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Íà ïðèìåðå ïðîñòåéøåé äâó ñâÿçíîé ïîâåð õíîñòè âðàùåíèÿ � òîðà � ïðî äåìîíñòðèðîâàíà âîçìî æíîñòü

ó ñòîé÷èâîãî âîññòàíîâëåíèÿ òðåõìåðíîãî î äíîðî äíîãî òåëà, çàäàííîãî âíóòðè ñâîåãî îáúåìà åäèíè÷íûì

ïîòåíöèàëîì U ( r ) ïî ïðîñòðàíñòâåííî-ó ñðåäíåííîé êðèâîé ìàëîóã ëîâîãî ðàññåÿíèÿ (ÌÓÐ) I ( s ) . Ìî äå-

ëèðîâàíèå ïðîâî äèëîñü ìåòî äîì Ìîíòå-Êàð ëî ñ ¾òåìïåðàòóðíûì îòæèãîì¿ áåç àïðèîðíîé èíôîðìàöèè

î ôîðìå è ðàçìåðå íàíî÷àñòèöû. Ïî ëó÷åíî òî÷íîå è ïðèáëèæ åííîå âûðàæ åíèå äëÿ ôîðìôàêòîðà òîðà.

Ãðàôè÷åñêè ïîê àçàíî ñîâïàäåíèå òî÷íîé è ïðèáëèæ åííîé êðèâûõ ÌÓÐ ôîðìôàêòîðà òîðà äëÿ ýê ñïåðè-

ìåíòàëüíî äîñòèæèìîé îáëàñòè ðàññåÿíèÿ. Ïðèâåäåíû ïðèìåðû.

PACS: 02.70.-c, 61.05.cf

1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Êàê èçâåñòíî, åñ ëè çàäàíà ôîðìà ïîòåíöèà•

ëà U ( r ) , òî ïðîñòðàíñòâåííî-ó ñðåäíåííàÿ èíòåíñèâ•

íîñòü ðàññåÿíèÿ I ( s ) , ã äå s � ìî äó ëü âåêòîðà ðàññå•

ÿíèÿ, s = 4 � sin � =� , îïðåäåëåíà î äíîçíà ÷íî. Çäåñü

� � ïî ëîâèíà óã ëà ðàññåÿíèÿ (ñì. ðèñ. 1), � � äëè•

íà âî ëíû èçëó÷åíèÿ. Áî ëåå òðó äíóþ çàäà ÷ó ïðåä•

ñò àâëÿåò îáðàòíàÿ çàäà ÷à � âîññò àíîâëåíèå ôîð•

ìû òåëà, îïðåäåëÿåìîãî îáëàñòüþ U ( r ) 6= 0 â ïð ÿ•

ìîì ïðîñòðàíñòâå, ïî èçâåñòíîé ôóíêöèè I ( s ) . Äëÿ

ïðàêòèêè èäåíòèôèê àöèè íàíî÷àñòèö â ðàçáàâëåí•

íûõ ðàñòâîðàõ ïî äàííûì ðàññåÿíèÿ âàæíî, ÷òî âèä

ïîòåíöèàëà U ( r ) ìî æíî î äíîçíà ÷íî ñâÿçàòü ñ ôîð•

ìîé èññ ëåäó åìûõ íàíî÷àñòèö ÷åðåç ò àê íàçûâàåìûé

ôîðìôàêòîð. Ïî ä ôîðìôàêòîðîì ìû áó äåì ïîíè•

ìàòü ïðîñòðàíñòâåííî-ó ñðåäíåííóþ òðåõìåðíóþ ôó•

ðüå-òðàíñôîðìàíòó îò U ( r ) . Â àíàëèòè÷åñê îì (íå

èíòåãðàëüíîì) âèäå ÿâíî âûðàæ åíû ëèøü ïðåäåëü•

íûå ôîðìôàêòîðû: øàðà, áåñê îíå÷íî òîíêèõ äèñê à

è ñòåð æíÿ [1]. Â ð ÿäå çàäà ÷, ò àêèõ ê àê èññ ëåäîâà•

íèå ñòðóêòóðû áåëê îâ â ðàñòâîðå, âîçíèê àåò íåîáõ î•

äèìîñòü èñïî ëüçîâàíèÿ ôîðìôàêòîðà òîðà. Â äàí•

*

E-mail: amarantov

�

s@mail.ru, amarantov@ns.crys.ras.ru

íîé ðàáîòå ïðåäñò àâëåíà ïð ÿìàÿ è îáðàòíàÿ çàäà•

÷è âîññò àíîâëåíèÿ òðåõìåðíîé ôîðìû òîðà (ê àê òå•

ëà âðàùåíèÿ) ïî êðèâîé èíòåíñèâíîñòè ìàëîóã ëî•

âîãî ðàññåÿíèÿ â ïåðâîì áîðíîâñê îì ïðèáëèæ åíèè.

Äëÿ ïî ëó÷åííîãî òî÷íîãî òðåõìåðíîãî ïðîñòðàí•

ñòâåííî-ó ñðåäíåííîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ Ôóðüå ïî îáú•

åìó , îãðàíè÷åííîìó ïîâåð õíîñòüþ òîðà, â îáëàñòè

ìàëûõ óã ëîâ ( 0 < � < 5

�

) ìåòî äîì Ìîíòå-Êàð ëî ñ

¾îòæèãîì¿ áûëî ïî ëó÷åíî ó ñòîé÷èâîå âîññò àíîâëå•

íèå ôîðìû òîðà ïî êðèâîé ìàëîóã ëîâîãî ðàññåÿíèÿ

(ÌÓÐ) I ( s ) .

2. ÈÑÏÎËÜÇÓÅÌÛÅ ÌÅÒÎ ÄÛ

2.1. Îäíîêðàòíîå ðàññåÿíèå íà ÷àñòèöå ñ

î äíîðî äíîé ïëîòíîñòüþ, äèôðàêöèÿ

Ôðà óíãîôåðà è ïåðâîå áîðíîâñê îå

ïðèáëèæ åíèå

Ð àññìîòðèì èçîòðîïíîå ðàññåÿíèå â òî÷ê å O (ñì.

ðèñ. 1) ïàäàþùåãî ïîòîê à j

inc

êâàçèìîíî õðîìàòè•

÷åñêèõ ( � E =E � 10

� 3

� 10

� 4

) ðåíòãåíîâñêèõ êâàí•

òîâ ñ ýíåðãèåé E íà ê îíöåíòðèðîâàííóþ ñèñòåìó òè•

ïà ¾ðàçáàâëåííîãî ðàñòâîðà¿ íåâçàèìî äåéñòâóþùèõ

N èäåíòè÷íûõ ÷àñòèö. Ð àññåÿííûé ðåãèñòðèðó åìûé
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Ðèñ. 1. Òðåóãî ëüíèê ðàññåÿíèÿ, ðàññåÿíèå óïðóãîå,

j k

0

j = j k

s

j , ã äå k

0

� âî ëíîâîé âåêòîð äî ðàññåÿíèÿ,

k

s

� âî ëíîâîé âåêòîð ïîñ ëå ðàññåÿíèÿ, s � âåêòîð

ðàññåÿíèÿ, � � ïî ëîâèíà óã ëà ðàññåÿíèÿ

ïîòîê â òî÷ê å íàáëþ äåíèÿ P , ðàñïî ëî æ åííîé íà ðàñ•

ñòî ÿíèè L = j O P j îò öåíòðà ðàññåÿíèÿ, ìî æíî ïðåä•

ñò àâèòü â âèäå

j

scat

=

k

k

0

j

inc

L

2

N A ( s; 
) A

�

( s; 
) ; (2 : 1)

ã äå k

0

, k

s

� âî ëíîâûå âåêòîðû äî è ïîñ ëå ðàññåÿ•

íèÿ, A ( s; � ; ' ) � àìïëèòó äà âî ëíû, ðàññåÿííîé î ä•

íîé ÷àñòèöåé, ñèìâî ë ¾ � ¿ îçíà ÷àåò ê îìïëåê ñíîå ñî•

ïð ÿæ åíèå, 
 � òåëåñíûé óãî ë ñ îáðàçóþùåé j O P j

îò îñè ïàäàþùåãî ëó÷à. Äëÿ äâàæäû äèôôåðåíöè•

àëüíîãî (ïî óã ëó 
 è ïî ýíåðãèè E ) ê îãåðåíòíîãî

ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ èìååì

d

2

�

coh

j

scat

dE

=

j

scat

L

2

j

inc

=

= I ( s ) =

k

s

k

0

N A ( s; 
) A

�

( s; 
) ; (2.2)

ã äå s � ìî äó ëü âåêòîðà ðàññåÿíèÿ, îïðåäåëÿåìûé

ê àê ìî äó ëü âåêòîðà ðàçíîñòè ïàäàþùåãî è ðàññåÿí•

íîãî âî ëíîâûõ âåêòîðîâ:

s � k

0

� k

s

; j s j = 2 k

0

sin � =

4 �

�

sin � : (2 : 3)

Â ñ ëó÷àå, åñ ëè ÷àñòèöû ðàññåèâàþò íåçàâèñèìî äðóã

îò äðóã à è j k

0

j = j k j (ñ ëó÷àé óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ),

äëÿ èíòåíñèâíîñòè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ I ( s ) ìî æíî

çàïèñàòü

I ( s ) = I

e

N A ( s; 
) A

�

( s; 
) : (2 : 4)

Çäåñü I

e

ïðåäñò àâëÿåò ñîáîé èíòåíñèâíîñòü ¾òîìñî•

íîâñê îãî¿ ðàññåÿíèÿ èëè ðàññåÿíèÿ íà ¾ñâîáî äíîì

ý ëåêòðîíå¿:

I

e

( � ) = r

2

e

I

0

L

2

� ( � ) ; (2 : 5)

I

0

� èíòåíñèâíîñòü ïàäàþùåãî íà îáðàçåö èçëó•

÷åíèÿ, r

e

= e

2

=m

e

c

2

= 2 : 818 � 10

� 13

ñì � êëàñ•

ñè÷åñêèé ðàäèó ñ ý ëåêòðîíà. Äëÿ ñ ëó÷àÿ ðàññåÿíèÿ

ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé åäèíèöà èçìåðåíèÿ èíòåíñèâ•

íîñòè (ìàòåðèàëüíûé ôàêòîð) çàäàåòñ ÿ ìíî æèòå•

ëåì r

2

e

= 7 : 94 � 10

� 2

áàðí. Âîçìî æíóþ íåê îãå•

ðåíòíóþ ñîñò àâëÿþùóþ, ê îìïòîíîâñêèé ôîí, ìû

íå áó äåì ó÷èòûâàòü, ïîñê î ëüêó äî ëÿ ýíåðãèè, ñî•

îáùàåìàÿ ðàññåÿííîìó ôîòîíó â îáëàñòè ýíåðãèé

5 êýÂ < E < 50 êýÂ , äëÿ èíòåðåñóþùåãî íàñ èí•

òåðâàëà óã ëîâ ðàññåÿíèÿ 0 � 2 � � 20

�

ÿâëÿåòñ ÿ ïî•

ñòî ÿííîé âåëè÷èíîé. Çäåñü

� ( � ) =

1 + cos 2 �

2

(2 : 6)

� ïî ëÿðèçàöèîííûé ìíî æèòåëü äëÿ íåïî ëÿðèçîâàí•

íîãî èçëó÷åíèÿ.

Â êëàññè÷åñê îé ñ õ åìå ìàëîóã ëîâîãî ýê ñïåðèìåí•

ò à õ àðàêòåðíîå ðàññòî ÿíèå L ìíîãî áî ëüøå äëèíû

âî ëíû � è ðàçìåðà ðàññåèâàþùèõ îáúåêòîâ D

max

.

Ïî ëàã àÿ D

max

� 100 íì, L � 1 ì, ïî ëó÷èì äëÿ ÷èñ•

ëà çîí Ôðåíåëÿ â îáëàñòè ðåãèñòðàöèè ðàññåÿííîãî

èçëó÷åíèÿ: D

2

max

=L� � 10

� 4

. Îòñþ äà ñ ëåäó åò , ÷òî

ðàññåèâàþùàÿ íåî äíîðî äíîñòü çàêðûâàåò ìàëóþ äî•

ëþ öåíòðàëüíîé çîíû Ôðåíåëÿ, ïîýòîìó ìû èìååì

ñ ëó÷àé äèôðàêöèè â ïàðàëëåëüíûõ ëó÷àõ (Ôðà óíãî•

ôåðà).

Ñëåäó åò çàìåòèòü, ÷òî â äàííîé ðàáîòå íå ñò àâèò•

ñ ÿ çàäà ÷à åäèíñòâåííîñòè âîññò àíîâëåíèÿ àìïëèòó•

äû ðàññåÿíèÿ ïî ñå÷åíèþ ðàññåÿíèÿ, äîñò àòî÷íî ïî•

ê àçàòü, ÷òî äëÿ ñèñòåìû òèïà ¾ðàçáàâëåííîãî ðàñ•

òâîðà¿ ïðàâîìåðíî èñïî ëüçîâàòü ïåðâîå áîðíîâñê îå

ïðèáëèæ åíèå. Ð àññìîòðèì çàäà ÷ó ðàññåÿíèÿ ê àê çà•

äà ÷ó âîçìóùåíèÿ ôðîíò à ïëîñê îé ïàäàþùåé âî ëíû,

îïèñûâàåìîé âî ëíîâîé ôóíêöèåé 	

0

= exp ( i k

0

� r )

äëÿ ñò àöèîíàðíîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà:

�

�

~

2

2 �

� + U ( r )

�

	( r ) = E 	( r ) (2 : 7)

ñ îãðàíè÷åííîé îáëàñòüþ äåéñòâèÿ âîçìóùàþùåãî

ïîòåíöèàëà U ( r ) 2 R

3

. Çäåñü � � E =c

2

, ã äå c �

ñê îðîñòü ñâåò à. Åñ ëè U ( r ) � E � 50 êýÂ (ýíåðãèÿ

âçàèìî äåéñòâèÿ àòîìîâ ÷àñòèöû ñ ïàäàþùèì èçëó•

÷åíèåì ìíîãî ìåíüøå ýíåðãèè êâàíòîâ, ÷òî òèïè÷íî

äëÿ ðåíòãåíîâñêèõ ýê ñïåðèìåíòîâ), òî, ïî äñò àâëÿÿ â

óðàâíåíèå (2.7) âî ëíîâóþ ôóíêöèþ

	( r ) = 	

0

( r ) + 	

scat

( r ) ; j 	

scat

j � j 	

0

j = 1 ;

ïî ëó÷èì äëÿ ïîïðàâêè 	

scat

( r ) ïî ëÿ ðàññåÿííîé âî ë•

íû óðàâíåíèå Ã åëüìãî ëüöà:

�	

scat

( r ) + k

2

	

scat

( r ) = C

0

U ( r )	

0

( r ) : (2 : 8)

722
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Çäåñü C

0

= E = ( c ~ )

2

, C

0

U

0

=k

2

� 1 , C

0

U

0

=k

2

�

� 10

� 4

U

0

[ ýÂ ] � 1 äëÿ äëèíû âî ëíû � ( Cu

K

�

) =

= 1 : 54

�

A. Â ýòîì ñ ëó÷àå îáùåå ðåøåíèå äëÿ ïîïðàâ•

êè 	

scat

( r ) ìî æíî çàïèñàòü â âèäå

	

scat

( r ) = �

C

0

4 �

e

ik L

L

n

e

V

0

Z

V

0

U ( r ) e

i s � r

dV

0

; (2 : 9)

ã äå n

e

� ýôôåêòèâíîå ÷èñ ëî ý ëåêòðîíîâ, ó÷àñòâó•

þùèõ â óïðóãîì ðàññåÿíèè ðåíòãåíîâñêèõ êâàíòîâ

íà î äíîé ÷àñòèöå. Ð åøåíèå (2.9) ïðåäñò àâëÿåò ñîáîé

¾ïåðâîå áîðíîâñê îå ïðèáëèæ åíèå¿ .

Â äàëüíåéøåì íàñ áó äåò èíòåðåñîâàòü íå ïî ëíûé

ïîòîê èëè 	( r ) , à ìàëàÿ ïîïðàâê à 	

scat

( r ) èëè àì•

ïëèòó äà ðàññåÿíèÿ A ( s; 
) :

	

scat

= �

C

0

4 �

e

ik L

L

A ( s; 
) : (2 : 10)

Àìïëèòó äà ðàññåÿííîé ñôåðè÷åñê îé âî ëíû ñâÿçàíà

ñ ðàññåèâàþùèì ïîòåíöèàëîì ïðåîáðàçîâàíèåì Ôó•

ðüå ñ ëåäóþùåãî âèäà:

A ( s; � ; ' ) =

n

e

V

0

Z

V

0

U ( r ) e

i s � r

dV

0

=

=

Z

V

0

�

e

( r ) e

i s � r

dV

0

; (2.11)

ã äå �

e

( r ) = ( n

e

=V

0

) U ( r ) � ý ëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü

ðàññåèâàþùåé ÷àñòèöû, V

0

� åå îáúåì. Îáîçíà ÷èì

ôóðüå-àìïëèòó äó îò î äíîé ÷àñòèöû ( N = 1 ) ê àê

�( s; 
) =

Z

V

0

�

e

( r ) e

i s � r

dV

0

: (2 : 12)

Ò îã äà äëÿ èíòåíñèâíîñòè ìàëîóã ëîâîãî ðàññåÿíèÿ â

îòíîñèòåëüíûõ åäèíèöàõ (ìàòåðèàëüíûé ôàêòîð íå

ó÷èòûâàåì) ïî ëó÷èì ò àê íàçûâàåìûé ôîðìôàêòîð

÷àñòèöû:

I ( s ) = h �

2

( s ) i =

Z




�

2

( s; 
) d 
 : (2 : 13)

Îáëàñòü ðàññìàòðèâàåìûõ óã ëîâ ðàññåÿíèÿ â

ìàëîóã ëîâîé ñ õ åìå îãðàíè÷èâàåòñ ÿ äèàïàçîíîì

0 � � � 5

�

, ã äå � � ïî ëîâèíà óã ëà ðàññåÿíèÿ. Â ýòîì

ñ ëó÷àå ïî ëÿðèçàöèîííûé ìíî æèòåëü � ( � ) áó äåì

ñ÷èò àòü ðàâíûì åäèíèöå, ïîñê î ëüêó äëÿ äàííîãî

óã ëîâîãî äèàïàçîíà îí íå ïðèâî äèò ê ñê î ëüê î-íè-

áó äü çàìåòíîìó èñê àæ åíèþ êðèâîé ìàëîóã ëîâîãî

ðàññåÿíèÿ.

2.2. Ð àñ÷åò ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ïî

ðàññòî ÿíèÿì, ìàê ñèìàëüíîìó ðàçìåðó

÷àñòèöû è åå ðàäèó ñà èíåðöèè

Ââåäåì áåçðàçìåðíóþ ý ëåêòðîííóþ ïëîò•

íîñòü � ( r ) :

� ( r ) =

V

0

n

e

� ( r ) : (2 : 14)

Â ýòîì ñ ëó÷àå èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ ìî æíî çà•

ïèñàòü â áåçðàçìåðíîì âèäå [1]:

I ( s ) =

n

2

e

( V

0

)

2

�

�

Z

V

0

Z

V

0

h � ( r

1

) � ( r

2

) i e

i s � r

d r

1

d r

2

: (2.15)

Óã ëîâûå ñê îáêè îçíà ÷àþò ó ñðåäíåíèå ïî òåëåñíîìó

óã ëó 
 . Ïðåîáðàçó åì âûðàæ åíèå äëÿ ôîðìôàêòîðà

÷åðåç àâòîê îððåëÿöèîííóþ (õ àðàêòåðèñòè÷åñêóþ)

ôóíêöèþ h 


0

( r ) i ê àê ñàìîñâåðòêó ý ëåêòðîííîé ïëîò•

íîñòè �

e

( r ) , ïî ëàã àÿ r = r

1

� r

2

, d r

1

= d r

2

= dV

0

:

h 


0

( r ) i =

1

V

0

Z

V

0

h �

e

( r

1

) �

e

( r

1

� r ) i d r

1

�

�

1

V

0

h �

e

( r ) 
 �

e

( r ) i ;

h 


0

(0) i = 1 ; h 


0

( D

max

) i = 0 :

(2.16)

Ã åîìåòðè÷åñêè h 


0

( r ) i òðàêòó åòñ ÿ ê àê âåðî ÿòíîñòü

íàéòè îòðåçîê äëèíû r , ê îíöû ê îòîðîãî ïðèíàäëå•

æ àò îáúåìó ÷àñòèöû V

0

ñ î äíîðî äíîé ðàññåèâàþùåé

ý ëåêòðîííîé ïëîòíîñòüþ �

e

( r ) = �

e

= const, ê îòî•

ðûé ò àêæ å áó äåò ðàñïî ëàã àòüñ ÿ âíóòðè ÷àñòèöû, ò . å.

íå ïåðåñå÷åò åå ïîâåð õíîñòè. Ò àêèì îáðàçîì, h 


0

( r ) i

ÿâëÿåòñ ÿ ê îððåëÿöèîííîé ôóíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ

ïî ðàññòî ÿíèÿì âíóòðè ÷àñòèöû. Äëÿ íåå âûïî ëíÿ•

åòñ ÿ ó ñ ëîâèå íîðìèðîâêè:

4 �

D

max

Z

0

r

2




0

( r ) dr = 1 :

Ïðîñòðàíñòâåííî-ó ñðåäíåííàÿ ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëå•

íèÿ ïî ðàññòî ÿíèÿì p ( r ) ââî äèòñ ÿ ÷åðåç àâòîê îððå•

ëÿöèîííóþ ôóíêöèþ ê àê

p ( r ) � h 


0

( r ) i r

2

: (2 : 17)

Ôóíêöèÿ p ( r ) äîïó ñê àåò ñ ëåäóþùóþ íàã ëÿäíóþ

èíòåðïðåò àöèþ. Ð àçîáüåì îáúåì ÷àñòèöû V

0

íà ý ëå•

ìåíòû îáúåìà �

i

, òîã äà ê î ëè÷åñòâî ý ëåìåíòîâ �

i

ïðî•

ïîðöèîíàëüíî V

0

. Âûäåëèì âíóòðè ÷àñòèöû ñôåðó
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ðàäèó ñà r , íà ïîâåð õíîñòè ê îòîðîé ðàñïî ëî æèì ý ëå•

ìåíòû �

i

, òîã äà èõ ê î ëè÷åñòâî áó äåò ïðîïîðöèîíàëü•

íî ïëîùàäè ïîâåð õíîñòè ýòîé ñôåðû 4 � r

2

. Ò àêèì

îáðàçîì, ïðîèçâåäåíèå

4 � r

2

V

0




0

( r ) = 4 � p ( r ) =�

äàåò ê î ëè÷åñòâî îòðåçê îâ äëèíû r , ñîåäèíÿþùèõ

äâà ïðîèçâî ëüíûõ ý ëåìåíò à îáúåìà �

i

è �

j

.

Ïî äñò àâëÿÿ (2.16) â (2.15) è èñïî ëüçó ÿ (2.17), âû•

ðàçèì èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ ÷åðåç p ( r ) :

I ( s ) = h �

2

( s ) i =

1

V

0

Z

V

0

h 


0

( r ) i e

i s � r

d r =

=

1

V

0

Z

V

0

h 


0

( r ) i e

i s � r

r

2

d r d 
 =

=

1

V

0

Z

V

0

h p ( r ) i e

i s � r

d r d 
 : (2.18)

Â ÷àñòíîñòè, äëÿ ðàçáàâëåííîé ñèñòåìû èäåíòè÷íûõ

íåâçàèìî äåéñòâóþùèõ ÷àñòèö, íàïðèìåð, ðàñòâîðà

áåëê îâûõ ìî ëåêó ë, âûðàæ åíèå äëÿ èíòåíñèâíîñòè

ðàññåÿíèÿ, ïðèõ î äÿùåéñ ÿ íà î äíó ìî ëåêó ëó , ìî æíî

çàïèñàòü â âèäå [2]:

I ( s ) = h �( sD

max

) i =

1

V

0

2 �

Z

0

D

max

Z

0

�

Z

0

p ( r ) e

isr cos �

�

� sin � d� dr d' =

4 �

V

0

D

max

Z

0

p ( r )

sin ( sr )

sr

dr : (2.19)

Ñîîòíîøåíèå ìåæäó èíòåíñèâíîñòüþ ðàññåÿíèÿ I ( s )

è ôóíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ðàññòî ÿíèÿì p ( r )

îïðåäåëÿåò ñâÿçü ìåæäó îáðàòíûì è ïð ÿìûì ïðî•

ñòðàíñòâàìè, âûðàæ àåìóþ ÷åðåç ïðåîáðàçîâàíèå

Ôóðüå äëÿ ñ ëåäóþùèõ òðàíñôîðìàíò:

sI ( s )

F

� ! p ( r ) ; p ( r )

F

� !

2

�

sI ( s ) ; (2 : 20)

V

0

4 �

sI ( s ) =

1

Z

0

P ( r )

sin ( sr )

r

dr

F

 �

F

� ! P ( r ) =

V

0

2 �

2

1

Z

0

I ( s )

sin( sr )

sr

s

2

ds:

(2.21)

Ò àêèì îáðàçîì, èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ I ( s ) è

ôóíêöèÿ p ( r ) äëÿ ìî ëåêó ëû, èìåþùåé ìàê ñèìàëü•

íûé ðàçìåð D

max

, ñâÿçàíû ÷åðåç èíòåãðàëüíîå óðàâ•

íåíèå Ôðåäãî ëüìà ïåðâîãî ðî äà:

I ( s ) =

4 �

V

0

D

max

Z

0

p ( r )

sin ( sr )

sr

dr �

� C

D

max

Z

0

p ( r ) K ( s; r ) dr ; (2.22)

ã äå C � ïîñòî ÿííàÿ, K ( s; r ) � ÿäðî èíòåãðàëü•

íîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ (2.22). Ïåðåõ î ä èç îáðàòíîãî

ïðîñòðàíñòâà â ïð ÿìîå è âû÷èñ ëåíèå ôóíêöèè ðàñ•

ïðåäåëåíèÿ ïî ðàññòî ÿíèÿì âíóòðè ÷àñòèöû, p ( r ) ,

â äàííîé ðàáîòå îñóùåñòâëÿëèñü ñ ïîìîùüþ ïðî•

ãðàììû ê îñâåííîãî ôóðüå-ïðåîáðàçîâàíèÿ, â ê îòî•

ðîé èñïî ëüçîâàí ìåòî ä � -ðåãó ëÿðèçàöèè Òèõ îíî•

âà [3]. Ïðåäïî ëàã àëîñü, ÷òî èñê îìîå ðåøåíèå p ( r )

ïðè r 2 [0 ; D

max

] äî ëæíî èìåòü âíóòðè èíòåðâàëà

ïðîèçâî äíóþ p

0

( r ) , èíòåãðèðó åìóþ ñ êâàäðàòîì, è

p (0) = 0 , p

0

(0) = 0 , p ( D

max

) = 0 , p

0

( D

max

) = 0 .

Ýòè ðàâåíñòâà îïðåäåëÿþò äëÿ íàøåé çàäà ÷è ìíî•

æ åñòâî ê îððåêòíîñòè, ñóùåñòâåííî ñóæ àþùåå êëàññ

âîçìî æíûõ ðåøåíèé. Â äàííîé ïðîãðàììíîé ðåà•

ëèçàöèè [4] ôóíêöèîíàë Òèõ îíîâà èìåë ñ ëåäóþùèé

âèä:

�

�

[ p ( r ) ; I ( s )] =

1

N � 1

�

�

N

X

i =1

1

�

2

i

2

4

I ( s

i

) �

D

max

Z

0

p ( r ) K ( s

i

; r ) dr

3

5

2

+

+ �

D

max

Z

0

�

dp ( r )

dr

�

2

dr ; (2.23)

ã äå �

i

� ñò àíäàðòíîå îòêëîíåíèå èíòåíñèâíîñòè ðàñ•

ñåÿíèÿ â äàííîé ýê ñïåðèìåíò àëüíîé òî÷ê å s

i

.

Ïðåîáðàçîâàíèå Ôóðüå îñóùåñòâëÿëîñü íà îãðà•

íè÷åííîì èíòåðâàëå ê àê îáðàòíîãî s 2 [0 ; s

max

] , ò àê

è ïð ÿìîãî r 2 [0 ; D

max

] ïðîñòðàíñòâ, ÷òî äîïó ñê àåò•

ñ ÿ äëÿ ôóíêöèé ñ ôèíèòíûì ñïåêòðîì ïî òåîðåìå

Êîòåëüíèê îâà � Øåííîíà [5].

Â ðàìê àõ î äíîðî äíîãî ïðèáëèæ åíèÿ äëÿ ý ëåê•

òðîííîé ïëîòíîñòè ïî êðèâîé ÌÓÐ ìî æíî íàéòè

ðàäèó ñ èíåðöèè ÷àñòèöû ê àê ãåîìåòðè÷åñêèé èí•

âàðèàíò àíàëîãè÷íî ìåõ àíè÷åñê îìó ðàäèó ñó èíåð•

öèè [ 1 ; 2 ; 4 ]:

R

2

g

=

Z

V

�

e

r

2

dV

Z

V

�

e

dV

=

D

max

Z

0

p ( r ) r

2

dV

2

D

max

Z

0

p ( r ) dr

: (2 : 24)
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Â îò ëè÷èå îò òðàäèöèîííîãî ïî äõ î äà, ê îã äà äåëà•

åòñ ÿ îöåíê à ïî ò àíãåíñó óã ëà íàêëîíà íà ÷àëüíîãî

ó÷àñòê à êðèâîé ðàññåÿíèÿ â ê îîð äèíàò àõ Ãèíüå: ln I

îò s

2

, âû÷èñ ëåíèå ïî èíòåãðàëüíîìó ñîîòíîøåíèþ

(2.13) ó ñòðàíÿåò ïðîèçâî ë ïðè âûáîðå íà ÷àëüíîãî

ó÷àñòê à êðèâîé ðàññåÿíèÿ. Ýòî äàñò áî ëåå òî÷íóþ

îöåíêó äëÿ ðàäèó ñà èíåðöèè, ïîñê î ëüêó ïðè âû÷èñ•

ëåíèè 
 ( r ) ÷åðåç ôóíêöèþ p ( r ) èñïî ëüçó åòñ ÿ âñ ÿ êðè•

âàÿ ðàññåÿíèÿ.

2.3. Ð åøåíèå îáðàòíîé çàäà ÷è ðàññåÿíèÿ ñ

ïîìîùüþ ìî äåëèðîâàíèÿ ìî ëåêó ëÿðíîé

ñòðóêòóðû íèçê îãî ðàçðåøåíèÿ ïî äàííûì

ìàëîóã ëîâîãî ðàññåÿíèÿ

Èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ ñèñòåìîé ìîíî äèñïåðñ•

íûõ ÷àñòèö â ðàçáàâëåííûõ ðàñòâîðàõ ïðîïîðöè•

îíàëüíà ïðîñòðàíñòâåííî ó ñðåäíåííîìó ðàññåÿíèþ

îò î äíîé ÷àñòèöû [ 1 ; 2 ]:

I ( s ) = h A

2

( s ) i




=

= 4 �

1

Z

r =0

r

2

h � ( r ) 
 � ( r ) i

!

sin( sr )

sr

dr ; (2.25)

ã äå A ( s ) � àìïëèòó äà ðàññåÿíèÿ, h : : : i




è h : : : i

!

îçíà ÷àåò ó ñðåäíåíèå ïî óã ëó ñîîòâåòñòâåííî â îáðàò•

íîì è ïð ÿìîì ïðîñòðàíñòâàõ, îáó ñ ëîâëåííîå õ àîòè•

÷åñê îé îðèåíò àöèåé ÷àñòèö â ðàñòâîðå, 
 îçíà ÷àåò

îïåðàöèþ ñâåðòêè. Äèñêðåòíûì àíàëîãîì âûðàæ å•

íèÿ (2.12) ÿâëÿåòñ ÿ ôîðìó ëà Äåáàÿ (ñì. ðàçä. 5).

Ïðîñòðàíñòâåííàÿ ìî äåëü ñòðóêòóðû ÷àñòèöû

îïèñûâàåòñ ÿ ôóíêöèåé ý ëåêòðîííîé ïëîòíîñòè

� ( r ) , ê îòîðàÿ â ñ ëó÷àå ðåíòãåíîâñê îãî èçëó÷åíèÿ

ïðîïîðöèîíàëüíà ðàçíîñòè ý ëåêòðîííîé ïëîòíî•

ñòè ìî ëåêó ëû è ðàñòâîðèòåëÿ (ê îíòðàñòó). Èç

ñîîòíîøåíèÿ (2.22) âèäíî, ÷òî íåïîñðåäñòâåííîå

âîññò àíîâëåíèå ôóíêöèè ñòðóêòóðû � ( r ) ïî ýê ñ•

ïåðèìåíò àëüíûì äàííûì ñ ïîìîùüþ îáðàòíîãî

ôóðüå-ïðåîáðàçîâàíèÿ íåâîçìî æíî. Îäíàê î ìî æíî

ðàññ÷èò àòü èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ I ( s ) îò ëþáîé

òðåõìåðíîé ìî äåëüíîé ñòðóêòóðû, çàòåì âû÷èñ ëèòü

ðàçíîñòü ìåæäó èíòåíñèâíîñòüþ ðàññåÿíèÿ íà ìî äå•

ëè è ýê ñïåðèìåíò àëüíûìè äàííûìè è, ìèíèìèçèðó ÿ

ýòó ðàçíîñòü ïóòåì âàðüèðîâàíèÿ ïàðàìåòðîâ ìî äå•

ëè ìåòî äîì íåëèíåéíîé îïòèìèçàöèè, âîññò àíîâèòü

ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå ðàññåèâàþùåé

ïëîòíîñòè. Â äàííîé ðàáîòå áûëî èñïî ëüçîâàíî

ìî äåëèðîâàíèå ñòðóêòóðû ÷àñòèö ñ ïîìîùüþ ñôå•

ðè÷åñêèõ îáúåìíûõ ý ëåìåíòîâ (¾ìåòî ä øàðîâ¿),

ê îòîðîå ïîçâî ëÿåò âîññò àíîâèòü ñòðóêòóðó ÷àñ•

òèö â ðàñòâîðå ñ íèçêèì ðàçðåøåíèåì [6]. Ìåòî ä

îñíîâàí íà ïðåäñò àâëåíèè ñòðóêòóðû ñ ïîìîùüþ

íàáîðà íåáî ëüøèõ øàðèê îâ, îïðåäåëåííûì îáðàçîì

ðàñïî ëî æ åííûõ â ïðîñòðàíñòâå. Îñíîâíûì ïðå•

èìóùåñòâîì äàííîãî ïî äõ î äà ÿâëÿåòñ ÿ îòñóòñòâèå

îãðàíè÷åíèé íà ñ ëî æíîñòü ñòðîåíèÿ ÷àñòèöû. Â

ñ ëó÷àå î äíîðî äíûõ ÷àñòèö èíòåíñèâíîñòü ìàëî•

óã ëîâîãî ðàññåÿíèÿ ìî æ åò áûòü âû÷èñ ëåíà ïî

ôîðìó ëå [7]

I ( s ) = 2 �

2

1

X

l =0

l

X

m = � l

A

lm

( s ) A

�

lm

; (2 : 26)

ã äå

A

lm

( s ) = i

l

r

2

�

f ( s )

N

X

j =1

j

l

( sr

j

) Y

�

lm

(


j

) (2 : 27)

� àìïëèòó äà ðàññåÿíèÿ ñòðóêòóðîé, ñîñòî ÿùåé èç N

ñôåð åäèíè÷íîé ïëîòíîñòè, r

j

, !

j

� ïî ëÿðíûå ê îîð•

äèíàòû, f

k

( s ) � àìïëèòó äà ðàññåÿíèÿ î äíîé ñôåðîé,

j

l

( x ) � ñôåðè÷åñêèå ôóíêöèè Áåññåëÿ, Y

lm

(
) �

ñôåðè÷åñêèå ã àðìîíèêè. Äëÿ ïîèñê à ïðîñòðàíñòâåí•

íîãî ðàñïî ëî æ åíèÿ îáúåìíûõ ý ëåìåíòîâ èñïî ëüçó•

åòñ ÿ âàðèàíò ïðîãðàììû ðåøåíèÿ íåëèíåéíîé çàäà•

÷è íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ ñ ïîìîùüþ ã ëîáàëüíîé

ìèíèìèçàöèè, îñíîâàííîé íà ìåòî äå Ìîíòå-Êàð ëî ñ

¾èìèò àöèåé îòæèã à¿ â âèäå àëãîðèòìà Ìåòðîïî ëèñà

[8]. Ìåòî ä Ìåòðîïî ëèñà ïðåäñò àâëÿåò ñîáîé î äèí èç

âàðèàíòîâ ìàðê îâñê îãî ïîðîãîâîãî àëãîðèòìà ã ëî•

áàëüíîãî ñ ëó÷àéíîãî ïîèñê à [ 7 ; 9 ]. Â ïðîöåññå ïîèñ•

ê à ïðîãðàììà ìèíèìèçàöèè èíâåðòèðó åò ïëîòíîñòü

ñ ëó÷àéíûì îáðàçîì âûáðàííîãî øàðèê à, ò . å. èçìå•

íÿåò åå ñ ïëîòíîñòè ÷àñòèöû (1) íà ïëîòíîñòü ðàñ•

òâîðèòåëÿ (0) èëè íàîáîðîò . Ïîñ ëå ê àæäîé ìî äèôè•

ê àöèè ïðîãðàììà ðàññ÷èòûâàåò îò òåêóùåé ñòðóêòó•

ðû êðèâóþ èíòåíñèâíîñòè ìàëîóã ëîâîãî ðàññåÿíèÿ

ïî ôîðìó ëå Äåáàÿ (ñì. ï. 5.1) è âû÷èñ ëÿåò âçâåøåí•

íîå ñóììàðíîå êâàäðàòè÷íîå îòêëîíåíèå îò ýê ñïåðè•

ìåíò àëüíîé êðèâîé ðàññåÿíèÿ ïî M òî÷ê àì:

�

2

=

M

X

j =1

�

I

exp

( s

j

) � I ( s

j

)

� ( s

j

)

�

2

; (2 : 28)

ã äå � ( s

j

) � îöåíê à ýê ñïåðèìåíò àëüíîé îøèáêè â j -é

òî÷ê å. ×èñ ëî M óçëîâ íà êðèâîé ðàññåÿíèÿ îïðåäå•

ëÿåòñ ÿ íà îñíîâàíèè óæ å óïîìèíàâøåéñ ÿ òåîðåìû

Êîòåëüíèê îâà � Øåííîíà î ïåðåäà ÷å ñèãíàëà áåç ïî•

òåðü [5]. Ñîã ëàñíî åé ê î ëè÷åñòâî óçëîâ

M = 2

�

( s

max

� s

min

) D

max

2 �

�

+ 1 ;

ã äå [ : : : ] � öåëàÿ ÷àñòü ÷èñ ëà, îê àçûâàåòñ ÿ äîñò à•

òî÷íûì äëÿ î äíîçíà ÷íîãî âîññò àíîâëåíèÿ ôèíèòíîé

ôóíêöèè ïî åå ôóðüå-ñïåêòðó .
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Ïî àëãîðèòìó , èçëî æ åííîìó â ðàáîòå [7], ê

ñóììå (2.27) äîáàâëÿþò øòðàôíûå ÷ëåíû, ê îòî•

ðûå îòðàæ àþò òðåáîâàíèÿ íåðàçðûâíîñòè ñòðóêòó•

ðû ( w

D

P

D

) è îòñóòñòâèÿ îò äåëüíî ðàñïî ëî æ åííûõ

øàðîâ ( w

L

P

L

), w

D

è w

L

� âåñà ïðè øòðàôàõ P

D

è

P

L

äëÿ ôóíêöèîíàëà F = �

2

+ w

D

P

D

+ w

L

P

L

. Øòðàô

P

D

âû÷èñ ëÿþò ê àê îòíîøåíèå îáùåãî ÷èñ ëà øàðîâ

ñòðóêòóðû ê ÷èñ ëó øàðîâ, ñîñò àâëÿþùèõ íàèáî ëü•

øèé äîìåí, ïîíèìàåìûé ê àê ïî ëó÷åííûé â ïðîöåññå

ìî äåëèðîâàíèÿ öåëüíûé ¾êó ñîê¿ ìî äåëèðó åìîãî òå•

ëà, ò . å. îáðàçîâàííûé íåïîñðåäñòâåííî ê îíò àêòèðó•

þùèìè àòîìàìè. Åñ ëè çíà ÷åíèå öåëåâîé ôóíêöèè F

ìåíüøå ïðåäûäóùåãî çíà ÷åíèÿ ( � = F

k

� F

k � 1

< 0 ,

k � íîìåð øàã à), òî ñòðóêòóðà çàïîìèíàåòñ ÿ. Ïðî•

öåäóðà ìî äåëèðîâàíèÿ îòæèã à ñîñòîèò â òîì, ÷òî

íà ê àæäîì øàãå â ê à ÷åñòâå ¾íàèëó÷øåé¿ ñòðóêòóðû

ñ íåê îòîðîé âåðî ÿòíîñòüþ ïðîãðàììà ìî æ åò ïðèíè•

ìàòü òó , ê îòîðàÿ èìååò õó äøåå çíà ÷åíèå F . Âåðî•

ÿòíîñòü çàäàåòñ ÿ ïàðàìåòðîì ¾òåìïåðàòóðû¿ T : åñ•

ëè � > 0 , ñòðóêòóðà ïðèíèìàåòñ ÿ ñ âåðî ÿòíîñòüþ

exp( � � =T ) . Ñî âðåìåíåì ïîñ ëå ê àæäûõ 100 K øàãîâ

(èëè 10 K øàãîâ ñ � < 0 ) ïàðàìåòð T óìåíüøàåòñ ÿ

( T

k +1

= 0 : 9 T

k

), ÷òî ïîçâî ëÿåò ïðîãðàììå âñå ðåæ å

çàïîìèíàòü íåó äà ÷íûå ñòðóêòóðû [ 7 ; 9 ; 10 ].

Íåîáõ î äèìîñòü ïðîöåäóðû îòæèã à ñâÿçàíà ñ òåì,

÷òî öåëåâàÿ ôóíêöèÿ F ìî æ åò èìåòü íåñê î ëüê î ëî•

ê àëüíûõ ìèíèìóìîâ. Âîçìî æíîñòü ïðèíÿòèÿ õó äøå•

ãî øàã à â ê à ÷åñòâå ðåøåíèÿ ïîìîã àåò ïðîãðàììå íå

îñò àíàâëèâàòüñ ÿ íà ïðîìåæóòî÷íûõ ðåøåíèÿõ. Ôè•

íàëüíóþ ïðîñòðàíñòâåííóþ ê îíôèãóðàöèþ øàðîâ

ðàññìàòðèâàþò ê àê íàéäåííóþ ìî äåëü ñòðóêòóðû

ìî ëåêó ëû â ðàñòâîðå. Â ñèëó íåëèíåéíîãî õ àðàêòåðà

çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðîâ ñòðóêòóðíîé ìî äåëè (ê îîð•

äèíàò öåíòðîâ øàðèê îâ) îò âåëè÷èíû èíòåíñèâíî•

ñòè (2.26) â îáùåì ñ ëó÷àå íåâîçìî æíî àíàëèòè÷åñêè

îöåíèòü ñòåïåíü áëèçîñòè ðåøåíèÿ ê ã ëîáàëüíîìó

ìèíèìóìó . Ïîýòîìó îáû÷íî ïðîâî äèòñ ÿ íåñê î ëüê î

íåçàâèñèìûõ ïîèñê îâ ðåøåíèÿ äëÿ ê àæäîé êðèâîé

ðàññåÿíèÿ ñ ïîñ ëåäóþùèì èõ àíàëèçîì.

3. Ð À Ñ×ÅÒ ÈÍÒÅÍÑÈÂÍÎÑÒÈ

ÌÀËÎ ÓÃËÎÂÎÃÎ Ð À ÑÑÅßÍÈß ÄËß

ÝËËÈÏÒÈ×ÅÑÊ ÎÃÎ ÒÎÐ À

3.1. Ò î÷íîå âûðàæ åíèå

ôóðüå-òðàíñôîðìàíòû

Ïó ñòü çàäàí ïîòåíöèàë, ò àê îé ÷òî U ( r ) = 1 ïðè

r 2 V

0

è U ( r ) = 0 ïðè r =2 V

0

, ã äå V

0

� îáúåì ý ëëèï•

òè÷åñê îãî òîðà, ðèñ. 2, îïðåäåëÿåìûé â öèëèíäðè÷å•

ñê îé ñèñòåìå ê îîð äèíàò âûðàæ åíèåì

 

x

y

 
z

 
y

x

x

 

z

 

A A

‚èä AÐ€

 

a b b a

c

Ðèñ. 2. Ýëëèïòè÷åñêèé òîð è åãî ã ëàâíàÿ ïëîñê îñòü

ñå÷åíèÿ

V

0

2

( r � b )

2

a

2

+

z

2

c

2

� 1 ; b � a � r � b + a;

z

1

= � z

0

; z

2

= z

0

; z

0

= c

r

1 �

( r � b )

2

a

2

:

(3.1)

Âû÷èñ ëåíèå îáúåìà V

0

è ðàäèó ñà èíåðöèè ìî ëåêó ëû

R

g

äàþò ñ ëåäóþùèå ðåçó ëü ò àòû:

V

0

=

2 �

Z

0

d'

b + a

Z

b � a

r dr

z

0

Z

� z

0

dz = 2 �

2

abc;

R

2

g

=

1

2 �

2

abc

2 �

Z

0

d'

b + a

Z

b � a

r dr

z

0

Z

� z

0

( r

2

+ z

2

) dz =

=

3 a

2

+ c

2

4

+ b

2

:

(3.2)

Çàïèøåì ðàäèó ñ-âåêòîð è âåêòîð ðàññåÿíèÿ

â öèëèíäðè÷åñê îé ñèñòåìå ê îîð äèíàò: r =

= f r cos  ; r sin  ; z g , s = f s

xy

cos 	 ; s

xy

sin 	 ; s

z

g ,

s

xy

= s sin � , s

z

= s cos � . Â ýòîé ñèñòåìå ê î•

îð äèíàò ñê àëÿðíîå ïðîèçâåäåíèå ïðèìåò âèä

r � s = r s

xy

cos � + z s

z

, ã äå � � j  � 	 j . Ïî äñò àâëÿÿ

ýòî ðàâåíñòâî â âûðàæ åíèå (2.12) äëÿ àìïëèòó äû

ðàññåÿíèÿ, ïî ëó÷èì [11]
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O

x

z

yO0

'

!

r

b
b

Ðèñ. 3. Ñèñòåìà ê îîð äèíàò äëÿ ïðèáëèæ åííîãî âû-

÷èñ ëåíèÿ ôîðìôàêòîðà òîðà

�( s; � ) =

1

V

0

�

�

Z Z Z

V

0

exp ( i ( r s

xy

cos � + z s

z

)) r dr d� dz =

=

2 �

2 �

2

abc

b + a

Z

b � a

8

<

:

z

0

Z

� z

0

e

iz s

z

dz

9

=

;

J

0

( r s

xy

) r dr =

=

1

� abc

b + a

Z

b � a

�

2

s

z

sin( s

z

z

0

)

�

J

0

( r s

xy

) r dr =

=

1

� abc

2

s cos �

b + a

Z

b � a

sin

 

sc

r

1 �

( r � b )

2

a

2

cos �

!

�

� J

0

( r s sin � ) r dr : (3.3)

Îòñþ äà òî÷íîå âûðàæ åíèå äëÿ èíòåíñèâíîñòè ðàñ•

ñåÿíèÿ

I ( s ) =

� = 2

Z

0

j �( s; � ) j

2

sin � d�

ïðèìåò âèä

I ( s ) =

�

2

� abcs

�

2

� = 2

Z

0

1

cos

2

�

�

�

8

<

:

b + a

Z

b � a

sin

 

sc

r

1 �

( r � b )

2

a

2

cos �

!

�

� J

0

( sr sin � ) r dr

9

=

;

2

sin � d� : (3.4)

Èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ îò êðóãîâîãî òîðà ïî ëó÷à•

åòñ ÿ ê àê ÷àñòíûé ñ ëó÷àé ïðè c = a . Ð åçó ëü ò àòû ìî•

äåëèðîâàíèÿ äëÿ ê îíêðåòíûõ çíà ÷åíèé ïàðàìåòðîâ

òîðà ïî ôîðìó ëå (3.4) ïðèâåäåíû íà ðèñ. 4 (êðèâàÿ

1 ), ñì. äàëåå.

0 0:80:60:40:2

s; �A � 1

10� 6

1

10� 1

10� 2

10� 3

10� 4

10� 5

I ; îòí. åä.

4

1
3

2

Ðèñ. 4. Êðèâûå ÌÓÐ îò êðóãîâîãî òîðà ñ ïàðàìåò-

ðàìè a = c = 13

�

A, b = 38

�

A, ïî ëó÷åííûå ÷åðåç

ôóðüå-òðàíñôîðìàíòó: 1 � ïî òî÷íîìó âûðàæ åíèþ

(3.4), 2 � ïî ïðèáëèæ åííîìó âûðàæ åíèþ (3.10),

3 � ïî ïðèáëèæ åííîìó âûðàæ åíèþ ñ ïîïðàâê îé �

(3.11), 4 � ïîðî äîâñê àÿ àñèìïòîòèê à ïî (3.15)

3.2. Ïðèáëèæ åííîå âûðàæ åíèå

ôóðüå-òðàíñôîðìàíòû òîðà

Çàïèøåì ïàðàìåòðè÷åñê îå óðàâíåíèå òîðà â ê î•

îð äèíàò àõ, ïîê àçàííûõ íà ðèñ. 3,

r : f ( b + ar cos ! ) cos ' i ; ( b + ar cos ! ) sin ' j ; cr sin ! k g ;

0 � r � 1 ; 0 � ' � 2 � ; 0 � ! � 2 �

è âåêòîð ðàññåÿíèÿ â óæ å èñïî ëüçó åìîé öèëèí•

äðè÷åñê îé ñèñòåìå ê îîð äèíàò . Àìïëèòó äà ðàññåÿ•

íèÿ ôîðìôàêòîðà ñîã ëàñíî âûðàæ åíèþ (2.12) ïðè

�

e

� 1 ïðèìåò âèä

�( s; r ; 
) =

1

V

0

Z

V

0

e

i s � r

dV

0

=

1

2 �

2

abc

�

�

2 �

Z

0

2 �

Z

0

r

0

Z

0

e

ig ( r ;! )

acr ( b + ar cos ! ) dr d� d! ; (3.5)

g ( r ; ! ; � ) = s

xy

( b + ar cos ! ) cos � + r cs

z

sin ! :

Äàëåå ìû ïî ëàã àåì, ÷òî �( s; r ; 
) = �

1

+ �

2

, ã äå

�

1

=

1

2 �

2

2 �

Z

0

2 �

Z

0

r

0

Z

0

e

ig ( r ;! ;� )

r dr d� d! ;

�

2

=

1

2 �

2

a

b

2 �

Z

0

2 �

Z

0

r

0

Z

0

e

ig ( r ;! ;� )

r

2

cos ! dr d� d! ;

(3.6)
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ïðè÷åì �

1

� �

2

, ïîñê î ëüêó j e

ig

max

j � 1 è

�

2

� j e

ig

max

j

r

0

Z

0

2 �

Z

0

cos ! d! dr = 0 :

Èñïî ëüçó ÿ ôîðìó ëó ñ ëî æ åíèÿ äëÿ ôóíêöèé Áåññåëÿ

ñ íó ëåâûì ïî èíäåê ñó ôóíêöèè Áåññåëÿ ïðèáëèæ å•

íèåì:

J

0

( z

1

+ z

2

) = J

0

( z

1

) J

0

( z

2

) +

+ 2

1

X

n =1

( � 1)

n

J

n

( z

1

) J

n

( z

2

) � J

0

( z

1

) J

0

( z

2

) ;

äëÿ èíòåãðàëà �

1

ïî ëó÷èì ïðèáëèæ åíèå �

1 ; 0

, ê îòî•

ðîå ïîñ ëå èíòåãðèðîâàíèÿ ïî ïåðåìåííîé � ïðèìåò

âèä

�

1 ; 0

=

1

2 �

2

J

0

( bs

xy

) �

�

1

Z

0

r

2 �

Z

0

2 � J

0

( ar s

xy

cos ! ) e

ir cs

z

sin !

d! dr : (3.7)

Âçÿòü ýòîò èíòåãðàë òî÷íî ïðåäñò àâëÿåòñ ÿ çàòðó ä•

íèòåëüíûì, ïîýòîìó èñïî ëüçó åì ñ ëåäóþùåå èçâåñò•

íîå ðàçëî æ åíèå äëÿ ýê ñïîíåíòû:

e

ir s

z

sin !

= J

0

( r cs

z

) + 2

1

X

m =1

J

2 m

( r cs

z

) cos(2 m! ) +

+ 2 i

1

X

m =1

J

2 m � 1

( r cs

z

) sin((2 m � 1) ! ) : (3.8)

Îãðàíè÷èâàÿñü îïÿòü ¾íó ëåâûì ïî èíäåê ñó ïðèáëè•

æ åíèåì¿ , ïî ëó÷èì

�

1 ; 0 ; 0

=

1

�

J

0

( bs

xy

) �

�

2 �

Z

0

1

Z

0

J

0

( ar s

xy

cos ! ) J

0

( r cs

z

) r dr d! : (3.9à )

Ïîñê î ëüêó s

z

� s

xy

è J

0

( r s

z

) � J

0

( s

xy

) , îñíîâíîé

âêëàä â èíòåãðàë ïî r äàåò J

0

( r s

z

) , ïîýòîìó , ïî ëüçó•

ÿñü òåîðåìîé î ñðåäíåì, ïî ëó÷èì

�

1 ; 0 ; 0

�

1

�

J

0

( bs

xy

) � 2

�

Z

0

J

0

( as

xy

cos ! ) d! �

�

1

Z

0

r J

0

( r cs

z

) dr =

=

1

�

J

0

( bs

xy

) � 2 � J

2

0

�

as

xy

2

�

J

1

( cs

z

)

cs

z

: (3.9á )

Ïðè èíòåãðèðîâàíèè ïî óã ëó ! ìû âîñïî ëüçîâà•

ëèñü ñâîéñòâîì èíòåãðàëà îò ïåðèî äè÷åñê îé ôóíê•

öèè, çàìåíèâ ïðîìåæóòîê èíòåãðèðîâàíèÿ (0 ; 2 � )

ïðîìåæóòê îì ( � � ; � ) , à ïîñê î ëüêó ïî äûíòåãðàëüíàÿ

ôóíêöèÿ ÷åòíàÿ, èíòåãðàë ðàâåí ó äâîåííîìó çíà ÷å•

íèþ íà ïî ëîâèíå èíòåðâàëà. Ïîãðåøíîñòü âû÷èñ ëå•

íèÿ ïðè ñâåäåíèè êðàòíîãî èíòåãðàëà (3.9à) ê ïî•

âòîðíîìó (3.9á) åñòü âåëè÷èíà ïîð ÿäê à ~o ( �

2

) , åå ìî æ•

íî îöåíèòü, âîñïî ëüçîâàâøèñü ò àáëè÷íûì èíòåãðà•

ëîì

R

xJ

v

( ax ) J

v

( bx ) dx [12] ïðè v = 0 è ó÷èòûâàÿ,

÷òî ïðè ìàëûõ óã ëàõ s

xy

=s

z

= tg � � � . Ò àêèì îá•

ðàçîì, â îáëàñòè ìàëûõ óã ëîâ ïðè îãðàíè÷åíèÿõ íà

ïàðàìåòðû òîðà a , b , c (â åäèíèöàõ äëèíû) è ìî äó ëÿ

âåêòîðà ðàññåÿíèÿ s (â åäèíèöàõ îáðàòíîé äëèíû):

0 � as � 1 , 0 � bs � 1 , 0 � cs � 1 , ïðèáëèæ åííîå

âûðàæ åíèå äëÿ ôîðìôàêòîðà òîðà èìååò âèä

I ( s )

app

= 4

� = 2

Z

0

J

2

0

( bs sin � ) �

�

�

J

2

0

�

as

2

sin �

�

J

1

( cs cos � )

cs cos �

�

2

sin � d� : (3.10)

Ýòî ¾íó ëåâîå ïðèáëèæ åíèå¿ ìî æíî íåìíîãî óòî÷•

íèòü, èñïî ëüçó ÿ ïåðâûé ÷ëåí â ñóììå äëÿ äåéñòâè•

òåëüíîé ÷àñòè â ðàçëî æ åíèè (3.8). Îáîçíà ÷èì ïî•

ïðàâêó ÷åðåç � , òîã äà

I ( s )

app

= 4

� = 2

Z

0

J

2

0

( bs sin � ) �

�

�

J

2

0

�

as

2

sin �

�

J

1

( cs cos � )

cs cos �

� �

�

2

sin � d� ; (3.11)

ã äå

� = J

2

1

�

sa

2

sin �

�

�

�

�

2 ( 1 � J

0

( sc cos � ))

( sc cos � )

2

�

J

1

( sc cos � )

sc cos �

�

: (3.12)

Äëÿ íàã ëÿäíîãî ñðàâíåíèÿ òî÷íîãî âûðàæ åíèÿ êðè•

âîé èíòåíñèâíîñòè ìàëîóã ëîâîãî ðàññåÿíèÿ, ðàññ÷è•

ò àííîé ïî ôîðìó ëå (3.4), ñ ïðèáëèæ åííûìè âûðàæ å•

íèÿìè (3.10), (3.11) íà ðèñ. 4 îíè ãðàôè÷åñêè ïðåä•

ñò àâëåíû äëÿ òîðà ñ ïàðàìåòðàìè a = c = 13

�

A,

b = 38

�

A. Èç íåãî âèäíî, ÷òî íà ó÷àñòê å, ñîîòâåò•

ñòâóþùåì ïåðâûì 3.5 ïîð ÿäê àì óìåíüøåíèÿ èíòåí•

ñèâíîñòè îò ¾ðàññåÿíèÿ â íó ëåâîé óãî ë¿ , âñå òðè êðè•

âûå ñîâïàäàþò . Â ýê ñïåðèìåíòå ïî ðàññåÿíèþ ðåíò•

ãåíîâñê îãî èçëó÷åíèÿ â ðàçáàâëåííîì ðàñòâîðå, íà•

ïðèìåð, ðàñòâîðå áåëê à, ïîñ ëå âû÷èò àíèÿ ðàññåÿíèÿ

îò ðàñòâîðà ìàê ñèìàëüíîå îòíîøåíèå ñèãíàë/øóì

íà êðèâîé ÌÓÐ îáû÷íî íå ïðåâûøàåò òðåõ ïîð ÿä•
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ê îâ, ïîýòîìó â ïðàêòè÷åñêèõ öåëÿõ äîñò àòî÷íî èñ•

ïî ëüçîâàòü ñîîòíîøåíèå (3.10). Êðîìå òîãî, â îò ëè•

÷èå îò òî÷íîãî âûðàæ åíèÿ (3.4) âûðàæ åíèå (3.11)

ïîçâî ëÿåò âû÷èñ ëèòü àñèìïòîòèêó Ïîðî äà ïðè îò•

íîñèòåëüíî áî ëüøèõ óã ëàõ ðàññåÿíèÿ � � 10

�

�15

�

.

3.3. Àñèìïòîòèêè: îáëàñòü Ãèíüå è îáëàñòü

Ïîðî äà

Äëÿ îáëàñòè Ãèíüå ðàçëî æèì ïðèáëèæ åííîå âû•

ðàæ åíèå (3.11) â ñòåïåííîé ð ÿä

I ( s )

app

=

1

X

k =0

1

X

l =0

1

X

m =0

( � 1)

k + l + m

[(2 l )!]

2

( 2( m + 1))!

( k !)

4

( l !)

6

( m !)

3

(( m +1)!)

2

�

�

(2 m )!( k + l )!( k + l + m + 1)!

( m + 1)( m + 2) (2( k + l + m + 1))!2

2( l + m ) � 1

�

� ( as )

2 l

( bs )

2 k

( cs )

2 m

: (3.13)

Âçÿâ ñóììó äî êâàäðàòè÷íûõ ÷ëåíîâ ð ÿäà (3.13),

ïî ëó÷èì ïðèáëèæ åíèå Ãèíüå (Guinier approxima-

tion) [1] ( ( as )( bs )( cs ) � 1 ). Âûïèñûâàÿ ñ ëàã àåìûå äî

êâàäðàòè÷íûõ, ïî ëó÷èì ý ëåêòðîííûé ðàäèó ñ èíåð•

öèè ÷àñòèöû:

I ( s )

G

� 1 �

s

2

3

�

a

2

+ b

2

2

+

c

2

4

�

�

� exp

 

�

s

2

~

R

2

g

3

!

;

~

R

2

g app

=

a

2

+ b

2

2

+

c

2

4

:

(3.14)

Âîñïî ëüçó åìñ ÿ ïî ëó÷åííûì íàìè ïðèáëèæ åííûì

âûðàæ åíèåì (3.10) è èçâåñòíûìè àñèìïòîòèê àìè

äëÿ ôóíêöèé Áåññåëÿ ïðè áî ëüøèõ çíà ÷åíèÿõ àðãó•

ìåíò à [13]

J

v

( z ) j

z !1

�

r

2

� z

äëÿ ïðèáëèæ åíèÿ Ïîðî äà (Porod) ïðè sD

max

� 1 :

I ( s )

P

�

4

( bs )( as )

2

( cs )

3

: (3 : 15)

Ýòî âàæíûé äëÿ ýê ñïåðèìåíò àëüíîé ïðàêòèêè ðå•

çó ëü ò àò , ïîñê î ëüêó ÷àñòî, íå âäàâàÿñü â òîíêèå

îñîáåííîñòè êðèâîé ðàññåÿíèÿ, ïî õ àðàêòåðó ñïàäà

ìî æíî ñðàçó ñê àçàòü, ê ê àê îé ôîðìå áëèæ å ðàññåè•

âàþùèé îáúåêò: ã ëîáó ëÿðíîé ÷àñòèöå (øàð, ý ëëèï•

ñîèä), ñèëüíî âûò ÿíóòîé (ñòåð æ åíü) èëè ñïëþñíó•

òîé (äèñê). Ê òîìó æ å, åñ ëè âñïîìíèòü ïîðî äîâñêèå

àñèìïòîòèêè îò äèñê à I ( s )

app

� s

� 2

è öèëèíäðà

I ( s )

app

� s

� 3

, òî ïî ëó÷åííàÿ àñèìïòîòèê à äëÿ òî•

ðà íå ëèøåíà íåê îòîðîé ôèçè÷åñê îé èíòåðïðåò àöèè.

Â ñàìîì äåëå, ïðîåêöèÿ îáðàçóþùåé òîðà íà ïëîñ•

ê îñòü xy õ àðàêòåðèçó åòñ ÿ â ïð ÿìîì ïðîñòðàíñòâå î ä•

íîé èç ã ëàâíûõ îñåé ý ëëèïñà a , à â îáðàòíîì ïðî•

ñòðàíñòâå � ïðîåêöèåé ìî äó ëÿ âåêòîðà ðàññåÿíèÿ

0

s;

�

A

� 1

0 : 2 0 : 4 0 : 6 0 : 8

I ; îòí. åä.

1

10

� 1

10

� 2

10

� 3

10

� 4

10

� 5

10

� 6

10

� 7

4

5

1

3

2

Ðèñ. 5. Êðèâûå ÌÓÐ îò ý ëëèïòè÷åñê îãî òîðà ñ ïà-

ðàìåòðàìè a = 15

�

A, b = 35

�

A, c = 30

�

A, ðàññ÷è-

òàííûå: 1 � ïî òî÷íîìó âûðàæ åíèþ (3.4), 2 � ïî

ïðèáëèæ åííîé ôîðìó ëå (3.10), 3 � ïî ïðèáëèæ åí-

íîé ôîðìó ëå ñ ïîïðàâê îé � (3.11), 4 � ïîðî äîâñê àÿ

àñèìïòîòèê à ïî (3.15), 5 � îáîáùåííàÿ ïîðî äîâ-

ñê àÿ àñèìïòîòèê à (3.16)

s

xy

= s sin � (ñì. ðèñ. 1) è ëåæèò â î äíîé ïëîñê î•

ñòè ñ âî ëíîâûì âåêòîðîì k

0

ïàäàþùåãî íà îáðàçåö

èçëó÷åíèÿ, âåëè÷èíû ýòèõ ïðîåêöèé è îïðåäåëÿþò

¾ñòåïåíü ñïëþñíóòîñòè¿ ôîðìû òîðà. Â çíàìåíàòå•

ëå âûðàæ åíèÿ (3.15) ñòîèò ïðîèçâåäåíèå as â êâà•

äðàòå, ýòî è ñîîòâåòñòâó åò àñèìïòîòèê å ñïëþñíóòîé

÷àñòèöû.

Àíàëîãè÷íî ïðîåêöèÿ îáðàçóþùåé òîðà íà âåðòè•

ê àëüíóþ ïëîñê îñòü xz õ àðàêòåðèçó åòñ ÿ âòîðîé ã ëàâ•

íîé îñüþ ý ëëèïñà c , à â îáðàòíîì ïðîñòðàíñòâå �

s

z

= s cos � , è ñîîòâåòñòâåííî ïðîèçâåäåíèå cs âõ î•

äèò â (3.15) ñ àñèìïòîòèê îé öèëèíäðà.

Ñëåäó åò çàìåòèòü, ÷òî äëÿ êðóãîâîãî òîðà ñ ïà•

ðàìåòðàìè b = 38

�

A, a = c = 13

�

A õ î ä àñèìïòî•

òèêè õ îðîøî ñîîòâåòñòâó åò òî÷íîé êðèâîé ðàññåÿ•

íèÿ, ðàññ÷èò àííîé ïî ôîðìó ëå (3.4) (ñì. ðèñ. 5). Íî

ïîñê î ëüêó ïðè âûâî äå ¾ïîðî äîâñê îé àñèìïòîòèêè¿

(3.15) ìû èñïî ëüçîâàëè ïðèáëèæ åííîå âûðàæ åíèå

(3.10) äëÿ ôîðìôàêòîðà òîðà, âåëè÷èíû a , b , c , âõ î•

äÿùèå â (3.15), ñòðîãî ãîâîð ÿ, íåñê î ëüê î îò ëè÷íû

îò ïàðàìåòðîâ òîðà. Íàïðèìåð, äëÿ ý ëëèïòè÷åñê îãî

òîðà, âûò ÿíóòîãî âäî ëü îñè z ( b = 35

�

A, a = 15

�

A,

c = 30

�

A), àñèìïòîòèê à, âû÷èñ ëåííàÿ ïî (3.15), ðàñ•

ïî ëî æ åíà íåñê î ëüê î íèæ å êðèâîé ðàññåÿíèÿ (ðèñ. 5,

êðèâàÿ 4 ). Ïîýòîìó ïðåäñò àâëÿåòñ ÿ öåëåñîîáðàçíûì

èñïî ëüçîâàòü ñ ëåäóþùåå âûðàæ åíèå â ¾îáëàñòè Ïî•

ðî äà¿ sD

max

� 1 :

729



Ñ. Â. Àìàðàíòîâ ÆÝÒÔ, òîì 135 , âûï. 4, 2009

I ( s )

P

�

4

bs ( ps )

5

; (3 : 16)

ã äå p = min ( a; c ) . Ýòî çàìå÷àíèå íå ÿâëÿåòñ ÿ ïðèí•

öèïèàëüíûì, ïîñê î ëüêó , âî-ïåðâûõ, íàì âàæíà ¾ñòå•

ïåíü óìåíüøåíèÿ¿ â çàâèñèìîñòè îò ìî äó ëÿ âåêòîðà

ðàññåÿíèÿ, à îíà îïðåäåëåíà â (3.15) ê àê I ( s )

P

� s

� 6

è, âî-âòîðûõ, â ýê ñïåðèìåíòå ïîñ ëå ðåøåíèÿ çàäà ÷è

¾ðåäóêöèè ê èäåàëüíîìó ïðèáîðó¿ , à çàòåì âû÷èñ ëå•

íèÿ ôóíêöèè p ( r ) ìû çíàåì òî ëüê î ìàê ñèìàëüíûé

ðàçìåð ÷àñòèöû.

4. ÈÑÏÎËÜÇÎÂÀÍÈÅ ÔÎÐÌÔ ÀÊÒÎÐ À

ÒÎÐ À ÄËß ÌÎ ÄÅËÈÐÎÂÀÍÈß

ÌÎËÅÊÓËÛ ÁÅËÊÀ ØÀÏÅÐÎÍÈÍÀ

GroEL

Ìî ëåêó ëà øàïåðîíèíà GroEL [ 14 ; 15 ] ïðåäñò àâëå•

íà íà ðèñ. 10 (ñì. äàëåå). Äëÿ èñïî ëüçîâàíèÿ ôîðì•

ôàêòîðà òîðà äëÿ ìî äåëèðîâàíèÿ ìî ëåêó ëû áåëê à

øàïåðîíèíà GroEL îáîáùèì âûðàæ åíèÿ (3.3), (3.4)

äëÿ ñ ëó÷àÿ äâîéíîãî òîðà:

�( s; � ) =

1

� abc

b + a

Z

b � a

8

<

:

z

1

Z

� z

1

e

iz s

z

dz �

z

2

Z

� z

2

e

iz s

z

dz

9

=

;

�

� J

0

( r s

xy

) r dr ; (4.1)

ã äå

(

z

1

z

2

)

= c (1 � � ) ; � =

r

1 �

( r � b )

2

a

2

; (4 : 2)

I ( s ) =

�

2

� abcs

�

2

� = 2

Z

0

1

cos

2

�

�

�

8

<

:

b + a

Z

b � a

f sin ( sc (1 + � ) cos � ) � sin ( sc (1 � � ) cos � ) g �

� J

0

( sr sin � ) r dr g

2

9

=

;

sin � d� : (4.3)

Îáùèé âèä äâîéíîãî òîðà ïðåäñò àâëåí íà ðèñ. 11 à

(ñì. äàëåå). Ò àêæ å õ îðîøåé ìî äåëüþ ýòîãî áåëê à ìî•

æ åò ñ ëóæèòü ïî ëûé öèëèíäð ñ âíåøíèì ðàäèó ñîì

r

max

= b + a , âíóòðåííèì ðàäèó ñîì r

min

= b � a è

âûñîòîé H = 2 L = 4 c , åãî îáúåì

V

0

= �

�

r

2

max

� r

2

min

�

H :

Èñïî ëüçó ÿ ïåðâîå ïî ëó÷åííîå â (3.3) âûðàæ åíèå äëÿ

ôîðìôàêòîðà â öèëèíäðè÷åñê îé ñèñòåìå ê îîð äèíàò ,

çàïèøåì ôîðìôàêòîð ïî ëîãî öèëèíäðà â âèäå

�( s; � ) =

1

� ( r

2

max

� r

2

min

) H

L

Z

� L

exp( iz s

z

) dz

r

max

Z

r

min

r dr

2 �

Z

0

exp( ir s

xy

cos � ) dz =

1

� ( r

2

max

� r

2

min

) 2 L

2 sin ( s

z

L )

s

z

�

�

r

max

Z

r

min

2 � J

0

( s

xy

r ) r dr =

2

( r

2

max

� r

2

min

) L

sin( sL cos � )

s cos �

r

max

J

1

( sr

max

sin � ) � r

min

J

1

( sr

min

sin � )

s sin �

: (4.4)

Ñîîòâåòñòâåííî èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ îò öèëèí•

äðà èìååò âèä

I ( s ) =

4

( r

2

max

� r

2

min

)

2

�

�

� = 2

Z

0

�

r

max

J

1

( sr

max

sin � ) � r

min

J

1

( sr

min

sin � )

s sin �

�

�

sin( Ls cos � )

Ls cos �

�

2

sin � d� : (4.5)

Ò àêèì îáðàçîì, ìû ïî ëó÷èëè ôîðìôàêòîðû øàïå•

ðîíèíà GroEL â äâóõ àïïðîê ñèìàöèÿõ äâîéíûì òî•

ðîì è ïî ëûì öèëèíäðîì.

5. ÏÐ ßÌÀß È ÎÁÐ À ÒÍÀß ÇÀÄÀ ×È

Ð À ÑÑÅßÍÈß

5.1. Ôîðìó ëà Äåáàÿ è âîññò àíîâëåíèå òîðà

ïî íåïî ëíûì äàííûì

Ïî ä ïð ÿìîé çàäà ÷åé ïîíèìàåòñ ÿ ðàñ÷åò ïî ôîð•

ìó ëå Äåáàÿ èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ îò àòîìíîé

ñòðóêòóðû ìî ëåêó ëû èëè øàðèê îâîé ìî äåëè ìî ëå•

êó ëû. Äëÿ ýòîãî íóæíî çíàòü èç äàííûõ ðåíòãåíî•

ñòðóêòóðíîãî àíàëèçà äëÿ äàííîé ìî ëåêó ëû ê îîð•

äèíàòû ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïî ëî æ åíèÿ ê àæäîãî

åå àòîìà è åãî çàð ÿä Z . Â ýòîì ñ ëó÷àå ñò àòè÷åñê îå

èëè ìãíîâåííîå çíà ÷åíèå ðåçó ëü òèðóþùåé àìïëèòó•

äû A ( s ) ðàññåÿíèÿ äëÿ íåê îòîðîãî ïðîèçâî ëüíîãî,

äèñêðåòíîãî íàáîðà ðàññåèâàòåëåé c àìïëèòó äàìè

f

0

j

( s ) (ò àê íàçûâàåìûå àòîìíûå ôîðìôàêòîðû) èìå•

åò âèä
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A ( s ) =

n

X

j =1

f

0

j

e

i s � r

j

;

ã äå s = k � k

0

, j s j = 4 � sin � =� � âåêòîð ðàññåÿíèÿ

è åãî ìî äó ëü, k è k

0

� âî ëíîâûå âåêòîðû ðàññåÿí•

íîé è ïàäàþùèõ âî ëí, n � ÷èñ ëî àòîìîâ â ìî ëåêó•

ëå èëè ÷àñòèöå. Èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ ïî ëó÷èì

óìíî æ åíèåì íà ê îìïëåê ñíî ñîïð ÿæ åííóþ âåëè÷èíó .

Ïîñê î ëüêó ïî îòíîøåíèþ ê ïàäàþùåìó ëó÷ó ìî ëå•

êó ëû â ðàñòâîðå íå îðèåíòèðîâàíû, ïî ëó÷åííóþ èí•

òåíñèâíîñòü ñ ëåäó åò ó ñðåäíèòü ïî òåëåñíîìó óã ëó:

h I ( s ) i




= I

e

n

X

i =1

n

X

j =1

f

0

i

( s ) f

0

j

( s ) h e

i s � r

ij

i




=

= I

e

n

X

i =1

n

X

j =1

f

0

i

( s ) f

0

j

( s )

sin ( sr

ij

)

sr

ij

; (5.1)

ã äå âåêòîð r

ij

� ðàçíîñòü ìåæäó ðàäèó ñ-âåêòîðàìè

r

i

, r

j

i -ãî è j -ãî àòîìîâ, à ñóììèðîâàíèå âåäåòñ ÿ ïî

âñåì àòîìàì, ñîñò àâëÿþùèì ÷àñòèöó . Ñëåäó åò çàìå•

òèòü, ÷òî ôîðìó ëà Äåáàÿ â âèäå (5.1) íå ó÷èòûâàåò

òåïëîâûå ê î ëåáàíèÿ àòîìîâ; àòîìíûé ôàêòîð (ñ ëó•

÷àé àíîìàëüíîãî ðàññåÿíèÿ ìû íå ðàññìàòðèâàåì)

äëÿ ðåíòãåíîâñê îãî èçëó÷åíèÿ èìååò âèä

f

0

i

( s ) = 4 �

1

Z

0

�

ai

( r )

sin ( sr )

sr

r

2

dr ;

�

i

( r ) = 2

n

a

= 2

X

a =1

 

�

ai

( r )  

ai

( r ) ;

(5.2)

ã äå �

i

( r ) � àòîìíàÿ ý ëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü, âûðà•

æ åííàÿ ÷åðåç ïî ëíóþ âî ëíîâóþ ôóíêöèþ i -ãî àòîìà

 

ai

( r ) , âû÷èñ ëåííóþ ïî ìåòî äó ñàìîñîã ëàñîâàííîãî

ïî ëÿ Õàðòðè � Ôîê à (Hartree � Fock); n

a

� ïî ëíîå

÷èñ ëî ý ëåêòðîíîâ â àòîìå. Â äàííîì ñ ëó÷àå â ïðè•

áëèæ åíèè çàïî ëíåííûõ îáî ëî÷åê ó÷èòûâàåòñ ÿ òî ëü•

ê î ðàäèàëüíàÿ ÷àñòü âî ëíîâîé ôóíêöèè. Âû÷èñ ëåí•

íûå ïî ôîðìó ëå (5.2) çíà ÷åíèÿ àòîìíûõ ôàêòîðîâ

ê àê ôóíêöèé ìî äó ëÿ âåêòîðà ðàññåÿíèÿ áûëè âçÿ•

òû èç ìåæäóíàðî äíûõ ò àáëèö äëÿ ðåíòãåíîâñê îé

êðèñò àëëîãðàôèè [16]. Äâîéíóþ ñóììó (5.1) ìî æíî

ïðåäñò àâèòü â âèäå äâóõ ÷àñòåé: ïåðâîé � ïðîñòîé

ñóììû, äëÿ ê îòîðîé i = j , ò . å. ñóììû êâàäðàòîâ

àòîìíûõ àìïëèòó ä (â íåé ñî äåð æèòñ ÿ n ñ ëàã àåìûõ),

è âòîðîé � îñò àëüíîé ñóììû ñ i 6= j ( n ( n � 1) ñ ëàã à•

åìûõ):

I ( s ) =

n

X

i =1

f

2

i

( s ) +

+ 2

n � 1

X

i =1

n

X

j = i +1

f

i

( s ) f

j

( s )

sin ( sr

ij

)

sr

ij

: (5.3)

Åñ ëè àòîìíóþ ñèñòåìó çàìåíèòü ñèñòåìîé øàðîâ ðà•

äèó ñà a ñ î äèíàê îâîé ðàññåèâàþùåé ïëîòíîñòüþ, òî

èíòåíñèâíîñòü ðàññåÿíèÿ (4.7) îò ò àê îé ìî äåëüíîé

ñèñòåìû ïðèìåò áî ëåå ïðîñòîé âèä [5]:

I

M

( s ) = n �

2

( sa )

2

4

1 +

2

n

n � 1

X

i =1

n

X

j = i +1

sin( sr

ij

)

sr

ij

3

5

; (5 : 4)

ã äå �

2

( sa ) � ôîðìôàêòîð øàðà,

�

2

( sa ) =

�

3

sin ( sa ) � sa cos ( sa )

( sa )

3

�

2

: (5 : 5)

Èñïî ëüçó åìàÿ ïðîãðàììíàÿ ðåàëèçàöèÿ (5.4) ïðåä•

ñò àâëåíà â ðàáîòå [17].

Íà ðèñ. 6 à ïðåäñò àâëåíà ñò àðòîâàÿ ìî äåëü êðó•

ãîâîãî òîðà ñ ïàðàìåòðàìè b = 38

�

A, a = c = 13

�

A.

Âíóòðåííèé îáúåì òîðà íàáèâàåòñ ÿ ïëîòíîóïàê îâàí•

íûìè ¾øàðèê àìè-àòîìàìè¿ (ñì. ðèñ. 6 á ). Äàëåå äëÿ

ýòîé ìî äåëè ÷èñ ëåííî âû÷èñ ëÿëèñü êðèâûå ÌÓÐ ïî

ôîðìó ëå Äåáàÿ (5.1) è ïî òî÷íîìó âûðàæ åíèþ (3.4)

(ðèñ. 7 à ). Íà ðèñ. 7 à âèäíî õ îðîøåå ñîâïàäåíèå êðè•

âûõ ðàññåÿíèÿ, âû÷èñ ëåííûõ ïî ôîðìó ëå (3.4) è ïî

ôîðìó ëå Äåáàÿ äëÿ øàðèê îâîé ìî äåëè (5.4).

Êîìïüþòåðíîå ìî äåëèðîâàíèå âîññò àíîâëåíèÿ

ôîðìû òîðà ïî êðèâîé ðàññåÿíèÿ ïðîâî äèëîñü ïî

äâóì ó÷àñòê àì ïî ëó÷åííîé ðàíåå êðèâîé ðàññå•

ÿíèÿ. Áûë âûáðàí êðóãîâîé òîð ñ ïàðàìåòðàìè

b = 38

�

A, a = c = 13

�

A è äâà ðàçëè÷íûõ ïî øèðèíå

èíòåðâàëà äëÿ ìî äó ëÿ âåêòîðà ðàññåÿíèÿ äëÿ

î äíîé è òîé æ å êðèâîé ðàññåÿíèÿ. Ïåðâûé � ýòî

îáëàñòü 0 � s � 0 : 5

�

A

� 1

(ñì. ðèñ. 7 à ), âòîðîé �

0 � s � 0 : 27

�

A

� 1

(ñì. ðèñ. 7 á ), ÷òî ñîîòâåòñòâó åò

ïÿòè è òðåì ïîð ÿäê àì óìåíüøåíèÿ èíòåíñèâíîñòè

ðàññåÿíèÿ ïî îñè îð äèíàò , è ÷èñ ëó øåííîíîâ•

ñêèõ ê àíàëîâ ïî îñè ìî äó ëÿ âåêòîðà ðàññåÿíèÿ

ñîîòâåòñòâåííî 15 è 9.

Êàê èçâåñòíî, äëÿ òåë âðàùåíèÿ, ê ê îòîðûì îò•

íîñèòñ ÿ è òîð, ïð ÿìàÿ çàäà ÷à èìååò åäèíñòâåííîå

ðåøåíèå. Ïðè ýòîì íàëè÷èå åäèíñòâåííîãî òðåõìåð•

íîãî ôóðüå-îáðàçà, ê òîìó æ å ó ñðåäíåííîãî ïî ïî•

ëÿðíîìó óã ëó , ÷òî ñîîòâåòñòâó åò êëàññè÷åñê îé ñúåì•

ê å ñ î äíîê îîð äèíàòíûì äåòåêòîðîì, íå ã àðàíòèðó åò

åäèíñòâåííîñòè âîññò àíîâëåíèÿ ôîðìû òåëà â òðåõ•

ìåðíîì ïðîñòðàíñòâå ïî ñê àëÿðíîé ôóíêöèè I ( s ) .

Âû÷èñ ëåíèå ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ðàññòî ÿ•

íèÿì (ôóíêöèÿ ïàðíûõ ðàññòî ÿíèé) p ( r ) äëÿ êðóãî•

âîãî òîðà ñ ïàðàìåòðàìè b = 38

�

A, a = c = 13

�

A ïðî•

âî äèëîñü ïî ìåòî äèê å, îïèñàííîé â ï. 2.2. Åå ãðàôèê

ïðåäñò àâëåí íà ðèñ. 7 â , èç ê îòîðîãî âèäíî, ÷òî ôóíê•

öèÿ ïàðíûõ ðàññòî ÿíèé äëÿ òîðà èìååò äâà ñèëü•

íî âûðàæ åííûõ ìàê ñèìóìà. Ïî êðèâîé ðàññåÿíèÿ,
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a

b
c

 

x

y

 

z

Ðèñ. 6. à ) Ïîâåð õíîñòü ý ëëèïòè÷åñê îãî òîðà ñ ïàðàìåòðàìè a , b , c . á ) Øàðèê îâàÿ ìî äåëü òîðà ïðè a = c , ñîñòàâ-

ëåííîãî èç ïëîòíîóïàê îâàííûõ ¾øàðèê îâ-àòîìîâ¿

à á

0 0:2 0:4 0:6 0:8 1:0
s; �A � 1

0 0:1 0:2 0:3
s; �A � 1

10� 3

1

10� 1

10� 2

I=I 0

10� 2

1

10� 4

10� 6

I ; îòí. åä.

â

10080604020

D

max

0

1 : 8

1 : 6

1 : 4

1 : 2

1 : 0

0 : 8

0 : 6

0 : 4

0 : 2

r ;

�

A

p; îòí. åä.

Ðèñ. 7. à ) Êðèâûå ðàññåÿíèÿ, âû÷èñ ëåííûå äëÿ êðó-

ãîâîãî òîðà ñ ïàðàìåòðàìè b = 38

�

A, a = c = 13

�

A

ïî ôîðìó ëå Äåáàÿ (5.1) � òî÷êè, ïî òî÷íîìó âûðà-

æ åíèþ (3.4) � ñïëîøíàÿ êðèâàÿ. á ) Êðèâàÿ ðàñ-

ñåÿíèÿ (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ íà ðèñ. 7 à ) íà èíòåðâà-

ëå 0 � s � 0 : 28

�

A

� 1

. ×èñ ëî øåííîíîâñêèõ ê àíà-

ëîâ 9 . â ) Ôóíêöèÿ ïàðíûõ ðàññòî ÿíèé, âû÷èñ ëåííàÿ

îò êðèâîé ÌÓÐ ðèñ. 7 à
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•

Ðèñ. 8. Ð åøåíèå îáðàòíîé çàäà ÷è. Òèïè÷íîå ( à ) è íàèëó÷øåå ( á ) âîññòàíîâëåíèå ôîðìû òîðà ïî êðèâîé ðèñ. 7 à

íà èíòåðâàëå 0 � s � 0 : 5

�

A

� 1

ñ ÷èñ ëîì øåííîíîâñêèõ ê àíàëîâ 15 . Õàðàêòåðíîå âîññòàíîâëåíèå ( â ) ôîðìû òîðà ïî

êðèâîé ðèñ. 7 á

âçÿòîé íà óê àçàííûõ âûøå èíòåðâàëàõ, áûëè ïî ëó•

÷åíû î äíè è òå æ å âåëè÷èíû äëÿ ðàäèó ñà èíåðöèè

R

g

= (40 � 1 : 5)

�

A, ñì. (2.24), è ìàê ñèìàëüíîãî ðàçìå•

ðà òîðà D

max

= (102 � 3)

�

A. Ð àäèó ñ èíåðöèè, âû÷èñ•

ëåííûé ïî ïðèáëèæ åííîé ôîðìó ëå (3.15) ñ ïàðàìåò•

ðàìè b = 38

�

A, a = c = 13

�

A, ðàâåí R

g app

= 38 : 02

�

A,

à ïî òî÷íîìó âûðàæ åíèþ (3.2) � R

g

= 40 : 23

�

A, ÷òî

ò àêæ å ñîã ëàñó åòñ ÿ ñî çíà ÷åíèåì ðàäèó ñà èíåðöèè,

ïî ëó÷åííûì ÷åðåç ôóíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ðàñ•

ñòî ÿíèÿì.

Íà ñ ëåäóþùèì ýò àïå ïîñ ëå îïðåäåëåíèÿ ìàê ñè•

ìàëüíîãî ðàçìåðà ÷åðåç ôóíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî

ðàññòî ÿíèÿì îñóùåñòâëÿëîñü ìî äåëèðîâàíèå ôîð•

ìû òîðà ñîã ëàñíî ìåòî äó , èçëî æ åííîìó â ï. 2.3.

Ñò àðòîâàÿ îáëàñòü çàäàâàëàñü â âèäå ñôåðû äèàìåò•

ðîì D

max

, åå âíóòðåííèé îáúåì íàáèâàëñ ÿ ìåëêè•

ìè øàðèê àìè � ìî äåëÿìè àòîìîâ. Â äàííîì ñ ëó÷àå

÷èñ ëî ìî äåëåé àòîìîâ â ñò àðòîâîì øàðå áûëî ðàâíî

7000, ñ î äèíàê îâûì äèàìåòðîì 2.5

�

A ê àæäûé.

Òèïè÷íàÿ è íàèëó÷øàÿ âîññò àíîâëåííûå ôîðìû

äëÿ êðóãîâîãî òîðà ïðåäñò àâëåíû íà ðèñ. 8 à,á , à õ à•

ðàêòåðíîå âîññò àíîâëåíèå ôîðìû òîðà ïî îãðàíè•

÷åííîìó ó÷àñòêó 0 � s � 0 : 3

�

A

� 1

ïî ïåðâûì òðåì

ïîð ÿäê àì óìåíüøåíèÿ èíòåíñèâíîñòè ÌÓÐ � íà

ðèñ. 8 â .

Àíàëîãè÷íàÿ ïðîöåäóðà áûëà ïðî äåëàíà äëÿ âîñ•

ñò àíîâëåíèÿ ôîðìû ý ëëèïòè÷åñê îãî òîðà ñ ïàðàìåò•

ðàìè b = 35

�

A, a = 15

�

A, c = 30

�

A (ðèñ. 9 à ).

Êðèâàÿ ÌÓÐ âû÷èñ ëÿëàñü àíàëèòè÷åñêè ïî âûðà•

æ åíèþ (3.3) íà èíòåðâàëå 0 � s � 0 : 5

�

A

� 1

(ñì.

ðèñ. 9 á ). Âîññò àíîâëåíèå òîðà ïðîâî äèëîñü ïî îãðà•

íè÷åííîé â èíòåðâàëå 0 � s � 0 : 23

�

A

� 1

è èñêó ññòâåí•

íî çàøóìëåííîé ïî Ïó àññîíó êðèâîé ðàññåÿíèÿ (ñì.

ðèñ. 9 â ). Èç ôóíêöèè ïàðíûõ ðàññòî ÿíèé, ïðåäñò àâ•

ëåííîé íà ðèñ. 9 ã , îïðåäåëåí ìàê ñèìàëüíûé ðàçìåð

D

max

= (100 � 3)

�

A.

Ð åçó ëü ò àòû ìî äåëèðîâàíèÿ ôîðìû ý ëëèïòè÷å•

ñê îãî òîðà ïðåäñò àâëåíû íà ðèñ. 9 ä , èñ õ î äÿ èç ê î•

òîðîãî ìî æíî ñ äåëàòü âûâî ä î äîñò àòî÷íî âûñîê îé

òî÷íîñòè ( < 10

�

A) ïåðåäà ÷è ðàçìåðîâ ý ëëèïòè÷åñê î•

ãî òîðà, îá îòñóòñòâèè äåôîðìàöèé â ã ëàâíûõ ñå÷å•

íèÿõ âîññò àíîâëåííîãî òîðà è î íàëè÷èè íåðîâíî•

ñòåé ñ òîðöåâûõ ñòîðîí.

5.2. Âîññò àíîâëåíèå ôîðìû ìî ëåêó ëû áåëê à

øàïåðîíèíà GroEL

Îëèãîìåðíûé áåëîê òåïëîâîãî øîê à èç êëåòîê

Escherichia coli GroEL ÿâëÿåòñ ÿ î äíèì èç ïðåäñò à•

âèòåëåé ñåìåéñòâà øàïåðîíîâ, ó÷àñòâóþùèì â ñâî•

ðà ÷èâàíèè äðóãèõ áåëê îâ. Èç äàííûõ ïî ý ëåêòðîí•

íîé ìèêðîñê îïèè è ðåíòãåíîñòðóêòóðíîìó àíàëè•

çó èçâåñòíî, ÷òî ôóíêöèîíèðîâàíèå GroEL ê àê ìî•

ëåêó ëÿðíîãî øàïåðîíà ñâÿçàíà ñ åãî ê îíôîðìàöè•

îííîé èçìåí÷èâîñòüþ. Çàêðèñò àëëèçîâàííàÿ ñòðóê•

òóðà GroEL ïðåäñò àâëÿåò ñîáîé öèëèíäð âûñîòîé

145

�

A è äèàìåòðîì 135

�

A ñ öåíòðàëüíûì ê àíàëîì,

äèàìåòð ê îòîðîãî ñîñò àâëÿåò 45

�

A [ 12 ; 13 ].

Íà ðèñ. 10 à,á ïðåäñò àâëåíà êðèñò àëëè÷åñê àÿ

ñòðóêòóðà øàïåðîíèíà GroEL (Protein Data Bank
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Ðèñ. 9. à ) Ñòàðòîâàÿ ìî äåëü ý ëëèïòè÷åñê îãî òîðà ñ ïàðàìåòðàìè a = 15

�

A, b = 35

�

A, c = 30

�

A. á ) Êðèâàÿ ÌÓÐ ,

âû÷èñ ëåííàÿ ïî (3.3). â ) Íà ÷àëüíûé ó÷àñòîê 0 � s � 0 : 23

�

A

� 1

ñ ïó àññîíîâñêèì øóìîì êðèâîé ÌÓÐ , ïî ê îòîðîìó

äàëåå áó äåò ïðî õ î äèòü âîññòàíîâëåíèå ôîðìû òîðà. ã ) Ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ðàññòî ÿíèÿì, âû÷èñ ëåííàÿ íà

îñíîâå êðèâîé ÌÓÐ ðèñ. 9 â . ä ) Ð åøåíèå îáðàòíîé çàäà ÷è ðàññåÿíèÿ: âîññòàíîâëåíèå ôîðìû òîðà ïî êðèâîé ðèñ. 9 â

è ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ðàññòî ÿíèÿì ðèñ. 9 ã

(PDB) c Digital Object Identifier (DOI) 1kpo), ê î•

òîðûé ÿâëÿåòñ ÿ î ëèãîìåðíûì áåëê îì, ñîñòî ÿùèì

èç 14 èäåíòè÷íûõ ñóáúåäèíèö (57 êÄà ê àæäàÿ),

îáðàçóþùàÿ äâà òîðîèäàëüíûõ ê î ëüöà (ïî 7

ñóáúåäèíèö â ê àæäîì), ëåæ àùèõ äðóã íà äðóãå.

Èññ ëåäîâàíèå ñòðóêòóðû ýòîãî áåëê à â ðàñòâîðå,

â ÷àñòíîñòè, ìåòî äîì ìàëîóã ëîâîãî ðàññåÿíèÿ,

ïðåäñò àâëÿåò èíòåðåñ äëÿ âûÿñíåíèÿ ìåõ àíèçìà

øàïåðîíçàâèñèìîãî ñâîðà ÷èâàíèÿ áåëê îâ. Èçâåñòíî,

÷òî ïðîñòðàíñòâåííàÿ ñòðóêòóðà áåëê à â ðàñòâîðå

â åãî ôóíêöèîíàëüíî àêòèâíîì ñîñòî ÿíèè ìî æ åò

íåñê î ëüê î îò ëè÷àòüñ ÿ îò çàêðèñò àëëèçîâàííîé ôà•

çû, â äàííîì ñ ëó÷àå âîçìî æíû ïðîñòðàíñòâåííûå

ïî äâèæêè ñóáúåäèíèö øàïåðîíèíà.
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Ðèñ. 10. Ïðîñòðàíñòâåííàÿ ñòðóêòóðà ìî ëåêó ëû áåëê à øàïåðîíà GroEL. Âèä ñáîêó ( à ), âèä A ñâåð õó ( á )

Ð àñ÷åò êðèâûõ ÌÓÐ äëÿ ýòîãî î ëèãîìåðíîãî áåë•

ê à ïðîâî äèëñ ÿ ïî ïî ëó÷åííûì â ðàçä. 4 ôîðìôàêòî•

ðàì äâîéíîãî ý ëëèïòè÷åñê îãî òîðà (ðèñ. 11 à ) ñ ïà•

ðàìåòðàìè a = 22 : 5

�

A, b = 45

�

A, c = 36 : 5

�

A è ïî•

ëîãî öèëèíäðà ñ âíåøíèì ðàäèó ñîì r

max

= 67 : 5

�

A,

âíóòðåííèì ðàäèó ñîì r

min

= 22 : 5

�

A è âûñîòîé

L = 146

�

A. Ð åçó ëü ò àòû ýòèõ âû÷èñ ëåíèé ïðåäñò àâëå•

íû íà ðèñ. 11 á , êðèâàÿ 3 . Êðèâàÿ 1 ðàññ÷èò àíà íåïî•

ñðåäñòâåííî îò àòîìíîé ñòðóêòóðû (ñì. ðèñ. 10) ïî

ôîðìó ëå Äåáàÿ, â ê îòîðîé ó÷èòûâàåòñ ÿ ðàçëè÷íûé

âêëàä â ñóììàðíóþ àìïëèòó äó äëÿ ðàçëè÷íûõ àòî•

ìîâ (àòîìíûé ôîðìôàêòîð). Êðèâûå ðàññåÿíèÿ 2 è

3 íà ðèñ. 11 á âû÷èñ ëåíû ïî ïî ëó÷åííûì ðàíåå àíàëè•

òè÷åñêèì âûðàæ åíèÿì äëÿ ôîðìôàêòîðîâ äâîéíîãî

ý ëëèïòè÷åñê îãî òîðà (4.3) è ïî ëîãî öèëèíäðà (4.5).

Â äàëüíåéøåì âû÷èñ ëåíèå ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ

ïî ðàññòî ÿíèÿì è âîññò àíîâëåíèå ôîðìû ìî ëåêó ëû

GroEL ïðîâî äèëîñü ïî êðèâîé 2 íà ðèñ. 11 á áåç ââî äà

ê àê îé-ëèáî àïðèîðíîé èíôîðìàöèè î ôîðìå ìî ëåêó•

ëû (âûò ÿíóò àÿ èëè ñïëþñíóò àÿ ôîðìà) èëè íàëè÷èè

îñè èëè ïëîñê îñòè ñèììåòðèè ó ïðåäïî ëàã àåìîé ìî•

ëåêó ëû. Ïî âòîðîìó íó ëþ ôóíêöèè ïàðíûõ ðàññòî ÿ•

íèé áûë îïðåäåëåí ìàê ñèìàëüíûé ðàçìåð ìî ëåêó ëû

D

max

, îí îê àçàëñ ÿ ðàâíûì 180 � 3

�

A (ðèñ. 11 â ). Â

äàííîì ñ ëó÷àå ìàê ñèìàëüíûì ðàçìåðîì èëè îòðåç•

ê îì ìàê ñèìàëüíîé äëèíû D

max

ÿâëÿåòñ ÿ äèàãîíàëü

â ëþáîì èç ã ëàâíûõ ñå÷åíèé ìî ëåêó ëû, ñî äåð æ àùàÿ

îñü z .

Ð åçó ëü ò àòû âîññò àíîâëåíèÿ ôîðìû ìî ëåêó ëû

øàïåðîíà GroEL, ïî ëó÷åííûå ïî îïèñàííîé âûøå

ìåòî äèê å, ïðåäñò àâëåíû íà ðèñ. 11 ã .

6. ÂÛÂÎ ÄÛ

1. Ïî ïî ëó÷åííîé â ðàáîòå [11] òî÷íîé ôó•

ðüå-òðàíñôîðìàíòå òîðà (ñì. (3.3)) áûëà íàïèñàíà

ê îìïüþòåðíàÿ ïðîãðàììà ðàñ÷åò à êðèâîé èíòåíñèâ•

íîñòè ìàëîóã ëîâîãî ðàññåÿíèÿ I ( s ) ïðè çàäàííûõ ïà•

ðàìåòðàõ òîðà a , b , c , äëèíå âî ëíû ïàäàþùåãî èçëó•

÷åíèÿ � è èíòåðâàëå èçìåíåíèÿ ïî ëîâèíû óã ëà ðàñ•

ñåÿíèÿ � 2 [0 ; �

max

] .

2. Ïî ëó÷åíî ïðèáëèæ åííîå âûðàæ åíèå äëÿ ôîðì•

ôàêòîðà òîðà, ñî äåð æ àùåå ëèøü èíòåãðàë ïî óã ëó �

(ñì. (3.10)) è âû÷èñ ëåíà óòî÷íÿþùàÿ ê íåé ïîïðàâ•

ê à � (ñì. (3.11) è (3.12)). Âûâåäåííîå âûðàæ åíèå

(3.11) ìî æ åò áûòü ðåàëèçîâàíî â ýê ñïåðèìåíòå ïî

ìàëîóã ëîâîìó ðàññåÿíèþ ¾îò ðàçáàâëåííûõ ðàñòâî•

ðîâ¿ äëÿ èäåíòèôèê àöèè íàíî÷àñòèö, èìåþùèõ òî•

ïî ëîãè÷åñêè äâó ñâÿçíóþ ïîâåð õíîñòü.

3. Â ðàçä. 2, 3 ïîê àçàíî, ÷òî êðèâûå ðàññåÿíèÿ,

âû÷èñ ëåííûå ïî ïðèáëèæ åííîìó âûðàæ åíèþ (3.11)

è òî÷íîìó (3.3), ñîâïàäàþò â îáëàñòè ïåðâûõ ÷åòû•

ðåõ ïîð ÿäê îâ óìåíüøåíèÿ èíòåíñèâíîñòè îò îñè ïà•

äàþùåãî ëó÷à, ÷òî âïî ëíå äîñò àòî÷íî äëÿ ïðàêòè•

÷åñê îãî èñïî ëüçîâàíèÿ â îáðàáîòê å ýê ñïåðèìåíò àëü•

íûõ êðèâûõ.

4. Ïî âûðàæ åíèþ (3.10) ó äàëîñü ïî ëó÷èòü ïðè•

áëèæ åíèå Ãèíüå ( as )( bs )( cs ) � 1 (3.14) è àñèìïòîòè•

êó Ïîðî äà (3.15), ê îòîðûå ñîîòâåòñòâåííî ïîçâî ëÿò

ïðîâåðèòü çàê îí Ãèíüå íà íà ÷àëüíîì ó÷àñòê å êðè•

âîé ðàññåÿíèÿ âáëèçè îñè ïàäàþùåãî íà ÷àñòèöó ëó•

÷à, sD

max

� 1 , s 2 [ s

min

; s

max

] , ã äå s

min

� 1 =R

g

, è

çàê îí óìåíüøåíèÿ èíòåíñèâíîñòè â îáëàñòè Ïîðî äà

sD

max

� 1 .
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Ðèñ. 11. à ) Ïîâåð õíîñòü äâîéíîãî ý ëëèïòè÷åñê îãî òîðà ê àê ìî äåëü ìî ëåêó ëû GroEL. á ) Êðèâûå ðàññåÿíèÿ: 1 � îò

àòîìíîé ñòðóêòóðû ìî ëåêó ëû áåëê à GroEL, ðàññ÷èòàííûå ïî ôîðìó ëå Äåáàÿ (5.1); 2 � îò äâîéíîãî òîðà ðèñ. 11 à

ïî ôîðìó ëå (4.3) ïðè a = 22 : 5

�

A, b = 45

�

A, c = 36 : 5

�

A; 3 � îò ïî ëîãî öèëèíäðà ïî ôîðìó ëå (4.5) ïðè r

max

= 67 : 5

�

A,

r

min

= 22 : 5

�

A, L = 146

�

A. â ) Ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ðàññòî ÿíèÿì, âû÷èñ ëåííàÿ ïî êðèâîé 2 , ðèñ. 11 á . ã ) Âîñ-

ñòàíîâëåííàÿ ôîðìà ìî ëåêó ëû øàïåðîíà GroEL. Ïî ëó÷åíà ïî êðèâîé 2 ðèñ. 11 á è âû÷èñ ëåííîé èç íåå ôóíêöèè

ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ðàññòî ÿíèÿì (ðèñ. 11 â )
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5. Ïðî äåìîíñòðèðîâàíî ðåøåíèå îáðàòíîé çàäà•

÷è ðàññåÿíèÿ äëÿ êðóãîâîãî è ý ëëèïòè÷åñê îãî òîðîâ

ïî ðàçëè÷íûì íà ÷àëüíûì ó÷àñòê àì êðèâîé ðàññåÿ•

íèÿ I ( s ) , ÷òî íàðàâíå ñ ðåçó ëü ò àò àìè ðàçä. 4 âàæíî

äëÿ ïðèêëàäíîé ðåàëèçàöèè âîññò àíîâëåíèÿ ôîðìû

÷àñòèöû. Ïî ðåçó ëü ò àò àì ïð ÿìîãî ìî äåëèðîâàíèÿ

îïðåäåëåíà óã ëîâàÿ îáëàñòü è ÷èñ ëî øåííîíîâñêèõ

ê àíàëîâ íà êðèâîé èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ, ïî ê î•

òîðîé ïðîèñ õ î äèò âîññò àíîâëåíèå ôîðìû òîðà åãî

øàðèê îâîé ìî äåëüþ áåç ñóùåñòâåííûõ èñê àæ åíèé.

6. Ïî ëó÷åíî ó ñòîé÷èâîå âîññò àíîâëåíèå ôîðìû

ý ëëèïòè÷åñê îãî òîðà ïî îãðàíè÷åííîé è çàøóìëåí•

íîé êðèâîé ðàññåÿíèÿ.

7. Ïî ôîðìó ëå Äåáàÿ áûëà ðàññ÷èò àíà êðèâàÿ

èíòåíñèâíîñòè ÌÓÐ îò èìåþùåéñ ÿ â Protein Data

Bank àòîìíîé ñòðóêòóðû áåëê à GroEL è ïðîâåäåíî

ìî äåëèðîâàíèå ýòîé ìî ëåêó ëû äâîéíûì ý ëëèïòè÷å•

ñêèì òîðîì è ïî ëûì öèëèíäðîì. Çàòåì ïî ýòèì ìî•

äåëÿì ïðè ê îíêðåòíûõ çíà ÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ áûëè

ïðèáëèæ åííî íàéäåíû â àíàëèòè÷åñê îì âèäå ôîðì•

ôàêòîðû áåëê à GroEL è ïðîâåäåíî âîññò àíîâëåíèå

ïðîñòðàíñòâåííîé ôîðìû ýòîãî áåëê à ïî êðèâîé

ÌÓÐ , ïî ëó÷åííîé èç ìî äåëè äâîéíîãî ý ëëèïòè÷åñê î•

ãî òîðà. Ïðè ê îìïüþòåðíîì ìî äåëèðîâàíèè íèê àê àÿ

äðóã àÿ èíôîðìàöèÿ (íàëè÷èå îñåé èëè ïëîñê îñòåé,

ñèììåòðèè, âûò ÿíóòîñòü èëè ñïëþñíóòîñòü ìî ëåêó•

ëû) íå ââî äèëàñü.
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