
310 ¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2006. �. 7��� 537.213������������� ������������� ���������� ����� �������������� ��������� ������.�. �°·¥­ª®1, �. �. �®°®­¶®¢-�¥«¼¿¬¨­®¢1� ­ ±²®¿¹¥© ° ¡®²¥ ¯°¥¤±² ¢«¥­» °¥§³«¼² ²» ¨±±«¥¤®¢ ­¨¿ ¬®¤¥«¥© ¯®«¨¬¥°­»µ ¶¥¯¥© ±´¨ª±¨°®¢ ­­»¬ ¢ «¥­²­»¬ ³£«®¬. �»·¨±«¨²¥«¼­»© ½ª±¯¥°¨¬¥­² ¯°®¢®¤¨«±¿ ¬¥²®¤®¬ �®­²¥-� °«® ± ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥¬  «£®°¨²¬  � ­£ {� ­¤ ³. �«¿ ¬®¤¥«¥© ¯°¥¤¥«¼­»µ ³£«¥¢®¤®°®¤®¢ ¨¯®«¨¯¥¯²¨¤®¢ (¯®«¨£«¨¶¨­®¢) ¯®«³·¥­» ´³­ª¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯® ½­¥°£¨¿¬, ª®²®°»¥ ¯®§¢®-«¨«¨ ° ±±·¨² ²¼ ±°¥¤­¨¥ ª ­®­¨·¥±ª¨¥ §­ ·¥­¨¿ ¢­³²°¥­­¥© ½­¥°£¨¨, ²¥¯«®¥¬ª®±²¨, ¨§¡»²®·-­®© ½­²°®¯¨¨, ° ¤¨³±  ¨­¥°¶¨¨ ¨ ° ±±²®¿­¨¿ ¬¥¦¤³ ª®­¶ ¬¨ ¯®«¨¬¥°­®© ¶¥¯¨. �«¿ ¯®±²°®¥­¨¿¬®¤¥«¨ ¯°¥¤¥«¼­»µ ³£«¥¢®¤®°®¤®¢ ¨±¯®«¼§®¢ «¨±¼ ¯ ° ¬¥²°» ±¨«®¢®£® ¯®«¿ OPLS, ¤«¿ ¯®«¨-£«¨¶¨­  | ¯ ° ¬¥²°» ±¨«®¢®£® ¯®«¿ CHARMM. � ¡®²  ¢»¯®«­¥­  ¯°¨ ¯®¤¤¥°¦ª¥ ���� (ª®¤¯°®¥ª²  05{02{17428).1. �¢¥¤¥­¨¥. �¥²®¤ �®­²¥-� °«® (��), ¯°¥¤«®¦¥­­»© ¯®«¢¥ª  ­ § ¤ �¥²°®¯®«¨±®¬ ¨ ¤°. [1], ¯®-ª § « ±¥¡¿ ª ª ¬®¹­»© ¨­±²°³¬¥­² ¢ ¨§³·¥­¨¨ ­¥¨¤¥ «¼­»µ ¬®«¥ª³«¿°­»µ ±¨±²¥¬ [2, 3]. � ¤°³£®© ±²®-°®­», ®¡»·­ ¿ ¯°®¶¥¤³°  �� ±² ­®¢¨²±¿ ­¥½´´¥ª²¨¢­®© ¢® ¬­®¦¥±²¢¥ ¢ ¦­»µ ´¨§¨·¥±ª¨µ ±¨²³ ¶¨©.�«¿ ¨§³·¥­¨¿ ±¨±²¥¬, ¨¬¥¾¹¨µ £°³¡»© « ­¤¸ ´² ¯®²¥­¶¨ «¼­®© ½­¥°£¨¨ ± ¬­®¦¥±²¢®¬ «®ª «¼­»µ ¬¨-­¨¬³¬®¢, ¯°¨ ° ±±¬®²°¥­¨¨ ´ §®¢»µ ¯¥°¥µ®¤®¢ ¨ ¤°³£¨µ ¿¢«¥­¨©, ¯°®µ®¤¿¹¨µ ¯°¨ ­¨§ª¨µ ²¥¬¯¥° ²³° µ,¢»±®ª¨µ ¯«®²­®±²¿µ ¨«¨ ¢ ¯°¨±³²±²¢¨¨ ±«®¦­»µ ¬®«¥ª³«¿°­»µ ª®¬¯®­¥­²®¢, ¯°¨µ®¤¨²±¿ ¬®¤¨´¨¶¨°®-¢ ²¼ ±² ­¤ °²­»¥ ¯®¤µ®¤». � ª¨¥ ¬®¤¨´¨ª ¶¨¨, ¯°¥¤«®¦¥­­»¥ ¢ ¯°®¸«®¬ ¤¥±¿²¨«¥²¨¨, ¨§¢¥±²­» ²¥¯¥°¼¯®¤ ®¡¹¨¬ ­ §¢ ­¨¥¬ ®¡®¡¹¥­­»µ  ­± ¬¡«¥© �� [4, 5]. � ­¨¬ ®²­®±¿²±¿ ° ±¸¨°¥­­»©  ­± ¬¡«¼ �� [6,7] ¨ ½­²°®¯¨·¥±ª®¥ ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¥ [8, 9]. �²¨ ¬¥²®¤» ®ª § «¨±¼ ½´´¥ª²¨¢­»¬¨ ¢ °¥¸¥­¨¨ ¯¥°¥·¨±«¥­-­»µ ¢»¸¥ ¯°®¡«¥¬, µ®²¿ ¨ ³ ­¨µ ¨¬¥¥²±¿ ®¡¹¨© ­¥¤®±² ²®ª: ½²¨ ¬¥²®¤» ²°¥¡³¾² ¯°¥¤¢ °¨²¥«¼­®©­ ±²°®©ª¨ ­ ¡®°  ¯ ° ¬¥²°®¢ (\¡ « ­±¨°³¾¹¨µ ´ ª²®°®¢") [6], ¨£° ¾¹¨µ ª«¾·¥¢³¾ °®«¼ ¢ ¬®¤¥«¨°®-¢ ­¨¨. � ° ¬¥²°» ¯¥°¢®­ · «¼­® ­¥¨§¢¥±²­» ¨ ®¡»·­® ¯®«³· ¾²±¿ ¯°¨ ¬­®£®ª° ²­»µ ¯°¥¤¢ °¨²¥«¼­»µ��-¢»·¨±«¥­¨¿µ. � 2001 £. � ­£ ¨ � ­¤ ³ ¯°¥¤«®¦¨«¨  «£®°¨²¬ (��- «£®°¨²¬), ¢ ª®²®°®¬ ¯°®¨±µ®¤¨² ¢²®¬ ²¨·¥±ª ¿ ­ ±²°®©ª  ¯ ° ¬¥²°®¢ ½­²°®¯¨·¥±ª®£® ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¿ [10].� ­ ¸¨µ ¯°¥¤»¤³¹¨µ ° ¡®² µ [11, 12] ¬» ¯°¨¬¥­¿«¨ ��- «£®°¨²¬ ª ½­²°®¯¨·¥±ª®¬³ ¬®¤¥«¨°®¢ -­¨¾ ¯°®±²»µ ¯®«¨¬¥°­»µ ¬®¤¥«¥©: ±¢®¡®¤­®±®·«¥­¥­­»µ, ±¢®¡®¤­»µ ¨ § ¬ª­³²»µ ¶¥¯¥© ¢ ²°¥µ¬¥°­®¬ª®­²¨­³ «¼­®¬ ¯°®±²° ­±²¢¥ ¨ ±¢®¡®¤­»µ ¨ § ¬ª­³²»µ ¶¥¯¥© ­  ¯°®±²®© ª³¡¨·¥±ª®© °¥¸¥²ª¥. �  ²¥°-¬¨·¥±ª®¬ ±«³· ¥ ¤«¿ ª®­²¨­³ «¼­»µ ¬®¤¥«¥© ­ ¬¨ ¡»« ¯°¥¤«®¦¥­ ¢ °¨ ­² ��- «£®°¨²¬ , ¯®§¢®«¨¢¸¨©­ ¬ ®¯°¥¤¥«¨²¼ ¨§¡»²®·­³¾ ½­²°®¯¨¾ ¯®«¨¬¥°  ª ª ´³­ª¶¨¾ ¤¨ ¬¥²°  ¬®­®¬¥°  ¢® ¢±¥¬ ¤¨ ¯ §®­¥¥£® ¨§¬¥­¥­¨¿ ¢ ®¤­®© ��-¯°®¶¥¤³°¥. � ²¥°¬¨·¥±ª®¬ ±«³· ¥ ¬» ¢»·¨±«¨«¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯® ½­¥°£¨¿¬(¤«¿ °¥¸¥²®·­»µ ¯®«¨¬¥°®¢ | ¯® ·¨±«³ ª®­² ª²®¢). �²¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯®§¢®«¨«¨ ° ±±·¨² ²¼ ª ­®­¨·¥-±ª¨¥ §­ ·¥­¨¿ ¢­³²°¥­­¥© ½­¥°£¨¨, ²¥¯«®¥¬ª®±²¨, ¨§¡»²®·­®© ½­²°®¯¨¨ ¨ ±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­»¥ §­ ·¥­¨¿° ¤¨³±  ¨­¥°¶¨¨.� ­ ±²®¿¹¥© ° ¡®²¥ ¬» ¯°¨¬¥­¨«¨ ° §° ¡®² ­­»¥  «£®°¨²¬» ¤«¿ ¨§³·¥­¨¿ ¬®¤¥«¥© ¶¥¯¨ ± ´¨ª±¨-°®¢ ­­»¬ ¢ «¥­²­»¬ ³£«®¬ | ¯°¥¤¥«¼­»µ ³£«¥¢®¤®°®¤®¢ ¨ ¯®«¨£«¨¶¨­ . � ° §¤¥«¥ 2 ¤ ¥²±¿ ®¯¨± ­¨¥¨±¯®«¼§³¥¬»µ  «£®°¨²¬®¢ ¨ ¬®¤¥«¥©. � §¤¥« 3 ¯®±¢¿¹e­ ®¯¨± ­¨¾ ¨ ®¡±³¦¤¥­¨¾ ¯®«³·¥­­»µ °¥§³«¼² -²®¢. � ° §¤¥«¥ 4 ¤ e²±¿ § ª«¾·¥­¨¥ ® ¯°®¤¥« ­­®© ° ¡®²¥.2. �±¯®«¼§³¥¬»¥ ¬®¤¥«¨ ¨  «£®°¨²¬».2.1. �¥²®¤ �®­²¥-� °«® ¢ ª« ±±¨·¥±ª®© ±² ²¨±²¨·¥±ª®© ¬¥µ ­¨ª¥. � ¤ ·¨ ° ¢­®¢¥±­®©±² ²¨±²¨·¥±ª®© ²¥°¬®¤¨­ ¬¨ª¨ ª« ±±¨·¥±ª¨µ ±¨±²¥¬ ¬®¦­® ±¢¥±²¨ ª ¢»·¨±«¥­¨¾ ±² ²¨±²¨·¥±ª®£® ¨­-²¥£° «  ¢ ª ­®­¨·¥±ª®¬  ­± ¬¡«¥ [13]: Z(N; V; T ) = 1N !(2�~)3N Z exp���E(p; q)	 dp dq, £¤¥ N | ·¨±«®· ±²¨¶, ­ µ®¤¿¹¨µ±¿ ¢ ®¡ºe¬¥ V ¯°¨ ²¥¬¯¥° ²³°¥ T , � = 1=kT , E(p; q) | ¯®«­ ¿ ¬¥µ ­¨·¥±ª ¿ ½­¥°£¨¿· ±²¨¶, p, q | ­ ¡®° ¨µ ¨¬¯³«¼±®¢ ¨ ª®®°¤¨­ ². �« ±±¨·¥±ª ¿ ½­¥°£¨¿ E(p; q) ¢±¥£¤  ¬®¦¥² ¡»²¼ ¯°¥¤-±² ¢«¥­  ¢ ¢¨¤¥ ±³¬¬» ª¨­¥²¨·¥±ª®© K(p) ¨ ¯®²¥­¶¨ «¼­®© U (q) ½­¥°£¨©. �¨­¥²¨·¥±ª ¿ ½­¥°£¨¿ ¥±²¼1 � ­ª²-�¥²¥°¡³°£±ª¨© £®±³¤ °±²¢¥­­»© ³­¨¢¥°±¨²¥², ´¨§¨·¥±ª¨© ´ ª³«¼²¥², ³«. �«¼¿­®¢±ª ¿, 1,198504, �². �¥²¥°£®´, £. � ­ª²-�¥²¥°¡³°£; e-mail: antonyr@mail.ru, voron.wgroup@pobox.spbu.ruc
 � ³·­®-¨±±«¥¤®¢ ²¥«¼±ª¨© ¢»·¨±«¨²¥«¼­»© ¶¥­²° ��� ¨¬. �.�. �®¬®­®±®¢ 



¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2006. �. 7 311ª¢ ¤° ²¨·­ ¿ ´³­ª¶¨¿ ®² ¨¬¯³«¼±®¢, ¨ ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¥ ¯® ­¨¬ ¬®¦¥² ¡»²¼ ¯°®¨§¢¥¤¥­® ¢ ®¡¹¥¬ ¢¨¤¥.� °¥§³«¼² ²¥ ±² ²¨±²¨·¥±ª¨© ¨­²¥£° « ¯°¨¢®¤¨²±¿ ª ¢¨¤³ Z(N; V; T ) = 1N !�3N Z exp���U (q)	 dq, £¤¥� = r2�~2mkT | ²¥¯«®¢ ¿ ¤«¨­  ¢®«­» ¤¥ �°®©«¿ · ±²¨¶ ¬ ±±» m ¯°¨ ²¥¬¯¥° ²³°¥ T . � ª¨¬ ®¡° §®¬,§ ¤ ·  ±¢®¤¨²±¿ ª ¢»·¨±«¥­¨¾ ª®­´®°¬ ¶¨®­­®£® ¨­²¥£° «  Q(�) = Z exp���U (q)	 dq. �² ¨­²¥£°¨-°®¢ ­¨¿ ¯® ª®®°¤¨­ ² ¬ ¯¥°¥©¤¥¬ ª ¨­²¥£°¨°®¢ ­¨¾ ¯® ½­¥°£¨¨: Q = Z 
(E) exp f��Eg dE, 
(E) =Z ��U (q)�E� dq, £¤¥ 
(E) | ®¡ºe¬ · ±²¨ ª®­´®°¬ ¶¨®­­®£® ¯°®±²° ­±²¢ , ¢ ª®²®°®© ½­¥°£¨¿ ±¨±²¥¬»«¥¦¨² ¢ ¯°¥¤¥« µ ®² E ¤® E + dE. �®±ª®«¼ª³ ¢¥«¨·¨­  
(E) ¢µ®¤¨² ¢ ¨±±«¥¤³¥¬»¥ ¢ ­ ±²®¿¹¥© ° ¡®²¥²¥°¬®¤¨­ ¬¨·¥±ª¨¥ ¢¥«¨·¨­» (¢­³²°¥­­¿¿ ½­¥°£¨¿, ²¥¯«®e¬ª®±²¼, ° ¤¨³± ¨­¥°¶¨¨, ª¢ ¤° ² ° ±±²®¿­¨¿¬¥¦¤³ ª®­¶ ¬¨ ¬®«¥ª³«») «¨­¥©­® ¨ ¢ ·¨±«¨²¥«¥ ¨ ¢ §­ ¬¥­ ²¥«¥, ²® ¥e ¬®¦­® ®¯°¥¤¥«¿²¼ ± ²®·­®±²¼¾¤® ¯®±²®¿­­®£® ¬­®¦¨²¥«¿. �®½²®¬³ ¬®¦­® ¯¥°¥©²¨ ®² ®¡ºe¬  ª ¥e ¤®«¥: 
(E) ! 
(E)=W0 (W0 |¯®«­»© ®¡ºe¬ ª®­´®°¬ ¶¨®­­®£® ¯°®±²° ­±²¢ ). � ¢¯°¥¤¼ ¯®¤ ¢¥«¨·¨­®© 
(E) ¡³¤¥¬ ¯®­¨¬ ²¼ ¤®«¾ª®­´®°¬ ¶¨®­­®£® ¯°®±²° ­±²¢ , ±®®²¢¥²±²¢³¾¹³¾ ½­¥°£¨¨ E.�»·¨±«¥­¨¿ ¯® ¯°¨¢¥¤e­­»¬ ´®°¬³« ¬ ¢ ®¡¹¥¬ ±«³· ¥ ¢®§¬®¦­» ²®«¼ª® ·¨±«¥­­»¬¨ ¬¥²®¤ ¬¨. �®-½²®¬³ ®² ¨­²¥£° «®¢ ­¥®¡µ®¤¨¬® ¯¥°¥©²¨ ª ¨­²¥£° «¼­»¬ ±³¬¬ ¬. �¨ ¯ §®­ ¨§¬¥­¥­¨¿ ½­¥°£¨¨ ±¨±²¥¬»Emin 6 E 6 Emax ° §¡¨¢ ¥²±¿ ­  ª®­¥·­®¥ ·¨±«® (Nb) ° ¢­»µ ®²°¥§ª®¢ (\¿¹¨ª®¢"), ¨ ¢ ¢»·¨±«¨²¥«¼­®¬½ª±¯¥°¨¬¥­²¥ ®¯°¥¤¥«¿¾²±¿ ¤®«¨ 
(Ei), ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨¥ i-¬³ ®²°¥§ª³ ½­¥°£¨¨. �°¥¤­¨¥ ª ­®­¨·¥±ª¨¥®² ¢¥«¨·¨­» f ¢»·¨±«¿¾²±¿ ¯® ±«¥¤³¾¹¥© ´®°¬³«¥ hfi(�) = NbXi=1 fi
i exp f��EigNbXi=1 
i exp f��Eig , £¤¥ fi | §­ ·¥­¨¥¢¥«¨·¨­» f ¤«¿ i-£® ®²°¥§ª  ½­¥°£¨¨.2.2. �«£®°¨²¬ ½­²°®¯¨·¥±ª®£® ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¿. �«£®°¨²¬ ½­²°®¯¨·¥±ª®£® ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¿ ¡»«®¯¨± ­ ¢ ° ¡®² µ [8, 9]. �«£®°¨²¬ ®±­®¢ ­ ­  ±«¥¤³¾¹¥¬ ®¡±²®¿²¥«¼±²¢¥. �®¢¥°¸ ¿ ±«³· ©­®¥ ¡«³¦¤ ­¨¥¢ ¯°®±²° ­±²¢¥ ½­¥°£¨© ± ¢¥°®¿²­®±²¿¬¨ ¯¥°¥µ®¤ , ¯°®¯®°¶¨®­ «¼­»¬¨ ®¡° ²­®© ¯«®²­®±²¨ ±®±²®¿­¨©1=
(E), ¬» ¯®«³· ¥¬ ° ¢­®¬¥°­®¥ ¯®±¥¹¥­¨¥ ¢±¥µ ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨µ ±®±²®¿­¨©. �­»¬¨ ±«®¢ ¬¨, ¯®¤®¡° ¢¢¥°®¿²­®±²¨ ¯¥°¥µ®¤  ² ª¨¬¨, ·²® ¯®±¥¹¥­¨¥ ¢±¥µ ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨µ ±®±²®¿­¨© ±² «® ¡» ° ¢­®¬¥°­»¬,¬®¦­® ¯®«³·¨²¼ ¨§­ · «¼­® ­¥¨§¢¥±²­³¾ ¯«®²­®±²¼ ±®±²®¿­¨© 
(E).� ¯¨¸¥¬ ª®­´®°¬ ¶¨®­­»© ¨­²¥£° « ¢ ª ­®­¨·¥±ª®¬  ­± ¬¡«¥ ¢ ¢¨¤¥Q(�) = Z e��E(q) dq = Z 
(E)e��E dE = Z eS(E)��E dE;£¤¥ S(E) = ln
(E) | ½­²°®¯¨¿ ¯°¨ § ¤ ­­®¬ §­ ·¥­¨¨ E.�±³¹¥±²¢«¿¿ ¡«³¦¤ ­¨¥ ¢ ¯°®±²° ­±²¢¥ ª®­´®°¬ ¶¨© ± ¢¥°®¿²­®±²¿¬¨ ¯¥°¥µ®¤ , ³¤®¢«¥²¢®°¿¾-¹¨¬¨ ±®®²­®¸¥­¨¾ ¤¥² «¼­®£® ¡ « ­±  p(q1 ! q2)p(q2 ! q1) = e��(E(x2)�E(x1)), ¯®«³· ¾² ª ­®­¨·¥±ª³¾ ¢»¡®°ª³±®±²®¿­¨© P (q) � e��E(q) (¨«¨ P (E) � eS(E)��E ). �°®¨§¢®«¼­®© ¢»¡®°ª¥ ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨µ ±®±²®¿­¨©P (E) � eA(E) = eS(E)�J(E) ±®®²¢¥²±²¢³¥² ³±«®¢¨¥ p(q1 ! q2)p(q2 ! q1) = e��(J(E(q2))�J(E(q1))). �°¨ J(E) = S(E)¢ ¯°®¶¥±±¥ ¡«³¦¤ ­¨¿ ¤®«¦­  ¯®«³·¨²¼±¿ ° ¢­®¬¥°­ ¿, ¢ ¯°¥¤¥« µ ±² ²¨±²¨·¥±ª®£® ° §¡°®± , ¢»¡®°ª ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨µ ±®±²®¿­¨© P (E) � const. � ½²®¬ ±«³· ¥ p(q1 ! q2)p(q2 ! q1) = 
�E(q1)�
�E(q2)� . � ª¨¬ ®¡° §®¬, ¥±«¨ ¯°¨­¥ª®²®°®¬ ¢»¡®°¥ ¢¥°®¿²­®±²¥© ¯¥°¥µ®¤  ¯®«³·¨²¼ ° ¢­®¬¥°­®¥ ¯®±¥¹¥­¨¥ ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨µ ±®±²®¿­¨©,²® ¬®¦­® ¢»·¨±«¨²¼ ¯«®²­®±²¼ ±®±²®¿­¨© 
(E),   ±«¥¤®¢ ²¥«¼­®, ¨ ª®­´®°¬ ¶¨®­­»© ¨­²¥£° « Q(�).2.3. �«£®°¨²¬ � ­£ {� ­¤ ³. �«£®°¨²¬ � ­£ {� ­¤ ³ [10] ¿¢«¿¥²±¿ °¥ «¨§ ¶¨¥©  «£®°¨²¬  ½­-²°®¯¨·¥±ª®£® ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¿ [9]. �­ °¥¸ ¥² ¯°®¡«¥¬³ ¯®¤¡®°  ¯®¤µ®¤¿¹¨µ ¢¥°®¿²­®±²¥© ¯¥°¥µ®¤  ¤«¿¯®«³·¥­¨¿ ²°¥¡³¥¬®£® ¯°¨ ½­²°®¯¨·¥±ª®¬ ¬®¤¥«¨°®¢ ­¨¨ ° ¢­®¬¥°­®£® ¯®±¥¹¥­¨¿ ½­¥°£¥²¨·¥±ª¨µ ±®-±²®¿­¨© ¨, ±«¥¤®¢ ²¥«¼­®, ¯®§¢®«¿¥² ¯®«³·¨²¼ ¯«®²­®±²¼ ±®±²®¿­¨© 
(E).�¨ ¯ §®­ ¨§¬¥­¥­¨¿ ½­¥°£¨¨ ±¨±²¥¬» Emin 6 E 6 Emax ° §¡¨¢ ¥²±¿ ­  ª®­¥·­®¥ ·¨±«® (Nb) ° ¢­»µ®²°¥§ª®¢ (\¿¹¨ª®¢"). � ¢®¤¨²±¿ ¬ ±±¨¢ 
, ±®±²®¿¹¨© ¨§ Nb ½«¥¬¥­²®¢, ª ¦¤»© ¨§ ª®²®°»µ ±®®²¢¥²-±²¢³¥² ®²°¥§ª³ ° §¡¨¥­¨¿ ½­¥°£¨¨. �§­ · «¼­® ¢±¥ ½«¥¬¥­²» 
i ¡¥°³²±¿ ° ¢­»¬¨ ¥¤¨­¨¶¥. � ¯°®¶¥±±¥



312 ¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2006. �. 7¢»·¨±«¨²¥«¼­®£® ½ª±¯¥°¨¬¥­²  ­  ª ¦¤®¬��-¸ £¥ ¯°®¨±µ®¤¨² ¨§¬¥­¥­¨¥ ª®­´®°¬ ¶¨¨ ±¨±²¥¬». �³±²¼E1 ¨ E2 | ½²® ½­¥°£¨¨ ±¨±²¥¬» ¤® ¨§¬¥­¥­¨¿ ¨ ¯®±«¥. � ¦¤ ¿ ¨§ ­¨µ ¯®¯ ¤ ¥² ¢ ±¢®© \¿¹¨ª" | i-© ¨j-© ±®®²¢¥²±²¢¥­­® (­®¬¥°  i ¨ j ¬®£³² ±®¢¯ ¤ ²¼). � ² ª®¬ ±«³· ¥ ¨§¬¥­¥­¨¿ ¢ ±¨±²¥¬¥ ¯°¨­¨¬ ¾²±¿ ±¢¥°®¿²­®±²¼¾ p(E1 ! E2) = min�1; 
i
j�; (1)¢ ±«³· ¥ ®²ª §  ±¨±²¥¬  ¢®§¢° ¹ ¥²±¿ ¢ ¨±µ®¤­®¥ ±®±²®¿­¨¥. �®±«¥ ¯°¨­¿²¨¿ ¨«¨ ­¥¯°¨­¿²¨¿ ­®¢®© ª®­-´®°¬ ¶¨¨ ±¨±²¥¬» ¢±e ¯®¢²®°¿¥²±¿ ­  ­®¢®¬ ��-¸ £¥.� ¦¤»© ° § ¯°¨ ¯®±¥¹¥­¨¨ k-£® \¿¹¨ª " (¢ ±«³· ¥ ¯°¨­¿²¨¿ ¨§¬¥­¥­¨© ±¨±²¥¬» k = j, ¯°¨ ®²ª §¥k = i) ¯°®¢®¤¨²±¿ ¨§¬¥­¥­¨¥ k-£® ½«¥¬¥­²  ¬ ±±¨¢  
. �­ ³¬­®¦ ¥²±¿ ­  ¨­ª°¥¬¥­² a > 1, ².¥. 
k ! a
k(¢ [10] a ¨§­ · «¼­® ¡° «®±¼ ° ¢­»¬ a0 = e � 2;71828). �  ¯°®²¿¦¥­¨¨ ±¥°¨¨ ��-¸ £®¢ ¢¥«¨·¨­  ¨­-ª°¥¬¥­²  ®±² e²±¿ ­¥¨§¬¥­­®©. �  ª ¦¤®© ¯®±«¥¤³¾¹¥© ±¥°¨¨ §­ ·¥­¨¥ ¯ ° ¬¥²°  a ³¬¥­¼¸ ¥²±¿. �° ¡®²¥ � ­£  ¨ � ­¤ ³ [10] ¨±¯®«¼§®¢ «®±¼ °¥ª³°°¥­²­®¥ ±®®²­®¸¥­¨¥ am+1 = pam, £¤¥ m | ­®¬¥°±¥°¨¨. �²¬¥²¨¬, ·²® ¤«¿ ¬®¤¨´¨ª ¶¨¨ ¢¥«¨·¨­» a ¯®¤µ®¤¨² «¾¡ ¿ ´³­ª¶¨¿, ª®²®° ¿ ¬®­®²®­­® ±²°¥-¬¨²±¿ ª ¥¤¨­¨¶¥. � °¥§³«¼² ²¥ ½²®£®  «£®°¨²¬  ¯°®¨±µ®¤¨²  ¢²®¬ ²¨·¥±ª ¿ ­ ±²°®©ª  ¢¥±®¢ ¢¥°®¿²­®±²¨¯¥°¥µ®¤  (1), ª®²®°»¥ ®¤­®¢°¥¬¥­­® ¿¢«¿¾²±¿ ¯«®²­®±²¿¬¨ ±®±²®¿­¨©. �® ®ª®­· ­¨¨ ¢»·¨±«¨²¥«¼­®£®½ª±¯¥°¨¬¥­²  ¯°®¨§¢®¤¨²±¿ ­®°¬¨°®¢ ­¨¥ ¬ ±±¨¢  
 ­  ¥¤¨­¨¶³: 
k ! 
kNbXi=1 
i . �®«³·¨¢¸¨©±¿ ¬ ±±¨¢ 
¿¢«¿¥²±¿ ´³­ª¶¨¥© ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯® ½­¥°£¨¿¬.�¤­®¢°¥¬¥­­® ± ¬ ±±¨¢®¬ 
 § ¢®¤¨²±¿ ¬ ±±¨¢ ¯®±¥¹¥­¨© V , ½«¥¬¥­²» ª®²®°®£® ¨§­ · «¼­® ° ¢­»­³«¾. �  ª ¦¤®¬ ��-¸ £¥ ¢ ¿·¥©ª³ Vk, ±®®²¢¥²±²¢³¾¹³¾ ¯®±¥¹¥­¨¾ k-£® \¿¹¨ª ", ¤®¡ ¢«¿¥²±¿ ¥¤¨-­¨¶ . �® ¢°¥¬¿ ±·e²  ­¥®¡µ®¤¨¬® ±«¥¤¨²¼, ·²®¡» £¨±²®£° ¬¬  ¯®±¥¹¥­¨© ®±² ¢ « ±¼ ° ¢­®¬¥°­®© ±¤®±² ²®·­®© ±²¥¯¥­¼¾ ²®·­®±²¨. � ° ¡®²¥ [10] ®²­®±¨²¥«¼­®¥ ®²ª«®­¥­¨¥ ¯®«³· ¥¬®© £¨±²®£° ¬¬» ¯®-±¥¹¥­¨© ®² ° ¢­®¬¥°­®© ­¥ ¯°¥¢»¸ «® 20%.� ²®¬ ±«³· ¥, ¥±«¨ ±¨±²¥¬  ¬®¦¥² ¯°¨­¨¬ ²¼ ±®±²®¿­¨¿ ± ½­¥°£¨¥©, ¯°¨­¨¬ ¾¹¥© §­ ·¥­¨¥ ¬¥­¼¸¥Emin ¨«¨ ¡®«¼¸¥ Emax, § ¢®¤¿²±¿ ¤®¯®«­¨²¥«¼­»¥ \¿¹¨ª¨": ®¤¨­ ¤«¿ E < Emin, ¢²®°®© ¤«¿E > Emax. �°¨­ «¨·¨¨ ± ¬®¯¥°¥±¥·¥­¨© ±¨±²¥¬» ½²¨¬ ±®±²®¿­¨¿¬ ±² ¢¨²±¿ ¢ ±®®²¢¥²±²¢¨¥ ¥¹e ®¤¨­ \¿¹¨ª",   ¥±«¨¤®«¿ ± ¬®¯¥°¥±¥ª ¾¹¨µ±¿ ±®±²®¿­¨© ¢¥«¨ª , ²® ­¥±ª®«¼ª® \¿¹¨ª®¢", ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨µ ° §­®¬³ ·¨±«³± ¬®¯¥°¥±¥·¥­¨©. �«£®°¨²¬ ¯°¨ ½²®¬ ­¥ ¬¥­¿¥²±¿: ­  ª ¦¤®¬ ��-¸ £¥ ±¨±²¥¬  \¯¥°¥µ®¤¨²" ¨§ ®¤­®£®\¿¹¨ª " ¢ ¤°³£®©, ½²®² ¯¥°¥µ®¤ ¯°¨­¨¬ ¥²±¿ ± ¢¥°®¿²­®±²¼¾ (1), ¨§¬¥­¿¾²±¿ ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¨¥ ½«¥¬¥­²»¬ ±±¨¢®¢ 
 ¨ V , ¨ ¢±e ¯®¢²®°¿¥²±¿ ­  ­®¢®¬ ��-¸ £¥. �¨±. 1. �¥¯¼ ± ´¨ª±¨°®¢ ­­»¬¢ «¥­²­»¬ ³£«®¬�¯¨± ­­³¾ ¢»¸¥ ¯°®¶¥¤³°³ ¬®¦­® ±¤¥« ²¼ ¡®«¥¥ ³¤®¡­®© ¤«¿ ¬ -¸¨­­®£® ±·e² , ¥±«¨ ¯¥°¥©²¨ ª ½­²°®¯¨¨ ±®±²®¿­¨© S(E) = ln
(E).�¬¥±²® ¬ ±±¨¢  
 § ¢®¤¨²±¿ ¬ ±±¨¢ ½­²°®¯¨© S. � ² ª®¬ ±«³· ¥ ¢¥°®¿²-­®±²¼ ¯¥°¥µ®¤  (1) ¯¥°¥¯¨¸¥²±¿ ª ª p(E1 ! E2) = min�1; exp fSi�Skg�.�  ª ¦¤®¬ ��-¸ £¥ ½­²°®¯¨¿ ¯°¨­¿²®£® ±®±²®¿­¨¿ ¡³¤¥² ¨§¬¥­¿²¼±¿Sk ! Sk +�Sm, £¤¥ �Sm = ln am, m | ­®¬¥° ±¥°¨¨. �® ®ª®­· ­¨¨ ¢»-·¨±«¨²¥«¼­®£® ½ª±¯¥°¨¬¥­²  ´³­ª¶¨¿ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯® ½­¥°£¨¿¬ ¢»-·¨±«¿¥²±¿ ¯® ´®°¬³«¥: 
k = exp (Sk)Xi exp (Si) . � ­ ±²®¿¹¥© ° ¡®²¥ ¢¥«¨-·¨­  �S0 ¯®« £ « ±¼ ° ¢­®© 0;1. � ¢ ª ¦¤®© ±«¥¤³¾¹¥© ±¥°¨¨ §­ ·¥­¨¥ �S ³¬¥­¼¸ «®±¼ ¯® § ª®­³�Sm = 0;75m�S0, £¤¥ m | ­®¬¥° ±¥°¨¨. �±¥£® ¯°®¢®¤¨«®±¼ 25 ±¥°¨©, ¢ ª®²®°»µ ·¨±«® ��-¸ £®¢ ¯®-±²¥¯¥­­® ³¢¥«¨·¨¢ «®±¼, ¨ ¢±¥£® ¯°®¢®¤¨«®±¼ ®ª®«® 20 ¬«­ ��-¸ £®¢. �²­®±¨²¥«¼­®¥ ®²ª«®­¥­¨¥ £¨±²®-£° ¬¬» ¯®±¥¹¥­¨© ®² ° ¢­®¬¥°­®© ­¥ ¯°¥¢»¸ «® 10%.�²¬¥²¨¬, ·²® ¯°¨ ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¨  «£®°¨²¬  � ­£ {� ­¤ ³ ­¥ ¿¢«¿¥²±¿ ®¡¿§ ²¥«¼­»¬ ¯®«³·¥­¨¥ ° ¢-­®¬¥°­®£® ¯®±¥¹¥­¨¿ ±®±²®¿­¨©, ±®°²¨°³¥¬»µ ¨¬¥­­® ¯® ½­¥°£¨¨. �«¿ ½²®© °®«¨ ¬®¦¥² ¡»²¼ ¨±¯®«¼§®¢ ­«¾¡®© ¯ ° ¬¥²°, ®¤­®§­ ·­® ®¯°¥¤¥«¿¥¬»© ª®­´®°¬ ¶¨¥© ±¨±²¥¬».2.4. �¥¯¼ ± ´¨ª±¨°®¢ ­­»¬ ¢ «¥­²­»¬ ³£«®¬. �®¤¥«¼ ¯°¥¤¥«¼­»µ ³£«¥¢®¤®°®¤®¢.�¥°¢ ¿· ±²¼ ­ ±²®¿¹¥© ° ¡®²» ¯®±¢¿¹¥­  ¨±±«¥¤®¢ ­¨¾ ¶¥¯¥© ± ´¨ª±¨°®¢ ­­»¬ ¢ «¥­²­»¬ ³£«®¬ | ¬®¤¥«¨­¥° §¢¥²¢«e­­»µ ¯°¥¤¥«¼­»µ ³£«¥¢®¤®°®¤®¢ CH3{(CH2)N�1{CH3. �®¤¥«¼ ¯°¥¤±² ¢«¿¥² ±®¡®© ­¥° §¢¥²-¢«e­­³¾ ¶¥¯¼, ±®±²®¿¹³¾ ¨§ N +1 ¬®­®¬¥°®¢, ±®¥¤¨­e­­»µ N ±¥£¬¥­² ¬¨ ¤«¨­®© l = 1;526 �A. �  ª®­¶ µ¶¥¯¨ ° ±¯®«®¦¥­» ¬®­®¬¥°» CH3, ¢® ¢±¥µ ®±² «¼­»µ ³§« µ | ¬®­®¬¥°» CH2. �±¥ ¯ °» ±®±¥¤­¨µ ±¥£¬¥­-²®¢ ®¡° §³¾² ¬¥¦¤³ ±®¡®© ´¨ª±¨°®¢ ­­»© ³£®« 109�280. � ¶¥¯¨ ° §°¥¸¥­® ±¢®¡®¤­®¥ ¢° ¹¥­¨¥ ¢®ª°³£«¾¡®£® ±¥£¬¥­²  (°¨±. 1) [14].



¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2006. �. 7 313�®±²°®¥­¨¥ ¶¥¯¨ ®±³¹¥±²¢«¿«®±¼ ±«¥¤³¾¹¨¬ ®¡° §®¬. �¥­¥°¨°®¢ «®±¼ N � 1 ¯¥°¥¬¥­­»µ e'k ¤«¿k = 2; 3; : : : ; N , ° ¢­®¬¥°­® ¢»¡¨° ¥¬»µ ±«³· ©­»¬ ®¡° §®¬ ¨§ ®²°¥§ª  0 6 e'k 6 2�. �±¥ ®­¨ ¢ ¯ °¥ ±³£«®¬ e�k = 70�320 ¿¢«¿«¨±¼ «®ª «¼­»¬¨ ±´¥°¨·¥±ª¨¬¨ ª®®°¤¨­ ² ¬¨ ¶¥­²°  k-£® ¬®­®¬¥°  ¢ ±¨±²¥¬¥ª®®°¤¨­ ², ¢ ª®²®°®© ¶¥­²° (k � 1)-£® ¬®­®¬¥°  ­ µ®¤¨²±¿ ¢ ­ · «¥ ª®®°¤¨­ ²,   ¶¥­²° (k � 2)-£®¬®­®¬¥°  | ¢ ²®·ª¥ (0; 0; �l). � «¥¥ ¢±¥ «®ª «¼­»¥ ª®®°¤¨­ ²» ¯¥°¥¢®¤¨«¨±¼ ¢ « ¡®° ²®°­»¥ ¤¥ª °-²®¢» ª®®°¤¨­ ²». � « ¡®° ²®°­®© ±¨±²¥¬¥ ®²±·e²  ¶¥­²° ­³«¥¢®£® ¬®­®¬¥°  ° ±¯®« £ «¨ ¢ ­ · «¥ ª®-®°¤¨­ ², ¶¥­²° ¯¥°¢®£® ¬®­®¬¥°  | ¢ ²®·ª¥ (0; 0; l). �²®¡» ®¯°¥¤¥«¨²¼ ª®®°¤¨­ ²» ¶¥­²°®¢ ®±² «¼-­»µ ¬®­®¬¥°®¢, § ¯¨±»¢ «¨ «®ª «¼­»¥ ª®®°¤¨­ ²» ¶¥­²°®¢ ª ¦¤®£® ¬®­®¬¥°  ®²­®±¨²¥«¼­® ¯°¥¤»-¤³¹¥£® eXk = (0; 0; l) ¨ § ²¥¬ ¯¥°¥¢®¤¨«¨ ¨µ ¢ « ¡®° ²®°­»¥ ª®®°¤¨­ ²», ¨±¯®«¼§³¿ ®¡° ²­³¾ ¬ -²°¨¶³ ¯°¥®¡° §®¢ ­¨¿ A�1 [15] ¨ ±¤¢¨£ ¢¤®«¼ ®±¨ ez: X0 = (0; 0; 0), X1 = eX1, X2 = A�12 eX2 + eX1,X3 = A�12 (A�13 eX3 + eX2) + eX1, Xk = A�12 �: : :�A�1k�1�A�1k eXk + eXk�1�+ eXk�2� : : :�+ eX1.�®­´®°¬ ¶¨¾ ¶¥¯¨ ¨§¬¥­¿«¨ ¯®¢®°®²®¬ · ±²¨ ¶¥¯¨, ­ µ®¤¿¹¥©±¿ ®² ±«³· ©­® ¢»¡° ­­®£® ±¥£¬¥­² ¤® ¥e ª®­¶ , ¢®ª°³£ ®±¨, ¯°®µ®¤¿¹¥© ·¥°¥§ ¢»¡° ­­»© ±¥£¬¥­², ­  ±«³· ©­»© ³£®«, ¢»¡¨° ¥¬»© ° ¢­®-¬¥°­® ®² 0 ¤® 2�. � °¥§³«¼² ²¥ ² ª¨µ ¯°¥®¡° §®¢ ­¨© ¢±¥ ¢ «¥­²­»¥ ³£«» ®±² ¢ «¨±¼ ¡¥§ ¨§¬¥­¥­¨¿.�®­´®°¬ ¶¨¨ ¯®«¨¬¥°  ±®°²¨°®¢ «¨±¼ ¯® ¢¥«¨·¨­¥ ¯®²¥­¶¨ «¼­®© ½­¥°£¨¨ U =XUtor+XUij , £¤¥XUtor | ±³¬¬ °­ ¿ ½­¥°£¨¿ ²®°±¨®­­®£® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ¬¥¦¤³ ¢±¥¬¨ ¯ ° ¬¨ ¬®­®¬¥°®¢, ° ±¯®«®¦¥­-­»¬¨ ·¥°¥§ ¤¢  ¬®­®¬¥° ,XUij | ±³¬¬ °­ ¿ ½­¥°£¨¿ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ¬¥¦¤³ ¢±¥¬¨ ¯ ° ¬¨ ¬®­®¬¥°®¢,° ±¯®«®¦¥­­»µ ·¥°¥§ ²°¨ ¨ ¡®«¥¥ ¬®­®¬¥°®¢. �­¥°£¨¿ ²®°±¨®­­®£® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ®¯°¥¤¥«¿« ±¼ ¯® ´®°-¬³«¥ Utor = �2;5473 � 4;0092 cos ' + 0;2708 cos2 ' + 6;2857 cos3 ' (ªª «/¬®«¼) [14], £¤¥ ' | ³£®« ¬¥¦¤³¯«®±ª®±²¿¬¨, ¯°®µ®¤¿¹¨¬¨ ·¥°¥§ ¯ °» ±¥£¬¥­²®¢, ±®¥¤¨­¿¾¹¨µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢³¾¹¨¥ ¬®­®¬¥°» (°¨±. 2).
�¨±. 2. �£®« ²®°±¨®­­®£®¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿

�­¥°£¨¿ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ¬¥¦¤³ ¬®­®¬¥° ¬¨, ° ±¯®«®¦¥­­»µ ·¥°¥§²°¨ ¨ ¡®«¥¥ ¬®­®¬¥°®¢, ®¯°¥¤¥«¿« ±¼ ¯®²¥­¶¨ «®¬ �¥­­ °¤ {�¦®­±  ±¡¥±ª®­¥·­»¬ \¡ °¼¥°®¬" (¡¥±ª®­¥·­ ¿ ½­¥°£¨¿ ±®®²¢¥²±²¢®¢ «  ± ¬®¯¥-°¥±¥·¥­¨¾ ¶¥¯¨): Uij =8><>:4"ij���r �12���r �6�; r > �;1; r < �;r | ° ±±²®¿­¨¥ ¬¥¦¤³ ¶¥­²° ¬¨ ¬®­®¬¥°®¢, � = 3;905 �A, "ij = p"ii"jj,¢¥«¨·¨­  "ii ¤«¿ ¬®­®¬¥°  CH3 ° ¢­  0,175 ªª «/¬®«¼, ¤«¿ ¬®­®¬¥° CH2 | 0,118 ªª «/¬®«¼ [14].�¨ ¯ §®­ ¨§¬¥­¥­¨¿ ¢¥«¨·¨­» U ®¯°¥¤¥«¿«±¿ ¢ ¯°¥¤¢ °¨²¥«¼­®¬¢»·¨±«¨²¥«¼­®¬ ½ª±¯¥°¨¬¥­²¥. �²®² ®²°¥§®ª ½­¥°£¨© Emin 6 U 6 Emax° §¡¨¢ «±¿ ­  Nb \¿¹¨ª®¢". � °¥§³«¼² ²¥ ¢»·¨±«¨²¥«¼­®£® ½ª±¯¥°¨-¬¥­²  ± ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥¬  «£®°¨²¬  � ­£ {� ­¤ ³ [10] ®¯°¥¤¥«¿« ±¼´³­ª¶¨¿ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯® \¿¹¨ª ¬" (
i). �® §­ ·¥­¨¿¬ ½²®© ´³­ª¶¨¨¡»«¨ ° ±±·¨² ­» ±°¥¤­¨¥ ª ­®­¨·¥±ª¨¥ §­ ·¥­¨¿ ¢­³²°¥­­¥© ½­¥°£¨¨,²¥¯«®e¬ª®±²¨, ° ¤¨³±  ¨­¥°¶¨¨ ¨ ª¢ ¤° ²  ° ±±²®¿­¨¿ ¬¥¦¤³ ª®­¶ ¬¨ ¶¥¯¨ ¤«¿ ° §«¨·­»µ ¤«¨­ ¯®«¨-¬¥°  (5 6 N 6 30).2.5. �®¤¥«¼ ¯®«¨¯¥¯²¨¤®¢. �²®° ¿ · ±²¼ ° ¡®²» ¯®±¢¿¹¥­  ¨±±«¥¤®¢ ­¨¾ ­¥° §¢¥²¢«e­­»µ ¯®-«¨¯¥¯²¨¤­»µ ¶¥¯¥©.
�¨±. 3. �²°³ª²³°  ¯®«¨¯¥¯²¨¤ . �°³£®¢»¬¨ ±²°¥«ª ¬¨¯®ª § ­» ¢®§¬®¦­»¥ ¯®¢®°®²» ¶¥¯¨

�®«¨¬¥°» ¬®¤¥«¨°®¢ «¨±¼ ­   ²®-¬ °­®¬ ³°®¢­¥ | ¬®«¥ª³«  ®¯°¥¤¥«¿« ±¼ª ª ±®¢®ª³¯­®±²¼  ²®¬®¢ ¢®¤®°®¤  (H),³£«¥°®¤  (C), ª¨±«®°®¤  (O) ¨  §®²  (N).� ±±²®¿­¨¿ ¨ ³£«» ¬¥¦¤³ ­¨¬¨ § ¤ -¢ «¨±¼ ¨§ ¡ §» ¤ ­­»µ CHARMM [16].�«¨­  ¢ «¥­²­»µ ±¢¿§¥© ¨ ¢¥«¨·¨­  ¢ -«¥­²­»µ ³£«®¢ ´¨ª±¨°®¢ «¨±¼. � ¯¥¯²¨¤-­®© ±¢¿§¨ CO{NH ¢±¥  ²®¬» ° ±¯®« £ -«¨±¼ ¢ ®¤­®© ¯«®±ª®±²¨, ¯°¨·e¬  ²®¬» O¨ H ¢ ° §­»µ ¯®«³¯«®±ª®±²¿µ. � ª ·¥±²¢¥° ¤¨ª «®¢ ¯°¨ C� ¡° «¨±¼ ¢®¤®°®¤» {H,².¥. ¨±±«¥¤®¢ «±¿ ¯®«¨£«¨¶¨­. � ª¨¬ ®¡° §®¬, ¢ ª ·¥±²¢¥ ¬®¤¥«¨ ¨±¯®«¼§®¢ « ±¼ ¶¥¯¼ ± ´¨ª±¨°®¢ ­­»¬¨¢ «¥­²­»¬¨ ³£« ¬¨, ¢ ª®²®°®© ° §°¥¸ «¨±¼ ¢° ¹¥­¨¿ ²®«¼ª® ¢®ª°³£ ±¢¿§¥© N{C� ¨ C�{C (°¨±. 3).�®±²°®¥­¨¥ ­ · «¼­®© ª®­´®°¬ ¶¨¨ ¯®«¨¬¥°  ®±³¹¥±²¢«¿«®±¼ ±µ®¦¨¬ ®¡° §®¬ ± ¯®±²°®¥­¨¥¬ ¶¥¯¨ ±



314 ¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2006. �. 7¢ «¥­²­»¬ ³£«®¬ (¯. 2.4), ®¤­ ª® ± ³·e²®¬ ²®£®, ·²® ° ±±²®¿­¨¿ ¬¥¦¤³ ° §«¨·­»¬¨ ²¨¯ ¬¨  ²®¬®¢ ®²«¨-· ¾²±¿ ¤°³£ ®² ¤°³£ . �­ · «¥ ¯°®¨±µ®¤¨«® ¯®±²°®¥­¨¥ ¯®«¨¯¥¯²¨¤­®£® ®±²®¢  ({N{C�{C{)n,   § ²¥¬ |¤®±²° ¨¢ ­¨¥  ²®¬®¢ O ¨ H ª  ²®¬ ¬ ³£«¥°®¤  ¨  §®² . �§¬¥­¥­¨¥ ª®­´®°¬ ¶¨¨ ¶¥¯¨ ®±³¹¥±²¢«¿«¨¯®¢®°®²®¬ · ±²¨ ¬®«¥ª³«» ¢®ª°³£ ®±¨, ¯°®µ®¤¿¹¥© ·¥°¥§ ±«³· ©­® ¢»¡° ­­³¾ ±¢¿§¼ (¢®ª°³£ ª®²®°®©° §°¥¸¥­® ¢° ¹¥­¨¥), ­  ±«³· ©­»© ³£®«, ¢»¡¨° ¥¬»© ° ¢­®¬¥°­® ®² 0 ¤® 2�.�®­´®°¬ ¶¨¨ ¶¥¯¥© ±®°²¨°®¢ «¨ ¯® ¢¥«¨·¨­¥ ¯®²¥­¶¨ «¼­®© ½­¥°£¨¨ U , ª®²®°³¾ ®¯°¥¤¥«¿«¨ ª ª±³¬¬³ ¯®²¥­¶¨ «®¢ �¥­­ °¤ {�¦®­±  ¬¥¦¤³ ¢±¥¬¨ ¯ ° ¬¨  ²®¬®¢, ­ µ®¤¿¹¨µ±¿ ­  ­¥´¨ª±¨°®¢ ­­®¬° ±±²®¿­¨¨. �®­±² ­²» ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ¡° «¨±¼ ¨§ ¡ §» ¤ ­­»µ CHARMM [16].�¨ ¯ §®­ ¨§¬¥­¥­¨¿ ¢¥«¨·¨­» U ®¯°¥¤¥«¿«±¿ ¢ ¯°¥¤¢ °¨²¥«¼­®¬ ¢»·¨±«¨²¥«¼­®¬ ½ª±¯¥°¨¬¥­²¥.�²®² ®²°¥§®ª ½­¥°£¨© Emin 6 U 6 Emax ° §¡¨¢ «±¿ ­  Nb \¿¹¨ª®¢". � °¥§³«¼² ²¥ ¢»·¨±«¨²¥«¼­®£®½ª±¯¥°¨¬¥­²  ± ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥¬  «£®°¨²¬  � ­£ {� ­¤ ³ [10] ®¯°¥¤¥«¿« ±¼ ´³­ª¶¨¿ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯®\¿¹¨ª ¬" (
i). �® §­ ·¥­¨¿¬ ½²®© ´³­ª¶¨¨ ¡»«¨ ° ±±·¨² ­» ±°¥¤­¨¥ ª ­®­¨·¥±ª¨¥ §­ ·¥­¨¿ ¢­³²°¥­-­¥© ½­¥°£¨¨, ²¥¯«®e¬ª®±²¨ ¨ ° ¤¨³±  ¨­¥°¶¨¨ ¤«¿ ° §«¨·­»µ ¤«¨­ ¯®«¨¬¥°  (2 6 n 6 10).
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�¨±. 4. �³­ª¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯® ½­¥°£¨¿¬ ¬®¤¥«¨ ¯°¥¤¥«¼­»µ ³£«¥¢®¤®°®¤®¢ ¤«¿ ¯®«¨¬¥°®¢° §«¨·­®© ¤«¨­» N = 6 (�), 9 (N), 12 (�), 16 (�), 18 (�), 19 (4), 20 (�), 24 (�) ¨ 30 (�) ±¥£¬¥­²®¢3. �®«³·¥­­»¥ °¥§³«¼² ²» ¨ ¨µ ®¡±³¦¤¥­¨¥.3.1. �®¤¥«¼ ¯°¥¤¥«¼­»µ ³£«¥¢®¤®°®¤®¢. �¥°¢®© ¨±±«¥¤³¥¬®© ±¨±²¥¬®© ¡»«  ¬®¤¥«¼ ¯°¥¤¥«¼-­»µ ³£«¥¢®¤®°®¤®¢, ¯ ° ¬¥²°» ª®²®°®© ®¯¨± ­» ¢ ¯. 2.4. � °¥§³«¼² ²¥ ¢»·¨±«¨²¥«¼­®£® ½ª±¯¥°¨¬¥­² ¡»«¨ ®¯°¥¤¥«¥­» ´³­ª¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯® ½­¥°£¨¿¬ ¤«¿ ¯®«¨¬¥°®¢ ° §«¨·­®© ¤«¨­» (6 6 N 6 30).�®«³·¥­­»¥ £¨±²®£° ¬¬» ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯°¥¤±² ¢«¥­» ­  °¨±. 4. � ¬¥²¨¬, ·²® ­  °¨±³­ª¥ ¯®ª § ­»° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯® ½­¥°£¨¿¬ ²®«¼ª® ± ¬®­¥¯¥°¥±¥ª ¾¹¨µ±¿ ¶¥¯¥©, ®¡¹¨¥ ¤®«¨ ª®²®°»µ ¢ § ¢¨±¨¬®±²¨ ®²¤«¨­» ¶¥¯¨ ¯°¥¤±² ¢«¥­» ¢ ² ¡«. 1. �®±ª®«¼ª³ ¤®«¿ ± ¬®­¥¯¥°¥±¥ª ¾¹¨µ±¿ ¶¥¯¥© ®·¥­¼ ¬ «  (®±®¡¥­­®¤«¿ ¤«¨­­»µ ¯®«¨¬¥°®¢),   ¤®«¿ ± ¬®¯¥°¥±¥ª ¾¹¨µ±¿ ¶¥¯¥© ¢¥«¨ª , ¯°®¨§¢®¤¨« ±¼ ±®°²¨°®¢ª  ¯® ·¨±«³± ¬®¯¥°¥±¥·¥­¨©. � ¢®¤¨«®±¼ ·¥²»°¥ \¿¹¨ª ", ¯¥°¢»© ¨§ ª®²®°»µ ±®®²¢¥²±²¢®¢ « ¶¥¯¿¬ ± 1 { 2 ± ¬®-¯¥°¥±¥·¥­¨¿¬¨, ¢²®°®© | 3{ 5, ²°¥²¨© | 6{ 10, ·¥²¢e°²»© | ± ¡®«¥¥ ·¥¬ 10 ± ¬®¯¥°¥±¥·¥­¨¿¬¨. �²®¯®§¢®«¨«® ¨§¡¥¦ ²¼ \§ ¢¨± ­¨¿" ±¨±²¥¬» ¢ ®¤­®¬ \¿¹¨ª¥", ±®®²¢¥²±²¢³¾¹¥¬ ¬­®£® ¡®«¼¸¥¬³ ®¡ºe¬³ª®­´®°¬ ¶¨®­­®£® ¯°®±²° ­±²¢  ¯® ±° ¢­¥­¨¾ ± ®±² «¼­»¬¨.�§ °¨±. 4 ¢¨¤­®, ·²® ¯°¨ ³¢¥«¨·¥­¨¨ ¤«¨­» ¯®«¨¬¥°  ¯°®¨±µ®¤¨² ³¸¨°¥­¨¥ ´³­ª¶¨¨ ¨ ±¤¢¨£ ¥e¬ ª±¨¬³¬  ¢«¥¢® ¯® ®±¨ ½­¥°£¨¨. �¥°¥±²°®¨¬ ¯®«³·¥­­»¥ £¨±²®£° ¬¬». �®±ª®«¼ª³ ­ ¨¡®«¼¸¨© ¢ª« ¤ ¢½­¥°£¨¾ ¯®  ¡±®«¾²­®© ¢¥«¨·¨­¥ ¢­®±¨² ¯®²¥­¶¨ « ²®°±¨®­­®£® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿, ¯®¤¥«¨¬ ®²ª« ¤»¢ ¥-¬»¥ ¯® ®±¨  ¡±¶¨±± §­ ·¥­¨¿ ½­¥°£¨¨ ­  ·¨±«® ²®°±¨®­­»µ ¯®²¥­¶¨ «®¢, ². ¥. ­  N � 2 (² ª³¾ ½­¥°£¨¾
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�¨±. 5. �®°¬¨°®¢ ­­»¥ ´³­ª¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯® ³¤¥«¼­»¬ ½­¥°£¨¿¬ ¬®¤¥«¨ ¯°¥¤¥«¼­»µ³£«¥¢®¤®°®¤®¢ ¤«¿ ¯®«¨¬¥°®¢ ° §«¨·­®© ¤«¨­» N = 6 (�), 9 (N), 12 (�), 16 (�), 18 (�), 19 (4), 20 (�),24 (�) ¨ 30 (�) ±¥£¬¥­²®¢� ¡«¨¶  1� ¢¨±¨¬®±²¼ ¤®«¨ 
SAW ± ¬®­¥¯¥°¥±¥ª ¾-¹¨µ±¿ ¶¥¯¥© ¬®¤¥«¨ ¯°¥¤¥«¼­»µ ³£«¥¢®¤®-°®¤®¢ ®² ·¨±«  ±¥£¬¥­²®¢ (N )N 
SAW6 2;3 � 10�19 5;8 � 10�212 1;7 � 10�216 2;7 � 10�318 1;0 � 10�319 6;2 � 10�420 3;9 � 10�424 6;6 � 10�530 4;1 � 10�6
� ¡«¨¶  2�° ¢­¥­¨¥ ±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­»µ ° ±±²®¿-­¨© ¬¥¦¤³ ª®­¶ ¬¨ ¯®«¨¬¥°®¢ (< h2 >0;5)± ®¯°¥¤¥«¿¥¬»¬ ¨§ £¥®¬¥²°¨·¥±ª¨µ ±®®¡° -¦¥­¨© ° ±±²®¿­¨¥¬ (h) ¬¥¦¤³ ª®­¶ ¬¨¶¥¯®·ª¨, ¢±¥ ±¢¿§¨ ª®²®°®© ­ µ®¤¿²±¿ ¢²° ­±±®±²®¿­¨¨, ¤«¿ ¯®«¨¬¥°®¢ ± ° §«¨·-­»¬ ·¨±«®¬ ±¥£¬¥­²®¢ (N )N h(�A) < h2 >0;5(�A)6 7,476 7,4759 11,25 11,2312 14,95 14,9316 19,94 19,8918 22,43 22,3619 23,69 20,8920 24,92 12,5524 29,90 9,4430 37,38 12,29¡³¤¥¬ ­ §»¢ ²¼ ³¤¥«¼­®©). � ´³­ª¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ­®°¬¨°³¥¬ ­  ¥¤¨­¨¶³ (°¨±. 5). �¨¤­®, ·²® ¢ °¥-§³«¼² ²¥ ½²¨µ ¤¥©±²¢¨© ®¡¹ ¿ ª °²¨­  ±² «  ±¨¬¬¥²°¨·­®©, ¯®«®¦¥­¨¿ ¢±¥µ ¬ ª±¨¬³¬®¢ ¯° ª²¨·¥±ª¨±®¢¯ ¤ ¾² ¨ ¯°¨ ³¢¥«¨·¥­¨¨ ¤«¨­» ¯®«¨¬¥°  ¬ ª±¨¬³¬» ±² ­®¢¿²±¿ ¢±e ¡®«¥¥ ®²·¥²«¨¢»¬¨, ¯°¨ ½²®¬ª° ¿ £¨±²®£° ¬¬» ±² ­®¢¿²±¿ ª°³·¥.�®«³·¥­­»¥ ´³­ª¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯®§¢®«¨«¨ ° ±±·¨² ²¼ ±°¥¤­¨¥ ª ­®­¨·¥±ª¨¥ §­ ·¥­¨¿ ¢­³²°¥­-­¥© ½­¥°£¨¨ ¨ ²¥¯«®e¬ª®±²¨, ±°¥¤­¨¥ ª¢ ¤° ²» ° ¤¨³±®¢ ¨­¥°¶¨¨ ¨ ° ±±²®¿­¨© ¬¥¦¤³ ª®­¶ ¬¨ ¯®«¨¬¥° .�  °¨±. 6 ¯°¥¤±² ¢«¥­» § ¢¨±¨¬®±²¨ ±°¥¤­¥© ½­¥°£¨¨ ®² ²¥¬¯¥° ²³°» (±¯«®¸­»¥ «¨­¨¨). �¨¤­®, ·²® ¤«¿
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�¨±. 6. � ¢¨±¨¬®±²¨ ¢­³²°¥­­¥© ½­¥°£¨¨ ¬®¤¥«¨ ¯°¥¤¥«¼­»µ ³£«¥¢®¤®°®¤®¢ ®² ²¥¬¯¥° ²³°» ¤«¿¯®«¨¬¥°®¢ ° §«¨·­®© ¤«¨­» N = 6, 9, 12, 16, 18, 19, 20, 24 ¨ 30 ±¥£¬¥­²®¢. �²ª°»²»¬¨ ª¢ ¤° ²¨ª ¬¨­ ­¥±¥­» §­ ·¥­¨¿ ´³­ª¶¨© T (E) = �E�ln
 , ¯®«³·¥­­»µ ¨§ ¯°¥¤±² ¢«¥­­»µ ­  °¨±. 4 ¤ ­­»µ¢±¥µ ¤«¨­ ¯®«¨¬¥°®¢ ±°¥¤­¿¿ ª ­®­¨·¥±ª ¿ ½­¥°£¨¿ ¬®­®²®­­® ¢®§° ±² ¥² ± ³¢¥«¨·¥­¨¥¬ ²¥¬¯¥° ²³°».�²ª°»²»¬¨ ª¢ ¤° ²¨ª ¬¨ ­ ­¥±¥­» §­ ·¥­¨¿ T (E), ¯®«³·¥­­»¥ ¨§ § ¢¨±¨¬®±²¥© 
(E) ±«¥¤³¾¹¨¬ ®¡° -§®¬. �§¢¥±²­®, ·²® T = �@E@S �V [13],   S = ln
. �®£¤ , ¯¥°¥µ®¤¿ ª ª®­¥·­»¬ ° §­®±²¿¬, ¨§ § ¢¨±¨¬®±²¥©
(E) ¬®¦­® ®¯°¥¤¥«¨²¼ ²¥¬¯¥° ²³°³ ª ª ´³­ª¶¨¾ ®² ½­¥°£¨¨: T (E) = �E�ln
 . �³­ª¶¨¨ ½­¥°£¨¨ ®²²¥¬¯¥° ²³°», ¯®«³·¥­­»¥ ­¥§ ¢¨±¨¬»¬¨ ¤°³£ ®² ¤°³£  ¨­²¥£° «¼­»¬ ¨ ¤¨´´¥°¥­¶¨ «¼­»¬ ¬¥²®¤ ¬¨,¯°¥ª° ±­® ±®£« ±³¾²±¿ ¬¥¦¤³ ±®¡®© (°¨±. 6).�  °¨±. 7 ¯°¥¤±² ¢«¥­» § ¢¨±¨¬®±²¨ ³¤¥«¼­®© ½­¥°£¨¨ ®² ²¥¬¯¥° ²³°». �®¤ ³¤¥«¼­®© ½­¥°£¨¥© ¬»¯®­¨¬ ¥¬ ®²­®¸¥­¨¥ ½­¥°£¨¨ ª ·¨±«³ ²®°±¨®­­»µ ¯®²¥­¶¨ «®¢. �§ °¨±³­ª  ¢¨¤­®, ·²® ¤«¿ ¢±¥µ ¤«¨­¯®«¨¬¥°®¢ £° ´¨ª¨ ¯° ª²¨·¥±ª¨ ­ ª« ¤»¢ ¾²±¿ ¤°³£ ­  ¤°³£  ¨ ° §¡°®± ¨µ ¬¥¦¤³ ±®¡®© ±®±² ¢«¿¥²®ª®«® 5%. �²® ±¢¿§ ­® ± ²¥¬, ·²®, ª ª ³¦¥ ³¯®¬¨­ «®±¼ ¢»¸¥, ­ ¨¡®«¼¸¨© ¢ª« ¤ ¢ ½­¥°£¨¾ ¯®  ¡±®«¾²­®©¢¥«¨·¨­¥ ¢­®±¨² ¯®²¥­¶¨ « ²®°±¨®­­®£® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿. �¬¥±²¥ ± ²¥¬ ¬®¦­® ®²¬¥²¨²¼, ·²® ·¥¬ ¡®«¼¸¥¤«¨­  ¯®«¨¬¥° , ²¥¬ ­¨¦¥ ° ±¯®«®¦¥­ £° ´¨ª ­  °¨±. 7, ².¥. ²¥¬ ¡®«¼¸¥ ¯®  ¡±®«¾²­®© ¢¥«¨·¨­¥ ³¤¥«¼­ ¿½­¥°£¨¿. �²® ±¢¿§ ­® ± ²¥¬, ·²® ·¨±«® ­¥²®°±¨®­­»µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ° ±²e² ª ª ª¢ ¤° ² ¤«¨­» ¶¥¯¨ ¨¯°¨ ¥e ³¢¥«¨·¥­¨¨ ­¥²®°±¨®­­®¥ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥ ¢­®±¨² ¢±e ¡®«¼¸¨© ¨ ¡®«¼¸¨© ¢ª« ¤ ¢ ½­¥°£¨¾.�  °¨±. 8 ¯®ª § ­» § ¢¨±¨¬®±²¨ ²¥¯«®e¬ª®±²¨ ®² ²¥¬¯¥° ²³°». �¥¯«®e¬ª®±²¼ ¯®¤¥«¥­  ­  ·¨±«®±²¥¯¥­¥© ±¢®¡®¤» ¶¥¯¨ ± ´¨ª±¨°®¢ ­­»¬ ¢ «¥­²­»¬ ³£«®¬, ².¥. ­  N � 2, ¨ ¯°¥¤±² ¢«¥­  ¢ ¥¤¨­¨¶ µ£ §®¢®© ¯®±²®¿­­®© R. �«¿ ¶¥¯¥© ¤«¨­®© N 6 20 ­ ¡«¾¤ ¥²±¿ ­ «®¦¥­¨¥ £° ´¨ª®¢ C(T ) ¨ ±®¢¯ ¤¥­¨¥¯®«®¦¥­¨© ¬ ª±¨¬³¬®¢| ¢±¥ ®­¨ ­ µ®¤¿²±¿ ¢ ¯°¥¤¥« µ 100�20�. �«¿ ¡®«¥¥ ¤«¨­­»µ ¶¥¯¥© ­ ¡«¾¤ ¥²±¿±¤¢¨£ ¬ ª±¨¬³¬  ¢ ¡o«¼¸¨¥ ²¥¬¯¥° ²³°».�¨±. 9 ¨ 10 ¤¥¬®­±²°¨°³¾² § ¢¨±¨¬®±²¨ ®² ²¥¬¯¥° ²³°» ±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­®£® ° ±±²®¿­¨¿ ¬¥¦¤³ª®­¶ ¬¨ ¯®«¨¬¥°®¢ ¨ ±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­®£® ° ¤¨³±  ¨­¥°¶¨¨, ±®®²¢¥²±²¢¥­­®. �²¨ § ¢¨±¨¬®±²¨ ¤«¿ ª -¦¤®© ¤«¨­» ¶¥¯¨ ª®°°¥«¨°³¾² ¤°³£ ± ¤°³£®¬. �«¿ ¯®«¨¬¥°®¢ ¤«¨­®© N > 20 ­ ¡«¾¤ ¥²±¿ ³¢¥«¨·¥­¨¥±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­®£® ° ¤¨³±  ¨­¥°¶¨¨ ¯°¨ °®±²¥ ²¥¬¯¥° ²³°», ·²® ¬®¦¥² ±¢¨¤¥²¥«¼±²¢®¢ ²¼ ® ¯¥°¥-µ®¤¥ \ª«³¡®ª-£«®¡³« ". � ²®¦¥ ¢°¥¬¿ ¤«¿ ª®°®²ª¨µ ¯®«¨¬¥°®¢ (N < 20) ­ ¡«¾¤ ¥²±¿ ®¡° ²­ ¿ ª °²¨­ :³¬¥­¼¸¥­¨¥ ²¥¬¯¥° ²³°» ¯°¨¢®¤¨² ª °®±²³ ±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­®£® ° ¤¨³±  ¨­¥°¶¨¨. �²® ±¢¿§ ­® ¢±e ±
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30�¨±. 7. � ¢¨±¨¬®±²¨ ³¤¥«¼­®© ¢­³²°¥­­¥© ½­¥°£¨¨ ¬®¤¥«¨ ¯°¥¤¥«¼­»µ ³£«¥¢®¤®°®¤®¢ ®² ²¥¬¯¥° ²³°»¤«¿ ¯®«¨¬¥°®¢ ° §«¨·­®© ¤«¨­» N = 6, 9, 12, 16, 18, 19, 20, 24 ¨ 30 ±¥£¬¥­²®¢
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�¨±. 8. � ¢¨±¨¬®±²¨ ³¤¥«¼­®© ²¥¯«®e¬ª®±²¨ ¬®¤¥«¨ ¯°¥¤¥«¼­»µ ³£«¥¢®¤®°®¤®¢ ®² ²¥¬¯¥° ²³°» ¤«¿¯®«¨¬¥°®¢ ° §«¨·­®© ¤«¨­» N = 6, 9, 12, 16, 18, 19, 20, 24 ¨ 30 ±¥£¬¥­²®¢²¥¬ ¦¥ ´ ª²®¬ ­ ¨¡®«¼¸¥£® ¢ª« ¤  ¢ ½­¥°£¨¾ ²®°±¨®­­®£® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿. �°¨ ­¨§ª¨µ ²¥¬¯¥° ²³° µ¯®«¨¬¥° ±²°¥¬¨²±¿ ¯°¨®¡°¥±²¨ ª®­´®°¬ ¶¨¾ ± ­ ¨¬¥­¼¸¥© ½­¥°£¨¥©. � ¯°¨ ¯°¥¢ «¨°®¢ ­¨¨ ¢ª« ¤  ²®°-±¨®­­®£® ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ½²®© ª®­´®°¬ ¶¨¥© ±² ­®¢¨²±¿ ¢»²¿­³² ¿ ¶¥¯®·ª , ¢±¥ ±¢¿§¨ ª®²®°®© «¥¦ ²¢ ®¤­®© ¯«®±ª®±²¨ ¨ ­ µ®¤¿²±¿ ¢ ²° ­±¯®«®¦¥­¨¨. �¥©±²¢¨²¥«¼­®, ¥±«¨ ±° ¢­¨²¼ ±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­»¥° ±±²®¿­¨¿ ¬¥¦¤³ ª®­¶ ¬¨ ¯®«¨¬¥°®¢ ¯°¨ ±²°¥¬«¥­¨¨ ²¥¬¯¥° ²³°» ª ­³«¾ ± ° ±±²®¿­¨¿¬¨ ¬¥¦¤³ ª®­-¶ ¬¨ ¢ ²° ­±¶¥¯®·ª µ (² ¡«. 2), ²® ¬®¦­® ®¡­ °³¦¨²¼ ¯®·²¨ ¯®«­®¥ ±®¢¯ ¤¥­¨¥ ½²¨µ ¢¥«¨·¨­ ¤«¿ ¢±¥µ¤«¨­ ¯®«¨¬¥°®¢ N 6 18, ­¥¡®«¼¸®¥ ° §«¨·¨¥ (12-¯°®¶¥­²­®¥) ¯°¨ N = 19 ¨ ±³¹¥±²¢¥­­®¥ ° ±µ®¦¤¥­¨¥
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�¨±. 9. � ¢¨±¨¬®±²¨ ±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­»µ ° ±±²®¿­¨© ¬¥¦¤³ ª®­¶ ¬¨ ¬®¤¥«¨ ¯°¥¤¥«¼­»µ ³£«¥¢®¤®°®¤®¢®² ²¥¬¯¥° ²³°» ¤«¿ ¯®«¨¬¥°®¢ ° §«¨·­®© ¤«¨­» N = 6, 9, 12, 16, 18, 19, 20, 24 ¨ 30 ±¥£¬¥­²®¢
0

1

2

3

4

5

6

7

8

9

0 100 200 300 400 500 600 700 800 900 1000

T  ( )

<
R
I

2 >
0,

5 
(Å

)

N  = 6

9

12

16

18

20

24

30

19

�¨±. 10. � ¢¨±¨¬®±²¨ ±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­»µ ° ¤¨³±®¢ ¨­¥°¶¨¨ ¬®¤¥«¨ ¯°¥¤¥«¼­»µ ³£«¥¢®¤®°®¤®¢ ®²²¥¬¯¥° ²³°» ¤«¿ ¯®«¨¬¥°®¢ ° §«¨·­®© ¤«¨­» N = 6, 9, 12, 16, 18, 19, 20, 24 ¨ 30 ±¥£¬¥­²®¢¯°¨ N > 20. � ª¨¬ ®¡° §®¬, ¬®¦­® ¯°¨©²¨ ª ¢»¢®¤³, ·²® ¯°¨ ­¨§ª¨µ ²¥¬¯¥° ²³° µ ª®°®²ª¨¥ ¯®«¨-¬¥°» ¢»²¿£¨¢ ¾²±¿ ¢ ¯ «®·ª®®¡° §­³¾ ±²°³ª²³°³,   ¡®«¥¥ ¤«¨­­»¥ ¯®«¨¬¥°» ®¡° §³¾² ª®¬¯ ª²­»¥±²°³ª²³°».�«¿ ¢»±®ª¨µ ²¥¬¯¥° ²³° ­ ¡«¾¤ ¥²±¿ ¬®­®²®­­»© °®±² ±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­»µ ° ¤¨³±®¢ ¨­¥°¶¨¨ ¨° ±±²®¿­¨¿ ¬¥¦¤³ ª®­¶ ¬¨ ¯®«¨¬¥°  ¯°¨ ³¢¥«¨·¥­¨¨ ¤«¨­» ¯®«¨¬¥° . � ² ¡«. 3 ¯°¥¤±² ¢«¥­» ¯°¥¤¥«¼­»¥§­ ·¥­¨¿ ±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­®£® ° ±±²®¿­¨¿ ¬¥¦¤³ ª®­¶ ¬¨ ¶¥¯¨ ¯°¨ T ! 1. �°¨ ¡®«¼¸¨µ ²¥¬¯¥° ²³-° µ ¯®«¨¬¥° ­¥ ¿¢«¿¥²±¿ ´ ­²®¬­»¬ ¢ ±¨«³ § ¯°¥²  ­  ± ¬®¯¥°¥±¥·¥­¨¥. � ±¢¿§¨ ± ½²¨¬ § ¢¨±¨¬®±²¼< h2 >0;5 (N ) ­¥ ¿¢«¿¥²±¿ «¨­¥©­®©. �°¨¢¥¤e­­»¥ ¢ ² ¡«. 3 ¤ ­­»¥ «®¦ ²±¿ ­  ±²¥¯¥­­³¾ ´³­ª¶¨¾ ®² N



¢»·¨±«¨²¥«¼­»¥ ¬¥²®¤» ¨ ¯°®£° ¬¬¨°®¢ ­¨¥. 2006. �. 7 319� ¡«¨¶  3� ¢¨±¨¬®±²¼ ¯°¥¤¥«¼­®£® §­ ·¥­¨¿ ±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­®£® ° ±±²®¿­¨¿ ¬¥¦¤³ª®­¶ ¬¨ ¯®«¨¬¥°  (< h2 >0;5) ¯°¨ T !1 ®² ·¨±«  ±¥£¬¥­²®¢ (N )N 6 9 12 16 18 19 20 24 30< h2 >0;5(�A) 6,27 8,88 11,23 14,05 15,33 15,98 16,58 18,85 22,00± ¯®ª § ²¥«¥¬ ±²¥¯¥­¨ 0,77 ¨ ª¢ ¤° ²®¬ ±¬¥¸ ­­®© ª®°°¥«¿¶¨¨ R2 = 0; 99822. � ²® ¦¥ ¢°¥¬¿, ¥±«¨ ° ±±¬ -²°¨¢ ²¼ § ¢¨±¨¬®±²¼ < h2 >0;5 (N � 2), ²® ¤ ­­»¥ ³ª« ¤»¢ ¾²±¿ ­  ±²¥¯¥­­³¾ ´³­ª¶¨¾ ± ¯®ª § ²¥«¥¬±²¥¯¥­¨ 0,65 ¨ ª¢ ¤° ²®¬ ±¬¥¸ ­­®© ª®°°¥«¿¶¨¨ R2 = 0;99987.
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�¨±. 11. �³­ª¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯® ½­¥°£¨¿¬ ¬®¤¥«¨ ¯®«¨£«¨¶¨­  ¤«¿ ¯®«¨¬¥°®¢ ° §«¨·­®© ¤«¨­»n = 2 (+), 3 (4), 4 (�) ¨ 5 (�) ¯¥¯²¨¤®¢3.2. �®¤¥«¼ ¯®«¨¯¥¯²¨¤®¢. �²®°®© ¨±±«¥¤³¥¬®© ±¨±²¥¬®© ¡»«  ¬®¤¥«¼ ¯®«¨¯¥¯²¨¤®¢ ­  ¯°¨¬¥°¥¬®¤¥«¨ ¯®«¨£«¨¶¨­ , ¯ ° ¬¥²°» ª®²®°®© ®¯¨± ­» ¢ ¯. 2.5. � °¥§³«¼² ²¥ ¢»·¨±«¨²¥«¼­®£® ½ª±¯¥°¨¬¥­² ¡»«¨ ®¯°¥¤¥«¥­» ´³­ª¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯® ½­¥°£¨¿¬ ¤«¿ ¯®«¨¬¥°®¢ ± ° §«¨·­»¬ ·¨±«®¬ ¬®­®¬¥°®¢-£«¨¶¨­®¢ (2 6 n 6 10). �®«³·¥­­»¥ £¨±²®£° ¬¬» ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯°¥¤±² ¢«¥­» ­  °¨±. 11 (2 6 n 6 5)¨ 12 (6 6 n 6 10). � ª ¦¥ ª ª ¨ ¢ ±«³· ¥ ¬®¤¥«¨ ¯°¥¤¥«¼­»µ ³£«¥¢®¤®°®¤®¢, ­  °¨±³­ª µ ¯°¥¤±² ¢«¥­»° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯® ½­¥°£¨¿¬ ²®«¼ª® ± ¬®­¥¯¥°¥±¥ª ¾¹¨µ±¿ ¶¥¯¥©, ®¡¹¨¥ ¤®«¨ ª®²®°»µ ¢ § ¢¨±¨¬®±²¨ ®²¤«¨­» ¶¥¯¨ ¯°¥¤±² ¢«¥­» ¢ ² ¡«. 4. �¨¤­®, ·²® ¯°¨ ³¢¥«¨·¥­¨¨ ¤«¨­» ¯®«¨¬¥°  ¯°®¨±µ®¤¨² ³¸¨°¥­¨¥´³­ª¶¨¨ ¨ ³¬¥­¼¸¥­¨¥ ª°³²¨§­» ¥e ±ª«®­®¢.�®«³·¥­­»¥ ´³­ª¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯®§¢®«¨«¨ ° ±±·¨² ²¼ ±°¥¤­¨¥ ª ­®­¨·¥±ª¨¥ §­ ·¥­¨¿ ¢­³²°¥­-­¥© ½­¥°£¨¨, ²¥¯«®e¬ª®±²¨ ¨ ±°¥¤­¨¥ ª¢ ¤° ²» ° ¤¨³±®¢ ¨­¥°¶¨¨ ¯®«¨¬¥°®¢. �  °¨±. 13 ¯°¥¤±² ¢«¥­»§ ¢¨±¨¬®±²¨ ±°¥¤­¥© ½­¥°£¨¨ ®² ²¥¬¯¥° ²³°». �¨¤­®, ·²® ¤«¿ ¢±¥µ ¤«¨­ ¯®«¨¬¥°®¢ ±°¥¤­¿¿ ª ­®­¨·¥±ª ¿½­¥°£¨¿ ¬®­®²®­­® ¢®§° ±² ¥² ± ³¢¥«¨·¥­¨¥¬ ²¥¬¯¥° ²³°». �°¨ ­¨§ª¨µ ²¥¬¯¥° ²³° µ (T ! 0) ­ ¡«¾¤ -¥²±¿ ¬®­®²®­­®¥ ³¬¥­¼¸¥­¨¥ ±°¥¤­¥© ª ­®­¨·¥±ª®© ½­¥°£¨¨ ± ³¢¥«¨·¥­¨¥¬ ·¨±«  ¬®­®¬¥°®¢, ¢ ²® ¢°¥¬¿ª ª ¤«¿ ¢»±®ª¨µ ²¥¬¯¥° ²³° (T ! 1) ­ ¡«¾¤ ¥²±¿ ®¡° ²­ ¿ ª °²¨­ : ·¥¬ ¡®«¼¸¥ ·¨±«® ¬®­®¬¥°®¢ ¢¯®«¨£«¨¶¨­¥, ²¥¬ ¡®«¼¸¥ ±°¥¤­¿¿ ª ­®­¨·¥±ª ¿ ½­¥°£¨¿.�  °¨c. 14 ¯®ª § ­» § ¢¨±¨¬®±²¨ ²¥¯«®e¬ª®±²¨ ®² ²¥¬¯¥° ²³°». �¥¯«®e¬ª®±²¼ ¯®¤¥«¥­  ­  ·¨±«®
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�¨±. 12. �³­ª¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯® ½­¥°£¨¿¬ ¬®¤¥«¨ ¯®«¨£«¨¶¨­  ¤«¿ ¯®«¨¬¥°®¢ ° §«¨·­®© ¤«¨­»n = 6 (�), 7 (4), 8 (�), 9 (�) ¨ 10 (�) ¯¥¯²¨¤®¢ � ¡«¨¶  4� ¢¨±¨¬®±²¼ ¤®«¨ 
SAW ± ¬®­¥¯¥°¥±¥ª ¾¹¨µ±¿ ¶¥¯¥© ¬®¤¥«¨ ¯®«¨£«¨¶¨­ ®² ·¨±«  ¯¥¯²¨¤®¢ (n)n 2 3 4 5 6 7 8 9 10
SAW 0,712 0,527 0,404 0,281 0,222 0,171 0,126 0,093 0,081±²¥¯¥­¥© ±¢®¡®¤» ¯®«¨¯¥¯²¨¤ , ².¥. ­  2n, ¨ ¯°¥¤±² ¢«¥­  ¢ ¥¤¨­¨¶ µ £ §®¢®© ¯®±²®¿­­®© R. �¨¤­®,·²® ± ³¢¥«¨·¥­¨¥¬ ¤«¨­» ¯®«¨¬¥°  ¯°®¨±µ®¤¨² ¬®­®²®­­»© ±¤¢¨£ ¬ ª±¨¬³¬  ²¥¯«®e¬ª®±²¨ ¢ ±²®°®­³³¢¥«¨·¥­¨¿ ²¥¬¯¥° ²³°».�  °¨±. 15 ¯®ª § ­» § ¢¨±¨¬®±²¨ ±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­®£® ° ¤¨³±  ¨­¥°¶¨¨ ®² ²¥¬¯¥° ²³°». �«¿ ¢±¥µ¤«¨­ ¯®«¨¬¥°®¢ ­ ¡«¾¤ ¥²±¿ °®±² ±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­®£® ° ¤¨³±  ¨­¥°¶¨¨ ¯°¨ ³¢¥«¨·¥­¨¨ ²¥¬¯¥° ²³°»,·²® ¬®¦¥² ±¢¨¤¥²¥«¼±²¢®¢ ²¼ ® ¯¥°¥µ®¤¥ \ª«³¡®ª{£«®¡³« ". �°¨·e¬, ·¥¬ ¡®«¼¸¥ ·¨±«® ¬®­®¬¥°®¢ ¢ ¯®«¨-£«¨¶¨­¥, ²¥¬ ¡®«¥¥ ¿°ª® ¢»° ¦¥­ ½²®² ¯¥°¥µ®¤,   ¥£® ¯®«®¦¥­¨¥ ±¤¢¨£ ¥²±¿ ¢ ¡o«¼¸¨¥ ²¥¬¯¥° ²³°». �±«¨±° ¢­¨²¼ °¨±. 14 ¨ 15, ²® ¬®¦­® ®²¬¥²¨²¼, ·²® ¯®«®¦¥­¨¿ ¬ ª±¨¬³¬®¢ ¨ §®­» ¯¥°¥µ®¤®¢ \ª«³¡®ª{£«®¡³« "ª®°°¥«¨°³¾² ¬¥¦¤³ ±®¡®©.4. � ª«¾·¥­¨¥. �±¯®«¼§®¢ ­­»© ¢ ° ¡®²¥  «£®°¨²¬ � ­£ {� ­¤ ³ ¯®ª § « ±¢®¾ ° ¡®²®±¯®±®¡-­®±²¼. �® ±° ¢­¥­¨¾ ±® ±² ­¤ °²­»¬  «£®°¨²¬®¬ �¥²°®¯®«¨±  [1] ��- «£®°¨²¬ [10] ®¡« ¤ ¥² °¿¤®¬¯°¥¨¬³¹¥±²¢. �°¨ ·¨±«¥ ¸ £®¢ ¯®°¿¤ª  107  «£®°¨²¬ �¥²°®¯®«¨±  ¤ e² ´³­ª¶¨¾ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯®½­¥°£¨¿¬ ¢ ¤¨ ¯ §®­¥ 5 {6 ¯®°¿¤ª®¢, ¢ ²® ¢°¥¬¿ ª ª ��- «£®°¨²¬ ¯®§¢®«¿¥² ¢»·¨±«¿²¼ ¤®«¨, §­ ·¥­¨¿ª®²®°»µ ° §«¨· ¾²±¿ ­  20 {25 ¯®°¿¤ª®¢ (°¨±. 4). �³­ª¶¨¨ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿, ¯®«³·¥­­»¥ ¢ ¸¨°®ª®¬ ¤¨ -¯ §®­¥ ±¢®¨µ §­ ·¥­¨©, ¯®§¢®«¿¾² ¯®«³· ²¼ ª ­®­¨·¥±ª¨¥ ±°¥¤­¨¥ ¢ ¸¨°®ª®¬ ¤¨ ¯ §®­¥ ²¥¬¯¥° ²³°. �°¨½²®¬ ´³­ª¶¨¿ ° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ° ±±·¨²»¢ ¥²±¿ §  ®¤¨­ ¢»·¨±«¨²¥«¼­»© ½ª±¯¥°¨¬¥­².� ° ¡®²¥ ¨±±«¥¤®¢ «¨±¼ ¶¥¯¨ ±° ¢­¨²¥«¼­® ¬ «®© ¤«¨­». �«¿ ¬®¤¥«¨ ¯°¥¤¥«¼­»µ ³£«¥¢®¤®°®¤®¢ ¤«¨-­®© 30 ±¥£¬¥­²®¢ ¨ ¬®¤¥«¨ ¯®«¨£«¨¶¨­ , ±®±²®¿¹¥© ¨§ 10 ¯¥¯²¨¤®¢, ¢°¥¬¿ ¢»·¨±«¨²¥«¼­®£® ½ª±¯¥°¨¬¥­² ­  ª®¬¯¼¾²¥°¥ ± · ±²®²®© ¯°®¶¥±±®°  2 ��¶ ±®±² ¢«¿«® 21 ¨ 75 · ±®¢, ±®®²¢¥²±²¢¥­­®. �¢¥«¨·¥­¨¥ ¤«¨­»¶¥¯¨ ¢¤¢®¥ ¯°¨¢¥¤e² ª ³¢¥«¨·¥­¨¾ ¢°¥¬¥­¨ ±·e²  ¢ ·¥²»°¥ ° § . �  ®¡±·e² ±¨±²¥¬» ¯®²°¥¡³¾²±¿ ­¥¤¥«¨±·e²­®£® ¢°¥¬¥­¨. �«¿ ³¢¥«¨·¥­¨¿ ¯°®¨§¢®¤¨²¥«¼­®±²¨ ¬®¦­® ° §¡¨²¼ ¨±±«¥¤³¥¬»© ¤¨ ¯ §®­ ½­¥°£¨©
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�¨±. 14. � ¢¨±¨¬®±²¨ ³¤¥«¼­®© ²¥¯«®e¬ª®±²¨ ¬®¤¥«¨ ¯®«¨£«¨¶¨­  ®² ²¥¬¯¥° ²³°» ¤«¿ ¯®«¨¬¥°®¢¤«¨­®© ®² 2 ¤® 10 ¯¥¯²¨¤®¢­  ­¥±ª®«¼ª® ®²°¥§ª®¢, ­  ª ¦¤®¬ ¨§ ª®²®°»µ ± ¯®¬®¹¼¾  «£®°¨²¬  � ­£ {� ­¤ ³ ° ±±·¨² ²¼ ´³­ª¶¨¾° ±¯°¥¤¥«¥­¨¿ ¯® ½­¥°£¨¿¬,   § ²¥¬ \±¸¨²¼" ¥e ­  ¢±¥µ ®²°¥§ª µ. �¬¥­¼¸¥­¨¥ ¨±±«¥¤³¥¬®£® ¤¨ ¯ §®­ ­¥±ª®«¼ª® ³¬¥­¼¸¨² ¢°¥¬¿ ±·e² ,   ¨±¯®«¼§®¢ ­¨¥ ¡®«¼¸®£® ·¨±«  ¯°®¶¥±±®°®¢ ¯®§¢®«¨² ¯ ° ««¥«¼­®° ±±·¨²»¢ ²¼ ±¨±²¥¬³ ­  ¢»¡° ­­»µ ®²°¥§ª µ ½­¥°£¨©.� ° ¡®²¥ ¨±±«¥¤®¢ «¨±¼ ¯®«¨¯¥¯²¨¤», ¯¥¯²¨¤» ª®²®°»µ ¡»«¨ ¢»¡° ­» ± ¬®© ¯°®±²®© ±²°³ª²³°»:®¡  ° ¤¨ª «  ³  ²®¬  C� ¿¢«¿«¨±¼  ²®¬ ¬¨ ¢®¤®°®¤ . � ¬¥­¿¿  ²®¬ ¢®¤®°®¤  ¤°³£¨¬¨ ° ¤¨ª « ¬¨,¬®¦­® ±²°®¨²¼ ¬®¤¥«¨ ¯®«¨¯¥¯²¨¤®¢ ± «¾¡®© ¯®±«¥¤®¢ ²¥«¼­®±²¼¾ ¯¥¯²¨¤®¢ ¨ ¨§³·¨²¼ ¨µ ª®­´®°¬ ¶¨-®­­»¥ ±¢®©±²¢ .
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3�¨±. 15. � ¢¨±¨¬®±²¨ ±°¥¤­¥ª¢ ¤° ²¨·­»µ ° ¤¨³±®¢ ¨­¥°¶¨¨ ¬®¤¥«¨ ¯®«¨£«¨¶¨­  ®² ²¥¬¯¥° ²³°» ¤«¿¯®«¨¬¥°®¢ ¤«¨­®© ®² 2 ¤® 10 ¯¥¯²¨¤®¢������ ����������1. Metropolis N., Rosenbluth A.W., Rosenbluth M.N., Teller A.H., Teller E. Equation of state calculations by fastcomputing machines // J. Chem. Phys. 1953. 21. 1087{1092.2. Binder K. Monte Carlo methods in statistical physics. Berlin: Springer-Verlag, 1979.3. Allen M.P., Tildesley D.J. Computer simulation of liquids. Oxford: Clarendon, 1987.4. Iba Y. Extended ensemble Monte Carlo // Int. J. Mod. Phys. C. 2001. 12. 623{656.5. Mitsutake A., Sugita Y., Okamoto Y. Generalized-ensemble algorithms for molecular simulations of biopolymers //Biopolymers. 2001. 60. 96{123.6. Lyubartsev A.P., Martsinovskii A.A., Shevkunov S.V., Vorontsov-Velyaminov P.N. New approach to Monte Carlocalculation of the free energy: Method of expanded ensembles // J. Chem. Phys. 1992. 96. 1776{1783.7. Marinari E., Parisi G. Simulated tempering: A new Monte Carlo scheme // Europhys. Lett. 1992. 19. 451{458.8. Berg B.A., Neuhaus T. Multicanonical ensemble: A new approach to simulate �rst-order phase transitions // Phys.Rev. Lett. 1992. 68. 9{12.9. Lee J. New Monte Carlo algorithm: Entropic sampling // Phys. Rev. Lett. 1993. 71. 211{214.10. Wang F., Landau D.P. E�cient, multiple-range random walk algorithm to calculate the density of states // Phys.Rev. Lett. 2001. 86. 2050{2053.11. Vorontsov-VelyaminovP.N., Volkov N.A., YurchenkoA.A. Entropic sampling of simple polymer models within Wang{Landau algorithm // J. Phys. A: Math. Gen. 2004. 37. 1573{1588.12. Volkov N.A., Yurchenko A.A., Lyubartsev A.P., Vorontsov-Velyaminov P.N. Entropic sampling of free and ringpolymer chains // Macromol. Theory Simul. 2005. 14. 491{504.13. � ­¤ ³ �.�., �¨´¸¨¶ �.�. �² ²¨±²¨·¥±ª ¿ ´¨§¨ª . �.: � ³ª , 1964.14. JorgensenW.L., Madura J.D., Swenson C. J.Optimized intermolecular potential functions for liquid hydrocarbons //J. Am. Chem. Soc. 1984. 106. 6638{6646.15. Goldstein H. Classical mechanics. Cambridge: Addison-Wesley Press, 1950.16. Brooks C.L., Bruccoleri R.E., Olafson B.D., States D.J., Swamiathas S., Karplus M. CHARMM: A program formacromolecular energy, minimization and dynamic calculation // J. Comput. Chem. 1983. 4, N 1. 187{217.�®±²³¯¨«  ¢ °¥¤ ª¶¨¾03.10.2006


