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Áèîìåäèöèíñêàÿ àïïàðàòóðà ÿâëÿåòñÿ âàæ-
íûì ñðåäñòâîì ôóíäàìåíòàëüíûõ áèîìåäèöèí-
ñêèõ èññëåäîâàíèé è ìåäèöèíñêîé ïîìîùè.
Â îáùåì ñëó÷àå ñèñòåìà áèîìåäèöèíñêèõ èñ-
ñëåäîâàíèé âêëþ÷àåò òðè îñíîâíûå ÷àñòè: áèî-
ìåäèöèíñêèé äàò÷èê (ÁÌÄ), ïîäñèñòåìó îá-
ðàáîòêè ñèãíàëîâ, óçëû èíäèêàöèè è ðåãèñò-
ðàöèè èññëåäóåìûõ ïàðàìåòðîâ áèîëîãè÷åñêîé
ñðåäû.

Äàííàÿ ñòàòüÿ ïîñâÿùåíà ýêñïåðèìåíòàëü-
íîìó è òåîðåòè÷åñêîìó èññëåäîâàíèþ ñ ïîìî-
ùüþ ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ëþìè-
íåñöåíòíîé ìåäèêî-äèàãíîñòè÷åñêîé ñèñòåìû,
îñíîâàííîé íà ÿâëåíèè ýëåêòðîõèìè÷åñêîé
ëþìèíåñöåíöèè (ÝÕË), â êîòîðîé â êà÷åñòâå
ÁÌÄ èñïîëüçóåòñÿ îïòîõåìîòðîííûé ñåíñîð.

Èññëåäîâàíèå áèîëîãè÷åñêèõ æèäêîñòåé
(êðîâü, ìî÷à è äð.) äëÿ äèàãíîñòèêè ðÿäà çà-
áîëåâàíèé ÿâëÿåòñÿ ñëîæíîé çàäà÷åé â ñâÿçè ñ
ïîòåíöèàëüíî áîëüøèì ÷èñëîì îïðåäåëÿåìûõ
êîìïîíåíòîâ, ïðèñóòñòâóþùèõ â ïðîáå, è èõ
ìàëûõ êîíöåíòðàöèé ñà, ò.å. íèçêèõ óðîâíåé
àíàëèòè÷åñêîãî ñèãíàëà I = f(ñà) è, ñîîòâåò-
ñòâåííî, ìàëûõ îòíîøåíèé ñèãíàë/øóì, çàò-
ðóäíÿþùèõ ïîëó÷åíèå äîñòîâåðíûõ ðåçóëüòà-
òîâ. Ïîýòîìó äàííàÿ ïðîáëåìà òðåáóåò èñïîëü-
çîâàíèÿ ðàçëè÷íûõ ôèçè÷åñêèõ è ôèçèêî-õè-
ìè÷åñêèõ ìåòîäîâ àíàëèçà è ñîîòâåòñòâóþùåé
àïïàðàòóðû, êàê ïðàâèëî, ìàëîäîñòóïíîé è äî-
ðîãîñòîÿùåé. Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî íå ìåíåå
àêòóàëüíîé ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ñåëåêòèâíûõ,
âûñîêî÷óâñòâèòåëüíûõ è ýêñïðåññíûõ ìåòîäîâ
àíàëèçà áèîæèäêîñòåé, ÷òî ìîæíî äîñòè÷ü ïðè
èñïîëüçîâàíèè íîâûõ ôèçè÷åñêèõ è õèìè÷åñ-
êèõ ÿâëåíèé è àâòîìàòèçèðîâàííîé (êîìïüþ-
òåðèçèðîâàííîé) àïïàðàòóðû èõ ìåòîäè÷åñêî-
ãî îáåñïå÷åíèÿ.

Â õàðüêîâñêîì íàöèîíàëüíîì óíèâåðñèòå-
òå ðàäèîýëåêòðîíèêè íà êàôåäðå ÁÌÝ ïðåäëî-
æåíà íîâàÿ òåõíîëîãèÿ èññëåäîâàíèÿ áèîëîãè-
÷åñêèõ æèäêîñòåé, èñïîëüçóþùàÿ ÝÕË [1, 2].
Ïîñëåäíþþ èñïóñêàþò æèäêèå ïðîáû, êîòî-
ðûå ïîìåùàþò â ñïåöèàëüíóþ ÝÕË-ÿ÷åéêó èëè
îïòîõåìîòðîííûé ñåíñîð è ïîäâåðãàþò ôàðà-
äååâñêîìó ýëåêòðîëèçó, ïðè÷åì èíòåíñèâíîñòü
àíàëèòè÷åñêîãî ñèãíàëà IÝÕË ñâÿçàíà ñ ñîäåð-
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æàíèåì ñà îïðåäåëÿåìîãî êîìïîíåíòà â áèî-
æèäêîñòè. Èçìåðåíèå IÝÕË â ïðèãîòîâëåííîé
ïðîáå ïðîâîäÿò ýëåêòðîëèçîì ïî îäíîìó èç
ìåòîäîâ, ðåàëèçîâàííûõ â ìîäåðíèçèðîâàííîì
êîìïëåêñå “ÝËÀÍ-2ì” äëÿ ïðîâåäåíèÿ ÝÕË-
àíàëèçà [1-4]. Êîìïëåêñ ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü
ÝÕË- è ýëåêòðîõèìè÷åñêèé àíàëèç ðàñòâîðîâ
íåîðãàíè÷åñêèõ è îðãàíè÷åñêèõ âåùåñòâ, à òàê-
æå èññëåäîâàòü ÝÕË ñ ïîìîùüþ îñíîâíûõ ìå-
òîäîâ ýëåêòðîõèìèè – öèêëè÷åñêîé âîëüòàìïå-
ðîìåòðèè (ÖÂÀÌ), âðàùàþùèéñÿ äèñêîâûé
ýëåêòðîä (ÂÄÝ), âðàùàþùèéñÿ äèñêîâûé ýëåê-
òðîä ñ êîëüöîì (ÂÄÝÊ) è äð. â óñëîâèÿõ ðåãè-
ñòðàöèè àíàëèòè÷åñêîãî ñèãíàëà â òîêîâîì ðå-
æèìå [1, 2]. Ñòðóêòóðíàÿ ñõåìà ïðèáîðíîãî
êîìïëåêñà “ÝËÀÍ-2ì” â òîêîâîì ðåæèìå ðå-
ãèñòðàöèè ïðèâåäåíà íà ðèñ. 1.

Ïðîãðàììàòîð ÏÃÈ-3 ïðåäíàçíà÷åí äëÿ âîç-
áóæäåíèÿ ÝÕË ïóò¸ì ïîî÷åðåäíîé ãåíåðàöèè
èîí-ðàäèêàëîâ ëþìèíîôîðà íà ýëåêòðîäå ïðè
ïîäà÷å íà íåãî ïðÿìîóãîëüíûõ áèïîëÿðíûõ
èìïóëüñîâ íàïðÿæåíèÿ, èçìåíÿþùèõñÿ ïî çà-
äàííîé ïðîãðàììå. Â ïðèáîðå ïðåäóñìîòðåíû
ðàçäåëüíàÿ ðåãóëèðîâêà àìïëèòóä â äèàïàçîíå
0 – ±10 Â, äëèòåëüíîñòåé ïîëîæèòåëüíûõ è
îòðèöàòåëüíûõ èìïóëüñîâ è ïàóç ìåæäó èìïóëü-
ñàìè â äèàïàçîíå 10-6 – 1 ñ.

Ýëåêòðîõèìè÷åñêèé ïðîãðàììàòîð ÝÕÏ-3
ñëóæèò äëÿ ãåíåðèðîâàíèÿ íàïðÿæåíèé, ïîëÿ-
ðèçóþùèõ íåïîäâèæíûå è âðàùàþùèåñÿ ýëåê-
òðîäû â ðåæèìå ÖÂÀÌ. Â ðåæèìå ÂÄÝÊ ñ
ïîìîùüþ áèïîòåíöèîñòàòà ïðèáîð îáåñïå÷èâàåò
ïîëÿðèçàöèþ îäíîãî èç ýëåêòðîäîâ ëèíåéíî
ìåíÿþùèìñÿ ïîòåíöèàëîì è ïîääåðæàíèå ïî-
òåíöèàëà âòîðîãî íà çàäàííîì óðîâíå.

Àíàëèçàòîð ÝÕËÀ-2 ñîâìåñòíî ñ îäíèì èç
ïðîãðàììàòîðîâ ïðåäíàçíà÷åí äëÿ ïðîâåäåíèÿ
ïðÿìîãî è êîñâåííîãî ÝÕË-àíàëèçà ðàñòâîðîâ
â ÿ÷åéêå ñ íåïîäâèæíûìè èëè âðàùàþùèìè-
ñÿ ýëåêòðîäàìè. Êîíñòðóêòèâíî ÝÕËÀ-2 ñî-
ñòîèò èç òðåõ ìîäóëåé – ýëåêòðîííî-ìåõàíè-
÷åñêîãî ìîäóëÿ âðàùåíèÿ, ìîäóëÿ äîçàòîðà, è
îïòèêî-ìåõàíè÷åñêîãî êþâåòíîãî. Ìîäóëü âðà-
ùåíèÿ ñ ïîìîùüþ ñïåöèàëüíîãî ýëåêòðîííî-
ìåõàíè÷åñêîãî ïðèâîäà îáåñïå÷èâàåò âðàùåíèå
ýëåêòðîäîâ â ðåæèìå ÂÄÝÊ. Îäíîâðåìåííî ñ
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èçìåðåíèÿìè ÝÕË ïðèáîð ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü
ýëåêòðîõèìè÷åñêèé àíàëèç æèäêèõ ïðîá, ÷òî
ñóùåñòâåííî ðàñøèðÿåò åãî âîçìîæíîñòè.

Ìîäóëü äîçàòîðà ñ ìåõàíè÷åñêèì èëè ýëåêòðî-
ìåõàíè÷åñêèì óïðàâëåíèÿ ïðåäíàçíà÷åí äëÿ
ââîäà ïðîá â ÿ÷åéêó (ñåíñîð) âî âðåìÿ ïðîâåäå-
íèÿ àíàëèçà, à òàêæå äëÿ ïîäà÷è â ÿ÷åéêó ñ
ïðîáîé (ïðè íåîáõîäèìîñòè) èíåðòíîãî ãàçà äëÿ
áàðáîòèðîâàíèÿ èëè íàñûùåíèÿ êèñëîðîäîì.

Îñíîâíûì óçëîì îïòèêî-ìåõàíè÷åñêîãî êþ-
âåòíîãî ìîäóëÿ ÿâëÿåòñÿ ÝÕË-ÿ÷åéêà (ñåíñîð).
Â êà÷åñòâå ïðèìåðà íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíà
îäíà èç êîíñòðóêöèé ýëåêòðîõåìèëþìèíåñöåí-
òíîé ÿ÷åéêè, âõîäÿùåé â ñîñòàâ êîìïëåêñà
“ÝËÀÍ-2ì”, ñ íåñèììåòðè÷íîé ñèñòåìîé
ýëåêòðîäîâ ñ òîðöåâûì (÷åðåç äíî) âûâîäîì
èçëó÷åíèÿ, èñïîëüçîâàííàÿ äëÿ ïðîâåäåíèÿ ìî-
äåëüíûõ èññëåäîâàíèé áèîæèäêîñòåé ñ öåëüþ
ðàçðàáîòêè ìåòîäèê äèàãíîñòèêè.

Ôîòîýëåêòðîííàÿ ðåãèñòðàöèÿ àíàëèòè÷åñ-
êîãî ñèãíàëà IÝÕË âî âñåì âèäèìîì ñïåêòðå
ïðîèçâîäèòñÿ îáëàäàþùèìè øèðîêèì äèíàìè-
÷åñêèì äèàïàçîíîì âûñîêî÷óâñòâèòåëüíûìè

ôîòîýëåêòðîííûìè óìíîæèòåëÿ-
ìè òèïà ÔÝÓ-84-2, ÔÝÓ-140 è
äð., ðàñïîëîæåííûìè íåïîñðåä-
ñòâåííî ïîä äíîì ÝÕË-ÿ÷åéêè.
Ôîòîòîê äåòåêòèðóåòñÿ àíàëîãî-
âûì ñïîñîáîì è ðåãèñòðèðóåòñÿ
ñòàíäàðòíûìè äâóõêîîðäèíàòíû-
ìè ãðàôîïîñòðîèòåëÿìè Í-306 è
ò.ï. Äàííûé ñïîñîá ïðèìåíèì
ïðè âûñîêèõ óðîâíÿõ àíàëèòè÷åñ-
êîãî ñèãíàëà, ÷òî äàëåêî íå âñå-
ãäà èìååò ìåñòî ïðè ÝÕË-äèàã-
íîñòèêå áèîæèäêîñòåé è äðóãèõ
æèäêèõ ïðîá. Ýòî äèêòóåò íåîá-
õîäèìîñòü ðàçðàáîòêè êîìïüþòå-
ðèçèðîâàííîé ìåäèêî-äèàãíîñòè-
÷åñêîé àïïàðàòóðû, êîòîðàÿ ðàñ-

ñìîòðåíà íèæå.
Ñîâðåìåííûå òðåáîâàíèÿ ê êà÷åñòâó îáðà-

áîòêè èíôîðìàöèè (òî÷íîñòè, îïåðàòèâíîñòè,
íàäåæíîñòè) îáóñëîâëèâàþò àêòèâíîå èñïîëü-
çîâàíèå öèôðîâûõ ìåòîäîâ è ñðåäñòâ. Â íà-
ñòîÿùåé ðàáîòå ðåøåíà çàäà÷à ðàçðàáîòêè àâ-
òîìàòèçèðîâàííîé ñèñòåìû äëÿ ÝÕË-àíàëèçà
æèäêèõ ïðîá, âêëþ÷àÿ áèîëîãè÷åñêèå è âîä-
íûå ïðîáû, ñ èñïîëüçîâàíèåì öèôðîâîé ðåãè-
ñòðàöèè àíàëèòè÷åñêîãî ñèãíàëà â ðåæèìå ñ÷å-
òà êâàíòîâ ñâåòà, ò.å. ïðè ìàëûõ óðîâíÿõ IÝÕË.
Íåîáõîäèìîñòü òàêîé ðàçðàáîòêè âûòåêàåò èç
òîãî, ÷òî ñâåòîâûå àíàëèòè÷åñêèå ñèãíàëû îï-
òîõåìîòðîííîãî ñåíñîðà èçìåíÿþòñÿ ïî ñâîèì
õàðàêòåðèñòèêàì è ïàðàìåòðàì îò ïðîáû ê ïðî-
áå, âî âðåìÿ àíàëèçà äàííîé ïðîáû è, îáû÷-
íî, ìàëîèíòåíñèâíû. Ïðè ýòîì ó÷èòûâàåòñÿ,
÷òî òàêàÿ ñèñòåìà îáðàáîòêè ìåäèêî-áèîëîãè-
÷åñêîé èíôîðìàöèè, ïîëó÷àåìîé ñ ïîìîùüþ
ÁÌÄ – îïòîõåìîòðîííîãî ñåíñîðà, äîëæíà îá-
ëàäàòü âûñîêèìè ìåòðîëîãè÷åñêèìè õàðàêòåðè-
ñòèêàìè, ñïîñîáíîñòüþ ê âûäà÷å ñòàòèñòè÷åñ-
êè äîñòîâåðíîé èíôîðìàöèè, âîçìîæíîñòüþ

ïåðåäà÷è äàííûõ â ðåæèìå “real-
time” è èìåòü äîñòóïíóþ ñòîèìîñòü.

Íèæå ðàññìîòðåíà ñèñòåìà
öèôðîâîé ðåãèñòðàöèè áèîìåäè-
öèíñêîé èíôîðìàöèè íà îñíîâå
ÝÂÌ äëÿ èññëåäîâàíèÿ áèîëîãè-
÷åñêèõ æèäêîñòåé ñ ïîìîùüþ îï-
òîõåìîòðîííîãî (ÎÕ) ñåíñîðà.
Ïîä ÎÕ-ñåíñîðîì, îñíîâàííûì íà
ýôôåêòå ÝÕË, ïîíèìàåòñÿ îïòè-
÷åñêè ïðîçðà÷íûé ñîñóä (ÿ÷åéêà)
íåîáõîäèìîé êîíôèãóðàöèè ñ ââå-
äåííûìè âî âíóòðü ýëåêòðîäàìè
(ðàáî÷èìè, âñïîìîãàòåëüíûì,
ñðàâíåíèÿ) è æèäêîé ïðîáîé, ñî-

Рисунок 1.
Ñòðóêòóðíàÿ ñõåìà ïðèáîðíîãî êîìïëåêñà “ÝËÀÍ-2ì”. 1– áëîê ýëåêò-
ðîõèìè÷åñêîãî ïðîãðàììàòîðà – ÏÃÈ-3 èëè ÝÕÏ-3 ñî âñòðîåííûì áè-
ïîòåíöèîñòàòîì; 2 – áëîê àíàëèçàòîðà ÝÕËÀ-2 ñ êþâåòíûì ìîäóëåì; 3
– ðåãèñòðàòîðû àíàëèòè÷åñêèõ ñèãíàëîâ.

Рисунок 2.
Ýëåêòðîõåìèëþìèíåñöåíòíàÿ ÿ÷åéêà ñ íå-
ñèììåòðè÷íîé ñèñòåìîé ýëåêòðîäîâ ñ òîð-
öåâûì (÷åðåç äíî) âûâîäîì èçëó÷åíèÿ:
1 – ðàáî÷èé ýëåêòðîä, Pt-ñòåðæåíü
∅0,5÷1 ìì; 2 – âñïîìîãàòåëüíûé ýëåêò-
ðîä, ñïëîøíîé öèëèíäð èç Pt ∅4  ìì ñ
êîàêñèàëüíûì êàíàëîì äëÿ ðàáî÷åãî ýëåê-
òðîäà; 3 – ðàçúåìíûå êîíòàêòû äëÿ ïîäñî-
åäèíåíèÿ ýëåêòðîäîâ ê èñòî÷íèêó íàïðÿ-
æåíèÿ; 4,5 – ôòîðîïëàñòîâûå öîêîëü-ïðîá-
êà è èçîëÿòîðû ýëåêòðîäîâ; 6 – êþâåòà,
îáú¸ì ≈5 ñì3, öèëèíäð èëè ïðÿìîóãîëü-
íûé ïàðàëëåëåïèïåä, îïòè÷åñêè ïðîçðà÷-
íîå ñòåêëî; 7- ïðóæèííûå ïðîâîäíèêè,
îáåñïå÷èâàþùèå ýëåêòðè÷åñêîå ñîåäèíå-
íèå ýëåêòðîäîâ ñ ïðîãðàììàòîðîì.
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äåðæàùåé îïðåäåëÿåìîå âåùåñòâî. Ðàáî÷èé
ýëåêòðîä îáû÷íî èçãîòàâëèâàþò ñ ïîìîùüþ
ìèêðî- èëè íàíîòåõíîëîãèé, è ðàçìåùàÿñü íà
îäíîé èç âíóòðåííèõ ñòåíîê ÿ÷åéêè, îí âû-
ïîëíÿåò ôóíêöèè è ýëåêòðîäà è äàò÷èêà ñåíñî-
ðà. Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå íà ýëåêòðîäå íåîáõî-
äèìî íàíåñòè ýëåêòðîõåìèëþìèíîôîð-ðåàãåíò
íà îïðåäåëÿåìûé êîìïîíåíò. Âåñüìà ïåðñïåê-
òèâíûì ÿâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå òåõíîëîãèè
Ëàíãìþðà-Áëîäæåò äëÿ íàíåñåíèÿ î÷åíü òîí-
êèõ, âïëîòü äî ìîíîìîëåêóëÿðíûõ ïëåíîê ëþ-
ìèíîôîðà [5].

Ê ïðèìå÷àòåëüíûì îñîáåííîñòÿì îïòîõåìîò-
ðîííîãî ñåíñîðà ñëåäóåò îòíåñòè è ïîëíóþ ãàëü-
âàíè÷åñêóþ ðàçâÿçêó ìåæäó âõîäíûì òîêîâûì
è âûõîäíûì îïòè÷åñêèì (ôîòîòîê) êàíàëàìè
ñåíñîðà. Ýòî îáóñëàâëèâàåò âûñîêóþ ïîìåõî-
çàùèùåííîñòü ÁÌÄ äàííîãî òèïà è âîçìîæ-
íîñòü ñîïðÿæåíèÿ ñ îïòèêî-âîëîêîííûìè ëè-
íèÿìè ïåðåäà÷è äàííûõ, ÷òî ñóùåñòâåííî ïðè
ïðîâåäåíèè äèñòàíöèîííîãî àíàëèçà.

Êîíñòðóêöèÿ îïòîõåìîòðîííîãî ÁÌÄ ïðåä-
ñòàâëåíà íà ðèñ. 3.

Ñèñòåìà, ïîìèìî îïòîõåìîòðîííîãî ñåíñî-
ðà ñ óñòðîéñòâîì ââîäà ïðîá (ÓÂÏ) è óñòðîé-
ñòâîì ñáîðà îòðàáîòàííûõ ïðîá (ÓÑÏ), âêëþ-
÷àåò ïåðñîíàëüíóþ ÝÂÌ (ÏÝÂÌ) òèïà IBM ñ
ðàçâèòîé ïåðèôåðèåé (ðèñ. 4). Â ñîñòàâå ïîñ-
ëåäíåé – ôîòîäåòåêòîð è ïðåîáðàçîâàòåëü àíà-
ëèòè÷åñêîãî ñèãíàëà (ÔÄÏ), ñîïðÿæåííûé ñ
îïòîõåìîòðîííûì ñåíñîðîì è àíàëîãî-öèôðî-
âûì ïðåîáðàçîâàòåëåì (ÀÖÏ), óñòðîéñòâà âèçó-
àëüíîãî îòîáðàæåíèÿ (ÓÂÎ) – ìîíèòîð (äèñï-
ëåé), ãðàôè÷åñêîé ðåãèñòðàöèè – ïðèíòåð (ÏÐ)
è àëôàâèòíî-öèôðîâîå ïå÷àòàþùåå óñòðîéñòâî
(ÀÖÏÓ) äëÿ ïðîòîêîëèðîâàíèÿ ðåçóëüòàòîâ.

Àíàëèòè÷åñêèé ñèãíàë – èíòåíñèâíîñòü ÝÕË
– ïîñëå ïðåîáðàçîâàíèÿ èçëó÷åíèÿ â àíàëîãî-
âûé ýëåêòðè÷åñêèé ñèãíàë áëîêîì ÔÄÏ, êî-

òîðûé òðàíñôîðìèðóåòñÿ â öèôðîâóþ ôîðìó ñ
ïîìîùüþ ÀÖÏ (ìèêðîñõåìà ÊÐ572ÏÂ3), ïî-
ñòóïàåò ÷åðåç ïðîãðàììèðóåìûé èíòåðôåéñíûé
ìîäóëü (ÈÔ) â îïåðàòèâíóþ ïàìÿòü è ïðîöåñ-
ñîð ÏÝÂÌ, ãäå è ïðîèçâîäèòñÿ öèôðîâàÿ îá-
ðàáîòêà èíôîðìàöèè (ÖÎÈ). Â çàäà÷ó ÖÎÈ
âõîäÿò ñëåäóþùèå ôóíêöèè:

– óïðàâëåíèå èñòî÷íèêàìè âõîäíûõ äàííûõ
è àíàëîãî-öèôðîâûì ïðåîáðàçîâàíèåì;

– îáðàáîòêà äàííûõ ïî ïðèíÿòûì àëãîðèò-
ìàì (ðàñïîçíàâàíèå è èäåíòèôèêàöèÿ ñèãíàëîâ,
îöåíêà èõ ïàðàìåòðîâ, ôóíêöèîíàëüíûå ïðåîá-
ðàçîâàíèÿ ñòàòèñòè÷åñêàÿ îáðàáîòêà è ò.ï.);

– ñîçäàíèå àðõèâà äàííûõ (áèáëèîòåêè ïðî-
ãðàìì) è ðàáîòà ñ íèìè;

– îòîáðàæåíèå èíôîðìàöèè íà ýêðàíå ìî-
íèòîðà, çàïèñü ðåàëèçàöèé èññëåäóåìûõ ïðî-
öåññîâ è ðåçóëüòàòîâ îáðàáîòêè, äîêóìåíòè-
ðîâàíèå ñ ïîìîùüþ ÀÖÏÓ.

Äîëãîâðåìåííûå è òåêóùèå àðõèâû äàííûõ
ñîçäàþòñÿ íà ìàãíèòíûõ äèñêàõ.

Èíòåðôåéñíûé àäàïòåð (ÈÔ) ðåøàåò çàäà-
÷ó ñîïðÿæåíèÿ óñòðîéñòâà ïðåäâàðèòåëüíîé
îáðàáîòêè ÝÕË-ñèãíàëà îïòîõåìîòðîííîãî ñåí-
ñîðà ñ ïåðñîíàëüíûì êîìïüþòåðîì ÷åðåç âûá-
ðàííûé èíòåðôåéñ-ìàãèñòðàëü ISA. Ïðè ýòîì
îáåñïå÷èâàåòñÿ èíôîðìàöèîííàÿ è ýëåêòðè÷åñ-
êàÿ ñîâìåñòèìîñòü.

Ðàçðàáîòàííàÿ àâòîìàòèçèðîâàííàÿ ñèñòå-
ìà îáðàáîòêè àíàëèòè÷åñêîé îïòè÷åñêîé èí-
ôîðìàöèè îïòîõåìîòðîííîãî ñåíñîðà, ñîïðÿ-
æåííîãî ñ ÝÂÌ, àïðîáèðîâàíà ïðè ïðîâåäå-
íèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé.

Â ñëó÷àå íåîáõîäèìîñòè ñèñòåìà ïîçâîëÿåò
ðåãèñòðèðîâàòü è îáðàáàòûâàòü íå òîëüêî ôî-
òîòîêîâûå, íî è òîêîâûå àíàëèòè÷åñêèå ñèã-
íàëû, ó÷èòûâàÿ ñïåöèôèêó ÿâëåíèÿ ÝÕË (ò.å.
ñèãíàëû òîêà ôàðàäååâñêèõ ýëåêòðîäíûõ ïðî-
öåññîâ îïðåäåëÿåìîãî âåùåñòâà).

Рисунок 3.
Êîíñòðóêöèÿ îïòîõåìîòðîííîãî ñåí-
ñîðà:
1 – àêòèâíàÿ ñðåäà – æèäêàÿ ïðîáà; 2
– îïòè÷åñêè-ïðîçðà÷íûé ðàáî÷èé, 3
– âñïîìîãàòåëüíûé ýëåêòðîäû; 4 –
ñëîé ëþìèíîôîðà-ðåàãåíòà; 5 – ââîä
ïðîáû. Uel – âõîäíîå íàïðÿæåíèå, gecl

– êâàíòû ÝÕË – àíàëèòè÷åñêèé ñèã-
íàë.

Оптохемотрон-
ный сенсор
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Рисунок 4.
Ñèñòåìà öèôðîâîé ðåãèñòðàöèè áèîìåäèöèíñêîé èíôîðìàöèè äëÿ
èññëåäîâàíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ æèäêîñòåé ñ ïîìîùüþ îïòîõåìîòðîííî-
ãî ñåíñîðà.
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Íèæå îáñóæäåíû ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå
àâòîðàìè1) ïî ÝÕË-îïðåäåëåíèþ ãèñòàìèíà â
ìîäåëüíîé ñèñòåìå ñ ïîìîùüþ ýëåêòðîõåìèëþ-
ìèíîôîðà-ðåàãåíòà èç êëàññà ïîëèàöåíîâ [6, 7].

Ìåòàáîëè÷åñêèå ïðåâðàùåíèÿ áèîãåííûõ
àìèíîâ (ÁÀ) – íîðìàëüíûõ ìåòàáîëèòîâ îðãà-
íèçìà ÷åëîâåêà è æèâîòíûõ – ñóùåñòâåííû äëÿ
ðåãóëèðîâàíèÿ ãîìåîñòàòè÷åñêîãî óðîâíÿ èõ
àêòèâíûõ ôîðì è ïðîÿâëåíèÿ èõ ôèçèîëîãè-
÷åñêèõ ýôôåêòîâ. Îòñþäà ñëåäóåò çíà÷åíèå ýòèõ
ïðåâðàùåíèé â ðàçâèòèè ðàçëè÷íûõ âèäîâ ïà-
òîëîãèè ÷åëîâåêà, â ÷àñòíîñòè, íåðâíûõ, ïñè-
õè÷åñêèõ è ñåðäå÷íî-ñîñóäèñòûõ çàáîëåâàíèé
[8]. Òàê, ãèñòàìèí (ÃÀ) – áèîãåííûé àìèí
ðÿäà èìèäàçîëà, [2-(4-èìèäàçîëèë)-ýòèëàìèí,
Ñ5H8N2NH2] – îáëàäàåò ãîðìîíàëüíûì äåéñòâè-
åì, âûïîëíÿåò ìåäèàòîðíûå ôóíêöèè, âûçû-
âàåò ðàñøèðåíèå î ïîâûøåíèå ïðîíèöàåìîñòè
êàïèëëÿðîâ.

Èññëåäîâàíèÿ ðîëè ãèñòàìèíà ïðîâîäèëèñü
â ïîñëåäíèå ãîäû â ñëåäóþùèõ íàïðàâëåíèÿõ:
óòî÷íåíèå ëîêàëèçàöèè, ïóòåé áèîñèíòåçà è
êàòàáîëèçìà ãèñòàìèíà; óãëóáëåíèÿ ïðåäñòàâ-
ëåíèé î ãèñòàìèíå êàê âîçìîæíîì ïåðåäàò÷è-
êå (ìåäèàòîðå) íåðâíûõ èìïóëüñîâ; âûÿñíå-
íèå çíà÷åíèÿ ãèñòàìèíà â ðàçâèòèè íåêîòîðûõ
àëëåðãè÷åñêèõ è íåðâíûõ çàáîëåâàíèé; àíàëèç
ìåõàíèçìà äåéñòâèÿ àíòèãèñòàìèííûõ ïðåïà-
ðàòîâ [9, 10].

Ãèñòàìèí ðàññìàòðèâàþò êàê õèìè÷åñêèé
ìåäèàòîð íåðâíûõ èìïóëüñîâ â íåêîòîðûõ ïå-
ðèôåðè÷åñêèõ íåðâàõ è îòäåëàõ öåíòðàëüíîé
íåðâíîé ñèñòåìû [8-11]. Ãèñòàìèí ó÷àñòâóåò â
ðåãóëÿöèè òàêèõ ôóíêöèé ÖÍÑ, êàê ñìåíà
öèêëîâ ñíà è áîäðñòâîâàíèÿ [12, 13], êîíò-
ðîëü çà ïîòðåáëåíèåì âîäû [14]. Áîëüøîå çíà-
÷åíèå ïðèäàþò ó÷àñòèþ ÃÀ â ðåãóëèðîâàíèè
ìèêðîöèðêóëÿöèè êðîâè [15, 16], ñîêðàòèòåëü-
íîé ñïîñîáíîñòè ìèîêàðäà è ñîñóäèñòîãî òîíó-
ñà [17-19], ôóíêöèé ýíäîêðèííûõ æåëåç è äå-
ÿòåëüíîñòè íåðâíîé ñèñòåìû [20-22]. Ñóùå-
ñòâåííà ðîëü ãèñòàìèíà â ðåãóëÿöèè ïðîöåññà
æåëóäî÷íîé ñåêðåöèè.

Ó÷àñòèå ÃÀ â âîçíèêíîâåíèè ðÿäà ïàòîëî-
ãè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé, íàïðèìåð àëëåðãèè, âîñ-
ïàëèòåëüíûõ ïðîöåññîâ, áîëåâîãî ñèíäðîìà,
óñòàíîâëåíî â ìíîãî÷èñëåííûõ èññëåäîâàíèÿõ
[20-24]. Çíà÷èòåëüíî ìåíüøå äàííûõ î ðîëè
ãèñòàìèíà â ïàòîãåíåçå ïñèõè÷åñêèõ è íåðâíûõ
çàáîëåâàíèé. Òàê, ïðèðîäà ãèñòàìèíîðåöåï-
òîðîâ èçó÷åíà íåäîñòàòî÷íî, è îñíîâíûå ñâå-
äåíèÿ îá ýòèõ ðåöåïòîðàõ áàçèðóþòñÿ íà àíàëè-

çå äåéñòâèÿ àíòèãèñòàìèííûõ ïðåïàðàòîâ è ïðå-
ïàðàòîâ, áëîêèðóþùèõ ôåðìåíòû îáìåíà ÃÀ
[20, 23, 24].

Ó÷èòûâàÿ ñòîëü âàæíóþ ðîëü ÃÀ â ïàòîãåíå-
çå öåëîãî ðÿäà çàáîëåâàíèé, â ñîâðåìåííîé
ìåäèöèíå è áèîëîãèè øèðîêî èñïîëüçóþò ñëå-
äóþùèå ìåòîäû îïðåäåëåíèÿ ãèñòàìèíà è åãî
ìåòàáîëèòî:

à) ðàäèîýíçèìàòè÷åñêèå;
á) ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêèå;
â) ýëåêòðîõèìè÷åñêèå;
ã) ôëóîðèìåòðè÷åñêèå (ëþìèíåñöåíòíûå)

è íåêîòîðûå äðóãèå [25].
Ðàäèîýíçèìàòè÷åñêèå è ìàññ-ñïåêòðîìåòðè-

÷åñêèå ìåòîäû è îñíîâàííûå íà íèõ òåõíîëî-
ãèè îáëàäàþò äîñòàòî÷íî âûñîêîé ÷óâñòâèòåëü-
íîñòüþ è ñïåöèôè÷íîñòüþ, îäíàêî òðåáóþò
äëèòåëüíîé è òðóäîåìêîé ïðîöåäóðû ïðîáîïîä-
ãîòîâêè, ñëîæíîãî, äîðîãîñòîÿùåãî îáîðóäî-
âàíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùåãî óðîâíÿ ïîäãîòîâêè
îáñëóæèâàþùåãî ïåðñîíàëà, â ñâÿçè ñ ÷åì,
ÿâëÿþòñÿ ìàëîïðèãîäíûìè äëÿ ðóòèííîãî àíà-
ëèçà áîëüøîãî ÷èñëà ïðîá.

Ýëåêòðîõèìè÷åñêèå ìåòîäû, îñíîâàííûå íà
èçìåðåíèè ôàðàäååâñêîãî òîêà ýëåêòðîõèìè-
÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé ÁÀ, ïðîïîðöèîíàëüíîãî
êîíöåíòðàöèè ýëåêòðîîêèñëÿåìûõ ýëåêòðîàê-
òèâíûõ ÁÀ, ÿâëÿþòñÿ áîëåå òåõíîëîãè÷íûìè,
ïðîñòûìè, íå òðåáóþùèìè íàëè÷èÿ ñëîæíîé
è äîðîãîé àïïàðàòóðû. Îäíàêî ýòè ìåòîäû íå
ïîçâîëÿþò äîñòè÷ü íèçêèõ ïðåäåëîâ îáíàðóæå-
íèÿ (ÏðÎ) èç-çà õàðàêòåðíûõ îãðàíè÷åíèé,
ñâÿçàííûõ ñ ìåøàþùèì äåéñòâèåì ôîíîâûõ
òîêîâ ýëåêòðîëèçà æèäêèõ ïðîá îðãàíè÷åñêèõ
ñîåäèíåíèé.

Ëþìèíåñöåíòíîå îïðåäåëåíèå ÁÀ âåñüìà
ðàñïðîñòðàíåíî êàê óíèâåðñàëüíûé è ïåðñïåê-
òèâíûé ìåòîä, îáëàäàþùèé äîñòàòî÷íî íèç-
êèìè ÏðÎ, âûñîêîé ÷óâñòâèòåëüíîñòüþ è ñïå-
öèôè÷íîñòüþ [25, 26]. Äàííûé ìåòîä îïðåäå-
ëåíèÿ ÁÀ âêëþ÷àåò â ñåáÿ ýòàïû: ïîëó÷åíèå è
õðàíåíèå ïðîáû (áèîëîãè÷åñêîãî ìàòåðèàëà);
ïðîáîïîäãîòîâêó – î÷èñòêó îò áåëêîâ, ëèïè-
äîâ, áëèçêèõ ñîåäèíåíèé, ìåøàþùèõ îïðåäå-
ëåíèþ; ïîñòðîåíèå ãðàäóèðîâî÷íîãî ãðàôèêà
èíòåíñèâíîñòè ôëóîðèñöåíöèè-ñîäåðæàíèÿ;
êîëè÷åñòâåííîå îïðåäåëåíèå ïî âåëè÷èíå àíà-
ëèòè÷åñêîãî ñèãíàëà – èíòåíñèâíîñòè ôëóîðåñ-
öåíöèè. Îäíàêî, êâàíòîâûé âûõîä ôëóîðåñ-
öåíöèè ÃÀ íàñòîëüêî íèçîê, ÷òî ïðÿìîé ëþ-
ìèíåñöåíòíûé àíàëèç íåâîçìîæíî èñïîëüçî-
âàòü äëÿ åãî îïðåäåëåíèÿ. Ïðèìåíåíèå ðåà-
ãåíòîâ íà ãèñòàìèí – ëþìèíîôîðîâ ñ äîñòà-
òî÷íûì êâàíòîâûì âûõîäîì óñëîæíÿåò àíà-
ëèç, íå ïîçâîëÿåò äîñòè÷ü âûñîêèõ ìåòðîëîãè-

1) Àâòîðû ïðèçíàòåëüíû ñòàðøåìó íàó÷íîìó
ñîòðóäíèêóêàô.ÁÌÝÕÍÓÐÝÅ.Ì.Áåëàøçàïðîâåäåíèå
äàííûõýêñïåðèìåíòàëüíûõèññëåäîâàíèé.
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÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê àíàëèçà, íàïðèìåð, ñå-
ëåêòèâíîñòè, èç-çà ïðîáëåì, ñâÿçàííûõ ñî
ñïåöèôèêîé ëþìèíåñöåíòíîãî àíàëèçà, ê ïðè-
ìåðó, «ñâåòîâîãî øóìà» ñèñòåìû è ïð.

Â ñâÿçè ñ âûøåèçëîæåííûì î÷åâèäíà àê-
òóàëüíîñòü ðàçðàáîòêè è èññëåäîâàíèÿ íîâûõ
âûñîêî ñïåöèôè÷íûõ, äîñòóïíûõ è ýêîíîìè÷-
íûõ òåõíîëîãèé àíàëèçà è êîëè÷åñòâåííîãî
îïðåäåëåíèÿ ÁÀ ïðåæäå âñåãî â áèîæèäêîñòÿõ
(ìî÷à, êðîâü, ñïèííîìîçãîâàÿ æèäêîñòü).
Ñîäåðæàíèå ÁÀ â ýòèõ ñðåäàõ íè÷òîæíî ìàëî –
îò 10-9 (äëÿ ãèñòàìèíà) äî 10-12 ã/ìë (äëÿ ñåðî-
òîíèíà). Ê òîìó æå ñóùåñòâóåò ïîòðåáíîñòü
îïðåäåëåíèÿ ÁÀ â âîçìîæíî ìåíüøèõ êîëè÷å-
ñòâàõ áèîëîãè÷åñêîãî ìàòåðèàëà. Îòñþäà âàæ-
íîå çíà÷åíèå ïðèîáðåòàåò ñíèæåíèå ÏðÎ è
ïîâûøåíèå èçáèðàòåëüíîñòè ìåòîäîâ êîëè÷å-
ñòâåííîãî îïðåäåëåíèÿ ÁÀ.

Ìåòîäèêà ÝÕË-îïðåäåëåíèÿ ãèñòàìèíà ñî-
ñòîèò èç ñëåäóþùèõ ÷åòûðåõ ñòàäèé:

à) ïîñòðîåíèå ãðàäóèðîâî÷íîãî ãðàôèêà ïðè
èçìåðåíèè ìîäåëüíîé ñèñòåìû;

á) ïðîáîîòáîð;
â) ïðîáîïîäãîòîâêà;
ã) ïðîâåäåíèå àíàëèçà ïðîáû ïðè åå âîëü-

òàìïåðîìåòðè÷åñêîì ýëåêòðîëèçå;
ä) ðåãèñòðàöèÿ è îáðàáîòêà àíàëèòè÷åñêîãî

ñèãíàëà ñ äàëüíåéøèì îïðåäåëåíèåì ñîäåðæà-
íèÿ ãèñòàìèíà.

Ñòàäèÿ ïðîáîïîäãîòîâêè çàêëþ÷àåòñÿ â ýêñò-
ðàêöèè ÃÀ èç âîäíîé ïðîáû, ìîäåëèðóþùåé
áèîæèäêîñòü, íåïîëÿðíûì ðàñòâîðèòåëåì (áåí-
çîë) ñ îäíîâðåìåííûì êîíöåíòðèðîâàíèåì è
ïîñëåäóþùèì ïåðåíîñîì ýêñòðàêòà â íåâîäíûé
ðàñòâîðèòåëü. Äàííàÿ ïðîöåäóðà ïîçâîëÿåò ýô-
ôåêòèâíî ðàçäåëèòü íåðàñòâîðèìûé â îðãàíè-
÷åñêîì ðàñòâîðèòåëå ñåðîòîíèí îò ãèñòàìèíà.

Ãðàäóèðîâî÷íûé ãðàôèê èíòåíñèâíîñòü ÝÕË
– êîíöåíòðàöèÿ ÃÀ äëÿ îïðåäåëåíèÿ ÃÀ ÝÕË-
ðåàãåíòîì (ïîëèàöåíîì) â íåâîäíîé ñðåäå –
äèìåòèëôîðìàìèäå (ÄÌÔÀ) ïðèâåäåí íà
ðèñ. 5. Àíîäíàÿ ÝÕË âáëèçè âðàùàþùåãîñÿ
ýëåêòðîäà â ôîðìå äèñêà (ÂÄÝ) èç ïðèáîðíî-
ãî êîìïëåêñà «ÝËÀÍ-2». Åäèíèöû èçìåðåíèÿ:
àíàëèòè÷åñêîãî ñèãíàëà – ôîòîòîêà óñòðîéñòâà,
ðåãèñòðèðóþùåãî êâàíòû ÝÕË, iecl (íÀ), ñî-
äåðæàíèÿ ãèñòàìèíà ca (ììîëü/ë) (pca≡−lgña).
Îòíîñèòåëüíîå ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå ðåçóëü-
òàòîâ îïðåäåëåíèÿ s=4,0.

Ïðîãðàììíîå îáåñïå÷åíèå, êîòîðîå âõîäèò â
ñîñòàâ àâòîìàòèçèðîâàííîé ñèñòåìû, èñïîëüçóÿ
ïàêåò Mathcad 2000 Professional, ïîçâîëÿåò îñó-
ùåñòâëÿòü íå òîëüêî çàïèñü è õðàíåíèå äàííûõ,
íî è ïðîâîäèòü èõ ñòàòèñòè÷åñêóþ îáðàáîòêó:

– ðàññ÷èòûâàòü ñðåäíåå àðèôìåòè÷åñêîå ðå-

çóëüòàòîâ ïàðàëëåëüíûõ èçìåðåíèé;
– ïðîâîäèòü îöåíêó ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî

ñòàíäàðòíîãî îòêëîíåíèÿ ðåçóëüòàòà åäèíè÷íîãî
èçìåðåíèÿ;

– ïðîâîäèòü ïðîâåðêó îäíîðîäíîñòè îöåíîê
äèñïåðñèé ïî âñåìó ìàññèâó ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ äàííûõ, îñòàâøèõñÿ ïîñëå èñêëþ÷åíèÿ
àíîìàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé (ïî âñåì
ãðàäóèðîâî÷íûì ðàñòâîðàì);

– ïî ïîëó÷åííûì êîýôôèöèåíòàì íàõîäèòü
ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ äëÿ àíàëèòè÷åñêîãî ñèãíà-
ëà (îòêëèêà) äëÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ çíà÷åíèé;

– íàõîäèòü äèñïåðñèþ ìåæäó ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè çíà÷åíèÿìè è âû÷èñëåííûìè ïî
óðàâíåíèþ ðåãðåññèè;

– íàõîäèòü äèñïåðñèþ “ðàçáðîñà ñðåäíèõ
çíà÷åíèé”;

– ðàññ÷èòûâàòü äèñïåðñèþ “ðàçáðîñà âíóò-
ðè ïàðàëëåëüíûõ îïðåäåëåíèé”;

– ïðîâåðÿòü ãèïîòåçó ëèíåéíîñòè ãðàäóèðî-
âî÷íîãî ãðàôèêà ïî êðèòåðèþ Ôèøåðà;

– ðàññ÷èòûâàòü ïîãðåøíîñòü ïîñòðîåíèÿ ãðà-
äóèðîâî÷íîãî ãðàôèêà èëè ïîãðåøíîñòü àïïðîê-
ñèìàöèè â çàâèñèìîñòè îò ðàñ÷åòíîãî çíà÷åíèÿ
àíàëèòè÷åñêîãî ñèãíàëà.

Äàííûé ãðàäóèðîâî÷íûé ãðàôèê ìîæíî èñ-
ïîëüçîâàòü ïðè îïðåäåëåíèè ãèñòàìèíà â ðåàëü-
íûõ ïðîáàõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçðàáîòàííîé ñè-
ñòåìû öèôðîâîé ðåãèñòðàöèè ìåäèêî-áèîëîãè-
÷åñêîé èíôîðìàöèè íà áàçå ìàëîãàáàðèòíîãî
ÁÌÄ – îïòîõåìîòðîííîãî ñåíñîðà, ïðè âåñüìà
íèçêèõ ïðåäåëàõ îáíàðóæåíèÿ (≤1 íìîëü/ë).
Âîçìîæíî ïðîâåäåíèå ýêñïðåññ-àíàëèçà ïðîá ïðè
äîñòàòî÷íî ìàëîé åãî ñòîèìîñòè, ÷òî âûãîäíî
îòëè÷àåò äàííóþ ðàçðàáîòêó îò èçâåñòíûõ.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî âûáîð ýëåêòðîõåìè-
ëþìèíîôîðà-ðåàãåíòà íà ãèñòàìèí â äàííîé
ðàáîòå áûë ïðîèçâåäåí ñ ó÷åòîì ïîëó÷åííûõ
ðàíåå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàñ÷åòîâ ïî èçó÷å-
íèþ ýëåêòðîõèìèè è ýëåêòðîõèìè÷åñêîé ëþ-
ìèíåñöåíöèè êàê ñèñòåìû ðåàãåíò-ãèñòàìèí,
òàê è åå îòäåëüíûõ êîìïîíåíòîâ [7]. Î÷åâèäíà
äîñòàòî÷íàÿ ñëîæíîñòü ïðîâåäåíèÿ òàêèõ èññëå-
äîâàíèé è òðóäíîñòü ñîçäàíèÿ îïòèìàëüíûõ ñè-

Рисунок 5.
Ãðàäóèðîâî÷íûé ãðàôèê îï-
ðåäåëåíèÿ ãèñòàìèíà ÝÕË-
ðåàãåíòîì (ïîëèàöåíîì) â
ÄÌÔÀ.
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ñòåì ðåàãåíò-àíàëèò2). Îòñþäà ïîíÿòíà àêòó-
àëüíîñòü ïðîâåäåíèÿ èññëåäîâàíèé òàêèõ ñèñ-
òåì ïóòåì ìàòåìàòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ â
ðàìêàõ ôèçè÷åñêîé, õèìè÷åñêîé è áèîìåäèöèí-
ñêîé ìîäåëåé, àäåêâàòíî îïèñûâàþùèõ ïîâå-
äåíèå ýòèõ ñèñòåì ïðè èõ ÝÕË-îïðåäåëåíèè.
Â êà÷åñòâå íà÷àëüíîãî øàãà íà ïóòè ðåøåíèÿ
ýòîé äîñòàòî÷íî ñëîæíîé ïðîáëåìû (ñîâðåìåí-
íûå âû÷èñëèòåëüíûå ñðåäñòâà ïîçâîëÿþò, îä-
íàêî, ðàññ÷èòûâàòü íà èõ óñïåøíîå ðàçðåøå-
íèå ñ ìåíüøèìè ðåñóðñîçàòðàòàìè, ÷åì íåïîñ-
ðåäñòâåííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâà-
íèÿ), â ðàáîòå âïåðâûå ïðîäåìîíñòðèðîâàíà
âîçìîæíîñòü ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ âçàèìî-
äåéñòâèÿ â ñèñòåìå ðåàãåíò-àíàëèò ïóòåì ïðî-
âåäåíèÿ êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ.

Ñîçäàíèå àäåêâàòíûõ ìîäåëåé ìîëåêóëÿðíûõ
ñèñòåì ÿâëÿåòñÿ âàæíîé ïðîáëåìîé, ïîñêîëü-
êó èìåííî òî÷íîå îïèñàíèå èõ ñâîéñòâ ïîçâî-
ëèò êà÷åñòâåííî ïîäíÿòü óðîâåíü ïðîâîäèìûõ
èññëåäîâàíèé â òàêèõ îáëàñòÿõ êàê: áèîìåäèöè-
íà, ôàðìàêîëîãèÿ, ãåíåòèêà è äð. Ñîâðåìåí-
íàÿ õèìèÿ ïîçâîëÿåò ñèíòåçèðîâàòü âåùåñòâà
ïðàêòè÷åñêè ëþáîé ñëîæíîñòè, íî ïîñêîëüêó
ïðîöåññû ñèíòåçà çà÷àñòóþ äîñòàòî÷íî òðóäî-
åìêè, ðåñóðñîåìêèå è äîðîãîñòîÿùè, æåëàòåëü-
íî ïðåäâàðèòåëüíîå ìîäåëèðîâàíèå ìîëåêóëÿð-
íîé ñèñòåìû ñ öåëüþ ïðîãíîçèðîâàíèÿ åå
ñâîéñòâ. Ýòî óñêîðèò ñîçäàíèå ðåàëüíûõ àíà-
ëèòè÷åñêèõ ñèñòåì, èõ àïðîáàöèþ è âíåäðåíèå.

Â ýòîì ïëàíå íà ïåðâîå ìåñòî âûõîäèò ìà-
òåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå. Èìåþùèéñÿ ìà-
òåìàòè÷åñêèé àïïàðàò êâàíòîâîé õèìèè ïîçâî-
ëÿåò ïðîèçâîäèòü ðàñ÷åòû ìîëåêóëÿðíûõ ñèñ-
òåì è ïîëó÷àòü òåîðåòè÷åñêè èõ ôèçèêî-õèìè-
÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè â àíàëèçèðóåìîé ïðî-
áå. Îäíàêî îñòàåòñÿ ðÿä ïðîáëåì, ñâÿçàííûõ ñ
ïðàâèëüíîñòüþ è òî÷íîñòüþ îïèñàíèÿ ïðîöåñ-
ñîâ, ïðîòåêàþùèõ íà ìîëåêóëÿðíîì óðîâíå.
Ïîäîáíîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ, ïðîòåêà-
þùèõ â ÎÕ-ñåíñîðàõ, ïðàêòè÷åñêè íå ïðîâî-
äèòñÿ (÷òî ñâÿçàíî ñ ðÿäîì ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ è òåîðåòè÷åñêèõ òðóäíîñòåé, íåñìîòðÿ íà
óñïåøíîå ïðèìåíåíèå èõ àíàëîãîâ â âûïóñêàå-
ìîé çà ðóáåæîì ìåäèêî-äèàãíîñòè÷åñêîé àïïà-
ðàòóðå [27]). Ýòî ïîêàçûâàåò àêòóàëüíîñòü ïðî-
âåäåíèÿ òàêèõ ðàáîò.

Òàê, èìååòñÿ áîëüøîé ïðîáåë â êâàíòîâî-
õèìè÷åñêîì ðàññìîòðåíèè êèíåòèêè ðåàêöèé

òèïà ðåàãåíò-àíàëèò â ïðèìåíåíèè ê ìîëåêó-
ëÿðíûì ñèñòåìàì, âõîäÿùèì â ÎÕ-ñåíñîðû.
Ðàññìîòðèì îáùóþ ñõåìó òåîðåòè÷åñêîãî èçó÷å-
íèÿ êèíåòèêè ïîäîáíûõ ðåàêöèé – ñîñòîÿùóþ
èç ñëåäóþùèõ ñòàäèé (ðèñ. 6). Íà ïåðâîé ñòà-
äèè èìååòñÿ íåâîçìóùåííàÿ ñèñòåìà, ñîñòîÿ-
ùàÿ èç óäàëåííûõ íà íà äîñòàòî÷íî áîëüøîå
ðàññòîÿíèå ÷àñòèö À è Â. Âòîðàÿ ñòàäèÿ îòâå-
÷àåò ïîñòåïåííîìó ñáëèæåíèþ è âçàèìíîìó
âîçìóùåíèþ èõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé (ñòà-
äèÿ âîçìóùåíèÿ). Íà òðåòüåé ñòàäèè ïðîèñõî-
äèò îáðàçîâàíèå ïåðåõîäíîãî êîìïëåêñà, êîã-
äà ïàðà ðåàãèðóþùèõ ÷àñòèö ñîñòàâëÿåò îäíó
êâàçèìîëåêóëó (àêòèâèðîâàííûé êîìïëåêñ).
Èç ýòîãî àêòèâèðîâàííîãî êîìïëåêñà â ðåçóëü-
òàòå èçìåíåíèÿ ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû è êîí-
ôèãóðàöèè ÿäåð îáðàçóåòñÿ ñòàáèëüíûå ïðîäóê-
òû C è D.

Ýíåðãèè ýòèõ ñòàäèé âû÷èñëÿþò ïðè ïîìî-
ùè êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ìåòîäîâ. Ðàçíîñòü
ýíåðãèé ìåæäó íà÷àëüíîé è ïåðåõîäíîé ñòàäè-
åé ðåàêöèè ñîïîñòàâëÿþò ñ õàðàêòåðèñòèêàìè
îòíîñèòåëüíîé ðåàêöèîííîé ñïîñîáíîñòè ìî-
ëåêóë (êîíñòàíòàìè ñêîðîñòè è ýíåðãèÿìè àê-
òèâàöèè). Ïóòè ðåàêöèé ïðè ýêçîòåðìè÷åñêîì
(à) è ýíäîòåðìè÷åñêîì (á) ïðîöåññå ñõåìàòè-
÷åñêè ïîêàçàíû íà ðèñ. 7. Èçîáðàæåííûå íà
ðèñóíêå ýíåðãåòè÷åñêèå ïðîôèëè (ñå÷åíèÿ ïî-
âåðõíîñòåé ýíåðãèè) ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé èç-
ìåíåíèå ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû â çàâèñèìî-
ñòè îò êîîðäèíàòû ðåàêöèè, ò.å. îò ðàññòîÿ-
íèÿ ìåæäó ðåàãåíòàìè À è Â.

Âîçìóùåíèå ðåàãåíòîâ ïðè ñáëèæåíèè ïðè-
âîäèò ê âîçðàñòàíèþ ýíåðãèè ñèñòåìû, äîñòè-
ãàþùåé ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ â ïåðåõîäíîì
ñîñòîÿíèè. Ïîñëå ïðîõîæäåíèÿ ñèñòåìû ïå-
ðåõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðîèñõîäèò óìåíüøåíèå
ïîëíîé ýíåðãèè äî çíà÷åíèÿ, îòâå÷àþùåãî ïðî-
äóêòàì. Ýíåðãèþ àêòèâàöèè ïðîöåññà aE  îï-
ðåäåëÿþò êàê ðàçíîñòü ìåæäó ýíåðãèåé íà÷àëü-

А В

ВА

ВА

С D

1-я стадия

2-я стадия

3-я стадия

4-я стадия

Рисунок 6.

2)Àíàëèò–âåùåñòâî,ïîäëåæàùååîïðåäåëåíèþ.
ÂÎÕ-ñåíñîðåýòîâåùåñòâî(âåùåñòâà),âõîäÿùèåâ

ñîñòàâ æèäêîé ïðîáû, êà÷åñòâåííàÿ èäåíòèôèêàöèÿ è
êîëè÷åñòâåííîå îïðåäåëåíèå êîòîðûõ âàæíà äëÿ öåëåé
äèàãíîñòèêè, èçó÷åíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ëåêàðñòâåííûé
ïðåïàðàò-ìîëåêóëàìèøåíüèïð.
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íîãî ñîñòîÿíèÿ ðåàãèðóþùèõ ÷àñòèö
è ýíåðãèåé ïåðåõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ.
Ðàçíîñòü ìåæäó ýíåðãèÿìè ðåàãåí-
òîâ è ïðîäóêòîâ íàçûâàþò ýíåðãè-
åé ðåàêöèè rE .

Òàêèì îáðàçîì, îñíîâíûå çàäà-
÷è êâàíòîâî-õèìè÷åñêîé òåîðèè
êèíåòèêè õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé çàê-
ëþ÷àþòñÿ â ñëåäóþùåì:

à) îïðåäåëåíèå êâàíòîâî-õèìè-
÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ íå âçàèìîäåé-
ñòâóþùèõ ÷àñòèö (íà÷àëüíîå ñîñòîÿíèå ñèñòå-
ìû);

á) óñòàíîâëåíèå âåðîÿòíîé ñòðóêòóðû ïå-
ðåõîäíîãî êîìïëåêñà;

â) âûÿñíåíèå ïðèðîäû ðåàêöèîííîãî öåíò-
ðà ìîëåêóëû;

ã) îïðåäåëåíèå êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ïàðà-
ìåòðîâ ïðîäóêòîâ ðåàêöèè;

ä) îïðåäåëåíèå êîððåëÿöèè ìåæäó ýêñïåðè-
ìåíòàëüíî èçìåðåííûìè êîíñòàíòàìè ñêîðîñ-
òåé è ýíåðãèÿìè àêòèâàöèè è ñîîòâåòñòâóþùè-
ìè êâàíòîâî-õèìè÷åñêèìè ïàðàìåòðàìè [28].

Îñíîâó êâàíòîâî-õèìè÷åñêîãî ìåòîäà ðàñ-
ñìîòðåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì ïðåäñòàâëÿåò
ìåòîä ñàìîñîïðÿæåííîãî ïîëÿ (ÑÑÏ) â ðàì-
êàõ òåîðèè ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé, êàê êîì-
áèíàöèè àòîìíûõ îðáèòàëåé (ÌÎ-ËÊÀÎ), êî-
òîðûé ñâîäèòñÿ ê ðåøåíèþ óðàâíåíèé Ðóòààíà

   ∑ =−
l

iklklil )SF(C 0ε ,

      0=− iklkl SFdet ε ,

ãäå klF  – ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ãàìèëüòîíèàíà ñ ó÷å-
òîì ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ; klS  –

èíòåãðàë ïåðåêðûâàíèÿ àòîìíûõ îðáèòàëåé k è l; iε
– ìíîæèòåëü Ëàãðàíæà, ïî ôèçè÷åñêîìó ñìûñëó çà-
äà÷è ýòè ìíîæèòåëè ñîîòâåòñòâóþò ñîáñòâåííûì

çíà÷åíèÿì ýíåðãèè i –ãî ÿäðà; ilC  – êîýôôèöèåíòû,
ó÷èòûâàþùèå âëèÿíèå i-îé àòîìíîé îðáèòàëè íà êîí-
ôèãóðàöèþ l-îé ìîëåêóëÿðíîé îðáèòàëè [28].

Äëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèé Ðóòààíà íàèáîëåå
÷àñòî èñïîëüçóþò òàê íàçûâàåìûå ïîëóýìïè-
ðè÷åñêèå ìåòîäû ðàñ÷åòà, ÷òî ïîçâîëÿåò, ñ
îäíîé ñòîðîíû, ñîêðàòèòü îáúåì âû÷èñëåíèé,
ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïóòåì òùàòåëüíîãî ïîäáîðà
ïàðàìåòðîâ â íåêîòîðîé ñòåïåíè êîìïåíñèðî-
âàòü ñäåëàííûå óïðîùåíèÿ è äîáèòüñÿ ëó÷øåãî
ñîãëàñèÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì. Êîëè÷åñòâî ïðåä-
ëîæåííûõ ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè ïîëóýìïè-
ðè÷åñêèõ ìåòîäîâ, âêëþ÷àÿ ðàçëè÷íûå ìîäè-
ôèêàöèè, äîâîëüíî âåëèêî è ïðîäîëæàåò ðàñ-
òè. Äåëî â òîì, ÷òî âûáîð îïòèìàëüíûõ äëÿ
äàííîãî ìåòîäà ïàðàìåòðîâ òðåáóåò ó÷åòà ñïå-

öèôèêè íå òîëüêî ñàìîãî ìåòîäà, íî è ðàñ-
ñìàòðèâàåìûõ îáúåêòîâ è ðàññ÷èòûâàåìûõ õà-
ðàêòåðèñòèê. Íàïðèìåð, ñ ïîìîùüþ ââîäè-
ìûõ â òåîðèþ ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ îòíîñè-
òåëüíî ëåãêî ïîëó÷èòü óäîâëåòâîðèòåëüíûå çíà-
÷åíèÿ äëÿ äëèí ñâÿçåé, îäíàêî ïðè ýòîì îò-
íþäü íå îáÿçàòåëüíî ñòîëü æå õîðîøåå âîñïðî-
èçâåäåíèå çíà÷åíèé ñèëîâûõ ïîñòîÿííûõ èëè
ïîòåíöèàëîâ èîíèçàöèè.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ àíà-
ëèòè÷åñêîé ñèñòåìû ÝÕË-ðåàãåíò–ãèñòàìèí
èñïîëüçîâàëè ïîëóýìïèðè÷åñêèé ìåòîä PM3.
Äàííûé ìåòîä ÿâëÿåòñÿ óòî÷íåíèåì èçâåñòíî-
ãî ìåòîäà AM1, îí îòëè÷àåòñÿ òîëüêî â çíà÷å-
íèÿõ íåêîòîðûõ ïàðàìåòðîâ, èñïîëüçóåìûõ ïðè
ðàñ÷åòàõ. Êàê è AM1, äàííûé ìåòîä îñíîâàí
íà ïðåíåáðåæåíèè äâóõàòîìíûì äèôôåðåíöè-
àëüíûì ïåðåêðûâàíèåì – ÏÄÄÏ (â ëèòåðàòóðå
íà àíãëèéñêîì ÿçûêå: the neglect of diatomic
differential overlap – NDDO). PM3, â îòëè÷èè
îò åãî ïðåäøåñòâåííèêà ÀÌ1, ðåïàðàìåòðèçî-
âàí äëÿ áîëüøåãî êîëè÷åñòâà òèïîâ àòîìîâ.
Äàííûé ìåòîä ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ ðàñ÷åòîâ îðãà-
íè÷åñêèõ ìîëåóêëÿðíûõ ñèñòåì. Ìåòîä AM1
ÿâëÿåòñÿ óñîâåðøåíñòâîâàíèåì ìåòîäà MNDO
(modified neglect of differential overlap), îäíàêî
âíåñåííûå èçìåíåíèÿ äåëàþò ýòîò ìåòîä áîëåå
òî÷íûì. Ïðèìåíÿåòñÿ â ñëó÷àÿõ êîãäà òî÷íîñòü
NDO-àïïðîêñèìàöèè (neglect of differential
overlap) íàèáîëåå âàæíà. Õîòÿ è èñïîëüçóåòñÿ
â äàííîì ìåòîäå îñíîâíàÿ àïïðîêñèìàöèÿ –
ïðåíåáðåæåíèå äèôôåðåíöèàëüíûì ïåðåêðû-
âàíèåì (ÏÄÏ), â êàðêàñ ìàòåìàòè÷åñêîãî àï-
ïàðàòà âíåñåíû íåêîòîðûå èçìåíåíèÿ, íàïðè-
ìåð, ôóíêöèè, îïèñûâàþùåé ìåæÿäåðíûå âçà-
èìîäåéñòâèÿ, çà ñ÷åò ÷åãî äîñòèãàåòñÿ ïîâûøå-
íèå òî÷íîñòè ïîëó÷àåìûõ ðåçóëüòàòîâ ïðè ðàñ-
÷åòàõ ìåòîäîì ÀÌ1. Íàïðèìåð, ýòî èìååò ìåñòî
ïðè ðàññìîòðåíèè âîäîðîäíûõ ñâÿçåé, ïðåäñêà-
çàíèè áàðüåðà àêòèâàöèè äëÿ ìíîãèõ ðåàêöèé è
ïðåäñêàçàíèè òåïëîò îáðàçîâàíèÿ ìîëåêóë.
Èìåííî ýòè ïðåèìóùåñòâà, êîòîðûå óíàñëå-
äîâàë ÐÌ3, è îñòàíîâèëè âûáîð ìåòîäà ðàñ÷å-
òà ðàññìàòðèâàåìîé ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû, èñ-
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ïîëüçóåìîãî â äàííîé ðàáîòå, êàê íàèáîëåå ñî-
âðåìåííîãî è òî÷íîãî ìåòîäà ïðîâåäåíèÿ êâàí-
òîâî-ìåõàíè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ [29].

Íà ðèñ. 8 ïðèâåäåíà ñõåìà àëãîðèòìà, èñ-
ïîëüçóåìîãî â êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ
ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì. Äëÿ íàõîæäåíèÿ íàè-
ëó÷øèõ ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé â ôîðìå ëè-
íåéíîé êîìáèíàöèè àòîìíûõ îðáèòàëåé
(ËÊÀÎ) íåîáõîäèìî íàéòè ñîáñòâåííûå ôóí-

êöèè îïåðàòîðà ∧
F  ñ ìàòðè÷íûìè ýëåìåíòà-

ìè klF , çàâèñÿùèìè îò êîýôôèöèåíòîâ kic ,
ñ êîòîðûìè â âûðàæåíèå äëÿ ìîëåêóëÿðíîé
îðáèòàëè âõîäÿò àòîìíûå îðáèòàëè. Ñóùíîñòü
ìåòîäà ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîëÿ (ÑÑÏ), ïðåä-
ëîæåííîãî Ðóòààíîì, è ïðåäñòàâëåííîãî â âèäå
ñõåìû-àëãîðèòìà, çàêëþ÷àåòñÿ â ñëåäóþùåì:

– çàäàþò ïðîèçâîëüíûé íàáîð êîýôôèöè-
åíòîâ kic  è íàõîäÿò klF .

– äëÿ íàéäåííûõ klF  îïðåäåëÿþò iε  – ìíî-
æèòåëè Ëàãðàíæà, ñîîòâåòñòâóþùèå ïî ôèçè-
÷åñêîìó ñìûñëó çàäà÷è ñîáñòâåííûì çíà÷åíè-
ÿì ïîëíîé ýíåðãèè E.

– äëÿ íîâîãî íàáîðà êîýôôèöèåíòîâ kic  îïÿòü
íàõîäÿò klF  è ò.ä. äî òåõ ïîð, ïîêà íå áóäåò
íàéäåí «ñàìîñîãëàñîâàííûé» íàáîð êîýôôèöè-
åíòîâ, êîòîðûé îïðåäåëÿåòñÿ çíà÷åíèÿìè klF ,
ïðèâîäÿùèìè ê èñõîäíûì çíà÷åíèÿì kic .

Âû÷èñëåíèå ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ÿâëÿåò-
ñÿ òðóäîåìêîé çàäà÷åé, â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ
òî÷íûõ ìåòîäîâ íà äàííîì ýòàïå íåò, à ñóùå-
ñòâóþò òîëüêî ïðèáëèæåííûå ìåòîäû èõ îöåí-
êè. Îäíàêî, äàæå ïðè èñïîëüçîâàíèè èçâåñò-
íûõ ìåòîäîâ ðàñ÷åòà ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ, òî÷-
íîñòü ðàñ÷åòà ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì ñîïîñòàâè-
ìà ñ òî÷íîñòüþ, ïîëó÷àåìîé ïðè ýêñïåðèìåí-
òå, ÷òî äåëàåò ïðîâîäèìûå ðàñ÷åòû àêòóàëü-
íûìè è ïåðñïåêòèâíûìè.

Èòàê, íà÷àëüíûì ýòàïîì â ðàñ÷åòàõ êèíå-
òèêè ðåàêöèè ÿâëÿåòñÿ êâàíòîâî-õèìè÷åñêèé
ðàñ÷åò èñõîäíûõ ñîñòîÿíèé ðåàãåíòà è àíàëè-
òà. Â äàííîì ñëó÷àå ýòî ìîëåêóëû àíòðàöåíà
è ãèñòàìèíà. Â ýòî ïîíÿòèå âêëþ÷àþò: èçó÷å-
íèå õàðàêòåðèñòèêè ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿíèÿ
ðåàãåíòà è àíàëèòà, âûÿñíåíèå ðàñïðåäåëåíèÿ
ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, ýíåðãèè ñèñòåìû,
ïîòåíöèàëîâ èîíèçàöèè è ñðîäñòâà ê ýëåêòðî-
íó äàåò èíôîðìàöèþ, íåîáõîäèìóþ äëÿ ïðî-
ãíîçèðîâàíèÿ ñâîéñòâ ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòå-
ìû. Ïðîòåêàíèå ðåàêöèè â ÎÕ-ñåíñîðå ìîæ-
íî ïðåäñòàâèòü â âèäå ñëåäóþùåé ñõåìû

( ) Г*А*Г...А

#

Г...AГA +→↔












 +
•

−
•↔

+
•+

−
•

Êàê âèäíî èç ñõåìû, â êà÷åñòâå ðåàãåíòîâ
âûñòóïàþò íå ìîëåêóëû âåùåñòâ, à èõ èîí-
ðàäèêàëû (ãèñòàìèí – êàòèîí-ðàäèêàë, àíòðà-
öåí – àíèîí-ðàäèêàë). Ïîñëå ðàñïàäà àêòèâè-
ðîâàííîãî êîìïëåêñà îáðàçóåòñÿ ìîëåêóëà ãèñ-
òàìèíà â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè è ìîëåêóëà àíò-
ðàöåíà â âîçáóæäåííîì, êîòîðàÿ ïåðåõîäèò â
îñíîâíîå ñîñòîÿíèå ñ èñïóñêàíèåì ôîòîíà
(êâàíòà ñâåòà), è ÿâëÿþùåãîñÿ àíàëèòè÷åñêèì
ñèãíàëîì ñåíñîðà.

Ñòðóêòóðíûå ôîðìóëû èññëåäóåìûõ âåùåñòâ
(àíòðàöåíà è ãèñòàìèíà) ïðèâåäåíû íà ðèñ. 9.
Äëÿ âèçóàëèçàöèè ìîëåêóë ìîæíî èñïîëüçîâàòü
íåñêîëüêèõ âàðèàíòîâ îòîáðàæåíèÿ: â âèäå òî-
÷åê (àòîìîâ) è ëèíèé; ïåðåêðûâàþùèõñÿ øà-
ðîâ, ðàçìåð êîòîðûõ çàâèñèò îò âåëè÷èíû àòî-
ìà; íå ïåðåêðûâàþùèõñÿ ñôåð; øàðîâ è ñîåäè-
íÿþùèõ èõ öèëèíäðîâ, îòðàæàþùèå õèìè÷åñ-
êèå ñâÿçè è äð. Íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåíû èç
íèõ ïåðâûå äâà. Íà ðèñ. 10 ïðåäñòàâëåíû øà-
ðèêîâûå ìîäåëè àíòðàöåíà (ðèñ. 10, à) è ãè-
ñòàìèíà (ðèñ. 10, á) (áîëåå òåìíûå ñôåðû
ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé àòîìû àçîòà, ñåðûå – àòî-
ìû óãëåðîäà, à ñàìûå ñâåòëûå è íàèáîëåå ìà-
ëûå ïî äèàìåòðó – àòîìû âîäîðîäà). Äàííûå
ìîäåëè äîñòàòî÷íî àäåêâàòíî îïèñûâàþò ìî-
ëåêóëÿðíûå ñèñòåìû, íî íå íåñóò ïîëíîé èí-
ôîðìàöèè î åå ôèçèêî-õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ,
êîòîðûå äàþò êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå ðàñ÷åòû

Рисунок 8.
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Молекулярные системы 
Антрацен () 

Энергетические 
параметры, эВ основное 

состояние 

синглетное 
электрон- 

возбужденное 
состояние 

Анион- 
радикал 
антрацена 

Катион- 
радикал 
гистамина 

Гистамин 
(основное 
состояние) 

Полная энергия 
системы Е -1811,782 -1800,195 -813,067 -1208,406 -1217,220 

Потенциал  
ионизации IP -8,701 -3,433 -2,155 -12,381 -9,078 

Потенциал  
сродства  
к электрону ЕА 

-0,502 0,070 3.626 -8,335 0,842 

Òàáëèöà

Рисунок 12.

(ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëî-
òíîñòè ìîëåêóëû, ðàñïðåäåëåíèå
ñïèíîâîé ïëîòíîñòè, êîíôèãóðà-
öèè ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé,
ýíåðãèè èîíèçàöèè è ñðîäñòâà ê
ýëåêòðîíó è äð.). Â ìåñòå ñ òåì,
äàííûå ïàðàìåòðû ìîëåêóëû íå-
îáõîäèìî çíàòü, ÷òîáû ñóäèòü î
åå ïîâåäåíèè è ïðîãíîçèðîâàòü õà-
ðàêòåð ðåàêöèé â ðàçëè÷íûõ ñèñòå-
ìàõ, â òîì ÷èñëå è ÎÕ-ñåíñîðàõ.

Ðåçóëüòàòû ïðîâåäåííûõ ðàñ-
÷åòîâ ìåòîäîì PM3 èíòåðåñóþ-
ùèõ íàñ ïàðàìåòðîâ (ïîëíàÿ
ýíåðãèÿ ñèñòåìû, ïîòåíöèàë
èîíèçàöèè, ïîòåíöèàë ñðîäñòâà
ê ýëåêòðîíó) âûáðàííîé ìîëåêó-
ëÿðíîé ñèñòåìû ñâåäåíû â òàá-
ëèöó. Ñòðóêòóðíûå ôîðìóëû ñ
ðàñïðåäåëåíèåì ýëåêòðîííîé
ïëîòíîñòè èññëåäóåìûõ ìîëåêó-
ëÿðíûõ ñèñòåì (à – àíèîí-ðàäè-
êàë àíòðàöåíà, á – êàòèîí-ðàäè-
êàë ãèñòàìèíà) ïðåäñòàâëåíû íà
ðèñ. 11.

Íà ðèñ. 12 ïðèâåäåíà 3D-êàð-
òà èçîïîâåðõíîñòè, êîòîðàÿ îê-
ðàøåíà â ñîîòâåòñòâèè ñ âåëè÷è-
íîé ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî ïîòåí-
öèàëà, íà êîòîðóþ íàëîæåíà
ñòðóêòóðíàÿ ôîðìóëà ãèñòàìèíà,
èçîáðàæåííàÿ â âèäå ëèíèé, ñî-
åäèíÿþùèõ öåíòðû àòîìîâ, âõî-
äÿùèõ â ìîëåêóëó. Íà êàðòå áî-
ëåå òåìíûå öâåòà ñîîòâåòñòâóþò
ïîëîæèòåëüíîìó ïîòåíöèàëó, è
êàê ìîæíî çàìåòèòü íàèáîëüøèé
ïîëîæèòåëüíûé çàðÿä ñîñðåäîòî-
÷åí âîêðóã àìèííîé ãðóïïû -
NH2, êàê ñëåäñòâèå äàííûé ó÷à-
ñòîê ìîëåêóëû ÿâëÿåòñÿ ýëåêòðî-
ôèëüíûì (åäèíèöåé èçìåðåíèÿ â
ëåãåíäå êàðòû ÿâëÿåòñÿ e/a0).

Èç ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòîâ ìîæ-
íî ñäåëàòü ñëåäóþùèå âûâîäû. Â
àíèîíå àíòðàöåíà â 9, 10 ïîëî-
æåíèÿõ èçáûòîê ýëåêòðîííîé
ïëîòíîñòè, ïî ñðàâíåíèþ ñ äðó-
ãèìè ïîëîæåíèÿìè, â êàòèîíå
ãèñòàìèíà íàèìåíüøàÿ ýëåêòðîí-
íàÿ ïëîòíîñòü íàõîäèòñÿ íà àòî-
ìå âîäîðîäà àìèííîé ãðóïïû -
NH2. Ñëåäîâàòåëüíî, âåðîÿòíåå
âñåãî â õîäå õèìè÷åñêîé ðåàêöèè
èìåííî íóêëåîôèëüíûé è íóêëå-
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êîòîðûå ïîçâîëÿò áîëåå ýôôåêòèâíî ïðîâîäèòü
ðàçðàáîòêó ÎÕ-ñåíñîðîâ, ÿâëÿþùèõñÿ íîâû-
ìè è ïåðñïåêòèâíûìè ýëåìåíòàìè ìåäèêî-äè-
àãíîñòè÷åñêèõ ñèñòåì.

Ðåçóëüòàòû ïðîâåäåííûõ ðàçðàáîòîê è ìî-
äåëüíûõ èññëåäîâàíèé ïîêàçûâàþò âîçìîæíîñòü
èñïîëüçîâàíèÿ ìåòîäà ÝÕË-àíàëèçà ïðè ïðî-
âåäåíèè èññëåäîâàòåëüñêèõ è êëèíè÷åñêèõ ðà-
áîò, ñâÿçàííûõ ñ îïðåäåëåíèåì êà÷åñòâåííîãî
è êîëè÷åñòâåííîãî ñîñòàâà áèîëîãè÷åñêèõ æèä-
êîñòåé, âêëþ÷àÿ äèàãíîñòèêó îíêîëîãè÷åñêèõ
è âîñïàëèòåëüíûõ ïàòîëîãèé.

12. Monnier M., Fellert M., Bhattacharya I. //Exper.
1967. ¹ 23. P. 21.
13. Monnier M. In: Der Schlaf. Neurologische Aspec-
te. Munchen. Frafeifing, Panaschevski. 1969, S. 85.
14. Leibowitz S.F.//Brain Res. 1973. ¹ 63. P. 440.
15. Schayer R.W. //Fed. Proc. 1965. ¹ 24. P.1295.
16. Kahlson G., Rosengren E.//Exper. 1972. ¹ 28.
P.993.
17. Mannaioni P.E.//Arch. Intern. Pharmacodyn.
Ther. 1972. ¹ 196 (suppl.). P.64.
18. Lewis A.I., Eyre P.//J. Physiol. Pharmacol. 1972.
¹ 50. P.545.
19. McNeill J.H., Muschek L.D.//J. Mol. Cell. Cardiol.
1972. ¹ 4. P.611.
20. Schwartz I.C. et al. //In: Metabolic Regulation and
Function. Berlin, Springer–Verlag, 1974. S. 172.
21. Code C.F.//New Engl. J. Med. 1974. ¹290,
P.738.
22. Âàéñôåëüä È.Ë. //Óñïåõè ôèçèîë. íàóê. 1970.
T. I, ¹ 3. C.51.
23. Barth H., Niemeyer I., Lorenz W.//Agents Actions,
1973. ¹3, P.173.
24. Moroni F., Fantozzi R., Mannason P.F.//Ibid.
1973. ¹ 3, P.187.
25. Áàéåðìàí Ê. Îïðåäåëåíèå ñëåäîâûõ êîëè÷åñòâ
îðãàíè÷åñêèõ âåùåñòâ / Ïåð. ñ àíãë. Ì.: Ìèð, 1987.
462ñ.
26. Áëóìà Ð.Ê. Ëþìèíåñöåíòíûå ìåòîäû êîëè÷å-
ñòâåííîãî îïðåäåëåíèÿ áèîãåííûõ àìèíîâ // Ëþìè-
íåñöåíòíûé àíàëèç â ìåäèêî-áèîëîãè÷åñêèõ èññëå-
äîâàíèÿõ: Ñá. íàó÷. ñò. Ðèãà: ÐÌÈ 1986. Ñ. 15-26.
27. Schutzbank T.E., Smith J. Detection of Human
Immunodeficiency virus Type 1 Proviral DNA by PCR
Using an Electrochemiluminescence-Tagged Probe//J.
Clin. Microbiol. 1995. Vol.33. ¹ 8. P. 2036-2041.
28. Äüþàð Ì. Òåîðèÿ ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé â îðãà-
íè÷åñêîé õèìèè.//Ïîä ðåä. Ì.Å. Äÿòêèíîé.Ì.: Ìèð,
1972. 592 ñ.
29. Dewar M.J.S., Zoebisch E.G., Healy E.F., Stewart
J.J.P. // J. Am. Chem. Soc. 1985. ¹ 107. Ð. 3902.

Литература
1. Ðîæèöêèé Í.Í. Ýëåêòðîõåìèëþìèíåñöåíòíûé
àíàëèç ðàñòâîðîâ// Æóðí. àíàëèò. õèìèè. 1992.
Ò. 47. Âûï. 10-11. Ñ. 1765-1793.
2. Ðîæèöêèé Í.Í., Áûõ À.È., Êðàñíîãîëîâåö Ì.À.
Ýëåêòðîõèìè÷åñêàÿ ëþìèíåñöåíöèÿ. Õ.: ÕÒÓÐÝ,
2000. 320 ñ.
3. Ðîæèöêèé Í.Í., Êóêîáà À.Â., Áåëàø Å.Ì., Áûõ
À.È. Àïïàðàòóðà “ÝËÀÍ-2” äëÿ ãîìîãåííîãî è ãåòå-
ðîãåííîãî ÝÕË-àíàëèçà // Æóðí. àíàëèò. õèìèè.
1994. Ò. 49, ¹9. Ñ. 1029-1031.
4. Áåëàø Å.Ì., Êóêîáà À.Â., Ðîæèöêèé Í.Í. Àï-
ïàðàòóðà ýëåêòðîõåìèëþìèíåñöåíòíîãî àíàëèçà
“ÝËÀÍ-2ì” // Òåîðèÿ è òåõíèêà ïåðåäà÷è, ïðè¸ìà
è îáðàáîòêè èíôîðìàöèè: Ìåæäóíàð. êîíô. Òóàï-
ñå. 1995. Ñ. 205.
5. Ðîæèöêèé Í.Í., Òîëìà÷åâ À.Â.  Ýëåêòðîõèìè-
÷åñêàÿ ëþìèíåñöåíöèÿ îðãàíè÷åñêèõ ëþìèíîôîðîâ
â ñåíñîðàõ ñ óïîðÿäî÷åííûìè ïëåíêàìè Ëàíãìþð-
Áëîäæåò // Òåç. äîêë. Ìåæäóíàð. êîíô. ïî ëþìè-
íåñöåíöèè, ïîñâÿùåííîé 110-ëåòèþ ñî äíÿ ðîæäå-
íèÿ àêàäåìèêà Ñ. È. Âàâèëîâà. Ì., 2001. Ñ. 56
6. Õðóñòàëåâ Ê.Ë. Ýëåêòðîõåìèëþìèíåñöåíòíûé ñåí-
ñîð äëÿ îïðåäåëåíèÿ áèîãåííûõ àìèíîâ // Ðàäèî-
ýëåêòðîíèêà è ìîëîäåæü â XXI âåêå: Ñá. íàó÷. òð.
ïî ìàòåð. V Ìåæäóíàð. ìîëîäåæíîãî ôîðóìà. Õ.,
2001. ×. 2. Ñ. 216-217.
7. Õðóñòàëåâ Ê.Ë., Áåëàø Å.Ì., Ðîæèöêèé Í.Í.
Èññëåäîâàíèå áèîëîãè÷åñêèõ îáúåêòîâ ïóòåì êîíò-
ðîëÿ ïàðàìåòðîâ ýëåêòðîõèìè÷åñêîé ëþìèíåñöåíöèè
// Ýëåêòðîíèêà è ñâÿçü. 2001. ¹ 10. Ñ. 45-48.
8. Schwartz I.C. et. al.//J. Neurochem. 1971. ¹ 18.
P. 1787.
9. Schwartz I.C., Lompart C. //Rose. Ibid. 1972.
¹ 19. P. 801.
10. Taylor K.M., Snyder S.H. //J. Neurochem. 1972.
¹ 19. P. 341.
11. Krishnamoorthy M.S. //In: L’histamine cerebrale:
essais de mise en evidence de vioes histaminergigues
cerebrales ches le rat. Paris, 1973. Ð. 95.

îôîáíûé öåíòðû ìîëåêóë ðåàãåíòà è àíàëèòà
áóäóò ñáëèæàòüñÿ, ïðè îáðàçîâàíèè ïåðåõîä-
íîãî êîìïëåêñà. Äàëüíåéøèé àíàëèç ïðîöåññà
õèìè÷åñêîé ðåàêöèè òðåáóåò ðàñ÷åòîâ ïîâåðõ-
íîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè, îïðåäåëåíèå êî-
òîðîé íåîáõîäèìî äëÿ áîëåå òî÷íîãî îïðåäåëå-
íèÿ ïåðåõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ è áîëåå âåðîÿòíîñ-
òíîãî îïèñàíèÿ õèìè÷åñêîé ðåàêöèè (îïðåäå-
ëåíèå êîíñòàíò ñêîðîñòè õèìè÷åñêîé ðåàêöèè,
âåðîÿòíîñòíîãî ïóòè ïðîòåêàíèÿ, êîíôèãóðà-
öèè ïåðåõîäíîãî êîìïëåêñà è äð.). Äàííûå ðàñ-
÷åòû áóäóò ïðîâåäåíû â ïîñëåäóþùèõ ðàáîòàõ,


