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Развита физико-математическая модель и соответствующий численный код для исследования взаимо-
действия капель воды с твердым телом и предсказания начала его обледенения в аэрозольном влажном 
потоке. Методом молекулярной динамики получены зависимости макрохарактеристик малых капель от 
их размеров и дано сравнение с другими теоретическими исследованиями. Приведены оценки области 
параметров аэрозольного потока и физико-химических свойств материала обтекаемого тела, обеспечи-
вающих отсутствие его обледенения.

УДК 533.6.071.08.632.57
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Рис. 1. а) Распределение молекул по скоростям внутри капель различных размеров и его сравнение 
с функцией Максвелла (сплошная линия); б) радиальное распределение температуры в капле воды; 
кривые 1, 2, 3, 4, 5 и 6 соответствуют каплям, состоящим из 55, 160, 350, 650, 1100 и 2500 молекул 
соответственно.
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Рис. 2. a) Радиальное распределение массовой плотности частиц воды в зависимости от их «раз-
меров» Rd, указанных вертикальными стрелками; б) радиальные распределения давления внутри 
малых капель воды в зависимости от их размеров и давление Лапласа (сплошная кривая)

   ,   N = 160 ;  ( -
) –  4660 . ,       

 .     Rd       
 = 1000 / 3.       « » -

,    : 32502
3
4)2/( 3

OHOHOH 222
m  / 3.  

            -
 .  

 ,        
         . . 2  -

         -
    .   « »  ,  

     .  ,   
         

          



Взаимодействие нанокапель аэрозольного потока с твердым телом 11

    . ,    
   ,  ,   [14], 

         2 – 2.5  ,  
    .  

   [15],    -
  - ,      . 

  « »      ,   -
   « »       

  sv(T),   .   -
           -

  l   2
mr    : 

2
2

Tra
svl

l

mVW 5 . 

 aVW = 5.5·103 · 4 /  –    - - . -
       –   -
-  

o
OH A6.2

2
 rm .      

  ;    l =0.073 / . -
 ,         « -

 ». 
 
2.4.   

      :  
     

P(rk) = PT(rk) + P (rk). 
 

       .  
    rk ,     

 .          
 .  N(t) –   ,    k-  

    t.     
 

)()(

1

,
OH

)()(

1

,
OH 22

)(
tNttN

i

ki
r

tNttN

i

ki
r

k
r mmtp ViV r , 

  
 i

ki
zii

ki
yii

ki
xiik

ki
r

ki
r vvvr cossinsincossin),,( ,,,,, VV –  

  i-  ,   k-  , ir –  -
,     (   ), i  i – -
    (   ,     ) i-  

      k-  . 
 ,        

,        24 kr   -
     ,    : 

)()(

1

,
2

OH
2 44

)(
)( 2

tNttN

i

ki
r

kk

k
r

kT t
tr

m

tr
tprP V . 



12 И.А. Амелюшкин, А.Л. Стасенко

    3
OHOH 22 6828 .    

 .  
         

 : 
 

2

0 0
2

4

0
ddsin

4
1

4
1d)(

4
1)(

k

k
ki r

r
rr

ik
kk U

r
rPrP . 

 
 . 2        

         (  1, 2  3  
,    650, 1080  2450  ).  

 « »  .      
 P = 2 l / Rd. 

 
2.5.    (  )  

  
          -

    ,     : 

OH2
m

U
i

rr

rE
i

.       -

       .  -
         

 ,       .  , -
        ,    -

    .  
 
2.6.    

      ,  -
  ,     -

.         -
.       -

 W(rk)      K     rk. 
   N(rk),    k-    (  rk  

 r,       ),  
      : 

ji

rN

j i
ijkkkk

kk
UrTrNrW rr

1
Bk

2
3 . 

       -
  E1,         

       
 

kk

ji

rN

j i
ij

k rN

U
rE

kk
rr

1
1 . 

 



Взаимодействие нанокапель аэрозольного потока с твердым телом 13

            
     ( . 3).       

      E1 –  -
            

  . 
 
2.7.      

       -
 ,    W = W(rk)/ V(rk).  V(rk) – 

   ,   N(rk) , W(rk) – -
   N(rk)        -

.        
    . 4. 

 
2.8.   

       -
     ( , [16–19]).    

          -
,        -

   .   , «   

Рис. 3. Радиальное распределение средней энергии межмолекулярного взаимодей-ствия в расчете 
на одну молекулу; стрелки указывают условные радиусы Rd частиц; кривые 1, 2, 3, 4, 5 и 6 соответ-
ствуют каплям, состоящим из 55, 160, 350, 650, 1100 и 2500 молекул соответственно.

   » )1(Nl       
  ( )  EDis = 12.6      

     OH
6

2
2 . 9.124)1( 32

OHDis 2
ENl  

/ .  
 ,   «  »     -
 .       



14 И.А. Амелюшкин, А.Л. Стасенко

Рис. 4. Радиальное распределение плотности энергии межмолекулярного взаимодействия; стрелки и 
цифры показывают то же, что и на предыдущем рисунке.
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Рис. 5. Зависимость коэффициента поверхностного натяжения капли от ее размера
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Рис. 6. Схема интегрирования энергии взаимодействия молекулы воды с атомами обтекаемого тела 
(алюминия).

Рис. 7. Сравнение потенциалов межмолекулярного взаимодействия: 1 – потенциал Леннарда-Джонса 
парного взаимодействия молекул воды; 2 – потенциал взаимодействия молекулы воды с жидким телом 
из воды в зависимости от расстояния до его поверхности при Ak = 1; 3 – потенциал взаимодействия 
молекулы воды с гидрофобным телом в зависимости от расстояния до его поверхности при Ak = 0.5; 
4 – то же, но с гидрофильным телом при Ak = 2; 5 – то же с супергидрофобной поверхностью при Ak < 0.
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температура капли, окружающего газа и обтекаемого тела –10 °C. Нормальная скорость соударения 
100 м/с. Несущая газовая смесь (воздух и водяной пар) неподвижна (дно пограничного слоя)
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Рис. 9. Оценка области отсутствия обледенения в пространстве скорости наноаэрозольного потока V 
и степени гидрофобности Ak поверхности обтекаемого тела при температуре t = –10 °C. Белый про-
межуток соответствует неустойчивой гидрофобности.



22 И.А. Амелюшкин, А.Л. Стасенко

 
1.  Böttger R. Investigation on the possibility to use disc and cone for aerodynamic drag measurement in a 

process of ice accretion // IZWB FB, Berlin, 1935, 462, 12 pp.(in German). 
2.  Cebeci T., Kafyeke F. Aircraft icing // Ann. Rev. Fluid Mech., 2003, 35, 11–21. 
3.   . .,  . .,  . .    :  

    //  , 2001, 13, 6, 81–86. 
4.   . .,  . .     ,   

  //  , 2010, 22, 2, 139–147. 
5.   . .,  . .,  . .,  . .,  . .,  . .,  

. .,  . .,  . .       
       // , 2004, 24, 28–46. 

6.  Zeng Yi, Fan Li-Wu, Xiao Yu-Qi, Yu Zi-Tao, Cen Ke-Fa. Experimental investigation of melting of nanopar-
ticle-enhanced phase change materials (NePCMs) in a bottom-heated vertical cylindrical cavity // Interna-
tional Journal of Heat and Mass Transfer, 2013, 66, 111–117. 

7.  Heng Xie, Seiichi Koshizuka, Yoshiaki Oka. Modelling of a single drop impact onto liquid film using 
particle method // Int. J. Numer. Math. Fluids, 2004, 45, 1009–1023. 

8.  Tao Jiang, Jie Ouang, Binxin Yang, Jinlian Ren. The SPH method for simulating a viscoelastic drop impact 
and spreading on an inclined plate // Comput. Mech., 2010, 45, 573–583. 

9.   . .       . .: , 2007, 
340 . 

10.  Matsumoto M. Nanoscale bubbles and droplets. – Investigation with molecular simulations. Disc from the 
8th Pacific Symposium on Flow Visualization and Image Processing (PSFVIP8). M.: Lomonosov Moscow 
State University, 2011, ISBN 978-5-8279-0093-1. 

11.  Allen M., Tildesley D. Computer Simulation of Liquids / Clarendon Press, London, 1987, 385 pp. 
12.  Hockney R.W., Eastwood J.W. Computer Simulation Using Particles, 1981, McGraw-Hill, New York, 540 

pp. 
13.  Evans D.J., Murad S. Singularity-free algorithm for molecular dynamics simulation of rigid polyatomics // 

Mol. Phys., 1977, 34, 327 – 331. 
14.   . .           

,     //  ,    , 
2006, 42, (6), 830–838. 

15.   . .  . .: , 1965, 480 . 
16. Tolman, R.C. Effect of droplet size on surfaces tension // J. Chem. Phys., 1949, 17, 333–338. 
17.   . .     . .: , 1967, 388 c . 
18.   . .          // 

. , 2007, 5, 21–28.  
19.   . .,  . .,  . .     -

 //  , . 4 ( , ), 1, 2001, 3–8. 
20.  Mie G. Zur kinetishen Theorie der einatomigen K rper // Ann. Phys., 1903, 11, 657–672. 
21.  Grünaisen E. Theorie des festen Zustandes einatomiger Elemente // Ann. Phys., 1912, 39, 257–306. 
22.   . .,  . .,  . .,  . .   -

       //   , 2013, 
XLIV (6), 105–115. 

23.   . .,  . .       -
  //   , 2014, XLV(5), 3–17. 



Взаимодействие нанокапель аэрозольного потока с твердым телом 23

INTERACTION OF AEROSOL FLOW 
NANODROPLETS WITH A SOLID BODY

I.A. Amelyushkin1, A.L. Stasenko2 

 1 Central Aerohydrodynamic Institute;
2 Moscow Institute of Physics and Technology

Amelyushkin_Ivan@mail.ru, Stasenko@serpantin.ru 

Received 16.05.2016

Physico-mathematical model and the corresponding numerical code are derived to investigate a water droplet 
interaction with a solid body and to predict its icing start-up in the humid aerosol fl ow. Dependences of macro-
characteristics of the small droplets on their dimensions are calculated using the molecular dynamics simulation 
method, and their comparisons with other theoretical data are presented. Numerical estimations of the domain 
in the space of the aerosol fl ow parameters and physicochemical properties of the fl own-around solid body’s 
material, which exclude the body icing are presented.





Проблемы реализации массового динамического параллелизма. II, 2016 , том 14, №2, 25–68 25

ПРОБЛЕМЫ РЕАЛИЗАЦИИ МАССОВОГО 
ДИНАМИЧЕСКОГО ПАРАЛЛЕЛИЗМА. II

А.В. Махиборода, А.В. Ильичёв, А.А. Подобин, А.В. Царёв 

 Департамент прикладной математики МИЭМ,
Национальный исследовательский университет «Высшая школа экономики»

makhiboroda@yandex.ru 

Поступила 17.05.2016

В первой части статьи было отмечено, что освоение массового динамического параллелизма становится 
основным инструментом обеспечения устойчивого роста производительности вычислительных средств. 
Показано также, что на пути реализации массового параллелизма имеются два основных препятствия. 
Это специфические затраты на поддержку параллелизма, которые растут опережающими темпами с ро-
стом числа процессорных элементов, и низкая производительность обменной среды, поддерживающей 
межпроцессорные пересылки данных. 

Во второй части проводится оценка прогнозов развития обменной среды в части совершенствования 
её алгоритмов и повышения пропускной способности. Делаются экспертные заключения о возможно-
стях расширения диапазона эффективного параллелизма до значений в пределах сотен процессоров. 
При этом показатель в несколько тысяч процессоров на кристалле уже достигнут, а данные о текущем 
состоянии технологии позволяют прогнозировать рост числа процессоров до десятков тысяч и более 
на ближайшие несколько лет. Поиск путей дальнейшего расширения диапазона эффективной реализа-
ции параллелизма является актуальным и направлен на освоение принципиально новых форм организа-
ции вычислений. Излагаются основные идеи архитектуры самоопределяемых данных, и даётся краткий 
очерк построения математического аппарата дискретной динамики. Понятийный аппарат дискретной 
динамики позволяет сформулировать и решить задачу программирования процессов в архитектуре само-
определяемых данных.
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Рис. 1. Схема объединения узлов коммутаторами в топологии «толстое дерево».

Рис. 2. Схема объединения узлов непосредственно друг с другом в топологии решётка и тор.
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Рис. 3. График роста коэффициента ускорения для выполнения алгоритма БПФ
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Рис. 6. Формат самоопределяемого операнда
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Рис. 8. Схема взаимодействия упрощённых самоопределяемых операндов 
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Рис. 10. Диаграмма вычислительного процесса



46 А.В. Махиборода, А.В. Ильичёв, А.А. Подобин, А.В. Царёв

     ,      .  
       , -

   .    -
            

 ,       10.  
     ,    

    .    
     .    
           -
 ,        -

     .      
     «0»,      

      . 
       , -
       ,    

       . 
       -

 ,     .  
  ,      -

         -
  ,    -

 .       
      ,     -
       .  , 

            -
  ,       .  

    ,    .    -
            

    .  ,   
         
        .  
          , 

 .         -
      .   

            , -
     .  8-   

          256  
 8 ,        -

 .        -
 (  ,    )  .  

       -
  .        ,   

  .       -
          

   –  . 



Проблемы реализации массового динамического параллелизма. II 47

         -
  ,    

       . -
 ,     ,     Data Flow -

          
           

.         
.        ,    
   ,         

.    ,     -
  F    ,      
.           -
         

  . (    ,   -
            -

      ).   , -
   ,       ,  

      .     
   ,        

.           
   . ,     -

     ,       -
     .     -

         -
  .       

   .  ,     -
       .  

       
   ,     -

,        .  
  ,        -
           

. ,        -
           -
   ,    . 
  ,        

     ?  
       

 .       
 ,      .   

         
 .      -

          -
.        ,  -

         .  
           



48 А.В. Махиборода, А.В. Ильичёв, А.А. Подобин, А.В. Царёв

 .     -
 .          

         . 
        -

           , 
       .  

        -
        -

  ,     .     -
       . 

        -
      .    

   .         
           

       .  -
         

.       ,    
          .  

   ,          -
  ,         -
     .        

   ,        
.         

 ,     .  
  ,      -

       –    -
.          -

,         
    ,     . 

 ,     ,   -
.        ,  -

      .    -
    ,        

.         
,           

 .      
       . 

     ,  , 
        -
        -
.       -

   .       -
  –      ,   

   .       
      .  

  ,    -



Проблемы реализации массового динамического параллелизма. II 49

        
 .      ,   -

          -
   .    -

       -
       ,  

   . 
 
 
4.     
  
4.1.  . . ,   

       . . ,  -
    –    

,    .      -
 [16, 17, 18].  

     ,      
– ,        

.         
       . 

         -
.       ,  , -

  .      –   
  ,      x; F(x).   

    .     .  -
       

  .      , 
        [18].  -

,          
   .      -

          .  
         -

.        ,      
.      ,   

       ,   -
   .      , 

     ,    
.  ,        ,   
    F.  . 11   

   .  
 
 
 
 
 

 



50 А.В. Махиборода, А.В. Ильичёв, А.А. Подобин, А.В. Царёв

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 ,    ,   . 
  ,    -

       ,  -
       .  

         
 ,       . , 

,  ,    -
,      .  

       , -
     .     -

    -       -
  .       

      . 
   . 12.  F    -

  :     -
     ,      

    2.  . 12    -
 F          

. 
 
 

 

Рис. 11. Примеры графов монад
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Рис. 13. Взаимосвязи графика функции и порождаемого графа GF
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Рис. 16. Конкатенация рекуррентных генераторов
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Рис. 16. Конкатенация двух деревьев



Проблемы реализации массового динамического параллелизма. II 59

        , . . -
           -

     .    . 17. 

    ,   , -
       .  

 

Рис. 1. Схема объединения узлов коммутаторами в топологии «толстое дерево».
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Рис. 18. Конкатенация дерева и кольца
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Рис. 19. Гирлянда образующая дискретный репеллер
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Рис. 21. Фрагмент сильно ветвящегося дерева и результаты маскирования кодов вершин предше-
ственников
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In the fi rst part of this paper, it is noticed that the development of massive dynamic parallel computations be-
comes the main tool for ensuring the stable growth of the processing power of computing facilities. It is also 
shown that the implementation of massive parallel computations meets two major obstacles. These are specifi c 
costs of the parallelism support which grow faster than the number of processors and a poor performance of the 
interconnection networks supporting the interprocessor communications.

In the second part of this paper, the forecasts of the interconnection network development are evaluated 
from the standpoint of improving its algorithms and increasing its bandwidth. The expert opinions about the 
possibilities of extending the effective parallelism range to the value of hundreds of processors are given. At 
the same time, systems with several thousands of processors on a chip have already been constructed, and the 
current state of the art in these technologies allows predicting an increase in the number of processors to more 
than tens of thousands in the next few years. Searching the ways to extend the effective implementation range 
of parallelism is a rather urgent problem directed to develop principally new forms of algorithms. The basic 
ideas of self-defi ned data architecture are discussed and a brief outline of the construction of discrete dynamics 
mathematical formalism is given. The conceptual apparatus of discrete dynamics allows formulating and solv-
ing the problem of programming the processes in self-defi ned data architecture. 
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МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ 
ДИНАМИКИ ЗАСЕЛЕННОСТИ СОСТОЯНИЙ 

ТРЕХУРОВНЕВОЙ НАНОЧАСТИЦЫ 
ПРИ СПЕКТРОСКОПИЧЕСКИХ ПЕРЕХОДАХ 
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 Институт органической химии им. Н.Д. Зелинского Российской академии наук
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Проведено математическое моделирование динамики заселенности состояний изолированной трёх-
уровневой наночастицы при преобразовании ею длительного импульса монохроматического облучения, 
а также при спонтанном излучении из состояния с наибольшим значением энергии. Использовались два 
подхода к проведению такого моделирования, один из которых основан на использовании численных ре-
шений оптических уравнений Блоха для частицы, а другой – решений уравнения Шредингера для ампли-
туд вероятности заселенности состояний составной системы из частицы, квантованного поля облучения 
и вторичного излучения. Полученные результаты моделирования динамики для случая спонтанного из-
лучения согласуются при применении как первого, так и второго из этих подходов, но существенно раз-
личаются для случая преобразования частицей длительного импульса облучения. Приведено объяснение 
происхождения таких различий. 

УДК 535.14
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Рис. 1. Схема расположения уровней энергии трёхуровневой модели частицы с указанием состояний 
составной системы из частицы, поля излучения и учитываемых переходов между этими состояниями.
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Рис. 2. Определённая на основе решения уравнений Блоха динамика заселённости состояний частицы 
при преобладании во вторичном излучении релеевского рассеяния над комбинационным рассеянием.
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Рис. 3. Определённая на основе решения уравнений Блоха динамика заселённости состояний частицы 
при преобладании во вторичном излучении комбинационного рассеяния над релеевским рассеянием.
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Рис. 4. Динамика заселённости состояний частицы по квантовой теории излучения при преоблада-
нии во вторичном излучении релеевского рассеяния над комбинационным рассеянием.

Рис. 5. Динамика заселённости состояний частицы по квантовой теории излучения при преоблада-
нии во вторичном излучении комбинационного рассеяния над релеевским рассеянием.
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The mathematical modeling of the states population dynamics for an isolated three-level nanoparticle when 
it transforms a long pulse of monochromatic radiation, as well as in the case of spontaneous emission from 
the state with the highest energy, was performed. Two approaches were used, one of which is based on the 
use of numerical solutions of the optical Bloch equations for a particle, and the other employs the solutions of 
the Schrödinger equation for the probability amplitudes of the states population of the system composed of a 
particle, the quantum fi eld of radiation, and the secondary radiation. In the case of spontaneous emission the 
results of dynamics modeling are mutually consistent when both the fi rst and the second of these approaches are 
applied, but the results differ signifi cantly in the case where a long pulse of monochromatic radiation is trans-
formed by a particle. An explanation of the origin of this difference is given.
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В настоящей работе мы продолжаем исследование геометрии расстояний между атомами белков,
начатой в [1] и [2]. В качестве базы данных координат мы используем Protein Data Bank. Мы приве-
дем ряд новых соображений, позволяющих понять, что файл с координатами атомов белка содержит
ошибки. В результате мы построим новую базу, которая в следующих работах будет использована
для изучения геометрии графа ковалентных связей и его связи с другими экстремальными графа-
ми, например, с минимальными остовными деревьями. Эта работа продолжит изучение геометрии
ломаных, построенных на последовательных альфа-углеродах, см. [3], [4].

УДК 514.8, 51-76, 57.087

1 Введение

Может, мы обидели кого-то зря,
Календарь закроет этот лист.
К новым приключениям спешим, друзья,
Эй, прибавь-ка ходу, машинист!

Из детской песенки “Голубой вагон”.

В предыдущих работах автора и его коллег [1], [2] был получен ряд результатов, демон-
стрирующих необходимость очень внимательного отношения к файлам, выложенным в зна-
менитой базе данных Protein Data Bank (в дальнейшем, для краткости, PDB). Оказалось, что
многие файлы содержат как путаницу в обозначениях, так и грубые ошибки в приводимых
координатах атомов белков. Примером первого типа недочетов может служить глицин, “атом-
ный состав” которого в файлах из PDB, полученных с помощью ядерно-магнитного резонанса
(ЯМР), имеет 31 представление:
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{5,{N,CA,C,O,OXT,H}},{5,{N,CA,C,H,HA2,HA3}},
{4,{N,CA,C,O,H,HA3,HA2}},{2,{N,CA,C,O,H1,H2,H3,HA3}},
{2,{N,CA,C,O,HA2,HA3,H1,H2}},{2,{N,CA,C,O,OXT}},{2,{CA,C}},
{1,{N,CA,C,O,OXT,H,HA2,HA3,HXT}},{1,{N,CA,C,O,H,HA2,HA3,H2,H3}},
{1,{N,CA,C,O,H2,H,H3,HA2,HA3}},{1,{N,CA,C,O,H2,H,HA2,HA3}},{1,{N}},
{1,{N,CA,C,OXT,H,HA2,HA3}},{1,{N,CA,C,O,HA2}},{1,{N,CA,C,O,H,HA3}}.

Яркими примерами ошибок второго типа являются файлы 2PDE.pdb и 2I2J.pdb, см. рис. 1
и рис. 2, на которых приведены изображения некоторых аминокислот, построенных по коор-
динатам из этих файлов.

Рис. 1: Некоторые “аминокислоты” из файла 2PDE.pdb (1992 год).

Рис. 2: Слева: два “глицина” из файла 2I2J.pdb (2006 год). Справа — “стандартный” глицин.

Так как первоначальной целью нашего исследования было изучение статистики геомет-
рических свойств конформаций белков, нам нужна была более-менее надежная база данных
белковых трехмерных структур. Обнаруженные проблемы с использованием PDB вынудили
нас выкинуть примерно 2/3 файлов.

Любопытна реакция, вызванная нашей работой. Одни специалисты, увидев рис. 1, 2 и
целый ряд других похожих иллюстраций, мгновенно отреагировали хорошо известной фразой

{55705,{N,CA,C,O,H,HA2,HA3}},{1576,{N,CA,C,O,H1,HA2,HA3}},
{870,{N,CA,C,O,H1,H2,H3,HA2,HA3}},{399,{N,CA,C,O,OXT,H,HA2,HA3}},
{390,{N,CA,C,O}},{384,{N,CA,C,O,H}},{47,{N,CA,C,O,H,HA2}},
{37,{CA}},{37,{N,CA,C,O,HA2,HA3}},{26,{N,CA,C,O,H2,HA2,HA3}},
{15,{N,CA,C,O,H1,H2,HA2,HA3}},{15,{N,CA,C,O,HA2,HA3,H1,H2,H3}},
{13,{N,CA,C,O,H,HA}},{13,{N,CA,C,O,HA2, HN,HA1}}},{9,{N,CA,C}},
{8,{N,CA,C,O,H1,H2,H3}},{7,{C,CA,H,HA2,HA3,N,O}},

“этого не может быть потому, что этого не может быть никогда” и посоветовали нам пойти
искать свои ошибки. На это мы привели следующий фрагмент из файла 2I2J.pdb
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ATOM 14 N GLY A 2 -13.525 -1.614 -1.070 1.00 5.70 N
ATOM 15 CA GLY A 2 -13.174 -1.687 -0.986 1.00 5.18 C
ATOM 16 C GLY A 2 -12.623 -1.567 -0.783 1.00 4.25 C
ATOM 17 O GLY A 2 -12.514 -1.508 -0.694 1.00 4.43 O
ATOM 18 H GLY A 2 -13.535 -1.585 -1.035 1.00 5.83 H
ATOM 19 HA2 GLY A 2 -13.317 -1.721 -1.013 1.00 5.48 H
ATOM 20 HA3 GLY A 2 -13.165 -1.791 -1.040 1.00 5.56 H

взяли координаты (−13.525,−1.614,−1.070) азота N, координаты (−13.535,−1.585,−1.035) во-
дорода H и на калькуляторе публично вычислили расстояние между этими атомами: оно ока-
залось приблизительно равным 0.0465403 ангстрема (эти азот и водород относятся к левой
аминокислоте на рис. 2, где они почти совместились).

Кроме того, мы привели пример как полученного нами изображения аминокислот, так и
результата визуализации этих аминокислот с помощью программы с сайта PDB, см. рис. 3.

Рис. 3: Файл 2NPL.pdb, 2006 год.

Последнее свидетельствует о том, что обнаруженные нами “недочеты” могли быть выяв-
лены стандартными средствами с PDB.

Другие специалисты сказали, что такие ошибки были лишь на ранней стадии развития, а
затем мощные методы верификации все ошибки исправили. Особенно безупречной, по мнению
специалистов, является программа CYANA. В ответ на это заявление мы мгновенно привели
следующий пример, рис. 4.

Этот же файл может служить иллюстрацией к обсуждению различных моделей (для
ЯМР): некоторые специалисты считают, что первая модель получается усреднением, поэтому
тут возникновение ошибок вполне понятно. Обратите внимание, что на рис. 4 изображена ами-
нокислота из 4-ой модели. На рис. 5 приведен пример, в котором все 16 моделей содержат
некорректно вычисленную аминокислоту.

Рис. 4: Файл 2L5R.pdb, 4-ая модель, 19-ая аминокислота, 2010 год, список программ: TOPSPI
2.0, SPARKY 3.114, CYANA2.0.
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Рис. 5: Файл 1KWD.pdb (2002 год), в котором 10-ая аминокислота имеет некорректный вид
во всех 16-ти моделях.

Справедливости ради заметим, что описанная только что сложность с первой моделью
иногда действительно имеет место, рис. 6.

Обратим внимание еще на одну забавную особенность: в некоторых случаях визуализация
на PDB “скрывает ошибки”, см. рис. 7.

Рис. 6: Файл 2I2J.pdb, 2006 год, “плохая” только первая модель (остальные 33 модели — “хо-
рошие”).



Продолжаем чистить Protein Data Bank 89

Рис. 7: Файл 1KWD.pdb, 2002 год, 10 аминокислота, неправильное обозначение водородов; на
стандартном визуализаторе из PDB ошибка не видна.

Предыдущие обсуждения касались ЯМР. Многие специалисты согласились на том, что
рентгено-структурный анализ (РСА) дает более точные результаты, причем тем точнее, чем
меньше параметр RESOLUTION (разрешение). Чтобы понять, какое разрешение считать ма-
леньким, мы построили график количеств файлов (ордината), имеющих те или иные значения
RESOLUTION (абсцисса), см. рис. 8.

Из графика на рис. 8 видно, что максимальное число файлов соответствует разрешению

Рис. 8: График количеств файлов (ордината), имеющих те или иные значения RESOLUTION
(абсцисса).

2.2, поэтому, учитывая разброс значений, разрешение 1.5 можно было бы отнести к маленьким.
Приведенные рассуждения делают следующий пример контрпримером.
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Рис. 9: Файл 1W5Q, 2004 год, RESOLUTION = 1.4.

Интересна также история ряда попыток публикации наших результатов. Мы начали с arxiv,
где у нас размещены многочисленные наши математические работы, и где ни разу у нас не бы-
ло проблем опубликовать очередной математический результат. Однако, к нашему искреннему
удивлению, на сей раз статья принята не была: нам посоветовали обратиться в рецензируемый
журнал. Когда же мы послали статью в одни из таких журналов, рецензент сообщил нам, что
информация о наличии ошибок в файлах из PBD давно и хорошо известна, и даже привел
ссылки [5], [6], [7]. В первой из них, самой ранней (1996 год), в разделе “Correspondence”, со-
держится очень краткое, без единой иллюстрации, описание проделанной работы: говорится о
проведенном вычислении средних длин ковалентных связей, средних углов между смежными
ковалентными связями, отклонений от средних и т.п.; утверждается, что было найдено 76 клас-
сов разных проблем; приводится ссылка http://www.sander.embl-heidelberg.de/johnny/,
видимо, на более подробное изложение; в настоящее время эта ссылка не работает.

Как видно из приведенного выше обсуждения, работа [5] осталась незамеченной рядом ве-
дущих специалистов. Тем не менее, публикация такого типа позволяет “сведущему” рецензенту
задать вопрос: а что нового есть в Вашей работе? И, естественно, нет никакой возможности
объяснить, что вербальное сообщение о 76 проблемах в разделе “Correspondence” имеет меньше
шансов на распространение, чем впечатление от рис. 1 и 2.

Итак, в предыдущих работах мы

(1) вычислили наиболее часто встречающиеся “атомные составы” внутренних (неконцевых)
аминокислот и отобрали только те файлы, в которых все внутренние аминокислоты
такие;

(2) выбросили все файлы с различными включениями (содержащие HETATM), описанными
в разделе ATOM–TER;

(3) выбросили все файлы со слишком большими отклонениями от средних длин ковалентных
связей;

(4) выбросили все файлы со слишком большими отклонениями от средних углов между
смежными ковалентными связями.

Были также проанализированы частоты появления цис-конфигураций, степень плоскости
пептидной группы, распределение расстояний между последовательными альфа-углеродами,
подвижность аминокислот фиксированного типа.

Как уже было отмечено, мы получили “чистую” базу данных, состоящую для ЯМР пример-
но из 2500 файлов, а для РСА — из 30000 файлов. Одной из геометрических идей, которую мы
хотели проверить на сей раз, является принадлежность ребер минимального остовного дерева,
построенного на координатах атомов, графу ковалентных связей. Начав экспериментировать,
мы обнаружили некоторые сбои: оказалось, что в ряде случаев ковалентно несвязанные ато-
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мы находятся слишком близко друг к другу. Мы провели анализ не только длин ковалентных
связей, как в работах [1] и [2], но и расстояний между всеми остальными парами атомов и, в ре-
зультате, обнаружили еще ряд файлов, которые, скорее всего, следует отнести к содержащим
ошибки. Именно об этом исследовании мы расскажем в настоящей статье. В следующей ра-
боте мы применим вычищенную с помощью описываемых здесь методов базу к исследованию
экстремальной геометрии белков.

Автор выражает глубокую благодарность В.Л.Голо, фактически являющемуся для ме-
ня локомотивом написания биологических статей, а также моим коллегам и родственникам
Г.А.Армееву, Е.А.Вилкул, А.О.Иванову, Ф.Ю.Попеленскому, Ж.Р.Тужилиной, К.В.Шайтану
за многочисленные полезные обсуждения.

Работа выполнена при поддержке РНФ, соглашение № 14-50-00029.

2 Распределение интервалов длин разных типов ковалент-
ных связей

В данной статье мы изучаем файлы, полученные исключительно с помощью ЯМР.
Эксперименты с минимальными остовными деревьями привели нас к необходимости вы-

яснить, в каких пределах может меняться длина той или иной ковалентной связи, и какими
бывают длины остальных расстояний (между несвязанными ковалентно атомами). Мы раз-
били все ковалентные связи на 100 видов, в соответствии с номенклатурой названий атомов
в белках, и для каждого вида вычислили интервал между минимальным и максимальным
значением длины этой связи по всем белкам. Вот начальный отрезок того, что мы получили:

{"NZ" -> "HZ2", {0.9686681578332172, 1.084642337362875}}
{"NZ" -> "HZ3", {0.9689220814905612, 1.0944066885760526}}
{"CZ" -> "OH", {1.3299056357501453, 1.4159099547640697}}
{"OH" -> "HH", {0.9379370981041326, 1.0296382860014484}}

Для наглядности, мы решили изобразить эти интервалы отрезками, пометив для каждого
из них соответствующей внутренней точкой среднюю длину данной ковалентной связи (сде-
лать последнее предложил К.В.Шайтан). Результаты представлены на рис. 10.

Рис. 10: Распределение интервалов длин ковалентных связей.
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Отметим удивительную особенность полученной диаграммы: блок, соответствующий всем
связям между углеродом и водородом, выровнен по левому краю. Г.А.Армеев высказал ги-
потезу, что этот эффект мог быть вызван жестким фиксированием минимальной длины этих
связей в алгоритме нахождения конформации (для ряда файлов, в которых встретились самые
короткие углеродно-водородные связи). Мы решили посмотреть, в каких файлах достигается
эта левая граница.

Заметим, что во всем “углеродно-водородном блоке” левая часть интервала существенно
больше правой. Этот эффект опять же может быть легко получен, если в одном из файлов
имеются очень короткие углеродно-водородные связи. Мы решили отловить файлы, “винов-
ные” в нарушении симметрии, и написали процедуру, которая выдает список всех файлов,
содержащих связи, удлиняющие одну из частей интервала. Вот некоторые результаты для
углеродно-водородного блока:

связь "CE3" -> "HE3":
"2MEX", {{"CE3" -> "HE3", 0.999462}}
"2JRL", {{"CE3" -> "HE3", 0.999725}}}
"2DJM", {{"CE3" -> "HE3", 1.033645}}}
............

связь "CH2" -> "HH2":
"2MEX", {{"CH2" -> "HH2", 0.999708}}
"2JRL", {{"CH2" -> "HH2", 1.000081}}
"1WRT", {{"CH2" -> "HH2", 1.055652}}
.............

связь "CD1" -> "HD1":
"2MEX", {{"CD1" -> "HD1", 0.999255}, {"CD1" -> "HD1", 0.999589}, ...}
"2JRL", {{"CD1" -> "HD1", 0.999373}, {"CD1" -> "HD1", 0.999549}, ...}
"2OYW", {{"CD1" -> "HD1", 0.999702}, {"CD1" -> "HD1", 1.00011}}
"2OYV", {{"CD1" -> "HD1", 0.999925}, {"CD1" -> "HD1", 1.00053}}

связь "CD2" -> "HD2":
"2MEX", {{"CD2" -> "HD2", 0.999551}, {"CD2" -> "HD2", 1.00003}, ...}
"2OYW", {{"CD2" -> "HD2", 0.999709}, {"CD2" -> "HD2", 0.999807}}
"2JRL", {{"CD2" -> "HD2", 0.999774}, {"CD2" -> "HD2", 0.999929}, ...}
"2OYV", {{"CD2" -> "HD2", 0.999862}, {"CD2" -> "HD2", 1.00047}}
"1WM8", {{"CD2" -> "HD2", 1.00014}}
"2CBH", {{"CD2" -> "HD2", 1.02588}}
..............

связь "CG" -> "HG3":
"2MEX", {{"CG" -> "HG3", 0.999049}, {"CG" -> "HG3", 0.999448}, ...}
"1WM8", {{"CG" -> "HG3", 0.999391}, {"CG" -> "HG3", 0.999562}, ...}
"2JRL", {{"CG" -> "HG3", 0.999454}, {"CG" -> "HG3", 0.999506}, ...}
"1ZUV", {{"CG" -> "HG3", 0.999535}, {"CG" -> "HG3", 0.999798}, ...}
"2OYV", {{"CG" -> "HG3", 0.999562}, {"CG" -> "HG3", 0.999576}, ...}
"2OYW", {{"CG" -> "HG3", 0.999656}, {"CG" -> "HG3", 0.999974}, ...}

Отметим, что для некоторых связей списки оказались очень большими, не смотря на явное
смещение среднего значения. Вот, например, начальный отрезок для связи "CA" -> "HA":

"1G10", {{"CA" -> "HA", 0.998062}, {"CA" -> "HA", 0.998759}}
"1G11", {{"CA" -> "HA", 0.998575}}
"2MEX", {{"CA" -> "HA", 0.998962}}
"1X4O", {{"CA" -> "HA", 0.998964}}
"1WIZ", {{"CA" -> "HA", 0.998968}}
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"1CCV", {{"CA" -> "HA", 0.998969}}
"1M30", {{"CA" -> "HA", 0.998984}}
"1X6D", {{"CA" -> "HA", 0.998996}}
"1V5J", {{"CA" -> "HA", 0.999057}}
"1V5T", {{"CA" -> "HA", 0.999061}}
..........

Мы решили изобразить распределение количеств связей (ордината) с теми или иными
длинами (абсцисса) для "CA" -> "HA", рис. 11.

Рис. 11: Распределение количеств связей (ордината) с теми или иными длинами (абсцисса)
для "CA"→ "HA".

Из диаграммы 11 видно, что в окрестности “длинного конца” интервала изменения дли-
ны связи "CA" -> "HA" сосредоточено очень большое число разных файлов, поэтому данный
“перекос”, видимо, стоит считать адекватным.

Итак, список претендентов на удаление был получен следующим образом: в него мы по-
местили все файлы, в которых имеются связи длины не больше 1.01, и около левого конца
интервала изменения длины связи сосредоточено “немного” файлов. В результате мы сфор-
мировали список из 7 элементов:

{"1WM8", "1WT8", "2JRL", "2MEX", "2OYV", "2OYW", "1ZUV"}.

Как легко видеть, на диаграмме 10 имеется еще много других типов связей, в которых
возникает перекос, например, для связей "NE1" -> "HE1", "CG" ->"ND1", "SD" -> "CE".

Анализ, похожий на тот, который мы провели для "CA" -> "HA", показал, что наиболее
подозрительной на наличие ошибок является связь "SD" -> "CE". Ниже мы приводим распре-
деление количеств связей "SD" -> "CE" по длинам этих связей, рис. 12 и 13.
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Рис. 12: Распределение количеств связей (ордината) с теми или иными длинами (абсцисса)
для "SD"→ "HA".

Из диаграммы 13 видно, что имеется ровно одна кратчайшая связь, относительно изолиро-
ванная по своей величине. Непосредственное вычисление показывает, что эта связь принадле-
жит файлу 2LV1.pdb. Впрочем, относительно подозрительными являются также связи, длины
которых расположены в пределах между 1.7 и 1.77 ангстрем. Не имея достаточных оснований
считать последние файлы ошибочными, мы решили оставить их, а в список для исключения
поместить только 2LV1.pdb.

Итак, этот этап “чистки” закончился исключением следующего списка файлов:

{"1WM8", "1WT8", "2JRL", "2MEX", "2OYV", "2OYW", "1ZUV", "2LV1"}.

Рис. 13: Распределение количеств связей (ордината) с теми или иными длинами (абсцисса)
для "SD"→ "CE".
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Мы пересчитали диаграмму распределения интервалов изменения длин связей, см. рис. 14.
Хорошо видно, что в результате мы избавились от выровненных левых концов блока связей

углерод-водород, а также сделали распределение длин связи "SD" -> "CE" более симметрич-
ным.

3 Геометрия пар атомов в одной аминокислоте, не связан-
ных ковалентно

В качестве следующего шага мы решили изучить расстояния между атомами, не связанными
ковалентно. Мы начали с пар атомов, принадлежащих одной аминокислоте. На рис. 15 и 16
приведены диаграммы распределений количеств пар по расстояниям между ними.

Из диаграммы 16 видно, что имеется ровно одно очень маленькое расстояние, которое,
как оказалось, равно 0.657274 ангстрем, принадлежит файлу 1Q2I.pdb и реализуется в 11-ой
аминокислоте (лейцине) между атомами водорода "H"и "HD11".

Исключив из нашей базы файл 1Q2I.pdb, мы добились того, что расстояния между атома-
ми в аминокислоте, не связанными ковалентно, стали не меньше 1.1 ангстрема.

Рис. 14: Распределение интервалов длин ковалентных связей после первой “чистки”.
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Рис. 15: Распределение количеств пар атомов из одной аминокислоты, не связанных ковалент-
но, по расстояниям между этими атомами.

Рис. 16: Распределение количеств пар атомов из одной аминокислоты, не связанных ковалент-
но, по расстояниям между этими атомами.

4 Геометрия пар атомов в разных аминокислотах, не свя-
занных ковалентно

Заключительный шаг “чистки” состоял в изучении расстояний между атомами, принадле-
жащими разным аминокислотам и несвязанным ковалентно (единственными ковалентными
связями между такими атомами являются пептидные связи "C" -> "N").

Заметим, что таких пар очень много, поэтому прямой перебор всех пар приводит к боль-
шим временным затратам. Учитывая нашу дальнейшую цель изучения геометрии минималь-
ных остовных деревьев, нам нужны расстояния, не превосходящие максимальную длину кова-
лентных связей, которая, как видно из диаграммы 14, не превосходит 2 ангстрем. Следующий
трюк позволяет эффективно выделить все пары с расстояниями не больше 2 ангстрем.
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(1) Вычислим геометрические центры аминокислот.

(2) Посчитаем “радиусы” аминокислот, определив их как наибольшие расстояния от центров
до атомов аминокислоты. Оказалось, что максимальный радиус по всем аминокислотам
всех рассматриваемых белков равен примерно 5.575 ангстрем.

(3) Вычислим расстояния между всеми парами центров.

(4) Выберем только те пары центров, которые расположены друг от друга не далее чем
на 2 ∗ 5.575 + 2 ангстрема. Тем самым, мы добьемся того, что каждая пара атомов,
расположенных друг относительно друга не далее чем на 2 ангстрема, лежит в некоторой
паре аминокислот, чьи центры мы выбрали.

(5) Образуем список всех пар атомов по всем парам выбранных аминокислот.

(6) Выкинем оттуда все пептидные связи.

(7) Выберем из оставшихся пар все пары с расстояниями, не превосходящими 2 ангстрем.

Конечно, этот алгоритм можно улучшить, но для наших целей его оказалось вполне до-
статочно.

Приведем результаты, демонстрирующие распределения количеств связей по их длинам
для выбранных выше пар, рис. 17 и 18.

Рис. 17: Распределение количеств пар атомов из разных аминокислот, не связанных ковалент-
но, по расстояниям между этими атомами.

Рис. 18: Распределение количеств пар атомов из разных аминокислот, не связанных ковалент-
но, по расстояниям между этими атомами.
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Из рис. 18 видно, что существуют ровно две совсем короткие связи. Их длины равны
0.356596 и 0.348223 ангстрем, и встречаются они в файлах 1APC.pdb и 2G0K.pdb соответ-
ственно. Все остальные расстояния не меньше 0.7 ангстрем.

Итак, окончательный список файлов, который мы решили выкинуть из нашей базы, такой:

1WM8, 1WT8, 2JRL, 2MEX, 2OYV, 2OYW, 1ZUV, 2LV1; 1Q2I; 1APC, 2G0K.

Так как после итоговой “чистки” диаграмма 14 практически не изменилась, мы не будем
приводить ее здесь. Вместо этого мы приведем более компактную диаграмму изменений длин
типов ковалентных связей, отождествив друг с другом разные водороды (H, HA, HB2, HB3,
и т.д.), разные углероды, разные азоты и т.д. Результат показан на рис. 19.

Рис. 19: Интервалы значений разных типов ковалентных связей.

В следующей статье мы расскажем о том, как очищенная нами база была применена для
изучения связи экстремальных графов, построенных на координатах атомов белка, и графа
ковалентных связей.

ВЫВОД. Для получения более надежной базы пространственных координат белков ока-
залось недостаточным изучение только средних значений и отклонений от них длин кова-
лентных связей и углов между смежными ковалентными связями. Предложена и реализована
более тонкая методика “чистки”, что привело к более надежной базе, подготовленной для
дальнейшего статистического исследования геометрии белков.
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In the present paper we continue to investigate the distance geometry of proteins atoms. For the atoms coordi-
nates database, we take Protein Data Bank (PDB) fi les. We present a few new ideas to test PDB-fi les for errors. 
As a result, we construct a new database which will be used in our next work for understanding the relation 
between the covalent bonds graph and some other extreme graphs like minimum spanning tree. This work con-
tinues our previous investigation of the geometry of polygonal lines constructed on coordinates of consecutive 
alpha-carbons.
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Информация и правила для авторов   

Об щие по ло же ния

Жур нал «На но струк ту ры. Ма те ма ти че с кая фи зи ка и мо де ли ро ва ние» (со кра щен но:
НМФМ)  пуб ли ку ет ся с 2009 го да и яв ля ет ся пе ри оди че с ким на уч ным из да ни ем. Элек -
трон ная вер сия жур на ла раз ме ща ет ся на сай те http://www.nano-journal.ru. Ос нов ная цель
из да ния: пред став ле ние но вых те о ре ти че с ких и вы чис ли тель ных ме то дов мо де ли ро ва -
ния на но струк тур и мяг кой ма те рии, об щих под хо дов в ис сле до ва нии ме зо си с те м, а так -
же клю че вых экс пе ри мен таль ных ре зуль та тов в дан ной об ла с ти и свя зан ных с этим
проб лем ма те ма ти че с кой фи зи ки.  

Жур нал НМФМ имеет меж дис цип ли нар ный ха рак тер и в си лу это го несет оп ре де -
лен ную об ра зо ва тель ную на прав лен ность, а не толь ко уз ко на уч ную. Ра бо ты, пред став -
ля е мые в жур нал, долж ны со дер жать ввод ные све де ния, ко то рые обес пе чат по ни ма ние
по ста но вок за дач и вос при ятие ре зуль та тов не толь ко пря мы ми спе ци а ли с та ми. Оп ре -
де ле ния по ня тий, объ яс не ние обоз на че ний и тер ми нов, оцен ки ха рак тер ных па ра ме т -
ров, те о ре ти че с кие пред по сыл ки и идеи, ис поль зу е мые ме то ды, и т.п., долж ны быть
крат ко объ яс не ны в тек с те ста тьи, имея в ви ду чи та те лей, спе ци а ли зи ру ю щих ся в иных
на прав ле ни ях.  Долж ны быть опи са ны ба зо вые ма те ма ти че с кие мо де ли и урав не ния. Во
Вве де нии и в по сле ду ю щих раз де лах очер чи ва ет ся стра те гия и ос нов ные труд но с ти, это
увя зы ва ет ся с ис поль зу е мы ми мо де ля ми. Струк ту ра ста тьи ори ен ти ру ет ся на про яс не -
ние об щей ло ги ки и ме то ди ки ис сле до ва ния, со дер жит ре зю ми ру ю щие вы во ды. В тек с -
те долж ны быть рас смо т ре ны ха рак тер ные при ме ры (хо тя бы, ме то ди че с кие), яс но ил -
лю с т ри ру ю щие пред ла га е мые ал го рит мы. 

Журнал публикует науч ные об зо ры, ис сле до ва тель ские ста тьи и крат кие на уч ные
со об ще ния, а так же из бран ные ана ли ти че с кие и ин фор ма ци он но-об ра зо ва тель ные ма те -
ри а лы,  тек с ты до кла дов и цик лов лек ций, про чи тан ных в уни вер си те тах, на уч ных цен -
т рах, на шко лах-се ми на рах, кон фе рен ци ях, ни г де ра нее не пуб ли ко вав ши е ся и не при -
ня тые к пуб ли ка ции в дру гих из да ни ях. Язык пуб ли ка ции в жур на ле НМФМ, как
правило, рус ский. Ра бо ты, пред став ля е мые в жур нал, не мо гут иметь на уч но-по пу ляр -
ный или ком пи ля тив ный ха рак тер. Все ста тьи ре цен зи ру ют ся и мо гут быть от кло не ны
ред кол ле ги ей жур на ла. В слу чае при ня тия ра бо ты к пе ча ти ее ав то ры пе ре да ют из да те -
лю жур на ла НМФМ пра во на ра зо вую без воз мезд ную пуб ли ка цию тек с та и его раз ме ще -
ние в элек трон ной вер сии на сай те журна ла. Пе ре вод опуб ли ко ван ных в жур на ле ста тей
на другие язы ки мо жет осу щест в лять ся толь ко с раз ре ше ния и при уча с тии ав то ров.
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По ря док пред став ле ния ста тей
l В ре дак цию из на чаль но пред став ля ют ся:

ll файл статьи, файлы с иллюстрациями;
ll со про во ди тель ное пись мо, мож но в элек трон ной фор ме, со дер жа щее све де ния об

объ еме ста тьи и обо всех ав то рах (фа ми лии, име на, от че с т ва, пол ные на зва ния
мест ра бо ты, поч то вый ад рес с ин дек сом, но мер кон такт но го те ле фо на с ко дом
го ро да, элек трон ный ад рес ав то ра, от вет ствен но го за пе ре пи с ку с ре дак ци ей);
пред поч ти тель но, что бы это пись мо бы ло вы пол не но на блан ке уч реж де ния, в ко -
то ром ра бо та ет кто-то из ав то ров, бы ло за ве рен ное пе ча тью и со дер жа ло ут вер -
жде ние о воз мож но с ти от кры то го опуб ли ко ва ния ста тьи;

ll файл с пе ре во дом на ан г лий ский язык на зва ния ста тьи, фа ми лий и ини ци а лов ав -
то ров, аннотации, ключевых слов.

l Ав тор ские фай лы мо гут быть при сла ны на элек трон ный ад рес: papers@nano-journal.ru;
(резервный адрес в случаях затруднений с пересылкой: nano@miem.edu.ru) или пе ре -
да ны в ре дак цию на лю бом элек трон ном но си те ле. Ав то ры по лу ча ют из ре дак ции
под твер жде ние о по лу че нии их ма те ри а лов. 

l Те ле фон (факс) ре дак ции: +7 (495) 916-8876. Ад рес ре дак ции: Мос к ва 109028,
Б. Трех свя ти тель ский пер., 3/12, Мо с ков ский ин сти тут элек тро ни ки и ма те ма ти ки
(МИ ЭМ), комн. 449.

Об щие тре бо ва ния к пред став ля е мым фай лам 
l До пу с ка ет ся ис поль зо ва ние тек с то вых ре дак то ров WORD  и  LATEX.

К  рабочим фай лам  долж на быть при ло же на их pdf-ко пия.  В на зва нии фай лов ис поль -
зу ет ся ла тин ский ал фа вит, про бе лы за ме ня ют ся зна ком _. Шап ка ста тьи со дер жит на -
зва ние, ини ци а лы и фа ми лии ав то ров, ме с то ра бо ты, элек трон ный ад рес, крат кую ан -
но та цию, клю че вые сло ва. В ан но та ции не сле ду ет ис поль зо вать фор му лы и ссыл ки на
текст ра бо ты или спи сок ли те ра ту ры; в кон це она долж на со дер жать ин декс УДК 
(к ан г лий ской вер сии ан но та ции мож но до ба вить ин дек сы за ру беж ных ру б ри ка то ров).

l Объ ем крат ких со об ще ний 4-8 стра ниц, ис сле до ва тель ских ста тей, как пра ви ло, до
20 стра ниц, а об зо ров – более 20 стра ниц. Верх няя гра ни ца со гла су ет ся с ред кол ле -
ги ей. При под сче те объ ема нуж но ори ен ти ро вать ся на стра ни цы фор ма та А4, шрифт
12, зна ков в стро ке 80, ин тер ва лов меж ду стро ка ми 1.

l Ав то ры не долж ны зло упо т реб лять со кра ще ни я ми, со став лен ны ми из за глав ных на -
чаль ных букв тер ми нов. Пред поч ти тель ней каж дый раз ис поль зо вать пол ное на име -
но ва ние объ ек та. Воз мож но ис поль зо ва ние толь ко ус то яв ших ся аб бре ви а тур. 

Тре бо ва ния к фай лам Word
l Ре ко мен ду е мый шрифт – Times New Roman. 
l Стро ки в пре де лах аб за ца не долж ны раз де лять ся сим во лом воз вра та ка рет ки (Enter). 
l Нель зя ис поль зо вать ав то ма ти че с кое со зда ние сно сок, ав то ма ти че с кий пе ре нос или

ав то ма ти че с кий за прет пе ре но сов, со зда ние спи с ков, ав то ма ти че с кий от ступ и т.п. 
l Ссыл ки на спи сок ли те ра ту ры да ют ся ци ф ра ми в ква д рат ных скоб ках: [1], [5,6,7], 

[1-9].
l Все без ис клю че ния фор му лы и обоз на че ния раз мер но с ти, да же со сто я щие из од ной

ла тин ской бу к вы, и в тек с те и вы не сен ные в от дель ную стро ку, все г да на би ра ют ся
в фор муль ном ре дак то ре и ни ко г да – в обыч ном тек с то вом ре дак то ре.
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l При со зда нии таб ли цы ре ко мен ду ет ся ис поль зо вать воз мож но с ти Word или MS
Excel. Таб ли цы, на бран ные вруч ную (с по мо щью боль шо го чис ла про бе лов), не при -
ни ма ют ся. 

Тре бо ва ния к ил лю с т ра ци ям 
l Иллюстрации представляются в отдельных файлах, черно-белыми. Они должны

иметь разрешение не менее 600 dpi.
l Фор ма ты фай лов – TIFF, EPS, PSD, JPEG. 

Тре бо ва ния к спи с ку ли те ра ту ры 
l Ф.И.О. ав то ров или ре дак тров вы де ля ют ся кур си вом.  
l Для ста тей при во дит ся на зва ние. На зва ния от де ля ют ся от вы ход ных дан ных зна ком

//. Рас по ло же ние вы ход ных дан ных ука за но на об раз це ни же. Но мер то ма вы де ля ет -
ся жир ным шриф том, но мер вы пу с ка да ет ся в скоб ках. Ука зы ва ют ся но ме ра пер вой
и по след ней стра ниц ста тьи, ли бо уни каль ный но мер ста тьи и ее объ ем. Для книг же -
ла тель но ука зы вать их объ ем. Ес ли из ве ст на ссыл ка на элек трон ный ар хив или сайт,
то ее же ла тель но ука зать. 

Фа ми лия И.О. На зва ние ста тьи // Назв. журн., 2000, 1 (1), 1-6.

Family F.M. and Family F. Title of the paper // Name of the Jornal, 2006, 73, 165313, 9 pp.

Фамилия И.О., Фамилия И.О. На зва ние кни ги // На ука, С.-П., 1999, 176 стр.

Family F.M. Title of the paper // In book: Family F.M. (еt al. eds), Title of the collection,
Publisher, Boston, 2005, 9-24.

Family F.M. (ed.), Title of the collection // Publisher, N.Y., 2005, 324 pp.

Фа ми лия И.О. На зва ние до кла да // До клад на кон фе рен ции «На зва ние кон фе рен ции 

(ме с то и да та про ве де ния)»; ссыл ка на элек трон ный рес урс.
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