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ˆ§ÊÎ¥´¨¥ ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´μ£μ ¸μ¸ÉμÖ´¨Ö Ì·μ³μËμ·´μ° £·Ê¶¶Ò,
11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö, ¢ ·μ¤μ¶¸¨´¥ ³¥Éμ¤ ³¨ ±μ³¶ÓÕÉ¥·´μ£μ
³μ²¥±Ê²Ö·´μ£μ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö

Œ¥Éμ¤μ³ ±μ³¶ÓÕÉ¥·´μ£μ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¶·μ¢¥¤¥´μ ¸· ¢´¨É¥²Ó´μ¥ ¨¸¸²¥¤μ-
¢ ´¨¥ ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨ ·μ¤μ¶¸¨´ , ¸μ¤¥·¦ Ð¥£μ Ì·μ³μËμ·´ÊÕ £·Ê¶¶Ê
(11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ó), ¨ ¸¢μ¡μ¤´μ£μ μ¶¸¨´ . Œμ²¥±Ê²Ö·´ Ö ¤¨´ ³¨±  ¶·μ¸²¥¦¥´  ¢μ
¢·¥³¥´´μ³ ¨´É¥·¢ ²¥ 3 ´¸; ¶·¨ ÔÉμ³ ¶·μ ´ ²¨§¨·μ¢ ´μ 3 · 106 ¤¨¸±·¥É´ÒÌ ±μ´-
Ëμ·³ Í¨μ´´ÒÌ ¸μ¸ÉμÖ´¨° ·μ¤μ¶¸¨´  ¨ μ¶¸¨´ . �·μ¤¥³μ´¸É·¨·μ¢ ´μ, ÎÉμ ¶·¨-
¸ÊÉ¸É¢¨¥ ËμÉμ¶μ£²μÐ ÕÐ¥° £·Ê¶¶Ò ¢ Ì·μ³μËμ·´μ³ ± ·³ ´¥ μ¶¸¨´  μ± §Ò¢ ¥É
¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ¥ ¢²¨Ö´¨¥ ´  ¡²¨¦ °Ï¥¥ ¡¥²±μ¢μ¥ μ±·Ê¦¥´¨¥ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ± ±
¢ μ¡² ¸É¨ β-¨μ´μ´μ¢μ£μ ±μ²ÓÍ , É ± ¨ ¢ μÉ¤ ²¥´´ÒÌ μ¡² ¸ÉÖÌ ·μ¤μ¶¸¨´  (Í¨-
Éμ¶² §³ É¨Î¥¸±μ° ¨ ¢´ÊÉ·¨¤¨¸±μ¢μ³ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥). �  μ¸´μ¢ ´¨¨ ·¥§Ê²ÓÉ Éμ¢
³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö μ¡¸Ê¦¤ ¥É¸Ö ¢μ§³μ¦´Ò° ¢´ÊÉ·¨³μ²¥±Ê²Ö·´Ò° ³¥Ì ´¨§³ ¶μ¤¤¥·-
¦ ´¨Ö ·μ¤μ¶¸¨´  ± ± G-¡¥²μ±-¸¢Ö§Ò¢ ÕÐ¥£μ ·¥Í¥¶Éμ·  ¢ ´¥ ±É¨¢´μ³ ¸μ¸ÉμÖ´¨¨,
É. ¥. ËÊ´±Í¨Ö Ì·μ³μËμ·  ± ± ÔËË¥±É¨¢´μ£μ ²¨£ ´¤ - ´É £μ´¨¸É .

� ¡μÉ  ¢Ò¶μ²´¥´  ¢ ‹ ¡μ· Éμ·¨¨ · ¤¨ Í¨μ´´μ° ¡¨μ²μ£¨¨ �ˆŸˆ.

�·¥¶·¨´É �¡Ñ¥¤¨´¥´´μ£μ ¨´¸É¨ÉÊÉ  Ö¤¥·´ÒÌ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨°. „Ê¡´ , 2008

Feldman T. B. et al. P19-2008-117
Studies on Conformational States of the Chromophore Group,
11-cis-Retinal, in Rhodopsin by Computer Molecular
Simulation Methods

Based on computer simulation methods a comparative study of molecular dynam-
ics of rhodopsin, which contains a chromophore (11-cis-retinal) group, and a free
opsin has been performed. Molecular dynamics has been traced up within 3 ns time
interval; thereby 3 · 106 discrete conformational states of rhodopsin and opsin were
compared and analyzed. It is demonstrated that the presence of a light absorbing
group (11-cis-retinal) in opsin's chromophore pocket has a considerable in�uence
on the protein neighborhood, surrounding of 11-cis-retinal from beta-ionone ring
region, as well as on the distant (cytoplasmic and extracellular) regions. From the
simulation results we discuss the molecular mechanism that assumes rhodopsin as a
G-protein coupled receptor in the inactivated state functioning as an efˇcient ligand
antagonist.

The investigation has been performed at the Laboratory of Radiation Biology,
JINR.

Preprint of the Joint Institute for Nuclear Research. Dubna, 2008
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�μ¤μ¶¸¨´ Å É¨¶¨Î´Ò° ¶·¥¤¸É ¢¨É¥²Ó ¡μ²ÓÏμ£μ ¸¥³¥°¸É¢  G-¡¥²μ±-¸¢Ö-
§Ò¢ ÕÐ¨Ì ·¥Í¥¶Éμ·μ¢ (G-protein-coupled receptors (GPCR)), ¨£· ÕÐ¨Ì ±²ÕÎ¥-
¢ÊÕ ·μ²Ó ¢ ·¥£Ê²ÖÉμ·´ÒÌ ¶·μÍ¥¸¸ Ì ¦¨¢ÒÌ μ·£ ´¨§³μ¢ [1]. ‘¨£´ ²Ó´Ò¥ ¶ÊÉ¨,
·¥£Ê²¨·Ê¥³Ò¥ ÔÉ¨³¨ ¡¥²± ³¨-·¥Í¥¶Éμ· ³¨, μ¶·¥¤¥²ÖÕÉ ³´μ¦¥¸É¢μ ¢ ¦´¥°-
Ï¨Ì ¡¨μ²μ£¨Î¥¸±¨Ì ¶·μÍ¥¸¸μ¢, ¢±²ÕÎ Ö ¶·μÍ¥¸¸Ò ¸¥´¸μ·´μ° ·¥Í¥¶Í¨¨, Ô´-
¤μ±·¨´´μ° ·¥£Ê²ÖÍ¨¨ ¨ ¸¨´ ¶É¨Î¥¸±μ° ¶¥·¥¤ Î¨.

� ¨¡μ²¥¥ Ìμ·μÏμ ¨§ÊÎ¥´´Ò³ Ö¢²Ö¥É¸Ö ³¥Ì ´¨§³ ËμÉμÉ· ´¸¤Ê±Í¨¨, § -
¶Ê¸± ¥³Ò° G-¡¥²μ±-¸¢Ö§Ò¢ ÕÐ¨³ ·¥Í¥¶Éμ·μ³ Å ·μ¤μ¶¸¨´μ³ Å ¢ ´ ·Ê¦´μ³
¸¥£³¥´É¥ §·¨É¥²Ó´μ° ±²¥É±¨ ¶·¨ ¶μ£²μÐ¥´¨¨ ¨³ ±¢ ´É  ¸¢¥É  [2, 3]. Š²ÕÎ¥-
¢Ò³ ¸μ¡ÒÉ¨¥³ ¢ ³¥Ì ´¨§³¥ ËμÉμÉ· ´¸¤Ê±Í¨¨ (¶·¥μ¡· §μ¢ ´¨¥, ¶¥·¥¤ Î  ¨
³´μ£μ±· É´μ¥ Ê¸¨²¥´¨¥ ¶¥·¢¨Î´μ£μ ¸¢¥Éμ¢μ£μ ¸¨£´ ² ) Ö¢²Ö¥É¸Ö ¢§ ¨³μ¤¥°-
¸É¢¨¥  ±É¨¢¨·μ¢ ´´μ£μ ¸¢¥Éμ³ ·μ¤μ¶¸¨´  ¸ G-¡¥²±μ³. ‚μ ¢¸¥Ì ¤·Ê£¨Ì ¸²ÊÎ ÖÌ,
±·μ³¥ ËμÉμ·¥Í¥¶Í¨¨, ¶¥·¢μ° ¸É ¤¨¥° ± ¸± ¤  Ö¢²Ö¥É¸Ö ¸¢Ö§Ò¢ ´¨¥ ¸¶¥Í¨Ë¨-
Î¥¸±μ£μ ²¨£ ´¤ , ´ ¶·¨³¥·, ¶ ÌÊÎ¥° ³μ²¥±Ê²Ò ´¥°·μ³¥¤¨ Éμ·  ¨²¨ £μ·³μ´ 
¸ G-¡¥²μ±-¸¢Ö§Ò¢ ÕÐ¨³ ·¥Í¥¶Éμ·μ³, ÎÉμ ¨ ¶·¨¢μ¤¨É ± ¥£μ ¢¶μ²´¥ μ¶·¥¤¥-
²¥´´Ò³ ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´Ò³ ¶¥·¥¸É·μ°± ³ ¨ ¶¥·¥Ìμ¤Ê ¢  ±É¨¢¨·μ¢ ´´μ¥ ¸μ-
¸ÉμÖ´¨¥ [4]. ‚ ¸²ÊÎ ¥ ËμÉμÉ· ´¸¤Ê±Í¨¨ ¸É¨³Ê²μ³, § ¶Ê¸± ÕÐ¨³ G-¡¥²±μ¢Ò°
± ¸± ¤, ¸²Ê¦¨É ´¥ Ì¨³¨Î¥¸±μ¥ ¢¥Ð¥¸É¢μ,   ±¢ ´É ¸¢¥É . 
Éμ ¸¢μ°¸É¢μ ¨ ¤¥-
² ¥É §·¨É¥²Ó´Ò° ¶¨£³¥´É ¶·¨¢²¥± É¥²Ó´μ° ³μ¤¥²ÓÕ ¤²Ö ¨§ÊÎ¥´¨Ö ³¥Ì ´¨§³μ¢
ËÊ´±Í¨μ´¨·μ¢ ´¨Ö ¢¸¥£μ ±² ¸¸  G-¡¥²μ±-¸¢Ö§Ò¢ ÕÐ¨Ì ·¥Í¥¶Éμ·μ¢. ‚ ± Î¥-
¸É¢¥ ²¨£ ´¤  ¢ ³μ²¥±Ê²¥ ·μ¤μ¶¸¨´  ¢Ò¸ÉÊ¶ ¥É ¥£μ Ì·μ³μËμ·´ Ö £·Ê¶¶  (11-
Í¨¸-·¥É¨´ ²Ó), ±μÉμ· Ö · ¸¶μ²μ¦¥´  ¢ £¨¤·μËμ¡´μ³ ®Ö¤·¥¯ ¡¥²±μ¢μ° Î ¸É¨ Å
¢ μ¶¸¨´¥. ˆ³¥´´μ Ì·μ³μËμ·´ Ö £·Ê¶¶   ±É¨¢¨·Ê¥É ·μ¤μ¶¸¨´, ¶μ§¢μ²ÖÖ ¥³Ê
¸¢Ö§ ÉÓ¸Ö ¸ G-¡¥²±μ³ (¢ ¸²ÊÎ ¥ ËμÉμÉ· ´¸¤Ê±Í¨¨ ÔÉμÉ ¡¥²μ± ¶μ²ÊÎ¨² ´ §¢ -
´¨¥ É· ´¸¤ÊÍ¨´ ).

’ ±¨³ μ¡· §μ³, ÌμÉÖ μ¡Ð¨° ¶·¨´Í¨¶ · ¡μÉÒ G-¡¥²±μ¢μ£μ ± ¸± ¤  ¢ ¸²Ê-
Î ¥ ËμÉμÉ· ´¸¤Ê±Í¨¨ μ¸É ¥É¸Ö É¥³ ¦¥ ¸ ³Ò³, Ê´¨¢¥·¸ ²Ó´Ò³, μ¸μ¡¥´´μ¸ÉÓ
·μ¤μ¶¸¨´  ± ± G-¡¥²μ±-¸¢Ö§Ò¢ ÕÐ¥£μ ·¥Í¥¶Éμ·  ¸μ¸Éμ¨É ¢ Éμ³, ÎÉμ ¢ É¥³´μ-
¢μ³ ¸μ¸ÉμÖ´¨¨ ¥£μ ²¨£ ´¤ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ó ¢Ò¸ÉÊ¶ ¥É ¢ ± Î¥¸É¢¥ ³μÐ´μ£μ,
ÔËË¥±É¨¢´¥°Ï¥£μ  ´É £μ´¨¸É , μ¡¥¸¶¥Î¨¢ ÕÐ¥£μ ¶·¥¡Ò¢ ´¨¥ ·μ¤μ¶¸¨´  ¢
´¥ ±É¨¢´μ³ ¸μ¸ÉμÖ´¨¨. ˆ´ Î¥ £μ¢μ·Ö, ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´μ¥ ¸μ¸ÉμÖ´¨¥ μ¶¸¨´ 
É ±μ¢μ, ÎÉμ ¢¥·μÖÉ´μ¸ÉÓ ¥£μ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¸ G-¡¥²±μ³ ¸¢¥¤¥´  ± ³¨´¨³Ê³Ê,
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¥¸²¨ ¢μμ¡Ð¥ ¢μ§³μ¦´ . ’¥³ ¸ ³Ò³ ¸μ§¤ ¥É¸Ö ¸¨ÉÊ Í¨Ö ¨ Ëμ·³¨·Ê¥É¸Ö ³¥Ì -
´¨§³, ¶·¥¤μÉ¢· Ð ÕÐ¨° ®²μ¦´Ò°¯ § ¶Ê¸± ¶·μÍ¥¸¸  ËμÉμÉ· ´¸¤Ê±Í¨¨.

„²Ö Ë¨§¨μ²μ£¨¨ §·¥´¨Ö ÔÉμÉ ³¥Ì ´¨§³ ¨³¥¥É ¶·¨´Í¨¶¨ ²Ó´μ¥ §´ Î¥´¨¥.
„¥°¸É¢¨É¥²Ó´μ, ¶μ¸±μ²Ó±Ê ¶ ²μÎ±  ¸μ¤¥·¦¨É μ£·μ³´μ¥ ±μ²¨Î¥¸É¢μ ¶²μÉ´μ
Ê¶ ±μ¢ ´´ÒÌ ¨ ¸¶μ¸μ¡´ÒÌ ±  ±É¨¢ Í¨¨ ³μ²¥±Ê² ·μ¤μ¶¸¨´  (¶·¨³¥·´μ 109 ³μ-
²¥±Ê² ´  ¶ ²μÎ±Ê) ¨ ¸¶μ¸μ¡´  ¤¥É¥±É¨·μ¢ ÉÓ μ¤¨´μÎ´Ò° ¶μ£²μÐ¥´´Ò° ±¢ ´É
¸¢¥É , Éμ ¢Ò¸μ± Ö ÔËË¥±É¨¢´μ¸ÉÓ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ± ± ²¨£ ´¤ - ´É £μ´¨¸É 
¨¸±²ÕÎ¨É¥²Ó´μ ¢ ¦´  ¤²Ö μ¡¥¸¶¥Î¥´¨Ö ¥¥ ³ ±¸¨³ ²Ó´μ ´¨§±μ£μ É¥³´μ¢μ£μ É¥-
¶²μ¢μ£μ ÏÊ³ . ‘²¥¤¸É¢¨¥³ ¦¥ ËμÉμ¨§μ³¥·¨§ Í¨¨ ²¨£ ´¤  (11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö)
¸É ´μ¢ÖÉ¸Ö ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´Ò¥ ¨§³¥´¥´¨Ö ¸´ Î ²  ¥£μ ¡²¨¦ °Ï¥£μ ¡¥²±μ¢μ£μ
μ±·Ê¦¥´¨Ö,   § É¥³ ¨ ¢¸¥° ¡¥²±μ¢μ° Î ¸É¨, ¢ ¶¥·¢ÊÕ μÎ¥·¥¤Ó £¨¤·μË¨²Ó´ÒÌ
¶¥É¥²Ó ¨ ‘-±μ´Í¥¢μ£μ ¶¥¶É¨¤  ´  Í¨Éμ¶² §³ É¨Î¥¸±μ° ¸Éμ·μ´¥ ³¥³¡· ´Ò. ‚
¸¢μÕ μÎ¥·¥¤Ó ·¥É¨´ ²Ó, ´μ Ê¦¥ ´¥ ¢ 11-Í¨¸,   ¢ ¶μ²´μ¸ÉÓÕ-É· ´¸-¨§μ³¥·´μ°
Ëμ·³¥, ¶·μ¤μ²¦ Ö ¡ÒÉÓ ±μ¢ ²¥´É´μ ¸¢Ö§ ´´Ò³ ¸ ¡¥²±μ³, ¶·¥¢· Ð ¥É¸Ö ¨§
³μÐ´μ£μ  ´É £μ´¨¸É  ¢ ÔËË¥±É¨¢´¥°Ï¥£μ  £μ´¨¸É .

�±É¨¢ Í¨Ö ®³μ²Î Ð¥£μ¯ ¢ É¥³´μÉ¥ ·μ¤μ¶¸¨´  ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É ¢¸²¥¤¸É¢¨¥
¨´¤ÊÍ¨·μ¢ ´´μ° ¸¢¥Éμ³ Í¨¸-É· ´¸-¨§μ³¥·¨§ Í¨¨ ²¨£ ´¤ - ´É £μ´¨¸É , ±μÉμ-
· Ö ¶·¨¢μ¤¨É ± ´ ·ÊÏ¥´¨Õ Ô²¥±É·μ¸É É¨Î¥¸±¨Ì ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° Ì·μ³μËμ· 
¸ μ±·Ê¦ ÕÐ¨³¨ ¥£μ  ³¨´μ±¨¸²μÉ´Ò³¨ μ¸É É± ³¨, ¨´¨Í¨¨·ÊÖ É¥³ ¸ ³Ò³ ¶μ-
¸²¥¤μ¢ É¥²Ó´Ò¥ ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´Ò¥ ¶¥·¥¸É·μ°±¨ ¢ μ¶¸¨´¥. ‚ ±μ´¥Î´μ³ ¸Î¥É¥
ÔÉ¨ ¶¥·¥¸É·μ°±¨ ¨ ¶·¨¢μ¤ÖÉ ± Ë¨§¨μ²μ£¨Î¥¸±μ°  ±É¨¢ Í¨¨ ·μ¤μ¶¸¨´  Å ¶μ-
Ö¢²¥´¨Õ ¥£μ ¸¶μ¸μ¡´μ¸É¨ ¸¢Ö§Ò¢ ÉÓ ¨  ±É¨¢¨·μ¢ ÉÓ G-¡¥²μ± (É· ´¸¤ÊÍ¨´).

’ ±¨³ μ¡· §μ³, ¢ Ê´¨¢¥·¸ ²Ó´μ° ¸Ì¥³¥ · ¡μÉÒ G-¡¥²±μ¢μ£μ ± ¸± ¤  ²¨-
£ ´¤μ³- £μ´¨¸Éμ³ ¢Ò¸ÉÊ¶ ¥É ¢ ¸²ÊÎ ¥ ËμÉμÉ· ´¸¤Ê±Í¨¨ ¶μ²´μ¸ÉÓÕ-É· ´¸-
·¥É¨´ ²Ó.

‚ ¦´μ ¶μ¤Î¥·±´ÊÉÓ, ÎÉμ ¨ ¸ ³ μ¶¸¨´ (¡¥§ Ì·μ³μËμ· ) ¸¶μ¸μ¡¥´ ± ¢§ ¨-
³μ¤¥°¸É¢¨Õ ¸ G-¡¥²±μ³ ¨ ¥£μ  ±É¨¢ Í¨¨. �¤´ ±μ ¶·¨ ÔÉμ³  ±É¨¢´μ¸ÉÓ ¡¥§²¨-
£ ´¤´μ£μ μ¶¸¨´  ¸μ¸É ¢²Ö¥É ¢¸¥£μ 10−6  ±É¨¢´μ¸É¨ μ¶¸¨´ , ¸ ±μÉμ·Ò³ ¸¢Ö§ ´
²¨£ ´¤- £μ´¨¸É Å ¶μ²´μ¸ÉÓÕ-É· ´¸-·¥É¨´ ²Ó [5, 6]. �¨§± Ö, ´μ ¢¸¥ ¦¥ ¨³¥-
ÕÐ Ö¸Ö  ±É¨¢´μ¸ÉÓ ¡¥§²¨£ ´¤´μ£μ μ¶¸¨´  ¢Ìμ¤¨É ± ± ¸μ¸É ¢´ Ö Î ¸ÉÓ ¢ ¸²μ¦-
´Ò° ³μ²¥±Ê²Ö·´Ò° ³¥Ì ´¨§³ ¸¢¥Éμ¢μ°  ¤ ¶É Í¨¨ ËμÉμ·¥Í¥¶Éμ·´μ° ±²¥É±¨
(Ë¥´μ³¥´ É ± ´ §Ò¢ ¥³μ° bleaching adaptation).

’ ±¨³ μ¡· §μ³, ¢ ³μ²¥±Ê²¥ ·μ¤μ¶¸¨´  ³μ¦´μ ¢Ò¤¥²¨ÉÓ ¶μ ±· °´¥° ³¥·¥
É·¨ ¢¨¤  ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´ÒÌ ¸μ¸ÉμÖ´¨° μ¶¸¨´ : i) É¥³´μ¢μ¥, ±μ£¤  Ì·μ³μ-
Ëμ·´ Ö £·Ê¶¶  (11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ó) ¢Ò¸ÉÊ¶ ¥É ¢ ± Î¥¸É¢¥ ³μÐ´μ£μ ²¨£ ´¤ -
 ´É £μ´¨¸É , ¶·¥¤μÉ¢· Ð ÕÐ¥£μ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨¥ μ¶¸¨´  ¸ G-¡¥²±μ³; ii) ¸¢¥Éμ-
¢μ¥, ³μÐ´μ  ±É¨¢¨·μ¢ ´´μ¥, ±μ£¤  ´  μ¤´μ° ¨§ ¶μ¸²¥¤´¨Ì ¸É ¤¨° ËμÉμ²¨§ ,  
¨³¥´´μ ´  ¸É ¤¨¨ μ¡· §μ¢ ´¨Ö ³¥É ·μ¤μ¶¸¨´  II, ¶μ²´μ¸ÉÓÕ-É· ´¸-·¥É¨´ ²Ó
¢Ò¸ÉÊ¶ ¥É ¢ ± Î¥¸É¢¥ ³μÐ´μ£μ  £μ´¨¸É , ÔËË¥±É¨¢´μ ¸¶μ¸μ¡¸É¢ÊÕÐ¥£μ ¢§ -
¨³μ¤¥°¸É¢¨Õ μ¶¸¨´  ¸ G-¡¥²±μ³; iii) ¸¢¥Éμ¢μ¥, ´μ ¢ ³¨§¥·´μ° ¸É¥¶¥´¨  ±-
É¨¢¨·μ¢ ´´μ¥, ±μ£¤  ´  ±μ´¥Î´μ° ¸É ¤¨¨ ËμÉμ²¨§  μ¶¸¨´ É¥·Ö¥É ¶μ²´μ¸ÉÓÕ-
É· ´¸-·¥É¨´ ²Ó, ¨ ¥£μ Ì·μ³μËμ·´μ¥ ³¥¸Éμ μ¸É ¥É¸Ö ®¶Ê¸ÉÒ³¯.
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‚ ´ ¸ÉμÖÐ¥° · ¡μÉ¥ ³¥Éμ¤ ³¨ ±μ³¶ÓÕÉ¥·´μ£μ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö Ê¤ ²μ¸Ó
¶·μ ´ ²¨§¨·μ¢ ÉÓ ³μ²¥±Ê²Ö·´ÊÕ ¤¨´ ³¨±Ê ¤¢ÊÌ ¸μ¸ÉμÖ´¨° μ¶¸¨´  Å ¶¥·¢μ£μ
(É¥³´μ¢μ£μ) ¨ ¶μ¸²¥¤´¥£μ (¸¢¥Éμ¢μ£μ). 
Éμ ¸É ²μ ¢μ§³μ¦´Ò³ ¡² £μ¤ ·Ö ¤μ¸É¨£-
´ÊÉμ³Ê §  ¶μ¸²¥¤´¨¥ Ï¥¸ÉÓ ²¥É ¶·μ£·¥¸¸Ê ¢ μ¶·¥¤¥²¥´¨¨ É·¥É¨Î´μ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò
·μ¤μ¶¸¨´ . �μ¸²¥ ³´μ£¨Ì ´¥Ê¤ Î´ÒÌ ¶μ¶ÒÉμ± ¸É ²μ ¢μ§³μ¦´Ò³, ´ ±μ´¥Í,
±·¨¸É ²²¨§μ¢ ÉÓ ³¥³¡· ´´Ò° ¡¥²μ± ·μ¤μ¶¸¨´ ¨ ³¥Éμ¤μ³ ·¥´É£¥´μ¸É·Ê±ÉÊ·-
´μ£μ  ´ ²¨§  ¸´ Î ²  ¸ · §·¥Ï¥´¨¥³ ¢ 2,8 �A [7],   § É¥³ ¨ ¸ · §·¥Ï¥´¨¥³ ¢
2,2 �A [8, 9] μ¶·¥¤¥²¨ÉÓ ¥£μ É·¥Ì³¥·´ÊÕ ¸É·Ê±ÉÊ·Ê. �¤´ ±μ ¸²¥¤Ê¥É μÉ³¥É¨ÉÓ,
ÎÉμ ¢ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ ±·¨¸É ²²¨§ Í¨¨ ³μ²¥±Ê²Ò ·μ¤μ¶¸¨´  ¶·μ¨¸Ìμ¤ÖÉ ´¥±μÉμ·Ò¥
´ ·ÊÏ¥´¨Ö ¢ Ô²¥±É·μ¸É É¨Î¥¸±¨Ì ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨ÖÌ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¸  ³¨´μ-
±¨¸²μÉ´Ò³¨ μ¸É É± ³¨, ÎÉμ ³μ¦¥É ¶·¨¢μ¤¨ÉÓ ± ¨§³¥´¥´¨Õ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´-
´μ° ±μ´Ë¨£Ê· Í¨¨ Ì·μ³μËμ· . �μ²¥¥ Éμ£μ, ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´ Ö ³μ¤¥²Ó ³μ²¥-
±Ê²Ò ·μ¤μ¶¸¨´ , ¶μ²ÊÎ¥´´ Ö ³¥Éμ¤μ³ ·¥´É£¥´μ¸É·Ê±ÉÊ·´μ£μ  ´ ²¨§ , ´¥ ¤ ¥É
ÉμÎ´μ£μ μ¶¨¸ ´¨Ö ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´μ° ±μ´Ë¨£Ê· Í¨¨ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¢ Ì·μ³μ-
Ëμ·´μ³ ÊÎ ¸É±¥ [10, 11],   ¸ ³  É·¥Ì³¥·´ Ö μ·£ ´¨§ Í¨Ö ³μ²¥±Ê²Ò ·μ¤μ¶¸¨´ 
¢ ¥¥ É¥³´μ¢μ³ ±·¨¸É ²²¨Î¥¸±μ³ ¸μ¸ÉμÖ´¨¨ ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É ¸μ¡μ° ¸É É¨Î¥¸±ÊÕ
± ·É¨´Ê. Œ¥Éμ¤ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨ ¶μ§¢μ²Ö¥É μ¶¨¸ ÉÓ
¤¨´ ³¨±Ê ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´μ£μ ¸μ¸ÉμÖ´¨Ö ³μ²¥±Ê²Ò ·μ¤μ¶¸¨´ , ´ ¶·¨³¥· Ì·μ-
³μËμ·  ¨ ¥£μ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¸ μ±·Ê¦ ÕÐ¨³¨  ³¨´μ±¨¸²μÉ´Ò³¨ μ¸É É± ³¨,
¨²¨ ¤¨´ ³¨±Ê ¤·Ê£¨Ì ¤μ³¥´μ¢ ³μ²¥±Ê²Ò, ´ ¶·¨³¥· Í¨Éμ¶² §³ É¨Î¥¸±μ£μ ¨
¢´ÊÉ·¨¤¨¸±μ¢μ£μ.

“¸É ´μ¢²¥´¨¥ É·¥É¨Î´μ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ·μ¤μ¶¸¨´  ¢ É¥³´μ¢μ³ ¸μ¸ÉμÖ´¨¨ ¶μ-
¸²Ê¦¨²μ Éμ²Î±μ³ ¤²Ö ¸¥·¨¨ · ¡μÉ, ¢ ±μÉμ·ÒÌ ¶·¥¤¶·¨´¨³ ÕÉ¸Ö ¶μ¶ÒÉ±¨
Ê¸É ´μ¢¨ÉÓ ¢´ÊÉ·¨³μ²¥±Ê²Ö·´Ò¥ ³¥Ì ´¨§³Ò ¨ ¶ÊÉ¨ ·¥ £¨·μ¢ ´¨Ö ³μ²¥±Ê²Ò
·μ¤μ¶¸¨´  ¶μ¸²¥ ¶μ£²μÐ¥´¨Ö ¥Õ ±¢ ´É  ¸¢¥É  [12Ä15].

‚ ¸¢Ö§¨ ¸ ÔÉ¨³ μ¸μ¡Ò° ¨´É¥·¥¸ ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¥ ³μ²¥±Ê²Ö·-
´μ° ¤¨´ ³¨±¨ Ì·μ³μËμ·  11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¨ ¥£μ ¡²¨¦ °Ï¥£μ ¡¥²±μ¢μ£μ μ±·Ê-
¦¥´¨Ö. �¥ÎÓ ¶·¨ ÔÉμ³ ¨¤¥É ± ± μ ¢²¨Ö´¨¨ Ì·μ³μËμ·´μ° £·Ê¶¶Ò ´  ¢¶μ²´¥
μ¶·¥¤¥²¥´´Ò¥  ³¨´μ±¨¸²μÉ´Ò¥ μ¸É É±¨ ¥£μ ¡¥²±μ¢μ£μ μ±·Ê¦¥´¨Ö, É ± ¨, ´ -
μ¡μ·μÉ, μ ¢²¨Ö´¨¨ ¡¥²±μ¢μ£μ μ±·Ê¦¥´¨Ö ´  Ì·μ³μËμ·. ‚ ´ ¸ÉμÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö
¸ÊÐ¥¸É¢Ê¥É ¤μ¸É ÉμÎ´μ ¶μ¤·μ¡´μ¥ μ¶¨¸ ´¨¥ Ì·μ³μËμ·´μ£μ Í¥´É·  ·μ¤μ¶¸¨´ ,
  ¨³¥´´μ μ¶¨¸ ´¨¥ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´μ£μ · ¸¶μ²μ¦¥´¨Ö 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¨ ¥£μ
¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¸ μ±·Ê¦ ÕÐ¨³¨ ¥£μ ¡²¨¦ °Ï¨³¨  ³¨´μ±¨¸²μÉ´Ò³¨ μ¸É É-
± ³¨ [2, 7Ä9, 16Ä18].

’ ±μ£μ ·μ¤  μ¶¨¸ ´¨¥ ³μ¦¥É ¤ ÉÓ ±²ÕÎ ± ± ¤²Ö ¶μ´¨³ ´¨Ö ¶·¨·μ¤Ò
¸¶¥±É· ²Ó´μ° ´ ¸É·μ°±¨ §·¨É¥²Ó´ÒÌ ¶¨£³¥´Éμ¢, É. ¥. ³μ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ³¥Ì ´¨§-
³μ¢ Í¢¥Éμ· §²¨Î¥´¨Ö, É ± ¨ ¤²Ö μ¡ÑÖ¸´¥´¨Ö ¨Ì Ê´¨± ²Ó´ÒÌ ËμÉμÌ¨³¨Î¥¸±¨Ì
¸¢μ°¸É¢. —Éμ ± ¸ ¥É¸Ö ¶μ¸²¥¤´¥£μ, Éμ ¤²Ö ·μ¤μ¶¸¨´  Ì · ±É¥·´Ò ´¥¢¥·μÖÉ´μ
¢Ò¸μ± Ö ¸±μ·μ¸ÉÓ ËμÉμ¨§μ³¥·¨§ Í¨¨ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö (³¥´¥¥ 200 Ë¸) [19Ä21]
¨ ¢Ò¸μ±¨° ±¢ ´Éμ¢Ò° ¢ÒÌμ¤ (0,67) ÔÉμ° ËμÉμÌ¨³¨Î¥¸±μ° ·¥ ±Í¨¨ [22, 23].
„μ ¸¨Ì ¶μ· μ¸É ¥É¸Ö μÉ±·ÒÉÒ³ ¢μ¶·μ¸, ¶μÎ¥³Ê ¸±μ·μ¸ÉÓ ËμÉμ¨§μ³¥·¨§ Í¨¨
11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ± ± Ì·μ³μËμ·´μ° £·Ê¶¶Ò ·μ¤μ¶¸¨´  ¶μÎÉ¨ ´  ¤¢  ¶μ·Ö¤± 

3



¢ÒÏ¥, Î¥³ ¸±μ·μ¸ÉÓ ¥£μ ¨§μ³¥·¨§ Í¨¨ ¢ · ¸É¢μ·¥ [24]. �μ²Ó ¡¥²±μ¢μ£μ μ±·Ê-
¦¥´¨Ö ¢ ÔÉμ³ ËμÉμÌ¨³¨Î¥¸±μ³ ¶·μÍ¥¸¸¥ ´¥ ¢Ò§Ò¢ ¥É ¸μ³´¥´¨Ö, μ¤´ ±μ ³μ²¥-
±Ê²Ö·´Ò¥ ³¥Ì ´¨§³Ò, ²¥¦ Ð¨¥ ¢ ¥£μ μ¸´μ¢¥, μ¸É ÕÉ¸Ö ´¥ ¤μ ±μ´Í  ¶μ´ÖÉÒ³¨.

� ¶· ¢μ³¥·´μ¸É¨ ¨ ¶·μ£´μ¸É¨Î¥¸±μ° ¶μ²Ó§¥ ±μ³¶ÓÕÉ¥·´μ£μ ³μ¤¥²¨·μ-
¢ ´¨Ö ¢ μÉ´μÏ¥´¨¨ ·μ¤μ¶¸¨´  ¸¢¨¤¥É¥²Ó¸É¢ÊÕÉ ¤ ´´Ò¥, ¶μ²ÊÎ¥´´Ò¥ ´¥¤ ¢´μ
¸ ¶μ³μÐÓÕ ³¥Éμ¤  Ö¤¥·´μ£μ ³ £´¨É´μ£μ ·¥§μ´ ´¸  [17, 25]. ‚ ÔÉ¨Ì · ¡μ-
É Ì ¶μ¤·μ¡´μ ¨¸¸²¥¤μ¢ ²μ¸Ó ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨¥ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¸ μ±·Ê¦ ÕÐ¨³¨
¥£μ  ³¨´μ±¨¸²μÉ´Ò³¨ μ¸É É± ³¨ ¢ Ì·μ³μËμ·´μ³ Í¥´É·¥ ·μ¤μ¶¸¨´ . Œ´μ£¨¥
¶·¥¤¶μ²μ¦¥´¨Ö, ¸¤¥² ´´Ò¥ · ´¥¥ ´  μ¸´μ¢ ´¨¨ ±μ³¶ÓÕÉ¥·´μ£μ ³μ¤¥²¨·μ¢ -
´¨Ö ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨ Ì·μ³μËμ·´μ£μ Í¥´É· , ´ Ï²¨ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó-
´μ¥ ¶μ¤É¢¥·¦¤¥´¨¥ ¢ ÔÉ¨Ì · ¡μÉ Ì. ’ ±, ´ ¶·¨³¥·, ¢ · ¡μÉ¥ [25] ¡Ò²μ ¶μ¤-
É¢¥·¦¤¥´μ, ÎÉμ μ¤´¨³ ¨§ μ¸´μ¢´ÒÌ ¸μ¡ÒÉ¨°, ¶·¨¢μ¤ÖÐ¨Ì ·μ¤μ¶¸¨´ ¢ Ë¨-
§¨μ²μ£¨Î¥¸±¨  ±É¨¢´μ¥ ¸μ¸ÉμÖ´¨¥, Ö¢²Ö¥É¸Ö ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´ Ö ¶¥·¥¸É·μ°± 
¢ ¸¶¨· ²Ó´ÒÌ ®ÉÖ¦ Ì¯ III ¨ VI. ‚ ¤·Ê£μ° · ¡μÉ¥ [17] ¡Ò²¨, ´ ¶·¨³¥·, ¶μ¤-
É¢¥·¦¤¥´Ò É¥μ·¥É¨Î¥¸±¨¥ · ¸Î¥ÉÒ ¨ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò¥ ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ, ¸μ£² ¸´μ
±μÉμ·Ò³ β-¨μ´μ´μ¢μ¥ ±μ²ÓÍμ ¢ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²¥ ± ± Ì·μ³μËμ·´μ° £·Ê¶¶¥
¸±·ÊÎ¥´μ, É. ¥. ¨³¥¥É ´¥¶² ´ ·´ÊÕ ¶μ μÉ´μÏ¥´¨Õ ± ¥£μ ¶μ²¨¥´μ¢μ° Í¥¶¨
±μ´Ëμ·³ Í¨Õ.

‚ ´ ¸ÉμÖÐ¥° · ¡μÉ¥ ³¥Éμ¤μ³ ±μ³¶ÓÕÉ¥·´μ£μ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¶·μ¢¥¤¥´
 ´ ²¨§ ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨ ± ± Ì·μ³μËμ·´μ£μ Í¥´É·  ·μ¤μ¶¸¨´ , É ± ¨
¢¸¥£μ ¡¥²± . �·¨ ÔÉμ³ Ê¤ ²μ¸Ó ¶·μ¸²¥¤¨ÉÓ, ± ±μ¥ ¢²¨Ö´¨¥ μ± §Ò¢ ¥É ®¢¸É· -
¨¢ ´¨¥¯ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¢ Ì·μ³μËμ·´Ò° Í¥´É· ´  ¥£μ ¡²¨¦ °Ï¥¥ ¡¥²±μ¢μ¥
μ±·Ê¦¥´¨¥. Šμ³¶ÓÕÉ¥·´μ¥ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¥ É ±μ£μ ·μ¤  ³μ¦¥É ¡ÒÉÓ ¶μ²¥§´Ò³
¤²Ö ¡μ²¥¥ ¶μ²´μ£μ μ¶¨¸ ´¨Ö ¢´ÊÉ·¨³μ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ ¶·μÍ¥¸¸μ¢, ¶·¨¢μ¤ÖÐ¨Ì ³μ-
²¥±Ê²Ê ·μ¤μ¶¸¨´  ± ± G-¡¥²μ±-¸¢Ö§Ò¢ ÕÐ¥£μ ·¥Í¥¶Éμ·  ¢ Ë¨§¨μ²μ£¨Î¥¸±¨
 ±É¨¢¨·μ¢ ´´μ¥ ¸μ¸ÉμÖ´¨¥.

Œ…’�„› Š�Œ�œ�’…���ƒ� Œ�„…‹ˆ��‚��ˆŸ

‚Ò¡μ· ¨¸Ìμ¤´μ° ±μ´Ë¨£Ê· Í¨¨ §·¨É¥²Ó´μ£μ ¶¨£³¥´É  ¡Ò² ¸¤¥² ´ ¶μ
 ´ ²μ£¨¨ ¸ ¤·Ê£¨³¨ ¨§¢¥¸É´Ò³¨ · ¡μÉ ³¨ ¶μ ±μ³¶ÓÕÉ¥·´μ³Ê ³μ¤¥²¨·μ¢ -
´¨Õ [15, 26]. �Ò²  ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´  ³μ²¥±Ê²  ·μ¤μ¶¸¨´  ¨§ ³μ¤¥²¨ ¤¨³¥·  ·μ-
¤μ¶¸¨´  (PDB-Ë °² ®1HZX¯, Í¥¶Ó �) (·¨¸. 1,  ) [7, 18]. ’ ± ± ± ´ Î ²Ó´ Ö
±μ´Ë¨£Ê· Í¨Ö ³μ²¥±Ê²Ò ´¥ Ö¢²Ö² ¸Ó Í¥²μ¸É´μ° (´¥±μÉμ·Ò¥ Î ¸É¨ PDB-Ë °² 
¡Ò²¨ ¶Ê¸ÉÒ), Éμ ¤μ ´ Î ²  ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¡Ò²¨ ¶·μ¢¥¤¥´Ò ¶·¥¤¢ ·¨É¥²Ó´Ò¥
· ¸Î¥ÉÒ ¤²Ö μ¶·¥¤¥²¥´¨Ö ¶μ²´μ° É·¥É¨Î´μ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ³μ²¥±Ê²Ò ·μ¤μ¶¸¨´ .
�μ ¶¥·¢¨Î´μ° ¸É·Ê±ÉÊ·¥ ·μ¤μ¶¸¨´  [27] ¡Ò²¨ ´ °¤¥´Ò ¨ ³¨´¨³¨§¨·μ¢ ´Ò
´¥¤μ¸É ÕÐ¨¥ Ë· £³¥´ÉÒ  ³¨´μ±¨¸²μÉ´ÒÌ ¶μ¸²¥¤μ¢ É¥²Ó´μ¸É¥° 236Ä240 ¨
331Ä333 ¨ ¢¸É·μ¥´Ò ¢ ¨¸Ìμ¤´ÊÕ ³μ²¥±Ê²Ê (PDB-Ë °² ®1HZX¯, Í¥¶Ó �) ¸
¶μ³μÐÓÕ ¶·μ£· ³³´μ£μ ¶ ±¥É  Œ�… ¤²Ö ±μ³¶ÓÕÉ¥·´μ£μ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¡¨μ-
³μ²¥±Ê² [28].
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�¨¸. 1.  ) Šμ³¶ÓÕÉ¥·´ Ö ³μ¤¥²Ó ³μ²¥±Ê²Ò ·μ¤μ¶¸¨´  (PDB-Ë °² ®1HZX¯, Palczewski
et al., 2000; Teller et al., 2001). 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ó ¨§μ¡· ¦¥´ ¢ ¢¨¤¥ ¸É·Ê±ÉÊ·´μ° Ëμ·-
³Ê²Ò (¢¨¤ ¸¡μ±Ê). ¡) Œμ²¥±Ê²  11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¸ ´Ê³¥· Í¨¥° ¢¸¥Ì  Éμ³μ¢ Ê£²¥·μ¤ .
C16−C20 Å ³¥É¨²Ó´Ò¥ £·Ê¶¶Ò

‡ É¥³ ¸´μ¢  ¡Ò²  ¶·μ¢¥¤¥´  ³¨´¨³¨§ Í¨Ö ¢¸¥° ³μ²¥±Ê²Ò ®1HZX¯ ¸ Ê¦¥
¢¸É·μ¥´´Ò³¨ ´¥¤μ¸É ÕÐ¨³¨ Ë· £³¥´É ³¨.

’¥³¶¥· ÉÊ·  ¸¨¸É¥³Ò ¶μ¤¤¥·¦¨¢ ² ¸Ó ¶μ¸ÉμÖ´´μ° (300 Š) ¢ É¥Î¥´¨¥ É·¥Ì
³¨²²¨μ´μ¢ Ï £μ¢ ¸ ¶μ³μÐÓÕ  ²£μ·¨É³  �¥·¥´¤¸¥´  ¸μ ¢·¥³¥´¥³ ·¥² ±¸ Í¨¨
É¥·³μ¸É É  0,2 ¶¸ [29]. ˜ £ ¨´É¥£·¨·μ¢ ´¨Ö ´ÓÕÉμ´μ¢¸±¨Ì Ê· ¢´¥´¨° ¤¢¨¦¥-
´¨Ö ¡Ò² ¢Ò¡· ´ · ¢´Ò³ 1 Ë¸, ¨ É ±¨³ μ¡· §μ³ μ¡Ð¥¥ ¢·¥³Ö ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö
¸μ¸É ¢¨²μ 3000 ¶¸.

Œμ¤¥²¨·μ¢ ´¨¥ ·μ¤μ¶¸¨´  ¡Ò²μ ¶·μ¢¥¤¥´μ ¢ ¢μ¤´μ³ · ¸É¢μ·¥ ¸ ¨¸¶μ²Ó-
§μ¢ ´¨¥³ ¶·μ£· ³³´μ£μ ¶ ±¥É  AMBER5.0 (Parm 94) [30Ä32] ¨ ¥£μ ³μ¤¨Ë¨-
Í¨·μ¢ ´´μ° ¢¥·¸¨¨ AMBER7.0 (Parm96) ¤²Ö ±μ³¶ÓÕÉ¥·  ¸¶¥Í¨ ²Ó´μ£μ ´ -
§´ Î¥´¨Ö MDGRAPE-2 [33, 34]. �Ò²¨ ¢ÒÎ¨¸²¥´Ò ¢¸¥  Éμ³´μ-³μ²¥±Ê²Ö·´Ò¥
¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö, É· ¥±Éμ·¨¨ ¢¸¥Ì  Éμ³μ¢ ¨ ´ °¤¥´  ¸É·Ê±ÉÊ·  ¢¸¥° ³μ²¥±Ê²Ò
·μ¤μ¶¸¨´ .

�·¨ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¨ ·μ¤μ¶¸¨´  ¡Ò² ¶·¨³¥´¥´ ³¥Éμ¤  Éμ³´μ-¸¨²μ¢μ£μ
¶μ²Ö Šμ·´¥²²  [35]. 
´¥·£¥É¨Î¥¸±μ¥ ¸μ¸ÉμÖ´¨¥ ¸¨¸É¥³Ò ¨²¨ μ¡Ð¨° ¶μ-
É¥´Í¨ ² ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¸μμÉ¢¥É¸É¢μ¢ ² · ¢´μ¢¥¸´μ³Ê ¶μ²μ¦¥´¨Õ ¸¨¸É¥³Ò,
¢ ±μÉμ·μ³ ¸¨²Ò ¶·¨ÉÖ¦¥´¨Ö Ê· ¢´μ¢¥Ï¨¢ ²¨¸Ó ¸¨² ³¨ μÉÉ ²±¨¢ ´¨Ö. “Î¨-
ÉÒ¢ ²¨¸Ó · §²¨Î´Ò¥ É¨¶Ò ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨°, ¢´μ¸ÖÐ¨Ì ¢±² ¤ ¢ ¸É ¡¨²¨§ Í¨Õ
¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¡¨μ³ ±·μ³μ²¥±Ê²Ò:

U(R) = Σ Kr (r − req)2 Å ¶μÉ¥´Í¨ ² ¢´ÊÉ·¨³μ²¥±Ê²Ö·´ÒÌ (¢ ²¥´É´ÒÌ)
¸¢Ö§¥°;
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+Σ Kθ (θ − θeq)2 Å ¶μÉ¥´Í¨ ² Ê£²μ¢ÒÌ ¸¢Ö§¥° (¢· Ð¥´¨°);
+ΣKφ/2 (1+cos [nφ−γ]) Å ¶μÉ¥´Í¨ ² ¤¨£¥¤· ²Ó´ÒÌ (Éμ·¸¨μ´´ÒÌ) ¢· -

Ð¥´¨°;
+Σ[Aij/R12

ij − Bij/R6
ij ] Å ¶μÉ¥´Í¨ ² ´¥¢ ²¥´É´ÒÌ (¢ ´¤¥·¢  ²Ó¸μ¢ÒÌ)

¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨°;
+Σqiqj/eRij Å Ô²¥±É·μ¸É É¨Î¥¸±¨° ¶μÉ¥´Í¨ ².
‘μ²Ó¢ É Í¨Ö ¸¨¸É¥³Ò ¡Ò²  ¶·μ¢¥¤¥´  ¶·¨ ¶μ³μÐ¨ ¶·μÍ¥¤Ê·Ò ¸μ²Ó¢ É -

Í¨¨ ³μ¤¥²ÓÕ TIP3P ¢μ¤Ò ¢ § ¤ ´´μ³ ¸Ë¥·¨Î¥¸±μ³ μ¡Ñ¥³¥ [36]. „²Ö · ¸Î¥É 
¤²¨´ ¸¢Ö§¥°, ¢±²ÕÎ ÕÐ¨Ì Éμ²Ó±μ  Éμ³Ò ¢μ¤μ·μ¤ , ¡Ò² ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´ ¸É ´-
¤ ·É´Ò° ³¥Éμ¤ SHAKE [37]. „²Ö ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö ¤¨´ ³¨±¨ ³μ²¥±Ê²Ò ·μ¤μ-
¶¸¨´  ¡Ò²μ ¨§ÊÎ¥´μ 3 · 106 ¸μ¸ÉμÖ´¨° ¢ ¨´É¥·¢ ²¥ ¢·¥³¥´¨ μÉ t = 0 ¤μ
t = 3000 ¶¸.

�´ ²μ£¨Î´Ò¥ ¶·μÍ¥¤Ê·Ò ¡Ò²¨ ¶·μ¢¥¤¥´Ò ¨ ¤²Ö ³μ²¥±Ê²Ò ·μ¤μ¶¸¨´  ¡¥§
Ì·μ³μËμ· . �Ò²  ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´  É  ¦¥ ¸ ³ Ö ³μ¤¥²Ó ¤¨³¥·  ·μ¤μ¶¸¨´  (PDB-
Ë °² ®1HZX¯, Í¥¶Ó �) [7, 18]. �¤´ ±μ ¢ ÔÉμ³ ¸²ÊÎ ¥ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ó ¶·¨
¢¸¥Ì · ¸Î¥É Ì ¡Ò² ¨¸±²ÕÎ¥´. ’ ±¨³ μ¡· §μ³, ¶·μÍ¥¸¸ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¡Ò²
μ¤¨´ ±μ¢ ¤²Ö ¢¸¥Ì · ¸Î¥Éμ¢ μ¶¸¨´  ¨ ·μ¤μ¶¸¨´  [38, 39]. �Ò² ¶·μ¢¥¤¥´ ¸· ¢-
´¨É¥²Ó´Ò°  ´ ²¨§ ±μ´Ë¨£Ê· Í¨¨ μ¶¸¨´  ¨ ·μ¤μ¶¸¨´  ¤²Ö μ¤´¨Ì ¨ É¥Ì ¦¥
³μ³¥´Éμ¢ ¢·¥³¥´¨ ¨ ¢ μ¤´¨Ì ¨ É¥Ì ¦¥ Ê¸²μ¢¨ÖÌ μ±·Ê¦ ÕÐ¥° ¸·¥¤Ò ¢ ¶·μ-
Í¥¸¸¥ ¨Ì ¤¨´ ³¨Î¥¸±¨Ì ¨§³¥´¥´¨°. ’ ±μ¥ ¸· ¢´¥´¨¥ ¢Ò¶μ²´Ö²μ¸Ó ¤²Ö ¤¥¸ÖÉ-
±μ¢ ¸μÉ¥´ ±μ´Ë¨£Ê· Í¨° (É ± ´ §Ò¢ ¥³ Ö ¢¨§Ê ²¨§ Í¨Ö ¢ ·¥ ²Ó´μ³ ³ ¸ÏÉ ¡¥
¢·¥³¥´¨).

ˆ¸¸²¥¤μ¢ ´¨¥ ¸É·Ê±ÉÊ·´ÒÌ ¨§³¥´¥´¨° ±μ´Ëμ·³ Í¨¨ ·μ¤μ¶¸¨´  ¶·μ¢μ¤¨-
²μ¸Ó ´¥ Éμ²Ó±μ ¤²Ö ¢¸¥° ³μ²¥±Ê²Ò ¢ Í¥²μ³, ´μ ¨ ¤²Ö μÉ¤¥²Ó´ÒÌ ¥¥ Ë· £³¥´-
Éμ¢ ( ²ÓË -¸¶¨· ²¥°, Í¨Éμ¶² §³ É¨Î¥¸±¨Ì ¨ ¢´ÊÉ·¨¤¨¸±μ¢ÒÌ ¤μ³¥´μ¢ ¨ É. ¶.).
�¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¨ É·¥Ì³¥·´Ò¥ ¨§μ¡· ¦¥´¨Ö ³μ²¥±Ê²Ò ·μ¤μ¶¸¨´ 
¡Ò²¨ ¶·μ ´ ²¨§¨·μ¢ ´Ò ¸ ¶μ³μÐÓÕ ¶·μ£· ³³´ÒÌ ¶ ±¥Éμ¢ RasMol [40]
¨ MOLMOL [41].

‚ · ¡μÉ¥ ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò ¸²¥¤ÊÕÐ¨¥ · ¸Î¥ÉÒ:
• ¸·¥¤´¥±¢ ¤· É¨Î´ÒÌ μÉ±²μ´¥´¨° μÉ ¨¸Ìμ¤´μ° ±μ´Ë¨£Ê· Í¨¨ ³μ²¥±Ê²Ò

¢ ´ Î ²Ó´Ò° ³μ³¥´É ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö (t = 0) ·μ¤μ¶¸¨´  ¤²Ö ²Õ¡μ£μ ¢·¥³¥´´μ£μ
¨´É¥·¢ ²  ¢¶²μÉÓ ¤μ 3000 ¶¸ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ± ± ³μ²¥±Ê²Ò ¢ Í¥²μ³, É ± ¨ ¥¥
μÉ¤¥²Ó´ÒÌ Ë· £³¥´Éμ¢:

RMSD =

√
1
M

∑
i

mi || ri,1 − ri,2 ||,

£¤¥ RMSD Å §´ Î¥´¨¥ ¸·¥¤´¥±¢ ¤· É¨Î´ÒÌ μÉ±²μ´¥´¨° (�A); M Å ³ ¸¸  ¢¸¥°
³μ²¥±Ê²Ò (¡¥²±  ·μ¤μ¶¸¨´ ) ¨²¨ ¢Ò¡· ´´μ£μ Ë· £³¥´É ; mi Å ³ ¸¸  ¤ ´´μ£μ
i-£μ  Éμ³ ; ri,1 Å ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´μ¥ ¶μ²μ¦¥´¨¥  Éμ³  i ¢ ³μ³¥´É ¢·¥³¥´¨
t = 0; ri,2 Å ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´μ¥ ¶μ²μ¦¥´¨¥  Éμ³  i ¢ ³μ³¥´É ¢·¥³¥´¨ t > 0;
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• ³¥¦ Éμ³´ÒÌ · ¸¸ÉμÖ´¨° d ¸ ±μμ·¤¨´ É ³¨ μÉ¤¥²Ó´ÒÌ  Éμ³μ¢ i ¨ j,

D1(x1, y1, z1) = D1(r1) ¨ D2(x2, y2, z2) = D2(r2),

d =
√

(x2−x1)
2+(y2−y1)

2+(z2−z1)
2 = |r2−r1|

¢ ¢Ò¡· ´´Ò° ³μ³¥´É ¢·¥³¥´¨ t. ‡¤¥¸Ó r1 ¨ r2 Å ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ ¢¥±Éμ·Ò
¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´ÒÌ ¶μ²μ¦¥´¨°  Éμ³μ¢ i ¨ j ¢ ¤ ´´Ò° ³μ³¥´É ¢·¥³¥´¨ t (¢
¨´É¥·¢ ²¥ ¢·¥³¥´¨ μÉ t = 0 ¤μ t = 3000 ¶¸);

• Éμ·¸¨μ´´ÒÌ Ê£²μ¢ ¶μ¢μ·μÉμ¢ ¤²Ö μÉ¤¥²Ó´ÒÌ ÊÎ ¸É±μ¢ Ì·μ³μËμ·  11-
Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö (·¨¸. 1, ¡).

“£μ² A ³¥¦¤Ê ¶·Ö³Ò³¨ D1D2 ¨ D3D4, ´ ¶· ¢²¥´¨¥ ±μÉμ·ÒÌ μ¶·¥¤¥²Ö-
¥É¸Ö ¢¥±Éμ· ³¨ D1 D2 ¨ D3 D4, ¢ÒÎ¨¸²Ö²μ¸Ó ¶μ Ëμ·³Ê²¥

cos A =
d12d34

|d12| |d34|
,

£¤¥

|d12| =
√

(x2−x1)2+(y2−y1)2+(z2−z1)2,

|d34| =
√

(x4−x3)
2+(y4−y3)

2+(z4−z3)
2
,

É. ¥.

cos A =
(x2−x1) (x4−x3) + (y2−y1) (y4−y3) + (z2−z1) (z4−z3)

|d12| |d34|
,

£¤¥ d12 Å ¢¥±Éμ· ¤²¨´Ò μÉ·¥§±  ¢ ´ Î ²Ó´Ò° ³μ³¥´É ¢·¥³¥´¨ t = 0, d34 Å
¢¥±Éμ· ¤²¨´Ò ÔÉμ£μ ¦¥ μÉ·¥§±  ¢ ³μ³¥´É ¢·¥³¥´¨ t > 0 (¢ ¨´É¥·¢ ²¥ ¢·¥³¥´¨
¤μ 3 ´¸).

„²Ö ³¥É¨²Ó´ÒÌ £·Ê¶¶ C16, C17, C18, C19 ¨ C20 ¢ ·¥É¨´ ²¥ |d12| Å ÔÉμ
¤²¨´  μÉ·¥§±  (C1−C16) ¤²Ö C16; ¤²¨´  μÉ·¥§±  (C1−C17) ¤²Ö C17; ¤²¨´ 
μÉ·¥§±  (C5−C18) ¤²Ö C18; ¤²¨´  μÉ·¥§±  (C9−C19) ¤²Ö C19; ¤²¨´  μÉ·¥§± 
(C13−C20) ¤²Ö C20.

�…‡“‹œ’�’› ˆ ��‘“†„…�ˆ…

� ¸Î¥É ¤¨´ ³¨±¨ ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´ÒÌ ¨§³¥´¥´¨° ¢ ³μ²¥±Ê²¥ ·μ¤μ¶¸¨´ 
¡Ò² ¶·μ¢¥¤¥´ ¤²Ö ¤¢ÊÌ ¸μ¸ÉμÖ´¨°: 1) ·μ¤μ¶¸¨´  ¡¥§ Ì·μ³μËμ·´μ° £·Ê¶¶Ò,
É. ¥. ¤²Ö ¸¢μ¡μ¤´μ£μ μ¶¸¨´ , ¨ 2) ·μ¤μ¶¸¨´  ¸ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²¥³.

ˆ§¢¥¸É´μ, ÎÉμ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ó ¢ É¥³´μ¢μ³ ·μ¤μ¶¸¨´¥ ¨³¥¥É ´¥¶² ´ ·-
´ÊÕ, ¨¸± ¦¥´´ÊÕ, ¸±·ÊÎ¥´´ÊÕ ±μ´Ëμ·³ Í¨Õ [17, 18]. 
É¨³ ¥£μ ±μ´Ëμ·-
³ Í¨μ´´μ¥ ¸μ¸ÉμÖ´¨¥ μÉ²¨Î ¥É¸Ö μÉ ¶·μÉμ´¨·μ¢ ´´μ£μ Ï¨ËËμ¢  μ¸´μ¢ ´¨Ö
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·¥É¨´ ²Ö ¢ · ¸É¢μ·¥ [10]. �μ²Ó ¡¥²±μ¢μ£μ μ±·Ê¦¥´¨Ö ¢ Ëμ·³¨·μ¢ ´¨¨ É ±μ°
±μ´Ë¨£Ê· Í¨¨ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¢ ·μ¤μ¶¸¨´¥ ´¥ ¢Ò§Ò¢ ¥É ¸μ³´¥´¨Ö. �¤´ ±μ
³μ²¥±Ê²Ö·´Ò¥ ³¥Ì ´¨§³Ò, ®§ ¸É ¢²ÖÕÐ¨¥¯ Ì·μ³μËμ· ¶·¨´ÖÉÓ É ±ÊÕ Ô´¥·£¥-
É¨Î¥¸±¨ ®´¥¢Ò£μ¤´ÊÕ¯ ¤²Ö · ¸É¢μ·  ¨²¨ £ §μ¢μ° Ë §Ò ±μ´Ë¨£Ê· Í¨Õ, ¤μ ¸¨Ì
¶μ· μ¸É ÕÉ¸Ö ´¥Ö¸´Ò³¨. �¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨
·μ¤μ¶¸¨´  ¢ É¥³´μ¢μ³ ¸μ¸ÉμÖ´¨¨ ¶μ§¢μ²¨²¨ ¶μ¸É·μ¨ÉÓ ³μ¤¥²Ó  ¤ ¶É Í¨¨ 11-
Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¢ Ì·μ³μËμ·´μ³ Í¥´É·¥ μ¶¸¨´  ¢ ·¥ ²Ó´μ³ ³ ¸ÏÉ ¡¥ ¢·¥³¥´¨.
�  μ¸´μ¢¥  ´¨³ Í¨μ´´ÒÌ ± ·É¨´, · ¸Î¥É  ¨§³¥´¥´¨° ³¥¦ Éμ³´ÒÌ · ¸¸Éμ-
Ö´¨° ¨ Éμ·¸¨μ´´ÒÌ Ê£²μ¢ ¶μ¢μ·μÉμ¢ ¤²Ö μÉ¤¥²Ó´ÒÌ ÊÎ ¸É±μ¢ Ì·μ³μËμ·  ¢
É¥Î¥´¨¥ 3000 ¶¸ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ´ ³¨ μ¶¨¸ ´  ³μ¤¥²Ó É¥³´μ¢μ° ® ¤ ¶É Í¨¨¯
·¥É¨´ ²Ö ¶·¨ ¢¸É· ¨¢ ´¨¨ ¥£μ ¢ μ¶¸¨´. Œμ¤¥²Ó ¶μ§¢μ²Ö¥É μ¡ÑÖ¸´¨ÉÓ ´ Ìμ¦¤¥-
´¨¥ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¢ É ±μ° ±μ´Ë¨£Ê· Í¨¨, ±μÉμ· Ö ¤¥² ¥É ¥£μ ¸É ¡¨²Ó´Ò³
¨ £μÉμ¢Ò³ ± ¸¢¥·Ì¡Ò¸É·μ° ¨ ÔËË¥±É¨¢´μ° ËμÉμ¨§μ³¥·¨§ Í¨¨.

Œμ²¥±Ê²Ö·´ Ö ¤¨´ ³¨±  Ì·μ³μËμ·´μ° £·Ê¶¶Ò Å 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö. �¥-
§Ê²ÓÉ ÉÒ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¶μ± § ²¨, ÎÉμ β-¨μ´μ´μ¢μ¥ ±μ²ÓÍμ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö
¢ ·μ¤μ¶¸¨´¥ ´ Ìμ¤¨É¸Ö ¢ 6-S-Í¨¸-±μ´Ë¨£Ê· Í¨¨ ¶μ μÉ´μÏ¥´¨Õ ± ¶μ²¨¥´μ¢μ°
Í¥¶¨. 
Éμ Ìμ·μÏμ ¸μ£² ¸Ê¥É¸Ö ¸ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò³¨ ¤ ´´Ò³¨ ¶μ ·¥´É£¥´μ-
¸É·Ê±ÉÊ·´μ³Ê  ´ ²¨§Ê [7, 9, 18],   É ±¦¥ ŸŒ�-¸¶¥±É·μ¸±μ¶¨¨ [17, 42].

�·¨ · ¸¸³μÉ·¥´¨¨ ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨ Ì·μ³μËμ·  ¢ É¥Î¥´¨¥ 3000 ¶¸
¢·¥³¥´¨ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ²¥£±μ § ³¥É¨ÉÓ, ÎÉμ ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É Ö¢´μ¥ ¨§³¥´¥´¨¥ ¶·μ-
¸É· ´¸É¢¥´´μ° ±μ´Ë¨£Ê· Í¨¨ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö. ‚ É¥Î¥´¨¥ ±μ·μÉ±μ£μ ¶·μ³¥-
¦ÊÉ±  ¢·¥³¥´¨, ¶·¨³¥·´μ Î¥·¥§ 300Ä400 ¶¸ ¶μ¸²¥ ´ Î ²  ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö,
¶·μ¨¸Ìμ¤¨É, ¸μ£² ¸´μ ´ Ï¨³ ´ ¡²Õ¤¥´¨Ö³, ¶μ¢μ·μÉ β-¨μ´μ´μ¢μ£μ ±μ²ÓÍ  ¢μ-
±·Ê£ ¸¢Ö§¨ C6−C7 ¶·¨³¥·´μ ´  60◦ μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ ´ Î ²Ó´μ° ±μ´Ë¨£Ê· Í¨¨
11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö (PDB-Ë °² ®1HZX¯, Í¥¶Ó � [7, 18]) (·¨¸. 2). 
Éμ ¸μ£² ¸Ê-
¥É¸Ö ¸ É¥μ·¥É¨Î¥¸±¨³¨ ¨ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò³¨ ¤ ´´Ò³¨ [15, 17], £¤¥ Ê± §Ò¢ -
¥É¸Ö, ÎÉμ β-¨μ´μ´μ¢μ¥ ±μ²ÓÍμ ¢ É¥³´μ¢μ³ ´¥μ¡²ÊÎ¥´´μ³ ·μ¤μ¶¸¨´¥ ¶μ¢¥·´ÊÉμ
¶·¨³¥·´μ ´  50−65◦ μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ ¶²μ¸±μ¸É¨ ¶² ´ ·´μ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¸¢μ¡μ¤-
´μ£μ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö, ÎÉμ ¸μ§¤ ¥É ¥£μ ´ ¶·Ö¦¥´´ÊÕ ¸±·ÊÎ¥´´ÊÕ ±μ´Ëμ·³ -
Í¨Õ. ˆ§  ´ ²¨§  ±·¨¸É ²²¨Î¥¸±μ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ·μ¤μ¶¸¨´ ,   É ±¦¥  ´¨³ Í¨-
μ´´ÒÌ ± ·É¨´ ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨ ´  ´ Î ²Ó´μ³ ÔÉ ¶¥ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö
μÉÎ¥É²¨¢μ ¢¨¤´μ, ÎÉμ ¶²μ¸±μ¸ÉÓ β-¨μ´μ´μ¢μ£μ ±μ²ÓÍ  11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö · ¸¶μ-
²μ¦¥´  ¶· ±É¨Î¥¸±¨ ¶¥·¶¥´¤¨±Ê²Ö·´μ ¶²μ¸±μ¸É¨ ³¥³¡· ´Ò,   ¢¸Ö ¸É·Ê±ÉÊ· 
Ì·μ³μËμ·  ¡²¨§±  ± ¶² ´ ·´μ°. �¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¶μ± §Ò¢ ÕÉ, ÎÉμ
¶μ¸²¥ ¶μ¢μ·μÉ  β-¨μ´μ´μ¢μ£μ ±μ²ÓÍ  ¥£μ ¶²μ¸±μ¸ÉÓ ¸É ´μ¢¨É¸Ö ¶· ±É¨Î¥¸±¨
¶ · ²²¥²Ó´μ° ¶²μ¸±μ¸É¨ ³¥³¡· ´Ò.

Œμ¦´μ ¶·¥¤¶μ²μ¦¨ÉÓ, ÎÉμ μ±·Ê¦ ÕÐ¨¥ Ì·μ³μËμ·  ³¨´μ±¨¸²μÉ´Ò¥ μ¸-
É É±¨ ®¶μ³μ£ ÕÉ¯ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Õ ¨²¨ ®§ ¸É ¢²ÖÕÉ¯ ¥£μ ¶·¨´¨³ ÉÓ ÉÊ ¶·μ-
¸É· ´¸É¢¥´´ÊÕ ±μ´Ë¨£Ê· Í¨Õ (¢μ§³μ¦´μ, ÔÉμ ¨ ¥¸ÉÓ ³μ²¥±Ê²Ö·´Ò° ³¥Ì ´¨§³
Ë¨§¨μ²μ£¨Î¥¸±μ° ·¥£¥´¥· Í¨¨ §·¨É¥²Ó´μ£μ ¶¨£³¥´É ), ±μÉμ· Ö ´¥μ¡Ìμ¤¨³ 
³μ²¥±Ê²¥ ·μ¤μ¶¸¨´ , ÎÉμ¡Ò ¸É ÉÓ ¢Ò¸μ±μÔËË¥±É¨¢´Ò³ É·¨££¥·μ³ ¶·μÍ¥¸¸ 
ËμÉμÉ· ´¸¤Ê±Í¨¨.
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�¨¸. 2. Œμ²¥±Ê²Ö·´ Ö ¤¨´ ³¨±  11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¢ Ì·μ³μËμ·´μ³ Í¥´É·¥ ³μ²¥±Ê²Ò
·μ¤μ¶¸¨´  (±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´μ¥ ¸μ¸ÉμÖ´¨¥ Ì·μ³μËμ·  ¢ ´ Î ²Ó´Ò° ³μ³¥´É ¢·¥³¥´¨
(t = 0) ¨ Î¥·¥§ 3000 ¶¸ (t = 3 ´¸)). ‚ Í¥´É·¥ ¶·¥¤¸É ¢²¥´  ¤¨ £· ³³  Éμ·¸¨μ´´ÒÌ
Ê£²μ¢ ¶μ¢μ·μÉμ¢ ¶ÖÉ¨ ³¥É¨²Ó´ÒÌ £·Ê¶¶ (C16−C20) 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¢ É¥Î¥´¨¥ 3000 ¶¸
³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨ ·μ¤μ¶¸¨´ 

ˆ³¥ÕÉ¸Ö É ±¦¥ ¤ ´´Ò¥ μ Éμ³, ÎÉμ Í¥´É· ²Ó´ Ö μ¡² ¸ÉÓ ¶μ²¨¥´μ¢μ° Í¥¶¨
·¥É¨´ ²Ö C10−C13 É ±¦¥ ¨³¥¥É ¸±·ÊÎ¥´´ÊÕ ´ ¶·Ö¦¥´´ÊÕ ±μ´Ë¨£Ê· -
Í¨Õ [43, 44]. —Éμ¡Ò μÍ¥´¨ÉÓ ¸É¥¶¥´Ó ®¸±·ÊÎ¥´´μ¸É¨¯ · §²¨Î´ÒÌ ÊÎ ¸É±μ¢ ·¥-
É¨´ ²Ö, ´ ³¨ ¡Ò²¨ ¢ÒÎ¨¸²¥´Ò Éμ·¸¨μ´´Ò¥ Ê£²Ò ¶μ¢μ·μÉμ¢ ³¥É¨²Ó´ÒÌ £·Ê¶¶
C16, C17 ¨ C18 μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ ¨Ì ¶μ²μ¦¥´¨Ö ¢ ´ Î ²Ó´Ò° ³μ³¥´É ³μ¤¥²¨·μ¢ -
´¨Ö ¤²Ö μÍ¥´±¨ ¶μ¢μ·μÉ  ¶²μ¸±μ¸É¨ β-¨μ´μ´μ¢μ£μ ±μ²ÓÍ ,   É ±¦¥ ¢ÒÎ¨¸²¥´Ò
Éμ·¸¨μ´´Ò¥ Ê£²Ò ¶μ¢μ·μÉμ¢ C19 ¨ C20 ¤²Ö μ¶·¥¤¥²¥´¨Ö ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´ÒÌ
¨§³¥´¥´¨° ¢ Í¥´É· ²Ó´μ° Î ¸É¨ ¶μ²¨¥´μ¢μ° Í¥¶¨. �  ·¨¸. 2 ¶·¥¤¸É ¢²¥´Ò
¤¨ £· ³³Ò, μÉ· ¦ ÕÐ¨¥ Ê£²Ò ¶μ¢μ·μÉμ¢ ¶ÖÉ¨ ¢ÒÏ¥Ê± § ´´ÒÌ ³¥É¨²Ó´ÒÌ
£·Ê¶¶. �ÉÎ¥É²¨¢μ ¢¨¤´μ, ÎÉμ ¶μ¢μ·μÉ ¢¸¥Ì ÔÉ¨Ì ³¥É¨²Ó´ÒÌ £·Ê¶¶ ¶·μ¨¸Ìμ-
¤¨É ¤μ¢μ²Ó´μ ·¥§±μ Å ¢ μÎ¥´Ó ±μ·μÉ±¨° ¢·¥³¥´´μ° ¶·μ³¥¦ÊÉμ± (¶·¨³¥·´μ ¢
¨´É¥·¢ ²¥ 370Ä390 ¶¸) ¨ ¶· ±É¨Î¥¸±¨ μ¤´μ¢·¥³¥´´μ.

“£²Ò ¶μ¢μ·μÉμ¢ ³¥É¨²Ó´ÒÌ £·Ê¶¶ ¢ ÔÉμ³ ¶·μ³¥¦ÊÉ±¥ ¢·¥³¥´¨ ¢ ¸·¥¤-
´¥³ · ¢´Ò ¤²Ö ³¥É¨²Ó´μ° £·Ê¶¶Ò C18 Å 75◦, ¤²Ö C16 ¨ C17 Å 60◦, ¤²Ö
C19 Å 40◦ ¨ ¤²Ö C20 Å 30◦. �¥¸³μÉ·Ö ´  Éμ, ÎÉμ ±·ÊÉ¨²Ó´Ò¥ Ë²Ê±ÉÊ -
Í¨¨ ÔÉ¨Ì £·Ê¶¶ ¨³¥ÕÉ ¤μ¢μ²Ó´μ ¡μ²ÓÏÊÕ  ³¶²¨ÉÊ¤Ê (¢ ¸·¥¤´¥³ μ±μ²μ 20◦),
É¥³ ´¥ ³¥´¥¥ μÉÎ¥É²¨¢μ ¢¨¤´μ, ÎÉμ, Î¥³ ¤ ²ÓÏ¥ ³¥É¨²Ó´ Ö £·Ê¶¶  Ê¤ ²¥´ 
μÉ β-¨μ´μ´μ¢μ£μ ±μ²ÓÍ , É¥³ ³¥´ÓÏ¥ ¥¥ μÉ±²μ´¥´¨¥ μÉ ´ Î ²Ó´μ£μ ¸μ¸ÉμÖ´¨Ö.
ˆ¸Ìμ¤Ö ¨§ ÔÉμ£μ ³μ¦´μ ¶·¥¤¶μ²μ¦¨ÉÓ, ÎÉμ ¶·¨Î¨´μ° ¸±·ÊÎ¥´´μ° ¨¸± ¦¥´´μ°
±μ´Ëμ·³ Í¨¨ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¢ É¥³´μ¢μ³ ¸μ¸ÉμÖ´¨¨ ·μ¤μ¶¸¨´  Ö¢²Ö¥É¸Ö ¶μ-
¢μ·μÉ β-¨μ´μ´μ¢μ£μ ±μ²ÓÍ , ¢²¥±ÊÐ¨° §  ¸μ¡μ° ®¸±·ÊÎ¨¢ ´¨¥¯ ¨ ¶μ²¨¥´μ¢μ°
Í¥¶¨ ·¥É¨´ ²Ö.

‘²¥¤Ê¥É É ±¦¥ μÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉμ Ê£μ² ¶μ¢μ·μÉ  ³¥É¨²Ó´μ° £·Ê¶¶Ò C18 ¸ ³Ò°
¡μ²ÓÏμ°. �·¨ ÔÉμ³ ±·ÊÉ¨²Ó´Ò¥ μ¸Í¨²²ÖÍ¨¨ ÔÉμ° £·Ê¶¶Ò ¢ ´ Î ²Ó´Ò° ³μ³¥´É
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¶μ¸²¥ ¢¸É· ¨¢ ´¨Ö Ì·μ³μËμ·  ¢ ¡¥²μ± ¨³¥ÕÉ ¡
μ²ÓÏÊÕ  ³¶²¨ÉÊ¤Ê ¶μ ¸· ¢´¥-
´¨Õ ¸ μ¸É ²Ó´Ò³¨. Œμ¦´μ, ¸²¥¤μ¢ É¥²Ó´μ, £μ¢μ·¨ÉÓ μ ¤μ³¨´¨·ÊÕÐ¥° ·μ²¨
ÔÉμ° £·Ê¶¶Ò ± ± ®·ÒÎ £ ¯ ¢ ¶·μÍ¥¸¸ Ì ®¸±·ÊÎ¨¢ ´¨Ö¯ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö.

‚ · ¡μÉ¥ [12] ¤²Ö ¢¸¥Ì ÉÖ¦¥²ÒÌ  Éμ³μ¢ ·¥É¨´ ²Ö ¡Ò²¨ · ¸¸Î¨É ´Ò ¢μ§-
³μ¦´Ò¥ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´Ò¥ ±μμ·¤¨´ ÉÒ, ¢ ¶·¥¤¥² Ì ±μÉμ·ÒÌ ¢¸¥  Éμ³Ò Ì·μ-
³μËμ·  ³μ£ÊÉ ¶·μ¨§¢μ¤¨ÉÓ ±μ²¥¡ É¥²Ó´Ò¥ ¤¢¨¦¥´¨Ö. �μ± § ´μ, ÎÉμ C18 ¤¥°-
¸É¢¨É¥²Ó´μ ³μ¦¥É ¨³¥ÉÓ ´ ¨¡μ²ÓÏÊÕ ¤¨´ ³¨±Ê Ë²Ê±ÉÊ Í¨° ¸·¥¤¨ ¶ÖÉ¨ ´ ¨-
¡μ²¥¥ ¶μ¤¢¨¦´ÒÌ ³¥É¨²Ó´ÒÌ £·Ê¶¶, ¢ Î¨¸²¥ ±μÉμ·ÒÌ C16, C17, C19 ¨ C20

( Éμ³Ò · ¸¶μ²μ¦¥´Ò ¢ ¶μ·Ö¤±¥ Ê¡Ò¢ ´¨Ö ¸É¥¶¥´¨ ¶μ¤¢¨¦´μ¸É¨). 
É¨ ¤ ´´Ò¥
Ìμ·μÏμ ±μ··¥²¨·ÊÕÉ ¸ ´ Ï¨³¨ · ¸Î¥É ³¨, ±μÉμ·Ò¥ ¤¥³μ´¸É·¨·ÊÕÉ ¢¶μ²´¥
·¥ ²Ó´ÊÕ ¤¨´ ³¨±Ê ¤¢¨¦¥´¨Ö ³¥É¨²Ó´ÒÌ £·Ê¶¶ ¢ ·¥É¨´ ²¥.

�¥§Ê²ÓÉ ÉÒ · ¸Î¥Éμ¢ Éμ·¸¨μ´´ÒÌ Ê£²μ¢ ¶μ¢μ·μÉμ¢ ³¥É¨²Ó´ÒÌ £·Ê¶¶ C19

¨ C20 Ìμ·μÏμ ¸μ£² ¸ÊÕÉ¸Ö ¸ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò³¨ ¤ ´´Ò³¨ ŸŒ�-¸¶¥±É·μ¸-
±μ¶¨¨ [45], £¤¥ Ê£²Ò μÉ±²μ´¥´¨Ö ¢¥±Éμ·μ¢ C9−C19 ¨ C13−C20 μÉ μ¸¨, ¶¥·-
¶¥´¤¨±Ê²Ö·´μ° ËμÉμ·¥Í¥¶Éμ·´μ° ³¥³¡· ´¥, ¸μ¸É ¢²ÖÕÉ ¶·¨¡²¨§¨É¥²Ó´μ 42 ¨
30 ◦ ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ.

’ ±¨³ μ¡· §μ³, ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¤¨´ ³¨±¨ Ì·μ³μËμ·  Ìμ·μÏμ
±μ··¥²¨·ÊÕÉ ± ± ¸ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò³¨ [7, 9, 16Ä18, 42], É ± ¨ ¸ É¥μ·¥É¨Î¥-
¸±¨³¨ [12, 15, 46] ¤ ´´Ò³¨. �´¨ μÉÎ¥É²¨¢μ Ê± §Ò¢ ÕÉ ´  Éμ, ÎÉμ ·¥É¨´ ²Ó
¢ É¥³´μ¢μ³ ·μ¤μ¶¸¨´¥ ¨³¥¥É ¸±·ÊÎ¥´´ÊÕ ¨¸± ¦¥´´ÊÕ 11-Í¨¸-±μ´Ë¨£Ê· Í¨Õ.
�¤´ ±μ ¢μ ¢¸¥Ì ÔÉ¨Ì · ¡μÉ Ì ¶μ¢μ·μÉ β-¨μ´μ´μ¢μ£μ ±μ²ÓÍ  ´¥ ¸μ¶μ¸É ¢²ÖÕÉ
¸ ¨§³¥´¥´¨¥³ ±μ´Ëμ·³ Í¨¨ ¶μ²¨¥´μ¢μ° Í¥¶¨ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö,   ¨³¥´´μ ¥¥
Í¥´É· ²Ó´μ° Î ¸É¨ C10−C13. ‚ ÔÉ¨Ì · ¡μÉ Ì μ¡  ÊÎ ¸É±  Ì·μ³μËμ·  · ¸¸³ -
É·¨¢ ÕÉ¸Ö ´¥§ ¢¨¸¨³μ ¤·Ê£ μÉ ¤·Ê£ .

�μ²ÊÎ¥´´Ò¥ ´ ³¨ ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¶μ§¢μ²ÖÕÉ ¶·¥¤¶μ²μ¦¨ÉÓ,
ÎÉμ ¢¸¥ ¶·μÍ¥¸¸Ò, ¸¢Ö§ ´´Ò¥ ¸ ¨§³¥´¥´¨¥³ ±μ´Ë¨£Ê· Í¨¨ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö
¢ ¶·μÍ¥¸¸¥ ¥£μ É¥³´μ¢μ° ® ¤ ¶É Í¨¨¯ ¢ Ì·μ³μËμ·´μ³ Í¥´É·¥, ¨³¥ÕÉ μ¤´Ê
®μÉ¶· ¢´ÊÕ ÉμÎ±Ê¯. �¥ÎÓ ¨¤¥É μ ³¥É¨²Ó´μ° £·Ê¶¶¥ C18. …¥ ³ ±¸¨³ ²Ó-
´Ò¥, ¶μ ¸· ¢´¥´¨Õ ¸ μ¸É ²Ó´Ò³¨ ³¥É¨²Ó´Ò³¨ £·Ê¶¶ ³¨, ±·ÊÉ¨²Ó´Ò¥ Ë²Ê±-
ÉÊ Í¨¨, ¢¥·μÖÉ´μ, ¢²¥±ÊÉ §  ¸μ¡μ° ®¸±·ÊÎ¨¢ ´¨¥¯ ¢¸¥° ¶μ²¨¥´μ¢μ° Í¥¶¨ 11-
Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö.

� ³¨ ¡Ò²¨ ¶·μ¢¥¤¥´Ò É ±¦¥ · ¸Î¥ÉÒ ¸·¥¤´¥±¢ ¤· É¨Î´ÒÌ μÉ±²μ´¥´¨°
H-VI α-¸¶¨· ²¨ ¤²Ö ·μ¤μ¶¸¨´  ¨ ¸¢μ¡μ¤´μ£μ μ¶¸¨´ . �¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ÔÉ¨Ì · ¸Î¥-
Éμ¢ ¶μ± § ²¨, ÎÉμ ¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¥ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¢ ¡¥²±¥ ¸¨²Ó´μ ³¥´Ö¥É ¤¨´ -
³¨±Ê ¶μ¢¥¤¥´¨Ö ÔÉμ° ¸¶¨· ²¨,   ¨³¥´´μ, ¨´¨Í¨¨·Ê¥É ¥¥ ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´Ò¥
¨§³¥´¥´¨Ö.

’ ±¨³ μ¡· §μ³, ¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¥ Ì·μ³μËμ·  ¢ μ¶¸¨´¥ ¨´¨Í¨¨·Ê¥É ±μ´Ëμ·-
³ Í¨μ´´Ò¥ ¶¥·¥¸É·μ°±¨ ¡¥²±μ¢μ£μ μ±·Ê¦¥´¨Ö ¨, ¸Ê¤Ö ¶μ ¢¸¥³Ê, ´¥ Éμ²Ó±μ
¶·¨¢μ¤¨É ³μ²¥±Ê²Ê ·μ¤μ¶¸¨´  ¢ ¸μ¸ÉμÖ´¨¥ ®¶μ¢ÒÏ¥´´μ° £μÉμ¢´μ¸É¨¯ ± Ëμ-
Éμ ±É¨¢ Í¨¨, ´μ ¨ ¸É ¡¨²¨§¨·Ê¥É ¥¥ ´¥ ±É¨¢´μ¥ ¸μ¸ÉμÖ´¨¥.
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�Í¥´±¨ ¸¤¢¨£  ¶μ²μ¸Ò ¶μ£²μÐ¥´¨Ö S0−S1 Ì·μ³μËμ·  ¶·¨ ±μ´Ëμ·³ -
Í¨μ´´ÒÌ ¶·¥¢· Ð¥´¨ÖÌ ·μ¤μ¶¸¨´ . �μ¸±μ²Ó±Ê μ¶É¨Î¥¸± Ö ¸¶¥±É·μ¸±μ¶¨Ö
¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É ¸μ¡μ° ¢ ¦´¥°Ï¨° ³¥Éμ¤ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´μ£μ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö  ±-
É¨¢ Í¨¨ ·μ¤μ¶¸¨´ , ³Ò μÍ¥´¨²¨ ¸¤¢¨£ ¢ ¶μ²μ¦¥´¨¨ ³ ±¸¨³Ê³  ¶μ²μ¸Ò ¶μ-
£²μÐ¥´¨Ö, μÉ¢¥Î ÕÐ¥£μ Ô²¥±É·μ´´μ³Ê ¶¥·¥Ìμ¤Ê S0−S1 ³¥¦¤Ê μ¸´μ¢´Ò³ ¨
¶¥·¢Ò³ ¢μ§¡Ê¦¤¥´´Ò³ ¸¨´£²¥É´Ò³¨ ¸μ¸ÉμÖ´¨Ö³¨ Ì·μ³μËμ·´μ° £·Ê¶¶Ò, ¢μ§-
´¨± ÕÐ¨° ¢¸²¥¤¸É¢¨¥ ¨§ÊÎ¥´´ÒÌ ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´ÒÌ ¶·¥¢· Ð¥´¨° ·μ¤μ¶¸¨´ .
ŒÒ ¸· ¢´¨¢ ²¨ ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´Ò¥ ¸μ¸ÉμÖ´¨Ö Ì·μ³μËμ·  ¢ ¡¥²±¥ ¢ ´ Î ²Ó-
´Ò° ³μ³¥´É ¢·¥³¥´¨ (t = 0) ¨ Î¥·¥§ 3 ´¸ (t = 3 ´¸), ¶·μ ´ ²¨§¨·μ¢ ´´Ò¥
¢ÒÏ¥ ³¥Éμ¤μ³ ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨. �¸´μ¢´μ¥ ¢´¨³ ´¨¥ ¡Ò²μ Ê¤¥²¥´μ
Ì · ±É¥·´μ³Ê ¨§³¥´¥´¨Õ ¸É·Ê±ÉÊ·Ò, ¸¢Ö§ ´´μ³Ê ¸ ´ ¡²Õ¤ ¥³Ò³ ¶μ¢μ·μÉμ³
¶²μ¸±μ¸É¨ β-¨μ´μ´μ¢μ£μ ±μ²ÓÍ .

’μÎ´Ò° · ¸Î¥É ¶μ²μ¦¥´¨Ö μ¶É¨Î¥¸±μ° ¶μ²μ¸Ò ¶μ£²μÐ¥´¨Ö 11-Í¨¸-·¥É¨-
´ ²Ö ¢ ¢¨¤¥ ¶·μÉμ´¨·μ¢ ´´μ£μ μ¸´μ¢ ´¨Ö ˜¨ËË  ¢ É¥³´μ° Ëμ·³¥ ·μ¤μ-
¶¸¨´  ¡Ò² ¶·μ¢¥¤¥´ · ´¥¥ ±μ³¡¨´¨·μ¢ ´´Ò³ ³¥Éμ¤μ³ ±¢ ´Éμ¢μ° ¨ ³μ²¥-
±Ê²Ö·´μ° ³¥Ì ´¨±¨ (ŠŒ/ŒŒ) [47]. ‘μ£² ¸¨¥ · ¸¸Î¨É ´´μ£μ (511 ´³) ¨
Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´μ£μ (500 ´³) §´ Î¥´¨° ¤²Ö ³ ±¸¨³Ê³  ¶μ²μ¸Ò ¶μ£²μÐ¥´¨Ö
Ê´¨± ²Ó´μ ¤²Ö É¥μ·¥É¨Î¥¸±¨Ì · ¡μÉ ¶μ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Õ ¸¶¥±É·μ¢ ¡¨μ²μ£¨Î¥-
¸±¨Ì Ì·μ³μËμ·μ¢ ¢ ±μ´¤¥´¸¨·μ¢ ´´ÒÌ ¸·¥¤ Ì, μ¤´ ±μ ¤²Ö ¤μ¸É¨¦¥´¨Ö ¶μ-
¤μ¡´μ° ÉμÎ´μ¸É¨ ´¥μ¡Ìμ¤¨³Ò ±· °´¥ ·¥¸Ê·¸μ¥³±¨¥ § É· ÉÒ. ‚ ¤ ´´μ° · -
¡μÉ¥ ¡Ò² ¶·¨³¥´¥´ ¶·¨¥³, μ¸´μ¢ ´´Ò° ´  ¸· ¢´¨É¥²Ó´μ³  ´ ²¨§¥ ¸É·Ê±ÉÊ· ¨
¸¶¥±É·μ¢.

‚μ-¶¥·¢ÒÌ, ³Ò μÍ¥´¨²¨ Ô´¥·£¨¨ ¢¥·É¨± ²Ó´ÒÌ ¶¥·¥Ìμ¤μ¢ S0−S1 ¤²Ö É·¥Ì
³μ¤¥²Ó´ÒÌ ¸¨¸É¥³:  ) ¤²Ö ±¢ ´Éμ¢μ° ¶μ¤¸¨¸É¥³Ò, £¥μ³¥É·¨Ö ±μÉμ·μ° ¡Ò² 
μ¶É¨³¨§¨·μ¢ ´  ¢ · ¡μÉ¥ [47] ³¥Éμ¤μ³ ŠŒ/ŒŒ (§´ Î¥´¨¥ ¤¢Ê£· ´´μ£μ Ê£² 
C5 = C6−C7 = C8, μ¶·¥¤¥²ÖÕÐ¥£μ ¶²μ¸±μ¸ÉÓ β-¨μ´μ´μ¢μ£μ ±μ²ÓÍ , · ¢´μ
−52 ◦); ¡) ¤²Ö É ±μ° ¦¥ ±¢ ´Éμ¢μ° ¶μ¤¸¨¸É¥³Ò, ´μ ¸ ¨§³¥´¥´´Ò³ §´ Î¥´¨¥³
¤¢Ê£· ´´μ£μ Ê£²  C5 = C6−C7 = C8 (· ¢´Ò³ −20 ◦, ± ± ¢ ±μ´Ëμ·³ Í¨¨
t = 0); ¢) ¤²Ö ±¢ ´Éμ¢μ° ¶μ¤¸¨¸É¥³Ò ¸ Ê£²μ³ C5 = C6−C7 = C8, · ¢´Ò³
+11 ◦, ± ± ¢ ±μ´Ëμ·³ Í¨¨ t = 3 ´¸. ‚ ³μ¤¥²Ó´ÊÕ ±¢ ´Éμ¢ÊÕ ¶μ¤¸¨¸É¥³Ê
(¢¸¥£μ 89  Éμ³μ¢) ¶μ³¨³μ ³μ²¥±Ê²Ò Ì·μ³μËμ·  ¡Ò²¨ ¢±²ÕÎ¥´Ò ¡μ±μ¢Ò¥ Í¥¶¨
 ³¨´μ±¨¸²μÉ´ÒÌ μ¸É É±μ¢ ¡¥²±  Glu113, Glu181, Ser186, ¶¥¶É¨¤´ Ö ¸¢Ö§Ó,
μ¡· §μ¢ ´´ Ö Ala292 ¨ Phe293 (  ¨³¥´´μ  Éμ³Ò C, O, N), ¨ É·¨ ³μ²¥±Ê²Ò
¢μ¤Ò, ÊÎ ¸É¢ÊÕÐ¨¥ ¢ μ¡· §μ¢ ´¨¨ ¸É ¡¨²¨§¨·ÊÕÐ¨Ì ¢μ¤μ·μ¤´ÒÌ ¸¢Ö§¥° ¨
¢ Ô±· ´¨·μ¢ ´¨¨ § ·Ö¤  ´  μ¸´μ¢ ´¨¨ ˜¨ËË  (·¨¸. 3). � ¸Î¥ÉÒ ¡Ò²¨ ¶·μ-
¢¥¤¥´Ò ´¥Ô³¶¨·¨Î¥¸±¨³ ³¥Éμ¤μ³ ±μ´Ë¨£Ê· Í¨μ´´μ£μ ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¸ ÊÎ¥-
Éμ³ μ¤´μ±· É´ÒÌ ¢μ§¡Ê¦¤¥´¨° (Š‚1) ¸ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´¨¥³ ¡ §¨¸  cc-pVDZ ¶μ
¶·μ£· ³³¥ PC GAMESS [48]. �¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ¶·¨¢¥²¨ ± ¸²¥¤ÊÕÐ¨³ §´ Î¥´¨Ö³
Ô´¥·£¨° ¢μ§¡Ê¦¤¥´¨Ö: 4,12 Ô‚ ¤²Ö ¸¨¸É¥³Ò  ); 3,95 Ô‚ ¤²Ö ¸¨¸É¥³Ò ¡); 3,91 Ô‚
¤²Ö ¸¨¸É¥³Ò ¢).

‚μ-¢Éμ·ÒÌ, ³Ò Ô±¸É· ¶μ²¨·μ¢ ²¨ ¶μ²ÊÎ¥´´Ò¥ ¢¥²¨Î¨´Ò Ô´¥·£¨° ¢μ§¡Ê¦-
¤¥´¨Ö ¢ ¨´É¥·¥¸ÊÕÐ¨Ì ´ ¸ ±μ´Ëμ·³ Í¨ÖÌ t = 0 ¨ t = 3 ´¸ ¢ · ¸Î¥É¥ ´ 
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�¨¸. 3. Œμ¤¥²Ó´ Ö ¸¨¸É¥³  ¤²Ö ±¢ ´Éμ¢ÒÌ · ¸Î¥Éμ¢ Ô´¥·£¨° Ô²¥±É·μ´´μ£μ ¢μ§¡Ê¦¤¥-
´¨Ö: ¢±²ÕÎ¥´Ò ³μ²¥±Ê²Ö·´Ò¥ £·Ê¶¶Ò Ì·μ³μËμ· , ¡μ±μ¢ÒÌ Í¥¶¥°  ³¨´μ±¨¸²μÉ´ÒÌ
μ¸É É±μ¢ Glu113, Glu181, Ser186, ¶¥¶É¨¤´ Ö ¸¢Ö§Ó, μ¡· §μ¢ ´´ Ö  ³¨´μ±¨¸²μÉ´Ò³¨
μ¸É É± ³¨ Phe293 ¨ Ala292, ¨ É·¨ ³μ²¥±Ê²Ò ¢μ¤Ò

±¢ ´Éμ¢Ò¥ μÍ¥´±¨ ¡μ²¥¥ ¢Ò¸μ±μ£μ Ê·μ¢´Ö É¥μ·¨¨, Î¥³ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´´Ò° §¤¥¸Ó
³¥Éμ¤ Š‚1. �¶μ·´μ° ¸¨¸É¥³μ° ¢ ¤ ´´μ³ ¸²ÊÎ ¥ Ö¢²Ö² ¸Ó ³μ¤¥²Ó´ Ö ¸¨-
¸É¥³   ), ¤²Ö ±μÉμ·μ° ¨§¢¥¸É´μ [47] ÉμÎ´μ¥ §´ Î¥´¨¥ Ô´¥·£¨¨ ¢μ§¡Ê¦¤¥´¨Ö
2,43 Ô‚ (¨²¨ 511 ´³).

’ ±¨³ μ¡· §μ³, ³Ò μÍ¥´¨²¨ ¶μ²μ¦¥´¨Ö ³ ±¸¨³Ê³μ¢ ¶μ²μ¸ ¶μ£²μÐ¥´¨Ö
¢ ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´ÒÌ ¸μ¸ÉμÖ´¨ÖÌ t = 0 ¨ t = 3 ´¸ ± ± 549 ¨ 559 ´³ ¸μ-
μÉ¢¥É¸É¢¥´´μ. ‘²¥¤μ¢ É¥²Ó´μ, ¨§ÊÎ¥´´Ò¥ ³¥Éμ¤μ³ ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨ ¢
3-´ ´μ¸¥±Ê´¤´μ³ ¨´É¥·¢ ²¥ ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´Ò¥ ¨§³¥´¥´¨Ö ¢ ¸É·Ê±ÉÊ·¥ ·μ¤μ-
¶¸¨´  ¤μ²¦´Ò ¸μ¶·μ¢μ¦¤ ÉÓ¸Ö ¸¤¢¨£μ³ ´  10 ´³ ¢ μ¶É¨Î¥¸±μ³ ¸¶¥±É·¥ ¶μ-
£²μÐ¥´¨Ö ¡¥²± .

‡�Š‹�—…�ˆ…

�¥¸³μÉ·Ö ´  Éμ, ÎÉμ ¢ ´ Ï¥° ³μ¤¥²¨ ·μ¤μ¶¸¨´, ¡Ê¤ÊÎ¨ ³¥³¡· ´´Ò³ ¡¥²-
±μ³, · ¸¶μ²μ¦¥´ ¢ ¢μ¤´μ³ μ±·Ê¦¥´¨¨, ¥£μ ³μ²¥±Ê²Ö·´ Ö ¤¨´ ³¨±  ´ Ìμ¤¨É¸Ö
¢ Ìμ·μÏ¥³ ¸μμÉ¢¥É¸É¢¨¨ ¸ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò³¨ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö³¨ [7, 18] ¨ É¥-
μ·¥É¨Î¥¸±¨³¨ ³μ¤¥²Ö³¨ ·μ¤μ¶¸¨´  ¢ ²¨¶¨¤´μ³ μ±·Ê¦¥´¨¨ [10, 12, 15].
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� Ï¨ · ¸Î¥ÉÒ ¶μ± § ²¨ ¢Ò¸μ±¨° Ê·μ¢¥´Ó Ê¶μ·Ö¤μÎ¥´´μ¸É¨ Ë· £³¥´Éμ¢
N-±μ´Í¥¢μ° ¶μ²¨¶¥¶É¨¤´μ° Í¥¶¨ ¨ ¢´ÊÉ·¨¤¨¸±μ¢ÒÌ ¶¥É¥²Ó ¶μ ¸· ¢´¥´¨Õ ¸
Í¨Éμ¶² §³ É¨Î¥¸±¨³ ¤μ³¥´μ³ [49], ÎÉμ Ìμ·μÏμ ±μ··¥²¨·Ê¥É ¸ ¤ ´´Ò³¨ ·¥´É-
£¥´μ¸É·Ê±ÉÊ·´μ£μ  ´ ²¨§  [7, 18]. 
Éμ É ±¦¥ ´ Ìμ¤¨É¸Ö ¢ ¸μμÉ¢¥É¸É¢¨¨ ¸ ¨§-
¢¥¸É´Ò³¨ ¶·¥¤¸É ¢²¥´¨Ö³¨ μ ¢ ¦´μ° ·μ²¨ ¢´ÊÉ·¨¤¨¸±μ¢μ£μ ¤μ³¥´  ³μ²¥±Ê²Ò
± ± ¥¥ ¸É ¡¨²¨§ Éμ·  ¢ ËμÉμ·¥Í¥¶Éμ·´μ° ³¥³¡· ´¥ [50Ä52].

ˆ§¢¥¸É´μ É ±¦¥, ÎÉμ ¢ É¥³´μ¢μ³ ¸μ¸ÉμÖ´¨¨ §·¨É¥²Ó´μ£μ ¶¨£³¥´É  Ì·μ³μ-
Ëμ· ± ± ²¨£ ´¤- ´É £μ´¨¸É ¸É ¡¨²¨§¨·Ê¥É ¤¨´ ³¨±Ê H-VI α-¸¶¨· ²¨, μ£· ´¨-
Î¨¢ ¥É ¥¥ ¶μ¤¢¨¦´μ¸ÉÓ ¨ ¶·¥¤μÉ¢· Ð ¥É ¸¶μ´É ´´ÊÕ  ±É¨¢ Í¨Õ ·μ¤μ¶¸¨´  § 
¸Î¥É ¸¨²Ó´ÒÌ Ô²¥±É·μ¸É É¨Î¥¸±¨Ì ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° ¸ Trp265 [7, 16]. ˆ§ ´ Ï¥°
³μ¤¥²¨ ¸²¥¤Ê¥É, ÎÉμ ¶μ³¨³μ Trp265 ¢ ¶·¥¤μÉ¢· Ð¥´¨¨ ¸¶μ´É ´´μ°  ±É¨¢ Í¨¨
·μ¤μ¶¸¨´  ÊÎ ¸É¢ÊÕÉ ¥Ð¥ Tyr268 ¨ Leu266.

�·¨ · ¸¸³μÉ·¥´¨¨ ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨ ¸ ³μ£μ Ì·μ³μËμ·  (11-Í¨¸-
·¥É¨´ ²Ö) ¢ É¥Î¥´¨¥ 3000 ¶¸ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ´ ³¨ ¶μ± § ´μ, ÎÉμ ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É
¶μ¢μ·μÉ β-¨μ´μ´μ¢μ£μ ±μ²ÓÍ  ¢μ±·Ê£ ¸¢Ö§¨ C6−C7 ¶·¨³¥·´μ ´  60 ◦ μÉ´μ¸¨-
É¥²Ó´μ ´ Î ²Ó´μ° ±μ´Ë¨£Ê· Í¨¨ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö (PDB-Ë °² ®1HZX¯, Í¥¶Ó
� [7, 18]). 
Éμ ±μ··¥²¨·Ê¥É ¸ É¥μ·¥É¨Î¥¸±¨³¨ ¨ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò³¨ ¤ ´-
´Ò³¨, ¸μ£² ¸´μ ±μÉμ·Ò³ β-¨μ´μ´μ¢μ¥ ±μ²ÓÍμ ¢ É¥³´μ¢μ³ ´¥μ¡²ÊÎ¥´´μ³ ¸μ-
¸ÉμÖ´¨¨ ·μ¤μ¶¸¨´  ¶μ¢¥·´ÊÉμ ¶·¨³¥·´μ ´  50−65 ◦ μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ ¶²μ¸±μ¸É¨
¶² ´ ·´μ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¸¢μ¡μ¤´μ£μ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö [15, 17].

�¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ´ Ï¨Ì · ¸Î¥Éμ¢ Éμ·¸¨μ´´ÒÌ Ê£²μ¢ ¶μ¢μ·μÉμ¢ ³¥É¨²Ó´ÒÌ £·Ê¶¶
C19 ¨ C20 ¶μ²¨¥´μ¢μ° Í¥¶¨ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö (40 ¨ 30 ◦ ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ) Ìμ-
·μÏμ ¸μ£² ¸ÊÕÉ¸Ö ¸ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò³¨ ¤ ´´Ò³¨ ŸŒ�-¸¶¥±É·μ¸±μ¶¨¨, £¤¥
Ê£²Ò μÉ±²μ´¥´¨Ö ¢¥±Éμ·μ¢ C9−C19 ¨ C13−C20 μÉ μ¸¨, ¶¥·¶¥´¤¨±Ê²Ö·´μ°
ËμÉμ·¥Í¥¶Éμ·´μ° ³¥³¡· ´¥, ¸μ¸É ¢²ÖÕÉ ¶·¨¡²¨§¨É¥²Ó´μ 42 ¨ 30 ◦ ¸μμÉ¢¥É-
¸É¢¥´´μ [45].

’ ±¨³ μ¡· §μ³, ¶·¥¤² £ ¥³ Ö ´ ³¨ ³μ¤¥²Ó ´¥ ¶·μÉ¨¢μ·¥Î¨É ¸μ¢·¥³¥´´Ò³
¶·¥¤¸É ¢²¥´¨Ö³ μ ±μ´Ëμ·³ Í¨¨ ³μ²¥±Ê²Ò ·μ¤μ¶¸¨´  ¢ É¥³´μ¢μ³ ¸μ¸ÉμÖ´¨¨
¨ Ìμ·μÏμ ¸μ£² ¸Ê¥É¸Ö ¸ ·¥§Ê²ÓÉ É ³¨ ³´μ£¨Ì Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´ÒÌ ¨ É¥μ·¥É¨-
Î¥¸±¨Ì · ¡μÉ μ ¥£μ ¸É·Ê±ÉÊ·¥ ¨ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´ÒÌ ¸¢μ°¸É¢ Ì. 
Éμ ¶μ§¢μ²Ö¥É
 ¶¶·μ±¸¨³¨·μ¢ ÉÓ ¶μ²ÊÎ¥´´Ò¥ ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ´  ³μ²¥±Ê²Ê ·μ¤μ¶¸¨´  in vivo.
�μ²¥¥ Éμ£μ, ¶·¨³¥´¥´´Ò¥ ´ ³¨ ³¥Éμ¤Ò ±μ³¶ÓÕÉ¥·´μ£μ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¤ ÕÉ
¢μ§³μ¦´μ¸ÉÓ ¢ ·¥ ²Ó´μ³ ³ ¸ÏÉ ¡¥ ¢·¥³¥´¨ ®´ ¡²Õ¤ ÉÓ¯ ±μ´Ëμ·³ Í¨μ´´Ò¥
¶¥·¥¸É·μ°±¨ ¶·¨ ® ¤ ¶É Í¨¨¯ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¢ μ¶¸¨´¥, É. ¥. ¢ ¶·μÍ¥¸¸¥ Ë¨-
§¨μ²μ£¨Î¥¸±μ° ·¥£¥´¥· Í¨¨ ·μ¤μ¶¸¨´ . ‚ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ ÔÉμ£μ Ì·μ³μËμ· ¨´¨Í¨-
¨·Ê¥É ¢ ¡¥²±¥ É ±¨¥ ¶¥·¥¸É·μ°±¨, ±μÉμ·Ò¥ ¶·¨¢μ¤ÖÉ ·μ¤μ¶¸¨´ ¢ ¸μ¸ÉμÖ´¨¥
¢Ò¸μ±μÔËË¥±É¨¢´μ£μ ¸¢¥Éμ¢μ£μ ·¥Í¥¶Éμ·  (¢¸¶μ³´¨³, ÎÉμ ¸±μ·μ¸ÉÓ ¨ ±¢ ´Éμ-
¢Ò° ¢ÒÌμ¤ ¥¤¨´¸É¢¥´´μ° ËμÉμÌ¨³¨Î¥¸±μ° ·¥ ±Í¨¨ ¢ §·¥´¨¨ Å ËμÉμ¨§μ³¥-
·¨§ Í¨¨ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö Å ¨¸±²ÕÎ¨É¥²Ó´μ ¢Ò¸μ±¨). �¤´μ¢·¥³¥´´μ ¸ ÔÉ¨³
Ì·μ³μËμ·´ Ö £·Ê¶¶  ¢ ·μ¤μ¶¸¨´¥ ¢Ò¸ÉÊ¶ ¥É ¢ ± Î¥¸É¢¥ ³μÐ´μ£μ ²¨£ ´¤ -
 ´É £μ´¨¸É , ÔËË¥±É¨¢´μ ¶·¥¤μÉ¢· Ð ÕÐ¥£μ μ¶ ¸´μ¸ÉÓ ¥£μ ¸¶μ´É ´´μ£μ ¢§ -
¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¸ G-¡¥²±μ³ (É· ´¸¤ÊÍ¨´μ³) ¢ É¥³´μ ¤ ¶É¨·μ¢ ´´μ³ ¸μ¸ÉμÖ´¨¨
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§·¨É¥²Ó´μ° ±²¥É±¨ [5, 6, 16]. ’ ±, ´ ¶·¨³¥·, ¢ É¥³´μ¢μ³ ¸μ¸ÉμÖ´¨¨ ·μ¤μ¶¸¨´ 
¶·μ¨¸Ìμ¤¨É μ¡· §μ¢ ´¨¥ ¸μ²¥¢μ£μ ³μ¸É¨±  ³¥¦¤Ê Glu113 ¨ Lys296. � §·Ò¢
ÔÉμ£μ ³μ¸É¨±  ¶·¨¢μ¤¨É ±  ±É¨¢ Í¨¨ §·¨É¥²Ó´μ£μ ¶¨£³¥´É . �·¥¤μÉ¢· Ð¥´¨¥
¦¥ ¸¶μ´É ´´μ£μ · §·Ò¢  ¢ É¥³´μÉ¥ ¤μ¸É¨£ ¥É¸Ö ¶·¨¸ÊÉ¸É¢¨¥³ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö.
„·Ê£¨³ ¶·¨³¥·μ³, £¤¥ 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ó ¢Ò¸ÉÊ¶ ¥É ¢ ·μ²¨ ²¨£ ´¤ - ´É £μ´¨¸É ,
Ö¢²Ö¥É¸Ö ¸É ¡¨²¨§ Í¨Ö H-VI α-¸¶¨· ²¨ §  ¸Î¥É ¸¨²Ó´ÒÌ Ô²¥±É·μ¸É É¨Î¥¸±¨Ì
¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨° 11-Í¨¸-·¥É¨´ ²Ö ¸ Trp265 [7, 16]. ‘Î¨É ¥É¸Ö, ÎÉμ β-¨μ´μ´μ¢μ¥
±μ²ÓÍμ Ì·μ³μËμ·  ¡²μ±¨·Ê¥É ¤¢¨¦¥´¨¥ Trp265, ¸É ¡¨²¨§¨·ÊÖ ¢¸Õ �-VI α-
¸¶¨· ²Ó ¨ ´¥ ¤ ¢ Ö É¥³´μ¢μ³Ê ·μ¤μ¶¸¨´Ê ¶¥·¥Ìμ¤¨ÉÓ ¢  ±É¨¢´μ¥ ¸μ¸ÉμÖ´¨¥.
�  ¶·¨³¥·¥ ´ Ï¥° ³μ¤¥²¨ μÉÎ¥É²¨¢μ ¢¨¤´μ, ÎÉμ ¶μ³¨³μ Trp265 ¢ ÔÉμ³ ¶·μ-
Í¥¸¸¥ ¶·¥¤μÉ¢· Ð¥´¨Ö ¸¶μ´É ´´μ°  ±É¨¢ Í¨¨ ·μ¤μ¶¸¨´  ¢ É¥³´μÉ¥ ÊÎ ¸É¢ÊÕÉ
¥Ð¥ ¨ Tyr268 ¸ Leu266.

�¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ±μ³¶ÓÕÉ¥·´μ£μ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¨³¥ÕÉ ¶·μ£´μ¸É¨Î¥¸±μ¥ §´ -
Î¥´¨¥. ’ ±, ´ ¶·¨³¥·, ³¥Éμ¤ ³¨ ´ ¶· ¢²¥´´μ£μ ³ÊÉ £¥´¥§  ¨²¨ ¨´Ò³¨ ¸¶μ¸μ-
¡ ³¨ ¡Ò²μ ¡Ò ¢ ¦´μ ¨¸¸²¥¤μ¢ ÉÓ ·μ²Ó Leu266 ¢ ¶·μÍ¥¸¸ Ì ¸É ¡¨²¨§ Í¨¨ H-VI
α-¸¶¨· ²¨ ¨ ¸ ³μ£μ Ì·μ³μËμ· . ‚ ²¨É¥· ÉÊ·¥ É ±¨Ì ¸¢¥¤¥´¨° ´¥ ¨³¥¥É¸Ö.

ˆ´Ò³¨ ¸²μ¢ ³¨, ³μ²¥±Ê²Ö·´μ¥ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨¥, ¸ μ¤´μ° ¸Éμ·μ´Ò, ¤ ¥É
¢μ§³μ¦´μ¸ÉÓ ¸É ¢¨ÉÓ ±μ´±·¥É´Ò¥ § ¤ Î¨ ¤²Ö ¶μ¸²¥¤ÊÕÐ¥° Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó-
´μ° ¶·μ¢¥·±¨,   ¸ ¤·Ê£μ° ¸Éμ·μ´Ò, ¶μ§¢μ²Ö¥É μ¶¨¸Ò¢ ÉÓ ¢ ¤¥É ²ÖÌ ¸²μ¦´Ò¥
¢´ÊÉ·¨³μ²¥±Ê²Ö·´Ò¥ ³¥Ì ´¨§³Ò, ±μÉμ·Ò¥ É·Ê¤´μ,   ¶μ¤Î ¸ ¨ ´¥¢μ§³μ¦´μ,
¨§ÊÎ ÉÓ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´Ò³¨ ³¥Éμ¤ ³¨.

’ ±¨³ μ¡· §μ³, ¢ ´ ¸ÉμÖÐ¥° · ¡μÉ¥ ³Ò ¶·¥¤¶·¨´Ö²¨ ¶μ¶ÒÉ±Ê ±μ³¶ÓÕ-
É¥·´μ£μ ³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö Ë¨§¨μ²μ£¨Î¥¸±¨Ì ËÊ´±Í¨° §·¨É¥²Ó´μ£μ ¶¨£³¥´É  ·μ-
¤μ¶¸¨´  ´  ¢´ÊÉ·¨³μ²¥±Ê²Ö·´μ³ Ê·μ¢´¥ ¥£μ μ·£ ´¨§ Í¨¨. ‚ Î ¸É´μ¸É¨, ³Ò
¶μ¶ÒÉ ²¨¸Ó · ¸¸³μÉ·¥ÉÓ ¢´ÊÉ·¨³μ²¥±Ê²Ö·´Ò° ³¥Ì ´¨§³ ·¥£¥´¥· Í¨¨ ·μ¤μ-
¶¸¨´ , ¢ Ìμ¤¥ ±μÉμ·μ£μ ³μ²¥±Ê²  §·¨É¥²Ó´μ£μ ¶¨£³¥´É  ¶·¨μ¡·¥É ¥É Ê´¨± ²Ó-
´Ò¥ ËμÉμÌ¨³¨Î¥¸±¨¥ ¸¢μ°¸É¢  ± ± ¡¥²μ±-ËμÉμ·¥Í¥¶Éμ· ¨ μ¤´μ¢·¥³¥´´μ, ¡Ê-
¤ÊÎ¨ G-¡¥²μ±-¸¢Ö§Ò¢ ÕÐ¨³ ·¥Í¥¶Éμ·μ³, ´ Ìμ¤¨É¸Ö ¢ É¥³´μÉ¥ ¢ ´¥ ±É¨¢´μ³
¸μ¸ÉμÖ´¨¨ ¨ ¶· ±É¨Î¥¸±¨ ´¥¸¶μ¸μ¡´  ± ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Õ ¸ G-¡¥²±μ³. �¡  ÔÉ¨
ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´ÒÌ ¸¢μ°¸É¢  ·μ¤μ¶¸¨´  ¶·¨´Í¨¶¨ ²Ó´μ ¢ ¦´Ò ¤²Ö μ¸ÊÐ¥¸É¢²¥-
´¨Ö ´μ·³ ²Ó´μ£μ Ë¨§¨μ²μ£¨Î¥¸±μ£μ ¶·μÍ¥¸¸  ¢ É¥³´μ ¤ ¶É¨·μ¢ ´´μ° §·¨-
É¥²Ó´μ° ±²¥É±¥ Å ¶·μÍ¥¸¸  ËμÉμÉ· ´¸¤Ê±Í¨¨.

� ¡μÉ  ¡Ò²  ¢Ò¶μ²´¥´  ¶·¨ ¶μ¤¤¥·¦±¥ ±μ³¶ÓÕÉ¥·´ÒÌ É¥Ì´¨Î¥¸±¨Ì
¸·¥¤¸É¢ ‹ ¡μ· Éμ·¨¨ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´μ°  ¸É·μË¨§¨±¨ ˆ´¸É¨ÉÊÉ  Ë¨§¨Î¥¸±¨Ì ¨
Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨°, �ˆŠ…�, Ÿ¶μ´¨Ö (Computational Astrophysics Labo-
ratory (CAL) of the Institute of Physical and Chemical Research (RIKEN), Japan).
ŒÒ ¡² £μ¤ ·¨³ ² ¡μ· Éμ·¨Õ §  ¶·¥¤μ¸É ¢²¥´´μ¥ ±μ³¶ÓÕÉ¥·´μ¥ ¢·¥³Ö ¤²Ö · -
¡μÉÒ ´  ¸Ê¶¥·±μ³¶ÓÕÉ¥·¥ ¨ ±μ³¶ÓÕÉ¥·¥ ¸¶¥Í¨ ²Ó´μ£μ ´ §´ Î¥´¨Ö
MDGRAPE-2 ¤²Ö ¶·μ¢¥¤¥´¨Ö · ¸Î¥Éμ¢ ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¤¨´ ³¨±¨ ¡¥²±μ¢ÒÌ
³μ²¥±Ê². �¢Éμ·Ò ¡² £μ¤ ·´Ò ¤¨·¥±Éμ·Ê ² ¡μ· Éμ·¨¨ ¶·μË¥¸¸μ·Ê Toshikazu
Ebisuzaki §  ¶μ¤¤¥·¦±Ê ¶·μ£· ³³´ÒÌ ²¨Í¥´§¨μ´´ÒÌ ¶·μ¤Ê±Éμ¢ ¨ ±μ³¶ÓÕÉ¥-
·μ¢ MDGRAPE-2 ¸ μ¡Ð¥° ¶·μ¨§¢μ¤¨É¥²Ó´μ¸ÉÓÕ 25 ’¥· Ë²μ¶¸.
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� ¡μÉ  ¡Ò²  ¶μ¤¤¥·¦ ´  ¶·μ£· ³³μ° ËÊ´¤ ³¥´É ²Ó´ÒÌ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨°
�·¥§¨¤¨Ê³  ��� ®’¥μ·¥É¨Î¥¸±μ¥ ¨ Ô±¸¶¥·¨³¥´É ²Ó´μ¥ ¨§ÊÎ¥´¨¥ ¶·¨·μ¤Ò Ì¨-
³¨Î¥¸±μ° ¸¢Ö§¨ ¨ ³¥Ì ´¨§³μ¢ ¢ ¦´¥°Ï¨Ì Ì¨³¨Î¥¸±¨Ì ·¥ ±Í¨° ¨ ¶·μÍ¥¸¸μ¢¯
(�·μ£· ³³  º 1 �•�Œ ���), �””ˆ, £· ´ÉÒ º05-04-49945, º07-03-00059,
¶·μ£· ³³μ° ËÊ´¤ ³¥´É ²Ó´ÒÌ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨° �·¥§¨¤¨Ê³  ��� ®”¨§¨μ²μ£¨Î¥-
¸±¨¥ ³¥Ì ´¨§³Ò ·¥£Ê²ÖÍ¨¨ ¢´ÊÉ·¥´´¥° ¸·¥¤Ò ¨ μ·£ ´¨§ Í¨¨ ¶μ¢¥¤¥´¨Ö ¦¨¢ÒÌ
¸¨¸É¥³¯.
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