå âîå
cêpó ÷è âà íèå. Òà êèì îá pà çîì, cêpó ÷åí íîcòü

b-ëèc òà ëå âàÿ, åc ëè cìîò påòü c êpàÿ ýòî ãî ëèc -
òà (è ïpà âàÿ, åc ëè cìîò påòü íà ïî âî pîò ëè íèè

âî äî pîä íûx câÿ çåé âäîëü b-òÿ æåé) [51]. Ïpè íÿ -

òî cìîò påòü âäîëü xî äà b-òÿ æåé, è ïî ý òî ìó

c÷è òà åò cÿ, ÷òî ó b-ëèc òà ïpà âî ï pî ïåë ëåp íàÿ
cêpó ÷åí íîcòü [56]. Çäåcü ïpî ÿâ ëÿ åò cÿ îá ùåå
câî é cò âî äâî ÿ êî è çîã íó òîé ïî âåp x íî c òè c öåí -
òpàëü íîé îcüþ cèì ìåò pèè, êî ã äà cóì ìàp íàÿ
xè pàëü íîcòü îá ú åê òà îò có ò cò âó åò, è îá ú åêò –

àxè pà ëåí (pèc. 8). Ìîæ íî ïî ëà ãàòü, ÷òî b-ëècò –
åäè í cò âåí íàÿ âíóò pè ìî ëå êó ëÿp íàÿ còpóê òó pà,
ÿâ ëÿ þ ùà ÿ cÿ på ãó ëÿp íîé, íî àxè pàëü íîé. Ïpè
ýòîì có ùå c ò âåí íî, ÷òî òà êàÿ còpóê òó pà íå
âêëþ ÷à åò cÿ â pàc cìàò pè âà å ìûå íà ìè xè pàëü -
íûå èå pàp xèè, à ïpè íàä ëåæ íîcòü åå êî âòî pè÷ -
íûì còpóê òó pàì îc íî âû âà åò cÿ èc êëþ ÷è òåëü íî
íà ó÷à c òèè âî äî pîä íûx câÿ çåé â åå ôîp ìè pî âà -
íèè. Ýòè îcî áåí íî c òè èx ïpî c òpà í cò âåí íîé
còpóê òó pû îá ú ÿc íÿ þò áëèç êîå pàc ïî ëî æå íèå

b-còpóê òóp ê óc ëîâ íîé ãî pè çîí òàëü íîé ëè íèè
íà pèc. 7à. Có ùå c ò âåí íî, ÷òî ÷àcòü òî ÷åê, ïpè -
íàä ëå æà ùèå, cî ã ëàc íî äàí íûì PDB, ê ïpà âûì
cïè pà ëÿì 310 (pèc. 7á), íà íà øåé êàp òå xè pàëü -
íî c òè pàc ïî ëî æå íû â îá ëàc òè ëå âûx còpóê òóp
(pàc ïî ëà ãà þò cÿ íè æå óc ëîâ íîé ãî pè çîí òàëü íîé 
ëè íèè). Ìû ïî ëà ãà åì, ÷òî, cî ã ëàc íî [57], â på -
çóëü òà òå îò có ò cò âèÿ cïå öè ôè÷ íî ãî èäåí òè ôè êà -
òî pà â PDB-ôîp ìà òå äëÿ ýòîé còpóê òó pû, êî pîò -
êèå ëå âûå cïè pà ëè 310 áû ëè çà øèô pî âà íû êàê
ïpà âûå.

Äàí íûå ïî âòî pè÷ íûì (a-cïè pà ëè è b-ëèc -
òû) è òpå òè÷ íûì còpóê òó pàì êàê ôóíê öèÿ ìå -
pû xè pàëü íî còè ctotal ïpåä còàâ ëå íû â âè äå îpè -
ãè íàëü íûx «êàpò xè pàëü íî c òè» íà pèc. 9.

Ïî ãî pè çîí òàëü íîé îcè (pèc. 9) îò ëî æå íà âå -
ëè ÷è íà cnorm:

c
c

norm
total

mean

sign
=

-
=

Ð

-( )| |

[cos ( , )]| |

( )|n n2 22v

d s s

v|
,

mean
2

(5)

ãäå íîp ìè pîâ êà – ïpî èç âå äå íèå êî ëè ÷å cò âà
âåê òîp íûx ïpî èç âå äå íèé (n – 2) íà êâàä pàò
cpåä íå ãî pàc còîÿ íèÿ ìå æ äó êà æ äû ìè äâó ìÿ cî -
cåä íè ìè îïîp íû ìè òî÷ êà ìè | |v mean

2 . Ïî âåp òè -

êàëü íîé îcè – còå ïåíü pàc òÿ íó òî c òè còpóê òó -
pû – îò íî øå íèå |d|/L (L – äëè íà öå ïî÷ êè). Íà
êàp òå xè pàëü íî c òè ïåp âè÷ íîé çà êpóò êè (pèc. 9à)
cïè pàëü íûå còpóê òó pû D (ïpà âàÿ çà êpóò êà)
pàc ïî ëà ãà þò cÿ cïpà âà îò óc ëîâ íîé æåë òîé ëè -
íèè, à còpóê òó pû L (ëå âàÿ çà êpóò êà) – cëå âà îò 
óc ëîâ íîé âåp òè êàëü íîé ëè íèè. Ïpà âûå a-cïè -
pà ëè pàc ïî ëà ãà þò cÿ íè æå, ÷òî îá ú ÿc íÿ åò cÿ
ïëîò íîé óïà êîâ êîé âèò êîâ. Ëå âûå ïî ëè ï pî ëè -
íî âûå cïè pà ëè è b-öå ïî÷ êè pàc ïî ëà ãà þò cÿ âû -
øå, òàê êàê ýòî pàc òÿ íó òûå è ïëî c êèå còpóê òó -
pû. Íà ãpà ôè êå âèä íî, ÷òî äëÿ âcåx ïpà âûx
cïè pà ëåé cnorm > 0 (òàê êàê cosÐ(d, s) > 0), à
äëÿ ëå âûx ïî ëè ï pî ëè íî âûx cnorm < 0 (òàê êàê
cosÐ(d, s) < 0). Òà êèì îá pà çîì, ìîæ íî êîí còà -
òè pî âàòü, ÷òî ìå òîä âåê òîp íûx ïpî èç âå äå íèé
àäå ê âàò íî îò pà æà åò íà ïpàâ ëå íèå çà êpóò êè. Îò -
ìå ÷à åò cÿ cî îò âå ò cò âèå ïî ëó ÷åí íûx äàí íûx êàp -
òàì Pà ìà ÷àí ä pà íà: ïpà âûå a-cïè pà ëè pàc ïî ëà -
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Òàá ëè öà 2. Êî ëè ÷å ñ ò âåí íûé ñî ñòàâ èñ ñëå äî âàí íûõ ìî ëå êóë áåë êîâ

PDB** Òèï âòî ðè÷ íîé ñòðóê òó ðû Êî ëè ÷å ñ ò âî, øò.

1BKV*, 1CAG*, 1G9W*, 1ITT*, 1K6F*, 1Q7D*, 1QSU*,
1WZB*, 2CUO*, 2D3F*, 2D3H*, 2DRT*, 2G66*, 2KLW*,
3A08*, 3A0A*, 3A0M*, 3A19*, 3A1H*, 3ADM*, 3AH9*,
3B0S*, 3DMW*, 3IPN*, 3P46*, 3POD*, 3PON*, 3T4F*,

3U29*, 3WN8*, 4DMT*, 4GYX*, 4OY5*, 4Z1R*

Ëå âàÿ ïî ëè ï ðî ëè íî âàÿ
ñïè ðàëü

34

1E79 Ïðà âàÿ a-ñïè ðàëü 97

Ïðà âàÿ ñïè ðàëü 3
10

37

b-ñòðóê òó ðà 94

1BMF Ïðà âàÿ a-ñïè ðàëü 87

Ïðà âàÿ ñïè ðàëü 3
10

6

b-ñòðóê òó ðà 78

1HV4 Ïðà âàÿ a-ñïè ðàëü 56

Ïðà âàÿ ñïè ðàëü 3
10

16



ãà þò cÿ pÿ äîì c ïpà âû ìè cïè pà ëÿ ìè 310, à ëå -
âûå ïî ëè ï pî ëè íî âûå – pÿ äîì c b-öå ïî÷ êà ìè.

Íà pèc. 9á ïpåä còàâ ëå íà êàp òà xè pàëü íî c òè
òpå òè÷ íûx còpóê òóp, xà pàê òå pè çó þ ùèx cÿ âòî -
pè÷ íîé çà êpóò êîé (êî ëè ÷å c ò âî òî ÷åê íà ýòîì
ãpà ôè êå óìåíü øè ëîcü, ïî cpàâ íå íèþ c ãpà ôè -
êîì 7à, ïî cêîëü êó îò cå ÿ ëècü êî pîò êèå còpóê òó -
pû). Cî ã ëàc íî ìå òî äó äëÿ îöåí êè âòî pè÷ íîé çà -
êpóò êè òpå áó þò cÿ áî ëåå äëèí íûå còpóê òó pû,
÷òî äà åò âîç ìîæ íîcòü â êà ÷å c ò âå îïîp íûx òî ÷åê
äëÿ a-cïè pà ëåé ápàòü cpåä íþþ ïî òpåì òî÷ êàì
(äëÿ b-còpóê òóp – cpåä íþþ ïî äâóì òî÷ êàì). Åc -
ëè äëÿ îï på äå ëå íèÿ ïåp âè÷ íîé çà êpóò êè a-cïè -
pà ëåé íå îá xî äè ìîå ìè íè ìàëü íîå êî ëè ÷å c ò âî
àòî ìîâ – ÷å òû på àòî ìà Ca (óc ëî âèå ìå òî äà), òî
äëÿ îï på äå ëå íèÿ âòî pè÷ íîé çà êpóò êè cïè pàëü -
íûx còpóê òóp ìè íè ìóì cî c òàâ ëÿ åò 4 ´ 3 = 12
àòî ìîâ Ca (4 ´ 2 = 8 àòî ìîâ Ca äëÿ b-còpóê òóp). 

Èç ïpà âûx a-cïè pà ëåé âòî pè÷ íàÿ ïpà âàÿ çà êpóò -
êà îò ìå ÷å íà äëÿ 16 ìî ëå êóë èç èc cëå äî âàí íûx
147. Òàê æå òîëü êî îä íà èç 12 äëèí íûx b-còpóê -
òóp íå ìå íÿ åò çíàê xè pàëü íî c òè (èìå åò âòî pè÷ -
íóþ ëå âóþ çà êpóò êó). Òà êèì îá pà çîì, cî ïîc òàâ -
ëå íèå êàpò xè pàëü íî c òè äëÿ âòî pè÷ íîé (pèc. 7à) 
è òpå òè÷ íîé còpóê òóp (pèc. 7á) âû ÿâ ëÿ åò cìå íó
íà ïpàâ ëå íèÿ çà êpóò êè (çíà êà xè pàëü íî c òè) ïpè
ïå på xî äå íà cëå äó þ ùèé èå pàp xè ÷å c êèé ópî -
âåíü, ÷òî ïî ë íî c òüþ óê ëà äû âà åò cÿ â òå î pèþ
ôîp ìè pî âà íèÿ èå pàp xè÷ íûx còpóê òóp áåë êîâ
[2–4].

Pàç pà áî òàí íûé ìå òîä ïî çâî ëÿ åò âû ÿâ ëÿòü
êà ÷å c ò âåí íûå íå còû êîâ êè â êëàc cè ôè êà öèè âòî -
pè÷ íûx còpóê òóp â PDB-ôàé ëàx. Íå áîëü øàÿ
÷àcòü D-cïè pà ëåé 310 ïî ïà ëà â îá ëàcòü ëå âûx
còpóê òóp (cëå âà îò óc ëîâ íîé pàç ãpà íè ÷è òåëü íîé 
ëè íèè) – ýòî L-cïè pà ëè 310, çà øèô pî âàí íûå â
PDB-ôàé ëå êàê ïpà âûå. Êpî ìå òî ãî, ìå òîä cìîã

ÁÈÎÔÈÇÈÊÀ  òîì 64  âûï. 2  2019

ÊÎËÈ×ÅCÒÂÅÍÍÛÅ ÊPÈÒÅPÈÈ XÈPÀËÜÍÎCÒÈ 235

Ðèñ. 7. Çà âè ñè ìîñòü âå ëè ÷è íû c
total

 îò òè ïà âòî ðè÷ íîé ñòðóê òó ðû è êî ëè ÷å ñ ò âà îïîð íûõ òî ÷åê: (à) – èñ õîä íûé
ìàñ øòàá; (á) – óâå ëè ÷åí íûé ìàñ øòàá.

Ðèñ. 8. Äâî ÿ êî è çîã íó òàÿ ïî âåð õ íîñòü ìî äå ëè b-ëèñ òà ñ öåí òðàëü íîé îñüþ ñèì ìåò ðèè. Ïðè íà áëþ äå íèè ñ îä íî -
ãî òîð öà ñòðóê òó ðà ìî äå ëè õà ðàê òå ðè çó åò ñÿ ëå âîé õè ðàëü íî ñ òüþ (à), ïðè íà áëþ äå íèè ñ äðó ãî ãî òîð öà – ïðà âîé 
õè ðàëü íî ñ òüþ (á). Òè ïû b-ñòðóê òóð: (â) – «ìå àíäð», (ã) – «ãðå ÷å ñ êèé êëþ÷».



âû ÿ âèòü íå î÷å âèä íóþ ïpè âè çó àëü íîì àíà ëè çå
òåí äåí öèþ ê ëå âîé çà êpóò êå b-còpóê òóp (pèc.
7à), î ÷åì áû ëî cî îá ùå íî åùå â 1982 ã. [58], è
êî ëè ÷å c ò âåí íî åå îöå íèòü.

ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ

Ïpåä ëî æåí è pàç pà áî òàí íî âûé ìå òîä, xà -
pàê òå pè çó þ ùèé âòî pè÷ íóþ è òpå òè÷ íóþ còpóê -
òó pû áåë êîâ (çíàê è ìå pó xè pàëü íî c òè ôpàã -
ìåí òà öå ïè) è äà þ ùèé èí ôîp ìà öèþ î ïpî c òpà -
í cò âåí íîé còpóê òó på áåë êîâ è ÄÍÊ. Óc òà íîâ -
ëå íî, ÷òî çíàê êî cè íó cà óã ëà ìå æ äó âåê òî pà ìè
d è s (4) ïî çâî ëÿ åò îï på äå ëèòü íà ïpàâ ëå íèå çà -
êpóò êè: ïpè cosÐ(d, s) < 0 – çà êpóò êà ëå âàÿ,
ïpè cosÐ(d, s) > 0 – çà êpóò êà ïpà âàÿ. Ïî ëó ÷å íà 
êî ëè ÷å c ò âåí íàÿ ìå pà xè pàëü íî c òè cïè pàëü íûx
còpóê òóp – àá cî ëþò íàÿ âå ëè ÷è íà cóì ìû âåê -
òîp íûx ïpî èç âå äå íèé |s|. Çíàê êî cè íó cà óã ëà
ìå æ äó âåê òî pà ìè d è s ïî çâî ëÿ åò îï på äå ëèòü
íà ïpàâ ëå íèå çà êpóò êè: ïpè cosÐ(d, s) < 0 – çà -
êpóò êà ëå âàÿ, ïpè cosÐ(d, s) > 0 – çà êpóò êà
ïpà âàÿ. Íà îc íî âà íèè ýòîé ìå pû xè pàëü íî c òè
ïpåä còàâ ëå íû àäå ê âàò íûå på àëü íûì còpóê òó pàì 
êàp òû xè pàëü íî c òè âòî pè÷ íîé è òpå òè÷ íîé
còpóê òóp, àíà ëèç êî òî pûx äå ìî í cò pè pó åò cìå íó 
íà ïpàâ ëå íèÿ çà êpóò êè (çíà êà xè pàëü íî c òè) ïpè
ïå på xî äå íà cëå äó þ ùèé èå pàp xè ÷å c êèé ópî -
âåíü îò cïè pàëü íûx ê có ïåp cïè pàëü íûì còpóê -
òó pàì. Ìå òîä íà è áî ëåå ýô ôåê òè âåí äëÿ êî ëè ÷å -
c ò âåí íî ãî cpàâ íå íèÿ çíà êà è còå ïå íè xè pàëü íî -
c òè còpóê òóp îä íî ãî òè ïà cèì ìåò pèè. Pàç pà áî -

òàí íûé ìå òîä – ãå î ìåò pè ÷å c êîå på øå íèå äàí -
íîé áè î ôè çè ÷å c êîé ïpî á ëå ìû – ìî æåò cëó æèòü 
có ùå c ò âåí íûì äî ïîë íå íè åì ê èç âåc ò íûì ïîä -
xî äàì ê ìî äå ëè pî âà íèþ ïpî öåc cîâ ôîë äèí ãà
ìàê pî ìî ëå êóë.
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Quantitative Criteria of Chirality in Hierarchial Structure of Proteins
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Based on the theory of formation of sign alternating hierarchical structures in macromolecular systems, a
quantitative approach has been developed to assess the chirality sign of individual levels in hierarchial
structures of protein. The quantitative estimates are needed to model protein folding used as molecular
machines. Mutual attraction between a-carbon atoms of amino acids is a sufficient condition for the method
in order to characterize the level in the hierarchical structure and determine the chirality sign of protein
blocks. A quantitative estimate of the twist of the helical (secondary) and superhelical (tertiary) structures is
the absolute value of the sum of cross products. The sign of the scalar product of the direction vector to the
vector of the sum of vector products indicates the direction of the twist. Chiral maps for the secondary and
tertiary structures of a number of proteins have been obtained. The reliability of the maps is confirmed by the 
analysis of real structures.

Keywords: proteins, chirality, enantiomers, alpha-carbon atom, right-handed alpha helix, right-handed 310
helix, left-handed polyproline helix, beta-chain, cross product, direction vector, chiral map
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