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�Ë ´ ¸Ó¥¢ �.�. ¨ ¤·. P10-2011-108
Šμ³¶²¥±¸ ¶·μ£· ³³ ¤²Ö ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¨ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö ¡¥²±μ¢
¨ ´Ê±²¥¨´μ¢ÒÌ ±¨¸²μÉ

� §· ¡μÉ ´ ±μ³¶²¥±¸ ¶·μ£· ³³ ¸ Ê¤μ¡´Ò³ £· Ë¨Î¥¸±¨³ ¨´É¥·Ë¥°¸μ³ ¤²Ö ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¨
¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö ¢ ¸·¥¤¥ �‘ Windows ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ £²μ¡Ê²Ö·´ÒÌ ¡¥²±μ¢, ¸¶¨· ²Ó´ÒÌ Í¥¶μÎ¥± ¡¥²±μ¢,
„�Š, ��Š ´  μ¸´μ¢¥ PDB-Ë °²μ¢. „²Ö ¡¥²±μ¢ ¢μ§³μ¦´μ ¶μ²ÊÎ¥´¨¥ ± ·É ¸ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´μ° · ¸±· ¸-
±μ°  Éμ³μ¢ ¨ ·¥²Ó¥Ë  ¢ ¶·μ¥±Í¨¨ �¨Éμ¢ Ä• ³³¥·  (¶·μ£· ³³  SURFACE-2008) ¨²¨ ¢ μ·¨£¨´ ²Ó´μ°
Í¨²¨´¤·¨Î¥¸±μ° ¶·μ¥±Í¨¨ (¶·μ£· ³³  PROT-Z). �·μ£· ³³  helix-DNA μ¡¥¸¶¥Î¨¢ ¥É ¶μ²ÊÎ¥´¨¥ ± ·É
¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¸¶¨· ²Ó´ÒÌ ³μ²¥±Ê² „�Š/��Š ¢ ¢¨¤¥ μ·Éμ£μ´ ²Ó´μ° ¶·μ¥±Í¨¨ É·¥Ì³¥·´μ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò
´  ¶²μ¸±μ¸ÉÓ, ¶¥·¶¥´¤¨±Ê²Ö·´ÊÕ ¤²¨´´μ° μ¸¨ ¸¶¨· ²¨ „�Š. ‚ ¶ ±¥É ¶·μ£· ³³ ±μ³¶²¥±¸  ¢±²ÕÎ¥´ 
³μ¤¨Ë¨± Í¨Ö ¶·μ£· ³³Ò SURFACE, · §· ¡μÉ ´´ Ö · ´¥¥ ¢ ¸·¥¤¥ OC DOS ¤²Ö ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö
¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ £²μ¡Ê²Ö·´ÒÌ ¡¥²±μ¢ ¢ ¶·μ¥±Í¨¨ �¨Éμ¢ Ä• ³³¥· . ‚ ¸μ¸É ¢ ±μ³¶²¥±¸  ¢Ìμ¤ÖÉ ±μ³¶ ±É-
´Ò¥ ¢¥·¸¨¨ ¢ÒÏ¥´ §¢ ´´ÒÌ ¶·μ£· ³³: SURFACE-compact, PROT-Zcompact ¨ helix-DNA-Zcompact.
’ ± ± ± ÔÉ¨ ¶·μ£· ³³Ò ¶·¥¤´ §´ Î ÕÉ¸Ö ¤²Ö ³ ¸¸μ¢μ£μ ¸Î¥É  ± ·É ¢ · ¸¶·¥¤¥²¥´´μ° ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó-
´μ° ¸·¥¤¥, ¨§ ´¨Ì Ê¤ ²¥´ £· Ë¨Î¥¸±¨° ¨´É¥·Ë¥°¸. 
É¨³ ¤μ¸É¨£ ¥É¸Ö ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´ Ö Ô±μ´μ³¨Ö ± ±
¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´ÒÌ ·¥¸Ê·¸μ¢, É ± ¨ ¢·¥³¥´¨ ¸Î¥É  ¶·¨ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨¨ μ¤´μÉ¨¶´ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ· ¤ ´´ÒÌ.
„²Ö ¶μ²ÊÎ¥´¨Ö £· Ë¨Î¥¸±¨Ì ¨§μ¡· ¦¥´¨° ± ·É ´¥μ¡Ìμ¤¨³μ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ÉÓ ¶μ²´Ò¥ ¢¥·¸¨¨ ¸μμÉ¢¥É-
¸É¢ÊÕÐ¨Ì ¶·μ£· ³³. “¶· ¢²¥´¨¥ § ¤ ´¨Ö³¨ ¢ ¸·¥¤¥ · ¸¶·¥¤¥²¥´´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° μ¸ÊÐ¥¸É¢²Ö¥É¸Ö ¸
¶μ³μÐÓÕ ¸¶¥Í¨ ²Ó´μ° ¶·μ£· ³³Ò-³μ´¨Éμ·  NetdBBio, · ¡μÉ ÕÐ¥° ¶μ¤ �‘ Windows.

� ¡μÉ  ¢Ò¶μ²´¥´  ¢ ‹ ¡μ· Éμ·¨¨ ¨´Ëμ·³ Í¨μ´´ÒÌ É¥Ì´μ²μ£¨° �ˆŸˆ.

‘μμ¡Ð¥´¨¥ �¡Ñ¥¤¨´¥´´μ£μ ¨´¸É¨ÉÊÉ  Ö¤¥·´ÒÌ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨°. „Ê¡´ , 2011

Afanasiev O.A. et al. P10-2011-108
A Software Complex for Mapping and Research of Proteins
and Nucleic Acids

A software complex with a suitable graphic interface has been designed for cartography and studies of
the surface of globular proteins, helix chains of proteins, DNA, and RNA on the basis of PDB ˇles within
the Windows environment. For the proteins it is possible to devise maps with a functional atom and
relief coloration in AitovÄHammer projection (SURFACE-2008 program) or else in an original cylinder
projection (PROT-Z program). The helix-DNA program provides maps of the surfaces of the DNA/RNA
spiral molecules as an orthogonal projection of a 3D structure onto the plane perpendicular to the long axis
of the DNA helix. This software complex includes a modiˇed program SURFACE developed earlier in
the OS DOS environment for mapping the surfaces of globular proteins in the AitovÄHammer projection.
The complex comprises the compact versions of the mentioned computer programs, namely SURFACE-
compact, PROT-Zcompact and helix-DNA-Zcompact programs. The graphic interface has been excluded
from these versions of programs as these are used only to organize a mass calculation of the maps in a
distributed computing environment. Thus, one can reach signiˇcant savings of both computing resources
and computing time when studying single-type data structures. In order to obtain graphic images of the
maps, one should use the full versions of corresponding programs. To manage jobs within the distributed
computing environment, a specialized monitoring program NetdBBio working in OS Windows has been
created.

The investigation has been performed at the Laboratory of Information Technolo-
gies, JINR.

Communication of the Joint Institute for Nuclear Research. Dubna, 2011
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‚ ´ ¸ÉμÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¡¥²±μ¢ ¨ ´Ê±²¥¨´μ¢ÒÌ ±¨¸²μÉ
É¥¸´μ ¸¢Ö§ ´Ò ¸ ¢μ¶·μ¸ ³¨ · ¸Ï¨·¥´¨Ö ¢μ§³μ¦´μ¸É¥° ¸μ¢·¥³¥´´μ° ³¥¤¨Í¨´Ò
¨ §¤· ¢μμÌ· ´¥´¨Ö. ‹Õ¡Ò¥ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö É ±μ£μ ·μ¤  μ¸´μ¢ ´Ò ´  ·¥§Ê²Ó-
É É Ì ·¥´É£¥´μ¸É·Ê±ÉÊ·´μ£μ  ´ ²¨§  ±·¨¸É ²²μ¢ Ê± § ´´ÒÌ ¡¨μ¶μ²¨³¥·μ¢ ´ 
 Éμ³ ·´μ³ Ê·μ¢´¥, ¨ μ´¨ É·¥¡ÊÕÉ ¶·¨³¥´¥´¨Ö ¸ ³μ° ¸μ¢·¥³¥´´μ°  ¶¶ · ÉÊ·Ò
¨ ³¥Éμ¤μ¢ [1]. 	Ò¸É·μ· ¸ÉÊÐ¨¥ μ¡Ñ¥³Ò ±μ³¶ÓÕÉ¥·´ÒÌ ¡ ´±μ¢ ¤ ´´ÒÌ [2] ¶μ
¸É·Ê±ÉÊ· ³ ¡¨μ²μ£¨Î¥¸±¨Ì ³ ±·μ³μ²¥±Ê² ¶·¨¢¥²¨ ± ¸μ§¤ ´¨Õ ´μ¢μ° μ¡² ¸É¨
´ Ê±¨ Å ¡¨μ¨´Ëμ·³ É¨±¨. ‚ ´ ¸ÉμÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö ¸É·Ê±ÉÊ·Ò · ¸Ï¨Ë·μ¢ ´´ÒÌ
¡¥²±μ¢,   É ±¦¥ „�Š ¨ ��Š Ì· ´ÖÉ¸Ö ¢ ¸¶¥Í¨ ²Ó´μ³ PDB-Ëμ·³ É¥ [3], £¤¥
¤²Ö ± ¦¤μ£μ  Éμ³  Ê± § ´Ò ¶ · ³¥É·Ò: ´μ³¥· Í¥¶μÎ±¨, ±μ¤ ´Ê±²¥μÉ¨¤ , ±μ¤
 ³¨´μ±¨¸²μÉÒ ¨ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´Ò¥ ±μμ·¤¨´ ÉÒ Í¥´É·   Éμ³ , ¨§³¥·¥´´Ò¥ ¸
ÉμÎ´μ¸ÉÓÕ 2Ä3 �A. ‚ ¡ ´±¥ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ· ¡¥²±μ¢ (Protein Data
Bank) ¨ ´Ê±²¥¨´μ¢ÒÌ ±¨¸²μÉ (Nucleic Acid Database) ¢ ´ ¸ÉμÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö ´ -
Ìμ¤¨É¸Ö μ±μ²μ 70 000 ¨ 10 000 ¸É·Ê±ÉÊ· ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ.

‚ ± Î¥¸É¢¥ ¶·¨³¥·  ´  ·¨¸. 1 ¶·¥¤¸É ¢²¥´   Éμ³´μ-Ï ·μ¢ Ö ³μ¤¥²Ó ¡¥²-
±μ¢μ° ³μ²¥±Ê²Ò ±·¨¸É ²²¨´ . ˆ§ ³μ²¥±Ê² ÔÉμ£μ É¨¶  Ëμ·³¨·Ê¥É¸Ö ¶·μ§· Î-

�¨¸. 1. �Éμ³´ Ö ³μ¤¥²Ó £²μ¡Ê²Ö·´μ£μ ¡¥²±  £ ³³ -±·¨¸É ²²¨´  ¨§ £² §´μ° ²¨´§Ò É¥-
²¥´± . Œμ²¥±Ê²  ¸μ¸Éμ¨É ¨§ ¤¢ÊÌ ¡²¨§±¨Ì ¶μ ¸É·Ê±ÉÊ·¥ Ö¤¥·, ¢ ± ¦¤μ³ ¨§ ±μÉμ·ÒÌ
μ±μ²μ 130  ³¨´μ±¨¸²μÉ´ÒÌ μ¸É É±μ¢. ˆ§μ¡· ¦¥´¨¥ ¶μ¸É·μ¥´μ ¸ ¶μ³μÐÓÕ ¶·μ£· ³³Ò
PyMol [4]
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´ Ö ¶²μÉ´ Ö ¸·¥¤  £² §´μ° ²¨´§Ò ¶μ§¢μ´μÎ´ÒÌ. ˆ´É¥·¥¸´μ° μ¸μ¡¥´´μ¸ÉÓÕ
±·¨¸É ²²¨´μ¢ Ö¢²Ö¥É¸Ö ¨Ì ¨¸±²ÕÎ¨É¥²Ó´μ ¡μ²ÓÏμ¥ ¢·¥³Ö ¸ÊÐ¥¸É¢μ¢ ´¨Ö Å
¢¶²μÉÓ ¤μ 100 ²¥É. �μ¸²¥ ¸μ§¤ ´¨Ö ³μ²¥±Ê²  ¶·μ¤μ²¦ ¥É ¸ÊÐ¥¸É¢μ¢ ÉÓ ¨
ËÊ´±Í¨μ´¨·μ¢ ÉÓ, ´¥¸³μÉ·Ö ´  Éμ, ÎÉμ ´ Ìμ¤¨É¸Ö ¢ μ·£ ´¥, ±μÉμ·Ò° ´¥¶·¥-
·Ò¢´μ ¶μ¤¢¥·£ ¥É¸Ö ¢μ§¤¥°¸É¢¨Õ ¢´¥Ï´¥° ¸·¥¤Ò: ¸μ²´¥Î´μ° Ê²ÓÉ· Ë¨μ²¥Éμ-
¢μ° · ¤¨ Í¨¨ ¨ · §²¨Î´ÒÌ  £·¥¸¸¨¢´ÒÌ ³μ²¥±Ê², ´ Ìμ¤ÖÐ¨Ì¸Ö ¢ ¢μ§¤ÊÏ´μ°
¸·¥¤¥, ´ ¶·¨³¥·, É ±¨Ì μ±¨¸²¨É¥²¥°, ± ± μ§μ´ ¢μ§¤ÊÌ . ‘¥±·¥É ¢ Éμ³, ÎÉμ
Î ¸ÉÓ μ¸É É±μ¢ ±·¨¸É ²²¨´  ¸μ¤¥·¦¨É ¸Ê²ÓË£¨¤·¨²Ó´Ò¥ £·Ê¶¶Ò, ±μÉμ·Ò¥ ¶μ¤
¤¥°¸É¢¨¥³ ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨Ì Ë¥·³¥´Éμ¢ μ¸ÊÐ¥¸É¢²ÖÕÉ ·¥¶ · Í¨Õ ¶μ¢·¥¦¤¥´-
´μ° · §·Ò¢ ³¨ ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° Í¥¶¨.

‚ ´ ¸ÉμÖÐ¥¥ ¢·¥³Ö ¨³¥¥É¸Ö ·Ö¤ ¶·μ£· ³³, ±μÉμ·Ò¥ ¨¸¶μ²Ó§ÊÕÉ¸Ö ¢ ¶μ-
¢¸¥¤´¥¢´μ° ¶· ±É¨±¥ ¶·¨ μ¶·¥¤¥²¥´¨¨ ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¨ · ¡μÉ¥ ¸ ¡¨μ²μ£¨Î¥¸±¨³¨
³μ²¥±Ê² ³¨. ‚ ¤ ´´μ³ ¸μμ¡Ð¥´¨¨ · ¸¸³μÉ·¥´ ±μ³¶²¥±¸ ¶·μ£· ³³, ¶·¥¤´ -
§´ Î¥´´ÒÌ ¤²Ö ±μ²¨Î¥¸É¢¥´´μ£μ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¥° ¡¥²±μ¢ ¨ ´Ê±²¥-
¨´μ¢ÒÌ ±¨¸²μÉ.

‘²¥¤Ê¥É μÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉμ ¶·μ£· ³³Ò ±μ³¶²¥±¸  ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ μÉ²¨Î ÕÉ¸Ö μÉ
¨§¢¥¸É´ÒÌ · ´¥¥. �´¨ ¶·¥¤μ¸É ¢²ÖÕÉ ¢μ§³μ¦´μ¸ÉÓ ¤¥É ²Ó´μ£μ  ´ ²¨§  ± ±
μÉ¤¥²Ó´ÒÌ ÊÎ ¸É±μ¢, É ± ¨ ¢¸¥° ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ³μ²¥±Ê²Ò ´   Éμ³´μ³ Ê·μ¢´¥. ‘
¨Ì ¶μ³μÐÓÕ ³μ¦´μ ¶·μ¢μ¤¨ÉÓ ¸²¥¤ÊÕÐ¨¥ É¨¶Ò  ´ ²¨§  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¡¥²±μ¢
¨ ´Ê±²¥¨´μ¢ÒÌ ±¨¸²μÉ:

•  ´ ²¨§ μ¸μ¡¥´´μ¸É¥° ·¥²Ó¥Ë  ¨ Ëμ·³¨·ÊÕÐ¨Ì ¥£μ μ¸É É±μ¢ ¨²¨  Éμ³-
´ÒÌ £·Ê¶¶;

• ¶μ¨¸± ±² ¸É¥·μ¢, ¸μ¤¥·¦ Ð¨Ì μ¸É É±¨ ¨²¨  Éμ³´Ò¥ £·Ê¶¶Ò § ¤ ´-
´μ£μ É¨¶ ;

•  ´ ²¨§ μ¡² ¸É¨ ¸¢Ö§Ò¢ ´¨Ö ¸Ê¡¸É· Éμ¢ ¢  ±É¨¢´ÒÌ Í¥´É· Ì;
• ¸· ¢´¨É¥²Ó´Ò°  ´ ²¨§ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ³ÊÉ ´É´ÒÌ ¨ £μ³μ²μ£¨Î´ÒÌ Ëμ·³;
• ¸¶¥Í¨ ²Ó´Ò¥  ´ ²¨§Ò ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨, ´ ¶·¨³¥·, ²μ± ²¨§ Í¨Õ ËÊ´±Í¨μ-

´ ²Ó´μ ¢ ¦´ÒÌ μ¸É É±μ¢, ¶μ¨¸± ¢μ§³μ¦´ÒÌ ³¥¸É ¸¢Ö§Ò¢ ´¨Ö ¤ ´´μ° ³μ²¥±Ê²Ò
¸ ¤·Ê£¨³¨ ³μ²¥±Ê² ³¨.

�¥ ³¥´¥¥ ¢ ¦´μ° μ¸μ¡¥´´μ¸ÉÓÕ · §· ¡μÉ ´´μ£μ ¶·μ£· ³³´μ£μ ±μ³¶²¥±¸ 
Ö¢²Ö¥É¸Ö ¸μ¢¥·Ï¥´´μ ´μ¢ Ö ¢μ§³μ¦´μ¸ÉÓ · ¡μÉ ÉÓ ´¥¶μ¸·¥¤¸É¢¥´´μ ¸ μÉμ-
¡· ´´Ò³¨ ¸¥·¨Ö³¨ μ¶·¥¤¥²¥´´ÒÌ ³μ²¥±Ê² ¢ ·¥¦¨³¥ ¶μÉμ±μ¢ÒÌ · ¸Î¥Éμ¢ ¨
¶·μ¸³μÉ·μ¢ ¶μ²ÊÎ ¥³ÒÌ £· Ë¨Î¥¸±¨Ì ·¥§Ê²ÓÉ Éμ¢.

1. Œ…’�„› Š��’�ƒ��”ˆ��‚��ˆŸ �…‹Š�‚›• ‘’�“Š’“�

‘ ÉμÎ±¨ §·¥´¨Ö § ¤ Î¨ ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö PDB-Ë °² Ë· £³¥´É  ¡¥²±μ-
¢μ° ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É Ê¶μ·Ö¤μÎ¥´´μ¥ ³´μ¦¥¸É¢μ N Í¥´É·μ¢  Éμ³μ¢,
§ ¤ ´´ÒÌ ¢ ¶·Ö³μÊ£μ²Ó´μ° ¤¥± ·Éμ¢μ° ¸¨¸É¥³¥ ±μμ·¤¨´ É XY Z ¸ ³¥É± ³¨,
Ì · ±É¥·¨§ÊÕÐ¨³¨ ¸¢μ°¸É¢μ ± ¦¤μ£μ  Éμ³  Ë· £³¥´É . „²Ö ¶μ¸É·μ¥´¨Ö ± ·ÉÒ
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·¥²Ó¥Ë  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ³μ²¥±Ê²Ò μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ ´¥±μÉμ·μ° ¶²μ¸±μ¸É¨ ¨²¨ Í¥´-
É·  ³ ¸¸ É·¥¡Ê¥É¸Ö · §¢¥·´ÊÉÓ Ë· £³¥´É ¢ ´¥±μÉμ·μ¥ ´ Î ²Ó´μ¥ ¸É ´¤ ·É´μ¥
¶μ²μ¦¥´¨¥ ¨ ¶·μ¨§¢¥¸É¨ ³ ¸ÏÉ ¡¨·μ¢ ´¨¥ ¨§μ¡· ¦¥´¨Ö Ë· £³¥´É  ´  ± ·É¥
¸ ÊÎ¥Éμ³ · ¤¨Ê¸μ¢ ‚ ´-¤¥·-‚  ²Ó¸  ¤²Ö  Éμ³μ¢.

’ ± ± ± μ¡Ð¥¥ ±μ²¨Î¥¸É¢μ  Éμ³μ¢ N ³μ¦¥É ¡ÒÉÓ ¤μ¸É ÉμÎ´μ ¡μ²ÓÏ¨³,
¤²Ö ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ±μμ·¤¨´ É Í¥´É·  ÉÖ¦¥¸É¨ μ¡ÒÎ´μ ¨¸¶μ²Ó§ÊÕÉ ´¥±μÉμ·μ¥
¶μ¤³´μ¦¥¸É¢μ μ¤¨´ ±μ¢ÒÌ  Éμ³μ¢ n, Ì · ±É¥·¨§ÊÕÐ¨Ì ±μ´Ë¨£Ê· Í¨Õ Ë· £-
³¥´É  ¸ ¤μ¸É ÉμÎ´μ° ÉμÎ´μ¸ÉÓÕ. ’μ£¤  Ëμ·³Ê²Ò · ¸Î¥É  ±μμ·¤¨´ É Í¥´É· 
³ ¸¸ ¶·¨´¨³ ÕÉ ¸²¥¤ÊÕÐ¨° ¢¨¤:

Cx =
1
n

n∑
i=1

xi; Cy =
1
n

n∑
i=1

yi; Cz =
1
n

n∑
i=1

zi, (1)

£¤¥ n Å ±μ²¨Î¥¸É¢μ ¶μ¤³´μ¦¥¸É¢   Éμ³μ¢; x, y, z Å ±μμ·¤¨´ ÉÒ  Éμ³μ¢ ¢
´ Î ²Ó´μ° ¸¨¸É¥³¥ μÉ¸Î¥É .

„²Ö ´ Î ²Ó´μ° μ·¨¥´É Í¨¨ Ë· £³¥´É  ¢ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥ É·¥¡Ê¥É¸Ö ¢ÒÎ¨-
¸²¨ÉÓ ³μ³¥´ÉÒ ¨´¥·Í¨¨ μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ ± ¦¤μ° ¨§ μ¸¥° ´μ¢ÒÌ ¤¥± ·Éμ¢ÒÌ
¶·Ö³μÊ£μ²Ó´ÒÌ ±μμ·¤¨´ É, ¶·μÌμ¤ÖÐ¨Ì Î¥·¥§ Í¥´É· ³ ¸¸. �μ μ¶·¥¤¥²¥´¨Õ,
³μ³¥´Éμ³ ¨´¥·Í¨¨ Ju É¥²  μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ μ¸¨ u ´ §Ò¢ ÕÉ ¢Ò· ¦¥´¨¥

Ju =
n∑

i=1

mir
2
i , (2)

£¤¥ mi Å ³ ¸¸  ÉμÎ±¨ É¥² , ri Å · ¸¸ÉμÖ´¨¥ ÔÉμ° ÉμÎ±¨ μÉ μ¸¨ u.
Œμ³¥´É ¨´¥·Í¨¨ Ì · ±É¥·¨§Ê¥É · ¸¶·¥¤¥²¥´¨¥ ³ ¸¸Ò É¥²  μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ

μ¸¨ ¨ É·¥¡Ê¥É ¤μ¢μ²Ó´μ ³´μ£μ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨°. ‘ ´ ¶· ¢²ÖÕÐ¨³¨ ±μ¸¨´Ê¸ ³¨
cosα, cosβ, cos γ ¢ ´μ¢μ° ¸¨¸É¥³¥ ±μμ·¤¨´ É ¢Ò· ¦¥´¨¥ ³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨
¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É¸Ö ¢ ¢¨¤¥

Ju = Jx cos2 α + Jy cos2 β + Jz cos2 γ − 2Jxy cosα cosβ−
− 2Jxz cosα cos γ − 2Jyz cosβ cos γ, (3)

£¤¥

Jx =
∑

mi(y2
i + z2

i ), Jxy =
∑

mixiyi,

Jy =
∑

mi(x2
i + z2

i ), Jxz =
∑

mixizi,

Jz =
∑

mi(x2
i + y2

i ), Jyz =
∑

miyizi

Å μ¸¥¢Ò¥ ¨ Í¥´É·μ¡¥¦´Ò¥ ³μ³¥´ÉÒ ¨´¥·Í¨¨ É¥² . ˆ¸¶μ²Ó§ÊÖ ¢¥±Éμ·´μ-
³ É·¨Î´ÊÕ Ëμ·³Ê § ¶¨¸¨ ¤²Ö ³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨, ¶μ²ÊÎ¨³

Ju = ‖cosα cosβ cos γ‖ ·

∥∥∥∥∥∥
Jx −Jxy −Jxz

−Jxy Jy −Jyz

−Jxz −Jyz Jz

∥∥∥∥∥∥
·

∥∥∥∥∥∥
cosα
cosβ
cos γ

∥∥∥∥∥∥
= ēT Jē, (4)
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£¤¥ ē (cosα, cosβ, cos γ) Å μ·É μ¸¨ u, § ¤ ´´Ò° ¢ Ê± § ´´μ° ¸¨¸É¥³¥ ±μμ·¤¨-
´ É ¸¢μ¨³¨ ´ ¶· ¢²ÖÕÐ¨³¨ ±μ¸¨´Ê¸ ³¨, ³ É·¨Í 

J =

∥∥∥∥∥∥
Jx −Jxy −Jxz

−Jxy Jy −Jyz

−Jxz −Jyz Jz

∥∥∥∥∥∥
(5)

μ¶·¥¤¥²Ö¥É É¥´§μ· ¢Éμ·μ£μ · ´£ , ±μÉμ·Ò° ¥Ð¥ ´ §Ò¢ ÕÉ É¥´§μ·μ³ ¨´¥·-
Í¨¨ É¥² .

ˆ§³¥´ÖÖ ´ ¶· ¢²¥´¨¥ μ¸¨ u ¨, ¸²¥¤μ¢ É¥²Ó´μ, ¨§³¥´ÖÖ ´ ¶· ¢²ÖÕÐ¨¥ ±μ-
¸¨´Ê¸Ò ¢ ¢Ò¡· ´´μ° ¸¨¸É¥³¥ ±μμ·¤¨´ É, ¶μ ¨§¢¥¸É´Ò³ ±μ³¶μ´¥´É ³ É¥´§μ· 
¨´¥·Í¨¨ ³μ¦´μ ´ °É¨ ³μ³¥´É ¨´¥·Í¨¨ ¤²Ö ²Õ¡μ° μ¸¨, ¶·μÌμ¤ÖÐ¥° Î¥·¥§
ÉμÎ±Ê O. �μ´ÖÉ¨¥ ³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨ ¤μ¶Ê¸± ¥É £¥μ³¥É·¨Î¥¸±ÊÕ ¨´É¥·¶·¥É -
Í¨Õ · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö ³μ³¥´Éμ¢ ¨´¥·Í¨¨ μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ μ¸¥° ¶ÊÎ±  ¸ Í¥´É·μ³ O.

‚μ§Ó³¥³ ´  μ¸¨ u ÉμÎ±Ê M(x, y, z) ´  · ¸¸ÉμÖ´¨¨, · ¢´μ³ K/
√

Ju μÉ
ÉμÎ±¨ O (K Å · §³¥·´Ò° ±μÔËË¨Í¨¥´É). ’μ£¤ 

x = (K/
√

Ju) cosα, y = (K/
√

Ju) cosβ, z = (K/
√

Ju) cos γ. (6)

�μ¤¸É ¢²ÖÖ ¶μ²ÊÎ¥´´Ò¥ ¨§ ÔÉ¨Ì · ¢¥´¸É¢ §´ Î¥´¨Ö cosα, cos β, cos γ ¢
¢Ò· ¦¥´¨¥ (3), ¶μ²ÊÎ¨³ Ê· ¢´¥´¨¥ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ 2-£μ ¶μ·Ö¤± 

Jxx2 + Jyy2 + Jzz
2 − 2Jxyxy − 2Jxzxz − 2Jyzyz = K2. (7)

�¨¸. 2. 
²²¨¶¸μ¨¤ ¨´¥·Í¨¨


É  ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ Ö¢²Ö¥É¸Ö £¥μ-
³¥É·¨Î¥¸±¨³ ³¥¸Éμ³ ÉμÎ¥± M ¶·¨
¢¸¥¢μ§³μ¦´ÒÌ ´ ¶· ¢²¥´¨ÖÌ μ¸¨ u.
�μ¸±μ²Ó±Ê ³μ³¥´É ¨´¥·Í¨¨ μÉ´μ-
¸¨É¥²Ó´μ ¶·μ¨§¢μ²Ó´μ° μ¸¨ Å ÔÉμ
¢¥²¨Î¨´ , μÉ²¨Î´ Ö μÉ ´Ê²Ö, Éμ
¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ (5) ´¥ ¨³¥¥É ÉμÎ¥±
´  ¡¥¸±μ´¥Î´μ¸É¨ ¨, §´ Î¨É, Ö¢²Ö-
¥É¸Ö Ô²²¨¶¸μ¨¤μ³. 
ÉμÉ Ô²²¨¶¸μ¨¤
´ §Ò¢ ÕÉ Ô²²¨¶¸μ¨¤μ³ ¨´¥·Í¨¨.
Š ¦¤μ° ÉμÎ±¥ É¥²  ¸μμÉ¢¥É¸É¢Ê¥É
¸¢μ° Ô²²¨¶¸μ¨¤ ¨´¥·Í¨¨.

‚Ò¡μ· μ¸¥° ¸¨³³¥É·¨¨ Ô²²¨-
¶¸μ¨¤  ¨´¥·Í¨¨ (·¨¸. 2) ¢ ± Î¥¸É¢¥

±μμ·¤¨´ É´ÒÌ μ¸¥° ¶μ§¢μ²Ö¥É ¶·¨¢¥¸É¨ Ê· ¢´¥´¨¥ Ô²²¨¶¸μ¨¤  ¨´¥·Í¨¨ (7)
± ± ´μ´¨Î¥¸±μ° Ëμ·³¥. �¸¨ ¸¨³³¥É·¨¨ Ô²²¨¶¸μ¨¤  ¨´¥·Í¨¨, ¶μ¸É·μ¥´´μ£μ
¢ ´¥±μÉμ·μ° ÉμÎ±¥, ´ §Ò¢ ÕÉ £² ¢´Ò³¨ μ¸Ö³¨ ¨´¥·Í¨¨ ¤²Ö ÔÉμ° ÉμÎ±¨.
‚ μ¸ÖÌ Oξηζ, £² ¢´ÒÌ ¤²Ö ÉμÎ±¨ O, ¢Ò· ¦¥´¨¥ ³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨ Ju ¶·¨-
μ¡·¥É ¥É ¢¨¤

Ju = Jξ cos2 α + Jη cos2 β + Jζ cos2 γ. (8)
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’ ±¨³ μ¡· §μ³, · ¸¶·¥¤¥²¥´¨¥ ³ ¸¸ É¥²  Ì · ±É¥·¨§Ê¥É¸Ö ¸¢Ö§ ´´Ò³¨
³¥¦¤Ê ¸μ¡μ° ¶μ´ÖÉ¨Ö³¨ É¥´§μ·  ¨´¥·Í¨¨ É¥²  ¨ Ô²²¨¶¸μ¨¤  ¨´¥·Í¨¨. ‚ £² ¢-
´ÒÌ μ¸ÖÌ É¥´§μ· ¨´¥·Í¨¨ ¨³¥¥É ¤¨ £μ´ ²Ó´Ò° ¢¨¤. ’ ± ± ± ´ ¶· ¢²¥´¨Ö³
£² ¢´ÒÌ μ¸¥° ¨´¥·Í¨¨ ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÉ μ¸¨ ¸¨³³¥É·¨¨ Ô²²¨¶¸μ¨¤  ¨´¥·Í¨¨,  
§´ Î¨É, ¨ ¸É Í¨μ´ ·´Ò¥ §´ Î¥´¨Ö ³μ³¥´Éμ¢ ¨´¥·Í¨¨, Éμ § ¤ Î  ´ Ìμ¦¤¥´¨Ö
´ ¶· ¢²¥´¨° £² ¢´ÒÌ μ¸¥° ¸¢μ¤¨É¸Ö ± · ¸¸³μÉ·¥´¨Õ ´¥μ¡Ìμ¤¨³μ£μ Ê¸²μ¢¨Ö
Ô±¸É·¥³Ê³  ¢Ò· ¦¥´¨Ö (7) ¶·¨ Ê¸²μ¢¨¨

f(cosα, cos β, cos γ) = cos2 α + cos2 β + cos2 γ − 1 = 0, (9)

¨²¨, ÎÉμ Éμ ¦¥, ± · ¸¸³μÉ·¥´¨Õ ´¥μ¡Ìμ¤¨³μ£μ Ê¸²μ¢¨Ö Ô±¸É·¥³Ê³  ËÊ´±Í¨¨

φ (cos α, cosβ, cos γ) = Ju(cosα, cos β, cos γ) − λf(cos α, cosβ, cos γ), (10)

£¤¥ λ Å ´¥μ¶·¥¤¥²¥´´Ò° ³´μ¦¨É¥²Ó (³¥Éμ¤ ‹ £· ´¦ ). “¸²μ¢¨¥ ¸É Í¨μ´ ·-
´μ¸É¨ ËÊ´±Í¨¨ φ (cosα, cosβ, cos γ) ¤ ¥É

∂φ

∂Xi
=

∂Ju

∂Xi
− λ

∂f

∂Xi
= 0, (i = 1, 3), (11)

£¤¥ X1 = cosα, X2 = cosβ, X3 = cos γ.
ˆ²¨ ¢ · §¢¥·´ÊÉμ° Ëμ·³¥

(Jx − λ) cos α − Jxy cosβ − Jxz cos γ = 0,

−Jxy cosα + (Jy − λ) cos β − Jyz cos γ = 0, (12)

−Jxz cosα − Jyz cosβ + (Jz − λ) cos γ = 0.

�¤´μ·μ¤´ Ö ¸¨¸É¥³  ²¨´¥°´ÒÌ Ê· ¢´¥´¨° μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ cosα, cosβ, cos γ
¨³¥¥É ´¥É·¨¢¨ ²Ó´μ¥ ·¥Ï¥´¨¥, ¥¸²¨ ¥¥ ¤¥É¥·³¨´ ´É · ¢¥´ ´Ê²Õ:

det |J − λE| = 0. (13)

‹¥¢ Ö Î ¸ÉÓ · ¢¥´¸É¢  (13) ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É ¸μ¡μ° ¶μ²¨´μ³ É·¥ÉÓ¥° ¸É¥¶¥´¨
μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ λ. 
ÉμÉ ¶μ²¨´μ³ ¨³¥¥É É·¨ ¤¥°¸É¢¨É¥²Ó´ÒÌ ±μ·´Ö, É ± ± ±
É¥´§μ· J ¸¨³³¥É·¨Î¥¸±¨° ¸ ¤¥°¸É¢¨É¥²Ó´Ò³¨ ±μ³¶μ´¥´É ³¨. Š·μ³¥ Éμ£μ,
Ê³´μ¦ Ö ± ¦¤μ¥ ¨§ · ¢¥´¸É¢ (12) ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ ´  X1, X2, X3 ¨ ¸±² ¤Ò¢ Ö,
¶μ²ÊÎ¨³

3∑
i=1

∂Ju

∂Xi
Xi − 2λ = 0. (14)

�μ É¥μ·¥³¥ 
°²¥·  μ¡ μ¤´μ·μ¤´ÒÌ ËÊ´±Í¨ÖÌ ¨§ (14) ¨³¥¥³

Ju − λ = 0, (15)
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É. ¥. §´ Î¥´¨Ö ³´μ¦¨É¥²Ö λi ¸μ¢¶ ¤ ÕÉ ¸μ §´ Î¥´¨Ö³¨ ³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨
Ji(i = 1, 3) μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ £² ¢´ÒÌ μ¸¥° Ô²²¨¶¸μ¨¤  ¨´¥·Í¨¨ É¥²  ¢ ¢Ò¡· ´-
´μ° ÉμÎ±¥.

…¸²¨ ±μ·´¨ Ê· ¢´¥´¨Ö (11) · §²¨Î´Ò, Éμ, ¶μ¤¸É ¢²ÖÖ §´ Î¥´¨Ö λ ¢ ¸¨-
¸É¥³Ê (9), ´ °¤¥³ ¤²Ö ± ¦¤μ£μ λi ¸¢μ° ´ ¡μ· cosα, cos β, cos γ, ±μÉμ·Ò° μ¶·¥-
¤¥²Ö¥É ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¥¥ ´ ¶· ¢²¥´¨¥ £² ¢´μ° μ¸¨ ¢ ¢Ò¡· ´´μ° ¸¨¸É¥³¥ ±μμ·-
¤¨´ É XY Z. ˆ§¢¥¸É´μ, ÎÉμ ¥¸²¨ Ê· ¢´¥´¨¥ (11) ¨³¥¥É ¤¢  · ¢´ÒÌ ±μ·´Ö, Éμ
¤¢  £² ¢´ÒÌ ³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨ · ¢´Ò ³¥¦¤Ê ¸μ¡μ°,   Ô²²¨¶¸μ¨¤ ¨´¥·Í¨¨ Ö¢²Ö-
¥É¸Ö Ô²²¨¶¸μ¨¤μ³ ¢· Ð¥´¨Ö. ‚ ¸²ÊÎ ¥ · ¢¥´¸É¢  ¢¸¥Ì ±μ·´¥° Ê· ¢´¥´¨Ö (11)
Ô²²¨¶¸μ¨¤ ¨´¥·Í¨¨ ¶·¥¢· Ð ¥É¸Ö ¢ ¸Ë¥·Ê.

…¸²¨ É¥²μ ¨³¥¥É μ¸Ó ³ É¥·¨ ²Ó´μ° ¸¨³³¥É·¨¨, Éμ ÔÉ  μ¸Ó Ö¢²Ö¥É¸Ö £² ¢-
´μ° Í¥´É· ²Ó´μ° μ¸ÓÕ. …¸²¨ É¥²μ ¨³¥¥É ¶²μ¸±μ¸ÉÓ ³ É¥·¨ ²Ó´μ° ¸¨³³¥É·¨¨,
Éμ ¤²Ö ²Õ¡μ° ÉμÎ±¨ ÔÉμ° ¶²μ¸±μ¸É¨ μ¤´  ¨§ £² ¢´ÒÌ μ¸¥° ¸μ¢¶ ¤ ¥É ¸ ¶¥·-
¶¥´¤¨±Ê²Ö·μ³, ¢μ¸¸É ´μ¢²¥´´Ò³ ± ¶²μ¸±μ¸É¨ ¸¨³³¥É·¨¨ ¢ ¤ ´´μ° ÉμÎ±¥.

„²Ö ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ´ ¶· ¢²ÖÕÐ¨Ì ¶·¨³¥´¥´ ¶·Ö³μ° ³¥Éμ¤ Ÿ±μ¡¨, ±μÉμ·Ò°
¶μ§¢μ²Ö¥É μ¤´μ¢·¥³¥´´μ μ¶·¥¤¥²ÖÉÓ ¢¸¥ ¸μ¡¸É¢¥´´Ò¥ §´ Î¥´¨Ö ¨ ¸μ¡¸É¢¥´´Ò¥
¢¥±Éμ·Ò. ˆ¸Ìμ¤Ö ¨§ ÔÉμ£μ ³μ¦´μ ¸± § ÉÓ, ÎÉμ ¤ ´´Ò° ³¥Éμ¤ ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É
¸μ¡μ° Î¨¸²¥´´μ¥ ¶·¥μ¡· §μ¢ ´¨¥ ± £² ¢´Ò³ μ¸Ö³, ¶μÉμ³Ê ÎÉμ ¸μ¡¸É¢¥´´Ò¥
¢¥±Éμ·Ò Xj Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ´¥¶μ¸·¥¤¸É¢¥´´μ ¢¥±Éμ·-¸Éμ²¡Í ³¨ ³ É·¨ÍÒ ¶·¥μ¡· -
§μ¢ ´¨° X ,   ¸μ¡¸É¢¥´´Ò¥ §´ Î¥´¨Ö λj Å ÔÉμ ¤¨ £μ´ ²Ó´Ò¥ Ô²¥³¥´ÉÒ ¤¨ £μ-
´ ²Ó´μ° ³ É·¨ÍÒ D ¢ ¶·¥μ¡· §μ¢ ´¨¨ XT AX = D.

ˆ¸¶μ²Ó§ÊÕÉ¸Ö ³ É·¨ÍÒ Ô²¥³¥´É ·´ÒÌ ¢· Ð¥´¨° Ÿ±μ¡¨:

Tpq =

⎛
⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎜⎝

1 0 · · 0 · · · 0 · · 0
0 1 · · 0 · · · 0 · · 0
· · · · · · · · · · · ·
0 0 · 1 0 · · · 0 · · 0
0 0 · · cosϕ · · · sin ϕ · · 0
0 0 · · 0 1 · · 0 · · 0
· · · · · · · · · · · ·
0 0 · · 0 · · 1 0 · · 0
0 0 · · − sinϕ · · · cosϕ · · 0
0 0 · · 0 · · · 0 1 · 0
· · · · · · · · · · · ·
0 0 · · 0 · · · 0 · · 1

⎞
⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎟⎠

| |
p-° q-°

¸Éμ²¡¥Í ¸Éμ²¡¥Í

−p-Ö ÖÎ¥°± 

−q-Ö ÖÎ¥°± 

(16)
ˆ¤¥Ö ³¥Éμ¤  ¸μ¸Éμ¨É ¢ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨¨ ³ É·¨ÍÒ ¶·¥μ¡· §μ¢ ´¨Ö X ± ± ¶·μ-

¨§¢¥¤¥´¨Ö É ±¨Ì ¸¶¥Í¨ ²Ó´ÒÌ ³ É·¨Í, ¢ÒÎ¨¸²Ö¥³ÒÌ ³¥Éμ¤μ³ ¨É¥· Í¨°. …¸²¨
± A′ ¸´μ¢  ¶·¨³¥´ÖÕÉ Ô²¥³¥´É ·´μ¥ ¢· Ð¥´¨¥ Ÿ±μ¡¨, Éμ ¸É ´μ¢ÖÉ¸Ö ´Ê²Ö³¨
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¤¢  ¤·Ê£¨Ì Ô²¥³¥´É ,   Ô²¥³¥´ÉÒ, ±μÉμ·Ò¥ · ´¥¥ μ¡· Ð ²¨¸Ó ¢ ´Ê²Ó ¢ A′,
¢´μ¢Ó ¸É ´μ¢ÖÉ¸Ö μÉ²¨Î´Ò³¨ μÉ ´Ê²Ö.

�·μÍ¥¤Ê·  ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¸ ¶μ³μÐÓÕ ³¥Éμ¤  Ÿ±μ¡¨ ¸μ¸Éμ¨É ¢ ¸²¥¤ÊÕÐ¥³:

1) ¢Ò¡μ· Ô²¥³¥´É  a
(k)
pq ¨§ ³ É·¨ÍÒ A(k),

2) ¢ÒÎ¨¸²¥´¨¥ A(k+1) = T T
pqA

(k)Tpq(k = 0, 1, . . .),

3) ±μ´¥Í ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¶·¨
∑n

1,i�=j |a
(k+1)
ij |2 < ε, ¢ ¶·μÉ¨¢´μ³ ¸²ÊÎ ¥ Å

Ê¢¥²¨Î¥´¨¥ k ´  ¥¤¨´¨ÍÊ ¨ ¶¥·¥Ìμ¤ ± ¶. 1.

‚ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¶μ²ÊÎ ¥³ ³ É·¨ÍÊ, ¢ ±μÉμ·μ° ¸ ÉμÎ´μ¸ÉÓÕ ε > 0
¤¨ £μ´ ²Ó´Ò¥ Ô²¥³¥´ÉÒ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ¶·¨¡²¨¦¥´¨Ö³¨ ¸μ¡¸É¢¥´´ÒÌ §´ Î¥´¨°,  
¸Éμ²¡ÍÒ ¶·μ¨§¢¥¤¥´¨Ö ¢¸¥Ì ¶¥·¥³¥´´ÒÌ Tpq Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ¶·¨¡²¨¦¥´¨Ö³¨ ¸μ¡-
¸É¢¥´´ÒÌ ¢¥±Éμ·μ¢.

‚ μ±μ´Î É¥²Ó´μ° ¸¨¸É¥³¥ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´ÒÌ ¶·Ö³μÊ£μ²Ó´ÒÌ ¤¥± ·Éμ¢ÒÌ
±μμ·¤¨´ É ³Ò ³μ¦¥³ ¢Ò¡· ÉÓ μ¸Ó Z ¸μ¢¶ ¤ ÕÐ¥° ¸ ³ ±¸¨³ ²Ó´Ò³ §´ Î¥´¨¥³
³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨ (¤²Ö £μ·¨§μ´É ²Ó´μ£μ · ¸¶μ²μ¦¥´¨Ö Ë· £³¥´É  ¡¥²± ) ¨²¨
¸μ¢¶ ¤ ÕÐ¥° ¸ ³¨´¨³ ²Ó´Ò³ §´ Î¥´¨¥³ ³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨ (¤²Ö ¢¥·É¨± ²Ó´μ£μ
· ¸¶μ²μ¦¥´¨Ö Ë· £³¥´É  ¡¥²± ).

‚Éμ·μ° ¢ ·¨ ´É ¡μ²ÓÏ¥ ¶μ¤Ìμ¤¨É ¤²Ö ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö ¶·μÉÖ¦¥´´ÒÌ ¸¶¨· -
²¥¢¨¤´ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ·, ¨ ¶·¨ ÔÉμ³ μ¸¨ Z ¨ Y ± ± ¡Ò ³¥´ÖÕÉ¸Ö ³¥¸É ³¨,   μ¸Ó X
¸μμÉ¢¥É¸É¢Ê¥É ¸·¥¤´¥³Ê §´ Î¥´¨Õ ³μ³¥´É  ¨´¥·Í¨¨ Ô²²¨¶¸μ¨¤ . ’ ±¨³ μ¡· -
§μ³, ³Ò ¶μ²ÊÎ ¥³ ¶· ¢ÊÕ ¤¥± ·Éμ¢Ê ¸¨¸É¥³Ê ±μμ·¤¨´ É; μ¸Ó X ´ ¶· ¢²¥´  ±
´ ¡²Õ¤ É¥²Õ, μ¸Ó Y Å ¢²¥¢μ,   μ¸Ó Z Å ¢¢¥·Ì. Œ ¸ÏÉ ¡¨·μ¢ ´¨¥ μ¸ÊÐ¥-
¸É¢²Ö¥É¸Ö ¶μ μ¸¨ Z É ±¨³ μ¡· §μ³, ÎÉμ¡Ò Ë· £³¥´É ¡¥²±μ¢μ° ³μ²¥±Ê²Ò ¡Ò²
¢¨¤¥´ ´ ¨²ÊÎÏ¨³ μ¡· §μ³.

„ ²ÓÏ¥ ¢μ±·Ê£ Í¥´É·  ÉÖ¦¥¸É¨ Ë· £³¥´É  ¸É·μ¨É¸Ö ¸Ë¥·  · ¤¨Ê¸μ³
R = 1. �μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ ¸Ë¥·Ò ¶μ±·Ò¢ ¥É¸Ö · ¢´μ³¥·´μ° ¸¥É±μ° ¸ § ¤ ´´Ò³
Î¨¸²μ³ Ê§²μ¢ ¢ §μ¤¨ ± ²Ó´μ³ ´ ¶· ¢²¥´¨¨ ¨ 2K Å ¢  §¨³ÊÉ ²Ó´μ³. “§²Ò
¸¥É±¨ ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¸Ë¥·Ò ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÉ ¸Ë¥·¨Î¥¸±¨³ ±μμ·¤¨´ É ³ ¤²Ö
§ ¤ ´´μ£μ  Éμ³  (ÉμÎ±¨) ¸²¥¤ÊÕÐ¨³ μ¡· §μ³:

• ϕ Å Ê£μ² ³¥¦¤Ê · ¤¨Ê¸μ³-¢¥±Éμ·μ³ ÉμÎ±¨ ¨ μ¸ÓÕ X ¢ ¶²μ¸±μ¸É¨ XY ;

• ψ Å Ê£μ² ³¥¦¤Ê · ¤¨Ê¸μ³-¢¥±Éμ·μ³ ÉμÎ±¨ ¨ ¶μ²Ö·´μ° μ¸ÓÕ Z.


ÉμÉ ¶μ¤Ìμ¤ ¶μ§¢μ²Ö¥É ¸· ¢´¨É¥²Ó´μ ¶·μ¸Éμ ¶μ²ÊÎ ÉÓ ± ·ÉÊ ·¥²Ó¥Ë  ¤²Ö
£²μ¡Ê²Ö·´ÒÌ ¡¥²±μ¢ ¶μ¸·¥¤¸É¢μ³ ¶·μ¥Í¨·μ¢ ´¨Ö ²ÊÎ  ¨§ Í¥´É·  ±μμ·¤¨´ É
¢¤μ²Ó · ¤¨Ê¸ -¢¥±Éμ·  ¢ § ¤ ´´ÊÕ ÉμÎ±Ê ´  ¸Ë¥·¥. …¸²¨ ´  ²ÊÎ ¶μ¶ ¤ ÕÉ
´¥¸±μ²Ó±μ  Éμ³μ¢, Éμ ¢Ò¡¨· ¥É¸Ö ´ ¨¡μ²¥¥ Ê¤ ²¥´´Ò° ¨§ ´¨Ì. ’ ±¨³ μ¡· §μ³
¶μ²ÊÎ ÕÉ É ¡²¨ÍÊ §´ Î¥´¨° ¤²Ö ± ¦¤μ£μ Ê§²  ¸¥É±¨, ±μÉμ·Ò¥ ¢ ¤ ²Ó´¥°Ï¥³
¨¸¶μ²Ó§ÊÕÉ¸Ö ¤²Ö ¶μ¸É·μ¥´¨Ö ¨§μ²¨´¨° ·¥²Ó¥Ë  ¨ £· ´¨Í  Éμ³μ¢ ´  ± ·É¥.

„²Ö £²μ¡Ê²Ö·´ÒÌ ¡¥²±μ¢ ¶¥·¢μ´ Î ²Ó´μ ¡Ò²  ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´  ¶·μ¥±Í¨Ö ¶μ-
¢¥·Ì´μ¸É¨ ¸Ë¥·Ò ´  ¶²μ¸±μ¸ÉÓ ¶μ ³¥Éμ¤Ê �¨Éμ¢ Ä• ³³¥· , ±μÉμ·Ò° Î ¸Éμ
¨¸¶μ²Ó§Ê¥É¸Ö ¢  ¸É·μ´μ³¨¨. Šμμ·¤¨´ ÉÒ ¶·μ¥±Í¨¨ ¸¢Ö§ ´Ò ¸ Ê£² ³¨ ϕ ¨ ψ
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¶μ Ëμ·³Ê² ³

XX = 2m cos (ψ) sin (ϕ/2), (17)

Y Y = m sin (ψ/2), (18)

£¤¥ m = 1/v[1 + cos (ψ) sin (ϕ2)].
‚ ÔÉ¨Ì Ëμ·³Ê² Ì Ê£²Ò ³¥´ÖÕÉ¸Ö ¢ ¶·¥¤¥² Ì

−π � ϕ � π, (19)

−π

2
� ψ � π

2
. (20)

�·¨ ÔÉμ³ ¶·¥¤¶μ² £ ¥É¸Ö, ÎÉμ ´ ¡²Õ¤ É¥²Ó ¢ Í¥´É· ²Ó´μ° Î ¸É¨ ± ·ÉÒ ¢ ¢¨¤¥
±·Ê£  ¢¨¤¨É ¨§μ¡· ¦¥´¨¥ ¶¥·¥¤ ¸μ¡μ°,   ¸¶· ¢  ¨ ¸²¥¢  μÉ ÔÉμ£μ ±·Ê£ , ¸μ-
μÉ¢¥É¸É¢¥´´μ, ¶·μ¥Í¨·Ê¥É¸Ö ¨§μ¡· ¦¥´¨¥ § ¤´¥° ¶μ²Ê¸Ë¥·Ò. ‚ ·¥§Ê²ÓÉ É¥
¶μ²ÊÎ ¥É¸Ö · ¢´μ¢¥²¨± Ö Ô²²¨¶É¨Î¥¸± Ö ¶·μ¥±Í¨Ö, Ì · ±É¥·¨§ÊÕÐ Ö¸Ö §´ -
Î¨É¥²Ó´Ò³¨ ´¥²¨´¥°´Ò³¨ ¨¸± ¦¥´¨Ö³¨ (·¨¸. 3).

�¨¸. 3. �¡Ð¨° ¢¨¤ · ¢´μ¢¥²¨±μ° Ô²²¨¶É¨Î¥¸±μ° ¶·μ¥±Í¨¨ �¨Éμ¢ Ä• ³³¥·  (§ ±· -
Ï¥´Ò ÊÎ ¸É±¨ ± ·ÉÒ · ¢´μ° ¶²μÐ ¤¨)

ˆ¸± ¦¥´¨Ö ¶μ ±· Ö³ Í¥´É· ²Ó´μ° ¶μ²μ¸Ò ± ·ÉÒ ³μ¦´μ Î ¸É¨Î´μ ±μ³¶¥´-
¸¨·μ¢ ÉÓ ¢· Ð¥´¨¥³ ± ·ÉÒ ¢μ±·Ê£ μ¸¨ Z, ´μ ¢¡²¨§¨ ¶μ²Õ¸μ¢ §´ Î¨É¥²Ó´Ò¥
´¥²¨´¥°´Ò¥ ¨¸± ¦¥´¨Ö μ¸É ÕÉ¸Ö ¢ ²Õ¡μ³ ¸²ÊÎ ¥. �μ¶ÒÉ±  ¢· Ð¥´¨Ö ¢μ±·Ê£
μ¸¨ Y ¤ ¥É ¥Ð¥ ¡μ²ÓÏ¨¥ ¨¸± ¦¥´¨Ö (·¨¸. 4).

‚ μÉ²¨Î¨¥ μÉ ± ·ÉÒ §¢¥§¤´μ£μ ´¥¡  ¢  ¸É·μ´μ³¨¨ (£¤¥ §¢¥§¤Ò ¶·¥¤¸É ¢²Ö-
ÕÉ¸Ö ÉμÎ¥Î´Ò³¨ μ¡Ñ¥±É ³¨ ¨§-§  μ£·μ³´ÒÌ · ¸¸ÉμÖ´¨°)  Éμ³Ò ³μ£ÊÉ ´ Ìμ-
¤¨ÉÓ¸Ö ¢¡²¨§¨ Í¥´É·  ÉÖ¦¥¸É¨ ¨ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ Ô±· ´¨·μ¢ ÉÓ ¸¢μ¨³¨ · §³¥·³¨
É ±¨¥ ¦¥, ´μ ¡μ²¥¥ Ê¤ ²¥´´Ò¥  Éμ³Ò ¡¥²±μ¢μ° ³μ²¥±Ê²Ò (·¨¸. 5).

‚ ¸¨²Ê Ê± § ´´ÒÌ ¶·¨Î¨´ ¢ É ±μ° ¶·μ¥±Í¨¨ ¶· ±É¨Î¥¸±¨ ´¥¢μ§³μ¦´μ
¨¸¶μ²Ó§μ¢ ÉÓ Ï± ²Ê · ¸¸ÉμÖ´¨°. �μ ³¥É± ³ ³μ¦´μ ¨§³¥·¨ÉÓ · ¸¸ÉμÖ´¨¥ ¢
¶·μ¸É· ´¸É¢¥ ³¥¦¤Ê ¢Ò¡· ´´Ò³¨ Í¥´É· ³¨ ¢¨¤¨³μ° ¶ ·Ò  Éμ³μ¢ Ë· £³¥´É .
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�¨¸. 4. ‚¨¤ ± ·ÉÒ ¢ ¶·μ¥±Í¨¨ �¨Éμ¢ Ä• ³³¥·  ¶μ¸²¥ ¢· Ð¥´¨Ö ¢μ±·Ê£ μ¸¨ Y

�¨¸. 5. �·¨³¥· ± ·ÉÒ  Éμ³μ¢ £²μ¡Ê²Ö·´μ£μ ¡¥²±  ¸ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´μ° · ¸±· ¸±μ°  Éμ-
³μ¢  §μÉ  ¢ ¶·μ¥±Í¨¨ �¨Éμ¢ Ä• ³³¥· 

�¥·¥Ìμ¤ ¢ ¸Ë¥·¨Î¥¸±ÊÕ ¸¨¸É¥³Ê ±μμ·¤¨´ É ¶·μ¨§¢μ¤¨É¸Ö ¶μ Ëμ·³Ê² ³ ¢
¶·¥¤¶μ²μ¦¥´¨¨, ÎÉμ · ¤¨Ê¸ ¸Ë¥·Ò R = 1:

R =
√

x2 + y2 + z2,

ϕ = arctan (y/x), (21)

φ = arctan (
√

x2 + y2/z).

�·μ¥Í¨·μ¢ ´¨¥ ÉμÎ¥± ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨  Éμ³μ¢ ´  ¸¥É±Ê ¸Ë¥·Ò ¥¤¨´¨Î´μ£μ · ¤¨-
Ê¸  ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ Ê¶·μÐ ¥É ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´Ò¥ Ëμ·³Ê²Ò ¶·¨ ¢Ò·¥§ ´¨¨ ´¥±μÉμ-
·μ£μ ÊÎ ¸É±  ± ·ÉÒ ¨ ¢· Ð¥´¨ÖÌ.

„²Ö ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö ¢ÒÉÖ´ÊÉÒÌ ¸¶¨· ²¨§μ¢ ´´ÒÌ ¡¥²±μ¢ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ· ¶·μ¥±-
Í¨Ö �¨Éμ¢ Ä• ³³¥·  ³ ²μ ¶μ¤Ìμ¤¨É. �μ ÔÉμ° ¶·¨Î¨´¥  ¢Éμ· ³¨ ¡Ò² · §· ¡μ-
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É ´ ³¥Éμ¤ ¶μ¸É·μ¥´¨Ö ¸·¥§μ¢ ¢¤μ²Ó μ¸¨ Z ¸ ¶·μ¥Í¨·μ¢ ´¨¥³ ´  ¸Ë¥·Ê μ·Éμ£μ-
´ ²Ó´ÒÌ ¢¥±Éμ·μ¢ ¢ · ¤¨ ²Ó´μ° ¶²μ¸±μ¸É¨ ± ¦¤μ£μ ¸·¥§ . �μ¸·¥¤¸É¢μ³ ¶·¥¤-
²μ¦¥´´μ£μ ¶¸¥¢¤μ±μ´Ëμ·³´μ£μ ¶·¥μ¡· §μ¢ ´¨Ö SC Ê¤ ²μ¸ÉÓ ®· §¢¥·´ÊÉÓ¯ ¶μ-
¢¥·Ì´μ¸ÉÓ ¸Ë¥·Ò ¥¤¨´¨Î´μ£μ · ¤¨Ê¸  ´  ¶·Ö³μÊ£μ²Ó´ÊÕ ¡μ±μ¢ÊÕ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ
Í¨²¨´¤·  ¶μ Ëμ·³Ê² ³

x = x0 + round (x0 sin (ϕ/4) sign (sin (ψ))
√

2),
(22)

y = y0 − round (y0 cos (ψ)/(1 + abs (sin (ψ))/2).

‚¢μ¤Ö ¶μ¶· ¢±Ê ´  · ¸¸ÉμÖ´¨¥ ¤μ μ¸¨ Z, ¢ ÔÉμ³ ¸²ÊÎ ¥ ³Ò ¶μ²ÊÎ ¥³
± ·ÉÊ  Éμ³μ¢ ¡¥²±  ¸ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ ³¥´ÓÏ¨³¨ ¨¸± ¦¥´¨Ö³¨ ¨ ¸μ Ï± ²μ° ¶μ
μ¸¨ Z ¢  ´£¸É·¥³ Ì. ‘μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ, ¡Ò²  ¢¢¥¤¥´  ¶μ¶· ¢± , § ¢¨¸ÖÐ Ö μÉ
· ¸¸ÉμÖ´¨Ö ¤μ μ¸¨ Í¨²¨´¤· :

cosψ = Zi
S

RS
,

(23)
sin φ =

y

r
,

£¤¥ i Å ´μ³¥· ¸²μÖ ¸¥É±¨, S Å ±μÔËË¨Í¨¥´É ³ ¸ÏÉ ¡¨·μ¢ ´¨Ö, RS Å
· ¤¨Ê¸ ¸Ë¥·Ò ¢μ±·Ê£ Ë· £³¥´É , r Å · ¤¨ ²Ó´μ¥ · ¸¸ÉμÖ´¨¥  Éμ³  ¤μ μ¸¨ Z,
Zi = Z-±μμ·¤¨´ É , ¶·¨¢¥¤¥´´ Ö ± § ¤ ´´μ³Ê ¸²μÕ.

� ¤¨Ê¸Ò  Éμ³μ¢ ¢ ¶·¨¡²¨¦¥´¨¨ ‚ ´-¤¥·-‚  ²Ó¸  ¡Ò²¨ ¨§³¥´¥´Ò  ´ ²μ-
£¨Î´Ò³ μ¡· §μ³:

Ra = Ra · r · S/RS. (24)

1.1. Œ¥Éμ¤¨±  ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö £²μ¡Ê²Ö·´ÒÌ ¡¥²±μ¢. ƒ²μ¡Ê²Ö·´Ò¥
¡¥²±¨ ¶·¥¤¸É ¢²ÖÕÉ ¸μ¡μ° ¸¶²¥É¥´¨¥ Í¥¶μÎ¥±  Éμ³μ¢ ¢ ¢¨¤¥ ±²Ê¡±  ´¥¶· -
¢¨²Ó´μ° Ëμ·³Ò. �μÔÉμ³Ê ´  ¶¥·¢μ³ ÔÉ ¶¥ ¶μ ±μμ·¤¨´ É ³ ‘- ²ÓË   Éμ³μ¢
´ Ìμ¤¨É¸Ö ¶μ²μ¦¥´¨¥ Í¥´É·  ³ ¸¸ ¨ ¢ÒÎ¨¸²ÖÕÉ¸Ö £² ¢´Ò¥ ³μ³¥´ÉÒ ¨´¥·-
Í¨¨. Šμμ·¤¨´ ÉÒ ¢¸¥Ì ´¥¢μ¤μ·μ¤´ÒÌ  Éμ³μ¢ ³μ²¥±Ê²Ò ¶¥·¥¸Î¨ÉÒ¢ ÕÉ¸Ö ¢
¸μ¡¸É¢¥´´ÊÕ ¸¨¸É¥³Ê ±μμ·¤¨´ É, μ¸¨ ±μÉμ·μ° ¸μ¢¶ ¤ ÕÉ ¸ £² ¢´Ò³¨ ³μ³¥´-
É ³¨ ¨´¥·Í¨¨, ± ± ¡Ò²μ Ê± § ´μ · ´¥¥. �μ¸²¥ § ¤ ´¨Ö ¢Ìμ¤´μ£μ PDB-Ë °² 
´¥μ¡Ìμ¤¨³μ ¢¢¥¸É¨ Ê¶· ¢²ÖÕÐ¨¥ ¶ · ³¥É·Ò:

1) Î¨¸²μ · §¡¨¥´¨° μ¡² ¸É¨ ± ·Éμ£· Ë¨Î¥¸±μ° ¶·μ¥±Í¨¨, ±μÉμ·μ¥ μ¶·¥-
¤¥²Ö¥É ±μμ·¤¨´ É´ÊÕ ¸¥É±Ê ¶·μ¥±Í¨¨ ¢ ¸μμÉ´μÏ¥´¨¨ 2N × N (¶μ μ¸Ö³ X
¨ Y ) ¨, ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ, · §·¥Ï¥´¨¥ ± ·ÉÒ;

2) ¢¥²¨Î¨´Ê ¤μ¡ ¢±¨ Radd ± · ¤¨Ê¸ ³  Éμ³μ¢, ±μÉμ· Ö ´¥μ¡Ìμ¤¨³  ¤²Ö
· ¸Î¥É  ¸£² ¦¥´´μ° ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ (¶μ Ê³μ²Î ´¨Õ Radd = 0).

�  ¢Éμ·μ³ ÔÉ ¶¥ ¢ ÔÉμ° ¸¨¸É¥³¥ ±μμ·¤¨´ É ¢ÒÎ¨¸²Ö¥É¸Ö ËÊ´±Í¨Ö ³μ-
²¥±Ê²Ö·´μ° ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨, ´  μ¸´μ¢¥ ±μÉμ·μ° ¢ ¤ ²Ó´¥°Ï¥³ ¸É·μÖÉ¸Ö ± ·ÉÒ
·¥²Ó¥Ë  μ¸É É±μ¢ ¨²¨  Éμ³μ¢. ”Ê´±Í¨Ö ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¶·¥¤¸É -
¢²Ö¥É ¸μ¡μ° ËÊ´±Í¨Õ Ê¤ ²¥´¨Ö ÉμÎ¥± ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ μÉ Í¥´É·  ³ ¸¸. …¸²¨
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· ¤¨Ê¸-¢¥±Éμ· ¶¥·¥¸¥± ¥É ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ ¢ ´¥¸±μ²Ó±¨Ì ÉμÎ± Ì, Éμ ¢ ÔÉμ³ ¸²ÊÎ ¥
¡¥·¥É¸Ö ³ ±¸¨³ ²Ó´μ¥ Ê¤ ²¥´¨¥. Š ¦¤μ° É ±μ° ÉμÎ±¥ ¶·¨¶¨¸Ò¢ ¥É¸Ö  ¤·¥¸
¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¥£μ  Éμ³ . “¤ ²¥´¨¥ ÉμÎ±¨ H μ¶·¥¤¥²¥´μ ¢ ¢¨¤¥ ËÊ´±Í¨¨ μÉ
¸Ë¥·¨Î¥¸±¨Ì ±μμ·¤¨´ É:

H = H(ϕ, ψ). (25)

„²Ö Ê¸É· ´¥´¨Ö ´¥μ¶·¥¤¥²¥´´μ¸É¥°, ¸¢Ö§ ´´ÒÌ ¸ · §·Ò¢μ³ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨,
¸μ¸ÉμÖÐ¥° ¨§  Éμ³μ¢ ±μ´¥Î´μ£μ · §³¥· , ¶·¨ · ¸Î¥É¥ ¢¢μ¤¨É¸Ö ¤μ¡ ¢±  Radd

± · ¤¨Ê¸ ³ ¢¸¥Ì  Éμ³μ¢ ³μ¤¥²¨. 
ÉμÉ ¶·¨¥³ ¶·¨¢μ¤¨É ± ¸£² ¦¨¢ ´¨Õ ¤¥É ²¥°
¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¨ Ê¸É· ´Ö¥É μ¶¨¸ ´´Ò° ¤¥Ë¥±É ³μ¤¥²¨ ¡¥²± .

”Ê´±Í¨Ö ·¥²Ó¥Ë  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ μ¶¨¸Ò¢ ¥É¸Ö ¨§μ²¨´¨Ö³¨, ±μÉμ·Ò¥ ¸μμÉ-
¢¥É¸É¢ÊÕÉ ÉμÎ± ³ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨, ´ Ìμ¤ÖÐ¨³¸Ö ´  · ¢´μ³ Ê¤ ²¥´¨¨ μÉ Í¥´É· 
³ ¸¸ ³μ²¥±Ê²Ò.

„ ´´Ò°  ²£μ·¨É³ Ìμ·μÏμ μ¶¨¸Ò¢ ¥É ·¥²Ó¥Ë ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ³μ²¥±Ê²Ò,
Ëμ·³  ±μÉμ·μ°  ¶¶·μ±¸¨³¨·Ê¥É¸Ö Ï ·μ³ ¨²¨ Ô²²¨¶¸μ¨¤μ³ ¸ ´¥¡μ²ÓÏ¨³ ¸μ-
μÉ´μÏ¥´¨¥³ μ¸¥°, ´ ¶·¨³¥·, 1:2. ‚ ¸²ÊÎ ¥ Ô²²¨¶¸μ¨¤  ³¨´¨³ ²Ó´Ò¥ ¨¸± ¦¥-
´¨Ö ·¥²Ó¥Ë  ³μ£ÊÉ ´ ¡²Õ¤ ÉÓ¸Ö Éμ²Ó±μ ¢ ´ ¶· ¢²¥´¨ÖÌ, ¸¨²Ó´μ μÉ²¨Î ÕÐ¨Ì¸Ö
μÉ ´ ¶· ¢²¥´¨° ¥£μ ¶μ²Êμ¸¥°. „²Ö ³Ê²ÓÉ¨¤μ³¥´´ÒÌ ¡¥²±μ¢ ¸²μ¦´μ° Ëμ·³Ò
·¥±μ³¥´¤Ê¥É¸Ö ¨¸¸²¥¤μ¢ ÉÓ ¶μ¢¥·Ì´μ¸ÉÓ ± ¦¤μ£μ ¤μ³¥´  ¶μ μÉ¤¥²Ó´μ¸É¨. ‡ -
³¥É´Ò¥ ¨¸± ¦¥´¨Ö ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ´  ¶·μ¥±Í¨¨ ´ ¡²Õ¤ ÕÉ¸Ö ¢¡²¨§¨ μ¸¨ Z ¶·¨
§´ Î¥´¨ÖÌ Ï¨·μÉÒ μÉ 70 ¤μ 90◦ (·¨¸. 6).

Œμ£ÊÉ ¡ÒÉÓ ¶μ¸É·μ¥´Ò É·¨ μ¸´μ¢´ÒÌ É¨¶  ± ·É:
1) ± ·É  ·¥²Ó¥Ë ,
2) ± ·É  μ¸É É±μ¢,
3) ± ·É   Éμ³μ¢.

�¨¸. 6. �·¨³¥· ´ ²μ¦¥´¨Ö ± ·ÉÒ ¸Ì¥³Ò ‘�-Í¥¶μÎ±¨  Éμ³μ¢ ´  ± ·ÉÊ ·¥²Ó¥Ë  ¶μ¢¥·Ì-
´μ¸É¨ Éμ£μ ¦¥ £²μ¡Ê²Ö·´μ£μ ¡¥²±  ¸ ¤¢Ê³Ö Ö¤· ³¨ ¢ ¶·μ¥±Í¨¨ �¨Éμ¢ Ä• ³³¥· 
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�  ± ·É¥ ¢Éμ·μ£μ ¨ É·¥ÉÓ¥£μ É¨¶  ¢Ò¢μ¤ÖÉ¸Ö £· ´¨ÍÒ μ¸É É±μ¢ ¨²¨  Éμ³μ¢,
´ Ìμ¤ÖÐ¨Ì¸Ö ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ³μ²¥±Ê²Ò. ‘μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ, ÔÉ¨ ± ·ÉÒ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö
± ·É ³¨ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´μ° · ¸±· ¸±¨ ¶μ ¦¥² ´¨Õ ¶μ²Ó§μ¢ É¥²Ö. Š ·ÉÒ ¢¸¥Ì
Ê± § ´´ÒÌ É¨¶μ¢ ³μ¦´μ ´ ²μ¦¨ÉÓ ¤·Ê£ ´  ¤·Ê£ .

Š ·ÉÒ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ · §´ÒÌ É¨¶μ¢ ³μ¦´μ ¸μÌ· ´¨ÉÓ ¢ jpg-Ëμ·³ É¥ ¢ ¨´-
É¥· ±É¨¢´μ³ ·¥¦¨³¥ · ¡μÉÒ ¸ ¶·μ£· ³³μ°. �μ μ±μ´Î ´¨¨ · ¡μÉÒ ¸ PDB-
Ë °²μ³  ¢Éμ³ É¨Î¥¸±¨ ¸μÌ· ´ÖÕÉ¸Ö ¤¢  Ë °²  out.pdb ¨ ca.pdb:

1) out.pdb Å ¢ ¸¨¸É¥³¥ £² ¢´ÒÌ μ¸¥° ³μ²¥±Ê²Ò § ¶¨¸ ´Ò ±μμ·¤¨´ ÉÒ
¢¸¥Ì  Éμ³μ¢, Ëμ·³ É PDB;

2) ¸ .pdb Å ¢ ¸¨¸É¥³¥ £² ¢´ÒÌ μ¸¥° ³μ²¥±Ê²Ò § ¶¨¸ ´Ò ±μμ·¤¨´ ÉÒ ‘�-
 Éμ³μ¢, Ëμ·³ É PDB.

„μ¶μ²´¨É¥²Ó´μ ³μ¦´μ ¸μÌ· ´¨ÉÓ Ë °² ¢μ¸¸É ´μ¢²¥´¨Ö ± ·ÉÒ ¶μ¢¥·Ì´μ-
¸É¨ ¢ Ë °² Ì ¸ · ¸Ï¨·¥´¨Ö³¨ cht ¨ sav. �´¨ ¨³¥ÕÉ ´ §¢ ´¨¥ μ¸´μ¢´μ£μ Ë °² 
PDB, ´μ ¸ ¤·Ê£¨³ · ¸Ï¨·¥´¨¥³, ¨ ¨¸¶μ²Ó§ÊÕÉ¸Ö μ¡ÒÎ´μ ¤²Ö ¢μ¸¸É ´μ¢²¥´¨Ö
¶·¥¤Ò¤ÊÐ¥£μ ¸¥ ´¸  · ¡μÉÒ ¸ ¶·μ£· ³³μ°.

�¥¤μ¸É É±μ³ ¤ ´´μ£μ ¶μ¤Ìμ¤  Ö¢²Ö¥É¸Ö § ¢¨¸¨³μ¸ÉÓ · §³¥·   Éμ³μ¢ μÉ
· ¸¸ÉμÖ´¨Ö ¤μ Í¥´É·  ÉÖ¦¥¸É¨ Ë· £³¥´É  ¡¥²± .

�¨¸. 7. ‘Ì¥³  ¶μ¸É·μ¥´¨Ö Í¨²¨´-
¤·¨Î¥¸±μ° ¶·μ¥±Í¨¨

1.2. Œ¥Éμ¤¨±  ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö
¸¶¨· ²¨§μ¢ ´´ÒÌ ¡¥²±μ¢. �·¨ ¨¸¸²¥¤μ-
¢ ´¨¨ ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¸¶¨· ²¨§μ¢ ´´ÒÌ Ë· £-
³¥´Éμ¢ ¡¥²±μ¢ ¶·μ¥±Í¨Ö �¨Éμ¢ Ä• ³³¥· 
³ ²μ¶·¨£μ¤´ , ¤  ¨ ¸ ³ Ë· £³¥´É Ê¤μ¡´μ
¶·¥¤¸É ¢¨ÉÓ ¢¤μ²Ó μ¸¨ Z ¡¥§ ¨¸± ¦¥´¨°
Ëμ·³Ò  Éμ³μ¢. „²Ö ¶μ¸É·μ¥´¨Ö Í¨²¨´¤·¨-
Î¥¸±μ° ¶·μ¥±Í¨¨ ¡Ò² · §· ¡μÉ ´  ²£μ·¨É³
¶μ¸É·μ¥´¨Ö ¸²μ¥¢ ¢¤μ²Ó μ¸¨ Z ¸ ¶μ¸ÉμÖ´-
´Ò³ Ï £μ³ ¢ § ¢¨¸¨³μ¸É¨ μÉ ¤²¨´Ò Ë· £-
³¥´É  ¨ ¶ · ³¥É·  · §¡¨¥´¨Ö ¸¥É±¨ ¶μ¸É·μ-
¥´¨Ö ± ·ÉÒ ¶·μ¥±Í¨¨ (·¨¸. 7).

�¥·¥Ìμ¤ ¢ ¸Ë¥·¨Î¥¸±ÊÕ ¸¨¸É¥³Ê ±μ-
μ·¤¨´ É ¨²¨ ¸¨¸É¥³Ê ±μμ·¤¨´ É ´  ± ·É¥
�¨Éμ¢ Ä• ³³¥·  (¸ ³ ¸ÏÉ ¡μ³ ¸Éμ·μ´ 1:2)
μ¸ÊÐ¥¸É¢²Ö¥É¸Ö ¸ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´¨¥³ · ´¥¥ ¢Ò-
Î¨¸²¥´´μ£μ ³ ¸¸¨¢  ±μÔËË¨Í¨¥´Éμ¢ ¢ Ê§² Ì
¸¥É±¨ · §³¥·μ³ N · 2N ´  ¸Ë¥·¥.

‚ ÔÉμ³ ¸²ÊÎ ¥ ±μμ·¤¨´ ÉÒ ÉμÎ±¨
P (x, y) ¢ ¶·μ¥±Í¨¨ �¨Éμ¢ Ä• ³³¥·  ¶μ²Ê-

Î ¥³ ¶μ Ëμ·³Ê² ³ (26) ¸ ÊÎ¥Éμ³ Éμ£μ, ÎÉμ P (x0, y0) Å Í¥´É· ± ·ÉÒ ´  Ô±· ´¥
³μ´¨Éμ·  ¨ 0 � x � 720; 0 � y � 360 (¢ ¶¨±¸¥²ÖÌ Ô±· ´ ):

x = x0 + round (x0 cos (π/2 − φ) sin (ϕ/2))/
√

(1 + cos (π/2 − φ) cos (ϕ/2)),
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y = y0 − round (y0 sin (π/2 − φ))/
√

(1 + cos (π/2 − φ) cos (ϕ/2)). (26)

’ ± ± ± · ¸¸ÉμÖ´¨Ö ³¥¦¤Ê  Éμ³ ³¨ ¢ÒÎ¨¸²ÖÕÉ¸Ö ¢ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥ ¤¥± ·-
Éμ¢ÒÌ ±μμ·¤¨´ É ¨ ´¥ § ¢¨¸ÖÉ μÉ ¸¨¸É¥³Ò ±μμ·¤¨´ É ± ·ÉÒ, ³Ò ¶·¨³¥´¨²¨
¶¸¥¢¤μ±μ´Ëμ·³´μ¥ ¶·¥μ¡· §μ¢ ´¨¥ [5] ¶¥·¢μ£μ É¨¶  ¤²Ö ¸Ë¥·Ò ´  ¶·Ö³μ-
Ê£μ²Ó´¨± ¸ ¸μμÉ´μÏ¥´¨¥³ ¸Éμ·μ´ 1:2, ¨¸¶μ²Ó§ÊÖ Ëμ·³Ê²Ò (22). 
Éμ ¸²¥¤Ê¥É
¨§ Éμ£μ, ÎÉμ ´ Ï  μ¡² ¸ÉÓ ¸¢Ö§´ Ö ¨ ´¥¶·¥·Ò¢´ Ö,   Ê£²Ò ³¥¦¤Ê ²¨´¨Ö³¨ ¶· ±-
É¨Î¥¸±¨ ¢ ²Õ¡μ° ÉμÎ±¥ ¸μÌ· ´ÖÕÉ §´ Î¥´¨¥ ¨ ´ ¶· ¢²¥´¨¥ μÉ¸Î¥É  (¶·μÉ¨¢
Î ¸μ¢μ° ¸É·¥²±¨).

„²Ö ¶μ¸É·μ¥´¨Ö Í¨²¨´¤·¨Î¥¸±μ° ¶·μ¥±Í¨¨ ¸´ Î ²  ¡¥·¥É¸Ö ¶¥·¢ Ö ¶²μ¸-
±μ¸ÉÓ z = 0 ¨ ¢ ´¥° ´ Ìμ¤¨É¸Ö MAX Å §´ Î¥´¨¥ ¶μ²Ö·´μ£μ ¢¥±Éμ·  ρ,
¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¥£μ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ³ ±¸¨³ ²Ó´μ Ê¤ ²¥´´μ£μ μÉ μ¸¨ Z  Éμ³ . ’ -
±¨³ μ¡· §μ³, § ¤ Î  μ¶·¥¤¥²¥´¨Ö ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¤²Ö μ¤´μ° ÉμÎ±¨ ¶μ²Ö·´μ£μ
¢¥±Éμ·  ¸ ±μμ·¤¨´ É ³¨ ρ, ϕ, z = 0 ·¥Ï¥´ . ’μÎ´μ É ±¨¥ ¦¥ · ¸Î¥ÉÒ ¶·μ¢μ-
¤ÖÉ¸Ö ¤²Ö ¢¸¥Ì ¢¥±Éμ·μ¢ ρ ¢ ¶²μ¸±μ¸É¨ z = 0. � Ê¦¥ § É¥³ ¤²Ö ¢¸¥Ì ¤·Ê£¨Ì
¶²μ¸±μ¸É¥° ¸ ¢¥²¨Î¨´μ° z = z0 + Δz. „ ´´Ò°  ²£μ·¨É³ Ìμ·μÏμ μ¶¨¸Ò¢ ¥É
·¥²Ó¥Ë ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¢ÒÉÖ´ÊÉμ£μ Ë· £³¥´É  ¡¥²±μ¢μ° ³μ²¥±Ê²Ò.

SC-¶·¥μ¡· §μ¢ ´¨¥ ¸μÌ· ´Ö¥É Ê£²Ò ¢μ ¢´ÊÉ·¥´´¥° μ¡² ¸É¨ ± ·ÉÒ ¨ ¨³¥¥É
´¥§´ Î¨É¥²Ó´Ò¥ ¨¸± ¦¥´¨Ö ¶μ ±· Ö³ ± ·ÉÒ (·¨¸. 8) ¢ ¸· ¢´¥´¨¨ ¸ ¨§¢¥¸É´Ò³¨
¢ ± ·Éμ£· Ë¨¨ Í¨²¨´¤·¨Î¥¸±¨³¨ ¶·μ¥±Í¨Ö³¨ (´ ¶·¨³¥·, ¶·μ¥±Í¨Ö Œ¥·± -
Éμ· ) [6]. �·¨ ÔÉμ³ ´  ± ·É¥ ¶μ Ï± ²¥ Z ³Ò ¨³¥¥³ · ¸¸ÉμÖ´¨Ö ¢  ´£¸É·¥³ Ì,
  ¶μ μ¸¨ Y Å Ê£μ² ¶μ¢μ·μÉ  ϕ μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ ´ Î ²Ó´μ£μ ¶μ²μ¦¥´¨Ö ¢ · ¤¨-
 ²Ó´μ° ¶²μ¸±μ¸É¨ ± μ¸¨ Z.

�  ·¨¸. 8, 9 ¢¨¤¥´ ·¥§Ê²ÓÉ É ¶·¨³¥´¥´¨Ö ÔÉ¨Ì ¶·¥μ¡· §μ¢ ´¨° ¤²Ö · ¡μ-
Î¥£μ ¶μ²Ö ± ·ÉÒ ¨ Ë· £³¥´É  ¡¥²± .

Šμ´Ëμ·³´Ò¥ μÉμ¡· ¦¥´¨Ö ¢¶¥·¢Ò¥ ¶·¨³¥´¨² ‹. 
°²¥· ¢ 1777 £. ¤²Ö ± ·-
Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö Î ¸É¨ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ §¥³´μ£μ Ï ·  ´  ¶²μ¸±μ¸É¨ (´  ± ·É¥) ¸
¸μÌ· ´¥´¨¥³ ¢¥²¨Î¨´ ¢¸¥Ì Ê£²μ¢. ’ ±μ¢Ò³¨ ¦¥ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö ¸É¥·¥μ£· Ë¨Î¥¸± Ö
¶·μ¥±Í¨Ö ¨ ¶·μ¥±Í¨Ö [6,7].

�¨¸. 8. �¥§Ê²ÓÉ É S‘-¶·¥μ¡· §μ¢ ´¨Ö ¸¨¸É¥³Ò ±μμ·¤¨´ É ¸Ë¥·Ò ´  ¡μ±μ¢ÊÕ ¶μ¢¥·Ì-
´μ¸ÉÓ Í¨²¨´¤·  (¤²Ö ¸· ¢´¥´¨Ö § ±· Ï¥´Ò · ¢´μ¢¥²¨±¨¥ · °μ´Ò)
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�¨¸. 9. ‚¨¤ ± ·ÉÒ £²μ¡Ê²Ö·´μ£μ ¡¥²±  ¸ ¤¢Ê³Ö Ö¤· ³¨ ¢ S‘-¶·μ¥±Í¨¨

�¤¨´ ¨§ ¢¥¤ÊÐ¨Ì ¸¶¥Í¨ ²¨¸Éμ¢ ¢ μ¡² ¸É¨ ³ É¥³ É¨Î¥¸±μ° ± ·Éμ£· Ë¨¨
ƒ. �.Œ¥Ð¥·Ö±μ¢ É ± μÍ¥´¨² ¸μ¢·¥³¥´´μ¥ ¸μ¸ÉμÖ´¨¥ ÔÉ¨Ì ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨°: ®�¤-
´μ° ¨§ Í¥´É· ²Ó´ÒÌ ¶·μ¡²¥³ ³ É¥³ É¨Î¥¸±μ° ± ·Éμ£· Ë¨¨ Ö¢²Ö¥É¸Ö § ¤ Î 
¶μ¸É·μ¥´¨Ö ´ ¨¢Ò£μ¤´¥°Ï¨Ì ± ·Éμ£· Ë¨Î¥¸±¨Ì ¶·μ¥±Í¨°, É. ¥. ¶·μ¥±Í¨°, ¢
±μÉμ·ÒÌ ¨¸± ¦¥´¨Ö ¢ ± ±μ³-²¨¡μ ¸³Ò¸²¥ ¸¢¥¤¥´Ò ± ³¨´¨³Ê³Ê. �´  ¶μ²´μ-
¸ÉÓÕ ¥Ð¥ ´¥ ·¥Ï¥´  ¤ ¦¥ ¤²Ö Ìμ·μÏμ ¨§¢¥¸É´ÒÌ ±² ¸¸μ¢ ¶·μ¥±Í¨°, ÌμÉÖ Î ¸É-
´Ò³¨ ¸²ÊÎ Ö³¨ ÔÉμ° § ¤ Î¨ § ´¨³ ²¨¸Ó ³´μ£¨¥ ¨§¢¥¸É´Ò¥ ÊÎ¥´Ò¥ (‹. 
°²¥·,
Š. ƒ Ê¸¸, �. ‹. —¥¡ÒÏ¥¢ ¨ ¤·.)¯ [7].

1.3. Œ¥Éμ¤¨±  ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö „�Š. �·¨ ¸μ§¤ ´¨¨ ¶·μ£· ³³Ò
¤²Ö ¶μ¸É·μ¥´¨Ö ± ·É „�Š  ¢Éμ·Ò ¸Éμ²±´Ê²¨¸Ó ¸ ¸ ³Ò³¨ ¡μ²ÓÏ¨³¨ É·Ê¤´μ-
¸ÉÖ³¨, É ± ± ± É·¥¡μ¢ ²μ¸Ó ´¥ Éμ²Ó±μ ¶μ-¤·Ê£μ³Ê ¢Ò¡¨· ÉÓ μ¸Éμ¢, ¶Ê´±ÉÒ
³¥´Õ, ¨§³¥´ÖÉÓ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´ÊÕ · ¸±· ¸±Ê ´Ê±²¥μÉ¨¤μ¢, ´μ ¨ ¶·μ¨§¢μ¤¨ÉÓ
¶·μ¥Í¨·μ¢ ´¨¥  Éμ³μ¢ ¢¤μ²Ó · ¤¨Ê¸ -¢¥±Éμ· , μ·Éμ£μ´ ²Ó´μ£μ μ¸¨ Z ¢ μ¡· É-
´μ³ ´ ¶· ¢²¥´¨¨, ¤²Ö ¶μ²ÊÎ¥´¨Ö ± ·É ¢´¥Ï´¥° ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨. 
Éμ É·¥¡μ¢ ²μ¸Ó
¤²Ö ¤¥É ²Ó´μ£μ ¨§ÊÎ¥´¨Ö · ¸¶·¥¤¥²¥´¨Ö § ·Ö¤μ¢  Éμ³μ¢ ´  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¡μ²Ó-
Ïμ° ¡μ·μ§¤±¨ „�Š ¢ · °μ´ Ì ¶·μ³μÉμ·´ÒÌ ÊÎ ¸É±μ¢ [8], ± ±μÉμ·Ò³ μ¡ÒÎ´μ
¶·¨¸μ¥¤¨´ÖÕÉ¸Ö ¡¥²±¨.

„²Ö „�Š ¨ ��Š ¨³¥¥É¸Ö ¸μ¢¸¥³ ´¥¡μ²ÓÏμ¥ · §²¨Î¨¥ ¢ ¤²¨´¥ ´Ê±²¥μÉ¨-
¤μ¢, ¨ ¢³¥¸Éμ μ¸´μ¢ ´¨Ö U (Ê· Í¨² ) ¢ „�Š ³Ò ¨³¥¥³ ’ (É¨³¨´). �μ ÔÉμ°
¶·¨Î¨´¥ μÉ¤¥²Ó´ Ö ¶·μ£· ³³  ¤²Ö ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¸¶¨· ²Ó´ÒÌ ��Š ´¥
¸μ§¤ ¢ ² ¸Ó. ‚ ± Î¥¸É¢¥ ÔÉ ²μ´  ¢§Ö²¨ μ¤´μ¢¨É±μ¢Ò° Ë· £³¥´É ‚-„�Š, ¢ ±μ-
Éμ·μ³, ¶μ ¦¥² ´¨Õ, ´  Ê·μ¢´¥ PDB-Ë °²  μ¸É ¢²Ö²¨ μ¤´Ê ¨²¨ ¤¢¥ Í¥¶μÎ±¨
´Ê±²¥μÉ¨¤μ¢.

�·¨Ï²μ¸Ó ±μ·¥´´Ò³ μ¡· §μ³ ¶¥·¥¤¥² ÉÓ  ²£μ·¨É³ ¶μ¸É·μ¥´¨Ö · ¤¨Ê¸μ¢-
¢¥±Éμ·μ¢ μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ μ¸¨ Z, É ± ± ± ¶μ¶ÒÉ±¨ μ¤´μ¢·¥³¥´´μ£μ ¶·μ¥Í¨·μ¢ -
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´¨Ö  Éμ³μ¢ ¨§ ¢Ò¡· ´´μ° ÉμÎ±¨ ´  μ¸¨ Z ¢ ¶·Ö³μ³ (μÉ μ¸¨ Z) ¨ μ¡· É´μ³
(¨§¢´¥) ´ ¶· ¢²¥´¨¨ ¤²Ö ± ¦¤μ£μ · ¤¨ ²Ó´μ£μ ¸·¥§  ³μ²¥±Ê²Ò ´¥ Ê¢¥´Î ²¨¸Ó
Ê¸¶¥Ìμ³. ‚μ-¶¥·¢ÒÌ,  ²£μ·¨É³ Ê¶μ·Ö¤μÎ¥´¨Ö  Éμ³μ¢ ´  ± ·É¥ ¢ ¶·μ£· ³³¥
SURFACE ¡Ò² § ¶·μ£· ³³¨·μ¢ ´ ´  · ¡μÉÊ Éμ²Ó±μ ¸ ¶μ²μ¦¨É¥²Ó´Ò³¨ · ¸-
¸ÉμÖ´¨Ö³¨ ¤μ μ¸¨ Z,   ¢μ-¢Éμ·ÒÌ, ¶·¨ ³ ²ÒÌ · ¸¸ÉμÖ´¨ÖÌ  Éμ³μ¢ μÉ´μ-
¸¨É¥²Ó´μ μ¸¨ ¸¨³³¥É·¨¨ Í¨²¨´¤·¨Î¥¸±μ° ¶·μ¥±Í¨¨ ´ ¡²Õ¤ ²μ¸Ó Ê¤¢μ¥´¨¥
±μ´ÉÊ·μ¢ μÉ¤¥²Ó´ÒÌ  Éμ³μ¢ ¶μ ¶·¨Î¨´¥ ¶μÉ¥·¨ ÉμÎ´μ¸É¨ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨°,   ÔÉÊ
μ¡² ¸ÉÓ ¨ É·¥¡μ¢ ²μ¸Ó ¨¸¸²¥¤μ¢ ÉÓ. ˆ¸¶μ²Ó§μ¢ ´¨¥  ¶¶ · É  ¤¢μ°´μ° ÉμÎ´μ-
¸É¨ ¡Ò²μ ´¥¶·¨¥³²¥³μ, É ± ± ± ÔÉμ ¥Ð¥ ¢ 2Ä3 · §  ¸μ±· Ð ²μ ¤μ¶Ê¸É¨³μ¥
· §·¥Ï¥´¨¥ ± ·É.

‚ÒÌμ¤ ¡Ò² ´ °¤¥´ ¢¢¥¤¥´¨¥³ ´¥±μÉμ·μ£μ ¡μ²ÓÏμ£μ §´ Î¥´¨Ö ¢ ± Î¥¸É¢¥
Ëμ´  ± ·ÉÒ, ±μÉμ· Ö ¸É·μ¨² ¸Ó ± ± μ·Éμ£μ´ ²Ó´ Ö ¶·μ¥±Í¨Ö ¨§μ¡· ¦¥´¨°
¢¸¥Ì  Éμ³μ¢ ³μ²¥±Ê²Ò ´  ¶²μ¸±μ¸ÉÓ ZOY ¸ ÊÎ¥Éμ³ ³ ¸ÏÉ ¡¨·μ¢ ´¨Ö ¨ § -
¤ ´´ÒÌ Ê£²μ¢ ¶μ¢μ·μÉ  μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ ± ¦¤μ° ¨§ ¶·μ¸É· ´¸É¢¥´´ÒÌ μ¸¥° ±μ-
μ·¤¨´ É. ’ ±μ° ¶μ¤Ìμ¤ ¶μÉ·¥¡μ¢ ² · ¸Ï¨·¨ÉÓ ´ Î ²Ó´μ¥ ³¥´Õ ¶·μ£· ³³Ò
¢¢¥¤¥´¨¥³ μ¶Í¨° ¤²Ö § ¤ ´¨Ö Ê£²μ¢ ¢· Ð¥´¨Ö Ë· £³¥´É  „�Š (·¨¸. 10).

�¨¸. 10. �·¨³¥· ³¥´Õ § ¤ ´¨Ö ´ Î ²Ó´ÒÌ ¶ · ³¥É·μ¢ ¢ ¶·μ£· ³³¥ helix-DNA

� ¸±μ²Ó±μ Ê¤ Î´μ ÔÉμ ¡Ò²μ ·¥ ²¨§μ¢ ´μ, ³μ¦´μ ¸Ê¤¨ÉÓ ¶μ ·¨¸. 11, £¤¥ ¤²Ö
¸· ¢´¥´¨Ö ¢Ò¢¥¤¥´Ò ¨§μ¡· ¦¥´¨Ö ´¥§ ¢¨¸¨³μ£μ 3D-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö (¸¶· ¢ ) ¨
μ¸Éμ¢ Ë· £³¥´É  ÔÉμ° ³μ²¥±Ê²Ò (¸²¥¢ ).

�  ÔÉμ³ ·¨¸Ê´±¥ Ìμ·μÏμ ¢¨¤´Ò ¡μ²ÓÏ Ö ¨ ³ ² Ö ¡μ·μ§¤±¨ „�Š. �·¨
ÔÉμ³ ¶· ±É¨Î¥¸±¨ ¶μ²´μ¸ÉÓÕ ¸μÌ· ´¨²¨¸Ó ¢¸¥ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´Ò¥ ¢μ§³μ¦´μ¸É¨
¶·μ£· ³³Ò ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö. ‘ ¥¥ ¶μ³μÐÓÕ ³μ¦´μ ¶·μ¢μ¤¨ÉÓ ¸²¥¤ÊÕÐ¨¥
É¨¶Ò  ´ ²¨§  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¡¥²±μ¢:

1)  ´ ²¨§ μ¸μ¡¥´´μ¸É¥° ·¥²Ó¥Ë  ¨ μ¶·¥¤¥²¥´¨¥ Ëμ·³¨·ÊÕÐ¨Ì ¥£μ  Éμ³-
´ÒÌ £·Ê¶¶;

2) ¶μ¨¸± ±² ¸É¥·μ¢, ¸μ¤¥·¦ Ð¨Ì  Éμ³´Ò¥ £·Ê¶¶Ò μ¶·¥¤¥²¥´´μ£μ É¨¶ ,
´ ¶·¨³¥·, § ·Ö¦¥´´Ò¥;

3)  ´ ²¨§ μ¡² ¸É¥° ¸¢Ö§Ò¢ ´¨Ö ¸¶¨· ²Ó´ÒÌ ³μ²¥±Ê² „�Š ¨ ��Š ¸ ²¨£ ´-
¤ ³¨ ¨ ¡¥²± ³¨;
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�¨¸. 11. ‘· ¢´¥´¨¥ ·¥§Ê²ÓÉ Éμ¢ ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö Ë· £³¥´É  „�Š ¸ ·¥§Ê²ÓÉ É ³¨
3D-³μ¤¥²¨·μ¢ ´¨Ö ¢ ¶·μ£· ³³¥ PyMol [4]

4) ¸· ¢´¨É¥²Ó´Ò°  ´ ²¨§ ¸É·Ê±ÉÊ·Ò ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ³ÊÉ ´É´ÒÌ ¶μ ´Ê±²¥μ-
É¨¤´μ³Ê ¸μ¸É ¢Ê ¸¶¨· ²Ó´ÒÌ ³μ²¥±Ê² „�Š ¨ ��Š;

5)  ´ ²¨§ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨, ´ ¶·¨³¥·, ²μ± ²¨§ Í¨Õ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´μ ¢ ¦´ÒÌ
ÊÎ ¸É±μ¢ ¶μ¸²¥¤μ¢ É¥²Ó´μ¸É¨, ¶μ¨¸± ¢μ§³μ¦´ÒÌ ³¥¸É ¸¢Ö§Ò¢ ´¨Ö ¤ ´´μ° ³μ-
²¥±Ê²Ò ¸ ¤·Ê£¨³¨ ³μ²¥±Ê² ³¨ ¨ ³´μ£μ¥ ¤·Ê£μ¥.

‚ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ ³Ò ¶μ²ÊÎ¨²¨ ´¥±μÉμ·μ¥ ¶μ¤μ¡¨¥ ®¸Ê¶¥·³¨±·μ¸±μ¶ ¯ ¸ ¢μ§-
³μ¦´μ¸ÉÓÕ ¶μ¸É·μ¥´¨Ö ·¥²Ó¥Ë  ´  Ëμ´¥ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´μ° · ¸±· ¸±¨  Éμ³μ¢ ¸
· ¢´μ³¥·´μ° Ï± ²μ° ¢ £μ·¨§μ´É ²Ó´μ³ ¨ ¢¥·É¨± ²Ó´μ³ ´ ¶· ¢²¥´¨ÖÌ ± ·ÉÒ
(¢  ´£¸É·¥³ Ì). ‚ ¦´μ, ÎÉμ ¶·¨ ÔÉμ³ ¥¸ÉÓ ¢μ§³μ¦´μ¸ÉÓ § ¤ ÉÓ ´ Î ²Ó´Ò¥
Ê£²Ò ¶μ¢μ·μÉ  Ë· £³¥´É  ³ ±·μ³μ²¥±Ê²Ò μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ ± ¦¤μ° ¨§ μ¸¥° ±μ-
μ·¤¨´ É. ’ ±¨³ μ¡· §μ³ ³μ¦´μ ¶μ¸²¥¤μ¢ É¥²Ó´μ ¤¥É ²Ó´μ ¨¸¸²¥¤μ¢ ÉÓ · °μ´
¶·μ³μÉμ·´μ£μ ÊÎ ¸É±  „�Š ¢¤μ²Ó ¡μ²ÓÏμ° ¡μ·μ§¤±¨.

2. ��ˆ‘��ˆ… Š�Œ�‹…Š‘� ���ƒ��ŒŒ Š��’�ƒ��”ˆ��‚��ˆŸ
�…‹Š�‚›• ‘’�“Š’“�

2.1. �·μ£· ³³  ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö £²μ¡Ê²Ö·´ÒÌ ¡¥²±μ¢. �·¨ ¶¥·¥¢μ¤¥
¶·μ£· ³³Ò SURFACE [9] ¢ ¸μ¢·¥³¥´´Ò° ¢ ·¨ ´É Delphi [10] ¢ ¸·¥¤¥ OC
Windows X� [11] ¥¥ ´ §¢ ´¨¥ ¡Ò²μ ¨§³¥´¥´μ ´  SURFACE-2008.

ƒ· Ë¨Î¥¸± Ö ¨ ¤¨ ²μ£μ¢ Ö Î ¸ÉÓ ¶·μ£· ³³Ò ¸μ¸ÉμÖÉ ¨§ ¸²¥¤ÊÕÐ¨Ì
³μ¤Ê²¥°:

• Pr.dpr Å £² ¢´Ò° Ê¶· ¢²ÖÕÐ¨° ³μ¤Ê²Ó.
• Pr U1.pas* Å ³μ¤Ê²Ó £² ¢´μ£μ μ±´ , ¸μ¤¥·¦¨É ¶μ¤¶·μ£· ³³Ò ÎÉ¥´¨Ö ¨

§ ¶¨¸¨ ¤ ´´ÒÌ ¸ Ë °²μ¢, ¶μ¸É·μ¥´¨¥ ± ·É ·¥²Ó¥Ë , ´ ²μ¦¥´¨¥ ± ·É,   É ±¦¥
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μ¡· ¡μÉ±Ê ®¸μ¡ÒÉ¨° ³ÒÏ¨¯. ‚¸¥ μ¸É ²Ó´Ò¥ ³μ¤Ê²¨ ¢Ò§Ò¢ ÕÉ¸Ö ¨§ ÔÉμ£μ
³μ¤Ê²Ö, ¶μÔÉμ³Ê μ¸´μ¢´Ò¥ ¨§³¥´¥´¨Ö ¡Ò²¨ ¸¤¥² ´Ò ¨³¥´´μ §¤¥¸Ó.

• surf* Å · ¸Î¥É´ Ö Î ¸ÉÓ ¶·μ£· ³³Ò, £¤¥ μ¶·¥¤¥²Ö¥É¸Ö Í¥´É· ³ ¸¸ ³μ-
²¥±Ê²Ò ¨ ¶·¨¢μ¤ÖÉ¸Ö ±μμ·¤¨´ ÉÒ  Éμ³μ¢ ³μ²¥±Ê²Ò ± £² ¢´Ò³ μ¸Ö³ ¸μ£² ¸´μ
¥¥ £² ¢´Ò³ ³μ³¥´É ³ ¨´¥·Í¨¨. 
ÉμÉ ³μ¤Ê²Ó ¡Ò² ¶¥·¥¶¨¸ ´ ¸ Ö§Ò±  For-
tran77 [12] ´  Delphi. �´ ¢±²ÕÎ ¥É ¢ ¸¥¡Ö μ¸´μ¢´Ò¥ ¶·μÍ¥¤Ê·Ò ¨ ËÊ´±Í¨¨,
±μÉμ·Ò¥ ¶μ¤¢¥·£²¨¸Ó ´ ¨¡μ²ÓÏ¨³ ¨§³¥´¥´¨Ö³:

Å center* Å μ¶·¥¤¥²¥´¨¥ Í¥´É·  ³ ¸¸ ³μ²¥±Ê²Ò ¶μ  Éμ³ ³ �-¸±¥²¥É 
³μ²¥±Ê²Ò;

Å centroid* Å ¶·¨¢¥¤¥´¨¥ ±μμ·¤¨´ É  Éμ³μ¢ ³μ²¥±Ê²Ò ± £² ¢´Ò³ μ¸Ö³;
Å tablcalc* Å μ¶·¥¤¥²¥´¨¥ Ê·μ¢´Ö ·¥²Ó¥Ë  ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¢ ± ¦¤μ° ÉμÎ±¥

± ·ÉÒ.
• Pr U2.pas* Å ¢Ò¢μ¤¨É μ±´μ μÉ±·ÒÉ¨Ö PDB-Ë °² . ˆ§ ÔÉμ£μ ³μ¤Ê²Ö

§ ¶Ê¸± ¥É¸Ö · ¸Î¥É´Ò° ³μ¤Ê²Ó surf.pas.
ˆ§ £² ¢´μ£μ μ±´  ¶·μ£· ³³Ò ¢ ·¥¦¨³¥ ¤¨ ²μ£  ¢Ò§Ò¢ ÕÉ¸Ö ¶·μÍ¥¤Ê·Ò

¤²Ö μ¡³¥´  ¤ ´´Ò³¨ ³¥¦¤Ê ³μ¤Ê²Ö³¨ ¨ ¤²Ö ¢Ò¢μ¤  ¸¶· ¢μÎ´μ° ¨´Ëμ·³ Í¨¨:
• RadF.pas Å μ±´μ Molecule Parameters;
• GirdF.pas Å μ±´μ Map Coordinates;
• Pr About.pas* Å μ±´μ About;
• Pr ReadMe.pas Å μ±´μ ReadMe;
• Pr CA.pas* Å μ±´μ ‘�-tracing Å · ¸Î¥É ¸±¥²¥É´μ° ³μ¤¥²¨ ¶μ  Éμ³ ³

Ê£²¥·μ¤  ¨ ¥¥ ¶μ¢μ·μÉ;
• Pr Level.pas Å μ±´μ § ¶¨¸¨ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É´ÒÌ  Éμ³μ¢ ¢ Ëμ·³ É¥ PDB;
• Pr Interval.pas Å μ±´μ Interval ¨§μ²¨´¨° ·¥²Ó¥Ë ;
• ChangeLines.pas Å · ¸Î¥É Ê·μ¢´¥° Ê¤ ²¥´¨Ö ÉμÎ¥± ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ μÉ ¶²μ¸-

±μ¸É¨ ZOY ;
• Pr Type.pas* Å μ¶·¥¤¥²¥´¨¥ ¨¸¶μ²Ó§Ê¥³ÒÌ É¨¶μ¢ ¤ ´´ÒÌ, ÎÉ¥´¨¥ ¨ § -

¶¨¸Ó ÔÉ¨Ì ¤ ´´ÒÌ; ¶ · ³¥É·Ò, μ£· ´¨Î¥´¨Ö μ¡Ð¥£μ Ì · ±É¥·  ¤²Ö ¶·μ£· ³³Ò;
• Pr ColMap.pas* Å ·¨¸μ¢ ´¨¥ ± ·É · ¸±· ¸±¨ μ¸É É±μ¢ ¨  Éμ³μ¢;
• Pr Atom.pas Å μ±´μ Color Style of Atoms;
• Pr Residue.pas Å μ±´μ Color Style of Residues;
• Pr Style.pas Å μ±´μ Color Style of Map;
• RotateF.pas Åμ±´μ Rotate Map.
‘¨³¢μ²μ³ ®*¯ μÉ³¥Î¥´Ò ³μ¤Ê²¨ ¨ ¶·μÍ¥¤Ê·Ò ¶·μ£· ³³Ò, ¢ ±μÉμ·Ò¥ ¡Ò²¨

¢´¥¸¥´Ò ¨§³¥´¥´¨Ö. �μ²´μ¸ÉÓÕ ¶¥·¥¶¨¸ ´ ³μ¤Ê²Ó surf.
Š ± ¨ ¢ ¶¥·¢μ´ Î ²Ó´μ° ¢¥·¸¨¨ ¶·μ£· ³³Ò SURFACE, ¢ ¤ ´´μ° ¶·μ-

£· ³³¥ Ê¸É ´μ¢²¥´Ò ¸²¥¤ÊÕÐ¨¥ μ£· ´¨Î¥´¨Ö:
• Î¨¸²μ · §¡¨¥´¨° ¶²μÐ ¤¨ ± ·ÉÒ 1000;
• Î¨¸²μ  Éμ³μ¢ μ±μ²μ 20000;
• Î¨¸²μ μ¸É É±μ¢ μ±μ²μ 1700;
• Î¨¸²μ Ê·μ¢´¥° ¨§μ²¨´¨° 100;
• Î¨¸²μ  ¤·¥¸μ¢  Éμ³μ¢ ¤²Ö · ¸±· ¸±¨ 100;
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• Î¨¸²μ  ¤·¥¸μ¢ μ¸É É±μ¢ ¤²Ö · ¸±· ¸±¨ 100;
• μ¡Ð¥¥ Î¨¸²μ ´ ¤¶¨¸¥° ¨ ³¥Éμ± 100.
”Ê´±Í¨μ´ ²Ó´ Ö · ¸±· ¸±  μ¸ÊÐ¥¸É¢²Ö¥É¸Ö ¸ ¶μ³μÐÓÕ Ê± § ´¨Ö ³ ·±¥· 

¢ ³¥´Õ É¨¶μ¢  Éμ³μ¢ (¸³. ¶·¨²μ¦¥´¨¥, É ¡². 5 ¨ ·¨¸. 5):
• ¶μ²μ¦¨É¥²Ó´μ § ·Ö¦¥´´Ò¥;
• μÉ·¨Í É¥²Ó´μ § ·Ö¦¥´´Ò¥;
• ¢¸¥ § ·Ö¦¥´´Ò¥;
• ¶μ²Ö·´Ò¥;
• ´¥¶μ²Ö·´Ò¥;
•  Éμ³Ò £² ¢´μ° Í¥¶¨;
• ´ ´¥¸¥´¨¥ ±μ´ÉÊ·μ¢ ¢¸¥Ì ¶μ¢¥·Ì´μ¸É´ÒÌ  Éμ³μ¢.
‚μ§³μ¦´  É ±¦¥ · ¸±· ¸±   Éμ³μ¢ ¶μ ¨Ì  ¤·¥¸Ê:
• ¥¸²¨ § ¤ ´μ ¨³Ö  Éμ³ , Éμ ¢Ò¤¥²ÖÕÉ¸Ö  Éμ³Ò ¤ ´´μ£μ É¨¶  ¤²Ö ¢¸¥Ì

μ¸É É±μ¢;
• ¥¸²¨ § ¤ ´μ ¨³Ö  Éμ³  ¨ ´μ³¥· μ¸É É±  (Î¥·¥§ ¶·μ¡¥²), Éμ ¢Ò¤¥²Ö¥É¸Ö

 Éμ³ ¤ ´´μ£μ É¨¶  Éμ²Ó±μ ¤²Ö ÔÉμ£μ μ¸É É± .
�·¨ § ¤ ´¨¨ · ¸±· ¸±¨ ¶μ  ¤·¥¸Ê  Éμ³  ³μ¦´μ ¤μ¡ ¢¨ÉÓ §  μ¤¨´ · § ´¥

¡μ²¥¥ μ¤´μ£μ  Éμ³ . � ¸±· ¸±  ¶μ  ¤·¥¸Ê ¤¥² ¥É¸Ö ¢ ¶μ·Ö¤±¥ § ¤ ´¨Ö  ¤·¥¸μ¢
 Éμ³μ¢. � ¶·¨³¥·, § ¤ ´Ò ¢¸¥ ‘�- Éμ³Ò,   § É¥³ ‘� 101. ’μ£¤   Éμ³ ‘� 101
¡Ê¤¥É ¢Ò¤¥²¥´ ¸¢μ¨³ Í¢¥Éμ³. ‚ ¶·μÉ¨¢´μ³ ¸²ÊÎ ¥ ÔÉμÉ  Éμ³ ¡Ê¤¥É μ±· Ï¥´
É ± ¦¥, ± ± ¨ ¢¸¥ ‘�- Éμ³Ò. „·Ê£¨³¨ ¸²μ¢ ³¨, ¢´ Î ²¥ · ¸±· Ï¨¢ ÕÉ¸Ö
 Éμ³Ò ¶μ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´μ³Ê É¨¶Ê, § É¥³ Å ¶μ  ¤·¥¸Ê.

�  ÔÉμ³ ÔÉ ¶¥ Ê¤ ²μ¸Ó ¨§¡ ¢¨ÉÓ¸Ö μÉ ¦¥¸É±μ° ¶·¨¢Ö§±¨ ¶·μ£· ³³Ò ± ·Éμ-
£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ± ±μ´±·¥É´μ° ¤¨·¥±Éμ·¨¨ ´  § ¤ ´´μ³ ¤¨¸±¥, ¨¸¶· ¢¨ÉÓ ËÊ´±-
Í¨μ´ ²Ó´ÊÕ · ¸Í¢¥É±Ê  Éμ³μ¢ ¨ μ¸´μ¢ ´¨°, ¸ ¶μ³μÐÓÕ ¶·¨³¥´¥´¨Ö Ëμ·³ É 
JPG [13] ¢³¥¸Éμ BMP Ê¤ ²μ¸Ó ¢ 5Ä7 · § ¸μ±· É¨ÉÓ μ¡Ñ¥³ Ë °²μ¢ ± ·É ´  ¤¨¸-
± Ì, Ê²ÊÎÏ¨ÉÓ ´ £²Ö¤´μ¸ÉÓ ¸¨¸É¥³Ò ±μμ·¤¨´ É ¨ μ¸Éμ¢  ³μ²¥±Ê²Ò ¢¢¥¤¥´¨¥³
¸¶¥Í¨ ²Ó´ÒÌ ³¥Éμ±.

‘²¥¤Ê¥É μÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉμ μ¸´μ¢´Ò³¨ § É· É´Ò³¨ ·¥¸Ê·¸ ³¨ ¶ ³ÖÉ¨ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö
· §·¥Ï¥´¨¥ ± ·ÉÒ ¨ Î¨¸²μ  Éμ³μ¢ ³μ²¥±Ê²Ò, ±μÉμ·Ò¥ ¢ ¶·μ£· ³³¥ ·¥ ²¨§Ê-
ÕÉ¸Ö ¸μ¢³¥¸É´μ. 
Éμ §´ Î¨É, ÎÉμ Ê³¥´ÓÏ¥´¨¥ · §·¥Ï¥´¨Ö ¶μ§¢μ²Ö¥É Ê¢¥²¨Î¨ÉÓ
Î¨¸²μ  Éμ³μ¢.

2.2. �·μ£· ³³  ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¸¶¨· ²¨§μ¢ ´´ÒÌ ¡¥²±μ¢. � ¨¡μ-
²¥¥ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´Ò³ ´¥¤μ¸É É±μ³ ¨³¥ÕÐ¨Ì¸Ö ¶·μ£· ³³ ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° £· Ë¨±¨
Ö¢²Ö¥É¸Ö μÉ¸ÊÉ¸É¢¨¥ ¢μ§³μ¦´μ¸É¨ ´ ¡²Õ¤ ÉÓ μ¤´μ¢·¥³¥´´μ ³μ²¥±Ê²Ö·´ÊÕ ¶μ-
¢¥·Ì´μ¸ÉÓ ¸μ ¢¸¥Ì ¸Éμ·μ´ Å ´Ê¦´Ò ¶μ ±· °´¥° ³¥·¥ Ï¥¸ÉÓ ¶·μ¥±Í¨° ¸ · §´ÒÌ
´ ¶· ¢²¥´¨°. „ ´´ Ö ¶·μ£· ³³  ¢ §´ Î¨É¥²Ó´μ° ¸É¥¶¥´¨ ·¥Ï ¥É ÔÉμÉ ¢μ¶·μ¸
¤²Ö ³μ²¥±Ê² ¡¥²±μ¢, ¨³¥ÕÐ¨Ì ¢ÒÉÖ´ÊÉÊÕ Ëμ·³Ê ¢¤μ²Ó μ¸¨ Z. �´  ¶μ§¢μ²Ö¥É
¶·μ¢μ¤¨ÉÓ · ¡μÉÊ ¸ ¶μ²´μ° ± ·Éμ° ³μ²¥±Ê²Ö·´μ° ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¡¥²±μ¢ ¢ ¢¨¤¥
Í¨²¨´¤·¨Î¥¸±μ° ¶·μ¥±Í¨¨ (¶·μ£· ³³  PROT μÉ²¨Î ¥É¸Ö Éμ²Ó±μ μÉ¸ÊÉ¸É¢¨¥³
· §¢μ·μÉ  Ë· £³¥´É  ³μ²¥±Ê²Ò ¢¤μ²Ó μ¸¨ Z). „²Ö μ¡¥¨Ì ¶·μ£· ³³ ¸μÌ· ´¥´
¨´É¥·Ë¥°¸ § ¤ ´¨Ö ¶ · ³¥É·μ¢ ¨ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´ Ö · ¸±· ¸±  £·Ê¶¶  Éμ³μ¢.
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”Ê´±Í¨μ´ ²Ó´Ò¥ ¢μ§³μ¦´μ¸É¨ ¨ ¨´É¥·Ë¥°¸ ¶·μ£· ³³Ò ¢ ¤ ´´μ³ ¸²ÊÎ ¥
¶· ±É¨Î¥¸±¨ ¨§³¥´¨²¨¸Ó ³ ²μ. �μ ¡μ²ÓÏμ³Ê ¸Î¥ÉÊ ¶·¨Ï²μ¸Ó ¶·¥¤Ê¸³μÉ·¥ÉÓ
§ ¤ ´¨¥ ³ ¸ÏÉ ¡¨·ÊÕÐ¥£μ ³´μ¦¨É¥²Ö ¤²Ö ±μ··¥±É¨·μ¢±¨ · §³¥·μ¢  Éμ³μ¢ ¢
¸μμÉ¢¥É¸É¢¨¨ ¸μ Ï± ²μ° ¢  ´£¸É·¥³ Ì ¢ ¢¥·É¨± ²Ó´μ³ ´ ¶· ¢²¥´¨¨ ± ·ÉÒ.

Éμ ¤¥² ¥É¸Ö μ¤¨´ · §, ¢ ´ Î ²¥ · ¡μÉÒ ¸ Ë °²μ³ ¤ ´´ÒÌ ¤²Ö ¡¥²± .

� ²¨Î¨¥ ¤μ¶μ²´¨É¥²Ó´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¶·¨¡²¨§¨É¥²Ó´μ ´  50 % § ³¥¤²¨²μ
· ¡μÉÊ ¶·μ£· ³³Ò PROT ¶μ ¸· ¢´¥´¨Õ ¸ ¶·μ£· ³³μ° SURFACE. 
Éμ μ¸μ-
¡¥´´μ § ³¥É´μ ¤²Ö Ë· £³¥´Éμ¢ ¡¥²±  ¸ ¡μ²ÓÏ¨³ Î¨¸²μ³  Éμ³μ¢ ¨²¨ § ¤ ´¨¥³
¤¥É ²¨§¨·μ¢ ´´μ° ¸¥É±¨ ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö.

‘ ¶μ³μÐÓÕ ¶·μ£· ³³Ò ³μ¦´μ ¶·μ¢μ¤¨ÉÓ · §´Ò¥ É¨¶Ò  ´ ²¨§  ¶μ¢¥·Ì-
´μ¸É¨ ¢ÒÉÖ´ÊÉÒÌ ¶μ Ëμ·³¥ ¡¥²±μ¢ÒÌ ³μ²¥±Ê²:

1)  ´ ²¨§ ·¥²Ó¥Ë  ¨ μ¶·¥¤¥²¥´¨¥ Ëμ·³¨·ÊÕÐ¨Ì ¥£μ μ¸É É±μ¢ ¨²¨  Éμ³-
´ÒÌ £·Ê¶¶;

2) ¶μ¨¸± ±² ¸É¥·μ¢, ¸μ¤¥·¦ Ð¨Ì μ¸É É±¨ ¨²¨  Éμ³´Ò¥ £·Ê¶¶Ò ¤ ´´μ£μ
É¨¶ ;

3)  ´ ²¨§ μ¡² ¸É¨ ¸¢Ö§Ò¢ ´¨Ö ¸Ê¡¸É· Éμ¢ ¢  ±É¨¢´ÒÌ Í¥´É· Ì Ë¥·³¥´Éμ¢;
4) ¸· ¢´¨É¥²Ó´Ò°  ´ ²¨§ ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ³ÊÉ ´É´ÒÌ ¨ £μ³μ²μ£¨Î´ÒÌ ¡¥²±μ¢;
5) ¸¶¥Í¨ ²Ó´Ò¥  ´ ²¨§Ò ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ¡¥²± , ´ ¶·¨³¥·, ²μ± ²¨§ Í¨Õ ËÊ´±-

Í¨μ´ ²Ó´μ ¢ ¦´ÒÌ μ¸É É±μ¢, ¶μ¨¸± ¢μ§³μ¦´ÒÌ ³¥¸É ¸¢Ö§Ò¢ ´¨Ö ¤ ´´μ° ³μ-
²¥±Ê²Ò ¸ ¤·Ê£¨³¨ ³μ²¥±Ê² ³¨ ¨ ³´μ£μ¥ ¤·Ê£μ¥.


É  ¢¥·¸¨Ö ¶·μ£· ³³Ò Ö¢¨² ¸Ó ¸¢μ¥£μ ·μ¤  ³μ¤¥²ÓÕ ¤²Ö ¸μ§¤ ´¨Ö ¶·μ-
£· ³³Ò ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¨ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö ¤¢μ°´μ° ¸¶¨· ²¨ „�Š/��Š.

‚ ¦´Ò³ ·¥§Ê²ÓÉ Éμ³ ¶·¨ · §· ¡μÉ±¥ ÔÉμ° ¶·μ£· ³³Ò ¸É ²μ Éμ, ÎÉμ Ê¤ -
²μ¸Ó ¸μÌ· ´¨ÉÓ ¢¸¥ ËÊ´±Í¨¨ ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¶·μ£· ³³Ò SURFACE-2008
¨ ¢¶¥·¢Ò¥ ¶μ²ÊÎ¨ÉÓ ± ·ÉÊ  Éμ³μ¢ ¢ ¶·¨¡²¨¦¥´¨¨ ‚ ´-¤¥·-‚  ²Ó¸  ¡¥§ ¨¸-
± ¦¥´¨° ¢ Í¨²¨´¤·¨Î¥¸±μ° ¶·μ¥±Í¨¨ ¸μ Ï± ²μ° ¢  ´£¸É·¥³ Ì ¢¤μ²Ó μ¸¨ Z
(·¨¸. 12).

�¨¸. 12. ‚¨¤ ± ·ÉÒ ¡¥²±μ¢μ£μ ±μ³¶²¥±¸  ¢ S‘-¶·μ¥±Í¨¨ (¸μ Ï± ²μ°) ¸ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó-
´μ° · ¸±· ¸±μ°  Éμ³μ¢
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2.3. �·μ£· ³³  ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö „�Š/��Š. ‚ ¶·μ£· ³³¥ helix
DNA, ± ± ¨ ¢ ¤·Ê£¨Ì ¶·μ£· ³³ Ì ±μ³¶²¥±¸ , ¢¨§Ê ²¨§¨·ÊÕÉ¸Ö Éμ²Ó±μ ´¥¢μ-
¤μ·μ¤´Ò¥  Éμ³Ò Ë· £³¥´É  ³μ²¥±Ê²Ò. ’ ± ± ± ¤²Ö ¸²ÊÎ Ö „�Š/��Š ¨³¥-
¥É¸Ö ¤·Ê£ Ö ±² ¸¸¨Ë¨± Í¨Ö ´Ê±²¥μÉ¨¤μ¢ (¸³. ¶·¨²μ¦¥´¨¥, É ¡². 5 ¨ 6), Éμ
¶·¨Ï²μ¸Ó ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ ¨§³¥´¨ÉÓ μ¶Í¨¨ ³¥´Õ ¨ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´ÊÕ · ¸±· ¸±Ê
 Éμ³μ¢. „²Ö μ·Éμ£μ´ ²Ó´μ£μ ¶·μ¥±É¨·μ¢ ´¨Ö  Éμ³μ¢ ´  ¶²μ¸±μ¸ÉÓ ± ·ÉÒ ¸
ÊÎ¥Éμ³ ¢Ò¡· ´´μ£μ Ë· £³¥´É  ¨ ³ ¸ÏÉ ¡  ±μ·¥´´Ò³ μ¡· §μ³ ¡Ò²  ¶¥·¥¶¨-
¸ ´  ¶·μÍ¥¤Ê·  tabcal¸. ‚¢¨¤Ê ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ£μ ¨§³¥´¥´¨Ö ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´μ¸É¨
μ¡Ñ¥³ ¶·μ£· ³³Ò Ê¢¥²¨Î¨²¸Ö ¨ ¡Ò²¨ Ê¸É ´μ¢²¥´Ò ¸²¥¤ÊÕÐ¨¥ μ£· ´¨Î¥´¨Ö:

• Î¨¸²μ · §¡¨¥´¨° ¶²μÐ ¤¨ ± ·ÉÒ 900;
• Î¨¸²μ  Éμ³μ¢ μ±μ²μ 2000;
• Î¨¸²μ ¶ · ´Ê±²¥μÉ¨¤´ÒÌ μ¸´μ¢ ´¨° μ±μ²μ 13;
• Î¨¸²μ Ê·μ¢´¥° ¨§μ²¨´¨° 100;
• Î¨¸²μ  ¤·¥¸μ¢  Éμ³μ¢ ¤²Ö · ¸±· ¸±¨ 100;
• Î¨¸²μ  ¤·¥¸μ¢ μ¸É É±μ¢ ¤²Ö · ¸±· ¸±¨ 100;
• μ¡Ð¥¥ Î¨¸²μ ´ ¤¶¨¸¥° ¨ ³¥Éμ± 100.
‚ ¦´μ μÉ³¥É¨ÉÓ, ÎÉμ ¡Ò¸É·μ¤¥°¸É¢¨¥ ¶·μ£· ³³Ò ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¶·¨

ÔÉμ³ ´¥³´μ£μ Ê¢¥²¨Î¨²μ¸Ó ¨§-§  Ê³¥´ÓÏ¥´¨Ö ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¶μ ¸²μ¦´Ò³
Ëμ·³Ê² ³.

�É± § ¢Ï¨¸Ó μÉ ·¥¦¨³  ¢· Ð¥´¨Ö ± ·ÉÒ, ¤²Ö ¤ ´´μ° ¶·μ£· ³³Ò ¢¢¥²¨
·¥¦¨³ ¢· Ð¥´¨Ö Ë· £³¥´É  „�Š/��Š μÉ´μ¸¨É¥²Ó´μ ± ¦¤μ° ¨§ μ¸¥° ±μμ·-
¤¨´ É ¸ ÉμÎ´μ¸ÉÓÕ ¤μ £· ¤Ê¸ . 	² £μ¤ ·Ö ¶·μÍ¥¤Ê·¥ ¢´¥Ï´¥£μ ¶·μ¥Í¨·μ¢ ´¨Ö

�¨¸. 13. Š ·É  ·¥²Ó¥Ë  ¨ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´μ° · ¸±· ¸±¨ ³μ²¥±Ê²Ò Ë· £³¥´É  „�Š ¢
Ê¢¥²¨Î¥´´μ³ ³ ¸ÏÉ ¡¥ ¸ ³¥É± ³¨
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�¨¸. 14. �·¨³¥· ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¸²μ¦´μ£μ ±μ³¶²¥±¸  „�Š+ ¡¥²μ± ( Éμ³Ò ¸²¥¢ )

 Éμ³μ¢ ´  ¶²μ¸±μ¸ÉÓ ± ·ÉÒ Ê¤ ²μ¸Ó μ¡¥¸¶¥Î¨ÉÓ · ¢´μ³¥·´ÊÕ Ï± ²Ê ¢  ´£-
¸É·¥³ Ì ¢ ¤¢ÊÌ ´ ¶· ¢²¥´¨ÖÌ ¨ μ¡¥¸¶¥Î¨ÉÓ ¢¸¥ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´Ò¥ ¢μ§³μ¦´μ¸É¨
¶·μ£· ³³Ò ¢ ¸³Ò¸²¥ ³ ¸ÏÉ ¡¨·μ¢ ´¨Ö Ë· £³¥´É , · ¸±· ¸±¨  Éμ³μ¢ ´  ± ·É¥.

‚ ± Î¥¸É¢¥ ·¥±μ³¥´¤ Í¨¨ ¤²Ö Ê¤μ¡¸É¢  · ¡μÉÒ ¸ ± ·Éμ° „�Š/��Š ¸²¥¤Ê¥É
¡· ÉÓ Ë· £³¥´ÉÒ ¨§ ´¥ ¡μ²¥¥ 60 ´Ê±²¥μÉ¨¤μ¢ ¸ ¢Ò·μ¢´¥´´Ò³¨ Í¥¶μÎ± ³¨. 
Éμ
¸μμÉ¢¥É¸É¢Ê¥É ¶·¨³¥·´μ ¤¢Ê³ ¶μ²´Ò³ ¢¨É± ³ ¸¶¨· ²¨ ‚-„�Š.

2.4. �·μ£· ³³Ò ¤²Ö μ·£ ´¨§ Í¨¨ ³ ¸¸μ¢μ£μ ¸Î¥É  ± ·É ´  –ˆ‚Š
�ˆŸˆ. �¥Ï¥´¨¥ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´¨Ö ¸¥É¨ · ¸¶·¥¤¥²¥´´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¤²Ö Ê¸±μ-
·¥´¨Ö ¶·μÍ¥¸¸  ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¡¥²±μ¢ÒÌ ¨ „�Š-¸É·Ê±ÉÊ· ¸É ²μ ´¥μ¡Ìμ-
¤¨³Ò³ ¶μ ³¥·¥ ´ ±μ¶²¥´¨Ö ¤ ´´ÒÌ ¤²Ö ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨°. �·μÍ¥¸¸ § ¶Ê¸±  ¶·μ-
£· ³³ ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¢ ¸¥É¨ · ¸¶·¥¤¥²¥´´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¶μ¤· §Ê³¥¢ ¥É
§ ¶Ê¸± ¶·μ£· ³³ ¨ ±μ¶¨·μ¢ ´¨¥ Ë °²μ¢ ´  ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´ÒÌ Ë¥·³ Ì Í¥´É· ²Ó-
´μ£μ ¨´Ëμ·³ Í¨μ´´μ£μ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´μ£μ ±μ³¶²¥±¸  (–ˆ‚Š) �ˆŸˆ [14]. ‘¥°-
Î ¸ ¨Ì ¢¸¥£μ É·¨: Ë¥·³  μ¡Ð¥£μ ´ §´ Î¥´¨Ö; Ë¥·³  ¤²Ö Ô±¸¶¥·¨³¥´Éμ¢ ´ 
¡μ²ÓÏμ³  ¤·μ´´μ³ ±μ²² °¤¥·¥ (LHC); Ë¥·³  ¶ · ²²¥²Ó´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨°. ‚Ò-
Î¨¸²¨É¥²Ó´Ò¥ Ë¥·³Ò –ˆ‚Š, μ¡· §ÊÕÐ¨¥ Linux-±² ¸É¥· [15], ¡ §¨·ÊÕÉ¸Ö ´ 
Unix-¶μ¤μ¡´ÒÌ μ¶¥· Í¨μ´´ÒÌ ¸¨¸É¥³ Ì ¸ · ¸¶·¥¤¥²¥´´μ° Ë °²μ¢μ° ¸¨¸É¥-
³μ° AFS (Andrew File System) [16], ±μÉμ· Ö ¢´¥¤·¥´  ¢ �ˆŸˆ ¸ Í¥²ÓÕ ¸μ§¤ -
´¨Ö ¥¤¨´μ£μ Ë °²μ¢μ£μ ¶·μ¸É· ´¸É¢  ¶μ²Ó§μ¢ É¥²¥° ¶·¨ · ¡μÉ¥ ´  · §²¨Î´ÒÌ
Ë¥·³ Ì ¨²¨ · ¡μÎ¨Ì ¸É ´Í¨ÖÌ �ˆŸˆ.

�¸´μ¢´μ° ¶·¨´Í¨¶ AFS Å ÔÉμ · §¡¨¥´¨¥ ¤¨¸±μ¢μ£μ ¶·μ¸É· ´¸É¢  ¶μ²Ó§μ-
¢ É¥²Ö ´  É·¨ μ¸´μ¢´ÒÌ ± É ²μ£ : home, scratch, tmp (src). Home Å ¤μ³ Ï´ÖÖ
¤¨·¥±Éμ·¨Ö ¤²Ö ¤²¨É¥²Ó´μ£μ Ì· ´¥´¨Ö ¤ ´´ÒÌ, ÔÉμ ³¥¸Éμ Ì· ´¥´¨Ö Ö¢²Ö¥É¸Ö
´ ¨¡μ²¥¥ ¡¥§μ¶ ¸´Ò³ ¸ ÉμÎ±¨ §·¥´¨Ö § Ð¨Ð¥´´μ¸É¨ μÉ ´¥¸ ´±Í¨μ´¨·μ¢ ´-
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´μ£μ ¤μ¸ÉÊ¶  ¨ · §²¨Î´ÒÌ ¸¡μ¥¢. Scratch Å · ¡μÎ¨¥ ± É ²μ£¨, ¶·¥¤´ §´ Î¥´-
´Ò¥ ¤²Ö Ì· ´¥´¨Ö ¡μ²ÓÏ¨Ì μ¡Ñ¥³μ¢ ¤ ´´ÒÌ. Tmp (src) Å ¢·¥³¥´´Ò¥ ± É ²μ£¨
¤²Ö ¢·¥³¥´´μ£μ Ì· ´¥´¨Ö ¨´Ëμ·³ Í¨¨, ´ ¶·¨³¥·, ´  ¢·¥³Ö ¸Î¥É  ¶·μ£· ³³Ò;
É ±¨¥ ± É ²μ£¨ ¶μ¸ÉμÖ´´μ μÎ¨Ð ÕÉ¸Ö ¸¨¸É¥³μ°.

„²Ö ¢μ§³μ¦´μ¸É¨ ·¥ ²¨§ Í¨¨ ¢Ò¶μ²´¥´¨Ö ¶ ±¥É´ÒÌ § ¤ Î ¢ AFS ¨¸¶μ²Ó-
§Ê¥É¸Ö ¸¨¸É¥³  ¶ ±¥É´μ° μ¡· ¡μÉ±¨ § ¤ ´¨° PBS (Portable Batch System) [17].

É  ¸¨¸É¥³  μ¡¥¸¶¥Î¨¢ ¥É Ê¶· ¢²¥´¨¥ ¢Ò¶μ²´¥´¨¥³ § ¤ ´¨° ´  Ï¨·μ±μ³ ´ -
¡μ·¥ ±μ´Ë¨£Ê· Í¨° ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´ÒÌ Ê§²μ¢: ´  · ¡μÎ¨Ì ¸É ´Í¨ÖÌ ¸ · §¤¥²¥-
´¨¥³ ¢·¥³¥´¨ ³¥¦¤Ê § ¤ Î ³¨; ´  ³´μ£μ¶·μÍ¥¸¸μ·´ÒÌ ¸¨¸É¥³ Ì ¸ ¶μ¤¤¥·¦-
±μ° ± ± ·¥¦¨³  · §¤¥²¥´¨Ö ¢·¥³¥´¨ ´  ¶·μÍ¥¸¸μ· Ì, É ± ¨ Ô±¸±²Õ§¨¢´μ£μ
μ¡¸²Ê¦¨¢ ´¨Ö ± ¦¤Ò³ ¶·μÍ¥¸¸μ·μ³ μÉ¤¥²Ó´μ° § ¤ Î¨; ´  ±² ¸É¥·´ÒÌ ¸¨¸É¥-
³ Ì ¸ μ¤´¨³ ¨²¨ ´¥¸±μ²Ó±¨³¨ ¶·μÍ¥¸¸μ· ³¨ ´  ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´ÒÌ Ê§² Ì; ´ 
¶·μ¨§¢μ²Ó´ÒÌ ±μ³¡¨´ Í¨ÖÌ ¶¥·¥Î¨¸²¥´´ÒÌ ¢ÒÏ¥ ¸¨¸É¥³.

ˆ§-§  É ±μ° μ·£ ´¨§ Í¨¨ ¸¥É¨ · ¸¶·¥¤¥²¥´´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ´¥μ¡Ìμ¤¨³μ-
¸ÉÓÕ ¸É ²  · §· ¡μÉ±  ·Ö¤  ¶·μ£· ³³, · ¡μÉ ÕÐ¨Ì ¶μ¤ Unix-¶μ¤μ¡´Ò³¨ μ¶¥-
· Í¨μ´´Ò³¨ ¸¨¸É¥³ ³¨, ¨ μÉ¤¥²Ó´μ ¸μ§¤ ´¨¥ ¶·μ£· ³³Ò-¶μ¸·¥¤´¨±  ³¥¦¤Ê
¶² ÉËμ·³ ³¨ Unix/Linux ¨ Windows ¤²Ö μ¸ÊÐ¥¸É¢²¥´¨Ö μ¶¥· Í¨° ´ ¤ Linux-
¶·μ£· ³³ ³¨ ¢ �‘ Windows, ¢ ±μÉμ·μ° · ¡μÉ ÕÉ SURFACE-2008,
PROT-Z, helix-DNA-Z ¨ ¶·μ£· ³³Ò ·¥¤ ±É¨·μ¢ ´¨Ö PDB-Ë °²μ¢. �μÔÉμ³Ê ¢
ÔÉÊ ¶μ¤£·Ê¶¶Ê ¢Ìμ¤ÖÉ ¶·μ£· ³³Ò SURFACE-2008-compact, PROT-Zcompact ¨
helix-DNA-Zcompact; ¸±·¨¶É-¶·μ£· ³³ ; ¶·μ£· ³³ -³μ´¨Éμ· NetdBBio. �·μ-
£· ³³Ò SURFACE-2008-compact, PROT-Zcompact ¨ helix-DNA-Zcompact Å
ÔÉμ ±μ´¸μ²Ó´Ò¥ ¶·¨²μ¦¥´¨Ö, · ¡μÉ ÕÐ¨¥ ¶μ¤ �‘ Linux,  ´ ²μ£¨ £· Ë¨Î¥-
¸±¨Ì ¶·μ£· ³³ SURFACE-2008, PROT-Z ¨ helix-DNA-Z, ¶¥·¥´Ö¢Ï¨¥ μÉ ´¨Ì
¨¸Ìμ¤´Ò° ±μ¤ μ¸´μ¢´ÒÌ · ¸Î¥É´ÒÌ  ²£μ·¨É³μ¢ ¸ ¨¸±²ÕÎ¥´¨¥³ £· Ë¨Î¥¸±μ£μ
¨´É¥·Ë¥°¸ . ‘±·¨¶É-¶·μ£· ³³  Å ÔÉμ ¨¸¶μ²´Ö¥³Ò° É¥±¸Éμ¢Ò° Ë °², ¸μ¤¥·-
¦ Ð¨° ±μ³ ´¤Ò ¸¨¸É¥³Ò ¶ ±¥É´μ° μ¡· ¡μÉ±¨ § ¤ ´¨° PBS ¤²Ö ·¥ ²¨§ Í¨¨
¨ ±μ´É·μ²Ö ¶·μÍ¥¸¸μ¢ ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¢ ¸¥É¨ · ¸¶·¥¤¥²¥´´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥-
´¨°. NetdBBio Å ¶·μ£· ³³  ¸ £· Ë¨Î¥¸±¨³ ¨´É¥·Ë¥°¸μ³, · ¡μÉ ÕÐ Ö ¶μ¤
�‘ Windows, μ¸ÊÐ¥¸É¢²ÖÕÐ Ö ³μ´¨Éμ·¨´£ ·¥§Ê²ÓÉ Éμ¢ ¸Î¥É  ¢ ¸¨cÉ¥³¥ AFS.
�·μ£· ³³  ´ Ìμ¤¨É¸Ö ´  ¸É ¤¨¨ · §· ¡μÉ±¨ ¨ ¡Ê¤¥É ¸μ¤¥·¦ ÉÓ ¢μ§³μ¦´μ¸É¨
Ê¶· ¢²¥´¨Ö ¸Î¥Éμ³ ¢ ¸·¥¤¥ · ¸¶·¥¤¥²¥´´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¸ ¶μ³μÐÓÕ ¸±·¨¶É-
¶·μ£· ³³Ò, ¶μ§¢μ²¨É ·¥¤ ±É¨·μ¢ ÉÓ ¸μ¤¥·¦¨³μ¥ Ë °²μ¢ ¸ ¢Ìμ¤´Ò³¨ ¶ · ³¥-
É· ³¨, ¶·μ¨§¢μ¤¨ÉÓ ¤¥°¸É¢¨Ö ´ ¤ ¸μ¤¥·¦¨³Ò³ ± É ²μ£μ¢ ± ± ´  ²μ± ²Ó´μ³
±μ³¶ÓÕÉ¥·¥ ¶μ²Ó§μ¢ É¥²Ö, É ± ¨ ¢ ¤¨·¥±Éμ·¨ÖÌ ¶μ²Ó§μ¢ É¥²Ö ´  Ê¤ ²¥´´μ°
³ Ï¨´¥ ¸¨¸É¥³Ò AFS.

2.4.1. Šμ´¸μ²Ó´Ò¥ ¶·μ£· ³³Ò ¤²Ö ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ± ·É £²μ¡Ê²Ö·´ÒÌ ¡¥²±μ¢,
¸¶¨· ²Ó´ÒÌ ¡¥²±μ¢ ¨ „�Š. �·μ£· ³³Ò SURFACE-2008-compact, PROT-
Zcompact ¨ helix-DNA-Zcompact ¶·¥¤´ §´ Î¥´Ò ¤²Ö ¢ÒÎ¨¸²¥´¨Ö ± ·É £²μ¡Ê-
²Ö·´ÒÌ, ¸¶¨· ²Ó´ÒÌ ¡¥²±μ¢ ¨ „�Š/��Š ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ. �μ²ÊÎ¥´´Ò¥ ± ·ÉÒ ¸
· ¸Ï¨·¥´¨¥³ CHT Å ÔÉμ É¥±¸Éμ¢Ò¥ Ë °²Ò, ¸μ¤¥·¦ Ð¨¥ ¨´Ëμ·³ Í¨Õ μ ¢¢μ-
¤¨³ÒÌ ¶ · ³¥É· Ì § ±· ¸±¨ μ¤´μ°, ¤¢ÊÌ ¨ ¢¸¥Ì É¨¶μ¢ ´ ±² ¤Ò¢ ¥³ÒÌ ± ·É:
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± ·ÉÒ  Éμ³μ¢, ´Ê±²¥μÉ¨¤μ¢/μ¸É É±μ¢, ± ·ÉÒ ·¥²Ó¥Ë . 
É¨ Ë °²Ò ¶·¥¤´ §´ -
Î¥´Ò ¤²Ö § £·Ê§±¨ ¢ £· Ë¨Î¥¸±¨¥ ¶·μ£· ³³Ò ¸ Í¥²ÓÕ ¤ ²Ó´¥°Ï¥£μ ¢¨§Ê ²Ó´μ£μ
¨§ÊÎ¥´¨Ö.

�·μ£· ³³Ò SURFACE-2008, PROT-Z ¨ helix-DNA-Z ´ ¶¨¸ ´Ò ¢ μ¡Ñ¥±É-
´μ-μ·¨¥´É¨·μ¢ ´´μ° ¸·¥¤¥ ¶·μ£· ³³¨·μ¢ ´¨Ö Delphi ¢¥·¸¨¨ 6 ¶μ¤ �‘ Win-
dows ¸ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´¨¥³ Ö§Ò±  OBJECT PASCAL.

—Éμ¡Ò μ¸ÊÐ¥¸É¢¨ÉÓ · §· ¡μÉ±Ê ±μ´¸μ²Ó´ÒÌ ¢¥·¸¨° ¤ ´´ÒÌ ¶·μ£· ³³ ¶μ¤
�‘ Linux [18], ¢ ±μÉμ·μ° ËÊ´±Í¨μ´¨·Ê¥É ¸¥ÉÓ · ¸¶·¥¤¥²¥´´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨°,
¡Ò² ¸¤¥² ´ ¢Ò¡μ· ¢ ¶μ²Ó§Ê  ´ ²μ£  ¤ ´´μ£μ ¶ ±¥É  Lazarus [19]. ˆ§´ Î ²Ó´μ
¤²Ö ÔÉμ° § ¤ Î¨ ³Ò ¶² ´¨·μ¢ ²¨ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ÉÓ Kylix Å  ´ ²μ£ Delphi ¶μ¤
�‘ Linux, · §· ¡ ÉÒ¢ ¥³Ò° Éμ° ¦¥ ±μ³¶ ´¨¥° Borland, ´μ É ± ¨ ´¥ § ¢¥·Ï¥´-
´Ò° ¶·μ¥±É ¨§-§  Ë¨´ ´¸μ¢ÒÌ É·Ê¤´μ¸É¥°. …£μ · §· ¡μÉ±  ¡Ò²  § ³μ·μ¦¥´ 
¢ 2002 £., ¶μÔÉμ³Ê § ¢¥·Ï¥´´μ¸ÉÓ ¨ ¸¢μ¡μ¤´ Ö · ¸¶·μ¸É· ´Ö¥³μ¸ÉÓ ¡¥¸¶² É-
´μ£μ ¶ ±¥É  Lazarus μ¶·¥¤¥²¨²¨ ´ Ï ¢Ò¡μ· ¢ ¥£μ ¶μ²Ó§Ê.

Lazarus Å ¸¨¸É¥³  ¸ μÉ±·ÒÉÒ³ ¨¸Ìμ¤´Ò³ ±μ¤μ³, ±μÉμ· Ö ¶μ¸É·μ¥´  ´ 
±μ³¶¨²ÖÉμ·¥ Free Pascal Compiler ¸ ¤μ¡ ¢²¥´¨¥³ ¨´É¥£·¨·μ¢ ´´μ° ¸·¥¤Ò · §-
· ¡μÉ±¨ (IDE), ¸μ¢³¥¸É¨³μ° ¸ ¡¨¡²¨μÉ¥±μ° ¢¨§Ê ²Ó´ÒÌ ±μ³¶μ´¥´Éμ¢ Del-
phi (VCL). Š·μ¸¸¶² ÉËμ·³¥´´μ¸ÉÓ ¶ ±¥É  ¶μ§¢μ²Ö¥É Ê¸É ´μ¢¨ÉÓ ¥£μ ´  ¡μ²Ó-
Ï¨´¸É¢μ ¨§¢¥¸É´ÒÌ ´  ¸¥£μ¤´ÖÏ´¨° ¤¥´Ó μ¶¥· Í¨μ´´ÒÌ ¸¨¸É¥³, ¢ Î ¸É´μ¸É¨,
´  �‘ Scientiˇc Linux 5 ´  Ö¤·¥ ¢¥·¸¨¨ 2.6.

�¥ ²¨§ Í¨Ö ±μ´¸μ²Ó´ÒÌ ¢¥·¸¨° SURFACE-2008-compact, PROT-Zcompact
¨ helix-DNA-Zcompact ¶μ¤· §Ê³¥¢ ¥É ¶μ¤ ¸μ¡μ° ¶·μÍ¥¸¸ ¨¸±²ÕÎ¥´¨Ö £· Ë¨-
Î¥¸±μ£μ ¨´É¥·Ë¥°¸  ¨§ ¨¸Ìμ¤´μ£μ ±μ¤  ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨Ì ¶·μ£· ³³ SURFACE-
2008, PROT-Z ¨ helix-DNA-Z ¸ ¶μ³μÐÓÕ ¸·¥¤Ò ¶·μ£· ³³¨·μ¢ ´¨Ö Lazarus
¶μ¤ �‘ Linux. ‚ ·¥ ²¨§μ¢ ´´μ³ ¢ ·¨ ´É¥ ¸μ¸É ¢²ÖÕÐ¨³¨ ³μ¤Ê²Ö³¨ ± ¦¤μ°
±μ´¸μ²Ó´μ° ¢¥·¸¨¨ Ö¢²ÖÕÉ¸Ö

1) Ë °²Ò-¶·μ¥±ÉÒ: SURFACE-2008-compact.lpr, PROT-Zcompact.lpr (¤²Ö
¡¥²±μ¢ÒÌ ¢¥·¸¨°), helix-DNA-Zcompact.lpr (¤²Ö ¢¥·¸¨¨ „�Š/��Š);

2) Pr U1.pas Å ³μ¤Ê²Ó, ¸μ¤¥·¦ Ð¨° μ¸´μ¢´Ò¥ ¶·μÍ¥¤Ê·Ò ¨ ËÊ´±Í¨¨
μ¡· ¡μÉ±¨ ¢Ìμ¤´ÒÌ PDB-¤ ´´ÒÌ;

3) Pr LoadPar.pas Å ³μ¤Ê²Ó μ¡· ¡μÉ±¨ É¥±¸Éμ¢μ£μ Ë °² , Ô³Ê²¨·ÊÕÐ¥£μ
´ ¸É·μ°±¨ ¨´É¥·Ë¥°¸  (· §³¥·Ò μ±´ , ³ ¸ÏÉ ¡, ¢Ò¡μ· É¨¶  ± ·ÉÒ, ¢Ò¸μÉÊ
±μμ·¤¨´ É´μ° μ¸¨ OZ; · ¸±· ¸±Ê  Éμ³μ¢, μ¸É É±μ¢, ·¥²Ó¥Ë ; ¢Ò¡μ· Í¢¥É 
Ëμ´ ; ±μμ·¤¨´ ÉÒ ³¥Éμ±);

4) Pr SaveChart.pas Å ³μ¤Ê²Ó, ¸μÌ· ´ÖÕÐ¨° ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¢¸¥Ì
 ²£μ·¨É³μ¢ ¶·¥¤Ò¤ÊÐ¨Ì ³μ¤Ê²¥° ¢ CHT-Ë °² ¨ ±μ¶¨Õ PDB-Ë °²  ¢ SAV-
Ë °², ´¥μ¡Ìμ¤¨³Ò° ¶·¨ § £·Ê§±¥ ± ·ÉÒ.

‘±μ³¶¨²¨·μ¢ ´´Ò¥ ¢ ¨¸¶μ²´Ö¥³Ò¥ Ë °²Ò ±μ´¸μ²Ó´Ò¥ ¶·μ£· ³³Ò ´Ê¦´μ
§ ¶Ê¸± ÉÓ ¨§ ±μ³ ´¤´μ° ¸É·μ±¨ ¸ Î¥ÉÒ·Ó³Ö ¶ · ³¥É· ³¨: ¨³Ö ¶·μ£· ³³Ò,
¨³Ö ¨¸¸²¥¤Ê¥³μ£μ PDB-Ë °²  (Í¥²¨±μ³ ¨²¨ ¢Ò·¥§ ´´μ£μ ÊÎ ¸É±   Éμ³μ¢), ¨³Ö
Ë °²  Ô³Ê²ÖÍ¨¨ ´ ¸É·μ¥± ¨´É¥·Ë¥°¸  ¨ ¨³Ö ± ·ÉÒ Ë· £³¥´É  ³ ±·μ³μ²¥±Ê²Ò
´  ¢ÒÌμ¤¥ ¶·μ£· ³³Ò.

23



�·¨³¥·Ò ±μ³ ´¤´ÒÌ ¸É·μ±:
./ SURFACE-2008-compact protein1 1h8a-A.pdb loadpar surf.txt protein1 1h8a-A
./ PROT-Zcompact prot7 helix 1trr-A 80-91.pdb loadpar prot.txt prot7 helix

1trr-A 80-91
./ helix-DNA-Zcompact dna6 3cro-L A14-20 B2-8.pdb loadpar dna.txt dna6

3cro-L A14-20 B2-8

’·¥É¨° ¶ · ³¥É· Å É¥±¸Éμ¢Ò° Ë °² Ô³Ê²ÖÍ¨¨ ´ ¸É·μ¥± ¨´É¥·Ë¥°¸  Å
³μ¦¥É ´μ¸¨ÉÓ ²Õ¡μ¥ ¨³Ö, ¨ ¤²Ö ± ¦¤μ° ¶·μ£· ³³Ò μ´ μÉ²¨Î¥´ ¶μ ¸μ¤¥·¦¨-
³μ³Ê ´  ´¥§´ Î¨É¥²Ó´μ¥ Î¨¸²μ ¶ · ³¥É·μ¢ ¨´É¥·Ë¥°¸ . Œμ¦´μ § ¤ ÉÓ ¥£μ ¨³Ö,
μ¤¨´ ±μ¢μ¥ ¤²Ö ¢¸¥Ì É·¥Ì ¶·μ£· ³³, ¸ Ê¸²μ¢¨¥³, ÎÉμ ¨¸¶μ²´Ö¥³Ò¥ ¶·μ£· ³³Ò
¡Ê¤ÊÉ ´ Ìμ¤¨ÉÓ¸Ö ¢ · §´ÒÌ ¤¨·¥±Éμ·¨ÖÌ ¸ ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨³¨ ¨³ ¢Ìμ¤´Ò³¨
Ë °² ³¨, ´μ ¤²Ö ¸μÌ· ´¥´¨Ö Í¥²μ¸É´μ¸É¨ ¸ ÊÎ¥Éμ³ μÉ²¨Î¨Ö ¸μ¤¥·¦¨³μ£μ ¤ ´-
´ÒÌ ¶ · ³¥É·μ¢ ·¥±μ³¥´¤Ê¥É¸Ö § ¤ ¢ ÉÓ μ¸³Ò¸²¥´´Ò¥ ¨³¥´  É·¥ÉÓ¨³ ¶ · ³¥-
É· ³ ¨ Ì· ´¨ÉÓ ¨Ì ¢ Éμ° ¦¥ ¤¨·¥±Éμ·¨¨, ÎÉμ ¨ ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ Ö ¶·μ£· ³³ .

ƒ² ¢´Ò³ μÉ²¨Î¨¥³ ÔÉ¨Ì ¶ · ³¥É·μ¢ ¡Ê¤¥É Éμ, ÎÉμ ¢ Ë °² ¨´É¥·Ë¥°¸  ¤²Ö
¸¶¨· ²Ó´ÒÌ ¡¥²±μ¢ ¤μ¡ ¢²¥´ ¶ · ³¥É· ³ ¸ÏÉ ¡¨·μ¢ ´¨Ö ¶μ Z,   ¤²Ö „�Š
¶¥·¥¤ § £·Ê§±μ° ¢Ìμ¤´μ£μ PDB-Ë °²  ± ÔÉμ³Ê ¶ · ³¥É·Ê ¤μ¡ ¢²ÖÕÉ¸Ö ¥Ð¥
É·¨ ¶ · ³¥É·  ¶μ¢μ·μÉ  ¢μ±·Ê£ μ¸¥° ±μμ·¤¨´ É.

�μ¸²¥ ¢¢¥¤¥´¨Ö ¢¸¥Ì ¶ · ³¥É·μ¢ ¢ ±μ³ ´¤´μ° ¸É·μ±¥ ¨ ´ ¦ É¨Ö ±² -
¢¨Ï¨ ®¢¢μ¤¯ ·¥§Ê²ÓÉ Éμ³ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¡Ê¤ÊÉ É·¨ Ë °²  ¸ ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨³¨
¨³¥´ ³¨:

1) CHT-Ë °² Å ¸μÌ· ´¥´´ Ö ± ·É  ¡¥²±μ¢μ£μ ±μ³¶²¥±¸  ¨²¨ „�Š/��Š;
2) SAV-Ë °², ¸μ¤¥·¦ Ð¨° ¢ ¸¥¡¥ ÉμÎ´ÊÕ ±μ¶¨Õ PDB-Ë °²  (´¥μ¡Ìμ¤¨³

¶·¨ ¢¨§Ê ²¨§ Í¨¨ ± ·ÉÒ);
3) ´μ¢Ò° Ë °² INFO.txt, ±μÉμ·Ò° ¸μ¤¥·¦¨É ±· É±ÊÕ ¨´Ëμ·³ Í¨Õ μ ·¥-

§Ê²ÓÉ É¥ ¸Î¥É  (É¨¶ ± ·ÉÒ, ¢·¥³Ö ¸Î¥É , ¤ É  ¸Î¥É , ¨³Ö ¤¨·¥±Éμ·¨¨ ¸ ·¥§Ê²Ó-
É É ³¨).

2.4.2. “¶· ¢²ÖÕÐ Ö ³ ¸¸μ¢Ò³ ¸Î¥Éμ³ ¸±·¨¶É-¶·μ£· ³³ . �É¶· ¢¨ÉÓ ¢Ò-
¶μ²´ÖÉÓ¸Ö § ¤ ÎÊ ´  Ë¥·³Ê ±² ¸É¥·  ³μ¦´μ ¢·ÊÎ´ÊÕ ¸ ¶μ³μÐÓÕ ±μ³ ´¤´μ°
¸É·μ±¨, ¨ ÔÉμ ¤¥°¸É¢¨¥ ¸¤¥² ÉÓ ´¥¸²μ¦´μ ¤²Ö ¥¤¨´¨Î´ÒÌ · ¸Î¥Éμ¢, μ¤´ ±μ
±μ£¤  ±μ²¨Î¥¸É¢μ É ±¨Ì · ¸Î¥Éμ¢ ¤μ¸É¨£ ¥É ¶μ·Ö¤±  ¸μÉ´¨ Å ¢¸É ¥É ¢μ¶·μ¸
μ¡ Ê¶·μÐ¥´¨¨ ¤ ´´μ£μ ¶·μÍ¥¸¸ . 
É¨ ¤¥°¸É¢¨Ö ³μ¦´μ  ¢Éμ³ É¨§¨·μ¢ ÉÓ ¢
¸±·¨¶É-¶·μ£· ³³¥. �μ ¶· ¢¨² ³ μ·£ ´¨§ Í¨¨ ¸¨¸É¥³Ò AFS § ¶Ê¸± § ¤ Î ´ 
³ ¸¸μ¢Ò° ¸Î¥É ¤μ²¦¥´ μ¸ÊÐ¥¸É¢²ÖÉÓ¸Ö ¨§ ¢·¥³¥´´ÒÌ scratch-± É ²μ£μ¢, ¤μ-
¸ÉÊ¶´ÒÌ ´  ¢¸¥Ì ³ Ï¨´ Ì Linux-±² ¸É¥·  ¸ ¶μ³μÐÓÕ ¸±·¨¶É-¶·μ£· ³³Ò, £¤¥
¢ ± Î¥¸É¢¥ ¨´¸É·Ê³¥´É  ³Ò ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ²¨ ±μ³ ´¤Ò PBS:

• qdel Å Ê¤ ²¥´¨¥ § ¤ ´¨Ö;
• qhold Å ¶μ¸É ¢¨ÉÓ § ¶·¥É ´  ¨¸¶μ²´¥´¨¥ § ¤ ´¨Ö;
• qmove Å ¶¥·¥³¥¸É¨ÉÓ § ¤ ´¨¥;
• qmsg Å ¶μ¸² ÉÓ ¸μμ¡Ð¥´¨¥ § ¤ ´¨Õ;
• qrls Å Ê¡· ÉÓ § ¶·¥É ´  ¨¸¶μ²´¥´¨¥, Ê¸É ´μ¢²¥´´Ò° ±μ³ ´¤μ° qhold;
• qselect Å ¢Ò¡μ·±  § ¤ ´¨°;
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• qsig Å ¶μ¸Ò²±  ¸¨£´ ²  (¢ ¸³Ò¸²¥ �‘ Unix) § ¤ ´¨Õ;
• qstat Å ¢Ò¤ Î  ¸μ¸ÉμÖ´¨Ö μÎ¥·¥¤¥° (´ ¨¡μ²¥¥ ¶μ²¥§´Ò ±μ³ ´¤Ò qstat -a

¨ qstat -q);
• qsub Å ¶μ¸É ´μ¢±  § ¤ ´¨Ö ¢ μÎ¥·¥¤Ó;
• pestat Å ¢Ò¤ Î  ¸μ¸ÉμÖ´¨Ö ¢¸¥Ì ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´ÒÌ Ê§²μ¢.

É  ¸¨¸É¥³  μ¸ÊÐ¥¸É¢²Ö¥É μ¶·¥¤¥²¥´¨¥ ±μ´±·¥É´μ° Ë¥·³Ò Linux-±² ¸-

É¥·  ¨ ³ Ï¨´Ò ¢ ´¥°, Ê¶· ¢²¥´¨¥ ¢Ò¶μ²´¥´¨¥³ § ¤ Î¨, ¶·μ¢¥·±Ê ¸É ÉÊ¸ 
§ ¤ Î¨ ¨ μÉ¶· ¢±Ê ·¥§Ê²ÓÉ Éμ¢ ¶μ²Ó§μ¢ É¥²Õ ¢ Ê± § ´´Ò° ± É ²μ£, · ¸¸Ò²±Ê
μ¶μ¢¥Ð¥´¨° ¶μ²Ó§μ¢ É¥²Ö μ¡ Ê¤ Î´μ³ ¢Ò¶μ²´¥´¨¨ § ¤ Î ¨²¨ ´¥¢Ò¶μ²´¥´¨¨
¢¸²¥¤¸É¢¨¥ μÏ¨¡±¨ ´  ¶μÎÉμ¢Ò° ÖÐ¨± ¢ ¨´É¥·´¥É¥. ‚¸¥ ÔÉ¨ ¢μ§³μ¦´μ¸É¨
³μ¦´μ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ÉÓ ¢ ¸±·¨¶É-¶·μ£· ³³¥.

’ ± ± ± ¢Ìμ¤´Ò¥ ¤ ´´Ò¥ ¸ ¡¥²±μ¢Ò³¨ ¨ „�Š-¸É·Ê±ÉÊ· ³¨ · §¤¥²¥´Ò ´ 
É·¨ É¨¶ , Éμ ¸²¥¤Ê¥É ¢ · ¡μÎ¥° ¤¨·¥±Éμ·¨¨ ¸μ§¤ ÉÓ É·¨ ± É ²μ£  ¸ ¨³¥´ ³¨,
¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨³¨ É¨¶Ê ¤ ´´ÒÌ, ¨ ¶μ³¥¸É¨ÉÓ ¢ ± ¦¤Ò° ¨§ ´¨Ì PDB-Ë °²Ò,
Ë °² Ô³Ê²ÖÍ¨¨ ¨´É¥·Ë¥°¸  ¨ ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐÊÕ ±μ´¸μ²Ó´ÊÕ ¶·μ£· ³³Ê.

� §· ¡μÉ±  ¶·μ£· ³³Ò-¸±·¨¶É  μ¸ÊÐ¥¸É¢²Ö² ¸Ó ¢ · ¸¶·¥¤¥²¥´´μ° Ë °²μ-
¢μ° ¸¨¸É¥³¥ AFS ´  Ö§Ò±¥ shell (bash) ¢¥·¸¨¨ 3.0. „²Ö μ¸ÊÐ¥¸É¢²¥´¨Ö ±μ·-
·¥±É´μ£μ ¢Ò¶μ²´¥´¨Ö ¶μ¸É ¢²¥´´μ° § ¤ Î¨ ¸±·¨¶É-¶·μ£· ³³μ° ³Ò · §¤¥²¨²¨
¥¥ ´  ¤¢  ¶μ¤¸±·¨¶É  (¸±·¨¶É-³μ¤Ê²¨).

”Ê´±Í¨¨ ¶¥·¢μ£μ ¸±·¨¶É-³μ¤Ê²Ö.
1. ˆ´¨Í¨ ²¨§¨·Ê¥É ¢¸¥ ¶¥·¥³¥´´Ò¥.
2. �¸ÊÐ¥¸É¢²Ö¥É ¶μ¨¸± ¢Ìμ¤´ÒÌ PDB-Ë °²μ¢, ¶μ¨¸± Ë °²  Ô³Ê²ÖÍ¨¨ ¨´-

É¥·Ë¥°¸  loadpar.txt ¨ ¸ ³Ê ±μ´¸μ²Ó´ÊÕ ¶·μ£· ³³Ê.
3. Cμ§¤ ¥É ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐÊÕ ´ §¢ ´¨Ö³ PDB-Ë °²μ¢ ¸É·Ê±ÉÊ·Ê ± É ²μ£μ¢

¢μ ¢·¥³¥´´μ° ¤¨·¥±Éμ·¨¨:
/[temp dir]/[users]/[username]/[protein2008] (¤²Ö £²μ¡Ê²Ö·´ÒÌ ¡¥²±μ¢);
/[temp dir]/[users]/[username]/[helix protein] (¤²Ö ¸¶¨· ²¨§μ¢ ´´ÒÌ ¡¥²±μ¢);
/[temp dir]/[users]/[username]/[helix dnarna] (¤²Ö „�Š/��Š).
4. Šμ¶¨·Ê¥É ¢ ÔÉ¨ · §¤¥²Ò ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ ¶μ μ¤´μ³Ê ¢Ìμ¤´μ³Ê Ë °²Ê ¡¥²-

±μ¢μ£μ μ¡· §Í , loadpar.txt, ¨¸¶μ²´Ö¥³ÊÕ ¶·μ£· ³³Ê ¨ ¢Éμ·μ° ¸±·¨¶É-³μ¤Ê²Ó.
5. �¥ ²¨§Ê¥É § ¶Ê¸± ¢Éμ·μ£μ ¸±·¨¶É-³μ¤Ê²Ö ¸ ¶¥·¥¤ Î¥° ¥³Ê ¶ · ³¥É·μ¢

¶μ ± ¦¤μ³Ê ¨§ PDB-Ë °²μ¢ ¨§ ± ¦¤μ° ¢·¥³¥´´μ° ¤¨·¥±Éμ·¨¨ ¸ ¶μ³μÐÓÕ
±μ³ ´¤Ò qsub ¸¨¸É¥³Ò Ê¶· ¢²¥´¨Ö § ¤ ´¨Ö³¨ PBS.

6. ‘μ§¤ ¥É ¨¥· ·Ì¨Õ ± É ²μ£μ¢ ¤²Ö ·¥§Ê²ÓÉ Éμ¢ ¢ ¤μ³ Ï´¥³ ± É ²μ£¥
¶μ²Ó§μ¢ É¥²Ö HOME.

”Ê´±Í¨¨ ¢Éμ·μ£μ ¸±·¨¶É-³μ¤Ê²Ö.
1. �¥ ²¨§Ê¥É ±μ¶¨·μ¢ ´¨¥ ´  Ë¥·³Ê ±² ¸É¥·  ¨¸¶μ²´Ö¥³μ° ¶·μ£· ³³Ò,

Ë °²  ¡¥²±μ¢ÒÌ ¤ ´´ÒÌ ¨ ³μ¤Ê²Ö Ô³Ê²ÖÍ¨¨ ¨´É¥·Ë¥°¸  ¨§ ¢·¥³¥´´μ° ¤¨·¥±-
Éμ·¨¨.

2. ‡ ¶Ê¸± ¥É ´  ¸Î¥É ±μ´¸μ²Ó´ÊÕ ¶·μ£· ³³Ê, ¢ÒÎ¨¸²Ö¥É ¢·¥³Ö ¸Î¥É  ¨
¸μÌ· ´Ö¥É, ¤μ¡ ¢²ÖÖ ¢ INFO.txt, ¨´Ëμ·³ Í¨Õ μ ¤ É¥ ¸μ§¤ ´¨Ö ¨ ¢·¥³¥´¨ ¢Ò-
Î¨¸²¥´¨° ¢Ìμ¤´μ£μ PDB-Ë· £³¥´É .
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�¨¸. 15. ‘Ì¥³  · ¡μÉÒ Ê¶· ¢²ÖÕÐ¥° ¸±·¨¶É-¶·μ£· ³³Ò ´  ±² ¸É¥·¥ –ˆ‚Š �ˆŸˆ

3. Šμ¶¨·Ê¥É ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ¢ Ê± § ´´Ò° ± É ²μ£ ¤μ³ Ï´¥° ¤¨·¥±Éμ·¨¨ ¶μ²Ó-
§μ¢ É¥²Ö ´  Ê¤ ²¥´´μ³ ¸¥·¢¥·¥.

�  ·¨¸. 15 ¶·¥¤¸É ¢²¥´  ¸Ì¥³  ¢¸¥£μ ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´μ£μ ¶·μÍ¥¸¸ , ·¥ ²¨§Ê-
¥³μ£μ ¸ ¶μ³μÐÓÕ μ¡μ¨Ì ¸±·¨¶É-³μ¤Ê²¥°.

‘μ¡²Õ¤ Ö · §¤¥²¥´¨¥ ¶μ É¨¶Ê ¤ ´´ÒÌ ¢ · ¡μÎ¥° ¤¨·¥±Éμ·¨¨ ¶μ²Ó§μ¢ -
É¥²Ö, ³Ò ¸±μ¶¨·μ¢ ²¨ ¢ ± É ²μ£¨ protein2008 (¤²Ö £²μ¡Ê²Ö·´ÒÌ ¡¥²±μ¢), pro-
tein z (¤²Ö ¸¶¨· ²¨§μ¢ ´´ÒÌ ¡¥²±μ¢), dnarna z (¤²Ö „�Š/��Š) ³μ¤Ê²¨ ¸±·¨¶É-
¶·μ£ ³³Ò. ‘±·¨¶É-³μ¤Ê²Ö³ ¤ ²¨ ´ §¢ ´¨Ö ¢ ¸μμÉ¢¥É¸É¢¨¨ ¸ ¨Ì ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó-
´μ¸ÉÓÕ ¨ É¨¶μ³ ¤ ´´ÒÌ:

• surf prot2008 orgdir.sh ¨ surf prot2008 submitrun.sh Å ¤²Ö £²μ¡Ê²Ö·´ÒÌ
¡¥²±μ¢;

• surf helixPROTZ orgdir.sh ¨ surf helixPROTZ submitrun.sh Å ¤²Ö ¸¶¨-
· ²¨§μ¢ ´´ÒÌ ¡¥²±μ¢;

• surf helixDNAZ orgdir.sh ¨ surf helixDNAZ submitrun.sh Å ¤²Ö
„�Š/��Š.

‘μ£² ¸´μ μ¸´μ¢´μ³Ê ¶·¨´Í¨¶Ê · §¡¨¥´¨Ö ¤¨¸±μ¢μ£μ ¶·μ¸É· ´¸É¢  AFS
¸±·¨¶É-¶·μ£· ³³  ¸μÌ· ´Ö¥É ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ¢ ¤μ³ Ï´ÕÕ ¤¨·¥±Éμ·¨Õ, ¸μ§¤ ¢ Ö ¢
´¥° μÉ¤¥²Ó´Ò° ± É ²μ£ ¸ § ¤ ´´μ° ¸É·Ê±ÉÊ·μ°:

• [± É ²μ£ ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ];
• [± É ²μ£ É¨¶ ¤ ´´ÒÌ (£²μ¡Ê²Ö·´Ò¥ ¡¥²±¨, ¸¶¨· ²¨§μ¢ ´´Ò¥ ¡¥²±¨,

„�Š/��Š)];
• [± É ²μ£ ¤ É  ¸μ§¤ ´¨Ö];
• [± É ²μ£ ´ §¢ ´¨¥ pdb-Ë °²  (¸μ¤¥·¦¨É ´¥¶μ¸·¥¤¸É¢¥´´μ ·¥§Ê²ÓÉ ÉÒ)];
• CHT-Ë °², SAV-Ë °², INFO.txt.
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‘É·Ê±ÉÊ·  ¶μ²ÊÎ¥´´ÒÌ ¤ ´´ÒÌ (± ·É) § ¤ ¥É¸Ö ¸ ¶μ³μÐÓÕ Ê¶· ¢²ÖÕÐ¥°
¸±·¨¶É-¶·μ£· ³³Ò ¨ ³μ¦¥É ¡ÒÉÓ ¨§³¥´¥´  ¶·¨ ´¥μ¡Ìμ¤¨³μ¸É¨. „²Ö £· Ë¨Î¥-
¸±μ£μ ¶·¥¤¸É ¢²¥´¨Ö ¶μ¸Î¨É ´´ÒÌ ± ·É ¨ ¨Ì ¤ ²Ó´¥°Ï¥£μ  ´ ²¨§  ¨¸¶μ²Ó§Ê-
ÕÉ¸Ö ¸μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨¥ ¶μ²´Ò¥ ¢¥·¸¨¨ ¶·μ£· ³³ SURFACE-2008, PROT-Z ¨
helix-DNA-Z.

2.4.3. �·μ£· ³³ -³μ´¨Éμ· ·¥§Ê²ÓÉ Éμ¢ ¸Î¥É  ¢ ¸¥É¨ · ¸¶·¥¤¥²¥´´ÒÌ
¢ÒÎ¨¸²¥´¨°. � §· ¡ ÉÒ¢ ¥³ Ö ´ ³¨ ¶·μ£· ³³  NetdBBio ¶·¥¤´ §´ Î¥´  ¤²Ö
¡Ò¸É·μ£μ ¤μ¸ÉÊ¶  ± ·¥§Ê²ÓÉ É ³ ³ ¸¸μ¢μ£μ ¸Î¥É  ¨ Ê¤μ¡¸É¢  ¨Ì Ì· ´¥´¨Ö.
…¥ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´μ¸ÉÓ ¶μ§¢μ²Ö¥É Ê¸É ´μ¢¨ÉÓ SSH-§ Ï¨Ë·μ¢ ´´μ¥ ¸μ¥¤¨´¥´¨¥
¸ Ê¤ ²¥´´Ò³ ¸¥·¢¥·μ³, £¤¥ Ì· ´ÖÉ¸Ö ¤ ´´Ò¥. ŒÒ ·¥Ï¨²¨ μ¸ÊÐ¥¸É¢¨ÉÓ · §-
· ¡μÉ±Ê ¶·¨²μ¦¥´¨Ö ¸ ¶μ³μÐÓÕ ¢μ§³μ¦´μ¸É¥° ¸¢μ¡μ¤´μ ¤μ¸ÉÊ¶´μ£μ Ö§Ò± 
Python 2.5 [20], ±μÉμ·Ò° ¨§¢¥¸É¥´ ¢¥¸Ó³  ³μÐ´Ò³¨ ¸·¥¤¸É¢ ³¨ ¤²Ö · ¡μÉÒ
¸ ¸¥É¥¢Ò³¨ ¶·μÉμ±μ² ³¨,   É ±¦¥ ¡¨¡²¨μÉ¥±¨ ¢¨¤¦¥Éμ¢ PyQt4 [21], ¸¶¥Í¨ -
²¨§¨·μ¢ ´´μ° ¡¨¡²¨μÉ¥±¨ Qt4 ¤²Ö ¤ ´´μ£μ Ö§Ò± . —Éμ¡Ò μ¸ÊÐ¥¸É¢¨ÉÓ SSH-
¸μ¥¤¨´¥´¨¥, ¡Ò²μ ·¥Ï¥´μ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ÉÓ ¡¥¸¶² É´Ò° ¶ ±¥É Paramiko Å Ê´¨-
¢¥·¸ ²Ó´Ò° ³μ¤Ê²Ó ¤²Ö · ¡μÉÒ ¸ SSH-± ´ ²μ³ [22].

�·μ£· ³³  NetdBBio ¸μ¤¥·¦¨É É·¨ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´Ò¥ ¢±² ¤±¨: Connects,
Surface dB, Local/Remote. �  ¢±² ¤±¥ Connects · ¸¶μ²μ¦¥´Ò ¶μ²Ö ¢¢μ¤  ¤²Ö
 ÊÉ¥´É¨Ë¨± Í¨¨ ¤ ´´ÒÌ:

• Name (¨³Ö ¸μ¥¤¨´¥´¨Ö);
• Server address ( ¤·¥¸ ¸¥·¢¥· );
• Server Port (¶μ·É ¸¥·¢¥· );
• Remote work path (· ¡μÎ Ö ¤¨·¥±Éμ·¨Ö ´  Ê¤ ²¥´´μ° ³ Ï¨´¥);
• Remote home path (¤μ³ Ï´ÖÖ ¤¨·¥±Éμ·¨Ö ´  Ê¤ ²¥´´μ° ³ Ï¨´¥);
• Local path (¤¨·¥±Éμ·¨Ö ´  ²μ± ²Ó´μ° ³ Ï¨´¥);
• Username (¨³Ö ¶μ²Ó§μ¢ É¥²Ö);
• Password (¶ ·μ²Ó).

É¨ ¤ ´´Ò¥ ³μ¦´μ ¸μÌ· ´ÖÉÓ ´  ¦¥¸É±¨° ¤¨¸± ¶¥·¸μ´ ²Ó´μ£μ ±μ³¶ÓÕÉ¥· 

´ ¦ É¨¥³ ±´μ¶±¨ Save. Š ¦¤ Ö É ± Ö μ¶¥· Í¨Ö ¸μÌ· ´¥´¨Ö ¸μ§¤ ¥É μÉ¤¥²Ó-
´Ò° Ë °² ¸ ¨³¥´¥³ ¸μ¥¤¨´¥´¨Ö, ¢ ±μÉμ·μ³ Ì· ´ÖÉ¸Ö ¤ ´´Ò¥ μ¡  ÊÉ¥´É¨Ë¨-
± Í¨¨ ¶μ²Ó§μ¢ É¥²Ö, ±·μ³¥ ¶ ·μ²Ö. Šμ²¨Î¥¸É¢μ ¸μ¥¤¨´¥´¨° ³μ¦¥É ¡ÒÉÓ ¤μ-
¸É ÉμÎ´μ ¢¥²¨±μ, ¶μÔÉμ³Ê ¤²Ö Ê¤μ¡¸É¢  ¨Ì ¶·¥¤¸É ¢²¥´¨Ö ´  ¢±² ¤±¥ Connects
· ¸¶μ²μ¦¥´ ¸¶¨¸μ±, ¸μ¤¥·¦ Ð¨° ´ §¢ ´¨Ö ¸μÌ· ´¥´´ÒÌ ¸μ¥¤¨´¥´¨°. Š´μ¶± 
Delete, · ¸¶μ²μ¦¥´´ Ö ·Ö¤μ³ ¸ ±´μ¶±μ° Save, ¶μ§¢μ²Ö¥É Ê¤ ²ÖÉÓ ¸μÌ· ´¥´-
´Ò¥ ¸μ¥¤¨´¥´¨Ö. �μ¸²¥ § ¶μ²´¥´¨Ö ¢¸¥Ì ¶μ²¥° ³μ¦´μ μ¸ÊÐ¥¸É¢¨ÉÓ ¸μ¥¤¨´¥-
´¨¥ ¶μ ±´μ¶±¥ Connect, ´ ¦ É¨¥ ´  ±μÉμ·ÊÕ ¢Ò§Ò¢ ¥É ¸μ¡ÒÉ¨Ö ¶·μ¢¥·±¨ ´ 
±μ··¥±É´μ¸ÉÓ ¢¢μ¤   ÊÉ¥´É¨Ë¨± Í¨μ´´ÒÌ ¤ ´´ÒÌ, ¸μ§¤ ¥É Ô±§¥³¶²Ö· ±² ¸¸ 
SSHClient ¨§ Paramiko, ¶·¨ ¶μ³μÐ¨ ±μÉμ·μ£μ ¨ ¶·μ¨¸Ìμ¤¨É ´¥¶μ¸·¥¤¸É¢¥´´μ¥
¸μ¥¤¨´¥´¨¥ ¸ ¸¥·¢¥·μ³. �μ ±´μ¶±¥ Disconnect ·¥ ²¨§Ê¥É¸Ö · §·Ò¢ ¸μ¥¤¨´¥´¨Ö.

‚±² ¤±  Surface dB ¸μ¤¥·¦¨É ¡μ²¥¥ ¶μ¤·μ¡´ÊÕ ¨´Ëμ·³ Í¨Õ μ ·¥§Ê²Ó-
É É Ì ³ ¸¸μ¢μ£μ ¸Î¥É , ´ Ìμ¤ÖÐ¨Ì¸Ö ¢ ¤μ³ Ï´¥³ ± É ²μ£¥ ¶μ²Ó§μ¢ É¥²Ö ´ 
Ê¤ ²¥´´μ³ ¸¥·¢¥·¥. 
ÉμÉ ³μ¤Ê²Ó ´ Ìμ¤¨É¸Ö ´  ¸É ¤¨¨ · §· ¡μÉ±¨.
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�¨¸. 16. NetdBBio: ¢±² ¤±  Local/Remote

‚±² ¤±  Local/Remote ¢¨§Ê ²Ó´μ · §¤¥²¥´  ´  É·¨ μ¸´μ¢´ÒÌ μ±´ , ± ¦¤μ¥
¨§ ±μÉμ·ÒÌ ¶·¥¤¸É ¢²Ö¥É ¸μ¡μ° ¸¶¨¸μ± ± É ²μ£μ¢ ¨ Ë °²μ¢ ¶·μ¸³ É·¨¢ ¥³μ°
¤¨·¥±Éμ·¨¨. �¥·¢Ò° ¸¶¨¸μ± μÉμ¡· ¦ ¥É ¤ ´´Ò¥ ¨§ ²μ± ²Ó´μ° ¤¨·¥±Éμ·¨¨
¶μ²Ó§μ¢ É¥²Ö, ¤¢  ¤·Ê£¨Ì Å ¨§ · ¡μÎ¥£μ ¨ ¤μ³ Ï´¥£μ ± É ²μ£μ¢ ´  Ê¤ ²¥´´μ°
³ Ï¨´¥ ¸μμÉ¢¥É¸É¢¥´´μ. 
É¨ ´μ¢μ¢¢¥¤¥´¨Ö ´Ê¦´Ò ¤²Ö ¡μ²¥¥ Ê¤μ¡´μ£μ ¤μ¸ÉÊ¶ 
± μ¸´μ¢´Ò³ ¤¨·¥±Éμ·¨Ö³ ¨ μ¸ÊÐ¥¸É¢²¥´¨Ö μ¶¥· Í¨° ±μ¶¨·μ¢ ´¨Ö ¸ ¶μ³μÐÓÕ
ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´ÒÌ ±´μ¶μ± ¶μ ¶·¨´Í¨¶Ê Total Commander [23], ¨¸¶μ²Ó§ÊÕÐ¥£μ
FTP-¶·μÉμ±μ² (·¨¸. 16).

• ->work (±μ¶¨·μ¢ ´¨¥ ¤ ´´ÒÌ ¢ · ¡μÎ¨° ± É ²μ£ ´  ¸¥·¢¥·¥);
• ->home (±μ¶¨·μ¢ ´¨¥ ¤ ´´ÒÌ ¢ ¤μ³ Ï´¨° ± É ²μ£ ´  ¸¥·¢¥·¥);
• <-work (±μ¶¨·μ¢ ´¨¥ ¤ ´´ÒÌ ¢ ²μ± ²Ó´ÊÕ ¤¨·¥±Éμ·¨Õ ¨§ · ¡μÎ¥£μ

± É ²μ£  ´  ¸¥·¢¥·¥);
• <-home (±μ¶¨·μ¢ ´¨¥ ¤ ´´ÒÌ ¢ ²μ± ²Ó´ÊÕ ¤¨·¥±Éμ·¨Õ ¨§ ¤μ³ Ï´¥£μ

± É ²μ£  ´  ¸¥·¢¥·¥);
• delete (Ê¤ ²¥´¨¥ ¤ ´´ÒÌ).
�¶¥· Í¨¨ ·¥¤ ±É¨·μ¢ ´¨Ö/¸μ§¤ ´¨Ö ´μ¢ÒÌ Ë °²μ¢ ¨ ± É ²μ£μ¢ ´ Ìμ¤ÖÉ¸Ö

´  ¸É ¤¨¨ μÉ² ¤±¨. �² ´¨·Ê¥É¸Ö ¤μ¡ ¢²¥´¨¥ ËÊ´±Í¨¨ μÉ¶· ¢±¨ ´  ³ ¸¸μ¢Ò°
¸Î¥É ¶·μ£· ³³ ¸ ¢μ§³μ¦´μ¸ÉÓÕ ¢Ò¡μ·  ²Õ¡μ£μ ±μ²¨Î¥¸É¢  PDB-Ë °²μ¢ ¨
¨§³¥´¥´¨Ö Ë °²  Ô³Ê²ÖÍ¨¨ ´ ¸É·μ¥± ¨´É¥·Ë¥°¸ . „ ´´ Ö ¶·μ£· ³³  ¶μ§¢μ²¨É
³ ±¸¨³ ²Ó´μ Ê¶·μ¸É¨ÉÓ ¤¨ ²μ£ ¶¥·¸μ´ ²Ó´μ° ³ Ï¨´Ò ¸ Ê¤ ²¥´´Ò³ ¸¥·¢¥·μ³.

2.5. �·μ£· ³³Ò ·¥¤ ±É¨·μ¢ ´¨Ö PDB-Ë °²μ¢ ¤ ´´ÒÌ. ‚Ìμ¤´Ò¥ ¤ ´´Ò¥
¡¥·ÊÉ¸Ö ¨§ Ë °²   Éμ³´ÒÌ ±μμ·¤¨´ É ¢ Ëμ·³ É¥ ¡ ´±  ¡¥²±μ¢ÒÌ ¤ ´´ÒÌ PDB
(¶μ ¶μ§¨Í¨Ö³):

• (1Ä6) Å ATOM Å ¨¤¥´É¨Ë¨± Éμ· ¸É·μ±¨ (¸ ¶¥·¢μ° ¶μ§¨Í¨¨);
• (7Ä11) Å ¶μ·Ö¤±μ¢Ò° ´μ³¥·  Éμ³ ;
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• (13Ä14) Å ¤¢  ¶·μ¡¥² ;
• (14Ä17) Å ¨¤¥´É¨Ë¨± Éμ·  Éμ³  (¸ ¶¥·¢μ° ¶μ§¨Í¨¨);
• (18Ä21) Å ¨¤¥´É¨Ë¨± Éμ· μ¸É É±  (¸ ¶¥·¢μ° ¶μ§¨Í¨¨);
• (22Ä26) Å ´μ³¥· μ¸É É± ;
• (27Ä30) Å Î¥ÉÒ·¥ ¶·μ¡¥² ;
• (31Ä38) Å X-±μμ·¤¨´ É , Ëμ·³ É F8.3;
• (39Ä46) Å Y -±μμ·¤¨´ É , Ëμ·³ É F8.3;
• (47Ä54) Å Z-±μμ·¤¨´ É , Ëμ·³ É F8.3.
�¸É ²Ó´Ò¥ ¶μ§¨Í¨¨ §´ Î¥´¨Ö ´¥ ¨³¥ÕÉ.
‚¸¥ ¸É·μ±¨, ±μÉμ·Ò¥ ´¥ ´ Î¨´ ÕÉ¸Ö ¸²μ¢μ³ ATOM, ¨£´μ·¨·ÊÕÉ¸Ö. �μ-

ÔÉμ³Ê ¢ ´ Î ²¥ Ë °²  ³μ¦¥É ¶·¨¸ÊÉ¸É¢μ¢ ÉÓ ²Õ¡μ¥ Î¨¸²μ ¸É·μ± μ¶¨¸ ´¨°
É¨¶  HEADER, TITLE ¨ ¤·. �Ê¸ÉÒ¥ ¸É·μ±¨ Éμ¦¥ ¤μ¶Ê¸± ÕÉ¸Ö ¢ ²Õ¡μ³ ³¥¸É¥
Ë °² . �±μ´Î ´¨¥ ¸¶¨¸±   Éμ³μ¢: ¸É·μ± , ´ Î¨´ ÕÐ Ö¸Ö ¸ TER (terminate).
…¸²¨ ¨¤¥´É¨Ë¨± Éμ·  Éμ³  ¸μ¤¥·¦¨É ¸¨³¢μ²Ò � ¨ ‚ (¤¢  ¢ ·¨ ´É  μ¤´μ£μ ¨
Éμ£μ ¦¥  Éμ³ ), Éμ ¸Î¨ÉÒ¢ ¥É¸Ö Éμ²Ó±μ ¶¥·¢Ò° ¢ ·¨ ´É �.

‘μμÉ¢¥É¸É¢ÊÕÐ¨° Ë· £³¥´É ³μ¦¥É ¡ÒÉÓ ¢Ò·¥§ ´, ´ ¶·¨³¥·, ¨§ ¡μ²¥¥
¸²μ¦´μ£μ Ë °² , ±μÉμ·Ò° ¢±²ÕÎ ¥É ´¥¸±μ²Ó±μ ±μ³¶²¥±¸μ¢ ¡¥²μ±Ä„�Š/��Š,
¶μ²ÊÎ¥´´ÒÌ ¢ ·¥§Ê²ÓÉ É¥ ±·¨¸É ²²μ£· Ë¨Î¥¸±μ£μ  ´ ²¨§ . ‚Ò¡μ· Ë· £³¥´É 
³μ¦´μ ¤¥² ÉÓ ¶ÊÉ¥³ ¢¨§Ê ²Ó´μ£μ  ´ ²¨§  ¸É·Ê±ÉÊ·Ò Ë °²  ¢ ²Õ¡μ³ É¥±¸Éμ¢μ³
·¥¤ ±Éμ·¥, ´μ ÔÉμ ÊÉμ³¨É¥²Ó´μ, É ± ± ± ¢ PDB-Ë °² Ì ³ ¸¸  ±μ³³¥´É ·¨¥¢
¨ ³´μ£μ ¤ ´´ÒÌ. „²Ö μ¡²¥£Î¥´¨Ö · ¡μÉÒ ¶μ ·¥¤ ±É¨·μ¢ ´¨Õ PDB-Ë °²μ¢
¸μ§¤ ´Ò ´¥¡μ²ÓÏ¨¥ ¶·μ£· ³³Ò ED-PDB2, ED-DNA, ED-DNA-C.

�¨¸. 17. �·¨³¥· · ¡μÉÒ ¸ ¶·μ£· ³³μ° ED-DNA-C
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�¥·¢Ò¥ ¤¢¥ ¶·μ£· ³³Ò Ê¡¨· ÕÉ Î ¸ÉÓ ±μ³³¥´É ·¨¥¢ ¨ μ¸É ¢²ÖÕÉ Éμ²Ó±μ
± ·ÉÒ �’�Œ ¸ μ¤´μ° ± ·Éμ° TERMINATE ¢ ±μ´Í¥ ¤ ´´ÒÌ.

�·μ£· ³³  ED-DNA-C ¶μ§¢μ²Ö¥É ¢ ·¥¦¨³¥ ¤¨ ²μ£  ¶μ¸²¥¤μ¢ É¥²Ó´μ ¢Ò-
¡· ÉÓ ´  μ¤´μ° ¨²¨ ¡μ²¥¥ Í¥¶μÎ± Ì „�Š/��Š É·¥¡Ê¥³Ò¥  Éμ³Ò ¶μ ´ Î ²Ó-
´μ³Ê ´μ³¥·Ê ´Ê±²¥μÉ¨¤  ¨ § ¤ ´´μ³Ê ±μ²¨Î¥¸É¢Ê ¨Ì ¢ ± ¦¤μ° Í¥¶μÎ±¥ „�Š
¨²¨ ��Š ¢ ¤¨ ²μ£μ¢μ³ ·¥¦¨³¥ (·¨¸. 17). „²Ö · ¡μÉÒ ¶·μ£· ³³Ò ·¥±μ³¥´-
¤Ê¥É¸Ö ´ ¡μ· ±μμ·¤¨´ É  Éμ³μ¢ ´Ê±²¥μÉ¨¤´μ£μ Ë· £³¥´É , ¸μ¤¥·¦ Ð¨° ¤¢¥
Í¥¶¨ ¸ μ¡Ð¨³ Î¨¸²μ³ ´¥ ¡μ²¥¥ 13Ä15 ¨ ´¥ ³¥´¥¥ 5Ä6 ´Ê±²¥μÉ¨¤´ÒÌ ¶ ·.


É¨ ´¥¡μ²ÓÏ¨¥ ¶·μ£· ³³Ò · ¡μÉ ÕÉ μÎ¥´Ó ¡Ò¸É·μ ¨ ¶μ§¢μ²ÖÕÉ μ¡· ¡ -
ÉÒ¢ ÉÓ ¢ ·¥¦¨³¥ ¤¨ ²μ£  ´¥¸±μ²Ó±μ Ë °²μ¢ ¶μ¤ �‘ Windows, ¢±²ÕÎ Ö ´μ¢Ò¥
¢¥·¸¨¨ ÔÉμ° �‘: Win7 ¨ Vista. �·¨ ÔÉμ³ ¢Ò¢μ¤¨É¸Ö ¸É ´¤ ·É´μ¥ μ±´μ ¶·μ-
£· ³³Ò ¸ ³¥´Õ ´  Î¥·´μ³ Ëμ´¥. Š ± ¢¨¤´μ ´  ·¨¸. 17, ¸ ¶μ³μÐÓÕ ¢Ò¡μ· 
¶ · ³¥É·μ¢ μ±´  ¶·μ£· ³³Ò ¢ ¶Ê´±É¥ ³¥´Õ PROPERTIES ³μ¦´μ ¨§³¥´¨ÉÓ
Ëμ´, Ï·¨ËÉ ¨ Ê¢¥²¨Î¨ÉÓ ÔÉμ μ±´μ.

�·¨§´ ±μ³ § ¢¥·Ï¥´¨Ö ¶·μ£· ³³Ò ¶¥·¥±μ¤¨·μ¢±¨ Ö¢²Ö¥É¸Ö ´ ¦ É¨¥ ±² -
¢¨Ï¨ ‚‚�„ ¢³¥¸Éμ ¨³¥´¨ Ë °² . ‚ ±μ´Í¥ · ¡μÉÒ ¶·μ£· ³³Ò μ±´μ  ¢Éμ³ -
É¨Î¥¸±¨ § ±·Ò¢ ¥É¸Ö.

3. ‘’�“Š’“�� Š�Œ�‹…Š‘� ���ƒ��ŒŒ Š��’�ƒ��”ˆ��‚��ˆŸ
�…‹Š�‚ ˆ „�Š

�·μ£· ³³Ò ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¡¥²±μ¢ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ· [24] ³μ¦´μ ¨¸¶μ²Ó§μ-
¢ ÉÓ ´  �Š ¤μ¸É ÉμÎ´μ° ³μÐ´μ¸É¨ ¨ ¡¥§ ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´¨Ö ¸·¥¤Ò · ¸¶·¥¤¥²¥´-
´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° (·¨¸. 18). „²Ö · ¡μÉÒ ¸ Linux-±² ¸É¥·μ³ ¸μ§¤ ´  ¶·μ£· ³³ -
³μ´¨Éμ· NetdBBio, ±μÉμ· Ö ¶μ§¢μ²Ö¥É Ê¶· ¢²ÖÉÓ Ë °² ³¨ ¨ § ¶Ê¸±μ³ ¶·μ-
£· ³³ ¢ ¸¨¸É¥³¥ AFS. ‚ ¤ ²Ó´¥°Ï¥³ ¶μ¸²¥ ¶¥·¥¢μ¤  ¶·μ£· ³³ ± ·Éμ£· Ë¨·μ-
¢ ´¨Ö ´  Ö§Ò± ‘++ ¶·¥¤¶μ² £ ¥É¸Ö ´¥§ ¢¨¸¨³μ¥ ´ ±μ¶²¥´¨¥ ± ·É ¡¥²±μ¢ÒÌ
¸É·Ê±ÉÊ· ¨ ¢ · ³± Ì �‘ Linux. 
Éμ ¸ÊÐ¥¸É¢¥´´μ · ¸Ï¨·¨É μ¡² ¸ÉÓ ¶·¨³¥´¥-
´¨Ö · §· ¡μÉ ´´μ£μ ±μ³¶²¥±¸  ¶·μ£· ³³.

4. ���‹ˆ‡ �…‡“‹œ’�’�‚

‘μ§¤ ´´Ò° ±μ³¶²¥±¸ ¶·μ£· ³³ · ¸Ï¨·Ö¥É ¢μ§³μ¦´μ¸É¨ ¨¸¸²¥¤μ¢ ´¨Ö
¨ ¢¨§Ê ²¨§ Í¨¨ ¡μ²ÓÏμ£μ ±² ¸¸  ¡¥²±μ¢ÒÌ ±μ³¶²¥±¸μ¢ ´  · §´ÒÌ Ê·μ¢´ÖÌ
( Éμ³Ò, μ¸´μ¢ ´¨Ö, Í¥¶μÎ±¨, ·¥²Ó¥Ë). �μ ¸ÊÉ¨ ¤¥² , ¡¨μ²μ£¨ ¢¶¥·¢Ò¥ ¶μ²Ê-
Î¨²¨ ¢μ§³μ¦´μ¸ÉÓ ¨§ÊÎ ÉÓ  Éμ³Ò ¶μ¢¥·Ì´μ¸É¨ ³μ²¥±Ê² ¤μ¸É ÉμÎ´μ ¸²μ¦´μ°
Ëμ·³Ò ¸ ¶·¥¤¥²Ó´μ° ÉμÎ´μ¸ÉÓÕ ¢ · ³± Ì μ¤´μ£μ ¶μ²´μËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´μ£μ ±μ³-
¶²¥±¸  ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö.

‚ ¶·μÍ¥¸¸¥ · §· ¡μÉ±¨ ¶·μ£· ³³ ±μ³¶²¥±¸  ¡Ò²¨ ·¥Ï¥´Ò ¸²¥¤ÊÕÐ¨¥
¢ ¦´Ò¥ § ¤ Î¨.

• �·μ£· ³³  ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö SURFACE ¶¥·¥¢¥¤¥´  ´  ¥¤¨´Ò° ¸μ¢·¥-
³¥´´Ò° Ö§Ò± ¶·μ£· ³³¨·μ¢ ´¨Ö ¨ μ¶É¨³¨§¨·μ¢ ´ . ‚ · ³± Ì �‘ Windows
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�¨¸. 18. ‘Ì¥³  ¢§ ¨³μ¤¥°¸É¢¨Ö ¶·μ£· ³³ ±μ³¶²¥±¸  ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¡¥²±μ¢ÒÌ
¸É·Ê±ÉÊ·

¤²Ö · ¡μÉÒ ¨¸¸²¥¤μ¢ É¥²Ö ¤μ¸É ÉμÎ´μ ¨³¥ÉÓ Ë °² ¶·μ£· ³³Ò ¨ PDB-Ë °²
¤ ´´ÒÌ ¤²Ö ²Õ¡μ° ¨§ ¶·μ£· ³³ ±μ³¶²¥±¸  (¢³¥¸Éμ ¶ÖÉ¨ Ë °²μ¢ · ´¥¥).

• � §· ¡μÉ ´  μ·¨£¨´ ²Ó´ Ö ³¥Éμ¤¨±  ¶μ¸É·μ¥´¨Ö Í¨²¨´¤·¨Î¥¸±μ° ¸¨-
¸É¥³Ò ±μμ·¤¨´ É SC ¤²Ö ¢¨§Ê ²¨§ Í¨¨  Éμ³μ¢ ¡¥²±μ¢ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ· ¸ ³¨´¨³ ²Ó-
´Ò³¨ ¨¸± ¦¥´¨Ö³¨ ¶·¨ ¸μÌ· ´¥´¨¨ ¨´É¥·Ë¥°¸  ¶·μ£· ³³ ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ -
´¨Ö, μ¸´μ¢ ´´μ£μ ´  ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ´¨¨ ¶·μ³¥¦ÊÉμÎ´μ° ¸Ë¥·¨Î¥¸±μ° ¸¨¸É¥³Ò
±μμ·¤¨´ É. 
Éμ ¶μ§¢μ²¨²μ · §· ¡μÉ ÉÓ ³¥Éμ¤¨±Ê ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¸¶¨-
· ²Ó´ÒÌ ¡¥²±μ¢, „�Š, ��Š ¸ ¢¢¥¤¥´¨¥³ Ï± ²Ò ¨§³¥·¥´¨° ¢  ´£¸É·¥³ Ì ¨
Ê¸É· ´¨ÉÓ § ¢¨¸¨³μ¸ÉÓ Ëμ·³Ò  Éμ³μ¢ μÉ · ¸¸ÉμÖ´¨Ö ¤μ Í¥´É·  ³ ¸¸.

• ‘μÌ· ´¥´¨¥ ± ·É ¢ ¸¦ Éμ³ JPG-Ëμ·³ É¥ ´  ¤¨¸± Ì (¢³¥¸Éμ BMP) ¶μ-
§¢μ²¨²μ ¢ ¶ÖÉÓ · § ¸μ±· É¨ÉÓ ´ £·Ê§±Ê ´  ¢´¥Ï´¨¥ ´μ¸¨É¥²¨ ¨´Ëμ·³ Í¨¨.

• � §· ¡μÉ ´  ³¥Éμ¤¨±  ¨ ´ ¡μ· ¶·μ£· ³³ ·¥¤ ±É¨·μ¢ ´¨Ö ¸É ´¤ ·É´ÒÌ
PDB-Ë °²μ¢ ¤²Ö ¶μ¸É·μ¥´¨Ö ± ·É ¡¥²±μ¢ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ· ¨§ ´¥¸±μ²Ó±¨Ì Í¥¶μÎ¥±.

Éμ ¶μ§¢μ²¨²μ ¥¤¨´Ò³ μ¡· §μ³ μ·£ ´¨§μ¢ ÉÓ ¢¢μ¤ ¤ ´´ÒÌ ¤²Ö „�Š, ��Š ¨
¸²μ¦´ÒÌ ¡¥²±μ¢ÒÌ ±μ³¶²¥±¸μ¢.
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• � §· ¡μÉ ´  ³¥Éμ¤¨±  ¨ ¸μ§¤ ´Ò ¶·μ£· ³³Ò ¤²Ö Ê¸±μ·¥´¨Ö ¶·μÍ¥¸¸ 
³ ¸¸μ¢μ£μ ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¢ · ¸¶·¥¤¥²¥´´μ° ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´μ° ¸·¥¤¥.

‘μÌ· ´¥´Ò ¢¸¥ μ¸´μ¢´Ò¥ ·¥¦¨³Ò ¨´É¥·Ë¥°¸  ¨ ËÊ´±Í¨μ´ ²Ó´Ò¥ ¢μ§-
³μ¦´μ¸É¨ ¨¸Ìμ¤´μ° ¢¥·¸¨¨ ¶·μ£· ³³Ò SURFACE: §Ê³³¨·μ¢ ´¨¥ Ë· £³¥´É ,
· §³¥Ð¥´¨¥ ³¥Éμ±  Éμ³μ¢ ¨ É¥±¸É  ´  ± ·É¥, ¢μ¸¸É ´μ¢²¥´¨¥ ¸¥ ´¸  · ¡μÉÒ.

‚ ´ ¸ÉμÖÐ¨° ³μ³¥´É · ¸¸Î¨É ´Ò ± ·ÉÒ ¤²Ö 27 Ë °²μ¢ ¢Ìμ¤´ÒÌ ¤ ´´ÒÌ
¢ ¸·¥¤¥ · ¸¶·¥¤¥²¥´´ÒÌ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨°:

• 9 ±μ³¶²¥±¸μ¢ ¸ £²μ¡Ê²Ö·´Ò³¨ ¡¥²± ³¨, ¸¨²Ó´μ μÉ²¨Î ÕÐ¨Ì¸Ö ¶μ É¨¶Ê
¸É·Ê±ÉÊ·Ò;

• 9 ±μ³¶²¥±¸μ¢ ¸ Ê§´ ÕÐ¨³¨  ²ÓË -¸¶¨· ²Ö³¨ ¸¶¨· ²¨§μ¢ ´´ÒÌ ¡¥²-
±μ¢ÒÌ Ë ±Éμ·μ¢ É· ´¸±·¨¶Í¨¨, ¢Ò·¥§ ´´ÒÌ ¨§ PDB-Ë °²μ¢ ±μμ·¤¨´ É ±μ³-
¶²¥±¸μ¢ ¡¥²μ±Ä„�Š;

• 9 ±μ³¶²¥±¸μ¢, ¸μ¤¥·¦ Ð¨Ì Ë· £³¥´ÉÒ Ê§´ ÕÐ¨Ì ÊÎ ¸É±μ¢ „�Š, ¢Ò·¥-
§ ´´ÒÌ ¨§ PDB-Ë °²μ¢ ±μμ·¤¨´ É ±μ³¶²¥±¸μ¢ ¡¥²μ±Ä„�Š.

�¥§Ê²ÓÉ ÉÒ ¢ÒÎ¨¸²¥´¨° ¸μÌ· ´ÖÕÉ¸Ö ¢ ¤μ³ Ï´¨° ± É ²μ£ ´  ¸¥·¢¥·¥ ¢ § -
¤ ´´μ° ¸É·Ê±ÉÊ·¥ (·¨¸. 19). ‚ ´ §¢ ´¨Ö Ë °²μ¢ ¢±²ÕÎ¥´Ò É ±¦¥ μ¡μ§´ Î¥´¨Ö
¨´É¥·¢ ²μ¢ ¢Ò·¥§ ´´ÒÌ ÊÎ ¸É±μ¢ ¡¥²±μ¢/„�Š.

�¨¸. 19. ‘É·Ê±ÉÊ·  ¤μ³ Ï´¥° (HOME) ¤¨·¥±Éμ·¨¨ ¸ ·¥§Ê²ÓÉ É ³¨
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�  ¸É ¤¨¨ μÉ² ¤±¨ μÉ¤¥²Ó´ÒÌ ¡²μ±μ¢ ´ Ìμ¤¨É¸Ö ¶·μ£· ³³  NetdBBio,
¶·¥¤´ §´ Î¥´´ Ö ¤²Ö Ê¤μ¡¸É¢   ¤³¨´¨¸É·¨·μ¢ ´¨Ö ·¥§Ê²ÓÉ Éμ¢, ¶μ²ÊÎ¥´´ÒÌ ¢
·¥§Ê²ÓÉ É¥ ¸Î¥É  ¢ · ¸¶·¥¤¥²¥´´μ° ¢ÒÎ¨¸²¨É¥²Ó´μ° ¸·¥¤¥, ¨ Ê¶· ¢²¥´¨Ö ³ ¸-
¸μ¢Ò³ ¸Î¥Éμ³ ´  Ê¤ ²¥´´μ° ³ Ï¨´¥. ’ ±μ° ¶μ¤Ìμ¤ ¸μ±· Ð ¥É ¢·¥³Ö ± ·Éμ-
£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¡¥²±μ¢ ¨ ´Ê±²¥¨´μ¢ÒÌ ±¨¸²μÉ ¶μ ¸· ¢´¥´¨Õ ¸ ·ÊÉ¨´´μ° ·ÊÎ´μ°
· ¡μÉμ° ¢ ¶·μ£· ³³ Ì ¸ £· Ë¨Î¥¸±¨³ ¨´É¥·Ë¥°¸μ³.

�·μ£· ³³Ò ±μ³¶²¥±¸  ¨ · §· ¡μÉ ´´Ò¥ ³¥Éμ¤Ò ± ·Éμ£· Ë¨·μ¢ ´¨Ö ¡¥²-
±μ¢ÒÌ ¸É·Ê±ÉÊ· ´¥ ¨³¥ÕÉ  ´ ²μ£μ¢ ¢ ³¨·¥. Šμ³¶²¥±¸ ³μ¦¥É ¨¸¶μ²Ó§μ¢ ÉÓ¸Ö
¶·¨ · §· ¡μÉ±¥ ¶·¨´Í¨¶¨ ²Ó´μ ´μ¢μ£μ ±² ¸¸  ²¥± ·¸É¢, ¶·¨ ¤¥É ²Ó´μ³ ¨§ÊÎ¥-
´¨¨ ¸¢μ°¸É¢ ´μ¢ÒÌ ¡¥²±μ¢, ¶·¨ ·¥Ï¥´¨¨ § ¤ Î £¥´´μ° ¨´¦¥´¥·¨¨ ¨ Ô±μ²μ£¨¨.

� ¡μÉ  ¶μ¤¤¥·¦ ´  �””ˆ, £· ´É º11-07-00374.

�·¨²μ¦¥´¨¥

1. ’��‹ˆ–› ”“�Š–ˆ���‹œ��‰ ��ˆ��„‹…†��‘’ˆ
�‘’�’Š�‚ ˆ �’�Œ�‚

’ ¡²¨Í  1. �¤´μ¡Ê±¢¥´´Ò°  ³¨´μ±¨¸²μÉ´Ò° ±μ¤

D E K R H S ’ Y N Q C
Asp Glu Lys Arg His Ser Thr Tyr Asn Gln Cys

G A I L V M P F W
Gly Ala Ile Leu Val Met Pro Phe Trp

’ ¡²¨Í  2. •¨³¨Î¥¸±μ¥ ¤¥²¥´¨¥ μ¸É É±μ¢

Š¨¸²Ò¥ D E C-±μ´¥Í
™¥²μÎ´Ò¥ K R H N-±μ´¥Í
ƒ¨¤·μ±¸¨²Ó´Ò¥ S T
�³¨¤´Ò¥ N Q
ƒ¨¤·μËμ¡´Ò¥ G A I L V F W Y
‘¥·μ¸μ¤¥·¦ Ð¨¥ C M
�·μ²¨´¸μ¤¥·¦ Ð¨¥ P

’ ¡²¨Í  3. ”Ê´±Í¨μ´ ²Ó´μ¥ ¤¥²¥´¨¥ μ¸É É±μ¢

1. �μ²Ö·´Ò¥ § ·Ö¦¥´´Ò¥
μÉ·¨Í É¥²Ó´Ò¥ D E C-±μ´¥Í
¶μ²μ¦¨É¥²Ó´Ò¥ K R H N-±μ´¥Í

2. �μ²Ö·´Ò¥ ´¥§ ·Ö¦¥´´Ò¥ S T Y N Q C
3. �¥¶μ²Ö·´Ò¥ G A I L V M P F W
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2. ’��‹ˆ–› ”“�Š–ˆ���‹œ��ƒ� „…‹…�ˆŸ �’�Œ�›• ƒ�“��
ˆ ˆ• �Š��‘Š� ‚ ��‹ˆ�“Š‹…�’ˆ„�›• –…�Ÿ• „�Š ˆ ��Š

’ ¡²¨Í  4. ”Ê´±Í¨μ´ ²Ó´μ¥ ¤¥²¥´¨¥  Éμ³´ÒÌ £·Ê¶¶

1. �μ²Ö·´Ò¥ § ·Ö¦¥´´Ò¥
μÉ·¨Í É¥²Ó´Ò¥ D OD1 OD2

E OE1 OE2
C-±μ´¥Í

¶μ²μ¦¨É¥²Ó´Ò¥ K NZ
R NH1 NH2
H ND1 NE2
N-±μ´¥Í

2. �μ²Ö·´Ò¥ ´¥§ ·Ö¦¥´´Ò¥
¶¥¶É¨¤´ Ö £·Ê¶¶  N C O

S OG
T OG1
placeN OD1 ND2
Q OE1 NE2
Y OH
C SG
R NE
placeW NE1

3. �¥¶μ²Ö·´Ò¥  Éμ³Ò ‘A CB CG CD CE CZ CH
¤²Ö ¢¸¥Ì μ¸É É±μ¢ SD CD1 CD2 ¨ ¤·.

’ ¡²¨Í  5. �±· ¸±  ¶μ ¢Ò¤¥²¥´´μ³Ê É¨¶Ê  Éμ³μ¢

’¨¶ £·Ê¶¶Ò �¡μ§´ Î¥´¨¥ �Éμ³Ò –¢¥É (¶μ Ê³μ²Î.)
1. ‡ ·Ö¦¥´´Ò¥
μÉ·¨Í É¥²Ó´Ò¥

negative �Éμ³Ò ±¨¸²μ·μ¤ 
�1�, �2�

‘¢¥É²μ-³ ²¨´μ¢Ò°

2. �μ²Ö·´Ò¥
μÉ·¨Í É¥²Ó´Ò¥

polar positive ‚¸¥ N
μ¸´μ¢ ´¨°

‘¢¥É²μ-¸¨´¨°

3. �μ²Ö·´Ò¥
Ô²¥±É·μμÉ·¨Í É¥²Ó´Ò¥

polar negative ‚¸¥ O,
O3*ÄO5*

‘¢¥É²μ-·μ§μ¢Ò°

4. �¥¶μ²Ö·´Ò¥ non-polar ‚¸¥ ‘,
‘1*-‘5*, H

‘¢¥É²μ-¸¥·Ò°

5. �¸´μ¢´ Ö Í¥¶Ó main chain ‚¸¥  Éμ³Ò P ±· ¸´Ò°

’ ¡²¨Í  6. �±· ¸±  ¶μ ¢Ò¤¥²¥´´Ò³ Ì¨³¨Î¥¸±¨³ £·Ê¶¶ ³  Éμ³μ¢

’¨¶ £·Ê¶¶Ò �¡μ§´ Î¥´¨¥ �Éμ³Ò –¢¥É (¶μ Ê³μ²Î.)
�¸´μ¢ ´¨Ö bases ’μ²Ó±μ  Éμ³Ò μ¸´μ¢ ´¨° ¸³. ¢ÒÏ¥
”μ¸Ë ÉÒ phosphates P, O1P, O2P ¸³. ¢ÒÏ¥
‘ Ì ·  sugar O5*, C5*, C4*, O4* ¸³. ¢ÒÏ¥

C3*, O3*, C2*, C1*
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