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ÂÎÑÑÒÀÍÎÂËÅÍÈÅ ÔÎ�ÌÛ ÍÀÍÎ×ÀÑÒÈÖÛ ÏÎ �ÅØÅÍÈÞÏ�ßÌÎÉ È ÎÁ�ÀÒÍÎÉ ÇÀÄÀ× ÌÀËÎÓ�ËÎÂÎ�Î �ÀÑÑÅßÍÈßÄËß ÅÄÈÍÈ×ÍÎ�Î ÏÎÒÅÍÖÈÀËÀ Î��ÀÍÈ×ÅÍÍÎ�ÎÂ ÎÁÚÅÌÅ ÒÎ�ÀÑ. Â. Àìàðàíòîâ *Èíñòèòóò êðèñòàëëîãðà�èè èìåíè À. Â. Øóáíèêîâà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê119333, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 1 äåêàáðÿ 2008 ã.Íà ïðèìåðå ïðîñòåéøåé äâóñâÿçíîé ïîâåðõíîñòè âðàùåíèÿ � òîðà � ïðîäåìîíñòðèðîâàíà âîçìîæíîñòüóñòîé÷èâîãî âîññòàíîâëåíèÿ òðåõìåðíîãî îäíîðîäíîãî òåëà, çàäàííîãî âíóòðè ñâîåãî îáúåìà åäèíè÷íûìïîòåíöèàëîì U(r) ïî ïðîñòðàíñòâåííî-óñðåäíåííîé êðèâîé ìàëîóãëîâîãî ðàññåÿíèÿ (ÌÓ�) I(s). Ìîäå-ëèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ñ ¾òåìïåðàòóðíûì îòæèãîì¿ áåç àïðèîðíîé èí�îðìàöèèî �îðìå è ðàçìåðå íàíî÷àñòèöû. Ïîëó÷åíî òî÷íîå è ïðèáëèæåííîå âûðàæåíèå äëÿ �îðì�àêòîðà òîðà.�ðà�è÷åñêè ïîêàçàíî ñîâïàäåíèå òî÷íîé è ïðèáëèæåííîé êðèâûõ ÌÓ� �îðì�àêòîðà òîðà äëÿ ýêñïåðè-ìåíòàëüíî äîñòèæèìîé îáëàñòè ðàññåÿíèÿ. Ïðèâåäåíû ïðèìåðû.PACS: 02.70.-, 61.05.f1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÊàê èçâåñòíî, åñëè çàäàíà �îðìà ïîòåíöèà�ëà U(r), òî ïðîñòðàíñòâåííî-óñðåäíåííàÿ èíòåíñèâ�íîñòü ðàññåÿíèÿ I(s), ãäå s � ìîäóëü âåêòîðà ðàññå�ÿíèÿ, s = 4� sin �=�, îïðåäåëåíà îäíîçíà÷íî. Çäåñü� � ïîëîâèíà óãëà ðàññåÿíèÿ (ñì. ðèñ. 1), � � äëè�íà âîëíû èçëó÷åíèÿ. Áîëåå òðóäíóþ çàäà÷ó ïðåä�ñòàâëÿåò îáðàòíàÿ çàäà÷à � âîññòàíîâëåíèå �îð�ìû òåëà, îïðåäåëÿåìîãî îáëàñòüþ U(r) 6= 0 â ïðÿ�ìîì ïðîñòðàíñòâå, ïî èçâåñòíîé �óíêöèè I(s). Äëÿïðàêòèêè èäåíòè�èêàöèè íàíî÷àñòèö â ðàçáàâëåí�íûõ ðàñòâîðàõ ïî äàííûì ðàññåÿíèÿ âàæíî, ÷òî âèäïîòåíöèàëà U(r) ìîæíî îäíîçíà÷íî ñâÿçàòü ñ �îð�ìîé èññëåäóåìûõ íàíî÷àñòèö ÷åðåç òàê íàçûâàåìûé�îðì�àêòîð. Ïîä �îðì�àêòîðîì ìû áóäåì ïîíè�ìàòü ïðîñòðàíñòâåííî-óñðåäíåííóþ òðåõìåðíóþ �ó�ðüå-òðàíñ�îðìàíòó îò U(r). Â àíàëèòè÷åñêîì (íåèíòåãðàëüíîì) âèäå ÿâíî âûðàæåíû ëèøü ïðåäåëü�íûå �îðì�àêòîðû: øàðà, áåñêîíå÷íî òîíêèõ äèñêàè ñòåðæíÿ [1℄. Â ðÿäå çàäà÷, òàêèõ êàê èññëåäîâà�íèå ñòðóêòóðû áåëêîâ â ðàñòâîðå, âîçíèêàåò íåîáõî�äèìîñòü èñïîëüçîâàíèÿ �îðì�àêòîðà òîðà. Â äàí�*E-mail: amarantov�s�mail.ru, amarantov�ns.rys.ras.ru

íîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíà ïðÿìàÿ è îáðàòíàÿ çàäà�÷è âîññòàíîâëåíèÿ òðåõìåðíîé �îðìû òîðà (êàê òå�ëà âðàùåíèÿ) ïî êðèâîé èíòåíñèâíîñòè ìàëîóãëî�âîãî ðàññåÿíèÿ â ïåðâîì áîðíîâñêîì ïðèáëèæåíèè.Äëÿ ïîëó÷åííîãî òî÷íîãî òðåõìåðíîãî ïðîñòðàí�ñòâåííî-óñðåäíåííîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ Ôóðüå ïî îáú�åìó, îãðàíè÷åííîìó ïîâåðõíîñòüþ òîðà, â îáëàñòèìàëûõ óãëîâ (0 < � < 5Æ) ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ñ¾îòæèãîì¿ áûëî ïîëó÷åíî óñòîé÷èâîå âîññòàíîâëå�íèå �îðìû òîðà ïî êðèâîé ìàëîóãëîâîãî ðàññåÿíèÿ(ÌÓ�) I(s).2. ÈÑÏÎËÜÇÓÅÌÛÅ ÌÅÒÎÄÛ2.1. Îäíîêðàòíîå ðàññåÿíèå íà ÷àñòèöå ñîäíîðîäíîé ïëîòíîñòüþ, äè�ðàêöèÿÔðàóíãî�åðà è ïåðâîå áîðíîâñêîåïðèáëèæåíèå�àññìîòðèì èçîòðîïíîå ðàññåÿíèå â òî÷êå O (ñì.ðèñ. 1) ïàäàþùåãî ïîòîêà jin êâàçèìîíîõðîìàòè�÷åñêèõ (�E=E � 10�3�10�4) ðåíòãåíîâñêèõ êâàí�òîâ ñ ýíåðãèåé E íà êîíöåíòðèðîâàííóþ ñèñòåìó òè�ïà ¾ðàçáàâëåííîãî ðàñòâîðà¿ íåâçàèìîäåéñòâóþùèõN èäåíòè÷íûõ ÷àñòèö. �àññåÿííûé ðåãèñòðèðóåìûé7 ÆÝÒÔ, âûï. 4 721
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A�èñ. 1. Òðåóãîëüíèê ðàññåÿíèÿ, ðàññåÿíèå óïðóãîå,jk0j = jksj, ãäå k0 � âîëíîâîé âåêòîð äî ðàññåÿíèÿ,ks � âîëíîâîé âåêòîð ïîñëå ðàññåÿíèÿ, s � âåêòîððàññåÿíèÿ, � � ïîëîâèíà óãëà ðàññåÿíèÿïîòîê â òî÷êå íàáëþäåíèÿ P , ðàñïîëîæåííîé íà ðàñ�ñòîÿíèè L = jOP j îò öåíòðà ðàññåÿíèÿ, ìîæíî ïðåä�ñòàâèòü â âèäåjsat = kk0 jinL2 NA(s;
)A�(s;
); (2:1)ãäå k0, ks � âîëíîâûå âåêòîðû äî è ïîñëå ðàññåÿ�íèÿ, A(s; �; ') � àìïëèòóäà âîëíû, ðàññåÿííîé îä�íîé ÷àñòèöåé, ñèìâîë ¾�¿ îçíà÷àåò êîìïëåêñíîå ñî�ïðÿæåíèå, 
 � òåëåñíûé óãîë ñ îáðàçóþùåé jOP jîò îñè ïàäàþùåãî ëó÷à. Äëÿ äâàæäû äè��åðåíöè�àëüíîãî (ïî óãëó 
 è ïî ýíåðãèè E) êîãåðåíòíîãîñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ èìååìd2�ohjsat dE = jsatL2jin == I(s) = ksk0NA(s;
)A�(s;
); (2.2)ãäå s � ìîäóëü âåêòîðà ðàññåÿíèÿ, îïðåäåëÿåìûéêàê ìîäóëü âåêòîðà ðàçíîñòè ïàäàþùåãî è ðàññåÿí�íîãî âîëíîâûõ âåêòîðîâ:s � k0 � ks; jsj = 2k0 sin � = 4�� sin �: (2:3)Â ñëó÷àå, åñëè ÷àñòèöû ðàññåèâàþò íåçàâèñèìî äðóãîò äðóãà è jk0j = jkj (ñëó÷àé óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ),äëÿ èíòåíñèâíîñòè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ I(s) ìîæíîçàïèñàòü I(s) = IeNA(s;
)A�(s;
): (2:4)Çäåñü Ie ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé èíòåíñèâíîñòü ¾òîìñî�íîâñêîãî¿ ðàññåÿíèÿ èëè ðàññåÿíèÿ íà ¾ñâîáîäíîìýëåêòðîíå¿: Ie(�) = r2e I0L2 �(�); (2:5)

I0 � èíòåíñèâíîñòü ïàäàþùåãî íà îáðàçåö èçëó�÷åíèÿ, re = e2=me2 = 2:818 � 10�13 ñì � êëàñ�ñè÷åñêèé ðàäèóñ ýëåêòðîíà. Äëÿ ñëó÷àÿ ðàññåÿíèÿðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé åäèíèöà èçìåðåíèÿ èíòåíñèâ�íîñòè (ìàòåðèàëüíûé �àêòîð) çàäàåòñÿ ìíîæèòå�ëåì r2e = 7:94 � 10�2 áàðí. Âîçìîæíóþ íåêîãå�ðåíòíóþ ñîñòàâëÿþùóþ, êîìïòîíîâñêèé �îí, ìûíå áóäåì ó÷èòûâàòü, ïîñêîëüêó äîëÿ ýíåðãèè, ñî�îáùàåìàÿ ðàññåÿííîìó �îòîíó â îáëàñòè ýíåðãèé5 êýÂ < E < 50 êýÂ, äëÿ èíòåðåñóþùåãî íàñ èí�òåðâàëà óãëîâ ðàññåÿíèÿ 0 � 2� � 20Æ ÿâëÿåòñÿ ïî�ñòîÿííîé âåëè÷èíîé. Çäåñü�(�) = 1 + os 2�2 (2:6)� ïîëÿðèçàöèîííûé ìíîæèòåëü äëÿ íåïîëÿðèçîâàí�íîãî èçëó÷åíèÿ.Â êëàññè÷åñêîé ñõåìå ìàëîóãëîâîãî ýêñïåðèìåí�òà õàðàêòåðíîå ðàññòîÿíèå L ìíîãî áîëüøå äëèíûâîëíû � è ðàçìåðà ðàññåèâàþùèõ îáúåêòîâ Dmax.Ïîëàãàÿ Dmax � 100 íì, L � 1 ì, ïîëó÷èì äëÿ ÷èñ�ëà çîí Ôðåíåëÿ â îáëàñòè ðåãèñòðàöèè ðàññåÿííîãîèçëó÷åíèÿ: D2max=L� � 10�4. Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òîðàññåèâàþùàÿ íåîäíîðîäíîñòü çàêðûâàåò ìàëóþ äî�ëþ öåíòðàëüíîé çîíû Ôðåíåëÿ, ïîýòîìó ìû èìååìñëó÷àé äè�ðàêöèè â ïàðàëëåëüíûõ ëó÷àõ (Ôðàóíãî��åðà).Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî â äàííîé ðàáîòå íå ñòàâèò�ñÿ çàäà÷à åäèíñòâåííîñòè âîññòàíîâëåíèÿ àìïëèòó�äû ðàññåÿíèÿ ïî ñå÷åíèþ ðàññåÿíèÿ, äîñòàòî÷íî ïî�êàçàòü, ÷òî äëÿ ñèñòåìû òèïà ¾ðàçáàâëåííîãî ðàñ�òâîðà¿ ïðàâîìåðíî èñïîëüçîâàòü ïåðâîå áîðíîâñêîåïðèáëèæåíèå. �àññìîòðèì çàäà÷ó ðàññåÿíèÿ êàê çà�äà÷ó âîçìóùåíèÿ �ðîíòà ïëîñêîé ïàäàþùåé âîëíû,îïèñûâàåìîé âîëíîâîé �óíêöèåé 	0 = exp(ik0 � r)äëÿ ñòàöèîíàðíîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà:�� ~22��+ U(r)�	(r) = E	(r) (2:7)ñ îãðàíè÷åííîé îáëàñòüþ äåéñòâèÿ âîçìóùàþùåãîïîòåíöèàëà U(r) 2 R3. Çäåñü � � E=2, ãäå  �ñêîðîñòü ñâåòà. Åñëè U(r) � E � 50 êýÂ (ýíåðãèÿâçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ ÷àñòèöû ñ ïàäàþùèì èçëó�÷åíèåì ìíîãî ìåíüøå ýíåðãèè êâàíòîâ, ÷òî òèïè÷íîäëÿ ðåíòãåíîâñêèõ ýêñïåðèìåíòîâ), òî, ïîäñòàâëÿÿ âóðàâíåíèå (2.7) âîëíîâóþ �óíêöèþ	(r) = 	0(r) + 	sat(r); j	satj � j	0j = 1;ïîëó÷èì äëÿ ïîïðàâêè	sat(r) ïîëÿ ðàññåÿííîé âîë�íû óðàâíåíèå �åëüìãîëüöà:�	sat(r) + k2	sat(r) = C0U(r)	0(r): (2:8)722



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009 Âîññòàíîâëåíèå �îðìû íàíî÷àñòèöû : : :Çäåñü C0 = E=(~)2, C0U0=k2 � 1, C0U0=k2 �� 10�4U0 [ýÂ℄ � 1 äëÿ äëèíû âîëíû �(CuK�) == 1:54�A. Â ýòîì ñëó÷àå îáùåå ðåøåíèå äëÿ ïîïðàâ�êè 	sat(r) ìîæíî çàïèñàòü â âèäå	sat(r) = �C04� eikLL neV 0 ZV 0 U(r)eis�rdV 0; (2:9)ãäå ne � ý��åêòèâíîå ÷èñëî ýëåêòðîíîâ, ó÷àñòâó�þùèõ â óïðóãîì ðàññåÿíèè ðåíòãåíîâñêèõ êâàíòîâíà îäíîé ÷àñòèöå. �åøåíèå (2.9) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé¾ïåðâîå áîðíîâñêîå ïðèáëèæåíèå¿.Â äàëüíåéøåì íàñ áóäåò èíòåðåñîâàòü íå ïîëíûéïîòîê èëè 	(r), à ìàëàÿ ïîïðàâêà 	sat(r) èëè àì�ïëèòóäà ðàññåÿíèÿ A(s;
):	sat = �C04� eikLL A(s;
): (2:10)Àìïëèòóäà ðàññåÿííîé ñ�åðè÷åñêîé âîëíû ñâÿçàíàñ ðàññåèâàþùèì ïîòåíöèàëîì ïðåîáðàçîâàíèåì Ôó�ðüå ñëåäóþùåãî âèäà:A(s; �; ') = neV 0 ZV 0 U(r)eis�rdV 0 == ZV 0 �e(r)eis�rdV 0; (2.11)ãäå �e(r) = (ne=V 0)U(r) � ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòüðàññåèâàþùåé ÷àñòèöû, V 0 � åå îáúåì. Îáîçíà÷èì�óðüå-àìïëèòóäó îò îäíîé ÷àñòèöû (N = 1) êàê�(s;
) = ZV 0 �e(r)eis�r dV 0: (2:12)Òîãäà äëÿ èíòåíñèâíîñòè ìàëîóãëîâîãî ðàññåÿíèÿ âîòíîñèòåëüíûõ åäèíèöàõ (ìàòåðèàëüíûé �àêòîð íåó÷èòûâàåì) ïîëó÷èì òàê íàçûâàåìûé �îðì�àêòîð÷àñòèöû:I(s) = h�2(s)i = Z
 �2(s;
) d
: (2:13)Îáëàñòü ðàññìàòðèâàåìûõ óãëîâ ðàññåÿíèÿ âìàëîóãëîâîé ñõåìå îãðàíè÷èâàåòñÿ äèàïàçîíîì0 � � � 5Æ, ãäå � � ïîëîâèíà óãëà ðàññåÿíèÿ. Â ýòîìñëó÷àå ïîëÿðèçàöèîííûé ìíîæèòåëü �(�) áóäåìñ÷èòàòü ðàâíûì åäèíèöå, ïîñêîëüêó äëÿ äàííîãîóãëîâîãî äèàïàçîíà îí íå ïðèâîäèò ê ñêîëüêî-íè-áóäü çàìåòíîìó èñêàæåíèþ êðèâîé ìàëîóãëîâîãîðàññåÿíèÿ.

2.2. �àñ÷åò �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ïîðàññòîÿíèÿì, ìàêñèìàëüíîìó ðàçìåðó÷àñòèöû è åå ðàäèóñà èíåðöèèÂâåäåì áåçðàçìåðíóþ ýëåêòðîííóþ ïëîò�íîñòü �(r): �(r) = V 0ne �(r): (2:14)Â ýòîì ñëó÷àå èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ ìîæíî çà�ïèñàòü â áåçðàçìåðíîì âèäå [1℄:I(s) = n2e(V 0)2 �� ZV 0 ZV 0 h�(r1)�(r2)ieis�r dr1dr2: (2.15)Óãëîâûå ñêîáêè îçíà÷àþò óñðåäíåíèå ïî òåëåñíîìóóãëó 
. Ïðåîáðàçóåì âûðàæåíèå äëÿ �îðì�àêòîðà÷åðåç àâòîêîððåëÿöèîííóþ (õàðàêòåðèñòè÷åñêóþ)�óíêöèþ h0(r)i êàê ñàìîñâåðòêó ýëåêòðîííîé ïëîò�íîñòè �e(r), ïîëàãàÿ r = r1 � r2, dr1 = dr2 = dV 0:h0(r)i = 1V 0 ZV 0 h�e(r1)�e(r1 � r)i dr1 �� 1V 0 h�e(r) 
 �e(r)i;h0(0)i = 1; h0(Dmax)i = 0: (2.16)�åîìåòðè÷åñêè h0(r)i òðàêòóåòñÿ êàê âåðîÿòíîñòüíàéòè îòðåçîê äëèíû r, êîíöû êîòîðîãî ïðèíàäëå�æàò îáúåìó ÷àñòèöû V 0 ñ îäíîðîäíîé ðàññåèâàþùåéýëåêòðîííîé ïëîòíîñòüþ �e(r) = �e = onst, êîòî�ðûé òàêæå áóäåò ðàñïîëàãàòüñÿ âíóòðè ÷àñòèöû, ò. å.íå ïåðåñå÷åò åå ïîâåðõíîñòè. Òàêèì îáðàçîì, h0(r)iÿâëÿåòñÿ êîððåëÿöèîííîé �óíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿïî ðàññòîÿíèÿì âíóòðè ÷àñòèöû. Äëÿ íåå âûïîëíÿ�åòñÿ óñëîâèå íîðìèðîâêè:4� DmaxZ0 r20(r) dr = 1:Ïðîñòðàíñòâåííî-óñðåäíåííàÿ �óíêöèÿ ðàñïðåäåëå�íèÿ ïî ðàññòîÿíèÿì p(r) ââîäèòñÿ ÷åðåç àâòîêîððå�ëÿöèîííóþ �óíêöèþ êàêp(r) � h0(r)ir2: (2:17)Ôóíêöèÿ p(r) äîïóñêàåò ñëåäóþùóþ íàãëÿäíóþèíòåðïðåòàöèþ. �àçîáüåì îáúåì ÷àñòèöû V 0 íà ýëå�ìåíòû îáúåìà �i, òîãäà êîëè÷åñòâî ýëåìåíòîâ �i ïðî�ïîðöèîíàëüíî V 0. Âûäåëèì âíóòðè ÷àñòèöû ñ�åðó723 7*



Ñ. Â. Àìàðàíòîâ ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009ðàäèóñà r, íà ïîâåðõíîñòè êîòîðîé ðàñïîëîæèì ýëå�ìåíòû �i, òîãäà èõ êîëè÷åñòâî áóäåò ïðîïîðöèîíàëü�íî ïëîùàäè ïîâåðõíîñòè ýòîé ñ�åðû 4�r2. Òàêèìîáðàçîì, ïðîèçâåäåíèå4�r2V 00(r) = 4�p(r)=�äàåò êîëè÷åñòâî îòðåçêîâ äëèíû r, ñîåäèíÿþùèõäâà ïðîèçâîëüíûõ ýëåìåíòà îáúåìà �i è �j .Ïîäñòàâëÿÿ (2.16) â (2.15) è èñïîëüçóÿ (2.17), âû�ðàçèì èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ ÷åðåç p(r):I(s) = h�2(s)i = 1V 0 ZV 0 h0(r)ieis�r dr == 1V 0 ZV 0 h0(r)ieis�r r2 dr d
 == 1V 0 ZV 0 hp(r)ieis�r dr d
: (2.18)Â ÷àñòíîñòè, äëÿ ðàçáàâëåííîé ñèñòåìû èäåíòè÷íûõíåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö, íàïðèìåð, ðàñòâîðàáåëêîâûõ ìîëåêóë, âûðàæåíèå äëÿ èíòåíñèâíîñòèðàññåÿíèÿ, ïðèõîäÿùåéñÿ íà îäíó ìîëåêóëó, ìîæíîçàïèñàòü â âèäå [2℄:I(s) = h�(sDmax)i = 1V 0 2�Z0 DmaxZ0 �Z0 p(r)eisr os � �� sin � d� dr d' = 4�V 0 DmaxZ0 p(r) sin(sr)sr dr: (2.19)Ñîîòíîøåíèå ìåæäó èíòåíñèâíîñòüþ ðàññåÿíèÿ I(s)è �óíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ðàññòîÿíèÿì p(r)îïðåäåëÿåò ñâÿçü ìåæäó îáðàòíûì è ïðÿìûì ïðî�ñòðàíñòâàìè, âûðàæàåìóþ ÷åðåç ïðåîáðàçîâàíèåÔóðüå äëÿ ñëåäóþùèõ òðàíñ�îðìàíò:sI(s) F�! p(r); p(r) F�! 2� sI(s); (2:20)V 04� sI(s) = 1Z0 P (r) sin(sr)r dr F �F�! P (r) = V 02�2 1Z0 I(s) sin(sr)sr s2ds: (2.21)Òàêèì îáðàçîì, èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ I(s) è�óíêöèÿ p(r) äëÿ ìîëåêóëû, èìåþùåé ìàêñèìàëü�íûé ðàçìåð Dmax, ñâÿçàíû ÷åðåç èíòåãðàëüíîå óðàâ�íåíèå Ôðåäãîëüìà ïåðâîãî ðîäà:

I(s) = 4�V 0 DmaxZ0 p(r) sin(sr)sr dr �� C DmaxZ0 p(r)K(s; r) dr; (2.22)ãäå C � ïîñòîÿííàÿ, K(s; r) � ÿäðî èíòåãðàëü�íîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ (2.22). Ïåðåõîä èç îáðàòíîãîïðîñòðàíñòâà â ïðÿìîå è âû÷èñëåíèå �óíêöèè ðàñ�ïðåäåëåíèÿ ïî ðàññòîÿíèÿì âíóòðè ÷àñòèöû, p(r),â äàííîé ðàáîòå îñóùåñòâëÿëèñü ñ ïîìîùüþ ïðî�ãðàììû êîñâåííîãî �óðüå-ïðåîáðàçîâàíèÿ, â êîòî�ðîé èñïîëüçîâàí ìåòîä �-ðåãóëÿðèçàöèè Òèõîíî�âà [3℄. Ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî èñêîìîå ðåøåíèå p(r)ïðè r 2 [0; Dmax℄ äîëæíî èìåòü âíóòðè èíòåðâàëàïðîèçâîäíóþ p0(r), èíòåãðèðóåìóþ ñ êâàäðàòîì, èp(0) = 0, p0(0) = 0, p(Dmax) = 0, p0(Dmax) = 0.Ýòè ðàâåíñòâà îïðåäåëÿþò äëÿ íàøåé çàäà÷è ìíî�æåñòâî êîððåêòíîñòè, ñóùåñòâåííî ñóæàþùåå êëàññâîçìîæíûõ ðåøåíèé. Â äàííîé ïðîãðàììíîé ðåà�ëèçàöèè [4℄ �óíêöèîíàë Òèõîíîâà èìåë ñëåäóþùèéâèä:�� [p(r); I(s)℄ = 1N � 1 �� NXi=1 1�2i 24I(si)� DmaxZ0 p(r)K(si; r) dr352 ++ � DmaxZ0 �dp(r)dr �2 dr; (2.23)ãäå �i � ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå èíòåíñèâíîñòè ðàñ�ñåÿíèÿ â äàííîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷êå si.Ïðåîáðàçîâàíèå Ôóðüå îñóùåñòâëÿëîñü íà îãðà�íè÷åííîì èíòåðâàëå êàê îáðàòíîãî s 2 [0; smax℄, òàêè ïðÿìîãî r 2 [0; Dmax℄ ïðîñòðàíñòâ, ÷òî äîïóñêàåò�ñÿ äëÿ �óíêöèé ñ �èíèòíûì ñïåêòðîì ïî òåîðåìåÊîòåëüíèêîâà �Øåííîíà [5℄.Â ðàìêàõ îäíîðîäíîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ýëåê�òðîííîé ïëîòíîñòè ïî êðèâîé ÌÓ� ìîæíî íàéòèðàäèóñ èíåðöèè ÷àñòèöû êàê ãåîìåòðè÷åñêèé èí�âàðèàíò àíàëîãè÷íî ìåõàíè÷åñêîìó ðàäèóñó èíåð�öèè [1; 2; 4℄:R2g = ZV �er2dVZV �edV = DmaxZ0 p(r)r2dV2 DmaxZ0 p(r) dr : (2:24)724



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009 Âîññòàíîâëåíèå �îðìû íàíî÷àñòèöû : : :Â îòëè÷èå îò òðàäèöèîííîãî ïîäõîäà, êîãäà äåëà�åòñÿ îöåíêà ïî òàíãåíñó óãëà íàêëîíà íà÷àëüíîãîó÷àñòêà êðèâîé ðàññåÿíèÿ â êîîðäèíàòàõ �èíüå: ln Iîò s2, âû÷èñëåíèå ïî èíòåãðàëüíîìó ñîîòíîøåíèþ(2.13) óñòðàíÿåò ïðîèçâîë ïðè âûáîðå íà÷àëüíîãîó÷àñòêà êðèâîé ðàññåÿíèÿ. Ýòî äàñò áîëåå òî÷íóþîöåíêó äëÿ ðàäèóñà èíåðöèè, ïîñêîëüêó ïðè âû÷èñ�ëåíèè (r) ÷åðåç �óíêöèþ p(r) èñïîëüçóåòñÿ âñÿ êðè�âàÿ ðàññåÿíèÿ.2.3. �åøåíèå îáðàòíîé çàäà÷è ðàññåÿíèÿ ñïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîéñòðóêòóðû íèçêîãî ðàçðåøåíèÿ ïî äàííûììàëîóãëîâîãî ðàññåÿíèÿÈíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ ñèñòåìîé ìîíîäèñïåðñ�íûõ ÷àñòèö â ðàçáàâëåííûõ ðàñòâîðàõ ïðîïîðöè�îíàëüíà ïðîñòðàíñòâåííî óñðåäíåííîìó ðàññåÿíèþîò îäíîé ÷àñòèöû [1; 2℄:I(s) = hA2(s)i
 == 4� 1Zr=0 r2h�(r) 
 �(r)i! sin(sr)sr dr; (2.25)ãäå A(s) � àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ, h: : : i
 è h: : : i!îçíà÷àåò óñðåäíåíèå ïî óãëó ñîîòâåòñòâåííî â îáðàò�íîì è ïðÿìîì ïðîñòðàíñòâàõ, îáóñëîâëåííîå õàîòè�÷åñêîé îðèåíòàöèåé ÷àñòèö â ðàñòâîðå, 
 îçíà÷àåòîïåðàöèþ ñâåðòêè. Äèñêðåòíûì àíàëîãîì âûðàæå�íèÿ (2.12) ÿâëÿåòñÿ �îðìóëà Äåáàÿ (ñì. ðàçä. 5).Ïðîñòðàíñòâåííàÿ ìîäåëü ñòðóêòóðû ÷àñòèöûîïèñûâàåòñÿ �óíêöèåé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè�(r), êîòîðàÿ â ñëó÷àå ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿïðîïîðöèîíàëüíà ðàçíîñòè ýëåêòðîííîé ïëîòíî�ñòè ìîëåêóëû è ðàñòâîðèòåëÿ (êîíòðàñòó). Èçñîîòíîøåíèÿ (2.22) âèäíî, ÷òî íåïîñðåäñòâåííîåâîññòàíîâëåíèå �óíêöèè ñòðóêòóðû �(r) ïî ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûì äàííûì ñ ïîìîùüþ îáðàòíîãî�óðüå-ïðåîáðàçîâàíèÿ íåâîçìîæíî. Îäíàêî ìîæíîðàññ÷èòàòü èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ I(s) îò ëþáîéòðåõìåðíîé ìîäåëüíîé ñòðóêòóðû, çàòåì âû÷èñëèòüðàçíîñòü ìåæäó èíòåíñèâíîñòüþ ðàññåÿíèÿ íà ìîäå�ëè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè è, ìèíèìèçèðóÿýòó ðàçíîñòü ïóòåì âàðüèðîâàíèÿ ïàðàìåòðîâ ìîäå�ëè ìåòîäîì íåëèíåéíîé îïòèìèçàöèè, âîññòàíîâèòüïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå ðàññåèâàþùåéïëîòíîñòè. Â äàííîé ðàáîòå áûëî èñïîëüçîâàíîìîäåëèðîâàíèå ñòðóêòóðû ÷àñòèö ñ ïîìîùüþ ñ�å�ðè÷åñêèõ îáúåìíûõ ýëåìåíòîâ (¾ìåòîä øàðîâ¿),êîòîðîå ïîçâîëÿåò âîññòàíîâèòü ñòðóêòóðó ÷àñ�òèö â ðàñòâîðå ñ íèçêèì ðàçðåøåíèåì [6℄. Ìåòîä

îñíîâàí íà ïðåäñòàâëåíèè ñòðóêòóðû ñ ïîìîùüþíàáîðà íåáîëüøèõ øàðèêîâ, îïðåäåëåííûì îáðàçîìðàñïîëîæåííûõ â ïðîñòðàíñòâå. Îñíîâíûì ïðå�èìóùåñòâîì äàííîãî ïîäõîäà ÿâëÿåòñÿ îòñóòñòâèåîãðàíè÷åíèé íà ñëîæíîñòü ñòðîåíèÿ ÷àñòèöû. Âñëó÷àå îäíîðîäíûõ ÷àñòèö èíòåíñèâíîñòü ìàëî�óãëîâîãî ðàññåÿíèÿ ìîæåò áûòü âû÷èñëåíà ïî�îðìóëå [7℄I(s) = 2�2 1Xl=0 lXm=�lAlm(s)A�lm; (2:26)ãäå Alm(s) = ilr 2� f(s) NXj=1 jl(srj)Y �lm(
j) (2:27)� àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ ñòðóêòóðîé, ñîñòîÿùåé èçNñ�åð åäèíè÷íîé ïëîòíîñòè, rj , !j � ïîëÿðíûå êîîð�äèíàòû, fk(s)� àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ îäíîé ñ�åðîé,jl(x) � ñ�åðè÷åñêèå �óíêöèè Áåññåëÿ, Ylm(
) �ñ�åðè÷åñêèå ãàðìîíèêè. Äëÿ ïîèñêà ïðîñòðàíñòâåí�íîãî ðàñïîëîæåíèÿ îáúåìíûõ ýëåìåíòîâ èñïîëüçó�åòñÿ âàðèàíò ïðîãðàììû ðåøåíèÿ íåëèíåéíîé çàäà�÷è íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ ñ ïîìîùüþ ãëîáàëüíîéìèíèìèçàöèè, îñíîâàííîé íà ìåòîäå Ìîíòå-Êàðëî ñ¾èìèòàöèåé îòæèãà¿ â âèäå àëãîðèòìà Ìåòðîïîëèñà[8℄. Ìåòîä Ìåòðîïîëèñà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé îäèí èçâàðèàíòîâ ìàðêîâñêîãî ïîðîãîâîãî àëãîðèòìà ãëî�áàëüíîãî ñëó÷àéíîãî ïîèñêà [7; 9℄. Â ïðîöåññå ïîèñ�êà ïðîãðàììà ìèíèìèçàöèè èíâåðòèðóåò ïëîòíîñòüñëó÷àéíûì îáðàçîì âûáðàííîãî øàðèêà, ò. å. èçìå�íÿåò åå ñ ïëîòíîñòè ÷àñòèöû (1) íà ïëîòíîñòü ðàñ�òâîðèòåëÿ (0) èëè íàîáîðîò. Ïîñëå êàæäîé ìîäè�è�êàöèè ïðîãðàììà ðàññ÷èòûâàåò îò òåêóùåé ñòðóêòó�ðû êðèâóþ èíòåíñèâíîñòè ìàëîóãëîâîãî ðàññåÿíèÿïî �îðìóëå Äåáàÿ (ñì. ï. 5.1) è âû÷èñëÿåò âçâåøåí�íîå ñóììàðíîå êâàäðàòè÷íîå îòêëîíåíèå îò ýêñïåðè�ìåíòàëüíîé êðèâîé ðàññåÿíèÿ ïî M òî÷êàì:�2 = MXj=1 �Iexp(sj)� I(sj)�(sj) �2 ; (2:28)ãäå �(sj) � îöåíêà ýêñïåðèìåíòàëüíîé îøèáêè â j-éòî÷êå. ×èñëî M óçëîâ íà êðèâîé ðàññåÿíèÿ îïðåäå�ëÿåòñÿ íà îñíîâàíèè óæå óïîìèíàâøåéñÿ òåîðåìûÊîòåëüíèêîâà �Øåííîíà î ïåðåäà÷å ñèãíàëà áåç ïî�òåðü [5℄. Ñîãëàñíî åé êîëè÷åñòâî óçëîâM = 2 �(smax � smin)Dmax2� �+ 1;ãäå [: : : ℄ � öåëàÿ ÷àñòü ÷èñëà, îêàçûâàåòñÿ äîñòà�òî÷íûì äëÿ îäíîçíà÷íîãî âîññòàíîâëåíèÿ �èíèòíîé�óíêöèè ïî åå �óðüå-ñïåêòðó.725



Ñ. Â. Àìàðàíòîâ ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009Ïî àëãîðèòìó, èçëîæåííîìó â ðàáîòå [7℄, êñóììå (2.27) äîáàâëÿþò øòðà�íûå ÷ëåíû, êîòî�ðûå îòðàæàþò òðåáîâàíèÿ íåðàçðûâíîñòè ñòðóêòó�ðû (wDPD) è îòñóòñòâèÿ îòäåëüíî ðàñïîëîæåííûõøàðîâ (wLPL), wD è wL � âåñà ïðè øòðà�àõ PD èPL äëÿ �óíêöèîíàëà F = �2+wDPD+wLPL. Øòðà�PD âû÷èñëÿþò êàê îòíîøåíèå îáùåãî ÷èñëà øàðîâñòðóêòóðû ê ÷èñëó øàðîâ, ñîñòàâëÿþùèõ íàèáîëü�øèé äîìåí, ïîíèìàåìûé êàê ïîëó÷åííûé â ïðîöåññåìîäåëèðîâàíèÿ öåëüíûé ¾êóñîê¿ ìîäåëèðóåìîãî òå�ëà, ò. å. îáðàçîâàííûé íåïîñðåäñòâåííî êîíòàêòèðó�þùèìè àòîìàìè. Åñëè çíà÷åíèå öåëåâîé �óíêöèè Fìåíüøå ïðåäûäóùåãî çíà÷åíèÿ (� = Fk � Fk�1 < 0,k � íîìåð øàãà), òî ñòðóêòóðà çàïîìèíàåòñÿ. Ïðî�öåäóðà ìîäåëèðîâàíèÿ îòæèãà ñîñòîèò â òîì, ÷òîíà êàæäîì øàãå â êà÷åñòâå ¾íàèëó÷øåé¿ ñòðóêòóðûñ íåêîòîðîé âåðîÿòíîñòüþ ïðîãðàììà ìîæåò ïðèíè�ìàòü òó, êîòîðàÿ èìååò õóäøåå çíà÷åíèå F . Âåðî�ÿòíîñòü çàäàåòñÿ ïàðàìåòðîì ¾òåìïåðàòóðû¿ T : åñ�ëè � > 0, ñòðóêòóðà ïðèíèìàåòñÿ ñ âåðîÿòíîñòüþexp(��=T ). Ñî âðåìåíåì ïîñëå êàæäûõ 100K øàãîâ(èëè 10K øàãîâ ñ � < 0) ïàðàìåòð T óìåíüøàåòñÿ(Tk+1 = 0:9Tk), ÷òî ïîçâîëÿåò ïðîãðàììå âñå ðåæåçàïîìèíàòü íåóäà÷íûå ñòðóêòóðû [7; 9; 10℄.Íåîáõîäèìîñòü ïðîöåäóðû îòæèãà ñâÿçàíà ñ òåì,÷òî öåëåâàÿ �óíêöèÿ F ìîæåò èìåòü íåñêîëüêî ëî�êàëüíûõ ìèíèìóìîâ. Âîçìîæíîñòü ïðèíÿòèÿ õóäøå�ãî øàãà â êà÷åñòâå ðåøåíèÿ ïîìîãàåò ïðîãðàììå íåîñòàíàâëèâàòüñÿ íà ïðîìåæóòî÷íûõ ðåøåíèÿõ. Ôè�íàëüíóþ ïðîñòðàíñòâåííóþ êîí�èãóðàöèþ øàðîâðàññìàòðèâàþò êàê íàéäåííóþ ìîäåëü ñòðóêòóðûìîëåêóëû â ðàñòâîðå. Â ñèëó íåëèíåéíîãî õàðàêòåðàçàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ ñòðóêòóðíîé ìîäåëè (êîîð�äèíàò öåíòðîâ øàðèêîâ) îò âåëè÷èíû èíòåíñèâíî�ñòè (2.26) â îáùåì ñëó÷àå íåâîçìîæíî àíàëèòè÷åñêèîöåíèòü ñòåïåíü áëèçîñòè ðåøåíèÿ ê ãëîáàëüíîìóìèíèìóìó. Ïîýòîìó îáû÷íî ïðîâîäèòñÿ íåñêîëüêîíåçàâèñèìûõ ïîèñêîâ ðåøåíèÿ äëÿ êàæäîé êðèâîéðàññåÿíèÿ ñ ïîñëåäóþùèì èõ àíàëèçîì.3. �ÀÑ×ÅÒ ÈÍÒÅÍÑÈÂÍÎÑÒÈÌÀËÎÓ�ËÎÂÎ�Î �ÀÑÑÅßÍÈß ÄËßÝËËÈÏÒÈ×ÅÑÊÎ�Î ÒÎ�À3.1. Òî÷íîå âûðàæåíèå�óðüå-òðàíñ�îðìàíòûÏóñòü çàäàí ïîòåíöèàë, òàêîé ÷òî U(r) = 1 ïðèr 2 V 0 è U(r) = 0 ïðè r =2 V 0, ãäå V 0 � îáúåì ýëëèï�òè÷åñêîãî òîðà, ðèñ. 2, îïðåäåëÿåìûé â öèëèíäðè÷å�ñêîé ñèñòåìå êîîðäèíàò âûðàæåíèåì
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�èñ. 2. Ýëëèïòè÷åñêèé òîð è åãî ãëàâíàÿ ïëîñêîñòüñå÷åíèÿ
V 0 2 (r � b)2a2 + z22 � 1; b� a � r � b+ a;z1 = �z0; z2 = z0; z0 = r1� (r � b)2a2 : (3.1)

Âû÷èñëåíèå îáúåìà V 0 è ðàäèóñà èíåðöèè ìîëåêóëûRg äàþò ñëåäóþùèå ðåçóëüòàòû:
V 0 = 2�Z0 d' b+aZb�a r dr z0Z�z0 dz = 2�2ab;R2g = 12�2ab 2�Z0 d' b+aZb�a r dr z0Z�z0 (r2 + z2) dz == 3a2 + 24 + b2: (3.2)

Çàïèøåì ðàäèóñ-âåêòîð è âåêòîð ðàññåÿíèÿâ öèëèíäðè÷åñêîé ñèñòåìå êîîðäèíàò: r == fr os ; r sin ; zg, s = fsxy os	; sxy sin	; szg,sxy = s sin �, sz = s os �. Â ýòîé ñèñòåìå êî�îðäèíàò ñêàëÿðíîå ïðîèçâåäåíèå ïðèìåò âèär � s = rsxy os� + zsz, ãäå � � j �	j. Ïîäñòàâëÿÿýòî ðàâåíñòâî â âûðàæåíèå (2.12) äëÿ àìïëèòóäûðàññåÿíèÿ, ïîëó÷èì [11℄726
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�èñ. 3. Ñèñòåìà êîîðäèíàò äëÿ ïðèáëèæåííîãî âû-÷èñëåíèÿ �îðì�àêòîðà òîðà�(s; �) = 1V 0 �� ZZZV 0 exp (i(rsxy os�+ zsz)) r dr d� dz == 2�2�2ab b+aZb�a 8<: z0Z�z0 eizszdz9=;J0(rsxy) r dr == 1�ab b+aZb�a � 2sz sin(szz0)� J0(rsxy) r dr == 1�ab 2s os � b+aZb�a sin sr1� (r � b)2a2 os �!�� J0(rs sin �) r dr: (3.3)Îòñþäà òî÷íîå âûðàæåíèå äëÿ èíòåíñèâíîñòè ðàñ�ñåÿíèÿ I(s) = �=2Z0 j�(s; �)j2 sin � d�ïðèìåò âèäI(s) = � 2�abs�2 �=2Z0 1os2 � ��8<: b+aZb�a sin sr1� (r � b)2a2 os �! �� J0(sr sin �) r dr9=;2 sin � d�: (3.4)Èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ îò êðóãîâîãî òîðà ïîëó÷à�åòñÿ êàê ÷àñòíûé ñëó÷àé ïðè  = a. �åçóëüòàòû ìî�äåëèðîâàíèÿ äëÿ êîíêðåòíûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâòîðà ïî �îðìóëå (3.4) ïðèâåäåíû íà ðèñ. 4 (êðèâàÿ1 ), ñì. äàëåå.
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�èñ. 4. Êðèâûå ÌÓ� îò êðóãîâîãî òîðà ñ ïàðàìåò-ðàìè a =  = 13�A, b = 38�A, ïîëó÷åííûå ÷åðåç�óðüå-òðàíñ�îðìàíòó: 1 � ïî òî÷íîìó âûðàæåíèþ(3.4), 2 � ïî ïðèáëèæåííîìó âûðàæåíèþ (3.10),3 � ïî ïðèáëèæåííîìó âûðàæåíèþ ñ ïîïðàâêîé �(3.11), 4 � ïîðîäîâñêàÿ àñèìïòîòèêà ïî (3.15)3.2. Ïðèáëèæåííîå âûðàæåíèå�óðüå-òðàíñ�îðìàíòû òîðàÇàïèøåì ïàðàìåòðè÷åñêîå óðàâíåíèå òîðà â êî�îðäèíàòàõ, ïîêàçàííûõ íà ðèñ. 3,r : f(b+ ar os!) os'i; (b+ ar os!) sin'j; r sin!kg ;0 � r � 1; 0 � ' � 2�; 0 � ! � 2�è âåêòîð ðàññåÿíèÿ â óæå èñïîëüçóåìîé öèëèí�äðè÷åñêîé ñèñòåìå êîîðäèíàò. Àìïëèòóäà ðàññåÿ�íèÿ �îðì�àêòîðà ñîãëàñíî âûðàæåíèþ (2.12) ïðè�e � 1 ïðèìåò âèä�(s; r;
) = 1V 0 ZV 0 eis�r dV 0 = 12�2ab �� 2�Z0 2�Z0 r0Z0 eig(r;!)ar(b+ ar os!) dr d� d!; (3.5)g(r; !; �) = sxy(b+ ar os!) os�+ rsz sin!:Äàëåå ìû ïîëàãàåì, ÷òî �(s; r;
) = �1 +�2, ãäå�1 = 12�2 2�Z0 2�Z0 r0Z0 eig(r;!;�)r dr d� d!;�2 = 12�2 ab 2�Z0 2�Z0 r0Z0 eig(r;!;�)r2 os! dr d� d!; (3.6)
727



Ñ. Â. Àìàðàíòîâ ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009ïðè÷åì �1 � �2, ïîñêîëüêó jeigmax j � 1 è�2 � jeigmax j r0Z0 2�Z0 os! d! dr = 0:Èñïîëüçóÿ �îðìóëó ñëîæåíèÿ äëÿ �óíêöèé Áåññåëÿñ íóëåâûì ïî èíäåêñó �óíêöèè Áåññåëÿ ïðèáëèæå�íèåì:J0(z1 + z2) = J0(z1)J0(z2) ++ 2 1Xn=1(�1)nJn(z1)Jn(z2) � J0(z1)J0(z2);äëÿ èíòåãðàëà �1 ïîëó÷èì ïðèáëèæåíèå �1;0, êîòî�ðîå ïîñëå èíòåãðèðîâàíèÿ ïî ïåðåìåííîé � ïðèìåòâèä�1;0 = 12�2 J0(bsxy)�� 1Z0 r 2�Z0 2�J0(arsxy os!)eirsz sin!d! dr: (3.7)Âçÿòü ýòîò èíòåãðàë òî÷íî ïðåäñòàâëÿåòñÿ çàòðóä�íèòåëüíûì, ïîýòîìó èñïîëüçóåì ñëåäóþùåå èçâåñò�íîå ðàçëîæåíèå äëÿ ýêñïîíåíòû:eirsz sin! = J0(rsz) + 2 1Xm=1J2m(rsz) os(2m!) ++ 2i 1Xm=1J2m�1(rsz) sin((2m� 1)!): (3.8)Îãðàíè÷èâàÿñü îïÿòü ¾íóëåâûì ïî èíäåêñó ïðèáëè�æåíèåì¿, ïîëó÷èì�1;0;0 = 1�J0(bsxy)�� 2�Z0 1Z0 J0(arsxy os!)J0(rsz) r dr d!: (3.9à)Ïîñêîëüêó sz � sxy è J0(rsz) � J0(sxy), îñíîâíîéâêëàä â èíòåãðàë ïî r äàåò J0(rsz), ïîýòîìó, ïîëüçó�ÿñü òåîðåìîé î ñðåäíåì, ïîëó÷èì�1;0;0 � 1�J0(bsxy) � 2 �Z0 J0(asxy os!) d! �� 1Z0 rJ0(rsz) dr == 1� J0(bsxy) � 2�J20 �asxy2 � J1(sz)sz : (3.9á)

Ïðè èíòåãðèðîâàíèè ïî óãëó ! ìû âîñïîëüçîâà�ëèñü ñâîéñòâîì èíòåãðàëà îò ïåðèîäè÷åñêîé �óíê�öèè, çàìåíèâ ïðîìåæóòîê èíòåãðèðîâàíèÿ (0; 2�)ïðîìåæóòêîì (��; �), à ïîñêîëüêó ïîäûíòåãðàëüíàÿ�óíêöèÿ ÷åòíàÿ, èíòåãðàë ðàâåí óäâîåííîìó çíà÷å�íèþ íà ïîëîâèíå èíòåðâàëà. Ïîãðåøíîñòü âû÷èñëå�íèÿ ïðè ñâåäåíèè êðàòíîãî èíòåãðàëà (3.9à) ê ïî�âòîðíîìó (3.9á) åñòü âåëè÷èíà ïîðÿäêà ~o(�2), åå ìîæ�íî îöåíèòü, âîñïîëüçîâàâøèñü òàáëè÷íûì èíòåãðà�ëîì R xJv(ax)Jv(bx) dx [12℄ ïðè v = 0 è ó÷èòûâàÿ,÷òî ïðè ìàëûõ óãëàõ sxy=sz = tg � � �. Òàêèì îá�ðàçîì, â îáëàñòè ìàëûõ óãëîâ ïðè îãðàíè÷åíèÿõ íàïàðàìåòðû òîðà a, b,  (â åäèíèöàõ äëèíû) è ìîäóëÿâåêòîðà ðàññåÿíèÿ s (â åäèíèöàõ îáðàòíîé äëèíû):0 � as � 1, 0 � bs � 1, 0 � s � 1, ïðèáëèæåííîåâûðàæåíèå äëÿ �îðì�àêòîðà òîðà èìååò âèäI(s)app = 4 �=2Z0 J20 (bs sin �)�� �J20 �as2 sin �� J1(s os �)s os � �2 sin � d�: (3.10)Ýòî ¾íóëåâîå ïðèáëèæåíèå¿ ìîæíî íåìíîãî óòî÷�íèòü, èñïîëüçóÿ ïåðâûé ÷ëåí â ñóììå äëÿ äåéñòâè�òåëüíîé ÷àñòè â ðàçëîæåíèè (3.8). Îáîçíà÷èì ïî�ïðàâêó ÷åðåç �, òîãäàI(s)app = 4 �=2Z0 J20 (bs sin �)�� �J20 �as2 sin �� J1(s os �)s os � ���2 sin � d�; (3.11)ãäå� = J21 �sa2 sin �����2 (1� J0(s os �))(s os �)2 � J1(s os �)s os � � : (3.12)Äëÿ íàãëÿäíîãî ñðàâíåíèÿ òî÷íîãî âûðàæåíèÿ êðè�âîé èíòåíñèâíîñòè ìàëîóãëîâîãî ðàññåÿíèÿ, ðàññ÷è�òàííîé ïî �îðìóëå (3.4), ñ ïðèáëèæåííûìè âûðàæå�íèÿìè (3.10), (3.11) íà ðèñ. 4 îíè ãðà�è÷åñêè ïðåä�ñòàâëåíû äëÿ òîðà ñ ïàðàìåòðàìè a =  = 13�A,b = 38�A. Èç íåãî âèäíî, ÷òî íà ó÷àñòêå, ñîîòâåò�ñòâóþùåì ïåðâûì 3.5 ïîðÿäêàì óìåíüøåíèÿ èíòåí�ñèâíîñòè îò ¾ðàññåÿíèÿ â íóëåâîé óãîë¿, âñå òðè êðè�âûå ñîâïàäàþò. Â ýêñïåðèìåíòå ïî ðàññåÿíèþ ðåíò�ãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ â ðàçáàâëåííîì ðàñòâîðå, íà�ïðèìåð, ðàñòâîðå áåëêà, ïîñëå âû÷èòàíèÿ ðàññåÿíèÿîò ðàñòâîðà ìàêñèìàëüíîå îòíîøåíèå ñèãíàë/øóìíà êðèâîé ÌÓ� îáû÷íî íå ïðåâûøàåò òðåõ ïîðÿä�728



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009 Âîññòàíîâëåíèå �îðìû íàíî÷àñòèöû : : :êîâ, ïîýòîìó â ïðàêòè÷åñêèõ öåëÿõ äîñòàòî÷íî èñ�ïîëüçîâàòü ñîîòíîøåíèå (3.10). Êðîìå òîãî, â îòëè�÷èå îò òî÷íîãî âûðàæåíèÿ (3.4) âûðàæåíèå (3.11)ïîçâîëÿåò âû÷èñëèòü àñèìïòîòèêó Ïîðîäà ïðè îò�íîñèòåëüíî áîëüøèõ óãëàõ ðàññåÿíèÿ � � 10Æ�15Æ.3.3. Àñèìïòîòèêè: îáëàñòü �èíüå è îáëàñòüÏîðîäàÄëÿ îáëàñòè �èíüå ðàçëîæèì ïðèáëèæåííîå âû�ðàæåíèå (3.11) â ñòåïåííîé ðÿäI(s)app = 1Xk=0 1Xl=0 1Xm=0 (�1)k+l+m [(2l)!℄2 (2(m+1))!(k!)4(l!)6(m!)3 ((m+1)!)2 �� (2m)!(k + l)!(k + l +m+ 1)!(m+ 1)(m+ 2) (2(k + l +m+ 1))!22(l+m)�1 �� (as)2l(bs)2k(s)2m: (3.13)Âçÿâ ñóììó äî êâàäðàòè÷íûõ ÷ëåíîâ ðÿäà (3.13),ïîëó÷èì ïðèáëèæåíèå �èíüå (Guinier approxima-tion) [1℄ ((as)(bs)(s)� 1). Âûïèñûâàÿ ñëàãàåìûå äîêâàäðàòè÷íûõ, ïîëó÷èì ýëåêòðîííûé ðàäèóñ èíåð�öèè ÷àñòèöû:I(s)G � 1� s23 �a2 + b22 + 24 � �� exp �s2 ~R2g3 ! ;~R2g app = a2 + b22 + 24 : (3.14)Âîñïîëüçóåìñÿ ïîëó÷åííûì íàìè ïðèáëèæåííûìâûðàæåíèåì (3.10) è èçâåñòíûìè àñèìïòîòèêàìèäëÿ �óíêöèé Áåññåëÿ ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ àðãó�ìåíòà [13℄ Jv(z)jz!1 �r 2�zäëÿ ïðèáëèæåíèÿ Ïîðîäà (Porod) ïðè sDmax � 1:I(s)P � 4(bs)(as)2(s)3 : (3:15)Ýòî âàæíûé äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ïðàêòèêè ðå�çóëüòàò, ïîñêîëüêó ÷àñòî, íå âäàâàÿñü â òîíêèåîñîáåííîñòè êðèâîé ðàññåÿíèÿ, ïî õàðàêòåðó ñïàäàìîæíî ñðàçó ñêàçàòü, ê êàêîé �îðìå áëèæå ðàññåè�âàþùèé îáúåêò: ãëîáóëÿðíîé ÷àñòèöå (øàð, ýëëèï�ñîèä), ñèëüíî âûòÿíóòîé (ñòåðæåíü) èëè ñïëþñíó�òîé (äèñê). Ê òîìó æå, åñëè âñïîìíèòü ïîðîäîâñêèåàñèìïòîòèêè îò äèñêà I(s)app � s�2 è öèëèíäðàI(s)app � s�3, òî ïîëó÷åííàÿ àñèìïòîòèêà äëÿ òî�ðà íå ëèøåíà íåêîòîðîé �èçè÷åñêîé èíòåðïðåòàöèè.Â ñàìîì äåëå, ïðîåêöèÿ îáðàçóþùåé òîðà íà ïëîñ�êîñòü xy õàðàêòåðèçóåòñÿ â ïðÿìîì ïðîñòðàíñòâå îä�íîé èç ãëàâíûõ îñåé ýëëèïñà a, à â îáðàòíîì ïðî�ñòðàíñòâå � ïðîåêöèåé ìîäóëÿ âåêòîðà ðàññåÿíèÿ

0 s; �A�10:2 0:4 0:6 0:8
I; îòí. åä.110�110�210�310�410�510�610�7

45 1 3
2�èñ. 5. Êðèâûå ÌÓ� îò ýëëèïòè÷åñêîãî òîðà ñ ïà-ðàìåòðàìè a = 15�A, b = 35�A,  = 30�A, ðàññ÷è-òàííûå: 1 � ïî òî÷íîìó âûðàæåíèþ (3.4), 2 � ïîïðèáëèæåííîé �îðìóëå (3.10), 3 � ïî ïðèáëèæåí-íîé �îðìóëå ñ ïîïðàâêîé� (3.11), 4 � ïîðîäîâñêàÿàñèìïòîòèêà ïî (3.15), 5 � îáîáùåííàÿ ïîðîäîâ-ñêàÿ àñèìïòîòèêà (3.16)sxy = s sin � (ñì. ðèñ. 1) è ëåæèò â îäíîé ïëîñêî�ñòè ñ âîëíîâûì âåêòîðîì k0 ïàäàþùåãî íà îáðàçåöèçëó÷åíèÿ, âåëè÷èíû ýòèõ ïðîåêöèé è îïðåäåëÿþò¾ñòåïåíü ñïëþñíóòîñòè¿ �îðìû òîðà. Â çíàìåíàòå�ëå âûðàæåíèÿ (3.15) ñòîèò ïðîèçâåäåíèå as â êâà�äðàòå, ýòî è ñîîòâåòñòâóåò àñèìïòîòèêå ñïëþñíóòîé÷àñòèöû.Àíàëîãè÷íî ïðîåêöèÿ îáðàçóþùåé òîðà íà âåðòè�êàëüíóþ ïëîñêîñòü xz õàðàêòåðèçóåòñÿ âòîðîé ãëàâ�íîé îñüþ ýëëèïñà , à â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå �sz = s os �, è ñîîòâåòñòâåííî ïðîèçâåäåíèå s âõî�äèò â (3.15) ñ àñèìïòîòèêîé öèëèíäðà.Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî äëÿ êðóãîâîãî òîðà ñ ïà�ðàìåòðàìè b = 38�A, a =  = 13�A õîä àñèìïòî�òèêè õîðîøî ñîîòâåòñòâóåò òî÷íîé êðèâîé ðàññåÿ�íèÿ, ðàññ÷èòàííîé ïî �îðìóëå (3.4) (ñì. ðèñ. 5). Íîïîñêîëüêó ïðè âûâîäå ¾ïîðîäîâñêîé àñèìïòîòèêè¿(3.15) ìû èñïîëüçîâàëè ïðèáëèæåííîå âûðàæåíèå(3.10) äëÿ �îðì�àêòîðà òîðà, âåëè÷èíû a, b, , âõî�äÿùèå â (3.15), ñòðîãî ãîâîðÿ, íåñêîëüêî îòëè÷íûîò ïàðàìåòðîâ òîðà. Íàïðèìåð, äëÿ ýëëèïòè÷åñêîãîòîðà, âûòÿíóòîãî âäîëü îñè z (b = 35�A, a = 15�A, = 30�A), àñèìïòîòèêà, âû÷èñëåííàÿ ïî (3.15), ðàñ�ïîëîæåíà íåñêîëüêî íèæå êðèâîé ðàññåÿíèÿ (ðèñ. 5,êðèâàÿ 4 ). Ïîýòîìó ïðåäñòàâëÿåòñÿ öåëåñîîáðàçíûìèñïîëüçîâàòü ñëåäóþùåå âûðàæåíèå â ¾îáëàñòè Ïî�ðîäà¿ sDmax � 1:729



Ñ. Â. Àìàðàíòîâ ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009I(s)P � 4bs(ps)5 ; (3:16)ãäå p = min(a; ). Ýòî çàìå÷àíèå íå ÿâëÿåòñÿ ïðèí�öèïèàëüíûì, ïîñêîëüêó, âî-ïåðâûõ, íàì âàæíà ¾ñòå�ïåíü óìåíüøåíèÿ¿ â çàâèñèìîñòè îò ìîäóëÿ âåêòîðàðàññåÿíèÿ, à îíà îïðåäåëåíà â (3.15) êàê I(s)P � s�6è, âî-âòîðûõ, â ýêñïåðèìåíòå ïîñëå ðåøåíèÿ çàäà÷è¾ðåäóêöèè ê èäåàëüíîìó ïðèáîðó¿, à çàòåì âû÷èñëå�íèÿ �óíêöèè p(r) ìû çíàåì òîëüêî ìàêñèìàëüíûéðàçìåð ÷àñòèöû.4. ÈÑÏÎËÜÇÎÂÀÍÈÅ ÔÎ�ÌÔÀÊÒÎ�ÀÒÎ�À ÄËß ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈßÌÎËÅÊÓËÛ ÁÅËÊÀ ØÀÏÅ�ÎÍÈÍÀGroELÌîëåêóëà øàïåðîíèíà GroEL [14; 15℄ ïðåäñòàâëå�íà íà ðèñ. 10 (ñì. äàëåå). Äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ �îðì��àêòîðà òîðà äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëû áåëêàøàïåðîíèíà GroEL îáîáùèì âûðàæåíèÿ (3.3), (3.4)äëÿ ñëó÷àÿ äâîéíîãî òîðà:�(s; �) = 1�ab b+aZb�a 8<: z1Z�z1 eizszdz � z2Z�z2 eizszdz9=;�� J0(rsxy) r dr; (4.1)

ãäå ( z1z2 ) = (1� Æ); Æ =r1� (r � b)2a2 ; (4:2)I(s) = � 2�abs�2 �=2Z0 1os2 � ��8<: b+aZb�a fsin (s(1 + Æ) os �)� sin (s(1� Æ) os �)g �� J0(sr sin �) r drg29=; sin � d�: (4.3)Îáùèé âèä äâîéíîãî òîðà ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 11à(ñì. äàëåå). Òàêæå õîðîøåé ìîäåëüþ ýòîãî áåëêà ìî�æåò ñëóæèòü ïîëûé öèëèíäð ñ âíåøíèì ðàäèóñîìrmax = b + a, âíóòðåííèì ðàäèóñîì rmin = b � a èâûñîòîé H = 2L = 4, åãî îáúåìV 0 = � �r2max � r2min�H:Èñïîëüçóÿ ïåðâîå ïîëó÷åííîå â (3.3) âûðàæåíèå äëÿ�îðì�àêòîðà â öèëèíäðè÷åñêîé ñèñòåìå êîîðäèíàò,çàïèøåì �îðì�àêòîð ïîëîãî öèëèíäðà â âèäå�(s; �) = 1� (r2max � r2min)H LZ�L exp(izsz) dz rmaxZrmin r dr 2�Z0 exp(irsxy os�) dz = 1� (r2max � r2min) 2L 2 sin(szL)sz �� rmaxZrmin 2�J0(sxyr)r dr = 2(r2max � r2min)L sin(sL os �)s os � rmaxJ1(srmax sin �)� rminJ1(srmin sin �)s sin � : (4.4)Ñîîòâåòñòâåííî èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ îò öèëèí�äðà èìååò âèäI(s) = 4(r2max � r2min)2 �� �=2Z0 �rmaxJ1(srmax sin �)� rminJ1(srmin sin �)s sin � �� sin(Ls os �)Ls os � �2 sin � d�: (4.5)Òàêèì îáðàçîì, ìû ïîëó÷èëè �îðì�àêòîðû øàïå�ðîíèíà GroEL â äâóõ àïïðîêñèìàöèÿõ äâîéíûì òî�ðîì è ïîëûì öèëèíäðîì.

5. Ï�ßÌÀß È ÎÁ�ÀÒÍÀß ÇÀÄÀ×È�ÀÑÑÅßÍÈß5.1. Ôîðìóëà Äåáàÿ è âîññòàíîâëåíèå òîðàïî íåïîëíûì äàííûìÏîä ïðÿìîé çàäà÷åé ïîíèìàåòñÿ ðàñ÷åò ïî �îð�ìóëå Äåáàÿ èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ îò àòîìíîéñòðóêòóðû ìîëåêóëû èëè øàðèêîâîé ìîäåëè ìîëå�êóëû. Äëÿ ýòîãî íóæíî çíàòü èç äàííûõ ðåíòãåíî�ñòðóêòóðíîãî àíàëèçà äëÿ äàííîé ìîëåêóëû êîîð�äèíàòû ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïîëîæåíèÿ êàæäîãîåå àòîìà è åãî çàðÿä Z. Â ýòîì ñëó÷àå ñòàòè÷åñêîåèëè ìãíîâåííîå çíà÷åíèå ðåçóëüòèðóþùåé àìïëèòó�äû A(s) ðàññåÿíèÿ äëÿ íåêîòîðîãî ïðîèçâîëüíîãî,äèñêðåòíîãî íàáîðà ðàññåèâàòåëåé  àìïëèòóäàìèf0j (s) (òàê íàçûâàåìûå àòîìíûå �îðì�àêòîðû) èìå�åò âèä730



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009 Âîññòàíîâëåíèå �îðìû íàíî÷àñòèöû : : :A(s) = nXj=1 f0j eis�rj ;ãäå s = k � k0, jsj = 4� sin �=� � âåêòîð ðàññåÿíèÿè åãî ìîäóëü, k è k0 � âîëíîâûå âåêòîðû ðàññåÿí�íîé è ïàäàþùèõ âîëí, n � ÷èñëî àòîìîâ â ìîëåêó�ëå èëè ÷àñòèöå. Èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ ïîëó÷èìóìíîæåíèåì íà êîìïëåêñíî ñîïðÿæåííóþ âåëè÷èíó.Ïîñêîëüêó ïî îòíîøåíèþ ê ïàäàþùåìó ëó÷ó ìîëå�êóëû â ðàñòâîðå íå îðèåíòèðîâàíû, ïîëó÷åííóþ èí�òåíñèâíîñòü ñëåäóåò óñðåäíèòü ïî òåëåñíîìó óãëó:hI(s)i
 = Ie nXi=1 nXj=1 f0i (s)f0j (s)heis�rij i
 == Ie nXi=1 nXj=1 f0i (s)f0j (s) sin(srij)srij ; (5.1)ãäå âåêòîð rij � ðàçíîñòü ìåæäó ðàäèóñ-âåêòîðàìèri, rj i-ãî è j-ãî àòîìîâ, à ñóììèðîâàíèå âåäåòñÿ ïîâñåì àòîìàì, ñîñòàâëÿþùèì ÷àñòèöó. Ñëåäóåò çàìå�òèòü, ÷òî �îðìóëà Äåáàÿ â âèäå (5.1) íå ó÷èòûâàåòòåïëîâûå êîëåáàíèÿ àòîìîâ; àòîìíûé �àêòîð (ñëó�÷àé àíîìàëüíîãî ðàññåÿíèÿ ìû íå ðàññìàòðèâàåì)äëÿ ðåíòãåíîâñêîãî èçëó÷åíèÿ èìååò âèäf0i (s) = 4� 1Z0 �ai(r) sin(sr)sr r2dr;�i(r) = 2 na=2Xa=1  �ai(r) ai(r); (5.2)ãäå �i(r) � àòîìíàÿ ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü, âûðà�æåííàÿ ÷åðåç ïîëíóþ âîëíîâóþ �óíêöèþ i-ãî àòîìà ai(r), âû÷èñëåííóþ ïî ìåòîäó ñàìîñîãëàñîâàííîãîïîëÿ Õàðòðè �Ôîêà (Hartree � Fok); na � ïîëíîå÷èñëî ýëåêòðîíîâ â àòîìå. Â äàííîì ñëó÷àå â ïðè�áëèæåíèè çàïîëíåííûõ îáîëî÷åê ó÷èòûâàåòñÿ òîëü�êî ðàäèàëüíàÿ ÷àñòü âîëíîâîé �óíêöèè. Âû÷èñëåí�íûå ïî �îðìóëå (5.2) çíà÷åíèÿ àòîìíûõ �àêòîðîâêàê �óíêöèé ìîäóëÿ âåêòîðà ðàññåÿíèÿ áûëè âçÿ�òû èç ìåæäóíàðîäíûõ òàáëèö äëÿ ðåíòãåíîâñêîéêðèñòàëëîãðà�èè [16℄. Äâîéíóþ ñóììó (5.1) ìîæíîïðåäñòàâèòü â âèäå äâóõ ÷àñòåé: ïåðâîé � ïðîñòîéñóììû, äëÿ êîòîðîé i = j, ò. å. ñóììû êâàäðàòîâàòîìíûõ àìïëèòóä (â íåé ñîäåðæèòñÿ n ñëàãàåìûõ),è âòîðîé � îñòàëüíîé ñóììû ñ i 6= j (n(n� 1) ñëàãà�åìûõ):I(s) = nXi=1 f2i (s) ++ 2 n�1Xi=1 nXj=i+1 fi(s)fj(s) sin(srij)srij : (5.3)

Åñëè àòîìíóþ ñèñòåìó çàìåíèòü ñèñòåìîé øàðîâ ðà�äèóñà a ñ îäèíàêîâîé ðàññåèâàþùåé ïëîòíîñòüþ, òîèíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ (4.7) îò òàêîé ìîäåëüíîéñèñòåìû ïðèìåò áîëåå ïðîñòîé âèä [5℄:IM (s) = n�2(sa)241 + 2n n�1Xi=1 nXj=i+1 sin(srij)srij 35 ; (5:4)ãäå �2(sa) � �îðì�àêòîð øàðà,�2(sa) = �3sin(sa)� sa os(sa)(sa)3 �2 : (5:5)Èñïîëüçóåìàÿ ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ (5.4) ïðåä�ñòàâëåíà â ðàáîòå [17℄.Íà ðèñ. 6à ïðåäñòàâëåíà ñòàðòîâàÿ ìîäåëü êðó�ãîâîãî òîðà ñ ïàðàìåòðàìè b = 38�A, a =  = 13�A.Âíóòðåííèé îáúåì òîðà íàáèâàåòñÿ ïëîòíîóïàêîâàí�íûìè ¾øàðèêàìè-àòîìàìè¿ (ñì. ðèñ. 6á ). Äàëåå äëÿýòîé ìîäåëè ÷èñëåííî âû÷èñëÿëèñü êðèâûå ÌÓ� ïî�îðìóëå Äåáàÿ (5.1) è ïî òî÷íîìó âûðàæåíèþ (3.4)(ðèñ. 7à). Íà ðèñ. 7à âèäíî õîðîøåå ñîâïàäåíèå êðè�âûõ ðàññåÿíèÿ, âû÷èñëåííûõ ïî �îðìóëå (3.4) è ïî�îðìóëå Äåáàÿ äëÿ øàðèêîâîé ìîäåëè (5.4).Êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå âîññòàíîâëåíèÿ�îðìû òîðà ïî êðèâîé ðàññåÿíèÿ ïðîâîäèëîñü ïîäâóì ó÷àñòêàì ïîëó÷åííîé ðàíåå êðèâîé ðàññå�ÿíèÿ. Áûë âûáðàí êðóãîâîé òîð ñ ïàðàìåòðàìèb = 38�A, a =  = 13�A è äâà ðàçëè÷íûõ ïî øèðèíåèíòåðâàëà äëÿ ìîäóëÿ âåêòîðà ðàññåÿíèÿ äëÿîäíîé è òîé æå êðèâîé ðàññåÿíèÿ. Ïåðâûé � ýòîîáëàñòü 0 � s � 0:5�A�1 (ñì. ðèñ. 7à), âòîðîé �0 � s � 0:27�A�1 (ñì. ðèñ. 7á ), ÷òî ñîîòâåòñòâóåòïÿòè è òðåì ïîðÿäêàì óìåíüøåíèÿ èíòåíñèâíîñòèðàññåÿíèÿ ïî îñè îðäèíàò, è ÷èñëó øåííîíîâ�ñêèõ êàíàëîâ ïî îñè ìîäóëÿ âåêòîðà ðàññåÿíèÿñîîòâåòñòâåííî 15 è 9.Êàê èçâåñòíî, äëÿ òåë âðàùåíèÿ, ê êîòîðûì îò�íîñèòñÿ è òîð, ïðÿìàÿ çàäà÷à èìååò åäèíñòâåííîåðåøåíèå. Ïðè ýòîì íàëè÷èå åäèíñòâåííîãî òðåõìåð�íîãî �óðüå-îáðàçà, ê òîìó æå óñðåäíåííîãî ïî ïî�ëÿðíîìó óãëó, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò êëàññè÷åñêîé ñúåì�êå ñ îäíîêîîðäèíàòíûì äåòåêòîðîì, íå ãàðàíòèðóåòåäèíñòâåííîñòè âîññòàíîâëåíèÿ �îðìû òåëà â òðåõ�ìåðíîì ïðîñòðàíñòâå ïî ñêàëÿðíîé �óíêöèè I(s).Âû÷èñëåíèå �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ðàññòîÿ�íèÿì (�óíêöèÿ ïàðíûõ ðàññòîÿíèé) p(r) äëÿ êðóãî�âîãî òîðà ñ ïàðàìåòðàìè b = 38�A, a =  = 13�A ïðî�âîäèëîñü ïî ìåòîäèêå, îïèñàííîé â ï. 2.2. Åå ãðà�èêïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 7â, èç êîòîðîãî âèäíî, ÷òî �óíê�öèÿ ïàðíûõ ðàññòîÿíèé äëÿ òîðà èìååò äâà ñèëü�íî âûðàæåííûõ ìàêñèìóìà. Ïî êðèâîé ðàññåÿíèÿ,731
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�èñ. 6. à) Ïîâåðõíîñòü ýëëèïòè÷åñêîãî òîðà ñ ïàðàìåòðàìè a, b, . á ) Øàðèêîâàÿ ìîäåëü òîðà ïðè a = , ñîñòàâ-ëåííîãî èç ïëîòíîóïàêîâàííûõ ¾øàðèêîâ-àòîìîâ¿
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1:81:61:41:21:00:80:60:40:2 r; �A

p; îòí. åä. �èñ. 7. à) Êðèâûå ðàññåÿíèÿ, âû÷èñëåííûå äëÿ êðó-ãîâîãî òîðà ñ ïàðàìåòðàìè b = 38�A, a =  = 13�Aïî �îðìóëå Äåáàÿ (5.1) � òî÷êè, ïî òî÷íîìó âûðà-æåíèþ (3.4) � ñïëîøíàÿ êðèâàÿ. á ) Êðèâàÿ ðàñ-ñåÿíèÿ (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ íà ðèñ. 7à) íà èíòåðâà-ëå 0 � s � 0:28�A�1. ×èñëî øåííîíîâñêèõ êàíà-ëîâ 9. â) Ôóíêöèÿ ïàðíûõ ðàññòîÿíèé, âû÷èñëåííàÿîò êðèâîé ÌÓ� ðèñ. 7à
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�èñ. 8. �åøåíèå îáðàòíîé çàäà÷è. Òèïè÷íîå (à) è íàèëó÷øåå (á ) âîññòàíîâëåíèå �îðìû òîðà ïî êðèâîé ðèñ. 7àíà èíòåðâàëå 0 � s � 0:5�A�1 ñ ÷èñëîì øåííîíîâñêèõ êàíàëîâ 15. Õàðàêòåðíîå âîññòàíîâëåíèå (â) �îðìû òîðà ïîêðèâîé ðèñ. 7áâçÿòîé íà óêàçàííûõ âûøå èíòåðâàëàõ, áûëè ïîëó�÷åíû îäíè è òå æå âåëè÷èíû äëÿ ðàäèóñà èíåðöèèRg = (40�1:5)�A, ñì. (2.24), è ìàêñèìàëüíîãî ðàçìå�ðà òîðà Dmax = (102� 3)�A. �àäèóñ èíåðöèè, âû÷èñ�ëåííûé ïî ïðèáëèæåííîé �îðìóëå (3.15) ñ ïàðàìåò�ðàìè b = 38�A, a =  = 13�A, ðàâåí Rg app = 38:02�A,à ïî òî÷íîìó âûðàæåíèþ (3.2) � Rg = 40:23�A, ÷òîòàêæå ñîãëàñóåòñÿ ñî çíà÷åíèåì ðàäèóñà èíåðöèè,ïîëó÷åííûì ÷åðåç �óíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ðàñ�ñòîÿíèÿì.Íà ñëåäóþùèì ýòàïå ïîñëå îïðåäåëåíèÿ ìàêñè�ìàëüíîãî ðàçìåðà ÷åðåç �óíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿ ïîðàññòîÿíèÿì îñóùåñòâëÿëîñü ìîäåëèðîâàíèå �îð�ìû òîðà ñîãëàñíî ìåòîäó, èçëîæåííîìó â ï. 2.3.Ñòàðòîâàÿ îáëàñòü çàäàâàëàñü â âèäå ñ�åðû äèàìåò�ðîì Dmax, åå âíóòðåííèé îáúåì íàáèâàëñÿ ìåëêè�ìè øàðèêàìè � ìîäåëÿìè àòîìîâ. Â äàííîì ñëó÷àå÷èñëî ìîäåëåé àòîìîâ â ñòàðòîâîì øàðå áûëî ðàâíî7000, ñ îäèíàêîâûì äèàìåòðîì 2.5�A êàæäûé.Òèïè÷íàÿ è íàèëó÷øàÿ âîññòàíîâëåííûå �îðìûäëÿ êðóãîâîãî òîðà ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 8à,á, à õà�ðàêòåðíîå âîññòàíîâëåíèå �îðìû òîðà ïî îãðàíè�÷åííîìó ó÷àñòêó 0 � s � 0:3�A�1 ïî ïåðâûì òðåìïîðÿäêàì óìåíüøåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ÌÓ� � íàðèñ. 8â.Àíàëîãè÷íàÿ ïðîöåäóðà áûëà ïðîäåëàíà äëÿ âîñ�ñòàíîâëåíèÿ �îðìû ýëëèïòè÷åñêîãî òîðà ñ ïàðàìåò�ðàìè b = 35�A, a = 15�A,  = 30�A (ðèñ. 9à).Êðèâàÿ ÌÓ� âû÷èñëÿëàñü àíàëèòè÷åñêè ïî âûðà�æåíèþ (3.3) íà èíòåðâàëå 0 � s � 0:5�A�1 (ñì.

ðèñ. 9á ). Âîññòàíîâëåíèå òîðà ïðîâîäèëîñü ïî îãðà�íè÷åííîé â èíòåðâàëå 0 � s � 0:23�A�1 è èñêóññòâåí�íî çàøóìëåííîé ïî Ïóàññîíó êðèâîé ðàññåÿíèÿ (ñì.ðèñ. 9â). Èç �óíêöèè ïàðíûõ ðàññòîÿíèé, ïðåäñòàâ�ëåííîé íà ðèñ. 9ã, îïðåäåëåí ìàêñèìàëüíûé ðàçìåðDmax = (100� 3)�A.�åçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ �îðìû ýëëèïòè÷å�ñêîãî òîðà ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 9ä, èñõîäÿ èç êî�òîðîãî ìîæíî ñäåëàòü âûâîä î äîñòàòî÷íî âûñîêîéòî÷íîñòè (< 10�A) ïåðåäà÷è ðàçìåðîâ ýëëèïòè÷åñêî�ãî òîðà, îá îòñóòñòâèè äå�îðìàöèé â ãëàâíûõ ñå÷å�íèÿõ âîññòàíîâëåííîãî òîðà è î íàëè÷èè íåðîâíî�ñòåé ñ òîðöåâûõ ñòîðîí.5.2. Âîññòàíîâëåíèå �îðìû ìîëåêóëû áåëêàøàïåðîíèíà GroELÎëèãîìåðíûé áåëîê òåïëîâîãî øîêà èç êëåòîêEsherihia oli GroEL ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç ïðåäñòà�âèòåëåé ñåìåéñòâà øàïåðîíîâ, ó÷àñòâóþùèì â ñâî�ðà÷èâàíèè äðóãèõ áåëêîâ. Èç äàííûõ ïî ýëåêòðîí�íîé ìèêðîñêîïèè è ðåíòãåíîñòðóêòóðíîìó àíàëè�çó èçâåñòíî, ÷òî �óíêöèîíèðîâàíèå GroEL êàê ìî�ëåêóëÿðíîãî øàïåðîíà ñâÿçàíà ñ åãî êîí�îðìàöè�îííîé èçìåí÷èâîñòüþ. Çàêðèñòàëëèçîâàííàÿ ñòðóê�òóðà GroEL ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé öèëèíäð âûñîòîé145�A è äèàìåòðîì 135�A ñ öåíòðàëüíûì êàíàëîì,äèàìåòð êîòîðîãî ñîñòàâëÿåò 45�A [12; 13℄.Íà ðèñ. 10à,á ïðåäñòàâëåíà êðèñòàëëè÷åñêàÿñòðóêòóðà øàïåðîíèíà GroEL (Protein Data Bank733
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�èñ. 9. à) Ñòàðòîâàÿ ìîäåëü ýëëèïòè÷åñêîãî òîðà ñ ïàðàìåòðàìè a = 15�A, b = 35�A,  = 30�A. á ) Êðèâàÿ ÌÓ�,âû÷èñëåííàÿ ïî (3.3). â) Íà÷àëüíûé ó÷àñòîê 0 � s � 0:23�A�1 ñ ïóàññîíîâñêèì øóìîì êðèâîé ÌÓ�, ïî êîòîðîìóäàëåå áóäåò ïðîõîäèòü âîññòàíîâëåíèå �îðìû òîðà. ã) Ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ðàññòîÿíèÿì, âû÷èñëåííàÿ íàîñíîâå êðèâîé ÌÓ� ðèñ. 9â. ä) �åøåíèå îáðàòíîé çàäà÷è ðàññåÿíèÿ: âîññòàíîâëåíèå �îðìû òîðà ïî êðèâîé ðèñ. 9âè �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ðàññòîÿíèÿì ðèñ. 9ã(PDB)  Digital Objet Identifier (DOI) 1kpo), êî�òîðûé ÿâëÿåòñÿ îëèãîìåðíûì áåëêîì, ñîñòîÿùèìèç 14 èäåíòè÷íûõ ñóáúåäèíèö (57 êÄà êàæäàÿ),îáðàçóþùàÿ äâà òîðîèäàëüíûõ êîëüöà (ïî 7ñóáúåäèíèö â êàæäîì), ëåæàùèõ äðóã íà äðóãå.Èññëåäîâàíèå ñòðóêòóðû ýòîãî áåëêà â ðàñòâîðå,â ÷àñòíîñòè, ìåòîäîì ìàëîóãëîâîãî ðàññåÿíèÿ,
ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ äëÿ âûÿñíåíèÿ ìåõàíèçìàøàïåðîíçàâèñèìîãî ñâîðà÷èâàíèÿ áåëêîâ. Èçâåñòíî,÷òî ïðîñòðàíñòâåííàÿ ñòðóêòóðà áåëêà â ðàñòâîðåâ åãî �óíêöèîíàëüíî àêòèâíîì ñîñòîÿíèè ìîæåòíåñêîëüêî îòëè÷àòüñÿ îò çàêðèñòàëëèçîâàííîé �à�çû, â äàííîì ñëó÷àå âîçìîæíû ïðîñòðàíñòâåííûåïîäâèæêè ñóáúåäèíèö øàïåðîíèíà.734
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�èñ. 10. Ïðîñòðàíñòâåííàÿ ñòðóêòóðà ìîëåêóëû áåëêà øàïåðîíà GroEL. Âèä ñáîêó (à), âèä A ñâåðõó (á )�àñ÷åò êðèâûõ ÌÓ� äëÿ ýòîãî îëèãîìåðíîãî áåë�êà ïðîâîäèëñÿ ïî ïîëó÷åííûì â ðàçä. 4 �îðì�àêòî�ðàì äâîéíîãî ýëëèïòè÷åñêîãî òîðà (ðèñ. 11à) ñ ïà�ðàìåòðàìè a = 22:5�A, b = 45�A,  = 36:5�A è ïî�ëîãî öèëèíäðà ñ âíåøíèì ðàäèóñîì rmax = 67:5�A,âíóòðåííèì ðàäèóñîì rmin = 22:5�A è âûñîòîéL = 146�A. �åçóëüòàòû ýòèõ âû÷èñëåíèé ïðåäñòàâëå�íû íà ðèñ. 11á, êðèâàÿ 3. Êðèâàÿ 1 ðàññ÷èòàíà íåïî�ñðåäñòâåííî îò àòîìíîé ñòðóêòóðû (ñì. ðèñ. 10) ïî�îðìóëå Äåáàÿ, â êîòîðîé ó÷èòûâàåòñÿ ðàçëè÷íûéâêëàä â ñóììàðíóþ àìïëèòóäó äëÿ ðàçëè÷íûõ àòî�ìîâ (àòîìíûé �îðì�àêòîð). Êðèâûå ðàññåÿíèÿ 2 è3 íà ðèñ. 11á âû÷èñëåíû ïî ïîëó÷åííûì ðàíåå àíàëè�òè÷åñêèì âûðàæåíèÿì äëÿ �îðì�àêòîðîâ äâîéíîãîýëëèïòè÷åñêîãî òîðà (4.3) è ïîëîãî öèëèíäðà (4.5).Â äàëüíåéøåì âû÷èñëåíèå �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿïî ðàññòîÿíèÿì è âîññòàíîâëåíèå �îðìû ìîëåêóëûGroEL ïðîâîäèëîñü ïî êðèâîé 2 íà ðèñ. 11á áåç ââîäàêàêîé-ëèáî àïðèîðíîé èí�îðìàöèè î �îðìå ìîëåêó�ëû (âûòÿíóòàÿ èëè ñïëþñíóòàÿ �îðìà) èëè íàëè÷èèîñè èëè ïëîñêîñòè ñèììåòðèè ó ïðåäïîëàãàåìîé ìî�ëåêóëû. Ïî âòîðîìó íóëþ �óíêöèè ïàðíûõ ðàññòîÿ�íèé áûë îïðåäåëåí ìàêñèìàëüíûé ðàçìåð ìîëåêóëûDmax, îí îêàçàëñÿ ðàâíûì 180 � 3�A (ðèñ. 11â). Âäàííîì ñëó÷àå ìàêñèìàëüíûì ðàçìåðîì èëè îòðåç�êîì ìàêñèìàëüíîé äëèíû Dmax ÿâëÿåòñÿ äèàãîíàëüâ ëþáîì èç ãëàâíûõ ñå÷åíèé ìîëåêóëû, ñîäåðæàùàÿîñü z.�åçóëüòàòû âîññòàíîâëåíèÿ �îðìû ìîëåêóëûøàïåðîíà GroEL, ïîëó÷åííûå ïî îïèñàííîé âûøåìåòîäèêå, ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 11ã.

6. ÂÛÂÎÄÛ1. Ïî ïîëó÷åííîé â ðàáîòå [11℄ òî÷íîé �ó�ðüå-òðàíñ�îðìàíòå òîðà (ñì. (3.3)) áûëà íàïèñàíàêîìïüþòåðíàÿ ïðîãðàììà ðàñ÷åòà êðèâîé èíòåíñèâ�íîñòè ìàëîóãëîâîãî ðàññåÿíèÿ I(s) ïðè çàäàííûõ ïà�ðàìåòðàõ òîðà a, b, , äëèíå âîëíû ïàäàþùåãî èçëó�÷åíèÿ � è èíòåðâàëå èçìåíåíèÿ ïîëîâèíû óãëà ðàñ�ñåÿíèÿ � 2 [0; �max℄.2. Ïîëó÷åíî ïðèáëèæåííîå âûðàæåíèå äëÿ �îðì��àêòîðà òîðà, ñîäåðæàùåå ëèøü èíòåãðàë ïî óãëó �(ñì. (3.10)) è âû÷èñëåíà óòî÷íÿþùàÿ ê íåé ïîïðàâ�êà � (ñì. (3.11) è (3.12)). Âûâåäåííîå âûðàæåíèå(3.11) ìîæåò áûòü ðåàëèçîâàíî â ýêñïåðèìåíòå ïîìàëîóãëîâîìó ðàññåÿíèþ ¾îò ðàçáàâëåííûõ ðàñòâî�ðîâ¿ äëÿ èäåíòè�èêàöèè íàíî÷àñòèö, èìåþùèõ òî�ïîëîãè÷åñêè äâóñâÿçíóþ ïîâåðõíîñòü.3. Â ðàçä. 2, 3 ïîêàçàíî, ÷òî êðèâûå ðàññåÿíèÿ,âû÷èñëåííûå ïî ïðèáëèæåííîìó âûðàæåíèþ (3.11)è òî÷íîìó (3.3), ñîâïàäàþò â îáëàñòè ïåðâûõ ÷åòû�ðåõ ïîðÿäêîâ óìåíüøåíèÿ èíòåíñèâíîñòè îò îñè ïà�äàþùåãî ëó÷à, ÷òî âïîëíå äîñòàòî÷íî äëÿ ïðàêòè�÷åñêîãî èñïîëüçîâàíèÿ â îáðàáîòêå ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ êðèâûõ.4. Ïî âûðàæåíèþ (3.10) óäàëîñü ïîëó÷èòü ïðè�áëèæåíèå �èíüå (as)(bs)(s)� 1 (3.14) è àñèìïòîòè�êó Ïîðîäà (3.15), êîòîðûå ñîîòâåòñòâåííî ïîçâîëÿòïðîâåðèòü çàêîí �èíüå íà íà÷àëüíîì ó÷àñòêå êðè�âîé ðàññåÿíèÿ âáëèçè îñè ïàäàþùåãî íà ÷àñòèöó ëó�÷à, sDmax � 1, s 2 [smin; smax℄, ãäå smin � 1=Rg, èçàêîí óìåíüøåíèÿ èíòåíñèâíîñòè â îáëàñòè ÏîðîäàsDmax � 1.735
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�èñ. 11. à) Ïîâåðõíîñòü äâîéíîãî ýëëèïòè÷åñêîãî òîðà êàê ìîäåëü ìîëåêóëû GroEL. á ) Êðèâûå ðàññåÿíèÿ: 1 � îòàòîìíîé ñòðóêòóðû ìîëåêóëû áåëêà GroEL, ðàññ÷èòàííûå ïî �îðìóëå Äåáàÿ (5.1); 2 � îò äâîéíîãî òîðà ðèñ. 11àïî �îðìóëå (4.3) ïðè a = 22:5�A, b = 45�A,  = 36:5�A; 3 � îò ïîëîãî öèëèíäðà ïî �îðìóëå (4.5) ïðè rmax = 67:5�A,rmin = 22:5�A, L = 146�A. â) Ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ðàññòîÿíèÿì, âû÷èñëåííàÿ ïî êðèâîé 2, ðèñ. 11á. ã) Âîñ-ñòàíîâëåííàÿ �îðìà ìîëåêóëû øàïåðîíà GroEL. Ïîëó÷åíà ïî êðèâîé 2 ðèñ. 11á è âû÷èñëåííîé èç íåå �óíêöèèðàñïðåäåëåíèÿ ïî ðàññòîÿíèÿì (ðèñ. 11â)736



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009 Âîññòàíîâëåíèå �îðìû íàíî÷àñòèöû : : :5. Ïðîäåìîíñòðèðîâàíî ðåøåíèå îáðàòíîé çàäà�÷è ðàññåÿíèÿ äëÿ êðóãîâîãî è ýëëèïòè÷åñêîãî òîðîâïî ðàçëè÷íûì íà÷àëüíûì ó÷àñòêàì êðèâîé ðàññåÿ�íèÿ I(s), ÷òî íàðàâíå ñ ðåçóëüòàòàìè ðàçä. 4 âàæíîäëÿ ïðèêëàäíîé ðåàëèçàöèè âîññòàíîâëåíèÿ �îðìû÷àñòèöû. Ïî ðåçóëüòàòàì ïðÿìîãî ìîäåëèðîâàíèÿîïðåäåëåíà óãëîâàÿ îáëàñòü è ÷èñëî øåííîíîâñêèõêàíàëîâ íà êðèâîé èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ, ïî êî�òîðîé ïðîèñõîäèò âîññòàíîâëåíèå �îðìû òîðà åãîøàðèêîâîé ìîäåëüþ áåç ñóùåñòâåííûõ èñêàæåíèé.6. Ïîëó÷åíî óñòîé÷èâîå âîññòàíîâëåíèå �îðìûýëëèïòè÷åñêîãî òîðà ïî îãðàíè÷åííîé è çàøóìëåí�íîé êðèâîé ðàññåÿíèÿ.7. Ïî �îðìóëå Äåáàÿ áûëà ðàññ÷èòàíà êðèâàÿèíòåíñèâíîñòè ÌÓ� îò èìåþùåéñÿ â Protein DataBank àòîìíîé ñòðóêòóðû áåëêà GroEL è ïðîâåäåíîìîäåëèðîâàíèå ýòîé ìîëåêóëû äâîéíûì ýëëèïòè÷å�ñêèì òîðîì è ïîëûì öèëèíäðîì. Çàòåì ïî ýòèì ìî�äåëÿì ïðè êîíêðåòíûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ áûëèïðèáëèæåííî íàéäåíû â àíàëèòè÷åñêîì âèäå �îðì��àêòîðû áåëêà GroEL è ïðîâåäåíî âîññòàíîâëåíèåïðîñòðàíñòâåííîé �îðìû ýòîãî áåëêà ïî êðèâîéÌÓ�, ïîëó÷åííîé èç ìîäåëè äâîéíîãî ýëëèïòè÷åñêî�ãî òîðà. Ïðè êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè íèêàêàÿäðóãàÿ èí�îðìàöèÿ (íàëè÷èå îñåé èëè ïëîñêîñòåé,ñèììåòðèè, âûòÿíóòîñòü èëè ñïëþñíóòîñòü ìîëåêó�ëû) íå ââîäèëàñü.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. O. Glatter and O. Kratky, Small Angle X-raySattering, Aad. Press, London (1982).2. Ä. È. Ñâåðãóí, Ë. À. Ôåéãèí, �åíòãåíîâñêîå èíåéòðîííîå ìàëîóãëîâîå ðàññåÿíèå, Íàóêà, Ìîñêâà(1987).
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