
×ÒÎ ÍÓÆÍÎ ÇÍÀÒÜ ÏÐÈ ÈÍÒÅÐÏÐÅÒÀÖÈÈ

ÐÅÍÒÃÅÍÎÑÒÐÓÊÒÓÐÍÛÕ ÐÀÑØÈÔÐÎÂÎÊ

ÁÈÎËÎÃÈ×ÅÑÊÈÕ ÌÀÊÐÎÌÎËÅÊÓË

À.Â.Àëåêñååâñêèé

"Ïîäïîðó÷èê ñ íåíàâèñòüþ ïîñìîòðåë
íà áåççàáîòíîå ëèöî áðàâîãî ñîëäàòà
Øâåéêà è çëî ñïðîñèë:
- Âû ìåíÿ çíàåòå? - Çíàþ, ãîñïîäèí ëåé-
òåíàíò.
Ïîäïîðó÷èê Äóá âûòàðàùèë ãëàçà è çà-
òîïàë íîãàìè.
- À ÿ âàì ãîâîðþ, ÷òî âû ìåíÿ åùå íå
çíàåòå!
Øâåéê íåâîçìóòèìî-ñïîêîéíî, êàê áû
ðàïîðòóÿ, åùå ðàç ïîâòîðèë:
- ß âàñ çíàþ, ãîñïîäèí ëåéòåíàíò. Âû,
îñìåëþñü äîëîæèòü, èç íàøåãî ìàðøå-
âîãî áàòàëüîíà.
- Âû ìåíÿ íå çíàåòå,- ñíîâà çàêðè÷àë
ïîäïîðó÷èê Äóá. Ìîæåò áûòü, âû çíà-
ëè ìåíÿ ñ õîðîøåé ñòîðîíû, íî òåïåðü
óçíàåòå ìåíÿ è ñ ïëîõîé ñòîðîíû. ß íå
òàêîé äîáðûé, êàê âàì êàæåòñÿ. ß ëþ-
áîãî äîâåäó äî ñëåç. Òàê çíàåòå òåïåðü,
ñ êåì èìååòå äåëî, èëè íåò?
- Çíàþ, ãîñïîäèí ëåéòåíàíò.
- Â ïîñëåäíèé ðàç âàì ïîâòîðÿþ, âû ìå-
íÿ íå çíàåòå! Îñåë!"

ß.Ãàøåê, "Ïîõîæäåíèÿ áðàâîãî ñîëäàòà
Øâåéêà"

Áëàãîäàðþ ìîèõ ñòóäåíòîâ, âîîáðàæàÿ èõ ÿñíûå î÷è ñî÷èíÿëñÿ äàííûé îïóñ.
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1. Âåäåíèå

Ðàñøèôðîâêè ïðîñòðàíñòâåííûõ ñòðóêòóð áåëêîâ, íóêëåèíîâûõ êèñëîò,
ñëîæíûõ ìàêðîìîëåêóëÿðíûõ êîìïëåêñîâ äàþò óíèêàëüíóþ èíôîðìàöèþ î
áåëêàõ, èõ ñòðîåíèè, ìåõàíèçìàõ ðåàêöèé, ðîëè îòäåëüíûõ àìèíîêèñëîòíûõ
îñòàòêîâ è ò.ï. è ò.ä.

Ýòó èíôîðìàöèþ íóæíî óìåòü èçâëåêàòü èç ïðîñòðàíñòâåííûõ ñòðóêòóð,
õðàíÿùèõñÿ â çàïèñÿõ áàíêà PDB.

Ïîñìîòðèì íà ñòðóêòóðó èç PDB-çàïèñè 1RC2. Ýòà ñòðóêòóðà ðåøåíà
ñ ïîìîùüþ ðåíòãåíîñòðóêòóðíîãî àíàëèçà (ÐÑÀ) êðèñòàëëà, âûðàùåííîãî èç
áåëêà àêâàïîðèí Z 1.

Âîçíèêàþò ñëåäóþùèå âîïðîñû.
1) Ïî÷åìó â ñòðóêòóðå äâå êîïèè îäíîãî è òîãî æå áåëêà, óäàëåííûå äðóã

îò äðóãà íà 80 àíñòðåì??? (Ðèñ. 1a) Ýòî ÷òî-òî çíà÷èò èëè íåò?
2) Ïîñìîòðèì íà ìîëåêóëó âîäû HOH1064 (ñì. ðèñ.1b). Ïî÷åìó ýòà ìî-

ëåêóëà, óäàëåííàÿ îò áåëêà íà 6 àíãñòðåì, è çíà÷èò, íå âçàèìîäåéñòâóþùàÿ ñ
íèì, ïðèñóòñòâóåò â ñòðóêòóðå? Âåäü âîêðóã áåëêà â ñòðóêòóðå ìíîãî ïóñòîãî
ìåñòà (íåò íèêàêèõ àòîìîâ). Çíà÷èò, äðóãèå ìîëåêóëû âîäû, â ìàòåðèàëüíîì
êðèñòàëëå îêðóæàâøèå áåëîê, â ðàñøèôðîâàííîé ñòðóêòóðå îòñóòñòâóþò. Ïî-
ëó÷àåòñÿ, ÷òî HOH1064 - êàêàÿ-òî ñïåöèàëüíàÿ ìîëåêóëà âîäû??
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Ðèñ. 1. Ñòðóêòóðà àêâîïîðèíà Z (PDB êîä 1RC2). A: Îáùèé
âèä. B: Ìîëåêóëà âîäû HOH1064 óäàëåíà îò áåëêà áîëåå ÷åì
íà 6�A. Íàòóðàëüíàÿ ìîäåëü. Ìîëåêóëû âîäû - ãîëóáûå øàðè-
êè. Áëèæàéøèé ê HOH1064 àòîì áåëêà - çåëåíîâàòûé

Äëÿ îòâåòà íà ýòè âîïðîñû íåîáõîäèìî ïîíèìàòü, ÷òî òàêîå êðèñòàëë, è
óìåòü âîññòàíàâëèâàòü âñþ òðåõìåðíóþ èíôîðìàöèþ, ïðèâåäåííóþ â çàïèñè
PDB.

2. Êàê îòëè÷èòü êðèñòàëëè÷åñêóþ êîíôèãóðàöèþ àòîìîâ îò
íåêðèñòàëëè÷åñêîé?

Íàñ èíòåðåñóþò "êðèñòàëëè÷åñêèå êîíôèãóðàöèè íàáîðû àòîìîâ (îáú-
åäèíåííûå â ìîëåêóëû, äàæå ìàêðîìîëåêóëû) â ïðîñòðàíñòâå, êîòîðûå ñëå-
äóåò íàçûâàòü êðèñòàëëè÷åñêèìè. Êðèñòàëëû ñîäåðæàò òàê ìíîãî îòäåëüíûõ
ìîëåêóë, ÷òî âïîëíå ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî îíè áåñêîíå÷íû â ïðîñòðàíñòâå âî
âñå ñòîðîíû; òàê ìû è áóäåì ñ÷èòàòü. Ðåàëüíûå êðèñòàëëû áåëêîâ ñîäåðæàò
äåñÿòêè òûñÿ÷ áåëêîâûõ ìîëåêóë ïî êàæäîé êîîðäèíàòå, ò.å. áîëåå 1012 ìîëå-
êóë. Äëÿ ñðàâíåíèÿ, ïðåäñòàâüòå ðàçìåðû ëèñòà êëåò÷àòîé áóìàãè ñî ñòîðîíîé
10000 êëåòî÷åê - ÷åì íå áåñêîíå÷íûé ëèñò!

Âîò ïðèìåð êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû íà ïëîñêîñòè (Ðèñ.2a). ×òîáû
âîññòàíàâëèâàòü ÷àñòè êðèñòàëëà áåëêà â êîìïüþòåðå ïî çàïèñè PDB, íåîá-
õîäèìî çíàòü îïðåäåëåíèå êðèñòàëëà è îñíîâíûå ïîíÿòèÿ êðèñòàëëîãðàôèè.
Ìàòåìàòè÷åñêîå îïèñàíèå êðèñòàëëîâ îñíîâàíî íà ïîíÿòèè "äâèæåíèå ïðî-
ñòðàíñòâà".

3. Íåìíîãî î äâèæåíèÿõ

Íàñ èíòåðåñóþò äâèæåíèÿ ïðîñòðàíñòâà.
Òåì íå ìåíåå, âñå îñíîâíûå ïîíÿòèÿ ìîæíî îáúÿñíèòü íà ïðèìåðå äâè-

æåíèé ïëîñêîñòè - òàê ïðîùå.

3.1. Êàê ïðåäñòàâëÿòü ñåáå äâèæåíèå ïëîñêîñòè. Äâèæåíèå ïëîñêîñòè
íàäî ïîíèìàòü òàê. Ïðåäñòàâèì ñåáå, ÷òî íà ïëîñêîñòè êàê-òî ðàñïîëîæå-
íû (íàðèñîâàíû) àòîìû (ñì. ðèñ.2a). Âîçüìåì ïðîçðà÷êó (áåñêîíå÷íóþ âî âñå
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ñòîðîíû - ýòî ìàòåìàòèêà!), ïîëîæèì íà ïëîñêîñòü, ñêîïèðóåì êîíôèãóðàöèþ
àòîìîâ, à ïîòîì ïðîçðà÷êó ïåðåäâèíåì. Òîãäà äëÿ êàæäîãî àòîìà ìîæíî óêà-
çàòü êóäà îí ïåðåìåñòèëñÿ, åãî îáðàç ïðè äâèæåíèè. Áîëåå òîãî, äëÿ êàæäîé
òî÷êè ïëîñêîñòè ìîæíî óêàçàòü åå îáðàç â ðåçóëüòàòå äâèæåíèÿ. Ïîëó÷åííîå
â èòîãå ñîîòâåòñòâèå ìåæäó èñõîäíûì ïîëîæåíèåì òî÷åê ïëîñêîñòè è èõ íî-
âûìè ïîëîæåíèÿìè - îáðàçàìè, - íàçûâàåòñÿ äâèæåíèåì. Òàêèì îáðàçîì, äâè-
æåíèå â ìàòåìàòèêå - ýòî ðåçóëüòàò, à íå ïðîöåññ. Âàæíî òàêæå ïîíèìàòü, ÷òî
îáðàçû òî÷åê ïðèíàäëåæàò òîé æå ñàìîé, ïåðâîíà÷àëüíîé ïëîñêîñòè; ìîæíî
âîîáðàæàòü, ÷òî èõ ïåðåâåëè ñ ïðîçðà÷êè íà ïëîñêîñòü.

1. Îáðàç ëþáîé ôèãóðû ïðè äâèæåíèè - ýòî ðàâíàÿ åé ôèãóðà, íî èíà÷å
ðàñïîëîæåííàÿ.

Âàæíî ïîíèìàòü, ÷òî äàííîå äâèæåíèå (îáîçíà÷èì åãî áóêâîé M) ïðè-
ìåíÿåòñÿ ê ëþáîé òî÷êå ïëîñêîñòè, îáðàç òî÷êè A ïðè äâèæåíèèè M îáîçíà-
÷àåòñÿ òàê: M(A).

3.2. Ïðèìåðû äâèæåíèé ïëîñêîñòè.

• Ñäâèã, îí æå ïàðàëëåëüíûé ïåðåíîñ, îí æå òðàíñëÿöèÿ, íà äàííûé
âåêòîð V (ñì. ðèñ. 2c).

Âåêòîð - ýòî íàïðàâëåííûé îòðåçîê íà ïëîñêîñòè, êîòîðûé ìîæíî
ïðèëîæèòü ê ëþáîé òî÷êå. Òðàíñëÿöèÿ íà âåêòîð V ñòàâèò â ñîîòâåñò-
âèå ïðîèçâîëüíîé òî÷êå A êîíåö âåêòîðà V , ïðèëîæåííîãî ê òî÷êå A.

• Âðàùåíèå âîêðóã äàííîé òî÷êè B íà äàííûé óãîë φ â äàííîì íàïðàâ-
ëåíèè (ïî èëè ïðîòèâ ÷àñîâîé ñòðåëêè)(Ðèñ. 3a).

• Çåðêàëüíàÿ ñèììåòðèÿ îòíîñèòåëüíî äàííîé ïðÿìîé l (Ðèñ.3b).
• Ñêîëüçÿùàÿ ñèììåòðèÿ îòíîñèòåëüíî äàííîé ïðÿìîé l ñî ñäâèãîì íà
âåêòîð V , ïàðàëëåëüíûé l (Ðèñ. 3c)

Çåðêàëüíàÿ ñèììåòðèÿ ìåíÿåò îðèåíòàöèþ ïëîñêîñòè. Ýòî çíà÷èò, ÷òî
åñëè âû íàðèñóåòå îêðóæíîñòü è íà íåé ñòðåëî÷êîé ïîêàæåòå íàïðàâëåíèå
ïðîòèâ ÷àñîâîé ñòðåëêè, à çàòåì ïðèìåíèòå çåðêàëüíóþ ñèììåòðèþ, òî íà
îáðàçå îêðóæíîñòè ñòðåëî÷êà óêàæåò íàïðàâëåíèå ïî ÷àñîâîé ñòðåëêå. Òî æå
âåðíî è â îòíîøåíèè ñêîëüçÿùåé ñèììåòðèè.

Ïðåäñòàâèì ñåáå äâèæåíèå êàê ïåðåìåùåíèå ïðîçðà÷êè. Òîãäà çàðêàëü-
íóþ ñèììåòðèþ ïðåäåòñÿ îñóùåñòâèòü òàê. Ñíÿòü ïðîçðà÷êó ñ ïëîñêîñòè, ïå-
ðåâåðíóòü åå è ïîëîæèòü íà ïëîñêîñòü. Âðàùåíèå æå è òðàíñëÿöèþ ìîæíî
ðåàëèçîâàòü äâèãàÿ ïðîçðà÷êó ïî ïëîñêîñòè áåç îòðûâà.

Äâèæåíèÿ ïëîñêîñòè äåëÿòñÿ íà òå, êîòîðûå ñîõðàíÿþò åå îðèåíòàöèþ,
è òå, êîòîðûå ìåíÿþò îðèåíòàöèþ.

1Îïðåäåëåíèÿ. Ïðåîáðàçîâàíèåì ïëîñêîñòè Π íàçûâàåòñÿ âçàèìíîîäíîçíà÷íîå îòîáðà-
æåíèå M ïëîñêîñòè Π íà ñåáÿ. Ýòî çíà÷èò, ÷òî êàæäàÿ òî÷êà X ïëîñêîñòè èìååò îáðàç
M(X); ïðè ïðåîáðàçîâàíèè; ðàçíûå òî÷êè èìåþò ðàçíûå îáðàçû; êàæäàÿ òî÷êà Y ÿâëÿåòñÿ
îáðàçîì êàêîé-òî òî÷êè. Ïðåîáðàçîâàíèå M íàçûâàåòñÿ äâèæåíèåì, åñëè îíî ñîõðàíÿåò
ðàññòîÿíèå ìåæäó òî÷êàìè. Ýòî çíà÷èò, ÷òî äëÿ ëþáîé ïàðû òî÷åê X1, X2 ðàññòîÿíèå
ìåæäó èõ îáðàçàìè M(X1), M(X2) ðàâíî ðàññòîÿíèþ ìåæäó íèìè ñàìèìè.
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Îïðåäåëåíèå. Äâèæåíèÿ, êîòîðûå ñîõðàíÿþò îðèåíòàöèþ ïëîñêîñòè (ïðî-
ñòðàíñòâà), íàçûâàþòñÿ ñîáñòâåííûìè.

Òîëüêî ñîáñòâåííûå äâèæåíèÿ ÿâëÿþòñÿ ôèçè÷åñêè îñóùåñòâèìûìè. Íåâîç-
ìîæíî ñòàòü òàêèì, êàê âèäèøü ñåáÿ â çåðêàëå: ëåâàÿ ðóêà ñïðàâà, à ïðàâàÿ
- ñëåâà.

Ïîýòîìó â êðèñòàëëîãðàôèè è ôèçèêå îáû÷íî ðàññìàòðèâàþò òîëüêî
ñîáñòâåííå äâèæåíèÿ. Ìû òîæå îãðàíè÷èìñÿ ñîáñòâåííûìè äâèæåíèÿìè.

3.3. ×òî òàêîå îðèåíòàöèÿ ïëîñêîñòè è ïðîñòðàíñòâà.

Îïðåäåëåíèå. Îðèåíòàöèé â äàííîé òî÷êå ïëîñêîñòè íàçûâàåòñÿ âûáîð
íàïðàâëåíèÿ îáõîäà âîêðóã íåå.

Òàêèì îáðàçîì, â äàííîé òî÷êå âîçìîæíû äâå ðàçëè÷íûå îðèåíòàöèè.
Èíîãäà èõ íàçûâàþò "ïðî ÷àñîâîé ñòðåëêå"è "ïðîòèâ ÷àñîâîé ñòðåëêè", õîòÿ
â ýòèõ íàçâàíèÿõ åñòü óñëîâíîñòü: íóæíî óñëîâèòüñÿ ñ êàêîé ñòîðîíû ñìîò-
ðåòü! Âåäü åñëè ÷àñû ïðîçðà÷íûå, ãëÿäÿ íà ñòðåëêè ñ îáðàòíîé ñòîðîíû, îá-
íàðóæèì, ÷òî îíè äâèæóòñÿ ïðîòèâ ÷àñîâîé ñòðåëêè :).

Äâèãàÿñü ïî íåïðåðûâíîé êðèâîé èç òî÷êè A â òî÷êó B ìû ìîæåì "ïåðå-
íåñòè"îðèåíòàöèþ, çàäàííóþ â òî÷êå A. Ýòî ëåãêî ñåáå ïðåäñòàâèòü òàê: èäåì
ïî äîðîæêå, äâèãàÿ çà ñîáîé âðàùàþùååñÿ â ïëîñêîñòè êîëåñî.

Îïðåäåëåíèå. Îðèåíòàöèåé ïëîñêîñòè íàçûâàåòñÿ ñîãëàñîâàííûé âûáîð
îðèåíòàöèé â êàæäîé òî÷êå ïëîñêîñòè. Îðèåíòàöèè â òî÷êàõ A è B íà-
çûâàþòñÿ ñîãëàñîâàííûì, åñëè äëÿ ëþáîé íåïðåðûâíîé êðèâîé, ñîåäèíÿþùåé
A ñ B, îðèåíòàöèÿ â B ñîâïàäàåò ñ ïåðåíåñåííîé èç A âäîëü êðèâîé.

Ïåðåíîñ îðèåíòàöèè (íàïðàâëåíèÿ îáõîäà) âäîëü êðèâîé - èíòóèòèâíî
ïîíÿòíàÿ âåùü. ×òîáû ïîíÿòü, çà÷åì òàêàÿ ôîðìàëèñòèêà, âûïîëíèòå

Óïðàæíåíèå 3.1. Ìîæíî ëè îïðåäåëèòü îðèåíòàöèþ ïîâåðõíîñòè öèëèí-
äðà? ëèñòà Ìåáèóñà - ïîëîñêè áóìàãè, êîíöû êîòîðîé ñêëååíû íå â öèëèíäð,
à "íàîáîðîò"?

Ó ïëîñêîñòè, î÷åâèäíî, åñòü äâå ðàçëè÷íûå îðèåíòàöèè, êîòîðûå îïÿòü
æå óñëîâíî, íàçûâàþò "ïðîòèâ ÷àñîâîé ñòðåëêè"è "ïî ÷àñîâîé ñòðåëêå".

Îðèåíòàöèÿ â òî÷êå ïðîñòðàíñòâà îïðåäåëÿåòñÿ âûáîðîì íàïðàâëåíèÿ
âðàùåíèÿ âîë÷êà, îñòðèå êîòîðîãî ðàñïîëîæåíî â ýòîé òî÷êå (Ðèñ.4). Îñü
âîë÷êà ìîæåò ïðèíèìàòü ðàçíûå ïîëîæåíèÿ, íî êàê áû ìû íå íàïðàâëÿëè îñü,
ïðè âîçâðàòå åå â ïåðâîíà÷àëüíîå ïîëîæåíèå íàïðàâëåíèå âðàùåíèÿ îñòàíåò-
ñÿ òåì æå. Òàêèì îáðàçîì, åñòü äâà ðàçíûõ íàïðàâëåíèÿ âðàùåíèÿ âîë÷êà:
(1) ïðîòèâ ÷àñîâîé ñòðåëêè, åñëè ñìîòðåòü ñî ñòîðîíû ðó÷êè; (2) ïî ÷àñîâîé
ñòðåëêå.
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Îðèåíòàöèåé ïðîñòðàíñòâà íàçûâàåòñÿ ñîãëàñîâàííûé âûáîð îðèåíòà-
öèé âî âñåõ òî÷êàõ. Ñîãëàñîâàííîñòü îðèåíòàöèè â òî÷êàõ A è B, êàê è â ñëó-
÷àå ïëîñêîñòè, - ýòî ñîãëàñîâàííîñòü ïðè ïåðåíåñåíèè âäîëü ëþáîé íåïðåðûâ-
íîé êðèâîé, ñîåäèíÿþùåé ýòè òî÷êè. Â ôèçè÷åñêîì òðåõìåðíîì ïðîñòðàíñòâå
2 ìîæíî îïðåäåëèòü îðèåíòàöèþ, è ðàçíûõ îðèåíòàöèé - äâå.

3.4. Ïîëíûé ñïèñîê äâèæåíèé. Îãðàíè÷èìñÿ ñîáñòâåííûìè äâèæåíèÿìè
- äâèæåíèÿìè, íå ìåíÿþùèìè îðèåíòàöèþ ïëîñêîñòè (ïðîñòðàíñòâà).

Ïðèìåðîì äâèæåíèÿ ïðîñòðàíñòâà, ìåíÿþùèì îðèåíòàöèþ, ñëóæèò çåð-
êàëüíàÿ ñèììåòðèÿ îòíîñèòåëüíî ïëîñêîñòè.

Ó ìíîãèõ ìîëåêóë, íàïðèìåð,ó áåëêîâ, íàáëþäàåòñÿ õèðàëüíîñòü, ò.å. ìî-
ëåêóëà è çåðêàëüíî ñèììåòðè÷íàÿ åé ìîëåêóëà îòëè÷àþòñÿ ("ïðàâûå"è "ëå-
âûå"àìèíîêèñëîòû è ò.ï.). Òàêèì îáðàçîì, îãðàíè÷åíèå ñîáñòâåííûìè äâèæå-
íèÿìè ôèçè÷åñêè îáîñíîâàíî.

Òåîðåìà 3.1 (Íå ñëèøêîì ñëîæíàÿ, íî è íå î÷åâèäíàÿ). Êàæäîå ñîáñòâåííîå
äâèæåíèå ïëîñêîñòè ÿâëÿåòñÿ ëèáî òðàíñëÿöèåé, ëèáî âðàùåíèåì.

Â ÷åì íåòðèâèàëüíîñòü ýòîãî óòâåðæäåíèÿ: âû ìîæåòå âçÿòü ïðîçðà÷êó,
ñäâèíóòü åå, ïîòîì ïîâðàùàòü, åùå ñäâèíóòü è ò.ï., ò.å. ïîî÷åðåäè ïðèìåíèòü
ìíîãî ðàçíûõ äâèæåíèé. È òåì íå ìåíåå, ðåçóëüòèðóþùåå äâèæåíèå - îò íà-
÷àëüíîãî ïîëîæåíèÿ ïðîçðà÷êè äî êîíå÷íîãî, - âñåãäà ìîæåò áûòü ïîëó÷åíî
ëèáî êàê âðàùåíèå âîêðóã êàêîé-òî îäíîé òî÷êè, ëèáî êàê òðàíñëÿöèÿ íà
êàêîé-òî âåêòîð.

Òåîðåìà 3.2 (Íå ñëèøêîì ñëîæíàÿ, íî è íå î÷åâèäíàÿ). Êàæäîå ñîáñòâåííîå
äâèæåíèå ïðîñòðàíñòâà ÿâëÿåòñÿ ëèáî òðàíñëÿöèåé, ëèáî âðàùåíèåì âîêðóã
îñè, ëèáî âèíòîâûì âðàùåíèåì âîêðóã îñè.

Âèíòîâîå âðàùåíèå - ýòî âðàùåíèå âîêðóã îñè l ïëþñ ñäâèã íà âåêòîð V ,
ïàðàëëåëüíûé l.

Äëÿ ïîëíîòû êàðòèíû ñôîðìóëèðóþ òåîðåìû äëÿ ëþáûõ, â òîì ÷èñëå,
íåñîáñòâåííûõ äâèæåíèé.

Òåîðåìà 3.3. Êàæäîå äâèæåíèå ïëîñêîñòè ÿâëÿåòñÿ ëèáî òðàíñëÿöèåé,
ëèáî âðàùåíèåì, ëèáî ñêîëüçÿùåé ñèììåòðèåé

Çåðêàëüíàÿ ñèììåòðèÿ ÿâëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì ñêîëüçÿùåé ñèììåò-
ðèè, â êîòîðîì âåêòîð ñäâèãà V - íóëåâîé.

Òåîðåìà 3.4. Êàæäîå äâèæåíèå ïðîñòðàíñòâà ÿâëÿåòñÿ ëèáî òðàíñëÿöèåé,
ëèáî âðàùåíèåì âîêðóã îñè, ëèáî âèíòîâûì âðàùåíèåì, ëèáî çåðêàëüíîé ñèì-
ìåòðèåé, ëèáî çåðêàëüíîé ñèììåòðèåé ñî ñäâèãîì íà âåêòîð, ïàðàëëåëüíûé
çåðêàëó, ëèáî çåðêàëüíîé ñèììåòðèåé ñ âðàùåíèåì âîêðóã îñè, ïåðïåíäèêó-
ëÿðíîé çåðêàëó

2ïî êðàéíåé ìåðå, â òîé åãî ÷àñòè, êîòîðóþ óäàåòñÿ íàáëþäàòü, - êòî çíàåò, íå ïåðåìå-
íÿòñÿ ëè ïðàâàÿ è ëåâàÿ ðóêà ó ÷åëîâåêà, ïðîïóòåøåñòâîâàâøåãî ïî ñâåðõäàëåêîìó ïóòè
÷åðåç íåíàáëþäàåìóþ ÷àñòü Âñåëåííîé!
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Çåðêàëüíàÿ ñèììåòðèÿ ïðîñòðàíñòâà îïðåäåëÿåòñÿ ïëîñêîñòüþ - "çåðêà-
ëîì", îáðàçîì òî÷êè ñëóæèò çåðêàëüíî ñèììåòðè÷íàÿ åé òî÷êà.

4. Àëãåáðàè÷åñêàÿ çàïèñü äâèæåíèÿ ïëîñêîñòè

Îïðåäåëåíèå (À.Àëåêñååâñêèé, 2005 (åñëè êòî ðàíüøå íå ïðèäóìàë)). Àë-
ãåáðà - ýòî ñïîñîá ïåðåâåñòè ìàòåìàòèêó íà ÿçûê, ïîíÿòíûé êîìïüþòåðàì.

Íà Ðèñ.5 ïîêàçàíî êàê çàêîäèðîâàíî äâèæåíèå â PDB-ôàéëå. Íåòðóäíî
âèäåòü, ÷òî äâèæåíèå ïðîñòðàíñòâà çàêîäèðîâàíî 12þ ÷èñëàìè.Ýòè ÷èñëà ïîç-
âîëÿþò ïðîãðàììå (íàïðèìåð, SwissPDBviewer'ó) èç ëåæàùåãî â PDB-ôàéëå
áåëêà ïîëó÷èòü ñ ïîìîùüþ äâèæåíèÿ ñîñåäíóþþ â êðèñòàëëå ìîëåêóëó áåëêà.

Îïÿòü íà÷íåì ñ äâèæåíèé ïëîñêîñòè.
×òîáû èìåòü âîçìîæíîñòü çàïèñûâàòü äâèæåíèå àëãåáðàè÷åñêèìè ñðåä-

ñòâàìè âûáåðåì äåêàðòîâó ñèñòåìó êîîðäèíàò íà ïëîñêîñòè. Òîãäà êàæäàÿ
òî÷êà A ïðèîáðåòàåò óíèêàëüíîå èìÿ, ñîñòîÿùåå èç äâóõ ÷èñåë; ýòè ÷èñëà
íàçûâàþòñÿ êîîðäèíàòàìè òî÷êè. ßñíî, ÷òî êàæäîé òî÷êå A ñîîòâåòñòâóåò
âåêòîð A ñ íà÷àëîì êîîðäèíàò è êîíöîì â ýòîé òî÷êå è, íàîáîðîò, êàæäîìó
âåêòîðó, ïðèëîæåííîìó ê íà÷àëó êîîðäèíàò, îòâå÷àåò òî÷êà ïëîñêîñòè.

Òðàíñëÿöèþ íà âåêòîð V ìîæíî çàïèñàòü òàê: A → A + V .
Åñëè áûòü ïåäàíòîì, òî íóæíî áûëî áû ñêàçàòü òàê: âîçüìåì âåêòîð

A, ñîîòâåòñòâóþùèé òî÷êå A, ïðèáàâèì ê íåìó âåêòîð V (âåêòîðû óæ òî÷íî
ìîæíî ñêëàäûâàòü!) è òîãäà òî÷êà - êîíåö âåêòîðà A + V , - è áóäåò îáðàçîì
A ïðè òðàíñëÿöèè ïëîñêîñòè íà âåêòîð V . Êîíå÷íî, ïðî ýòî âñå çàáûâàþò è
ãîâîðÿò î òî÷êàõ êàê î âåêòîðàõ.

Âðàùåíèå ñ öåíòðîì â íà÷àëå êîîðäèíàò ìîæíî çàïèñàòü â âèäå ìàòðè-

öû R =
(

a b
c d

)
.

Êàæäàÿ ìàòðèöà R îïðåäåëåÿåò îòáðàæåíèå ïëîñêîñòè â ñåáÿ, ïðè êîòî-
ðîì òî÷êà A ñ êîîðäèíàòàìè (x, y) ïåðåõîäèò â òî÷êó

R(A) =
(

a b
c d

)(
x
y

)
Â ïðàâîé ÷àñòè ðàâåíñòâà íàïèñàíî ïðîèçâåäåíèå ìàòðèöû è âåêòîðà. Ïî

îïðåäåëåíèþ ïðîèçâåäåíèÿ ìàòðèö (âåêòîð

(
x
y

)
- ýòî òîæå ìàòðèöà ðàçìåðà

1× 2), èìååì:

R(A) =
(

ax + by
cx + dy

)
Ïðèìåð. R =

(
0 1
−1 0

)
Óïðàæíåíèå 4.1. Êàêîå äâèæåíèå ïëîñêîñòè çàäàåò ìàòðèöà R?
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Íå ëþáàÿ ìàòðèöà R îïðåäåëÿåò âðàùåíèå ïëîñêîñòè âîêðóã íà÷àëà êî-

îðäèíàò. Íàïðèìåð, åñëè R =
(

0 0
0 0

)
, òî, êàê ëåãêî óáåäèòüñÿ, îáðàçîì

ëþáîé òî÷êè áóäåò òî÷êà - íà÷àëî êîîðäèíàò. Ýòî äàæå íå ïðåîáðàçîâàíèå, à
ñïîëîøíîå íåäîðàçóìåíèå: ñæàòèå ïëîñêîñòè â îäíó òî÷êó (ïðåâðàùåíèå âñåé
Âñåëåííîé â ÷åðíóþ äûðó :) ).

Ïðèìåðû ïðåîáðàçîâàíèé, çàäàííûõ ìàòðèöàìè â âûáðàííîé äåêàðòîâîé
ñèòåìå êîîðäèíàò.

(1) R =
(

1 0
0 1

)
Òàâòîëîãè÷åñêîå (åäèíè÷íîå) äâèæåíèå: êàæäàÿ òî÷êà îñòà-

åòñÿ íà ìåñòå

(2) R =
(

1 0
0 −1

)
Íåñîáñòâåííîå äâèæåíèå - îòðàæåíèå îòíîñèòåëüíî îñè

àáñöèññ

(3) R =
(

2 0
0 1

)
Ïðåîáðàçîâàíèå, íå ÿâëÿþùååñÿ äâèæåíèåì: ðàñòÿæåíèå

âäâîå âäîëü îñè àáñöèññ

(4) R =

( √
2

2

√
2

2

−
√

2
2

√
2

2

)
Âðàùåíèå íà 45 ãðàäóñîâ âîêðóã íà÷àëà êîîðäèíàò.

(5) R =

( √
3

2
1
2

− 1
2

√
3

2

)
Âðàùåíèå íà 30 ãðàäóñîâ âîêðóã íà÷àëà êîîðäèíàò.

×òîáû îõàðàêòåðèçîâàòü ìàòðèöû R =
(

a b
c d

)
, êîòîðûå îïðåäåëÿþò

äâèæåíèå ( à íå êàêîå-ëèáî äðóãîå ïðåîáðàçîâàíèå ïëîñêîñòè), ïðåäñòàâèì R

êàê íàáîð èç äâóõ âåêòîðîâ-ñòîëáöîâ: V 1 =
(

a
c

)
, V 2 =

(
b
d

)
.

Òåîðåìà 4.1 (ïðîñòàÿ). Ìàòðèöà R îïðåäåëÿåò äâèæåíèå ïëîñêîñòè òîãäà,
è òîëüêî òîãäà, êîãäà
(i) äëèíû âåêòîðà V 1 è V 2 ðàâíû åäèíèöå, ÷òî ðàâíîñèëüíî ðàâåíñòâàì:
(V 1, V 1) = 1, (V 2, V 2) = 1, ãäå ñêîáêè - ýòî ñêàëÿðíûå ïðîèçâåäåíèÿ
(ii) âåêòîðû (V 1 è V 2) îðòîãîíàëüíû, èëè, ÷òî òî æå, (V 1, V 2) = 0.

Îïðåäåëèòåëü ìàòðèöû R, çàäàþùåé äâèæåíèå, ðàâåí +1 èëè −1; åñ-
ëè îïðåäåëèòåëü ðàâåí +1, òî äâèæåíèå ñîõðàíÿåò îðèåíòàöèþ ïëîñêîñòè,
åñëè −1, òî ìåíÿåò îðèåíòàöèþ íà ïðîòèâîïîëîæíóþ

Äîêàçàòåëüñòâî òåîðåìû ïðîèñòåêàåò èç òîãî ïðîñòîãî íàáëþäåíèÿÿ, ÷òî
âåêòîð V 1 ÿâëÿåòñÿ îáðàçîì âåêòîðà (1, 0), à âåêòîð V 2 - îáðàçîì âåêòîðà
(0, 1).

Â ñëó÷àå òðåõìåðíîãî ïðîñòðàíñòâà âñå àíàëîãè÷íî: R - ìàòðèöà 3 × 3,
åå ñòîëáöû îáîçíà÷èì V 1, V 2, V 3; R çàäàåò äâèæåíèå åñëè, è òîëüêî åñëè,
âûïîëíåíû óñëîâèÿ: (i) (V i, V i) = 1 (i = 1, 2, 3); (ii) (V i, V j) = 0 (i 6= j). 3

3ßñíî êàê íàïèñàòü óñëîâèÿ è äëÿ ìíîãîìåðíîãî ïðîñòðàíñòâà
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Ìàòðèöû, óäîâëåòâîðÿþùèå óñëîâèÿì (i) è (ii), íàçûâàþòñÿ îðòîãîíàëü-
íûìè; òàêèì îáðàçîì, îðòîãîíàëüíûå ìàòðèöû îïðåäåëÿþò äâèæåíèå, à íå
îðòîãîíàëüíûå - îïðåäåëÿþò ïðåîáðàçîâàíèå (åñëè îïðåäåëèòåëü íå ðàâåí íó-
ëþ!) íå ÿâëÿþùååñÿ äâèæåíèåì - íàïðèìåð, ðàñòÿæåíèå âäîëü îäíîé îñè è
ñæàòèå - âäîëü äðóãîé.

Òåîðåìà 4.2 (ïðîñòàÿ). Êàæäîå äâèæåíèå M ïëîñêîñòè (ïðîñòðàíñòâà)
â âûáðàííîé äåêàðòîâîé ñèñòåìå êîîðäèíàò ìîæíî çàïèñàòü òàê: A →
M(A) = RA + V ãäå A - òî÷êà, îíà æå âåêòîð; R - îðòîãîíàëüíàÿ ìàò-
ðèöà, à V - âåêòîð.

Òàêèì îáðàçîì, ëþáîå äâèæåíèå çàäàåòñÿ ìàòðèöåé R è âåêòîðîì V .
Òàêàÿ ôîðìà çàïèñè äâèæåíèé èñïîëüçóåòñÿ â PDB-ôàéëàõ è ïðîãðàììå

SwissPDBViewer (Ðèñ.5).

Óïðàæíåíèå 4.2. Íà Ðèñ.6 ïðèâåäåíà êîïèÿ ôðàãìåíòà PDB ôàéëà, ñîäåð-
æàùàÿ äâà äâèæåíèÿ. Â îäíîì èç äâèæåíèé - âîïèþùàÿ îøèáêà. Íàéäèòå
åå è ïðåäïîëîæèòå êàê íóæíî åå èñïðàâèòü.

5. Îïðåäåëåíèå êðèñòàëëè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè

Ïóñòü ó íàñ åñòü êîíôèãóðàöèÿ àòîìîâ (ìûñëèìàÿ áåñêîíå÷íîé, åñëè
ðå÷ü î êðèñòàëëè÷åñêèõ êîíôèãóðàöèÿõ) (Ðèñ.7). Êàê è ðàíüøå, ãîâîðèì î
ïëîñêîñòè.

Ñóùåñòâóþò äâèæåíèÿ ïëîñêîñòè, ïåðåâîäÿùèå êîíôèãóðàöèþ â ñåáÿ.
Ýòî çíà÷èò, ÷òî îáðàç ëþáîãî àòîìà êîíôèãóðàöèè â ðåçóëüòàòå äâèæåíèÿ
ïðîñòðàíñòâà ñîâïàäàåò ñ äðóãèì àòîìîì êîíôèãóðàöèè (êîíå÷íî, ïðè ýòîì
óãëåðîä äîëæåí ïåðåõîäèòü â óãëåðîä, à àçîò - â àçîò è ò.ï.). Ìû óñëîâèëèñü
ïðåäñòàâëÿòü äâèæåíèÿ ñ ïîìîùüþ ïðîçðà÷êè. Çíà÷èò, êîïèðóåì êîíôèãóðà-
öèþ íà ïðîçðà÷êó à ïîòîì ïðîçðà÷êó ïåðåäâèãàåì (íå ïåðåâîðà÷èâàÿ) òàê,
÷òîáû ðèñóíîê íà íåé ñîâïàë ñ èñõîäíûì.

Íà Ðèñ.7 èçîáðàæåíû òàêèå äâèæåíèÿ: 1å - òðàíñëÿöèÿ íà âåêòîð V 1; 2å
- òðàíñëÿöèÿ íà âåêòîð V 2.

Îïðåäåëåíèå. Äâèæåíèÿ, ïåðåâîäÿùèå êîíôèãóðàöèþ àòîìîâ â ñåáÿ, íà-
çûâàþòñÿ ñèììåòðèÿìè êîíôèãóðàöèè.

Îáðàòèòå âíèìàíèå íà òî, ÷òî äëÿ áåñêîíå÷íûõ êîíôèãóðàöèé, êàêîâû-
ìè ÿâëÿþòñÿ êðèñòàëëè÷åñêèå êîíôèãóðàöèè àòîìîâ, òðàíñëÿöèè òîæå ìîãóò
áûòü ñèììåòðèÿìè. Â áûòó ïîä ñèììåòðèåé ðåäêî ïîíèìàþò ñäâèã (òðàíñëÿ-
öèþ); ïðàâäà, è áåñêîíå÷íûå ïðåäìåòû â áûòó íàáëþäàþòñÿ ðåäêî :)

Îäíà ñèììåòðèÿ ñóùåñòâóåò ó ëþáîé êîíôèãóðàöèè - ýòî äâèæåíèå, îñòàâ-
ëÿþùåå âñå òî÷êè íà ìåñòå; íî ýòî êîíå÷íî ìàòåìàòè÷åñêèé âûâåðò (êîòîðûé
ÿ îïðàâäûâàþ :)
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Îïðåäåëåíèå. Êîíôèãóðàöèÿ àòîìîâ íà ïëîñêîñòè íàçûâàåòñÿ êðèñòàë-
ëè÷åñêîé, åñëè ñðåäè åå ñèììåòðèé åñòü äâå òðàíñëÿöèè íà íåêîëëèíåàðíûå
4 âåêòîðû.

Êîíôèãóðàöèÿ àòîìîâ â ïðîñòðàíñòâå íàçûâàåòñÿ êðèñòàëëè÷åñêîé,
åñëè ñðåäè åå ñèììåòðèé åñòü òðè òðàíñëÿöèè íà íåêîìïëàíàðíûå 5 âåê-
òîðû.

Ó êðèñòàëëè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè íà ïëîñêîñòè, êðîìå äâóõ òðàíñëÿöèé,
âñåãäà åñòü áåñêîíå÷íî ìíîãî ñèììåòðèé. Ýòî òðàíñëÿöèè íà äðóãèå âåêòî-
ðà. Íàïðèìåð, ñäâèãè íà âåêòîðà V 1 è V 2 ìîæíî ïðèìåíÿòü ïîñëåäîâàòåëüíî
íåñêîëüêî ðàç. Â ðåçóëüòàòå, êàê íåòðóäíî ïðîâåðèòü, ïîëó÷èòñÿ ñäâèã íà âåê-
òîð nV 1 + mV 2, ãäå n - ñêîëüêî ðàç ïðèìåíÿëñÿ ñäâèã íà V 1, m - ñêîëüêî ðàç
ïðèìåíÿëñÿ ñäâèã íà V 2. Äëÿ òðàíñëÿöèé ïîðÿä ïðèìåíåíèÿ íå âàæåí

6. Êðîìå
òîãî, î÷åâèäíî, òðàíñëÿöèè íà ïðîòèâîïîëîæíûå âåêòîðà òîæå áóäóò ñèììåò-
ðèÿìè. Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî n è m öåëûå, íî íå îáÿçàòåëüíî
ïîëîæèòåëüíûå ÷èñëà.

Êðîìå òðàíñëÿöèé, ó íåêîòîðûõ êðèñòàëëè÷åñêèõ êîíôèãóðàöèé íà ïëîñ-
êîñòè ìîãóò áûòü äðóãèå ñèììåòðèè - âðàùåíèÿ âîêðóã òî÷åê íà îïðåäåëåííûå
óãëû (Ðèñ.7)

6. Êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèå ñèììåòðèè è êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèå
ãðóïïû

Îïðåäåëåíèå. Ìíîæåñòâî âñåõ ñèììåòðèé êðèñòàëëè÷åñêîé êîíôèãóðà-
öèè àòîìîâ íàçûâàåòñÿ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé ãðóïïîé. Â çàïèñÿõ PDB ïè-
øóò "Space group", ýòî òî æå ñàìîå.

Ïî îïðåäåëåíèþ êðèñòàëëè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè, êðèñòàëëîãðàôè÷åñêàÿ
ãðóïïà âñåãäà ñîäåðæèò áåñêîíå÷íî ìíîãî òðàíñëÿöèé. Òðàíñëÿöèè îáðàçóþò
ò.í. ïîäãðóïïó.

Íåìíîæêî î òåðìèíàõ.
Î÷åâèäíî, åñëè M1 è M2 - äâå ñèììåòðèèè êîíôèãóðàöèè, òî ïîñëåäî-

âàòåëüíîå èõ ïðèìåíåíèå äàñò íîâîå äâèæåíèå, ïåðåâîäÿùåå êîíôèãóðàöèþ
â ñåáÿ, ò.å. íîâóþ ñèììåòðèþ. Ïîñëåäîâàòåëüíîå ïðèìåíåíèå äâèæåíèé çàïè-
ñûâàåòñÿ êàê èõ ïðîèçâåäåíèå: M1M2. Ýòî íîâîå äâèæåíèå îáîçíà÷èì îäíîé
áóêâîé M3. Òàêèì îáðàçîì, M3 ïåðåâîäèò òî÷êó A â òî÷êó C = M1(M2(A))
(áîëåå ïîäðîáíî: M2 ïåðåâîäèò A â òî÷êó B = M2(A), à çàòåì M1 ïåðåâîäèò
B â òî÷êó C = M1(B)).

Êðîìå òîãî, åñëè M - ñèììåòðèÿ êîíôèãóðàöèè, òî è îáðàòíîå äâèæåíèå,
îáîçíà÷àåìîå M−1, - òîæå ñèììåòðèÿ 7

4êîëëèíåàðíûå âåêòîðû - ýòî ïàðàëëåëüíûå âåêòîðû
5êîìïëàíàðíûå âåêòîðû - ýòî âåêòîðû, ëåæàùèå â îäíîé ïëîñêîñòè (åñëè èõ îòëîæèòü

îò îäíîé òî÷êè)
6À äëÿ äðóãèõ äâèæåíèé âàæåí!
7Îáðàòíîå ê M äâèæåíèå îïðåäåëÿåòñÿ òàê. Ëþáàÿ òî÷êà A åñòü îáðàç íåêîòîðîé òî÷êè

B ïðè äâèæåíèè M : A = M(B). Ïî îïðåäåëåíèþ, M−1 ïåðåâîäèò B â A: M−1(B) = A
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Îáîçíà÷èì ãðóïïó ñèììåòðèé êîíôèãóðàöèè îäíîé áóêâîéG. Ìíîæåñòâî
G ñîñòîèò íå èç òî÷åê, à èç äâèæåíèé 8; îäèí ýëåìåíò M ∈ G - ýòî îäíî
äâèæåíèå ïëîñêîñòè.

Îïðåäåëåíèå. Ïîäìíîæåñòâî S ñèììåòðèé êîíôèãóðàöèè íàçûâàåòñÿ ïîä-
ãðóïïîé åñëè äëÿ ëþáûõ äâóõ äâèæåíèé M1,M2 ∈ S èõ ïðîèçâåäåíèå M1M2

òîæå ïðèíàäëåæèò S è äëÿ êàæäîãî M ∈ S îáðàòíîå äâèæåíèå M−1 òîæå
ïðèíàäëåæèò S

Òàê âîò, ÿñíî, ÷òî ìíîæåñòâî òðàíñëÿöèîííûõ ñèììåòðèé êðèñòàëëè÷å-
ñêîé êîíôèãóðàöèè àòîìîâ îáðàçóåò ïîäãðóïïó êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé ãðóï-
ïû.

Âàæíûé ôàêò ïðèðîäû ñîñòîèò â òîì, ÷òî ðàçëè÷íûõ êðèñòàëëîãðàôè-
÷åñêèõ ãðóïï ïðîñòðàíñòâà ñóùåñòâóåò íå òàê óæ ìíîãî, âî âñÿêîì ñëó÷àå
- êîíå÷íîå ÷èñëî 9. Ñëîâó "ðàçëè÷íûõ"íóæíî ïðèäàòü òî÷íûå ñìûñë. Íà-
ïðèìåð, åñëè êðèñòàëëè÷åñêóþ êîíôèãóðàöèþ ðàñòÿíóòü âî âñå ñòîðîíû â 2
ðàçà (ïðèìåíèòü ãîìîòåòèþ, êàê, âîçìîæíî, âàñ ó÷èëè â øêîëå), òî âåêòîðà
òðàíñëÿöèîííûõ ñèììåòðèé ðàñòÿíóòñÿ â äâà ðàçà, íî î÷åâèäíî, âñÿ ãðóïïà
ñèììåòðèé áóäåò â îïðåäåëåííîì ñìûñëå òîé æå ñàìîé.

7. Ïðèìèòèâíàÿ êðèñòàëëè÷åñêàÿ ÿ÷åéêà

Ñèììåòðèÿ â åñòåñòâîçíàíèè (ìàòåìàòèêå, ôèçèêå, õèìèè, áèîëîãèè è
äð.) - ñïîñîá óïðîñòèòü îïèñàíèå îáúåêòà.

Èòàê, ó êðèñòàëëè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè àòîìîâ åñòü ïîäãðóïïà òðàíñëÿ-
öèîííûõ ñèììåòðèé.

Ëåììà 7.1. Êàæäàÿ òðàíñëÿöèîííàÿ ñèììåòðèÿ V êðèñòàëëè÷åñêîé êîí-
ôèãóðàöèè ïëîñêîñòè (ïðîñòðàíñòâà) âûðàæàåòñÿ ÷åðåç äâå (ñîîòâ. òðè)
òðàíñëÿöèè íà âåêòîðû V 1, V 2 (ñîîòâ. V 1, V 2, V 3), à èìåííî, V = nV 1 +
mV 2, ãäå m è n - öåëûå ÷èñëà (ñîîòâ. V = nV 1 + mV 2 + lV 3).

Âûáîð òðàíñëÿöèîííûõ ñèììåòðèé V 1, V 2, V 3, ïîðîæäàþùèõ âñå äðóãèå
òðàíñëÿöèîííûå ñèììåòðèè, íå îäíîçíà÷åí - èõ ìîæíî âûáðàòü ïî-ðàçíîìó.

Óïðàæíåíèå 7.1. Ïóñòü â êàæäîé âåðøèíå (áåñêîíå÷íîé) êëåò÷àòîé áó-
ìàãè ðàñîïëîæåí àòîì. Ïðåäúÿâèòå äâå ñóùåñòâåííî ðàçëè÷íûå ïàðû âåêòî-
ðîâ, êàæäàÿ èç êîòîðûõ ïîðîæäàåò âñå òðàíñëÿöèîííûå ñèììåòðèè ýòîé
êðèñòàëëè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè. Ðàçëè÷èå äîëæíî çàêëþ÷àòüñÿ â äëèíå è/èëè
óãëå ìåæäó âåêòîðàìè.

Äëÿ äàííîé êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè ñòàðàþòñÿ âûáðàòü
ïîðîæäàþùèå òðàíñëÿöèîííûå ñèììåòðèè V 1, V 2, V 3 òàê, ÷òîáû óãëû ìåæäó

8Ìíîæåñòâî ÷åãî? - ñïðîñèëà Àëèñà. - Ïðîñòî ìíîæåñòâî. - îòâåòèëà ãóñåíèöà"Ë. Êýðîë,
"Àëèñà â ñòðàíå ÷óäåñ"

9Åñëè ðàçðåøèòü ñèììåòðèè, ìåíÿþùèå îðèåíòàöèþ ïðîñòðàíñòâà, òî èõ 230; åñëè çà-
ïðåòèòü - òî ìåíüøå; íå óñïåë íàéòè ñêîëüêî èìåííî, êàæåòñÿ îêîëî 60... ÀÀë
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âåêòîðàìè áûëè ïðÿìûìè à äëèíû âåêòîðîâ - ñàìûìè êîðîòêèì èç âîçìîæ-
íûõ. Óâû, ýòî óäàåòñÿ ñäåëàòü íå äëÿ ëþáûõ êðèñòàëëè÷åñêèõ êîíôèãóðàöèé.

Èñïîëüçóÿ òðàíñëÿöèîííûå ñèììåòðèè, ìîæíî âñþ êðèñòàëëè÷åñêóþ êîí-
ôèãóðàöèþ àòîìîâ âîññòàíîâèòü èç ïðèìèòèâíîé êðèñòàëëîãðàôè÷åêîé ÿ÷åé-
êè - ïàðàëëåëîãðàììà (íà ïëîñêîñòè) èëè ïàðàëëåëèïèïåäà (â ïðîñòðàíñòâå),
îáëàäàþùåãî ñâîéñòâàìè:
(i) êàæäàÿ òî÷êà ïëîñêîñòè (ñîîòâ. ïðîñòðàíñòâà) ìîæåò áûòü ïåðåíåñåíà
òðàíñëÿöèîííûìè ñèììåòðèÿìè â îñíîâíóþ ÿ÷åéêó; ýòî æå óñëîâèå ìîæíî
ïåðåôîðìóëèðîâàòü òàê: îáðàçû îñíîâíîé ÿ÷åéêè ïðè äåéñòâèè âñåõ òðàíñ-
ëÿöèîííûõ ñèììåòðèé êðèñòàëëè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè ïîêðûâàþò âñþ ïëîñ-
êîñòü (ïðîñòðàíñòâî);
(ii) îáðàçû îñíîâíîé ÿ÷åéêè ïðè òðàíñëÿöèîííûõ ñèììåòðèÿõ ëèáî ñîâïàäàþò,
ëèáî íå ïåðåñåêàþòñÿ, ëèáî ïåðåñåêàþòñÿ òîëüêî ïî ñòîðîíå (ãðàíè â ñëó÷àå
3D) ÿ÷åéêè.

Åñëè V 1, V 2 - äâà âåêòîðà, ïîðîæäàþùèå âñå òðàíñëÿöèîííûå ñèììåòðèè
êðèñòàëëè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè, òî â êà÷åñòâå ïðèìèòèâíîé ÿ÷åéêè ìîæíî
âûáðàòü ïàðàëëåëîãðàìì, ïîñòîðîåííûé íà âåêòîðàõ V 1, V 2, ïðèëîæåííûõ ê
îäíîé òî÷êå (ñì. ðèñ.7)

Â êðèñòàëëîãðàôèè èíîãäà èñïîëüçóþò íå ïðèìèòèâíóþ ÿ÷åéêó, à áîëü-
øóþ. Òàê ïîñòóïàþò â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà áîëüøàÿ ÿ÷åéêà, ñîñòàâëåííàÿ èç
íåñêîëüêèõ ïðèìèòèâíûõ, ÿâëÿåòñÿ ïðÿìîóãîëüíûì ïàðàëëåëèïèïåäîì èëè,
ïî êðàéíåé ìåð, óãëû ìåæäó íåêîòîðûìè åå ñòîðîíàìè ïðÿìûå. Äåëî â òîì,
÷òî ïðÿìîóãîëüíîñòü ÿ÷åéêè óïðîùàåò íåêòîðûå ôîðìóëû. Òàêèå ÿ÷åéêè íà-
çûâàþòñÿ íå ïðèìèòèâíûìè. Îíè óäîâëåòâîðÿþò óñëîâèþ (i), íî íå óäîâëå-
òâîðÿþò óñëîâèþ (ii) (ñì. âûøå).

8. Àñèììåòðè÷åñêàÿ åäèíèöà

Êðîìå òðàíñëÿöèîííûõ ñèììåòðèé, ó íåêîòîðûõ êðèñòàëëè÷åñêèõ êîí-
ôèãóðàöèé áûâàþò è äðóãèå ñèììåòðèè. Â ñîîòâåòñòâèè ñ òåîðåìîé, ïðèâå-
äåííîé âûøå, ëþáàÿ òàêàÿ ñèììåòðèÿ - ëèáî âðàùåíèå âîêðóã îñè íà îïðå-
äåëåííûé óãîë, ëèáî âèíòîâîå äâèæåíèå - òðàíñëÿöèÿ ñ âðàùåíèåì. Ôàêò,
äîêàçûâàåìûé â ãåîìåòðèè 10, ñîñòîèò â òîì ÷òî â êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé
ãðóïïå ìîãóò áûòü âðàùåíèÿ è âèíòîâûå äâèæåíèÿ ñ âðàùåíèåì íà óãëû,
ðàâíûå ïîëîâèíå, òðåòè, ÷åòâåðòè èëè îäíîé øåñòîé îò 360 ãðàäóñîâ è êðàò-
íûå èì - ò.å. íà äâå òðåòè, òðè ÷åòâåðòè, ïÿòü øåñòûõ îò 360◦. Ïîýòîìó óãîë
âðàùåíèÿ äëÿ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ ñèììåòðèé îáîçíà÷àþò òàê: 2, 3, 4, 6;
ñîîòâåòñòâóþùèå îñè âðàùåíèÿ íàçûâàþò îñÿìè âòîðãî, òðåòüåãî, ÷åòâåðòîãî,
øåñòîãî ïîðÿäêîâ11

10è, ñëåäîâàòåëüíî, èìåþùèé ìåñòî â ïðèðîäå - åñëè ýâêëèäîâà ãåîìåòðèÿ ïðàâèëüíî
îïèñûâàåò ïðîñòðàíñòâî; à ýòî òàê, ÷òî ïðîâåðåíî ñ áîëüøîé òî÷íîñòüþ

11Îñåé ïÿòîãî ïîðÿêà â êðèñòàëëàõ íå ìîæåò áûòü, ýòî òåîðåìà; ïîýòîìó îáíàðóæå-
íèå ôèçèêàìè îñè ïÿòîãî ïîðÿäêà â ðåãóëÿðíîé ñòðóêòóðå ïðèâåëî ê îòêðûòèþ òàê íà-
çûâàåìûõ êâàçèêðèñòàëëîâå - ðåãóëÿðíûõ, íî íå êðèñòàëëè÷åñêèõ êîíôèãóðàöèé àòîìîâ â
ïðîñòðàíñòâå
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Âðàùàòåëüíûå è âèíòîâûå ñèììåòðèè êðèñòàëëè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè
ïîçâîëÿþò åùå áîëüøå "óæàòü"èíôîðìàöèþ î êðèñòàëëå - âñÿ êðèñòàëëè-
÷åñêàÿ êîíôèãóðàöèÿ ìîæåò áûòü âîññòåíîâëåíà ñ ïîìîùüþ êðèñòàëëîãðà-
ôè÷åñêîé ãðóïïû èç ò.í. àñèììåòðè÷åñêîé åäèíèöû - ÿ÷åéêè ïðîñòðàíñòâà,
ìåíüøåé ÷åì ïðèìèòèâíàÿ ÿ÷åéêà.

Îïðåäåëåíèå. Ìíîãîãðàííèê P â ïðîñòðàíñòâå (ìíîãîóãîëüíèê íà ïëîñêî-
ñòè) íàçûâàåòñÿ àñèìåòðè÷åñêîé ÿ÷åéêîé äëÿ äàííîé êðèñòàëëè÷åñêîé êîí-
ôèãóðàöèè àòîìîâ åñëè âûïîëíåíû óñëîâèÿ
(i) êàæäàÿ òî÷êà ïðîñòðàíñòâà (ñîîòâ. ïëîñêîñòè) ìîæåò áûòü ïåðåíå-
ñåíà ïîäõîäÿùåé ñèììåòðèåé èç êðèñòàëëîãðàôè÷åêîé ãðóïïû â P ; ýòî æå
óñëîâèå ìîæíî ïåðåôîðìóëèðîâàòü òàê: îáðàçû P ïðè äåéñòâèè âñåõ ñèì-
ìåòðèé êðèñòàëëè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè ïîêðûâàþò âñå ïðîñòðàíñòâî (ñî-
îòâ. ïëîñêîñòü);
(ii) îáðàçû P ïðè êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ ñèììåòðèÿõ ëèáî ñîâïàäàþò, ëè-
áî íå ïåðåñåêàþòñÿ, ëèáî ïåðåñåêàþòñÿ òîëüêî ïî ãðàíè (ñîîòâ. ñòîðîíå, â
ñëó÷àå 2D) P .

Òàêèì îáðàçîì, àñèììåòðè÷åñêàÿ åäèíèöà ïî îòíîøåíèþ ê âñåé êðèñòàë-
ëîãðàôè÷åñêîé ãðóïïå èãðàåò òàêóþ æå ðîëü, êàê ïðèìèòèâíàÿ ÿ÷åéêà - ïî
îòíîøåíèþ ê ïîäãðóïïå òðàíñëÿöèîííûõ ñèììåòðèé.

Â îòëè÷èå îò ïðèìèòèâíîé ÿ÷åêè, êîòîðàÿ âñåãäà ïàðàëëåëèïèïåä, àñèì-
ìåòðè÷åñêàÿ÷ ÿ÷åéêà ìîæåò áûòü (è îáû÷íî áûâàåò) íå ïàðàëëåëèïèïåäîì, à
áîëåå ñëîæíî óñòðîåííûì ìíîãîãðàííèêîì.

Â çàïèñÿõ PDB îáû÷íî ïðèâîäÿò êîîðäèíàòû àòîìîâ èç îäíîé àñèììåò-
ðè÷íîé ÿ÷åéêè ïîòîìó, ÷òî ýòîé èíôîðìàöèè, â ñîâîêóïíîñòè ñ èíôîðìàöèåé î
êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé ãðóïïå, òàêæå ïðèâåäåííîé â çàïèñè, äîñòàòî÷íî äëÿ
âîññòàíîâëåíèÿ, â ïðèíöèïå, âñåãî êðèñòàëëà. Íà ïðàêòèêå äëÿ àäåêâàòíîé
èíòåðïðåòàöèè ìíîãèõ çàïèñåé PDB êîîðäèíàò îäíèõ àòîìîâ èç àñèììåòðè-
÷åñêîé ÿ÷åéêè íåäîñòàòî÷íîé - íåîáõîäèìî äîñòðàèâàòü ìîëåêóëû â ñîñåäíèõ
àñèììåòðè÷åñêèõ ÿ÷åéêàõ.

Óïðàæíåíèå 8.1. Äëÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû, èçîáðàæåííîé íà Ðèñ.2
(i) íàéòè âñå ñèììåòðèè (îòìåòèòü öåíòðû âðàùåíèÿ è óêàçàòü ïîðÿäîê
îñè, ò.å. òî÷êè â äàííîì ñëó÷àå)
(ii) íàéòè è íàðèñîâàòü àñèììåòðè÷åñêóþ ÿ÷åéêó

9. Íåêðèñòàëëîãðàôè÷åñêèå ñèììåòðèè

Îòäåëüíàÿ áåëêîâàÿ ìîëåêóëà, à îñîáåííî êîìïëåêñ èç ìíîãèõ áåëêîâûõ
öåïåé - êàïñèä âèðóñà, êàêîé-íèáóäü ãîìîòåòðàìåð è ò.ï., - ìîæåò îáëàäàòü
ñîáñòâåííîé ñèììåòðèåé - äâèæåíèåì, ïåðåâîäÿùèì äàííóþ ìîëåêóëó è êîì-
ïëåêñ ìîëåêóë â ñåáÿ. Ïóñòü ó íàñ êðèñòàëë, ñîñòàâëåííûé èç ñèììåòðè÷íûõ
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ìîëåêóë. Òîãäà âîçìîæíû äâå ñèòóàöèè. (1) Ñèììåòðèÿ ìîëåêóëû ïðîäîëæà-
åòñÿ äî ñèììåòðèè âñåé êðèñòàëëè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè àòîìîâ. Òàêèì îáðà-
çîì, ýòî êðèñòàëëîãðàôè÷åñêàÿ ñèììåòðèÿ, îíà âõîäèò â êðèñòàëëîãðàôè÷å-
ñêóþ ãðóïïó, î òàêèõ ñèììåðèÿõ øëà ðå÷ü âûøå. (2) Ñèììåòðèÿ ìîëåêóëû
íå ïðîäîëæàåòñÿ äî ñèììåòðèè âñåé êðèñòàëëè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè àòîìîâ.
Òàêàÿ ñèììåòðèÿ íàçûâàåòñÿ íåêðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé. Ïðèìåðîì ìîãóò ñëó-
æèòü ðåíòãåíîñòðóêòóðíûå ðàñøèôðîâêè ñòðóêòóð êàïñèäîâ âèðóñîâ, èìåþ-
ùèõ ôîðìó äîäåêàýäðà - ïðàâèëüíîãî 12-ãðàííèêà. Ó äîäåêàýäðà èìååòñÿ îñü
ñèììåòðèè ïÿòîãî ïîðÿäêà; èç íàïèñàííîãî âûøå ñëåäóåò, ÷òî òàêàÿ ñèììåò-
ðèÿ íå ìîæåò áûòü êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé.

Íàëè÷èå íåêðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé ñèììåòðèè ñîäåðæèìîãî àñèììåòðè-
÷åñêîé åäèíèöû ïîçâîëÿåò åùå áîëüøå óæàòü èíôîðìàöèþ, à èìåííî, íàïè-
ñàòü êîîðäèíàòû íå âñåõ àòîìîâ èç àñèììåòðè÷åñêîé åäèíèöû, à òîëüêî ÷àñòè,
èç êîòîðîé ìîæíî âîññòàíîâèòü àñèììåòðè÷åñêóþ åäèíèöó è âåñü êðèñòàëë â
äâà øàãà: ñ ïîìîùüþ (1) íåêðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõ ñèììåòðèé (2) êðèñòàëëî-
ãðàôè÷åêèõ ñèììåòðèé.

Õîðîøî ýòî èëè ïëîõî, íî èíîãäà èìåííî òàê îïèñûâàþò ñòðóêòóðó â
çàïèñÿõ PDB, ïðèâîäÿ, åñòåñòâåííî, â àííîòàöèè äâèæåíèÿ, êîòîðûå ÿâëÿþò-
ñÿ íåêðèñòàëëîãðàôè÷åñêèìè ñèììåòðèÿìè. ×àñòî òàê ïîñòóïàþò èìåííî ñ
ðàøèôðîâêàìè áåëêîâ êàïñèäîâ âèðóñîâ - äëÿ ýêîíîìèè ìåñòà è îáëåã÷åíèÿ
àíàëèçà îòäåëüíîãî áåëêà êàïñèäà.

10. Áèîëîãè÷åñêàÿ åäèíèöà

Òî, ÷òî ãîâîðèëîñü âûøå, ïîçâîëÿåò àäåêâàòíî îïèñàòü êðèñòàëë ñ òî÷êè
çðåíèÿ êðèñòàëëîãðàôèè, íî èíîãäà ïðåäëàãàåìûå êðèñòàëëîãðàôàìè îïèñà-
íèÿ â çàïèñÿõ PDB ÿâíî íåóäîáíû ñ òî÷êè çðåíèÿ ìîëåêóëÿðíîé áèîëîãèè.

1. Èç òåîðèè íå ñëåäóåò, ÷òî âñåãäà ìîæíî âûáðàòü àñèììåòðè÷åñêóþ
ÿ÷åéêó, ñîäåðæàùóþ öåëèêîì âíóòðè îäíó ìîëåêóëó áåëêà (ìíîãîìîëåêóëÿð-
íûé êîìïëåêñ), ñîñòàâëÿþùåãî (-ùèé) êðèñòàëë 12. Ìîæåò ñëó÷èòüñÿ òàê, ÷òî
â àñèììåòðè÷åêîé ÿ÷åéêå ñîäåðæèòñÿ ïåðâàÿ ïîëîâèíà îò îäíîé êîïèè ìîëå-
êóëû è âòîðàÿ ïîëîâèíà - îò äðóãîé êîïèè, õîòÿ, ïî ïðàâäå ãîâîðÿ, ìíå íå
ïðèõîäÿò íà óì ïðèìåðû èç PDB...

2. Áûâàåò òàê, ÷òî ñîñåäíèå â êðèñòàëëå ìîëåêóëû áåëêà èìåþò ðàçëè÷à-
þùèåñÿ êîíôîðìàöèè. Îñîáåííî ÷àñòî òàêèå ðàçëè÷èÿ â êîíôîðìàöèè íàáëþ-
äàþòñÿ ó áåëêîâ, ó êîòîðûõ åñòü îííîñèòåëüíî ïîäâèæíûå ÷àñòè. È ïðè ýòîì
ïàðà áåëêîâ ñ ðàçëè÷íûìè êîíôîðìàöèÿìè äàëåå â ïðîñòðàíñòâå ïîâòîðÿ-
åòñÿ îáðàçóÿ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêóþ êîíôèãóðàöèþ. Â òàêîì ñëó÷àå â îäíó
àñèììåòðè÷åñêóþ åäèíèöó êðèñòàëëà ïîïàäàþò äâå õèìè÷åñêè îäèíàêîâûå
ìîëåêóëû áåëêà (èíîãäà - íå äâå, à áîëüøå). Â òàêîì ñëó÷àå áèîëîãè÷åñêèé
ñìûñë èìååò êàæäàÿ îòäåëüíàÿ ìîëåêóëà áåëêà èç ñòðóêòóðû; èõ ñðàâíåíèå
òîæå èìååò ñìûñë - íàïðèìåð, äëÿ âûÿâëåíèÿ ïîäâèæíûõ ÷àñòåé ìîëåêóëû.

12Ñì. ïðèìåð ñ êðèñòàëëîì èç "îãóðöîâ"â ëåêöèÿõ Ëóíèíà
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Ïîýòîìó áèîëîãè÷åñêè îïðàâäàííûì ÿâëÿåòñÿ ðàçäåëåíèå ñòðóêòóðû íà äâå,
òàê íàçûâàåìûå, áèîëîãè÷åñêèå åäèíèöû.

3. ×àñòî íàáëþäàåòñÿ ñèòóàöèÿ, ïðîòèâîïîëîæíàÿ ïðåäûäóùåé: â êðè-
ñòàëëå ëåæàò ãîìîäèìåðû áèîëîãè÷åñêèõ ìàêðîìîëåêóë (èíîãäà - òåòðàìåðû
è äð.). Ýòè äèìåðû ñèììåòðè÷íû, è áîëåå òîãî, ñèììåòðèÿ ÿâëÿåòñÿ êðèñòàë-
ëîãðàôè÷åñêîé. Òàêèì îáðàçîì, â àñèììåòðè÷åñêîé åäèíèöå îñòàåòñÿ îäíà ìî-
ëåêóëà ãîìîäèìåðà, è êàðòèíà, ïîëó÷àåìàÿ èç çàïèñè PDB, íå îòðàæàåò áèëî-
ãè÷åñêîé ñèòóàöèè. Íàïðèìåð, áûâàåò, ÷òî èññëåäóåìûé áåëîê in vivo âñåãäà
ñóùåñòâóåò è ôóíêöèîíèðóåò òîëüêî â âèäå ãîìîäèìåðà. Îñîáåííî øîêèðóþ-
ùèìè íà ïåðâûé âçãëÿä ïîëó÷àþòñÿ ñòðóêòóðû ãîìîäèìåðà áåëêà, ñâÿçàííîãî
ñ ïîëèíäðîìíîé ÄÍÊ, ïðåäñòàâëåííûå â çàïèñè PDB ìîíîìåðîì íà îäíîöå-
ïî÷å÷íîé ÄÍÊ...

Â îïèñàííîé ñèòóàöèè ñîäåðæàòåëüíàÿ áèîëîãè÷åñêàÿ åäèíèöà ïîëó÷àåò-
ñÿ äîáàâëåíèåì ê ñîäåðæèìîìó àñèììåòðè÷åñêîé åäèíèöû åå êîïèè èç ïîä-
õîäÿùåé ñîñåäíåé àñèììåòðè÷åñêîé åäèíèöû, ò.å. ïðèìåíåíèåì ïîäõîäÿùåé
êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîé ñèììåòðèè.

×åòâåðòîå, ïÿòîå è ò.ï. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ åäèíèö èç ñîäåð-
æèìîãî îäíîé àñèììåòðè÷åñêîé ÿ÷åéêè èíîãäà ïðèõîäèòñÿ ïðèìåíÿòü è ïðî-
öåäóðó ðàçäåëåíèÿ (êàê â 2.), è ïðîöåäóðó îáúåäèíåíèÿ (êàê â 3.) îäíîâðåìåí-
íî. Âî ìíîãèõ çàïèñÿõ PDB (íî íå âî âñåõ) â àííîòàöèè îïèñàíà ïðîöåäóðà
âîññòàíîâëåíèÿ îäíîé èëè íåñêîëüêèõ áèîëîãè÷åñêèõ åäèíèö ïî èíôîðìàöèè,
ïðèâåäåííîé â çàïèñè.

11. Áàíêè áèîëîãè÷åñêèõ åäèíèö

Íàðÿäó ñ PDB, îñíîâíîé åäèíèöåé õðàíåíèÿ â êîòîðîì ÿâëÿåòñÿ îáû÷íî
çàïèñü, ïðåäñòàâëÿþùàÿ ñîäåðæèìîå àñèììåòðè÷åñêîé åäèíèöû êðèñòàëëà,
åñòü áàíêè, õðàíÿùèå âîññòàíîâëåííûå áèîëîãè÷åñêèå åäèíèöû. Òàêèì îá-
ðàçîì, ÷àñòî èìåííî ê íèì ñëåäóåò îáðàùàòüñÿ äëÿ ïîëó÷åíèÿ àäåêâàòíîé
ñòðóêòóðíîé èíôîðìàöèè.

Ýòî òàêèå áàíêè.
(i) PDB ñ íåêîòîðûõ ïîð êðîìå îñíîâíûõ çàïèñåé ïðåäëàãàåò òàêæå áèîëîãè-
÷åñêèå åäèíèöû.
(ii) Áàíê PQS (Protein Quaternary Structure)
(iii) Áàíê NDB (Nucleic acids Data Bank) - ñòðóêòóðû íóêëåèíîâûõ êèñëîò è
èõ êîìïëåêñîâ ñ áåëêàìè
(iv) Áàíê êàïñèäîâ âèðóñîâ

Íåîîáõîäèìî èìåòü ââèäó ñëåäóþùèå îáñòîÿòåëüñòâà.
Áèîëîãè÷åñêàÿ åäèíèöà - ïîíÿòèå èç ìîëåêóëÿðíîé áèîëîãèè, à íå èç êðè-

ñòàëëîãðàôèè. Òàêèì îáðàçîì, çíàíèå áèîõèìèè è ìîëåêóëÿðíîé áèîëîãèè
åñòü ãëàâíûé èñòî÷íèê äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ è èíòåðïðåòàöèè áèîëîãè÷åñêîé
åäèíèöû. Òàêèì çíàíèåì ìîæåò íå îáëàäàòü ñïåöèàëèñò ïî ðåíòãåíîñòðóíîìó
àíàëèçó, ïðåäñòàâëÿþùèé ðåçóëüòàò â PDB. È óæ íàâåðíÿêà òàêîãî çíàíèÿ
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ëèøåí "êîìïüþòåð", ïûòàþùèéñÿ âîññòàíîâèòü áèîëîãè÷åñêóþ åäèíèöó àâ-
òîìàòè÷åñêè.

Â áàíêàõ PDB, PQS, NDB áèîëîãè÷åñêèå åäèíèöû âîññòàíàâëèâàþòñÿ
àâòîìàòè÷åñêèìè ïðîãðàììàìè ñî âñåìè âûòåêàþùèìè ïîñëåäñòâèÿìè (ñì.
ïðåäûäóùèé àáçàö).

Èíîãäà, íàîáîðîò, êîíòàêòû áåëêà ñ äðóãèìè êîïèÿìè åãî æå â ñîñåä-
íèõ àñèììåòðè÷åñêèõ ÿ÷åéêàõ ïîçâîëÿþò âûñêàçàòü èëè ïîäòâåðäèòü ïðåäïî-
ëîæåíèÿ î âîçìîæíîñòè äèìåðèçàöèè (ïîëèìåðèçàöèè) èññëåäóåìûõ áåëêîâ,
ñïîñîáíîñòè ê áåëîê-áåëêîâûì âçàèìîäåéñòâèÿìè; ïîçâîëÿþò ëîêàëèçîâàòü
âçàèìîäåéñòâóþùèå ïîâåðõíîñòè. Äåéñòâèòåëüíî, ìîæíî ïðåäïîëàãàòü, ÷òî
â êðèñòàëëå ìîëåêóëû áåëêà îðèåíòèðóþòñÿ òàê, ÷òîáû âçàèìîäåéñòâîâàòü
äðóã ñ äðóãîì íàèáîëåå âûãîäíûì ñïîñîáîì, è åñëè âçàèìîäåéñòâèå ýòèõ áåë-
êîâ ôóíêöèîíàëüíî çíà÷èìî in vivo, òî ñêîðåå âñåãî, îíî è âîñïðîèçâåäåòñÿ â
êðèñòàëëå. Ïðèâåäåííîå îáúÿñíåíèå, êîíå÷íî, íå áîëåå, ÷åì ðàçóìíîå ïðåäïî-
ëîæåíèå è òðåáóåò íåçàâèñèìûõ ïðîâåðîê.

Â êðèñòàëëå ñîñåäíèå áåëêîâûå ìîëåêóëû ìîãóò íå âçàèìîäåéñòâîâàòü
íåïîñðåäñòâåííî äðóã ñ äðóãîì, òîëüêî ÷åðåç áóôåð, îñòàþùèéñÿ, êàê ïðàâè-
ëî, íå ðàñøèôðîâàííûì â ýêñïåðèìåíòå ïî ÐÑÀ.

Êîíòàêòû áåëêà ñ ìîëåêóëàìè èç ñîñåäíèõ àñèììåòðè÷åñêèõ åäèíèö ìî-
ãóò ïðèâîäèòü ê àðòåôàêòàì. Òàê, ââîïðîñ ïðî ìîëåêóëó âîäû, "ïîâèñøóþ â
âîçäóõå", çàäàííûé âî ââåäåíèè, ðåøàåòñÿ ïðîñòî: äàííàÿ ìîëåêóëà ñâÿçàíà
âîäîðîäíûìè ñâÿçÿìè (? ïðîâåðèòü!!!) ñ ìîëåêóëîé áåëêà èç ñîñåäíåé àñèììåò-
ðè÷åñêîé ÿ÷åéêè; òàêèå ìîëåêóëû ÷àñòî íàõîäÿòñÿ â îäèíàêîâîì ïîëîæåíèè
îòíîñèòåëüíî âñåõ áåëêîâ êðèñòàëëà è ïîòîìó ìîãóò áûòü ðàñøèôðîâàíû ñ ïî-
ìîùüþ ðåíòãåíîñòðóêòóðíîãî àíàëèçà. Â çàïèñÿõ PDB âñòðå÷àåòñÿ ìíîæåñòâî
ðàçíûõ íà ïåðâûé âçãëÿä, ñòðàííûõ ñèòóàöèé, êîòîðûå ïðàâèëüíî èíòåðïðå-
òèðóþòñÿ ïðè àíàëèçå êîíòàêòîâ ñ ìîëåêóëàìè èç ñîñåäíèõ àñèììåòðè÷åñêèõ
ÿ÷ååê.

12. Âîññòàíîâëåíèå ñîñåäíèõ àñèììåòðè÷åñêèõ åäèíèö êðèñòàëëà
è áèîëîãè÷åñêèõ åäèíèö ñ ïîìîùüþ SwissPDBViewer'à

Â çàïèñè PDB ïðèâîäèòñÿ ñëåäóþùàÿ èíôîðìàöèÿ.

• Ðàçìåð è ôîðìà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè - äëèíû òðåõ âåêòîðîâ - ðåáåð
ïàðàëëåëèïèïåäà è óãëû ìåæäó íèìè; ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà ìîæåò íå
áûòü ïðèìèòèâíîé.

• Íàçâàíèå êðèñòàëëîãðàôè÷åêîé ãðóïïû â ñîîòâåòñòâèè ñ íîìåíêëàòó-
ðîé; êàê âñåãäà, áûâàþò ñèíîíèìû, ÷òî ìîæåò çàòðóäíèòü èäåíòèôè-
êàöèþ ãðóïïû äëÿ íåêðèñòàëëîãðàôà.

• Ïîðîæäàþùèå êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèå ñèììåòðèè. Îíè çàäàþòñÿ äâó-
ìÿ ñïîñîáàìè: (1) â íåäåêàðòîâûõ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèõêîîðäèíà-
òàõ13 (2) â îáû÷íûõ äåêàðòîâûõ êîîðäèíàòàõ - ñ ïîìîùüþ ìàòðèöû è

13Â ýòèõ êîîðäèíàòàõ êîíöû òðåõ ðåáåð ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, âûõîäÿùèõ èç íà÷àëà
êîîðäèíàò, èìåþò êîîðäèíàòû, ñîîòâåòñòâåííî, (1, 0, 0), (0, 1, 0) è (0, 0, 1)
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âåêòîðà. Êàæäàÿ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêàÿ ñèììåòðèÿ ìîæåò áûòü ïîëó-
÷åíà ïîñëåäîâàòåëüíûì ïðèìåíåíèåì ýòèõ ïîðîæäàþùèõ ñèììåòðèé
è òðàíñëÿöèé íà òðè âåêòîðà - ðåáðà ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè.

• Íåêðèñòàëëîãðàôè÷åñêèå ñèììåòðèè â äåêàðòîâûõ êîîðäèíàòàõ (åñëè
îíè èìåþòñÿ)

• Èíñòðóêöèÿ ïî âîññòàíîâëåíèþ áèîëîãè÷åñêèõ åäèíèö â âèäå êîðîò-
êîãî òåêñòà è äâèæåíèé, çàäàííûõ â äåêàðòîâûõ êîîðäèíàòàõ (Íàïðè-
ìåð, "ïðèìåíèòü äâèæåíèå 1 ê öåïè A, äâèæåíèå 2 - ê öåïè B ...)

Ïðîãðàììà SwissPDBviewer óìååò:

• Ïðèìåíèòü êàæäîå èç ïîðîæäàþùèõ äâèæåíèé èëè âñå âìåñòå è òà-
êèì îáðàçîì ïîëó÷èòü ñîäåðæèìîå ñîñåäíèõ àñèììåòðè÷åñêèõ åäèíèö.
Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî òàêèì ñïîñîáîì íå îáÿçàòåëüíî íàõîäÿòñÿ
âñå ñîñåäè - äëÿ ïîëó÷åíèÿ âñåõ, âîçìîæíî ïîòðåáóåòñÿ ïðèìåíèòü
òàêæå òðàíñëÿöèè.

• Ïðèìåíèòü ëþáóþ èç òðåõ òðàíñëÿöèé èëè èõ êîìáèíàöèþ.
• Ïðèìåíèòü ëþáîå äâèæåíèå, çàäàííîå â äåêàðòîâûõ êîîðäèíàèòàõ ìàò-
ðèöåé è âåêòîðîì 14. Òàêèå äåéñòâèÿ íåîáõîäèìû, íàïðèìåð, ïðè âîñ-
ñòàíîâëåíèè áèîëîãè÷åñêèõ åäèíèö, ò.ê. îáû÷íî SwissPDBviewer íå â
ñîñòîÿíèè ðàñïîçíàòü àâòîìàòè÷åñêè è ïðèìåíèòü èíñòðóêöèþ ïî âîñ-
ñòàíîâëåíèþ èç çàïèñè PDB .

13. Çàêëþ÷åíèå

×òî óñïåë, òî çàïèñàë.
Áóäó áëàãîäàðåí çà ëþáóþ êðèòèêó è ïðåäëîæåíèÿ (÷òî íåïîíÿòíî èëè

ïëîõî îáúÿñíåíî, ÷åãî íå õâàòàåò). Íàäåþñü, îíè ïîìîãóò ìíå (åñëè êîãäà-
íèáóäü áóäåò ñâîáîäíîå âðåìÿ :-(... ) äîïèñàòü è ïîïðàâèòü ýòè ñòðàíè÷êè äëÿ
áóäóùèõ ïîêîëåíèé ñòóäåíòîâ ÔÁÁ.

14Ïðîãðàììà íå êîíòðîëèðóåò îðòîãîíàëüíîñòü ââåäåííîé ìàòðèöû


