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Введение 

 

Актуальность. Одним из основополагающих междисциплинарных 

подходов в области развития сложных систем является «самоорганизация или 

синергетика» (Малинецкий Г.Г. 2013) как общая теория неустойчивостей в 

системах различной природы. Этот подход рассматривает появление новых 

свойств сложных систем в ходе взаимодействия элементов системы и 

характерен для физических, химических, биологических, социальных систем 

(Малинецкий Г.Г. 2013), которые, проходя через точки неустойчивости, 

способны формировать новые структурно-функциональные образования. 

Следуя представления Пригожина, можно утверждать, что «проблема 

возникновения и существования самоорганизации в открытых системах 

представляет общенаучный интерес и особенно в связи с проблемой эволюции 

как последовательности формирования иерархии структур возрастающей 

сложности» (Николис Г., Пригожин И. 1979). 

Развивая подход Хакена (Хакен Г. 1985), будем определять 

самоорганизацию как процесс пространственно-временного упорядочения в 

открытой, неравновесной, нелинейной системе в процессе эволюции, 

связанный с согласованием процессов соизмеримого временного и 

пространственного масштабов на общем уровне, и разномасштабных 

процессов между уровнями иерархии. Возникновения упорядоченности или 

самоорганизация как «порядка через флуктуации» (Николис Г., Пригожин И. 

1979) формируется при наличии обратных связей, обусловлена свойствами 

системы и составляющих ее элементов и имеет принципиально пороговый 

характер (Николис Г., Пригожин И. 1979).  

Иерархия – принцип структурной организации сложных систем, 

состоящий во взаимодействии между упорядоченными уровнями. В 

иерархически выстроенной системе, наряду со структурной 

дифференциацией, имеется функциональная дифференциация, т.е. каждый 

уровень специализируется на выполнении определенных функций, при этом 
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иерархичность сочетается с автономией подсистем, достаточной для их 

самоорганизации. На горизонтальных уровнях иерархических систем 

посредством самоорганизации формируется устойчивость этих уровней и, за 

счет наличия флуктуаций, создаются условия для перехода на новый 

иерархический уровень, связанный с формированием новой структуры. По 

мере подъема по иерархической лестнице происходит снижение числа 

степеней свободы, и реализация функций каждого последующего уровня 

зависит от предыдущих. Скачкообразность эволюционного процесса - 

следствие нелинейного развития системы во времени и пространстве через 

флуктуации и бифуркации.  

Активные среды характеризуются наличием распределенных ресурсов, 

способных обеспечивать процессы самоорганизации в каждой точке 

пространства, и водителей ритма, модулирующих эти процессы. В результате, 

пространство захватывает система, более эффективно преобразующая 

свободную энергию. Общим принципом, описывающим процессы эволюции 

сложных систем, могут служить представления о самоорганизации в иерархии 

сопряженных активных сред как согласования регулярных процессов 

соизмеримого временного и пространственного масштабов на общем уровне 

(в активной среде) и разномасштабных процессов между уровнями в системе 

иерархии.  

В настоящее время не отмечено наличие работ, посвященных 

теоретическому и математическому описанию динамики размера генома в 

эволюции прокариот и эукариот, формирования урбоэкосистем и спиральных 

структур белков с позиций самоорганизации в активных средах.  

«Эволюцию можно рассматривать как неограниченную 

последовательность процессов самоорганизации. С физической точки зрения 

наиболее важное значение имеют следующие факторы: способность к 

экспорту энтропии путем обмена энергией и веществом с окружающей средой; 

неравновесный характер «диссипативной структуры»; нелинейность; 

кооперативный характер динамики подсистем; способность к спонтанному 
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нарушению симметрии; способность к хранению и обработке информации; 

отбор мутаций с благоприятными свойствами; мультистабильность; 

увеличение многообразия и сложности; дифференциация и специализация; 

интеграция; иерархическое строение в пространственном, временном и 

функциональном отношении; постоянное нарастание средней скорости 

эволюционного процесса вследствие механизмов обратной связи».  

(Эбелинг.В., Энгель А., Файстель Р. 2001). Актуальность изучения и 

моделирования эволюции генома определяется необходимостью выяснения 

механизмов биологической эволюции.  

Механизмы фолдинга являются одной из актуальных задач биофизики. 

Хиральность играет важную роль в процессе структурообразования белков. 

Разработан новый метод оценки хиральности спиральных структур белков. 

Полученные результаты показали его достоверность, что открывает новые 

возможности в областях оценки хиральности сложных белковых структур, 

биоинженерии и фармакологии. Модели формирования структуры правой α-

спирали из цепочки левых аминокислотных остатков и формирования правой 

α-спирали на основе двухчастичной модели движения в потенциале Леннарда-

Джонса позволяют описать процесс перехода первичной полипептидной цепи 

белков - одномерной активной среды с распределенным ресурсом свободной 

энергии - в 3-хмерную α-спираль. Разработанные модели подтверждают 

концепцию смены знака хиральности при переходе на следующий уровень 

структурно-функциональной организации белков в ходе самоорганизации.  

Актуальность изучения динамики прогрессирующего увеличения 

количества и территорий городов определяется значительным увеличением 

антропогенно преобразованных территорий. Модель развития урбоэкосистем 

как автоволновой процесс самоорганизации сопряженных природной и 

антропогенной подсистем, реализованная на примере городов Подмосковья, 

расширения территории Москвы и прогнозных моделей развития Новой 

Москвы и Шанхая, позволяет адекватно оценивать процессы развития городов 

и может быть использована в области их планирования, управления и 
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сохранения городских биоценозов.  

Степень разработанности темы  

Вопросу о связи между размером генома и уровнем 

морфофизиологической организации в эволюции организмов посвящено 

много работ (например, (Gregory T.R. 2004, Gregory T.R. 2005)). Было отмечено 

общее увеличение размера генома от прокариот к млекопитающим (Patthy 

L1999, SharovA.A. 2006, Марков A. В., Анисимов В. А., Коротаев А. В. 2010]. 

Наиболее удачными моделями эволюции размера генома от прокариот до 

млекопитающих в настоящее время можно считать модели Шарова 

(SharovA.A. 2006) и Маркова с коллегами (Марков A. В., Анисимов В. А., 

Коротаев А. В. 2010), в которых было показано, что совместное действие 

положительных обратных связей, управляющих ростом минимального 

размера генома (МРГ), может привести к существенному росту размера 

генома. В экспоненциальной модели Шарова для 5-ти групп организмов за 1 

млрд. лет рассмотрена динамика МРГ как объем «неизбыточной» 

генетической информации для определенного таксона (SharovA.A. 2006). В 

моделях Маркова (степенная экспоненциальная, степенная гиперболическая и 

двухэкспоненциальная) рассматривался минимально необходимый размер 

генома в каждой группе организмов, учитывающий некодирующие участки, 

которые могут выполнять регуляторные функции или кодировать 

функциональные РНК (Марков A. В., Анисимов В. А., Коротаев А. В. 2010).  

В нашей модели, с учетом стохастических величин размеров генома, 

кодирующей части и скорости мутаций, способствующих видообразованию, 

на базе существенно расширенного спектра видов, рассмотрена динамика 

размеров генома и кодирующей части в эволюционной линии прокариоты-

одноклеточные-многоклеточные как самоорганизация в иерархии активных 

сред (Sidorova A.E. et al. 2020). Использованные значения параметров модели 

являются научно достоверными. Модель демонстрирует флуктуационно-

бифуркационную траекторию динамики размера генома и кодирующей части, 
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автокаталитический характер увеличения размера генома в процессе 

биологической эволюции, общее снижение доли кодирующей части.  

При наличии убедительной теории смены знака хиральности при 

переходе белковых структур на следующий уровень иерархии (структурной 

организации) (Твердислов В.А. 2013), принципиально необходимо получить 

оценки хиральности структур разных иерархических уровней. Однако 

существующие методы часто являются узко специализированными или 

трудоемкими. Разработанный метод оценки хиральных структур, основанный 

на взаимном расположении α-углеродов и векторных произведениях, 

позволяет определять знак и величину хиральности. Достоверность метода 

подтверждается анализом 17,4 тыс. α-спиралей и 3,5 тыс. спиралей 310 7 

классов ферментов белков. С использованием этого метода созданы модели 

формирования пространственной структуры правой α-спирали из цепочки 

левых аминокислотных остатков и формирования правой α-спирали на основе 

двухчастичной модели движения в потенциале Леннарда-Джонса. 

Разработанные модели подтверждают концепцию смены знака хиральности 

при переходе с первичного на вторичный уровень структурно-

функциональной организации белков в ходе самоорганизации.  

Широко применяемые модели развития городов (экспоненциальные, 

клеточных автоматов, цепей Маркова, фрактальные) рассматривают развитие 

города с точки зрения пространственной и социально-экономической 

структуры. В то же время, для развития городов как экосистемы характерны 

общие закономерности многоплановых антропогенных воздействий, 

генерируемых территориально связанными промышленными и жилыми 

объектами, высокая скорость роста численности населения и большая средняя 

плотность населения, а также значительное уменьшение площадей городских 

биоценозов и их фрагментированность. В работе рассматриваются 

урбоэкосистемы (УЭС) как сложные макросистемы, включающих 

сопряженные в пространстве и времени природную и антропогенную 

подсистемы, - уровни иерархии в модели.  
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          Цель диссертационного исследования:  

На основе представлений о самоорганизации и теории активных сред 

разработка моделей: динамики размера генома и кодирующей части в 

эволюционной линии от прокариот к многоклеточным как иерархии 

сопряженных активных сред; формирования правой α-спирали из цепочки 

левых аминокислотных остатков - одномерной активной среды с 

распределенным ресурсом свободной энергии; развития урбоэкосистем как 

процесса самоорганизации сопряженных природной и антропогенной 

подсистем - иерархии активных сред.  

Для достижения данной цели поставлены следующие задачи: 

1. Разработка модели динамики размера генома и кодирующей части в 

эволюционной линии от прокариот к многоклеточным как иерархии 

сопряженных активных сред с учетом стохастических величин размеров 

генома, его кодирующей части и скорости мутаций, способствующих 

видообразованию.  

2. Разработка метода оценки хиральности спиральных структур белков. 

3. На основе метода оценки хиральности спиральных структур белков 

разработка модели формирования пространственной структуры правой α-

спирали из левых аминокислотных остатков - одномерной активной среды с 

распределенным ресурсом свободной энергии.  

4. Разработка модели формирования правой α-спирали из цепочки левых 

аминокислотных остатков на основе двухчастичной модели движения в 

потенциале Леннарда-Джонса.  

5. Разработка безразмерной автоволновой модели развития 

урбоэкосистем как процесса самоорганизации сопряженных природной и 

антропогенной подсистем - иерархии активных сред. 

6. Разработка размерных автоволновых моделей: территориального 

расширения Москвы (1952 - 1968 гг.), территориального развития Новой 

Москвы и Шанхая до 2030 года.  
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 Объекты исследования: эволюция генома прокариот и эукариот 

(одноклеточных и многоклеточных), альфа-спирали в белках, урбоэкосистемы 

как сопряженные природная и антропогенная подсистемы.  

 Предметы исследования: параметры генома (размеры и скорости 

мутаций генома и кодирующей части, время появления видов), 

пространственные характеристики формирования спиральных структур 

белков; развитие урбоэкосистем как сопряженных природной и 

антропогенной подсистем (численность и плотность населения, площади 

антропогенно преобразованных и природных территорий, цена м2 жилой 

площади, ландшафтные условия). 

Методы диссертационного исследования: анализ научной 

литературы, статистических и картографических данных, данных Protein Data 

Bank (PDB), математическое и компьютерное моделирование.  

 Научная новизна 

1. Впервые построена модель динамики размера генома и кодирующей 

части в эволюционной линии от прокариот к многоклеточным как иерархии 

сопряженных активных сред с учетом стохастических величин размеров 

генома, его кодирующей части и скорости мутаций, способствующих 

видообразованию. Показано, что в точках бифуркации происходит 

скачкообразное изменение размеров генома и кодирующей части, скорости 

мутаций, способствующих видообразованию, а также изменение значений их 

отклонений.  

2. Впервые разработан метод оценки хиральности спиральных структур 

белков, основанный на взаимном расположении α-углеродов и векторных 

произведениях.  

3. Впервые на основе метода оценки хиральности спиральных белковых 

структур созданы модели формирования пространственной структуры правой 

α-спирали из цепочки левых аминокислотных остатков и модель 

формирования правой α-спирали на основе двухчастичной модели движения 

в потенциале Леннарда-Джонса. Модели позволяют описать процесс 
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формирования α-спирали из первичной полипептидной цепи белков - 

одномерной активной среды с распределенным ресурсом свободной энергии 

и подтверждают концепцию смены знака хиральности при переходе на 

следующий уровень структурно-функциональной организации белков в ходе 

самоорганизации.  

4. Впервые для моделирования урбоэкосистем применена теория 

активных сред. Построены безразмерная автоволновая модель 

самоорганизации урбоэкосистем как сопряженных природных и 

антропогенных подсистем, модель расширения территории Москвы (1952 - 

1968 гг.) и прогнозные модели развития Новой Москвы и Шанхая до 2030 г.  

Теоретическая значимость работы определяется:  

1. Разработкой модели динамики генома и кодирующей части в 

эволюции от до многоклеточных эукариот как самоорганизации иерархии 

сопряженных активных сред. Применением стохастических величин размеров 

генома, кодирующей части и скорости мутаций, способствующих 

видообразованию, для описания эволюционного процесса динамики размеров 

генома и кодирующей части.  

2. Разработкой принципиально нового метода качественной и 

количественной оценки хиральности спиральных белковых структур и 

созданием на его основе моделей перехода первичной полипептидной цепи 

белков - одномерной активной среды с распределенным ресурсом свободной 

энергии в 3-хмерную α-спираль.  

3. Применением теории активных сред для моделирования процессов 

развития макросистем – урбоэкосистем как сопряженных природных и 

антропогенных подсистем. 

Практическая значимость работы:  

1. Модель динамики размеров генома и кодирующей части в эволюции 

от прокариот к многоклеточным может быть использована в области генной 

инженерии.  
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2. Метод расчета и оценки хиральности вторичных структур белков, 

реализованный посредством компьютерной программы на языке Python 3.7 с 

использованием данных PDB, может быть применен в биоинженерии для 

создания искусственных белков и в фармакологии для создания лекарств. В 

настоящее время данный метод применяется нами в области биоинженерии 

для моделирования и создания самоорганизующихся фенилаланиновых и 

дифенилаланиновых спиральных структур нанотрубок разной хиральности 

[список публикаций автора: 27-29]. 

3. Модель автоволновой самоорганизации урбоэкосистем может быть 

применена в градостроительстве для создания комфортных условий 

проживания и сохранения естественных гебиоценозов на территории городов. 

Положения, выносимые на защиту 

1. На основе представлений о самоорганизации иерархии сопряженных 

активных сред построена модель динамики размера генома и кодирующей 

части в эволюционной линии от прокариот к многоклеточным с учетом 

стохастических величин размеров генома, его кодирующей части и скорости 

мутаций, способствующих видообразованию. Показана флуктуационно-

бифуркационная траектория динамики размера генома и кодирующей части в 

процессе самоорганизации.  

2. Разработан метод оценки хиральности спиральных структур на основе 

взаимного расположения α-углеродов.  

 3. На основе метода оценки хиральности спиральных структур 

разработаны модели формирования пространственной структуры правой α-

спирали из цепочки левых аминокислотных остатков и формирования α-

спирали на основе двухчастичной модели движения в потенциале Леннарда-

Джонса.  

4. Разработана автоволновая модель самоорганизации урбоэкосистем 

как сопряженных природной и антропогенной подсистем.  
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5. Разработаны размерные модели территориального расширение 

Москвы (1952 - 1968 гг.) и прогнозные модели развития Новой Москвы и 

Шанхая до 2030 г. 

Степень достоверности. Достоверность результатов настоящего 

исследования следует из: корректности постановки цели и задач 

исследования; использования адекватных математических методов; 

использования достоверных научных данных относительно параметров 

генома (размеров и скорости мутаций генома и кодирующей части, времени 

появления) для различных видов прокариот, одноклеточных и 

многоклеточных эукариот; использования параметров спиральных структур 

белков из базы PDB; использования научных, статистических и 

картографических данных развития урбоэкосистем. Достоверность 

полученных результатов подтверждается: хорошей корреляцией между 

динамикой размеров генома основных таксонов (данными, представленными 

в научной литературе)  и модельными результатами; совпадением результатов 

метода оценки хиральности спиральных структур белков с реальными 

структурами в базе PDB (проанализировано 17,4 тыс. α-спиралей и 3,5 тыс. 

спиралей 310 7 классов ферментов); результатами моделирования 

пространственной структуры α-спирали, подтвердившими концепцию смены 

знака хиральности при переходе на следующий уровень организации белков в 

ходе самоорганизации; хорошей корреляцией между развитием реальных УЭС 

(рассмотрены типичные территории парков, промышленной, жилой и 

коттеджной застройки, а также динамика численности населения) и 

результатами моделирования - ошибка моделирования составляет порядка 

10%. 

Личный вклад автора (ссылки на список публикаций автора в 

журналах, индексируемых в базах данных Web of Science, Scopus, RSCI). 

Автор лично ставил цель и задачи исследования, проводил анализ 

литературных данных, планировал исследования, разрабатывал теоретические 

и математические модели, анализировал полученные результаты, 
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формулировал выводы, писал статьи. Соавторы: модели динамики генома в 

ходе эволюции основных таксонометрических групп организмов и фиксации 

мутаций на популяционном уровне - В.А.Твердислов, Н.Т.Левашова, А.Я 

Гараева [16-20]; метод оценки хиральности спиральных белковых структур - 

М.Н.Устинин, А.Р. Котов [13-14]; модели формирования спиральных структур 

белков – В.А.Твердислов, Н.Т.Левашева, Е.В. Малышко, К.А.Зуев [21,22, 31]; 

модели развития урбоэкосистем - Ю.В.Мухартова, Мельникова А.А., 

Яковенко Л.В. [3,4,5], Н.Т.Левашова [5-12]. Разработанные автором 

теоретические и математические модели полностью оригинальны.  

 Публикации. Всего опубликовано 75 статей. По теме диссертации 

опубликовано 46 статей, из них в рецензируемых научных изданиях, 

индексируемых в базах Web of Science, Scopus, RSCI – 31 статья. 2 

свидетельства о регистрации прав на ПО. В журналах, индексируемых в базах 

данных РИНЦ - 15 статей. В рецензируемых сборниках – 14 статей. 3 учебника 

для высших учебных заведений, 2 монографии, 3 учебных пособий. 

Апробация работы. Результаты работы представлены и обсуждены на 

18 международных и всероссийских конференциях (доклады – 27, тезисы - 26).  

Структура и объем диссертации. Диссертация состоит из введения, 3-

х глав, основных результатов и выводов, списка литературы. Работа изложена 

на 238 страницах, включает 26 таблиц, 54 рисунка, 4 Приложения. Общий 

список литературы содержит 330 источников.  
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ГЛАВА 1.  

Модель динамики генома и кодирующей части в эволюции 

прокариот, одноклеточных и многоклеточных эукариот  

как самоорганизации иерархии сопряженных активных сред. 

 

1.1. Самоорганизация в биологической эволюции 

 

Биологическая эволюция есть хорошо интегрированная система (Mayr 

E. 1963) с последовательной чередой событий, сцепленных причинно-

следственными связями. Особенностью прогрессивного развития живых 

иерархических систем, способных к самоорганизации, самовоспроизведению, 

адаптации и эволюции во времени и пространстве является сбалансированное 

сочетание детерминированных и случайных факторов развития систем 

разного масштаба - от геномов до популяций, видов и т.д. 

В научной литературе можно встретить различные мнения относительно 

сущности самоорганизации в биологических системах: от основополагающей 

роли в эволюции биологической сложности (Kauffman SA. 1993, Denton MJ, 

Dearden PK, Sowerby SJ. 2003, Wills PR. 2009) до подчиненной роли 

относительно отбора, однако и в этом случае отмечается, что для выявления 

взаимосвязи между генотипом и фенотипом необходимо понимание сущности 

самоорганизации (Johnson B.R., LAM S.K., 2010).  

Эволюционный процесс формирования новых таксонов и, 

следовательно, усложнения генома определяется естественным отбором, 

генетическим дрейфом и горизонтальным переносом генов. Согласно Адами, 

«естественный отбор можно рассматривать как фильтр, который пропускает 

информацию в геном, но препятствует ее выходу» (Adami К. 2002), то есть, как 

физический инструмент, способствующий формированию устойчивой 

системы закрепления мутаций, способствующих видообразованию, т.е. 

формированию горизонтальных уровней в эволюционном процессе 

видообразования. Эффективность отбора зависит от эффективного размера 
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популяции, численность которого в значительной степени ограничивается 

структурой хромосом (одновременно возникающие в связанных локусах 

мутации могут нивелировать друг друга, тем самым снижая эффективность 

отбора) (Lynch M. 2010) и определяется совокупностью положительно 

отбираемых генотипов и зависит от исходной концентрации признака в 

популяции (Грант В. 1977).  Дрейф генов - случайные изменения частот аллелей 

и генотипов в популяции при смене поколений: сначала частоты аллеля по 

поколениям, а далее полное закрепление или элиминации данного аллеля 

(Wright S. 1931). Важным фактором формирования новых таксонов как 

разномасштабных процессов в ходе самоорганизации является 

горизонтальный перенос генов, который направлен на перераспределение 

признаков между близкородственными и филогенетически отдаленными 

организмами (Lartigue C. et al. 2007) и отмечен для прокариот (Peixoto L., Roos 

D. S. 2007), одноклеточных (Hottop J.C.D. 2007) и многоклеточных эукариот 

(Lloyd S. 2001). Согласование процессов соизмеримого временного и 

пространственного масштабов на общем горизонтальном уровне (активной 

среде) в ходе самоорганизации способствует (в результате накопления 

мутаций) формированию таксонов одного уровня биологической сложности. 

Формирование новых таксонов связано с согласованием разномасштабных 

процессов между уровнями иерархии (таксонами разного уровня 

биологической сложности).  

Мутации, способствующие видообразованию, «являются единственным 

источником новых структур и новой информации (Эйген М., Шустер П. 1982), 

а постоянный приток новых полезных мутаций предопределяет повышение 

пригодности популяции (Fisher R. 1930). Благодаря мутациям (микро- и 

макро-) эволюция представляет собой спираль с возрастающим уровнем 

сложности в иерархической системе видообразования, при этом в процессе 

эволюции реализуется лишь небольшая часть теоретически допустимых 

траекторий развития (Weinreich D. M., et al.. 2006). В общем случае возможны 

два основных варианта при закреплении мутаций в популяции: вымирание 
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популяции или возникновение качественно новой популяционной структуры 

(«флуктуационной катастрофы») (Эбелинг В. и др. 2001), что приводит к 

видообразованию. Если в первом случае характерное время процессов отбора 

конечно, то во втором случае t→∞ (Эбелинг В. и др. 2001). Приток новых 

полезных мутаций повышает адаптивность популяции и способствует 

видообразованию (Fisher R. 1930).  

К основным факторам, способствующим возникновению мутаций, 

принято относить нарушения процессов репарации, репликации, генетической 

рекомбинации (перераспределение генетического материала между 

молекулами ДНК, а также на уровне хромосом и ядер, способствующее 

появлению новых генетических комбинаций) (Banerjee-Basu S, Baxevanis A D 

2001). Самым эффективным механизмом регуляции мутационного процесса 

является система репарации, отличающаяся используемыми ферментами и 

способами устранения повреждений звеньев (повреждений нуклеотидов, 

разрывов цепи ДНК (O'Hagan HM, Wang W, Sen S, et al. 2008)), формирования 

поперечных сшивок между основаниями цепей ДНК) (Alberts, B. et al. 2015). В 

результате ошибок репликации ДНК фиксация мутаций связана с наличием 

мутаций - флуктуаций, поэтому даже генетически идентичные клетки в 

зависимости от обстоятельств могут вести себя по-разному, и даже одиночная 

мутация может оказать существенный эффект на частоту репликации (Loewe, 

L., Charlesworth B.  2006, Eyre-Walker A. and Keightley P. D. 2007). 

Рекомбинация создает базу для инвариантности (Peisajovich S.G. JE Garbarino, 

P Wei, WA Lim. 2010), способствует закреплению полезных мутаций и 

нивелированию негативных (Peisajovich S.G. et al. 2010), поэтому фиксация 

вредных мутаций более часто отмечена на редко подверженных рекомбинации 

участках хромосом (Hussin J. G. et al. 2015).  

В целом, мутации разделяются на микромутации (изменение 

последовательности нуклеотидов в пределах одного гена (Грант, 1991)) и 

макромутации (на значительных участках генома), в зависимости от причины 

возникновения - на спонтанные и индуцированные (Drake, 1969), в 
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зависимости от эффекта воздействия - на полезные, вредные или нейтральные. 

В большинстве случаев эволюционные изменения основаны на накоплении 

множественных мутаций с небольшим эффектом. Однако подобный 

качественный эффект возможен и в случае закрепления одной мутации 

(эффект зависит от числа пар оснований, на которые влияет мутация (Eyre-

Walker, Keightley, 2007; Loewe, Charlesworth, 2006) - принцип усиления 

(Тимофеев-Ресовский И.В., Рампе Р.Р. 1996, Ратнер В А. 1983), а вероятность 

нивелирования единичной мутации определяется ее селективным 

преимуществом и числом поколений. (Fisher R. A. 1930). Кроме того, эффект 

мутаций зависит от спектра ранее закрепившихся (например, Wiser M. J., 

Ribeck N., Lenski R. E. 2013). Но в процессе эволюции реализуется лишь 

небольшая часть теоретически допустимых траекторий развития (Weinreich D. 

M., et all. 2006). Благодаря мутациям эволюция представляет собой спираль с 

возрастающим уровнем сложности в иерархической системе видообразования, 

при этом в процессе эволюции реализуется лишь небольшая часть 

теоретически допустимых траекторий развития (Weinreich D. M., et al.. 2006).  

 Как известно, предок эукариот образовался в результате симбиогенеза - 

слияния геномов прокариот (Golding G. B., Gupta R. S. 1995, McInerney J., et al 

2015, Méheust R., et al 2018, Spang A. et al 2015, Zaremba-Niedzwiedzka K. et al 

2017), и большая часть характеристик, заимствованных эукариотами 

посредством симбиогенеза (Koonin E. 2015, Koonin E., Yutin N. 2014), была 

усложнена путем добавления новых элементов и, следовательно, развития 

новых функций (Mast F. D. et al 2014). Так, в эволюции прокариот в результате 

приобретения генов возросла функциональная гибкость (Sela I., Wolf Y.I., 

Koonin E.V. 2016), а в эволюции эукариот – появились более совершенные 

системы регуляции генов (PayneJ.L. et al 2008). Вероятнее всего, увеличение 

объема генома эукариот связано с непрерывным процессом дифференциации 

и специализации организмов, а также уменьшением размера популяции, что 

увеличивало роль генетического дрейфа в ходе биологической эволюции. 

(Patthy L: 1999, Lynch, Conery, 2003, Lynch M., Marinov G. K. 2015). Вероятнее 
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всего, увеличение объема генома эукариот связано с непрерывным процессом 

дифференциации и специализации организмов, а также уменьшением размера 

популяции, что увеличивало роль генетического дрейфа в ходе биологической 

эволюции (Patthy L: 1999, Lynch, Conery, 2003, Lynch M., Marinov G. K. 2015).  

Биологической эволюции и ее информационной меры посвящено 

достаточно много работ (например, Adami C. 2012, Adami C, Ofria C, Collier 

T.C. 2000, Gell-Mann M., Lloyd S. 1996, McShea D.W., Brandon R.N. 2010, Lloyd 

S.  2001, Wolf Y.I., Katsnelson M. I., Koonin E.V. 2018, Gould S.J.  1996). Так, в 

качестве общих информационных мер сложности рассматриваются энтропия, 

информация Шеннона, алгоритмическая сложность, фрактальные измерения 

(Gell-Mann M., Lloyd S. 1996, Lloyd S.  2001). Применительно к биологической 

эволюции отмечается наличие тенденции к увеличению биоразнообразия и 

сложности (биологический закон ZFEL) (McShea D.W., Brandon R.N. 2010).  

Существуют различные подходы к определению проявления 

биологической сложности. Например: сложность как результат 

конкурирующих взаимодействий на разных организационных уровнях (Wolf 

Y.I., Katsnelson M. I., Koonin E.V. 2018); неадаптивное накопление геномных 

признаков (таких как дублированные гены, интроны или мобильные 

генетические элементы), переходящего в «конструктивную нейтральную 

эволюцию» (Stoltzfus A. 1999, Stoltzfus A. 2012, Lukeš J., et al. 2011). Часто меру 

биологической сложности относятся к структуре, форме, функции, 

последовательности, которая их кодирует (Adami К. 2002). Так, в работе (Bell 

G, Mooers AO. 1997) было показано, что разнообразие специализированных 

типов клеток увеличивается с увеличением размера тела, а мера 

функциональной сложности организмов столкнулась с трудностями 

определения всех функций (Mc Shea DW. 2000). В ходе исследований было 

показано, что за счет наличия положительной связи между размером 

геномных последовательностей и уровнем морфофизиологической 

организации имеется значительное увеличение генома при переходе от 

прокариот к одноклеточным и многоклеточным эукариотам, а также 
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увеличение размера генома в эволюционной линии от прокариот к 

млекопитающим (Рэфф Р., Кофман Т. 1999, SharovA.A. 2006). А сокращение 

генома в эволюции прокариот (Ochman H. 2005) связано с несовершенными 

системами репарации и распределения ДНК в ходе деления (отсутствие 

митоза) (SharovA.A. 2006) и большой численностью популяций, 

способствующей замедлению генетический дрейф (Lynch M., Conery J.S. 

2003).  

В работе (Adami C, Ofria C, Collier T.C., 2000) рассматривается 

«физическая» сложность организмов как объем информации, закодированной 

в геномах популяции, адаптирующейся к среде обитания. В результате, отбор 

позволяет сохранять только мутации, повышающие адаптивность организмов 

Эта информация есть разница между энтропией популяции в отсутствие 

отбора и энтропией популяции с учетом среды обитания (Adami К. 2002). 

Таким образом, «физическая сложность увеличивается, если отбор 

эффективен» (Adami К. 2002). Также в качестве меры биологической 

сложности рассматривается функциональный минимальный геном (МГР), 

который не зависит от дублирования, вставок или удаления 

нефункциональных или избыточных последовательностей, и поэтому является 

более стабильным в эволюции, чем общий размер генома, а информационной 

меры сложности - энтропия сайтов (Adami C, Ofria C, Collier T.C. 2000). 

В контексте определения Адами биологической сложности как размер 

МГР (Adami C, Ofria C, Collier T.C. 2000) наиболее успешными можно считать 

модели динамики генома в эволюции от прокариот к млекопитающим, 

созданные Шаровым (Sharov A.A. 2006) и Марковым с коллегами  (Марков A. 

В., Анисимов В. А., Коротаев А. В. 20110). В экспоненциальной модели 

эволюции генома Шарова (Sharov A.A. 2006) рассмотрена динамика 

функционального минимального генома (МРГ) как увеличение биологической 

сложности во времени для 5-ти групп организмов (прокариоты, эукариоты, 

черви, рыбы, млекопитающие) за 1 млрд лет. Результатом модели Шарова 

были следующие выводы (Sharov A.A. 2006): 
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• функциональная доля генома увеличилась в 7,8 раза за 1 млрд лет; 

• существует порог сложности генома, поддерживающий адаптивную 

эволюцию организмов.  

В модели Маркова с коллегами было показано, что «отсутствие строгой 

зависимости между уровнем организации организмов и размером генома 

связано с вариабельностью размеров «факультативной» части генома» (Марков 

A. В., Анисимов В. А., Коротаев А. В. 20110). В отличие от модели Шарова, в 

модели Маркова использованы минимальные геномы только свободноживущих 

форм и некодирующие участки, которые могут выполнять регуляторные 

функции или кодировать функциональные РНК. В результате, в эволюционной 

линии от прокариот к млекопитающим была показана положительная 

корреляция между неизбыточным размером генома и сложностью организма: 

«чем сложнее организм, тем сложнее (а следовательно и больше)» должен быть 

«геном как «программе» развития и функционирования организма» (Марков A. 

В., Анисимов В. А., Коротаев А. В. 20110). Исследовались двухпараметрические 

модели - экспоненциальные и гиперболические, и трехпараметрические модели 

- степенная экспоненциальная, степенная гиперболическая и 

двухэкспоненциальная. Каждая последующая из исследуемых групп 

организмов рассматривается как «подмножество» (в границах которого 

организмы достигли наибольшего уровня сложности) предыдущей группы. 

(Марков A. В., Анисимов В. А., Коротаев А. В. 20110). В качестве меры 

сложности генома использован минимальный размер генома (МРГ) в пределах 

крупного таксона с учетом «мусорной ДНК», объем которой существенно 

определяется «случайными факторами, не связанными с жизнедеятельностью и 

адаптивными характеристиками организма» (Марков A. В., Анисимов В. А., 

Коротаев А. В. 20110). В большой степени «мусорной ДНК» включает 

мобильные генетические элементе (МГЭ), фрагменты которых способны 

адаптироваться для выполнения полезных функций (Miller W.J., McDonald J.F., 

Nouaud D., Anxolabe’hdre D. 1999,; Volff J.N. 2006). Кроме того, новые 

регуляторные белки могут формироваться путем посредством «приручения» 
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генов МГЭ (Lin R., Ding L, Casola C. et al. 2007), что может способствовать 

ускорению роста МРГ В эволюции прокариот увеличение скорости 

размножения МГЭ или ослабление механизма клеточных систем контроля МГЭ 

способствуют размножению МГЭ и, следовательно, «разбуханию» генома 

(Марков A. В., Анисимов В. А., Коротаев А. В. 20110), а утрата фрагментов МГЭ 

в результате делеций (Gregory T.R. 2004) - сокращению генома (Марков A. В., 

Анисимов В. А., Коротаев А. В. 20110). Большинство различий в размере 

геномов, вероятнее всего, обусловлены некодирующей частью (Comings D. 

2005, Gregory T.R. 2005, Khajavinia A., Makalowski W. 2007, Pennisi E. 2012). 

Так, для геномов прокариот типично 80% белок-кодирующих 

последовательностей (Costa F. 2012.), для плацентарных млекопитающих - 

30% (сравнительный анализ геномов 29 видов), для человека - 8-15 % (Ponting 

C. P., Hardison R.C. 2011, Kellis M. et all. 2014), а в эволюции растений показана 

ключевая роль некодирующей ДНК) (Waterhouse P.M., Hellens R.P. 2015). 

Новые копии МГЭ имеют больше шансов закрепиться в малочисленной 

популяции, поэтому МГЭ являются источником генетической изменчивости 

эукариот (Bowen N.J., Jordan I.K. 2002, Muotri A.R. et al. 2007) (например, в 

линии приматов на долю МГЭ приходится порядка 50% объема генома (Xing J. 

et al. 2007). Скорее всего, можно утверждать, что увеличение генетических 

преобразований связано с увеличением размера генома и ростом 

биоразнообразия (Марков A. В., Анисимов В. А., Коротаев А. В. 20110). 
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1.2. Анализ параметров генома прокариот, одноклеточных и 

многоклеточных эукариот для построения математической модели  

Данный раздел на писан по материалам статьи  

Sidorova A.E., Tverdislov V.A., Levashova N.T. Garaeva A.Ya.  

A model of autowave self-organization as a hierarchy of active media in the 

biological evolution. Biosystems. 2020, Vol. 198, 2020, р. 104234 

 

Для построения математической модели проанализированы данные трех 

таксонометрических групп – прокариот, одноклеточных и многоклеточных 

эукариот как этапов биологической эволюции (табл. 1.1). Данная выборка 

включает: 11 видов прокариот, 5 видов одноклеточных эукариот, 10 видов 

многоклеточных.  

В отличие от моделей Шарова (Sharov A.A. 2006) и Маркова (Марков A. 

В., Анисимов В. А., Коротаев А. В. 20110), рассмотрены следующие параметры 

динамики генома, представленные в научной литературе (Sidorova A.E. 

Tverdislov V.A., Levashova N.T., Garaeva. A.Ya. 2020): размеры генома (Genome 

size, Мbp) и кодирующей части (CDS size, Мbp); скорость замены пар 

оснований на геном за поколение (/genome/generation) и скорость замены пар 

оснований на кодирующий геном за поколение (/CDS/generation). Скорость 

замены пар оснований на нуклеотид за поколение (Mbp/generation) – 

расчетные данные, необходимые для построения модели. Выбор данных 

таксонометрических групп (прокариот, одноклеточных и многоклеточных 

эукариот) обоснован основными этапами видообразования в биологической 

эволюции в соответствие с флуктуационно-бифуркационной концепцией 

развития сложных систем (Эбелинг.В., Энгель А., Файстель Р. 2001). Выборка 

организмов продиктована наличием в научной литературе необходимой 

информации (табл. 1.1). В выборку включены паразиты. Нижняя граница 

видообразования связана с возникновением прокариот, а верхняя граница 

является открытой для формирования видов.  
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Таблица 1.1. Основные параметры формирования генома в линии прокариоты- 

одноклеточные-многоклеточные для данной выборки организмов (Sidorova A.E. Tverdislov 

V.A., Levashova N.T., Garaeva. A.Ya. 2020). Время появления видов (http://www.timetree.org/). 
 

Вид  

Время 

появ 

ления   

(млн 

лет 

назад) 

Размер 

генома 

(Genome 

size, 

Мbp) 

Размер 

коди- 

рующей 

части 

генома  

(CDS 

size, 

Мbp)  

Скорость 

замены 

пар 

оснований 

на геном 

за 

поколение 

(Mutation 

rate 
/genome/ 

generation) 

Скорость 

замены 

пар 

оснований 

на 

кодирующ

ий геном 

за 

поколение 

(Mutation 

rate /CDS/ 

generation) 

Скорость 

замены 

пар 

оснований 

на 

нуклеотид 

за 

поколение 

(Mbp/ 

generation) 

Прокариоты  

1 Pseudomonas 

aeruginosa 

(грамотрицательная 

палочковидная 

бактерия)  

(Dettman J.R. et al 

2016, Lynch M. 

2010) 

1098  6.5289  5.902  0.0005 0.00047 0.00011 

2 Salmonella enterica 

(неспороносная 

патогенная 

бактерия)  

(Lynch M. 2010) 

538 4.8620  4.030  0.0008 0.00070 0.00017 

3 Deinococcus 

radiodurans 

(Грамположительн

ый, 

экстремофильный 

кокк рода 

Deinococcus)  

(Long H. et al. 2015) 

439 3.2840  2.947  0.0016 0.00147 0.00050 

4 Agrobacterium 

tumefaciens 

(грамотрицательная

, облигатно 

аэробная 

палочковидная 

почвенная 

бактерия) 

(Marri P.R. et al 

2008) 

206 5.6743  4.999  0.0017 0.00146 0.00029 

5 Thermus 

thermophilus 

(грамотрицательная 

термофильная 

бактерия) (Oshima 

201 2.1300  2. 070  0.0003 0.00029 0.00014 

http://www.timetree.org/
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T, Imahori K. 1974, 

Lynch M. 2010) 
6 Mycobacterium 

smegmatis 

(кислотоустойчивы

й бактериальный 

вид, тип 

Actinobacteria, род 

Mycobacterium)  

(Kucukyildirim S et 

al. 2016) 

176 6.9900 6.510  0.0037 0.00343 0.00020 

7 Helicobacter pylori 

(спиралевидная 

грамотрицательная 

бактерия, 

патогенный 

микроорганизм  

(Lynch M. 2010) 

102 1.6550 1.520  0.0031 0.00288 0.00020 

8 Escherichia coli 

(непатогенная 

грамотрицательная 

палочковидная 

бактерия) 

(Lee H. Et al 2012) 

49 4.6397 3.900  0.0009 0.00078 0.00020 

9 Vibrio cholerae 

(патогенная 

бактерия, паразит) 

(Sung W. et al 2016) 

24 3.9454 3.436  0.0005 0.00040 0.00011 

10 Burkholderia 

cenocepacia 

(грамотрицательная 

бактерия) 

(Dillon M.M. et al 

2015) 

12 7.7028 6.741  0.0010 0.00090 0.00013 

11 Vibrio fischeri 

(грамотрицательная 

палочковидная 

бактерия, паразит) 

(Sung W. et al 2016) 

1 4.2737 3.720  0.0009 0.00077 0.00021 

Одноклеточные эукариоты 

12 Schizosaccharomyce

s pombe (царство 

грибов, класс 

Schizosaccharo 

mycetes) 

(Behringer M.G., 

Hall D.W. 2015, 

Farlow A. et al 2015, 

Fawcett J.A. et al 

2014) 

467 19.63 7.178  

 

0.0043 0.00156 0.00208 
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13 Trypanosoma brucei 

(Трипаносома 

бруцеи, паразит)  

(Lynch M. 2010)   

327 26.08  7.178  

 

0.0359 0.00156 0.00208 

14 Saccharomyces 

cerevisiae (грибы, 

класс 

сахаромицетов) 

(Lujan S.A. et al 

2014, Lynch M. et al 

2008, Nishant K.T. et 

al 2010, Schacherer 

J. et al 2009, Serero 

A. et al 2014, Zhu 

Y.O. et al 2014) 

16 12.46 8.709  

 

0.0033 0.00229 0.00026 

15 Plasmodium 

falciparum (паразит, 

вызывающий 

малярию) (Lynch M. 

2010) 

5.5 22.85 12.060  

 

0.0476 0.02513 0.00002 

16 Neurospora crassa 

(Нейроспора густая, 

вид мицелиальных 

грибов отдела 

аскомицетов) 

(Lynch M. 2010) 

0.64 38.64 12.060  

 

0.1584 0.02513 0.0003 

Многоклеточные  

17 Pristionchus 

pacificus 

(Свободноживущая 

нематода) 

(Rödelsperger C. et 

al 2014, Weller A.M. 

2014 

241.0   169.70  29.660  

 

0.339 0.05932 0.002 

18 Daphnia pulex 

(Обыкновенная 

дафния) (Colbourne 

J.K. 2011, Keith N. 

Et al 2016, Maruki 

T., Lynch M. 2017) 

144.0   250.00  30.167 

 

1.423 0.17165 0.0057 

19 Caenorhabditis 

elegans) 

(Свободноживущая 

нематода) (Cutter 

A.D. 2006, Denver 

D.R. et al 2012, Stein 

L.D. et al 2003)  

60.0   100.30  25.000  

 

0.145 0.03625 0,0015 

20 Caenorhabditis 

briggsae 

(Свободноживущая 

нематода) 

Choi JY. 2010, 

Denver D.R. et al 

60.0   104.00  24.100  

 

0.138 0.03200 0,0013 
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2012, Stein L.D. et al 

2003) 

21 Drosophila 

melanogaster 

(Дрозофила 

фруктовая) 

(Lynch M. 2010, 

Schrider D.R. 2016) 

35.0   168.70  23.170  

 

0.871 0.11967 0,0052 

22 Mus musculus 

(Мышь домовая) 

(Lynch M. 2010, 

Uchimura A. et al 

2015) 

8.0  2717.00  35.470  

 

14.672 0.19154 0.0054 

23 Apis mellifera 

(Медоносная пчела) 

(Hunt G., Schlipalius 

D. et al. 2006) 

7.5   262.00  28.968  1.782 0.19698 0.0068 

24 Homo sapiens 

(Campbell C.D.et al 

2016, Conrad D.F. et 

al 2011, Kong A. et 

al 2012, O'Roak B.J.  

et al 2012, Abecasis 

G.R. et al 2012, 

Wang H. et al 2014, 

Auton A. et al 2012) 

7.0 3300.00  28.968  

 

44.592 0.19698 0.0068 

25 Clupea harengus 

(Сельдевые 

(Smeds L. et al 2016) 

3.0    850.00  57. 600  1.700 0.11520 0.002 

26 Pan troglodytes 

(Обыкновенный 

шимпанзе) 

(Lynch M. 2006, 

Venn O. et al 2014, 
Venn O et al 2014) 

3.0 3524.00  37.160  42.288 0.44628 0.0120 

 

Для оценки адекватности использования в модели данных таблицы 1.1 

проведен анализ выборки видов.  

Прокариоты.  

Для рассмотренных видов прокариот (табл. 1.1, рис. 1.1): размеры 

кодирующей части составляют, в среднем, 89% от размера генома; средняя 

скорость замены пар оснований на геном за поколение (Mutation rate 

/genome/generation) в 1.9 раз больше скорости замены пар оснований на 

кодирующий геном за поколение (CDS mutation rate /CDS/generation). 

Замедлению роста размера генома прокариот мог способствовать большой 
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эффективный размер популяции прокариот, что привело к незначительности 

влияния генетического дрейфа, а также несовершенство систем репарации и 

отсутствие митоза (Lynch M., Conery J.S. 2003). Поэтому размер генома 

прокариот не может увеличиться более определенной пороговой величины 

(SharovA.A. 2006). 

 

Рис. 1.1. Графики зависимости изменения параметров генома и кодирующей части 

прокариот от времени появления рассматриваемых видов (табл. 1.1): а) размер генома 

(Genome size, Mbp), б) размер кодирующей части генома (CDS, Mbp), в) скорость замены 

пар оснований на геном за поколение (Mutation rate /genome/generation), г) скорость замены 

пар оснований на кодирующий геном за поколение (CDS mutation rate /CDS/generation) 

(Sidorova A.E. et al 2020) 

 

Одноклеточные  

Для рассмотренных видов одноклеточных эукариот (табл. 1.1, рис. 1.2): 

размеры кодирующей части составляют, в среднем, 39% от размера генома; 

средняя скорость замены пар оснований на геном за поколение (Mutation rate 

/genome/generation), в среднем, в 5 раз больше скорости замены пар оснований 

на кодирующий геном за поколение (CDS mutation rate /CDS/generation).  

   

                              а                                                 б                                                

   
                              в                                                                          г 
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Рис. 1.2. Графики зависимости изменения параметров генома и кодирующей части 

одноклеточных от времени появления рассматриваемых видов (табл. 1.1): а) размер генома 

(Genome size, Mbp), б) размер кодирующей части генома (CDS, Mbp), в) скорость замены 

пар оснований на геном за поколение (Mutation rate /genome/generation), г) скорость замены 

пар оснований на кодирующий геном за поколение (CDS mutation rate /CDS/generation). 

Численное решение параметров выполнено с использованием Python 3.7, библиотеки 

scipy.optimize. (Sidorova A.E. et al 2020) 

 

Многоклеточные  

Для рассмотренной выборки видов многоклеточных (табл. 1.1, рис. 1.3): 

размеры кодирующей части составляют, в среднем 2.8% от размера генома; 

средняя скорость замены пар оснований на геном за поколение (Mutation rate 

/genome/generation) в 28 раз больше скорости замены пар оснований на 

кодирующий геном за поколение (CDS mutation rate /CDS/generation).  

Увеличение размера генома многоклеточных в значительной степени 

определялось формированием новых регуляторных последовательностей 

(Mikkelsen T.S. et al. 2007), при этом большая часть ДНК эукариотических 

клеток представлена некодирующими («избыточными») 

последовательностями нуклеотидов (Guttman M. et al. 2009, Bowen N.J., Jordan 

I.K. 2002, Muotri A.R. et al 2007). Существенную роль в этом процессе играет 

накопление «мусорной ДНК», что во многом определяется возросшей ролью 

генетического дрейфа на уровне многоклеточных: чем меньше размер 

популяции, тем больше вклад генетического дрейфа, нарушение точности 

   
                                           a                                                              б   

   
                                   в                                    г 
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репликации генома и увеличение размера генома (Lynch M. 2010). И, 

поскольку новые копии МГЭ имеют больше шансов закрепиться в небольшой 

по численности популяции (за счет генетического дрейфа) с большим 

геномом, что способствует разрастанию «мусорной» части генома (Lynch M., 

Conery J.S. 2003). В популяциях многоклеточных эукариот накопление 

вредных мутаций растет за счет дупликаций, МГЭ, транспозонов и 

полиплоидизации и приводит к увеличению скорости мутаций (Bowen, Jordan, 

2002, Mikkelsen et al, 2007; Muotri et al, 2007). В ходе биологической эволюции 

у многоклеточных выработался более эффективный механизм передачи 

генетической информации, что, соответственно, привело к интенсификации 

процесса дифференциации и специализации многоклеточных организмов в ходе 

эволюции (Lynch, M., Marinov, G. K. 2015) и значительному увеличению 

размеров их геномов (Organ C. L. et al 2007) по сравнению с прокариотами и 

одноклеточными эукариотами.  

 

Рис. 1.3. Графики зависимости изменения параметров генома и кодирующей части 

многоклеточных от времени появления рассматриваемых видов  

(табл. 1.1): а) размер генома (Genome size, Mbp), б) размер кодирующей части генома (CDS, 

Mbp), в) скорость замены пар оснований на геном за поколение (Mutation rate 

/genome/generation), г) скорость замены пар оснований на кодирующий геном за поколение 

(CDS mutation rate /CDS/generation). Численное решение параметров выполнено с 

использованием Python 3.7, библиотеки scipy.optimize. (Sidorova A.E. et al 2020) 

 

   

      а                                                        б    

     
                                в       г 
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Аппроксимация и коэффициент корреляции Пирсона параметров генома 

для отдельных таксонов представлены в таблице 1.2. Как видно из 

представленных данных, самый низкий коэффициент корреляции выявлен для 

прокариот. Это определяется выборкой рассматриваемых видов, времена 

появления которых существенно отличаются. На рисунке 1.4 представлена 

динамика средних значений параметров генома прокариот, одноклеточных и 

многоклеточных.  

Таблица 1.2. Аппроксимация и коэффициент корреляции Пирсона параметров генома для 

отдельных таксонов (Sidorova A.E. et al 2020) 

Таксоны  Размер генома 

отдельных 

таксонов  

 

Размер 

кодирующей части 

генома 

отдельных таксонов  

Коэффициент 

корреляции 

Пирсона (r)  

Размер генома 

отдельных 

таксонов  

Коэффициент 

корреляции 

Пирсона (r) 

Размер 

кодирующей части 

генома отдельных 

таксонов  

Прокариоты 

 

1*a * exp(b*0.1 * 

x) + c 

a= 1.6918549 

b= 0.28175558 

c= 3.9624 

a*1* exp(b*1* x) + c 

a=42.9802967    

b=0.23928788  

c=26.43087519 

0.41637 0.41657 

Одно- 

клеточные 

эукариоты 

 

10*a * exp(b*0.1 * 

x) + c 

a= 26.08291484 

b= 49.83750038 

c= 27.89672042 

a*10* exp(b*0.1* x) 

+ c 

a= 0.55822188 

b= 2.00093788 

c= 9.72285991 

0.66145 

 

0.68639 

Много- 

клеточные 

эукариоты 

10*a * exp(b*x) + c 

a=2.74623825e+02  

b=5.55640227e-02  

c=7.81045809e+01 

a*1* exp(b*1* x) + c 

a=42.9802967    

b=0.23928788  

c=26.43087519 

0.71414 0.83104 

        

а                                                         б 

Рис. 1.4. Десятичный логарифм средних значений параметров генома и кодирующей части 

для прокариот, одноклеточных и многоклеточных: а) размеры генома (lg Genome size 

(Mbp)) и кодирующей части (lg CDS (Mbp)); б) скорости замены пар оснований на геном за 

поколение (lg Mutation rate /genome/generation) и замены пар оснований на кодирующий 

геном за поколение (lg Mutation rate /CDS/generation) (Sidorova A.E. et al 2020) 
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Полученные результаты средних значений размеров генома и 

кодирующей части (Мbp) для данной выборки демонстрируют увеличение 

разрыва между размерами генома и кодирующей части при переходе от 

прокариот к одноклеточным и далее к многоклеточным, что подтверждается 

научными данными (Patthy L. 1999, SharovA.A. 2006, Марков A. В., Анисимов 

В. А., Коротаев А. В. 2010, Lynch M., Conery J.S. 2003).  

Графики динамики размеров генома и кодирующей части, а также 

скорости замены пар оснований на геном за поколение и замены пар 

оснований на кодирующий геном за поколение в эволюционной линии 

прокариоты - одноклеточные - многоклеточные эукариоты (табл. 1.1) 

представлены на графиках 1.5. Аппроксимация параметров генома и 

кодирующей части для трех таксонов и коэффициент корреляции Пирсона 

представлены в таблице 1.3. 

 

Рис. 1.5. Обобщенные графики зависимости изменения параметров генома и кодирующей 

части от времени появления видов для данной выборки прокариот, одноклеточных и 

многоклеточных (табл. 1.1): а) размер генома (Мbp), б) размер кодирующей части генома 

(Мbp), в) скорость замены пар оснований на геном за поколение (Mutation rate 

/genome/generation), г) скорость замены пар оснований на геном и на кодирующий геном за 

поколение (Mutation rate /CDS/generation)  (Sidorova A.E. et al 2020)  

 

 

 

Аналогично графикам для отдельных таксонов (рис. 1.1 – 1.4), 

наименьшие изменения параметров генома и кодирующей части отмечены на 

   
       a      б  

   
                                  б                                                                           г 
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участке прокариот, а самые значительные изменения - при переходе к 

многоклеточным (табл. 1.3, рис. 1.5). По мере накопления и кодирования 

информации происходит увеличение размера генома и его функциональной 

части (Ofria C., Adami C., Collier T.C. 2003). При этом растет количество 

метаболических сетей и морфологических элементов, и этот процесс является 

автокаталитическим (Sharov A.A. 2006). Данная тенденция хорошо 

прослеживается на обобщенных графиках (рис. 1.5) в линии прокариоты-

одноклеточные-многоклеточные и подтверждает данные, полученные работах 

(Patthy L. 1999, SharovA.A. 2006).  

 

Таблица 1.3. Аппроксимация параметров генома и кодирующей части для трех таксонов 

(прокариот, одноклеточных и многоклеточных эукариот) и коэффициент корреляции 

Пирсона  

Размер генома  

трех таксонов   

Размер кодирующей 

части генома 

трех таксонов   

Коэффициент 

корреляции 

Пирсона (r)  

Размер генома трех 

таксонов  

Коэффициент 

корреляции 

Пирсона (r) 

Размер 

кодирующей 

части генома 

трех таксонов  

  

a*100* exp(b* 0.1* x) + c 

a=13.1799862   

b=0.40289399 

c=17.00462335  

a*10* exp(b*0.1* x) + c 

a = 1.81749241 

b = 0.20284064 

c = 7.84263304  

0.52342 0.35436 

  

    

Скорость замены пар 

оснований на геном за 

поколение  

Скорость замены пар  

оснований на  

кодирующий геном з 

а поколение  

Коэффициент 

корреляции 

Пирсона (r) 

Скорость замены 

пар оснований  

на геном  

за поколение  

Коэффициент  

корреляции  

Пирсона (r) 

Скорость замен

ы пар оснований 

на кодирующий 

геном за поколе

ние  

 a*1* exp(b*1* x) + c 

a=1.35080685  

b=0.46682502 

c=-0.1749334  

a*10* exp(b*0.1* x) + c 

a=0.01700102 

b=0.38628343 

c=0.01508139  

0.45801 

  

0.51661 
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1.3. Математическая модель динамики генома и кодирующей части 

в эволюции прокариот, одноклеточных и многоклеточных эукариот  

как самоорганизации иерархии сопряженных активных сред 

Данный раздел на писан по статье Sidorova A.E., Tverdislov V.A., Levashova N.T. 

Garaeva A.Ya. A model of autowave self-organization as a hierarchy of active media in the 

biological evolution. // Biosystems. 2020, Vol. 198, 2020, р. 104234 

 

Описанию и моделированию процессов в активных средах, начиная с 

классических работ первооткрывателей, посвящено немало работ в различных 

областях знания (например, Zaikin A., Zhabotinsky A. 1970, Zeldovich Y.B., 

Frank-Kamenetsky D.A. 1938, FitzHugh R. 1961, Нodgkin A.L., Huxley A.F. 1952, 

Aliev R.R., Panfilov A.V.  1996). Однако в настоящее время не отмечено работ, 

посвященных теоретическому и математическому описанию видообразования 

как процесса самоорганизации иерархии сопряженных активных сред с точки 

зрения динамики размера и структуры генома в процессе биологической 

эволюции. 

Геном - совокупность кодирующих и некодирующих участков может 

рассматриваться как неоднородная среда. В результате фиксации мутаций, 

способствующих видообразованию, происходит усложнение генома. К 

механизмам положительной обратной связи, достаточным для увеличения 

размера как кодирующей части генома (SharovA.A. 2006), так и общего 

размера генома (Марков A. В., Анисимов В. А., Коротаев А. В. 2010), и 

«являющимися необходимым условием самоорганизации» (SharovA.A. 2006), 

можно отнести следующие: 

• геном - сообщество самореплицирующихся элементов (Эйген М., 

Шустер П. 1982); 

• «нужный» ген способен повысить точность репликации других генов, в 

том числе генов, которые возникают в геноме в результате 

дублирования и рекомбинации уже существующих» (Patthy L. 1999), 

поэтому крупные геномы обеспечивают более разнообразный материал 
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для появления новых генов (SharovA.A. 2006); 

• c увеличением размера генома увеличивается количество и 

разнообразие метаболических сетей и морфологических элементов, что 

обеспечивает новые функциональные ниши для новых генов [8];  

• на горизонтальных уровнях иерархической структуры видообразования 

наличие прямых и обратных (положительных и отрицательных) связей 

(межгенных и межгеномных (Patthy L. 1999) приводит к неустойчивому 

состоянию неравновесной системы генома; 

• переход на следующий уровень иерархии связан с накоплением 

мутаций, закрепившихся в процессе эволюции генома, и 

формированием новой структурно-функциональной организации – 

нового таксона. 

В модели рассматриваются размеры генома и кодирующей части как 

мера структурных и функциональных изменений. Бифуркационный процесс 

связывается с поэтапным увеличением размера генома и его функциональной 

части при переходе в эволюции от прокариот к одноклеточным и далее к 

многоклеточным эукариотам. Граничные условия: нижняя граница 

биологической эволюции связана с возникновением прокариот, а верхняя 

граница является открытой для формирования новых структур генома 

(Sidorova A.E. et al 2020).  

  Модель динамики генома и кодирующей части в эволюции прокариот, 

одноклеточных и многоклеточных эукариот как самоорганизация в иерархии 

сопряженных активных сред может быть представлена с следующем виде 

(Sidorova A.E. et al 2020): 

𝑑𝑢

𝑑𝑡
= −𝐷𝑢𝑢(𝑢2 − (𝑓 − 𝛾𝑣)2)     

     𝑑𝑣

𝑑𝑡
= 𝐷𝑣(−𝑣 + 𝑓)  (1.1) 

                                 𝑢(0) = 𝑢0,   𝑣(0) = 𝑣0                 𝑡 ∈ (0, 𝑇)                                                           

u(t) – размер генома и кодирующей части.  

v(t) – ингибирующий фактор репарации. Значение ингибитора задано 

произведением u𝛾v в системе (1.1).  
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t – время появления видов. 

𝛾 – кинетический коэффициент взаимодействия активатора и ингибитора. 

Поскольку механизмы репликации и репарации должны были возникнуть 

одновременно для поддержания структурной целостности ДНК (Иваницкий Г. 

Р. 2010), и ошибки репликации нивелирует система репарации, использование 

в модели функции, определяемой репарацией, опосредованно учитывает 

процессы репликации. Высокая точность синтеза ДНК определяется 

корректирующей работой полимеразы, экзонуклеазы и системой исправления 

ошибок спаривания, для которых сумма вероятности ошибок на нуклеотид 

составляет 10-10 (Alberts B. et al. 2015). Принимаем 𝛾=10-10.  

f – стохастическая величина, определяемая скачками размеров генома и его 

кодирующей части от среднего для выборки прокариот, одноклеточных и 

многоклеточных.  𝐷𝑢 – скорость мутаций, способствующих видообразованию, 

стохастическая величина, определяемая скачками скорости замены пар 

оснований на нуклеотид за поколение (Mbp/generation) от среднего для 

выборки прокариот, одноклеточных и многоклеточных. 𝑓 ̅ - математическое 

ожидание величины f.  𝐷𝑢
̅̅̅̅   - математическое ожидание величины 𝐷𝑢. 

𝐷𝑣  – средняя скорость репарации ДНК.  𝐷𝑣 определяется из соотношения 𝐷𝑣 = 

0.999 𝐷𝑢 (для сохранения биологического вида в ходе множественных 

случайных замен оснований в ДНК только одна замена на 1000 приводит к 

возникновению мутации, а остальные нивелируются в процессе репарации 

(Alberts B. et al. 2015)).  

Начальные условия в модели определяются временем появления вида 

Pseudomonas aeruginosa в группе прокариот. Точки бифуркации в модели 

связаны с появлением нового уровня биологической сложности – прокариот, 

одноклеточных и многоклеточных: для рассматриваемых групп организмов 

(табл. 1.1) точки бифуркации определяются параметрами наиболее раннего по 

времени появления вида в данном таксоне для данной выборки (табл. 1.4). 

Величины Du и f в уравнении (1.1) носят стохастический характер (Sidorova 

A.E. et al 2020).   



38 
 

Таблица 1.4. Параметры точек бифуркации в эволюционной линии прокариоты-

одноклеточные-многоклеточные (Sidorova A.E. et al 2020) 

Таксон  
Время появления   

(млн лет назад) 

Размер генома 

Genome size  

(Мbp) 

Размер кодирующей 

части CDS size 

(Мbp) 

Прокариоты  

Pseudomonas aeruginosa 

1098  6.5289 5.902  

 

Одноклеточные 

Schizosaccharomyces pombe  

467 19.630  7.178  

 

Многоклеточные Pristionchus 

pacificus  

241   169.700  29.660  

 

 

Расчет параметров модели.  

Решение точечной системы.  

Положения равновесия первого уравнения 
𝑑𝑢

𝑑𝑡
= −𝐷𝑢𝑢(𝑢2 − (𝑓 − 𝛾𝑣)2) 

системы (1.1) определяются как −𝑢(𝑢2 − (𝑓 − 𝛾𝑣)2) = 0, где корни 

уравнения:  𝑢1 = 0,  𝑢2,3 = ∓(𝑓 − 𝛾𝑣) (Sidorova A.E. et al 2020). Уравнение 

рассматривается в окрестности положения равновесия 𝑢3 = +(𝑓 − 𝛾𝑣). Ввиду 

малости параметра 𝛾 величина в правой части принимает положительные 

значения (du/dt>0).  Это отвечает состоянию системы, в которой происходит 

постепенное накопление мутаций. 

Линеаризованное первое уравнение (1.1) в окрестности положения 

равновесия 𝑢 = 𝑓 − 𝛾𝑣 . Второе дифференциальное уравнение для функции 

ингибитора 
     𝑑𝑣

𝑑𝑡
= 𝐷𝑣(−𝑣 + 𝑓) (1.1) линейно зависит от f и не зависит от u. 

Явное решение соответствующего детерминированного уравнения имеет вид 

                                                   𝑣(𝑡) = (𝑣0 −𝑓)exp(−𝐷𝑣𝑡) + 𝑓                       (1.2) 

Решение стохастического уравнения.  

Считаем, что 𝑣(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣) – процесс, зависящий от времени и стохастических 

величин f и 𝐷𝑣, приращение которых, соответственно определяется как 

(Винеровский процесс (Stepanov, 2013)) 

        𝑑𝑓 = 𝑏𝑓𝜀𝑓√𝑑𝑡,        𝑑𝐷𝑣 = 𝑏𝐷𝑣𝜀𝐷𝑣√𝑑𝑡 ,      (1.3) 

где 𝑏𝑓 , 𝑏𝐷𝑣 – среднеквадратичные отклонения; 𝑓 ̅, 𝐷𝑢
̅̅̅̅  - среднее или 

математическое ожидание: 𝑓 ̅𝐺𝐸𝑁𝑠𝑖𝑧𝑒, 𝑓 ̅𝐶𝐷𝑆𝑠𝑖𝑧𝑒  и 𝐷𝑢
̅̅̅̅ ; 𝜀𝑓 и 𝜀𝐷𝑣 – нормально 
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распределенные случайные величины с нулевым средним и единичной 

дисперсией. 

Для среднеквадратичного отклонения стохастической величины 𝐷𝑣 (из 

равенства 𝐷𝑣 = 0.999𝐷𝑢) следует соотношение 𝑏𝐷𝑣 = 0.999𝑏𝐷𝑢 (Sidorova A.E. 

et al 2020).  

Запишем дифференциал функции 𝑣(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣) в соответствие с леммой 

Ито (Stepanov, 2013):  

𝑑𝑣 = (
𝜕𝑣

𝜕𝑡
(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣) +

1

2

𝜕2𝑣

𝜕𝐷𝑣
2 (𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣)𝑏𝐷𝑣

2 ) 𝑑𝑡 +

                                   (
𝜕𝑣

𝜕𝑓
(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣)𝑏𝑓𝜀𝑓 +

𝜕𝑣

𝜕𝐷𝑣
(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣) 𝑏𝐷𝑣𝜀𝐷𝑣)√𝑑𝑡.       (1.4) 

где  

𝜕𝑣

𝜕𝑡
(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣) = −𝐷𝑣(𝑣

0 − 𝑓) exp(−𝐷𝑣𝑡),    
𝜕𝑣

𝜕𝑓
(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣) = −exp(−𝐷𝑣𝑡) + 1,

𝜕𝑣

𝜕𝐷𝑣

(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣) = −𝑡(𝑣0 − 𝑓) exp(−𝐷𝑣𝑡) ,
𝜕2𝑣

𝜕𝐷𝑢
2
(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣) 

= 𝑡2(𝑣0 − 𝑓) exp(−𝐷𝑣𝑡).            (1.5)  

Дифференциалы стохастических величин f и 𝐷𝑣, входящих в 𝑑𝑣,  заданы 

формулами (1.3).  

Для дифференциала 𝑢(𝑡, 𝑣, 𝑓, 𝐷𝑢), согласно лемме Ито (Stepanov, 2013), 

получаем (Sidorova A.E. et al 2020): 

𝑑𝑢 = (
𝜕𝑢

𝜕𝑡
(𝑡, 𝑣, 𝑓, 𝐷𝑢) + 𝐴𝑣

𝜕𝑢

𝜕𝑣
(𝑡, 𝑣, 𝑓, 𝐷𝑢) + 

+
1

2

𝜕2𝑢

𝜕𝑣2
(𝑡, 𝑣, 𝑓, 𝐷𝑢) ((

𝜕𝑣

𝜕𝑓
(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣)𝑏𝑓)

2

+ (
𝜕𝑣

𝜕𝐷𝑣

(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣)𝑏𝐷𝑣)
2

)

+
1

2

𝜕2𝑢

𝜕𝑓2
(𝑡, 𝑣, 𝑓, 𝐷𝑢)𝑏𝑓

2 +
1

2

𝜕2𝑢

𝜕𝐷𝑢
2
(𝑡, 𝑣, 𝑓, 𝐷𝑢)𝑏𝐷𝑢

2

+                                                                                                    (1.6) 

+
𝜕2𝑢

𝜕𝑣𝜕𝑓
(𝑡, 𝑣, 𝑓, 𝐷𝑢)

𝜕𝑣

𝜕𝑓
(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣)𝑏𝑓

2

+
𝜕2𝑢

𝜕𝑣𝜕𝐷𝑢

(𝑡, 𝑣, 𝑓, 𝐷𝑢)
𝜕𝑣

𝜕𝐷𝑣

(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣)𝑏𝐷𝑣𝑏𝐷𝑢 ) 𝑑𝑡 
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+
𝜕𝑢

𝜕𝑣
(
𝜕𝑣

𝜕𝑓
(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣)𝑏𝑓𝜀𝑓 +

𝜕𝑣

𝜕𝐷𝑣

(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣) 𝑏𝐷𝑣𝜀𝐷𝑣)√𝑑𝑡

+
𝜕𝑢

𝜕𝑓
(𝑡, 𝑣, 𝑓, 𝐷𝑢)𝑏𝑓𝜀𝑓√𝑑𝑡 +

𝜕𝑢

𝜕𝐷𝑢

(𝑡, 𝑣, 𝑓, 𝐷𝑢) 𝑏𝐷𝑢𝜀𝐷𝑢√𝑑𝑡. 

𝐴𝑣 =
𝜕𝑣

𝜕𝑡
(𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣) +

1

2

𝜕2𝑣

𝜕𝐷𝑣
2 (𝑡, 𝑓, 𝐷𝑣) v – снос величины.  

Значение сноса для таксонов рассчитывается для стохастических величин 𝑓𝐺𝐸𝑁 

и  𝑓𝐶𝐷 как  𝐴𝐺𝐸𝑁 = (

𝑓𝐺𝐸𝑁𝑖
−𝑓𝐺𝐸𝑁𝑖−1

𝑡𝑖−𝑡𝑖−1

𝑛
):B, 𝐴𝐶𝐷 = (

𝑓𝐶𝐷𝑖
−𝑓𝐶𝐷𝑖−1

𝑡𝑖−𝑡𝑖−1
 

𝑛
):B 

Прокариоты: 𝐴𝐺𝐸𝑁 = 0.014, 𝐴𝐶𝐷 = 0.0106. 

Одноклеточные эукариоты:  𝐴𝐺𝐸𝑁 = 0.042, 𝐴𝐶𝐷 = 0.003. 

Многоклеточные эукариоты: 𝐴𝐺𝐸𝑁 = 0. 083, 𝐴𝐶𝐷 = 0.0008. 

 

Окончательный расчет системы стохастических уравнений 

осуществляется согласно схеме 

𝑣(𝑡𝑘) = 𝑣(𝑡𝑘−1) + 𝑑𝑣(𝑡𝑘−1), 𝑢(𝑡𝑘) = 𝑢(𝑡𝑘−1) + 𝑑𝑢(𝑡𝑘−1). 

(𝐷𝑢)𝑘 = (𝐷𝑢)𝑘−1 + 𝑏𝐷𝑢𝜀𝐷𝑢√𝑑𝑡,  𝑓𝑘 

                                  = 𝑓𝑘−1 + 𝑏𝑓𝜀𝑓√𝑑𝑡,  (𝐷𝑣)𝑘 0.999(𝐷𝑈)𝑘                         (1.7)  

τ – шаг по времени 1 млн. лет, k – номер временного слоя в ходе реализации 

программного кода, количество слоев 857*1000+241*10000=3267000. 

Текущее значение времени рассчитывается как (номер слоя)•(шаг по времени). 

На графиках выведены точки каждые 1 млн лет. Для генерации нормальных 

распределений в ходе численных экспериментов была использована функция 

«distribution (pseudorandom_generator)» компилятора C++. Чиленный расчет 

Н.Т.Левашовой. Алгоритм программы динамики размеров генома и 

кодирующей части в процессе видообразования представлен в Приложении 1. 

 

 



41 
 

Скорости замены пар оснований на геном за поколение 

(/genome/generation) и на кодирующий геном за поколение (/CDS/generation) 

для различных видов существенно отличаются (табл. 1.1). Поэтому, для 

получения в модели адекватной оценки динамики генома от прокариот до 

многоклеточных, вводим общую для генома и кодирующей части скорость 

замены пар оснований на нуклеотид за поколение (Mbp/generation) (табл. 1.1).  

Для расчета стохастических величин параметров генома отдельных 

таксонов данной выборки (табл. 1.1) использованы среднеарифметическое 

значение генома и кодирующей части, скорости замены пар оснований на 

нуклеотид за поколение, а также значения среднеквадратичного отклонения 

(табл. 1.5). Ввиду очень больших значений размеров генома Pan troglodytes, 

Homo sapiens и Mus musculus (табл. 1.1), эти значения не учитывались. 

 

Таблица 1.5. Среднеарифметические значения и среднеквадратичные отклонения размера 

генома и кодирующей части с использованием скорости замены пар оснований на 

нуклеотид за поколение (Sidorova A.E. et al 2020) 

Таксоны Параметры GENsize 

(Mbp) 

𝑓 ̅𝐺𝐸𝑁𝑠𝑖𝑧𝑒, 𝑏𝑓𝐺𝐸𝑁
 

CDSsize 

(Mbp) 

𝑓 ̅𝐶𝐷𝑆𝑠𝑖𝑧𝑒𝑏𝑓𝐶𝐷
 

MUTrate, 

(/Mbp/generation) 

𝐷𝑢
̅̅̅̅ , 𝑏𝐷𝑢 

Прока- 

риоты 

Среднеарифметическое 

значение 

4.6 

 

4.16 2.05•10-4 

Среднеквадратичное 

отклонение 

1.93 

 

1.72 

 

1.11•10-4 

 

Одно- 

клеточные 

Среднеарифметическое 

значение 

23.93 

 

9.45 

 

9.48•10-4 

 

Среднеквадратичное 

отклонение 

9.65 

 

2.47 

 

1.04•10-3 

 

Много- 

клеточные 

Среднеарифметическое 

значение 

272.14 31,24 3.5•10-3 

Среднеквадратичное 

отклонение 

243.05 11.04 2.1•10-3 

 

Для  расчета параметров модели в условных единицах нормируем 

полученные в таблице 1.5 данные (Sidorova A.E. et al 2020) для отдельных  

таксонов на среднеарифметические значения размера их генома: 

(𝑓𝑚𝑒𝑎𝑛 (𝑀𝑢𝑙𝑡𝑦) = 272.14 Mbp, 𝑓𝑚𝑒𝑎𝑛 (𝑈𝑛𝑖) = 23.94 Mbp, 𝑓𝑚𝑒𝑎𝑛 (𝑃𝑟𝑜) = 4.6 Mbp 

Данные нормирования представлены в таблице (табл. 1.6) 𝑏𝑓𝐺𝐸𝑁
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Таблица 1.6. Нормировка среднеарифметических значений (𝑓 ̅, 𝐷𝑢
̅̅̅̅ ) и среднеквадратичных 

отклонений (𝑏𝑓, 𝑏𝐷𝑢) для отдельных таксонов. Расчет с использованием скорости замены 

пар оснований на нуклеотид за поколение (Mbp/generation)  

Таксоны  Параметры  𝑓�̅�𝐸𝑁𝑠𝑖𝑧𝑒(𝑁)  
 

𝑏𝑓𝐺𝐸𝑁(𝑁)
 

𝑓 ̅𝐶𝐷𝑆𝑠𝑖𝑧𝑒(𝑁) 

𝑏𝑓𝐶𝐷(𝑁)
 

𝐷𝑢(𝑁)
̅̅ ̅̅ ̅̅ ̅,  

𝑏𝐷𝑢(𝑁) 

Прокариоты Нормированное 

среднеарифметическое 

значение 

1 0.885  4.37•10-5 

  

Нормированное 

среднеквадратичное 

отклонение 

0.411 

  

0.366  2.36•10-5  

Одно-

клеточные 

Нормированное 

среднеарифметическое 

значение 

1 0.394 

 

3.96•10-5 
 

Нормированное 

среднеквадратичное 

отклонение 

0.403 

 

0.28 

 

4.25•10-6 
 

Много-

клеточные 

Нормированное 

среднеарифметическое 

значение 

1 0.129 

 

 

Нормированное 

среднеквадратичное 

отклонение 

0.89 

 

0.0406 

 

0.77•10-6 
 

 

В соответствие с рассмотренными уравнениями, данными таблиц 1.5-1.6 

и общей для генома и кодирующей части скорости замены пар оснований на 

нуклеотид за поколение (Mbp/generation) (табл. 1.1), построены графики 

динамики размера генома и кодирующей части (в условных единицах) в 

зависимости от скорости замены пар оснований на нуклеотид за поколение 

(Mbp/generation) отдельных таксонов (прокариот, одноклеточных и 

многоклеточных эукариот) – иерархических уровней в модели (рис. 1.6).  
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Рис. 1.6. Графики динамики размеров генома и кодирующей части отдельных таксонов 

(прокариот, одноклеточных и многоклеточных эукариот) с учетом: стохастических величин 

размеров генома, кодирующей части, скорости замены пар оснований на нуклеотид за 

поколение (Mbp/generation), нормировки размеров генома и кодирующей части отдельных 

таксонов на среднеарифметические значения размера их генома (Sidorova A.E. et al 2020). 

По оси х – время появления видов. По оси у – изменение размера генома и кодирующей 

части (в условных единицах).  

 

Результаты моделирования динамики размеров генома и 

кодирующей части отдельных таксонов (прокариот, одноклеточных и 

многоклеточных эукариот) с учетом: стохастических величин размеров 

генома и его кодирующей части (Mbp), скорости замены пар оснований 

на нуклеотид за поколение (Mbp/generation), нормировки размеров 

генома и кодирующей части отдельных таксонов на 

среднеарифметические значения размера их генома: 

Результаты без нормировки: 

• размер кодирующей части прокариот составляет 90.4% от размера 

генома, одноклеточных – 39,4%, многоклеточных – 11,5%; 
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• среднеарифметическое значение размера генома (Mbp) при переходе от 

прокариот к одноклеточным увеличилось в 5.2 раз, от одноклеточных к 

многоклеточным - в 11.4 раза; 

• среднеарифметическое значение размера кодирующей части (Mbp) при 

переходе от прокариот к одноклеточным увеличилось – в 2.3 раза, от 

одноклеточных к многоклеточным – в 3.3 раза; 

• среднеарифметическое значение скорости замены пар оснований на 

нуклеотид за поколение (Mbp/generation) при переходе от прокариот к 

одноклеточным увеличилось в 4.6 раз, от одноклеточных к 

многоклеточным - в 3.7 раз;  

• среднеквадратичное отклонение размера генома при переходе от 

прокариот к одноклеточным увеличилось в 5 раз, от одноклеточных к 

многоклеточным - в 25 раз;   

• среднеквадратичное отклонение размера кодирующей части при  

переходе от прокариот к одноклеточным увеличилось – в 1.5 раз, от  

одноклеточных к многоклеточным– в 4.5 раза; 

• среднеквадратичное отклонение скорости замены пар оснований на 

нуклеотид за поколение при переходе от прокариот к одноклеточным 

увеличилось в 9.4 раз, от одноклеточных к многоклеточным – в 1.5 раз.  

Особенности увеличения среднеквадратичных значений связаны с 

данными выборки видов (табл.1.1). 

Основные результаты с нормировкой (рис. 1.6). 

Размер кодирующей части прокариот составляет 88.5% от размера генома, для 

одноклеточных – 39.4%, для многоклеточных – 12.9%.   Результаты модели 

соответствуют результатам без нормировки. 
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Для получения общих графиков с точками бифуркации процесса 

динамики размеров генома и кодирующей части в эволюционной линии 

прокариоты-эукариоты как иерархии сопряженных активных сред 

использованы данные параметров генома и нормировки на общий средний 

размер генома (300.77Mbp) с учетом скорости замены пар оснований на 

нуклеотид за поколение (Mbp/generation) (табл. 1.7-1.8).  Ввиду очень больших 

значений размеров генома Pan troglodytes, Homo sapiens и Mus musculus (табл. 

1.1), эти значения не учитывались. 

 

Таблица 1.7. Параметры модели для построения общих графиков с точками бифуркации 

(Sidorova A.E. et al 2020) 

Таксоны  Параметры  GENsize 

(Mbp)  

𝑓 ̅𝐺𝐸𝑁𝑠𝑖𝑧𝑒 (𝐴𝑙𝑙) 

𝑏𝑓𝐺𝐸𝑁
(𝐴𝑙𝑙) 

CDSsize 

Mbp) 

𝑓 ̅𝐶𝐷𝑆𝑠𝑖𝑧𝑒(𝐴𝑙𝑙) 

𝑏𝑓𝐶𝐷
(𝐴𝑙𝑙) 

MUTrate, 

(/Mbp/generation

) 

𝐷𝑢
̅̅̅̅  (𝐴𝑙𝑙) 

𝑏𝐷𝑢(𝐴𝑙𝑙) 

Все  Среднеарифметическое 

значение 

300.77 

 

13.55 

 

4.7Е-3 

 

Среднеквадратичное 

отклонение 
254.63 

 

15.23 

 

2Е-3 

 

Прокариоты Среднеарифметическое 

значение 

4.6 

 

4.16 

 

2Е-3 

 

Среднеквадратичное 

отклонение 

1.93 

 

1.72 

 

1Е-4      

 

Одно 

клеточные 

эукариоты 

Среднеарифметическое 

значение 

23.93 

 

9.45 

 

9Е-4   

 

Среднеквадратичное 

отклонение 

9.65 

 

2.47 

 

1Е-4 

 

Много 

клеточные 

Среднеарифметическое 

значение 

272.14 

 

31,24 

 

3.5Е-3 

 

Среднеквадратичное 

отклонение 

243.05 

 

11.04 

 

2.1Е-3 
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Таблица 1.8. Нормировка параметров модели на общий средний размер генома (300.77Mbp) 

(Sidorova A.E. et al 2020) 

Таксоны  Параметры  𝑓�̅�𝐸𝑁𝑠𝑖𝑧𝑒(𝑁)  
(𝐴𝑙𝑙) 

𝑏𝑓𝐺𝐸𝑁(𝑁)
(𝐴𝑙𝑙) 

𝑓 ̅𝐶𝐷𝑆𝑠𝑖𝑧𝑒(𝑁)(𝐴𝑙𝑙) 

𝑏𝑓𝐶𝐷(𝑁)
(𝐴𝑙𝑙) 

𝐷𝑢(𝑁)
̅̅ ̅̅ ̅̅ ̅, (𝐴𝑙𝑙) 

𝑏𝐷𝑢(𝑁)(𝐴𝑙𝑙) 

Все  Нормированное 

среднеарифметическое  

значение 

1 

 

  

0.045 

 

 

1.64Е-05 

 

 

Нормированное 

среднеквадратичное  

отклонение 

0.846 

 

  

0.051 

 

 

7.65Е-06 

 

 

Прокариоты Нормированное 

среднеарифметическое 

значение 

0.0153 

 

 

0.0138 

 

 

0.67Е-6 

 

 

Нормированное 

среднеквадратичное 

отклонение 

0.006 

 

 

0.006 

 

 

3.33Е-7 

 

 

Одно- 

клеточные 

Нормированное 

среднеарифметическое  

значение 

0.0796 

 

 

0.0314 

 

 

3Е-6 

 

 

Нормированное 

среднеквадратичное 

отклонение 

0.032 

 

 

0.008 

 

 

3.3Е-7 

 

 

Много- 

клеточные 

Нормированное 

среднеарифметическое 

значение 

0.905 

 

 

0.106 

 

 

1.12 E-05 

 

 

Нормированное 

среднеквадратичное 

отклонение 

0.808 

 

 

0.0367 

 

 

7Е-6 

 

 

 

На рисунке 1.7 представлены графики динамики размера генома и 

кодирующей части с точками бифуркации в эволюционной линии от 

прокариот к многоклеточным (с учетом скорости замены пар оснований на 

нуклеотид за поколение (Mbp/generation) и нормировки размера генома и 

кодирующей части для всех таксонов на общий средний размер генома) как 

иерархии сопряженных активных сред  (в условных единицах).   

Виды в точках бифуркации: Прокариоты (Pseudomonas aeruginosa), 1098 

млн лет назад; Одноклеточные (Schizosaccharomyces pombe), 467 млн лет 

назад; Многоклеточные (Pristionchus pacificus), 241 млн лет назад.  

Шаг точек на графиках - 1 млн лет.  
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                                         а                                                                  б 

Рис. 1.7. Графики динамики размера генома и кодирующей части  с точками бифуркации в 

эволюционной линии от прокариот к многоклеточным как иерархии сопряженных 

активных сред  (с учетом стохастических величин размеров генома и его кодирующей 

части, скорости замены пар оснований на нуклеотид за поколение и нормировки размера 

генома и кодирующей части для всех таксонов на общий средний размер генома) (Sidorova 

A.E. et al 2020). а) динамика размера генома; б) динамика размера кодирующей части 

генома. Точки бифуркации: F1 – начальные условия модели, 1098 млн лет назад 

(прокариоты, Pseudomonas aeruginosa); F2 – переход от прокариот к одноклеточным 

эукариотам, 467 млн лет назад (Schizosaccharomyces pombe); F3 – переход от одноклеточных 

к многоклеточным эукариотам, 241 млн лет назад (Pristionchus pacificus). По оси х – время, 

по оси у - изменение размера генома и кодирующей части в ходе закрепления мутаций, 

способствующих видообразованию в эволюции (в условных единицах) 

 

Использование общей скорости замены пар оснований на нуклеотид за 

поколение (Mbp/generation) позволило объединить в модели три линии 

таксонов. Наличие прямой, параллельной оси х, на участках графиков, 

описывающих динамику прокариот (рис. 1.7), связано с существенно 

отличающимися временными интервалами, на которых рассматривались виды 

прокариот и эукариот. Наиболее активный рост размеров генома и 

кодирующей части отмечается на уровне многоклеточных эукариот.  

Результаты моделирования динамики размера генома и 

кодирующей части с точками бифуркации в эволюционной линии от 

прокариот к многоклеточным как иерархии сопряженных активных сред  

(с учетом стохастических величин размеров генома и его кодирующей 
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части, скорости замены пар оснований на нуклеотид за поколение и 

нормировки размера генома и кодирующей части для всех таксонов на 

общий средний размер генома): 

• Отношение нормированных значений среднеарифметических размеров 

генома и кодирующей части для 3-х таксонов (табл. 1.8) равно 6.7, что 

составляет 14,9% среднеарифметического размера кодирующей части от 

среднеарифметического размера генома.  

• Эти данные сопоставимы с аналогичными данными выборки видов 

(табл. 1.1) без учета очень больших значений размеров генома Pan 

troglodytes, Homo sapiens и Mus musculus. Для выборки (табл. 1.1) 

отношение среднеарифметических значений размера генома и 

кодирующей части для 3-х таксонов равно 8.4, что составляет 12% 

среднеарифметического размера кодирующей части от 

среднеарифметического размера генома. 

Модель демонстрирует автокаталитический характер увеличения 

размера генома в процессе биологической эволюции и общее снижение доли 

кодирующей части. Полученные результаты динамики размеров генома и 

кодирующей части подтверждаются научными данными (Patthy L. 1999, Lynch 

M., Conery J.S. 2003, SharovA.A. 2006, Марков A.В. и др. 2010). 

В точках бифуркации происходит скачкообразное изменение размеров 

генома и кодирующей части, скорости замены пар оснований на нуклеотид за 

поколение, а также значений их отклонений. Самоорганизация связана с 

согласованием регулярных процессов видообразования - соизмеримого 

временного и пространственного масштабов на уровне отдельных таксонов 

(прокариот, одноклеточных и многоклеточных эукариот) - сопряженных 

активных сред в процессе эволюции и разномасштабных процессов между 

уровнями (таксонами) в системе иерархии.  

Использование в модели стохастических величин размеров генома и его 

кодирующей части и скорости мутаций, способствующих видообразованию, 

для анализа динамики размеров генома и кодирующей части как отдельных 
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таксонов, так и общей эволюционной линии от прокариот к многоклеточным 

(рис. 1.6, 1.7) показало адекватность рассмотренной модели.  

 

Устойчивость модели. 

В работе (Георгиевская Е.П., Левашова Н.Т. 2022) проведен анализ 

устойчивости по Хайерсу-Уламу (Zhao Xiangkui. 2016, Stepanov, 2013) 

применительно к модели видообразования, где случайные процессы 

подчиняются уравнению Ито. Определение устойчивости стохастического 

дифференциального уравнения по Хайерсу-Уламу (Zhao Xiangkui. 2016, 

Stepanov, 2013): 

𝑑𝑋𝑡 = (𝑎𝑡𝑌𝑡 + 𝑓𝑡)𝑑𝑡 + ℎ𝑑𝐵𝑡.    (1.8) 

где 𝑑𝐵𝑡 - винеровский процесс, задается следующим образом.  

Пусть для любого ε > 0 и для любого случайного процесса верно неравенство 

𝐸 = (𝑌𝑡 − ∫ (𝑎𝑠𝑌𝑠
𝑡

0
+ 𝑓𝑠𝑑𝑠 − ∫ ℎ𝑠𝑑𝐵𝑠

𝑡

0
)
2
< 𝜀,    𝑡𝜖(0, 𝑇),             (1.9) 

где E – математическое ожидание.  

Тогда существует решение Xt, уравнения (1.8) при котором |𝑌𝑡 − 𝑋𝑡| ≤

𝐾𝜀, 𝑡𝜖(0, 𝑇), где К – положительное вещественное число и говорят, что 

уравнение (1.8) устойчиво по Хайерсу-Уламу  (Zhao Xiangkui. 2016, Stepanov, 

2013). Математическое ожидания, применительно к уравнению (1.1) задается 

в виде квадрата разности рассматриваемых функций u и (Георгиевская Е.П., 

Левашова Н.Т. 2022). В этом случае существует устойчивость уравнения (1.1) 

по Хайерсу-Уламу, где критерий условий применимости модели запишется 

как (Георгиевская Е.П., Левашова Н.Т. 2022)                              

                                     0 ≤ 𝑇3𝑏𝐷𝑣

2 ≲ 100,  на интервале 𝑡𝜖(0, 𝑇)                  (1.10) 

Полученный результат согласуется с численным результатом модели 

видообразования на временном интервале T = 1 млд. лет и 𝑏𝐷𝑣 ∈ (10−3-10-7). 
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Сравнение полученных результатов с моделями Шарова и Маркова 

Анализ полученных результатов модели динамики размера генома с 

точками бифуркации в эволюционной линии от прокариот к многоклеточным 

как иерархии сопряженных активных сред  (с учетом стохастических величин 

размеров генома и его кодирующей части, скорости замены пар оснований на 

нуклеотид за поколение (Mbp/generation) и нормировки размера генома и 

кодирующей части для всех таксонов на общий средний размер генома) (в 

условных единицах) (Sidorova A.E. et al 2020) с моделями Шарова (Sharov A.A. 

2006) и Маркова (Марков A. В., Анисимов В. А., Коротаев А. В. 20110) позволяет 

сделать следующие выводы.  

Экспоненциальными модели динамики размера генома в эволюции от 

прокариот к эукариотам за 1 млрд лет Шарова для 5-ти групп организмов 

(Sharov A.A. 2006) (рис. 1.8, б) и Маркова от прокариот до приматов (Марков 

A. В., Анисимов В. А., Коротаев А. В. 20110) (рис. 1.8, в) (использованы 

минимальные размеры генома - МГР только свободноживущих форм и 

некодирующие участки, которые могут выполнять регуляторные функции или 

кодировать функциональные РНК) отражают экспоненциальную динамику 

формирования генома.   

Представленная модель динамики размера генома и кодирующей части в 

эволюционной линии от прокариот к многоклеточным как иерархии 

сопряженных активных сред (рис. 1.7), аналогично, моделям Шарова и Маркова, 

демонстрирует экспоненциальную зависимость среднеарифметического 

размера генома от времени (рис. 1.9). В данном случае может говорить только 

об общей тенденции, поскольку в сравниваемых моделях существенно 

отличаются выборки организмов, параметры моделей и математический подход.   
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Рис. 1.8. Динамика формирования генома: а) размера генома и кодирующей части с точками 

бифуркации в эволюционной линии от прокариот к многоклеточным как иерархии 

сопряженных активных сред  (с учетом стохастических величин размеров генома и его 

кодирующей части, скорости замены пар оснований на нуклеотид за поколение и 

нормировки размера генома и кодирующей части для всех таксонов на общий средний 

размер генома) (табл.  1.7, 1.7); б) по данным (Sharov A.A. 2006); в) поданным (Марков 

A. В., Анисимов В. А., Коротаев А. В. 20110 

 

 

Результаты и выводы 

1. На основе представлений о самоорганизации и теории активных сред 

разработана модель динамики размера генома и кодирующей части в 

эволюционной линии от прокариот к многоклеточным как иерархии 

сопряженных активных сред.  

2. Модель демонстрирует автокаталитический характер увеличения 

размера генома в процессе биологической эволюции. Показано, что в точках 

бифуркации происходит скачкообразное изменение стохастических величин 

размеров генома и кодирующей части, скорости мутаций, способствующих 

видообразованию, и значений отклонений этих параметров. Использование в 
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модели стохастических величин расчетных параметров позволило адекватно 

оценить динамику размера генома и кодирующей части.  

• Результаты модели для отдельных таксонов с учетом стохастических 

расчетных параметров и их нормировки на среднеарифметические 

значения размеров генома: среднеарифметическое значение размера 

кодирующей части прокариот - 89% от размера генома, одноклеточных 

– 43%, многоклеточных – 2,9%. Полученные результаты сравнимы с 

аналогичными литературными данными анализируемой выборки: 

прокариоты - 87%, одноклеточные – 39%, многоклеточные – 3%.  

• Результаты модели для общей эволюционной линии от прокариот к 

многоклеточным как иерархии сопряженных активных сред с учетом 

стохастических величин расчетных параметров и их нормировки на 

общий средний размер генома: среднеарифметическое значение размера 

кодирующей части трех таксонов составляет 14,9% от размера генома. 

Результаты модели подтверждаются литературными данными. 
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ГЛАВА 2. 

Метод оценки хиральности спиральных структур белков.  

Модели формирования α-спиралей 

  

 Симметрия и асимметрия есть проявление самоорганизации, где 

нелинейность термодинамически неравновесных систем реализуется в 

особенностях временной и пространственной эволюции (Пригожин И., 

Кондепуди Д. 2002). Одной из ключевых категорий в системе симметрий-

асимметрий является хиральность (свойство молекулы или объекта быть 

несовместимым со своим зеркальным отображением при любых комбинациях 

перемещений и вращений в трёхмерном пространстве (Kelvin W. T. 

1904).Формирование хиральных иерархических структур наблюдается в 

кристаллах (Леммлейн Г.Г. 1937), оболочках гастропод (например, (Grande C., 

Patel N.H. 2009), иерархически организованных скелетах кокколитов 

(например, (Young J. R., Henriksen K. 2003), хиральных иерархий белков и ДНК 

(Tverdislov V. A., Malyshko E. 2019). 

   

2.1. Иерархия структур белков 

 

Известно, что белки – линейные полимеры, сложенные, как правило, из 

остатков L-аминокислот, которые скручиваются в «правые» α-спирали - 

вторичные структуры, далее сворачиваются в «левые» суперспирали, и 

четвертичные структуры белков собираются из самостоятельных молекул и 

образуют «правые» структуры (Твердислов В.А. 2013, Tverdislov V A, Malyshko 

E V. 2019) – это процесс складывания первичной аминокислотной цепочки 

белков в иерархическую конструкцию (Waigh T. 2007). Иерархия структур 

белков (L-D-L-D) характеризуются сменой типов симметрии, увеличением 

масштабов и чередованием знаков хиральности, определяющих их физические 

особенности и молекулярно-биологические функции (Твердислов В.А. 2013., 
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Tverdislov V A, Malyshko E V. 2019). На рисунке 2.1 представлена блок-схема 

иерархий хиральных белковых структур.  

 

Рис. 2.1. Блок-схема иерархий хиральных белковых структур 

 

                Самой распространенной вторичной структурой белков является 

правая α-спираль (Pauling, L., Corey, R.B. 1951). В состав α-спиралей входят от 

32 до 38% всех аминокислотных остатков глобулярных белков (Kabsch, W., 

Sander C. 1983, Creighton T. 1993). Ввиду стерических препятствий между 

атомами боковой цепи и карбонильным фрагментом основной цепи α-спирали, 

состоящие из L-аминокислот, энергетически более предпочтительны в правой 

конформации, чем в левой (Branden, C.-I. & Tooze, J. 1999). Для правых α-

спиралей фиксация водородными связями вторичной структуры возможна 

только на тех участках, где находятся соответствующие аминокислоты.              

Одиночные левые α-спирали встречаются достаточно часто (Ефимов А.В. 

1986, Ефимов А.В. 2018). Большинство левых α-спиралей очень короткие, и 

многие из них важны для стабильности белка, связывания лиганда или как 

часть активного сайта белка (Novotny M., Kleywegt G. J. 2005, Petock, J. M., 

Torshin, I. Y., Weber, I. T. & Harrison, R. W. 2003). В процессе перехода от 

правых спиралей к левым суперспиралям происходит уменьшение количества 

остатков на виток до 3,5 (по отношению к оси суперспирали). (Lupas A., Gruber 

M. 2005, Chothia, C., Levitt, M., Richardson D. 1977). Спирали 310 образуют 15%–
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20% всех белковых спиралей (Barlow, D.J. and Thornton, J.M. 1988) с 

характерной длиной спирали (Richardson, J.S. and Richardson, D.C. 1988). 

Около 15% белковых структур содержит хотя бы один π-спиральный сегмент 

(Cooley RB, Arp DJ, Karplus PA. 2010, Weaver TM 2000, Fodje MN, Al-Karadaghi 

S 2002). π-Спирали эволюционно связаны с α-спиралями в результате 

исключения или добавления отдельных остатков (Cooley R. B., Arp D. J., 

Karplusa P. A. 2010, Keefe LJ, et al. 1993, Heinz DW et al 1993, Cartailler JP, 

Luecke H. 2004, Hardy JA, Walsh ST, Nelson HC. 2000). При этом одна вставка 

может генерировать π-спирали любой длины. (Cooley R. B., Arp D. J., Karplusa 

P. A. 2010).  

         «Формирование знакопеременных хиральных иерархий в 

макромолекулярных структурах обусловлено… стремлением системы 

понизить исходный уровень свободной энергии», который образуется в 

результате «отбора гомохиральных мономеров первичных структур 

макромолекул из их рацемических смесей» (Твердислов В.А. 2013). 

Энтальпийная и энтропийная составляющие свободной энергии при 

образовании белковых иерархий отличаются примерно на порядок (Sidorova 

A.E., Levashova N.T., Malyshko E.V., Tverdislov V.A. 2019), что может 

свидетельствовать о роли «хиральной компоненты свободной энергии как 

фактора, контролирующего направление закрутки полипептидной цепи в 

спирали и далее».  

При наличии убедительных качественных оценок, разработанных в 

данной теории, принципиально необходимо получить количественные оценки 

доли и знака хиральности структур разных иерархических уровней. Однако, 

несмотря на многочисленные работы в этой области, проблема до настоящего 

времени не была решена. По существу, в этой проблеме есть два 

взаимодополняющих вопроса, связанных с введением меры хиральности: 

количественная оценка степени хиральности молекулярных конструкций и их 

знака при одном типе симметрии, а также количественная оценка хиральности 

конструкций разного типа симметрии.  
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2.2. Основные методы оценки хиральности спиральных структур 

 

К основным направлениям оценки хиральности можно отнести 

следующие: метод асимметричных произведений, топологический индекс 

ветвления, метод двоичного кода, меры хиральности на основе метрики 

Хаусдорфа, ахиральное (асимметричное) пересечение множеств, 

непрерывные меры симметрии CSM и хиральности CCM, функция 

асимметрии, метод Маркова–Потемкина–Белика, определение индекса 

дисимметрии через поляризуемость, метод электронной плотности как 

информационной энтропии, индекс хиральности Петитжана, метод 

перекрытия спиральных лент,  

Один из первых подходов количественной оценки хиральности был 

основан на оценке асимметричного произведения как непрерывной функции 

множества точек, абсолютное значение которого инвариантно относительно 

изометрий (Guye P.A. 1890, Guye P.A. 1893). В качестве множества был 

рассмотрен тетраэдр с различными лигандами в каждой из четырех его 

вершин, асимметричное произведение которого равно 𝑃𝐴  =  𝑑1 ∗ 𝑑2 ∗ 𝑑3 ∗

𝑑4 ∗ 𝑑5 ∗ 𝑑6    (di – расстояния от центра масс до шести плоскостей симметрии 

правильного тетраэдра). Было показано, что асимметричное произведение (РА) 

пропорционально асимметричному произведению (Р) шести разностей масс 

лигандов (Ruch E., Schönhofer A. 1970) является псевдоскаляром:  𝑃 =

 (𝑚1 – 𝑚2)(𝑚1 – 𝑚3)(𝑚1 – 𝑚4)(𝑚2 – 𝑚3)(𝑚2 – 𝑚4)(𝑚3 – 𝑚4). Абсолютное 

значение Р инвариантно относительно различных изометрий, при инверсиях 

знак меняется на противоположный. Перестановка двух лигандов в уравнении 

Р также инвертирует знак. Подобные асимметричные произведения были 

названы «функциями хиральности» (Petitjean M. 2003). В качестве еще одного 

примера можно привести обобщенный вид функции хиральности для класса 

тригональных бипирамид (Ruch E., Schönhofer A. 1968) 𝑃 =

 (λ1 – λ2)( λ2 – λ3)( λ3 – λ1)( λ4 – λ5) ,  где λi –функция лиганда, 

расположенного в i-ой вершине бипирамиды. В этих моделях можно отметить 
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следующие недостатки. Определяя «функцию хиральности», приходится 

учитывать математические свойства теории групп: «функция хиральности» 

будет специфична для различных классов молекулярных моделей. Таким 

образом, для тетраэдра и тригональной бипирамиды будут разные «функции 

хиральности». Также нельзя однозначно определить правило обхода для 

разных модельных объектов. Поэтому метод затруднительно применять к 

большим и сложным молекулярным соединениям. 

В 1975 году был предложен «индекс ветвления» или связанности (Randic 

M. 1975) χ = ∑ (𝑣𝑖 ∙ 𝑣𝑗)
−1/2

all edges ,  где vi – количество соседних атомов 

углерода, с которыми i-й атом углерода образует связь. Этот индекс был 

разработан для точек кипения у небольших алканов (Peng X.L. et al. 2004). 

Существуют и другие варианты индекса ветвления (Randiс M. 1991): 𝑀1 =

∑ 𝑣𝑖
2𝑁

𝑖=1 и  𝑀2 = ∑ (𝑣𝑖 ∙ 𝑣𝑗)all edges , где N – количество атомов углерода, vi – 

количество соседних атомов углерода, с которыми i-й атом углерода образует 

связь; или  инвертированный вариант индекса М2 (Peng X.L. et al. 2004): χinv =

∑ (𝑣𝑖 ∙ 𝑣𝑗)
−1

all edges . Фактически топологические индексы ветвления 

различаются лишь степенью (играет роль веса связей между углеродами в 

молекуле алканов), в которую надо возводить произведение (𝑣𝑖 ∙ 𝑣𝑗). Авторы 

(Peng X.L. et al. 2004) сопоставляют различные варианты топологического 

индекса ветвления с физическими свойствами алканов: температуру кипения 

при нормальном давлении (Rücker G., Rücker C. 1999), индекс удерживания 

(Du Y. et al. 2002), давление паров при температуре 25 ºC (Yaffe D., Cohen Y. 

2001, McClelland H.E., Jurs P.C. 2000), плотность (Dean J.A. 1998), константы 

преломления (Dean J.A. 1998, Katritzky A.R. 1998) и критическое давление 

(Dean J.A. 1998, Turner B.E. 1998). Однако индекс ветвления не может 

одновременно отражать все эти физические свойства (Peng X.L. et al. 2004), 

применим лишь для алканов и не дает разделения хиральности по знаку. 

Преимущество данного метода - получение скалярной величины.  
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В 1996 году для описания молекулярной формы и хиральности 

бензоидов был применен двоичный код «1» или «0» в зависимости от 

локальной ориентации ребер набора соединенных шестиугольников (Randiс 

M., Razinger M. 1996). Правила данного метода: 

• Кодируются только атомы на периферии, внутренними вершинами 

пренебрегают; 

• Внешние вершины колец принимают значения «0» (общий для 

нескольких колец атом) или «1» (атомы принадлежат одному кольцу).  

• Совершается два обхода - по часовой стрелке и против: если двоичный 

код «по» и «против» часовой стрелки совпадут - молекула считается 

симметричной, в противном случае – асимметричной. Плэтому для двух 

противоположных энантиомеров двоичный код «по часовой стрелке» 

одного энантиомера совпадает с кодом «против часовой стрелки» 

противоположного энантиомера (Zhao T. et al. 2014).  

В (Randiс M. 2001) отмечается, что индекс хиральности должен 

принимать нулевое значение в том случае, когда молекула полностью 

симметрична, и вводится понятие «частичных суммы атома» - k-атома «по 

часовой стрелке». Метод поэтапно заключается в следующем. Сk получают из 

двоичных кодов, путем обхода от этого k-го атома, присваивая каждой новой 

вершине графа (каждому новому атому) все предшествующие этой вершине 

значения (складываются  все предшествующие «единички»): 𝐶𝑘,𝑖 =

∑ 𝑐𝑘,𝑗
𝑖
𝑗=1  , где k – номер атома, с которого начинается обход, Сk,i – значение 

частичной суммы для i-го атома, сk,j – значение j-ой ячейки бинарного кода. 

Аналогично вычисляется частичную сумму для того же k-го атома только 

«против часовой стрелки» Аk. Затем берется разность значений (Ck – Ak) для 

каждого атома отдельно (рис. 2.2, табл. 2.1) (Zhao T. et al. 2014). 
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Рис. 2.2. Пример молекулы бензоида: а – порядок обхода вершин графа;  

б – значения двоичного кода для каждой вершины графа (Zhao T. et al. 2014) 

Таблица 2.1. Двоичные коды и частичные суммы для молекулы бензоида (рис. 4.4) (Zhao T. 

et al. 2014) 

Бинарный 

код «по 

часовой» 

c1 

0 0 0 1 1 0 1 1 1 0 1 1 0 1 0 1 1 0 1 1 1 1 

Частичные 

суммы «по 

часовой» 

С1 

0 0 0 1 2 2 3 4 5 5 6 7 7 8 8 9 10 10 11 12 13 14 

Бинарный 

код 

«против 

часовой» 

аi 

0 1 1 1 1 0 1 1 0 1 0 1 1 0 1 1 1 0 1 1 0 0 

Частичные 

суммы 

«против 

часовой» 

A1 

0 1 2 3 4 4 5 6 6 7 7 8 9 9 10 11 12 12 13 14 14 14 

Разность 

частичных 

сумм (Сk–

Ak) 

0 
-

1 

-

2 

-

2 

-

2 

-

2 

-

2 

-

2 

-

1 

-

2 

-

1 

-

1 

-

2 

-

1 
-2 -2 -2 -2 -2 -2 -1 0 

Можно заметить, что первая и вторая половина последовательности 

значений разности частичных сумм (Ck – Ak) для k-го атома будут всегда 

симметричны, поэтому берется только первая половина из 

последовательности этих значений (Zhao T. et al. 2014). Складывая значения 

последовательности и нормируя на число связей контура обхода, была 

получена «взвешенная атомная сумма» - мера хиральности (Zhao T. et al. 2014). 

Данная атомная сумма принимает нулевое значение в случае полностью 

симметричной молекулы бензоида, а для несимметричных молекул у их 

зеркальных отображений будут атомные суммы противоположные по знаку. 

Преимущество данного метода: математическая простота; не имеет значения 
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направления и исходная точка обхода; зеркальные молекулы имеют 

одинаковые по модулю, но противоположные по знаку значения взвешенной 

атомной суммы. Недостатком данного метода является его применимость 

лишь к бензоидам на двумерной плоскости в виде 2D-графа, тогда как предмет 

исследования – трехмерная структура молекул.  

Количественные измерения хиральности были пересмотрены в 1992 

году и классифицированы по двум типам (Buda A.B. 1992). К первой категории 

можно отнести меры отклонения (подобия) хирального множества от 

идеализированного (эталонного) ахирального множества, а ко второй – меры 

отклонения (подобия) между множеством и его зеркальным отображением 

(данные меры минимизируются для всех поворотов и перемещений). В 

качестве второго типа мер отклонения (подобия) двух множеств было 

предложено использовать расстояние Хаусдорфа (Rassat A. 1984) - метрику, 

определенную на множестве всех непустых компактных подмножеств 

метрического пространства (Хаусдорф Ф. 1937). Преимущество данного 

подхода состоит в возможности его применения как к дискретным 

множествам точек, так и непрерывным. Вычисление минимального 

расстояния выполняется с помощью простых итераций. Концепция, введенная 

Рассатом, была расширена Мези (Mezey P.G. 1998) для облаков электронной 

плотности с использованием теории нечетких множеств. Однако вычисление 

расстояния Хаусдорфа подразумевает наличие двух множеств для сравнения: 

в качестве первого - исследуемый энантиомер, а в качестве второго - 

противоположный стереоизомер или эталонный рацемат. А в молекулярной 

биологии далеко не на каждом иерархическом уровне можно выделить такие 

множества для сравнения. Но самое главное - данный метод не дает 

«переключение» знака хиральности для противоположных стереоизомеров, 

т.е. по сути показывает насколько молекула несимметрична. 

Гилат предложил новый метод измерения хиральности (Gilat G., 

Schulman L.S. 1985), который заключается в перекрытии оригинального 

множества с его зеркальным отображением. Индекс хиральности может 
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принимать значения от 0 до 1, и его вычисление можно обобщить как χ =

𝑓(𝐴∪𝐴′)−𝑓(𝐴∩𝐴′)

𝑓(𝐴)
 ,  где 𝐴′ – зеркальное отображение множества A, 𝑓(𝐴 ∪ 𝐴′) – 

функция объединения двух множеств, 𝑓(𝐴 ∩ 𝐴′) – функция пересечения двух 

множеств, 𝑓(𝐴) – функция исходного множества А. В качестве функции 

предлагалось использоваться объем, поверхность, массу, заряд, волновые 

функции, электростатический потенциал и Ван-дер-Ваальсовы 

взаимодействия (Guye P.A. 1893, Gilat G., Schulman L.S. 1985, Gilat G., 

Schulman L.S. 1989).  

Данный подход нашел свое отражение в методе непрерывной меры 

симметрии CSM (Continuous Symmetry Measures) и непрерывной меры 

хиральности CCM (Continuous Symmetry Measures) (Zabrodsky H., Peleg S., 

Avnir D. 1992, Zabrodsky H., Peleg S., Avnir D. 1993, Avnir D., Hel-Or H.Z., Mezey 

P.G. 1998, Pinsky M. et al. 2008, Pinsky M. et al. 2013) Метод СSМ основан на 

зеркально-поворотных симметриях и заключается в следующем (Pinsky M. et 

al. 2008). К исходному множеству точек (рис. 2.3, a), которые центрируют на 

центр масс, применяют различные операции симметрий, получая отображения 

этих точек (рис. 2.3, б). Сопоставляя между собой все отображения каждой 

точки и усредняя координаты, например, методом наименьших квадратов 

(рис. 2.3, в), получают точки усредненного отображения исходного множества 

рис. 2.3, г). Сумма квадратов расстояния между исходными точками и точками 

усредненного отображения (рис. 2.3, д) определяется как мера хиральности 

метода CSM: 𝑆 =
1

𝑛
∑ |𝑃𝑖 − �̂�𝑖|

2𝑛
𝑖=1 ,  где S – мера симметрии (в пределах от 0 до 

1), n – количество точек, Pi – исходная точка, �̂�𝑖 – точка усредненного 

отображения, нормировка проводится на среднеквадратичное расстояние до 

центра масс. Вычисление меры хиральности CCM проводится аналогично, 

только сопоставляется исходное множество точек со своим зеркальным 

отображениям. Вычисление данными методом дает положительные величины 

CCM и CSM, что противоречит требованиям к индексу хиральности. Кроме 
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того, это метод с большим количеством операций симметрий и трудоемкой 

программной реализацией алгоритма.   

 
Рис. 2.3. Иллюстрация метода СSM (Pinsky M. et al. 2008) 

 

В качестве работы, в которой исследовалась степень хиральности 

спиральных структур, можно отметить статью Раоса 2002 года (Raos G. 2002). 

«Степень хиральности» количественно определяется путем вычисления 

индекса хиральности на основе перекрытия проекций правой и левой спиралей 

на двумерной плоскости (рис. 2.4). Хиральность спиральных лент - монотонно 

возрастающая функция отношения h/a и убывающей функции отношения τ/a, 

где h – высота спирали, a – радиус спирали, τ – ширина ленты. Хиральность 

достигает максимального асимптотического значения при h → ∞.  

 
Рис. 2.4. Перекрытие спиральных лент (Raos G. 2002): a – исходная спираль; б – наложение 

правой и левой спирали; в – проекция результата наложения спиралей на плоскость 

Данный метод является еще одним подходом, где требуется сличать 

объект с его зеркальным отображением и имеет характерный для такого 

подхода недостаток. Создание зеркальной копии и анализ перекрытий двух 

изображений крайне затруднительно проводить с большими глобулярными 
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белками – 3-хмерными структурами, внутри которых уже имеется большое 

множество перекрытий полипептидных цепей. Также, как и в других методах 

сопоставления объекта со своей зеркальной копией индекс хиральности 

принимает только положительные значения, а значит оценивает 

симметричность, а не знак хиральности.  

Метод функции диссимметрии (ФД), предложенный Кузьминым 

(Kuz'min V.E. et al. 1992, Kutulya L.A. et al. 1992), показал себя достаточно 

универсальным и эффективным инструментом для количественной оценки 

хиральности. Суть метода сводится к оценке степени «несовпадения» 

(структурного различия) объекта (молекулы) и его образа, полученного в 

результате применения к объекту различных операций симметрии, связанных 

с отражением в результате вращения относительно зеркально-поворотных 

осей. Впоследствии авторы метода выделили основную проблему: выбор 

ориентации зеркально-поворотных осей решается на основе фундаментальных 

свойств тензора инерции материального тела (Алиханиди С.Э., Кузьмин В.Е. 

2000). Т.е., для объектов, у которых два или все три момента инерции равны 

между собой (цилиндрический или сферический волчок) не определена 

ориентация главных осей инерции со всеми вытекающими отсюда 

последствиями. Следствие: для высоко симметричных хиральных объектов не 

может быть корректно оценена мера хиральности. Для адекватного анализа 

авторами (Алиханиди С.Э., Кузьмин В.Е. 2000) была предложена 

модифицированная «реберная модель ФА», согласно которой необходимо 

учитывать не только расположение вершин (атомов) молекулы, но и наличие 

ребер (связей).  Однако данный метод дает количественную оценку 

асимметрии, а не хиральности, у которой должен быть знак. Кроме того, в 

(Алиханиди С.Э., Кузьмин В.Е. 2000) приведены результаты работы с 

небольшими молекулами (самые большие в их работе - транс-

пергидротрифенилен и фуллерен С60), поэтому не ясно как будет работать 

алгоритм для более сложных молекул как 3-хмерных структур белков и 

нуклеиновых кислот и желательно без помощи «суперкомпьютеров». 
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Авторами «метода Маркова–Потемкина–Беликова» (Марков В.М., 

Потемкин В.А., Белик А.В. 2001) предлагается в качестве количественной 

оценки хиральности использовать отличие молекулы от ее образа, 

полученного при действии операций симметрии, образующих данный 

элемент. Поскольку все операции симметрии можно представить в виде 

поворотов или зеркальных поворотов, их действие можно свести к поворотам 

и зеркальным поворотам вокруг осей системы координат (Зоркий П.М., 

Афонина Н.Н. 1979). Начало координат такой системы вычисляют как (Марков 

В.М., Потемкин В.А., Белик А.В. 2001) 𝑥𝑘
0 =

1

∑𝑝𝑖
∑ 𝑥𝑘𝑖𝑝𝑖

𝑁
𝑖=1 , где 𝑥𝑘

0 – k-ая 

координата центра, хki – k-ая декартова координата i-го атома, pi – 

инерционный параметр («вес») атома, N – число атомов. В качестве «весов» 

атомов при выборе центра координат авторы используют эффективные 

объемы атомов (Потемкин В.А., Барташевич Е.В., Белик А.В. 1998). Степень 

симметрии молекулы для операции симметрии О по координатной оси Xk 

пропорциональна отношению объема молекулы (V1) к объему тела (V2), 

состоящего из самой молекулы и ее образа, полученного при действии 

операции симметрии: 𝑃𝑘
𝑂 = 2

𝑉1

𝑉2
− 1. Таким образом, значения степеней 

симметрии лежит в диапазоне от 0 до 1: если молекула при действии операции 

симметрии по одной координатной оси совмещается сама с исходным 

объектом (V2 = V1), то 𝑃𝑘
𝑂 = 1; если молекула не совпадает с исходным 

объектом (V2 = 2V1), то 𝑃𝑘
𝑂 = 0 (Марков В.М., Потемкин В.А., Белик А.В. 2001). 

Объемы молекул получают из объемов атомов с помощью численного 

интегрирования (Белик А.В., Потемкин В.А. 1992). Общую степень симметрии 

молекулы рассчитывают через степени симметрии по трем осям 𝑃𝑡
Э =

1– (1 − 𝑃1
Э)(1 − 𝑃2

Э)(1 − 𝑃3
Э).  Критерий удовлетворяет фундаментальным 

требованиям Фоулера (Fowler P.W. 2005): полученные значения 

диссимметрии молекулы отличны от нуля только для хиральных структур 

различных групп симметрии, диссимметрии энантиомеров имеют 

противоположный знак и равное абсолютное значение. НО можно отметить 
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техническую сложность использования метода при работе с большими 

молекулами. 

В работах А.В. Лузанова (Лузанов А.В.  и др. 1998, Luzanov А.V., Nerukh 

D. 2005, Luzanov A.V., Nerukh D. 2007,  Luzanov A.V. 2015) был предложен 

индекс дисимметрии на основе анализа моментов вращательной 

поляризуемости, которая характеризует оптическую активность. В качестве 

средней меры хиральности авторами предлагается использовать норму 

вращательной поляризуемости β(ω): ‖β‖ = [∫ |β(𝑖ω)|2𝑑ω
∞

0
]
1/2

.  Вычисление 

меры хиральности в данном случае фактически сводится к анализу 

хиродиастальтического межмолекулярного взаимодействия дисимметричных 

систем.  

В качестве еще одного примера физического подхода вычисления 

индекса хиральности через поляризуемость можно привести работу 

(Марценюк М.А., Фуфачев М.А. 2013), где вводятся тензорные параметры. 

Частицы рассматриваются как совокупности эллипсоидов поляризации. 

Несмотря на то, что сами параметры связаны с поляризуемостью, авторами 

делается вывод: однозначно определить оптическую активность через индекс 

хиральности не получится, оптическая активность не определяется 

хиральностью, однако зависит от нее. Действительно, в настоящее время еще 

не разработан такой индекс хиральности, который позволял бы однозначно 

определять угол вращения плоскости поляризации. 

В (Janssens S. et al. 2009) мера хиральности основана на относительной 

энтропии Кульбака–Лейблера (Kullback S., Leibler R.A. 1951) (расхождение 

Кульбака–Лейблера - несимметричная мера, поэтому возникает вопрос 

возможности его применения для свойства хиральности). Индекс вычисляет 

относительную энтропию, т.е. дополнительную информацию, которую 

функция формы (σ(r) – электронная плотность на одну частицу ρ(r)/N) одного 

энантиомера дает по сравнению с нормированной функцией формы рацемата. 

Данный индекс обладает рядом математических свойств: симметричный, 
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положительно определен, принимает значение «0» в случае нехиральной 

системы. Непрерывность индекса обеспечена применением определения 

энтропии Шеннона для непрерывных вероятностных распределений (Janssens 

S. et al. 2009) 𝑆 = −∫𝑝(𝑥) ln 𝑝(𝑥) 𝑑𝑥 ,  где S – функционал плотности 

распределения вероятности p(x). В качестве функции нормирования авторы 

используют функцию формы рацемата σRS(r). Индекс имеет прямую связь с 

экспериментальными измерениями, такими как круговой дихроизм (circular 

dichroism, CD) и оптические измерения плоскости вращения 

плоскополяризованного света, где рацемат часто используется в качестве 

эталона (Janssens S. et al. 2009). Полученные результаты (для хиральных 

галометанов, содержащих один асимметричный атом углерода и атомы H, F, 

Cl, Br и I в качестве заместителей) показывают, что их индекс успешно 

«ловит» различия между несовпадающими заместителями. Недостатки 

метода. Индекс рассчитывается через электронную плотность, следовательно, 

для расчетов больших макромолекул предъявляются высокие требования к 

вычислительной технике (по сравнению с методами, основанными на расчетах 

через координаты ядер атомов). Подход рассчитан на работу с R/S-

энантиомерами («R/S» – это абсолютные конфигурации энантиомеров, 

определяемые правилами Кана–Ингольда–Прелога (Бакстон Ш., Робертс С. 

2015)), поэтому не ясно, как применять данный подход к биомакромолекулам, 

для которых нет противоположного энантиомера. Метод не позволяет выявить 

знак хиральности, а лишь дает некоторое положительное числовое значение.  

В настоящее время только М. Петитжаном представлена целостная 

концепция-идеология количественной оценки хиральности (Petitjean M. 2002, 

Petitjean M. 2003, http://petitjeanmichel.free.): 

• Распределение массы или заряда можно обрабатывать через плотность 

распределения: дискретные, непрерывные, взвешенные, конечные, 

бесконечные. 
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• Хиральный индекс не должен зависеть от способа выбора зеркального 

отображения и должен быть нечувствительным к любому 

изометрическому преобразованию распределения.  

• Мера хиральности должна быть непрерывной характеристикой и не 

должна зависеть от размерности пространства. 

Для количественной оценки хиральности распределения различных 

частиц (атомов, зарядов) предложено использовать модель цветной смеси в 

пространстве цветов (Petitjean M. 2002), где цвет - дополнительное измерение 

в (d+1)-мерном пространстве, а вероятностные метрики, действующие на 

пространстве распределений функций, неадекватны, если это дополнительное 

измерение принимает не числовые, а качественные значения (Petitjean M. 

2002, Petitjean M. 2003). Петитжан использует метрику Вассерштейна, но 

расширяет ее применительно к цветным смесям, вычисляя индекс 

хиральности: CHI = (
𝑑

4𝑇
) ∙ Inf{𝑊,𝑅,𝑡}𝐸[(𝑋 − 𝑌)′ − (𝑋 − 𝑌)] , где Х – цветная 

смесь в пространстве Rd, Y – цветная смесь, полученная из цветной смеси Х 

путем вращения R и переносом t,  W –совместное распределение, Х и Y в 

пространстве цвета, Т – инерция Х (или Y), Е – математическое ожидание. 

Хиральный индекс зависит только от закона распределения вероятности X и 

нечувствителен к изометриям. Нормализующий коэффициент (d/4T) 

обеспечивает независимость от масштаба и значения хирального индекса в 

интервале [0, 1]. Если CHI = 0, то распределение Х является ахиральным. 

Однако данная модель цветной смеси не является адекватной для бесконечной 

полной массы системы, и хиральный индекс существует тогда и только тогда, 

когда инерция конечна и не равна нулю (например, распределение Коши не 

имеет хирального индекса) (http://petitjeanmichel.free.). Фоулер отмечал, что 

для оценки хиральности необходимо одновременно рассмотреть электронную 

плотность и расположение ядер атомов (Fowler P.W. 1992). Модель Петитжана 

«цветной смеси» может являться решением этой проблемы, поскольку один 

компонент смеси связан с отрицательным распределением заряда, а другой - с 
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распределением положительного заряда. При необходимости третий 

компонент может быть связан с массовым распределением 

(http://petitjeanmichel.free.). 

Наиболее широко известен метод разрешенных конформаций 

вторичных структур, основанный на двугранных углах для аминокислотных 

остатков цепи (в полипептидной цепи) – карты Рамачандрана (Ramachandran 

G. N., Ramakrishnan C.  1963,   Кантор Ч., Шиммел П. 1984, Brant D.A., 

Schimmel P.R. 1967, Финкельштейн А.В., Птицын 2012) (рис. 2.5).  

    

        а      б 

Рис. 2.5. Карта Рамачандрана: а - двугранные углы, характеризующие структуру белка 

(Овчинников Ю.А. 1987), б – карта Рамачандрана (Финкельштейн А.В., Птицын 2012) 

 

На картах, согласно статистическим данным, конформация около 1% 

неглициновых остатков считается «запрещенной» (Финкельштейн А.В., 

Птицын 2012), а к наиболее перспективным участкам (при поиске 

аминокислот-кандидатов для замены на остаток глицина) относятся изгибы 

полипептидной цепи. Но двугранные углы позволяют увидеть только 

преобладающую конформацию аминокислот в белке (Овчинников Ю.А. 1987), 

а карты, основанные на этих углах, не позволяют определять знак хиральности 

и не применимы к нуклеиновым кислотам. 
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2.3. Метод оценки хиральности спиральных структур белков  

 

        Разработанный авторами подход качественной оценки хиральных 

структур белков позволяет достаточно полно характеризовать их тип и знак 

хиральности с информацией о пространственной структуре (Сидорова А.Э. et 

al 2019 (а), et al 2019 (б)). Достаточным условием для определения знака 

хиральности спиральных структур белков является взаимное расположение α-

углеродов Сα (рис. 2.6).  

 

Рис. 2.6. Правая α-спираль (PDB: 5UA8 (The Protein Data Bank. URL: 

http://www.rcsb.org/(accessed 10.04.2018)): а – исходное изображение молекулы (380 

атомов); б – остов из α-углеродов (25 атомов)  

 

  Предлагаемый подход основан на использовании векторных 

произведений. Рассмотрим модель витка правой α-спирали: остов из α-

углеродов и ось спирали направлены от C-конца к N-концу (рис. 2.7). 

Начальные условия: считаем α-углерод (C-конец) первым атомом остова Сα
1, 

а α-углерод (N-конец) – последним атомом остова Сα
n. 

 

Рис. 2.7. Опорные точки: а – виток правой спирали; б – виток левой спирали 
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Построив векторы между соседними атомами (от предыдущего атома к 

последующему), получаем векторы Сα
1Сα

2, Сα
2Сα

3, …, Сα
(n-1)Сα

n. Для n атомов 

получается (n–1) таких векторов, сумма которых – вектор, направленный от 

первого атома к последнему - «вектор направления» d (Сидорова А.Э. et al 

2019 (а), et al 2019 (б)):  

𝐂1
𝛼𝐂2

𝛼 + 𝐂2
𝛼𝐂3

𝛼 + ⋯ .+𝐂(𝑛−1)
𝛼 𝐂𝑛

𝛼 = ∑ 𝐂𝑖
𝛼𝐂(𝑛−1)

𝛼
𝑛−1

𝑖−1
= 𝐝 

или 𝐯1 + 𝐯2+. . . +𝐯𝑛−1 = ∑
𝑖=1

𝑛−1

𝐯𝑖 = 𝒅 ,   (2.1) 

где  C1
αC2

α⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗  + C2
αC3

α⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗  + ⋯+ C(𝑛−1)
α C𝑛

α⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗ ⃗⃗  =𝐯1 + 𝐯2+. . . +𝐯𝑛−1  

Использование векторного произведения позволяет заложить в метод 

чувствительность к направлению закрутки спирали (Сидорова А.Э. et al 2019 

(а), et al 2019 (б)): поднимаясь в правой спирали по оси «вверх», векторные 

произведения направлены также «вверх» относительно направления оси 

спирали (рис. 2.8, а), а поднимаясь «вверх» в левой спирали – векторные 

произведения, по правилу правой руки, будут направлены вниз (рис. 2.8, б). 

 
Рис. 2.8. Векторы между соседними атомами и «векторы направления»:  

а – виток правой спирали; б – виток левой спирали  

 

Для (n–1) векторов между соседними атомами получаем (n‒2) векторных 

произведений, сумма которых - вектор s (рис. 2.9) (Сидорова А.Э. et al 2019 

(а), et al 2019 (б)): 
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∑
𝑖=1

𝑛−2

[𝐯𝑖 × 𝐯𝑖+1] = 𝒔        (2.2) 

Скалярное произведение векторов d и s позволяет определить косинус угла 

между ними (рис. 2.9) (Сидорова А.Э. et al 2019 (а), et al 2019 (б)): 

                                                         cos∠(𝐝; 𝐬) =
𝐝∙𝐬

|𝐝|∙|𝐬|
 .            (2.3) 

 

Рис. 2.9. Угол между вектором направления d и суммой векторных произведений s: а) для 

правых спиралей;  б) для левых спиралей 

 

Согласно методу, для правых спиралей угол ∠(d; s) должен быть менее 

90° (рис. 2.9, а), а для левой спирали угол – больше 90° (рис. 2.9, б). Введенные 

параметры спиральных структур позволяют характеризовать знак 

хиральности белковых структур.  

Ограничение метода: для определения направления закрутки спирали 

необходимо минимум 4 опорных точек (4 атома Сα). Связано это с тем, что 

необходимо построить минимум два векторных произведения, следовательно, 

нужно минимум 3 вектора vi, для чего нужно минимум 4 опорных точки (Сα). 

При наличии 3-х атомов Сα можно получить 2 вектора vi и одно векторное 

произведение s. В этом случае угол ∠(d; s)=90°, что не позволяет определить 

направление закрутки (знак хиральности).  

На основании представленного метода (Сидорова А.Э. et al 2019 (а), et al 

2019 (б))рассмотрено структуры 836 белков из 7 классов ферментов по 

международной классификации: оксидоредуктазы – 152, трансферазы – 86, 

гидролазы – 145, лиазы - 132, изомеразы – 98, лигазы – 90, транслоказы – 133. 
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Из этого перечня было проанализировано 17,4 тыс. α-спиралей, 3,5 тыс. 

спиралей 310 из 7 классов ферментов (The Protein Data Bank. URL: 

http://www.rcsb.org/(accessed 10.04.2018), 

 http://www.wwpdb.org/documentation/file-format (accessed 04.05.2019)). В 

белках-ферментах полипролиновые спирали встречаются крайне редко, 

поэтому они не вошли в выборку. Построены карты хиральности 

исследованных вторичных структур белков (компьютерная программа, 

разработанная на кафедре биофизики, на языке Python 3.7 с использование 

библиотеки SciPy). Программа А.Р. Котова. Данные анализа вторичных 

белковых структур представлены на рис. 2.10 и в табл. 2.2.  

 
Рис. 2.10. Карта хиральности вторичных структур белков различных классов ферментов. По 

горизонтальной оси - cos∠(d, s) 

По вертикальной оси – отношение |s|/(L·|v|mean), где s – сумма векторных произведений, L – 

длина цепочки, |v|mean – среднее расстояние между соседними α-углеродами.  
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Таблица 2.2. Примеры расчета данных вторичной структуры белка 1fs0  

№ Имя 

цепи и 

номера 

остатков 

Тип  

структуры 

n |d|, Å L, Å |v|mean, 

Å 

|s|, Å^2 cos<(d,s) |s|/(L·|v|mean) 

1 chain:E  

resi: 

86-103 

1|Right-

handed 

alpha 

18 25,9 64,781 3,811 193,587 0,975 0,784 

2 chain:E  

resi: 

113-133 

1|Right-

handed 

alpha 

21 30,643 76,089 3,804 228,073 0,986 0,788 

3 chain:G  

resi: 

19-58 

1|Right-

handed 

alpha 

40 58,265 148,506 3,808 436,577 0,996 0,585 

4 chain:G  

resi: 

90-109 

1|Right-

handed 

alpha 

20 29,229 72,413 72,413 210,204 0,995 0,762 

5 chain:G  

resi: 

119-130 

1|Right-

handed 

alpha 

12 16,426 41,691 3,79 119,806 0,981 0,758 

6 chain:E  

resi: 

59-64 

12|Beta 

sheet 

6 16,121 18,994 3,799 14,157 - 0.51 0,196 

7 chain:E  

resi:48-

54 

12|Beta 

sheet 

7 18,525 22,707 3,785 11,835 - 0.551 0,138 

8 chain:E  

resi: 

14-26 

12|Beta 

sheet 

13 20,364 45,561 3,797 17,726 -0,659 0.102 

9 chain:G  

resi: 

133-137 

12|Beta 

sheet 

5 10,945 15,156 3,789 15,794 -0,038 0.275 

 

На карте хиральности правые α-спирали и спирали 310 располагаются в 

области ∠(d; s) <90°, а левые полипролиновые – в области ∠(d; s) ˃90°. 

Усредненные данные представлены в таблице 2.3. Таким образом, можно 

утверждать, что метод верно определяет знак хиральности. Можно также 

отметить соответствие наших данных картам Рамачандрана: правые α-спирали 

располагаются рядом с правыми спиралями 310.  

 

Таблица 2.3. Усредненные расчетные данные для правых и левых спиралей  

Правые спирали Левые спирали 

α-спирали 1°<∠(d; s)<34° α-спирали 94°<∠(d; s)<147° 

спирали 310 0.7°<∠(d; s)< 44° спирали 310 95°<∠(d; s)< 161° 

 



87 
 

β-листы всегда несколько скручены как целое (Chothia С. 1973). 

Отдельный β-тяж имеет левое скручивание, и в этом случае скрученность β-

листа считается левой, а, если смотреть на поворот линии водородных связей ̆

вдоль β-тяжей, скрученность β-листа считается правой (Финкельштейн А.В., 

Птицын О.Б. 2012). Обычно принято смотреть вдоль хода β-тяжей, и поэтому 

считается, что у β-листа правая скрученность (Chothia С. 1973). Данные для 

определения знака хиральности использовались из базы данных PDB, где 

представлены оба подхода. Поэтому на карте хиральности большая часть β-

структур расположена в области    45°<∠(d; s)<180° (в среднем). Это 

обстоятельство требует разработки метода определения хиральности данных 

структур.  

Для определения величины хиральности, в зависимости от количества 

витков в спирали, производится расчет по формуле (Сидорова А.Э. et al 2019 

(а), et al 2019 (б)):  

𝜒𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙 = sign[cos∠(𝐝, 𝐬)] • |𝐬|,                                 (2.4) 

где знак косинуса угла между векторами d и s – sign[cos∠(d, s)] позволяет 

определить направление закрутки: cos∠(d; s) < 0 - закрутка левая, cos∠(d; s) > 

0 - закрутка правая; 

|s| - абсолютная величина суммы векторных произведений отражает 

количество витков спиральной структуры.  

При увеличении количества правых витков величина χtotal увеличивается, 

а при увеличении количества левых витков χtotal уменьшается. Если количество 

правых витков и количество левых витков совпадает, то χtotal = 0 – это 

ахиральный объект. (Сидорова А.Э. et al 2019 (а), et al 2019 (б)). На карте (рис. 

2.11) спиральные структуры с правой закруткой располагаются выше 

условной желтой линии, а структуры с левой закруткой – ниже желтой линии. 
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       а                б 

Рис. 2.11. Зависимость величины χtotal от количества витков вторичной структуры и 

количества опорных точек α-углеродов (т.е. от длины цепочки): а – исходный масштаб; б – 

увеличенный масштаб  

 

Данные по вторичным структурам можно представлять в виде карт 

хиральности с координатами |d|/L и χnorm, где χnorm (Сидорова А.Э. et al 2019 (а), 

et al 2019 (б)): 

𝜒𝑛𝑜𝑟𝑚 =
𝜒𝑡𝑜𝑡𝑎𝑙

(𝑛−2)•|𝒗|𝑚𝑒𝑎𝑛
2 =

sign[cos∠(𝒅,𝒔)]•|𝒔|

(𝑛−2)•|𝒗|𝑚𝑒𝑎𝑛
2   .                   (2.5) 

Нормировка представляет собой произведение количества векторных 

произведений (n – 2) на квадрат среднего расстояния между каждыми двумя 

соседними опорными точками. Примеры расчета вторичных структур 

представлены в таблице 2.4. Расчеты демонстрируют ожидаемую смену знака 

хиральности при переходе на следующий иерархический уровень.  

 

Таблица 2.4. Примеры расчета вторичной структуры белка 6ege согласно уравнению  

№ Имя цепи и номера остатков Тип структуры n <(d,s) χnorm 

1 chain:D  resi:169-177 1 | Right-handed alpha 5 8,59763 0.82 

2 chain:D  resi:184-188 1 | Right-handed alpha 7 8,11738 0.8 

3 chain:D  resi:225-240 1 | Right-handed alpha 6 3,38274 0.83 

4 chain:D  resi:269-275 1 | Right-handed alpha 5 30,91743 0.84 

5 chain:D  resi:284-305 1 | Right-handed alpha 4 34,33516 0.83 

6 chain:D  resi:356-361 1 | Right-handed alpha 7 2,83155 0.83 

7 chain:D  resi:440-444 5 | Right-handed 310 5 2,62249 0.8 

8 chain:A  resi:184-188 5 | Right-handed 310 5 8,95135 0.81 
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 Данный метод в дальнейшем был усовершенствован для нерегулярных 

вторичных структур и суперспиралей (Sidorova A.E., et al Biophysics, 2021, 

Sidorova A.E., et al Symmetry 2021, Bystrov V., Sidorova A., et al Nanomaterials, 

2021, Sidorova Al., et al Nanomaterials, 2021, Nanomaterials, 2022).  

Метод позволяет на порядок снизить количество обрабатываемой 

информации (по сравнению с анализом информации обо всех атомах 

молекулы), что является явным преимуществом при обработке больших 

массивов данных.  

Алгоритм программы оценки знака хиральности спиральных структур 

белков представлен в Приложении 2. 
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2.4. Модель формирования правой -спирали в 3-хмерном 

пространстве из цепочки левых аминокислотных остатков 

Данный раздел на писан по статье 

Sidorova A.E., Levashova N.T., Malyshko E.V., Tverdislov V.A.  

Autowave Self-Organization in the Folding of Proteins.  

Moscow University Physics Bulletin, 2019, Vol. 74, No. 3, Р. 213–226 

 

Формирование различных структур в белках, как правило, 

рассматривается с позиций кинетики и энергетики конформационных 

переходов в белке (Финкельштейн А.В., Птицын О.Б. 2005, Шайтан К.В. 

2016). Однако нами не отмечено наличие исследований, в которых 

формирование спиральных структур белков рассматривается с точки зрения 

самоорганизации в активной среде. 

Внутримолекулярные взаимодействия (водородные связи, кулоновские 

и ван-дер-ваальсовы взаимодействия) закрепляют α-спирали в качестве 

стабильных структур. Изменение энтропии свободной энергии связано со 

сменой симметрии при изменении знака хиральности вторичных структур 

(Tverdislov V.A., Malyshko E. V. 2019). Приблизительные оценки по изменениям 

энтальпийной и энтропийной составляющих свободной энергии при 

иерархическом структурообразовании в макромолекуле белка 

демонстрируют, что, с среднем, они отличаются примерно на порядок 

(Sidorova A.E. et al 2019 (в)). Границы спирали определятся набором 

аминокислот, последовательность которых закодирована в ДНК.  

Гомохиральность первичной структуры белков, составленной левыми 

аминокислотными остатками, обусловливает наличие в системе 

рассредоточенного запаса свободной энергии, что придает ей свойства 

одномерной активной среды и создает предпосылки самоорганизации – 

формирования спиральных, суперспиральных и складчатых регулярных 

структур (Твердислов В.А. 2013).  
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Гомохиральная система, обладающая запасом свободной энергии, 

способна эволюционировать в пределах одного иерархического уровня, 

сохраняя тип симметрии и знак преобладающей хиральности (L или D). А при 

прохождении точек бифуркации имеет тенденцию к спонтанному 

формированию последовательности новых иерархических уровней с 

чередующимся знаком хиральности заново образующихся структур 

(Твердислов В.А. 2013, Tverdislov V.A, Malyshko E.V. 2019). Процесс 

рацемизации – перехода гомохиральных L-элементов аминокислот (в белках) 

в D-элементы, в принципе, может осуществляться двумя способами (Sidorova 

A.E. et al 2019 (в)): «горизонтально»: спонтанный переход L → D (отмечено 

для аспартата в долгоживущих белках или при патологических процессах) и 

«вертикально» - аминокислоты образуют новую структуру большего 

масштаба с противоположным знаком хиральности. Оба пути связаны с 

понижением свободной энергии и спецификой их укладки. Формирование 

гетерохиральных структур происходит из исходных гомохиральных 

элементов, которые сохраняют в новых структурах свой знак хиральности. 

((Sidorova A.E. et al 2019 (в)). Аналогично происходит процесс фолдинга 

(Waigh T. 2007).  

   В гомохиральной по аминокислотному составу полипептидной цепи α-

спирали возникают в тех локусах первичной структуры, где имеются 

аминокислоты, способные под влиянием пространственной конфигурации 

молекулы на ход химической реакции уложиться в α-спираль и образовать 

водородные связи. Вторичные α-спиральные структуры стабилизируются 

водородными связями между аминокислотными остатками (энтальпия), а 

изменение энтропийного члена свободной энергии связано со сменой 

симметрии при изменении знака хиральности вторичных структур (Sidorova 

A.E. et al 2019 (в)).  

Формирование α-спирали начинается в рибосоме из полипептидной 

цепочки белков - термодинамически неравновесной системы с 

распределенным по всей длине ресурсом. Распределенный ресурс свободной 
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энергии, запасенной в левой гомохиральной полипептидной цепи 

аминокислот, способен реализоваться при в ходе формирования следующего 

уровня структурной иерархии – правой спирали.  

В ходе самоорганизации гомохиральные системы, обладающие запасом 

свободной энергии, способны эволюционировать в пределах одного 

иерархического уровня, сохраняя тип симметрии и знак преобладающей 

хиральности, а после прохождении точек бифуркации способны формировать 

новые иерархические уровни с чередующимся знаком хиральности. Поэтому 

полипептидную цепочку белков можно рассматривать в качестве одномерной 

активной среды с распределенным ресурсом свободной энергии, а, начиная с 

уровня образования α-спирали, - в качестве 3-хмерной распределенной 

активной среды – следующего уровня иерархии (Sidorova A.E. et al 2019 (в)).  

Модель формирования 3-хмерной структуры правой α-спирали из 

цепочки левых аминокислотных остатков создана на основе 

вышеизложенного метода оценки хиральности спиральных структур белков. 

Структура α-спиралей имеет ряд четких характеристик (Pauling L, Corey RB. 

1951): на один виток приходится целых 3,6 остатка (Финкельштейн А.В., 

Птицын О.Б. 2005); шаг спирали - 0.54 нм (5.4 Å) на виток; угол подъема 

спирали - 26°; период повторяемости – 2.7 нм (27 Å); диаметр молекулы 

аминокислоты– 0.5 нм (5 Å); диаметр идеальной спирали – 1.5 нм (15 Å). Для 

представления процесса формирования структур α-спиралей (вторичной 

структуры) решается трехмерное уравнение (Sidorova A.E. et al 2019 (в)):  

.  (2.6) 

где u – функция стационарных состояний правой α-спирали, формируемой из 

левых аминокислотных остатков; активатор – набор аминокислот, которые 

могут создать α-спираль; D – расчетная область в форме куба величина объема 

которого должна быть такой, чтобы краевые эффекты не влияли на 

формирование структуры; R= − диаметр молекулы аминокислоты. На 

границах куба заданы однородные условия Неймана: 

( )( ) ( ) ( ) = − − 2, , , , ,u u u x y z u R x y z D
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      (2.7) 

Формирование трёхмерной структуры проводится с учетом известных 

значений углов, образованных векторами между каждыми тремя 

последовательными атомами углерода (см. Метод оценки хиральности 

спиральных структур белков). Угол, образованный векторами 𝐯𝑖 , 𝐯𝑖+1  между 

каждыми тремя последовательными атомами углерода (𝐂𝑖
𝛼 , 𝐂𝑖+1

𝛼 , 𝐂𝑖+2
𝛼 ), в 

среднем равен 870 (Berman, H.M., et al. 2000). Определяем для всех 

аминокислотных остатков радиус описанной окружности (r) с центром на 

гипотенузе прямоугольного треугольника (рис. 2.12, а).  

Начало координат - в центре первого аминокислотного остатка: 

. Поскольку угол подъема спирали равен 26°, а расстояние между 

центрами соседних трех остатков r=3,5Å, радиус-вектор центра 2-го 

аминокислотного остатка - . Координаты центра 3-го 

остатка - , где вектор v2 получен путем поворота вектора v1 на угол 

, (γ  87o) против часовой стрелки в плоскости OXY, и отложен из 

центра 2-го остатка. С1 - матрица поворота на угол , (γ  87o) против 

часовой стрелки в плоскости OXY (Sidorova A.E. et al 2019 (в)): 

  (2.8)

 

Откуда координаты центра 3-го аминокислотного , где . π1 

- плоскость, в которой лежат первые три аминокислотных остатка (рис. 2.12,б).  

Четвертый остаток - в плоскости π2, которая составляет с π1 угол δ, 55o, 

равный углу между векторами (Sidorova A.E. et al 2019 (в)): 

  , , .                      (2.9) 

( )

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( ) ( )

2 2 2 2 2 22 2

2 2 22

1 1
, 0,

2 2
, ,

1
0, 0.

2

i i i i i i

i i i

если

если

R x x y y z z R x x y y z z

x y z

R x x y y z z




− − − − − − − − − − − − 


= 


− − − − − − 



 1 0,0,0=r

 o o
1

= =
2

cos(26 ), 0, sin(26 )r rr v

1 2+v v

 −180

 −180

( ) ( )
( ) ( )
     

     

   − − − − −
   

= − − = −   
    

  

1

cos sin 0 cos sin 0

sin cos 0 sin cos 0

0 0 1 0 0 1

C

3 1 1 2C= +r v r
1 2 1= −v r r

 12 1 2,=s v v  23 2 3,=s v v 2 3 2= −v r r 3 4 3= −v r r



94 
 

Координаты центра 4-го остатка - сумма векторов , где вектор v3 

получен путем поворота вектора v2 на 90o против часовой стрелки плоскости 

OYZ, а затем поворота в плоскости OXZ на угол δ против часовой стрелки и 

отложен из центра 3-го аминокислотного остатка. Координаты центра 

четвертого остатка как координаты радиус-вектора . C2 - матрица 

преобразования этих двух поворотов (Sidorova A.E. et al 2019 (в)):   

.   (2.10) 

 

а      б 

Рис. 2.12. Формирование структур α-спиралей в трехмерном пространстве: а) α-спираль с 

атомами углерода и углами между последовательно расположенными атомами углерода; б) 

расчетные плоскости α-спирали (Sidorova A.E. et al 2019 (в)) 

 

Координаты центров всех следующих остатков рассчитываются 

рекуррентно по формулам (Sidorova A.E. et al 2019 (в)):  

  ,  где ;  

             , где  , n=2,3,…             (2.11)  

 На основе модели в 3-хмерном пространстве получены стационарные 

состояния правой α-спирали, формируемой из левых аминокислотных 

остатков (рис. 2.13). Графическое изображение получено в программе «Tecplot 

360.» Численный расчет производился с использованием компилятора Open 

CL.  

2 3+v v

4 2 2 3C= +r v r

   

   

     − −
     

= − = −     
     
     

2

cos 0 sin 1 0 0 cos sin 0
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C
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Рис. 2.13. Стационарные состояния правой α-спирали, формируемой из левых 

аминокислотных остатков: а) 8 остатков, б) 12 остатков, в) 16 остатков, г) 20 остатков 

(Sidorova A.E. et al 2019 (в)) 
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2.5. Модель формирования правой α-спирали из цепочки левых 

аминокислотных остатков на основе двухчастичной модели движения  

в потенциале Леннарда-Джонса 

Данный раздел на писан по материалам статьи  

Твердислов В.А., Сидорова А.Э., Багрова О.Е., Е.В. Белова Е.В., Быстров В.С., 

Левашова Н.Т., Луценко А.О., Семенова Е.В., Шпигун Д.К.  

Хиральность как симметрийная основа самоорганизации биомакромолекул. 

Биофизика, 2022, том 67, № 5, с. 837–858 

 

Энтропийная компонента свободной энергии может служить фактором, 

контролирующим правый и левый мотивы сворачивания полипептидной цепи 

во вторичные структуры. А водородные связи, кулоновские и Ван-дер-

Ваальсовы взаимодействия закрепляют их в качестве стабильных структур 

(Tverdislov V. A., Malyshko E. V. 2019, Твердислов В.А. и др. 2022). Переход 

одномерной структуры к функционально специфичной трехмерной 

конфигурации связан с «парадоксом Левинталя»: ввиду очень большого числа 

степеней свободы в развернутой полипептидной цепи молекула имеет очень 

большое количество возможных конформаций, однако белки сворачиваются 

спонтанно и в короткие промежутки времени (большинство небольших белков 

спонтанно сворачиваются за миллисекунды – микросекунды) (Levinthal C. 

1969). Этот процесс объясняется наличием энергетической воронки на 

поверхности потенциальной энергии со сложным ландшафтом и формирует 

уникальные структуры, как правило, за миллисекунды, проходя через цепочку 

локальных минимумов энергии (Шайтан К.В. 2018). Таким образом, решение 

парадокса возможно на уровне формирования и упаковки вторичных структур 

белков за счет существенного уменьшения числа подлежащих перебору 

состояний (Финкельштейн А.В., Птицын О.Б. 2005).   

Разработано множество моделей фолдинга белков, описывающих его 

динамику в различных пространственных масштабах (например, обзор 

(Kmiecik S., Gront D., Kolinski M., et. аl 2016). Крупнозернистые модели более 
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эффективны в вычислительном отношении, чем мелкомасштабные, в которых 

каждый атом рассматривается отдельно, и позволяют моделировать фолдинг 

более крупных белковых структур. К основным моделям этого типа относят 

модели динамики движения частиц с использованием метода Монте-Карло (с 

учетом столкновений) (Whitelam S., Geissler P.L. J. Chem. Phys2007), модели 

минимизации энергии ансамбля частиц (Clementi C., Vendruscolo M., Maritan 

A., Domany E. 1999). Крупнозернистые модели более эффективны в 

вычислительном отношении, чем мелкомасштабные (каждый атом 

рассматривается отдельно) и позволяют моделировать фолдинг более крупных 

белковых структур. Для описания динамики аминокислотных остатков 

используются диполь-дипольное взаимодействие, кулоновский потенциал и 

энтропийная (симметрийная) компонента свободной энергии (Финкельштейн 

А.В., Птицын О.Б. 2005). Диполь-дипольное взаимодействие наиболее часто 

моделируется при помощи различных модификаций потенциала Леннарда-

Джонса (Jones, J. E. 1924).  

В предлагаемой модели рассматривается процесс образования белковой 

структуры, состоящей из нерегулярной части и регулярной спирализованной 

вторичной структуры (правозакрученной α-спирали) как последовательной 

перестройки линейной левой цепочки аминокислотных остатков, образующей 

первичную структуру на рибосомах, в процессе последующей укладки 

полипептидной цепи в 3-хмерную правую α-спираль (Твердислов В.А. и др. 

2022). Модель относится к крупнозернистым и разработана на основе 

двухчастичной модели движения в потенциале Леннарда-Джонса на базе 

метода определения хиральности спиральных структур белков (Sidorova A.E. 

et al 2019 (а), Sidorova A.E. et al 2019 (б)) и модели формирования 3-хмерной 

структуры правой α-спирали из цепочки левых аминокислотных остатков 

(Sidorova A.E. et al 2019 (в)). Мономеры белковой структуры - аминокислотные 

остатки - в модели представлены в виде шаров, положения центров которых 

определяются координатами атомов α-углеродов (Твердислов В.А. и др. 2022, 

Zuev K.A., и др. 2021).  
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Для рассматриваемой модели предложен алгоритм формирования 

вторичной белковой структуры, состоящей из двух участков: нерегулярной и 

регулярной спиральной (правозакрученная α-спираль). Число частиц на этих 

участках определяется функцией плотности вероятности, которая была 

получена на основании данных из базы PDB. В модели движение каждого 

последующего аминокислотного остатка происходит в поле диполь-

дипольного взаимодействия между этой частицей и «эффективной» частицей 

- сформированной частью молекулы (Твердислов В.А. и др.).  

Расчет проводится только для попарного диполь-дипольного 

взаимодействия двух соседних частиц. На нерегулярном участке центры 

взаимодействия расположены в соседних частицах и совпадают с центрами 

масс, что соответствует классической модели Леннарда-Джонса. На 

регулярном участке происходит взаимодействие еще не присоединенного 

аминокислотного остатка с уже сформированной частью молекулы. 

Взаимодействием между не соседними частицами пренебрегаем, поскольку 

потенциал Леннарда-Джонса быстро убывает с расстоянием между частицами. 

Считаем, что в уже сформированной части молекулы положение 

аминокислотных остатков жестко закреплено, т.е. «эффективная» частица 

движется как единое целое (Твердислов В.А. и др. 2022).  

α-Спираль стабилизирована водородными связями между NH-группой и 

СО-группой четвертого по счету аминокислотного остатка. Будем считать, что 

взаимодействие каждой частицы α-спирального участка происходит по закону 

диполь-дипольного взаимодействия с эффективной частицей. Каждая новая 

частица включается в процесс формирования после того, как «блок», 

состоящий из всех ранее вышедших из рибосомы частиц, достигнет минимума 

суммарной энергии – кинетической энергии всех частиц отдельно и энергии 

попарного взаимодействия (Твердислов В.А. и др. 2022). Уравнение движения 

в центральном поле двух частиц записывается как (Твердислов В.А. и др. 2022, 

Zuev K.A., и др. 2021): 
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                            ( )( ) ( )
2

, 0 2


=  − =effr E U r r Rc       (2.12) 

где 
1 2= −r r r , 

1,2r  – радиус-векторы центров двух соседних частиц в системе 

отсчета, связанной с центром масс этих частиц, r – модуль вектора r , Rc=2,5 Å 

– радиус аминокислотного остатка, E – энергия относительного движения. 

Эффективная потенциальная энергия определяется как (Твердислов В.А. и др. 

2022)   

 𝑈𝑒𝑓𝑓(𝑟) = 𝑈(𝑟) + 𝐿2

2𝜇𝑟2⁄ .             (2.13) 

 ,=L r r  – момент импульса относительного движения двух частиц, U(r) – 

потенциал Леннарда-Джонса (рис. 2.14):  

( )
12 6

4
a a

U r
r r


    

= −         

             (2.14) 

𝜀 =  10−20Дж (Овчинников Ю.А. 1987) - энергия образования пептидной связи 

при формировании цепочки аминокислотных остатков (определяет глубину 

потенциальной ямы); a = 1,78Rc - примерное расстояние, на котором должны 

находится частицы в полипептидной цепи, где Rc=2,5Å (радиус 

аминокислотного остатка); 𝜇 = 𝑚1𝑚2 (𝑚1 + 𝑚2)⁄  - эффективная масса 

«квазичастицы» как системы двух частиц с массами 𝑚1 и 𝑚2.  

                    

Рис. 2.14. График потенциала двухчастичного взаимодействия при ε =10−20, a = 1.78𝑅с 

 

Для численного решения задачи, приведем уравнение (2.12) к 

безразмерным переменным. За масштаб длины принимаем 
o

* 1Al = . Исходя из 
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данных о скорости удлинения полипептидной цепи, составляющей в среднем 

20 аминокислот за 1 секунду (Pauling L., Corey R.B., Branson H.R. 1951), за 

масштаб скорости принимаем * 8200 2 10
Å м

v
c c

−= =  . За масштаб массы 

принимаем среднюю массу аминокислоты – 𝑚∗ = 110 Да ≅ 18,266 ∗ 10−26кг 

(Young, R.; Bremer, H. 1976). Исходя из принятых масштабов массы и скорости, 

рассчитаем масштаб энергии как характерную кинетическую энергию 

(Твердислов В.А. и др. 2022, Zuev K.A., и др. 2021): 
( )

2

42* *

* 36,532 10
2

−=  
m v

E Дж

, а также масштаб времени 𝑡∗ =
𝑙∗

𝑣∗
= 0.005𝑐.  

 Допуская непрерывность белковой цепи, считаем, что скорость 

относительного движения соседних частиц, которая определяется формулой 

(2.12), и по порядку величины совпадает со скоростью удлинения цепи: 

810−
м

r
c

. Откуда подкоренное выражение в правой части уравнения (2.12) 

должно быть порядка 

2
16

2
10− м

c
. Это возможно при разности  𝐸 − 𝑈𝑒𝑓𝑓 порядка 

10−42Дж, что соответствует движению частиц вблизи минимума 

потенциальной ямы, где Е – кинетическая энергия (Твердислов В.А. и др. 2022,) 

(рис. 2.15). 

 

Рис. 2.15. Взаимное расположение векторов r, (r,) ̇ r1, r2 и L для пары частиц. 

Частицы отмечены цифрами 1 и 2. 
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Будем считать, что ( )0 = +effE U r , где 
0r  – значение аргумента функции 

( ),effU r  при котором она достигает минимума, 
0r r dr= + , а θ – максимально 

допустимое отклонение величины r от 𝑟0. Учитывая малость величин θ и dr, и 

используя разложение Тейлора, получим (Твердислов В.А. и др. 2022) 

              ( ) ( ) ( ) ( )( )
2

2 2

0 0 02

1

2
 


− = + − +  −



eff

eff eff eff

U
E U r U r U r dr r dr

r
   (2.15) 

и подставим полученное выражение в уравнение (2.12)  

( ) ( )( )
2

22

0 02

1





=  − −



effU
r r r r

r
.                       (2.16) 

Интегрируя (2.16) с условием ( )0 2r Rc= , получим выражение для модуля 

радиус-вектора квазичастицы в плоскости, перпендикулярной моменту 

импульса L (рис.2.16) (Твердислов В.А. и др. 2022):      

                         ( ) ( )
2

02

1
sin (0)



 
 =   +
 
 

effU
r t r t r

r
.     (2.18) 

Азимутальная координата «квазичастицы» в плоскости, 

перпендикулярной моменту импульса L, рассчитывается как:    

               
( )2

( )
L dt

t
r t




=  .                         (2.19) 

Полученные уравнения используются в алгоритме расчета. На α- 

спиральном участке глубина потенциальной ямы определяется суммарной 

энергией образования пептидной связи и энергией, затраченной̆ на 

образование вторичной̆ структуры.  

Формирование трёхмерной структуры α-спирали проводится с учетом 

известных значений углов, образованных векторами между каждыми тремя 

последовательными атомами углерода. Радиус-вектор центра эффективной 

частицы смещен относительно линии, соединяющей центры двух соседних 

аминокислотных остатков, и определяется согласно данным из (Sidorova A.E. 

et al 2019 (в)).  
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Обозначим через 𝐫𝟏
𝛂 и 𝐫𝟐

𝛂 радиус-векторы первого и второго 

аминокислотных остатков на скрученном участке. Расчет координат центров 

эффективной частицы производится рекуррентно (Твердислов В.А. и др. 2022):  

rα
2n+1 = A1d2n−1 + rα

2n, где d2n−1 = rα
2n − rα

2n−1; 

rα
2n+2 = A2d2n + rα

2n+1, где d2n = rα
2n+1 − rα

2n, n=1, 2, ..., 

где A1 и A2 – матрицы поворота:  

                    𝐀𝟏 = (
−cos(γ) − sin(γ) 0

sin(γ) − cos(γ) 0
0 0 1

) ,        

                          𝐀𝟐 = (
cos δ −sin δ 0

0 0 −1
sin δ cos δ 0

),                                                 (2.20) 

Моментом присоединения каждого последующего аминокислотного 

остатка к ранее сформированной части цепи, считаем тот момент, когда 

система из всех рассматриваемых частиц достигает минимума суммарной 

энергии: ∑
𝑚𝑖𝑣𝑖

2

2
+ ∑ 𝑈(|𝐫𝐢 − 𝐫𝐢+𝟏|)

𝑁−1
𝑖=1

𝑁
𝑖=1 , где N – количество вышедших из 

рибосомы частиц, 𝑣𝑖 – модуль скорости i-й частицы, а функция 𝑈(𝑟) 

определяется выражением (Твердислов В.А. и др. 2022) (2.14). 

На рисунке 2.16. представлены этапы формирования белковой 

структуры, полученные в результате численных расчётов согласно модели.  

Численный расчет с использованием компилятора Open CL. Графическое 

изображение выполнено Н.Т. Левашовой и К.А.Зуевым на плат форме Silicon 

Graphics Personal Iris с помощью программы Insight II and Discover.  Алгоритм 

численного расчета последовательных этапов формирования правой α-

спирали из цепочки левых аминокислотных остатков на основе потенциала 

Леннарда-Джонсав представлен в Приложении 3. 
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Рис. 2.16 Результат численного моделирования последовательных этапов формирования 

правой α-спирали (из цепочки левых аминокислотных остатков), включающей 

нерегулярный и регулярный участки. Зеленым цветом показаны нерегулярные участки, 

красным α–спиральные участки 

 

Отличительные особенности модели (Твердислов В.А. и др. 2022). 

Рассмотрение движения на дне потенциальной ямы позволило упростить 

алгоритм. Применение данных о пространственном расположении атомов Сα 

в α-спиральных белковых структурах. Алгоритм формирования вторичной 

белковой структуры построен на условии наличия двух участков: 

нерегулярном и регулярном, где число частиц определяется функцией 

плотности вероятности на основании данных PDB. Движение каждого 

последующего аминокислотного остатка происходит в поле диполь-

дипольного взаимодействия между этой частицей и «эффективной» частицей 

- сформированной частью молекулы. Расчет проводится только для попарного 

диполь-дипольного взаимодействия двух соседних частиц. Считаем, что в уже 

сформированной части молекулы положение аминокислотных остатков 

жестко закреплено водородными связями, т.е. «эффективная» частица 

движется как единое целое. Модель не связана с местом локализации 
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описываемого процесса. Эти особенности позволили смоделировать белковые 

структуры типа «бусы», в то время как в литературе чаше встречаются 

структуры типа «облако».  

Развиваемый подход, основанный на использовании потенциала 

Леннарда-Джонса, позволяет существенно дополнить физическим 

содержанием энергетический и геометрический анализ конформационных 

превращений пептидной цепи при фолдинге.  Впервые модель подобного типа 

основана на принципе хиральности белковых структур. 

Модели образования 3-хмерной структуры правой α-спирали и 

формирования α-спиральных белковых структур на основе двухчастичной 

модели движения в потенциале Леннарда-Джонса подтверждают теорию 

формирования знакопеременных хиральных уровней белков.   

       

Результаты и выводы 

1. Предложен и разработан принципиально новый метод оценки 

хиральности спиральных структур белков, дающий информацию о их 

пространственной конфигурации. Достаточным условием для определения 

знака хиральности спиральных структур белков является взаимное 

расположение α-углеродов Сα. Величина угла между векторами d и s 

позволяет определить направление закрутки: правые α-спирали и спирали 310 

располагаются в области 0°≤ ∠(d; s) < 90°, а левые полипролиновые – в 

области 90°<∠(d; s)≤ 180°.  

2. На основе обработанных данных представлены карты хиральности 

вторичных структур 7 классов ферментов. На картах хиральности около 90% 

различных спиральных структур располагаются в области значений углов: 

правые α-спирали - 15°<∠(d; s)<40°, правые спирали 310 –10°<∠(d; s)< 35°; 

левые α-спирали - 120°<∠(d; s)<125°, левые спирали 310 –140°<∠(d; s)< 170°. 

Достоверность метода подтверждается анализом реальных структур 

(проанализировано 17,4 тыс. α-спиралей и 3,5 тыс. спиралей 310.  
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3. Метод расчета и оценки хиральности вторичных структур белков 

реализован посредством компьютерной программы на языке Python 3.7 с 

использованием библиотеки данных PDB. Данная программа позволяет 

достаточно быстро (порядка наносекунд) и без использования сложных 

вычислений определять хиральность молекулярных структур.   

4. Показано, что полипептидную цепочку белков (термодинамически 

неравновесную систему с распределенным по всей длине ресурсом) можно 

рассматривать в качестве одномерной активной среды с распределенным 

ресурсом свободной энергии. А, начиная со второго уровня образования α-

спирали, формирование структур можно рассматривать в качестве 3-хмерной 

распределенной активной среды.  

5. На основе метода оценки хиральности спиральных белковых структур 

разработана 3-хмерная модель формирования из полипептидной цепи левых 

аминокислотных остатков - одномерной активной среды с распределенным 

ресурсом свободной энергии - 3-хмерной правой α-спирали..  

6. Разработана модель формирования правой α-спирали из цепочки 

левых аминокислотных остатков на основе двухчастичной модели движения в 

потенциале Леннарда-Джонса. Рассматривается процесс образования 

белковой структуры, состоящей из нерегулярной и регулярной 

спирализованной частей, как последовательной перестройки линейной 

цепочки левых аминокислотных остатков в 3-хмерную правую α-спираль. 

Впервые модель подобного типа основана на принципе хиральности белковых 

структур.  

7. Модели позволили описать процесс перехода первичной 

полипептидной цепочки белков - одномерной активной среды с 

распределенным ресурсом свободной энергии в 3-хмерную структуру 

распределенной активной среды - α-спираль. Полученные результаты 

подтверждают концепцию смены знака хиральности при переходе на 

следующий уровень структурно-функциональной организации белков в ходе 

самоорганизации.  
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ГЛАВА 3.  

Автоволновая модель самоорганизации урбоэкосистем как иерархии 

активных сред - сопряженных природной и антропогенной подсистем 

 

3.1. Математические методы моделирования урбоэкосистем  

 

В контексте исторической динамики расселения Homo sapiens 

постепенно сформировались структурные пространственные неоднородности. 

И в значительной степени эта неоднородность объясняется формированием 

городов и связанными с ними социально-экономическими отношениями 

прилегающих территорий. Рост численности населения, особенно в 

промышленных и экономических центрах, играет доминирующую роль в 

расширении городов во всем мире и создает пространственно локальные и 

крайне неравномерные условия расселения. Согласно (United Nations. World 

Urbanization Prospects: The 2011 Revision), в 2010 году уровень урбанизации 

превысил 50%. Показано, что на урбанизированных территориях к 2050 г. 

будет проживать 70% населения Земли (United Nations. World Urbanization 

Prospects, 2014).   

Особенности эволюционного развития сделали УЭС существенно 

нелинейными сложными системами, с большим трудом поддающимися 

математическому моделированию, заведомо необходимому для выработки 

цивилизационно приемлемой траектории их управляемого устойчивого 

развития. Вместе с тем, даже упрощенные модели, базирующиеся на разумных 

междисциплинарных посылах, позволяют осмыслить принципиальные 

особенности их развития. Изучение закономерностей развития урбоэкосистем 

(УЭС) позволяет не только создавать новые способы организации городского 

пространства, обеспечивающие эффективное взаимодействие и 

сбалансированное развитие всех сфер жизни УЭС, но и прогнозировать 

эволюцию этих территорий.  
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Первой глобальной динамической моделью является модель 

Форрестера (Форрестер Дж.  2003), которая позволила оценить факторы 

материального уровня жизни, плотности населения и загрязнения 

территории - основные уровни структуры системы. В основе модели лежала 

идея: все изменения обусловливаются «петлями обратных связей».  

Применительно к оценке разности между темпом рождаемости и темпом 

смертности рассматривались верхняя петля - темп рождаемости и нижняя 

петля - темп смертности; петли обратных связей описывали влияние 

численности населения  на капиталовложения и уровень фондов; в области 

загрязнения окружающей среды петля отрицательной обратной связи - 

регулятор поглощения загрязнения, а петля положительной обратной связи 

- накопление загрязнений; в области ресурсов петли отрицательной 

обратной связи - регуляторы стабилизации численности населения в 

зависимости от природных ресурсов. В модели для основных переменных 

используются дифференциальные уравнения типа: ,−+ −= yy
dt

dy
где y+ – 

положительный темп скорости переменной y, включающий факторы, 

вызывающие рост переменной y; y– – отрицательный темп скорости, 

включающий факторы, вызывающие убывание переменной y. 

Применительно к урбанизированным территориям эта модель как модель 

изменения плотности населения имеет вид (Махов С.А. 2005) 

),( DBP
dt

dP
−= где Р – переменная населения; B = B(C, F, PP, ZS) = 

cB·BC(C)·BF(F)·BP(PP)·BZ(ZS) – темп рождаемости; D = D(C, F, PP, ZS) = 

cD·DC(C)·DF(F)·DP(PP)·DZ(ZS) – темп смертности; C, F, PP, ZS  – факторы 

материального уровня жизни, относительного уровня питания (количество 

пищи на человека), относительной плотности населения, относительного 

загрязнения. Для анализа плотности населения в городах широко 

используются экспоненциальные модели (например, Helbich M., Leitner 

M2010). 



118 
 

В ряде моделей рассматривается влияние географических условий на 

расширение городов и создание приемлемых социально-экономических 

условий проживания. Например, модели расширения границ Шанхая 

(Jinghui Li, et al 2017, Lizhong Huaet al 2014, Liang, P. et al 2011, Cao, A.L. et 

al 2008). Было показано, что увеличение спроса на улучшение качества 

жизни способствует еще более интенсивному использованию земли для 

удовлетворения этих потребностей (Chen J.L, Ga, J.L., Chen W. 2016. Wei Y.D. 

2015). А численность и плотность населения являются основными 

факторами, влияющими на расширение территорий городов (Jinghui Li et al 

2017), что приводит к изменению структуры и функций городских 

геобиоценозов и прилегающих территорий (ландшафта, биогеохимических 

и гидрологических циклов, трофических сетей, динамики популяций) 

(Qureshi S., Haase D. 2014, Larondelle N., Lauf S. 2016, Haase D., et al. 2014, 

Yang G., et al.  2011, Hutchison L., et al. 2015). 

В (Wu J. et al 2002) для пространственного моделирования городского 

ландшафта и конкуренции растений на этой территории применена модель 

типа модели Лотки–Вольтерра с включением пространственных вариаций в 

топографию грунтовых вод. Ландшафтные модели на основе уравнений 

регрессии и частичных наименьших квадратов (Yongjiu Feng et al 2016, Feng Y. 

et al. 2016) были использованы применительно к динамике роста городов в 

пригородах Шанхая с 1992 по 2008 годы (Feng Y. et al. 2016). В (Mohammadil 

M. et al 2013) предложена модель развития городов, основанная на системе 

принятия комплексных управленческих решений. При этом были учтены 

факторы пространственной неоднородности распределения исследуемых 

территорий в зависимости от расположения автомобильных дорог, городской 

инфраструктуры и жилых районов. В (Vaz E., J.J.Arsanjani. 2015), 

рассматривается вероятность изменения площади городов и уменьшения 

площадей естественных геобиоценозов в зависимости от численности и 

плотности населения. Показано, что адекватные управленческие решения в 

вопросе   расширения городской территории позволяют сформировать 
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структурно-функциональную целостность урбанизированных территорий как 

единой системы и сохранность природных геобиоценозов(Yongjiu Feng et al 

2016, Mohammadil M. et al 2013). 

Клеточные автоматы как метод дискретно-событийного 

моделирования достаточно широко применяется для пространственно–

временного моделирования урбоэкосистем. С помощью данного метода 

удалось смоделировать процесс роста территорий различных городов мира 

и предложить прогнозы их развития. Например, модели роста городов в 

КНР и прогноз их развития до 2030 года (Yin C., et al 2012, Hua L., et al 2014), 

расширения городской агломерации Исфахан, Иран (Bihamta N., et al 2014). 

В ряде работ при моделировании роста городов используется интеграция 

теории клеточных автоматов и нейронных сетей.  Например, для 

исследования (с прогнозом до 2024 г.) Dongguan City, China (Xinmin Zhang. 

2016, Sharaf Alkheder, Jie Shan. 2005). В моделях учитывались типы земель 

по назначению, а также социально-экономические факторы (удаленность 

территорий от железнодорожных станций, автодорог и т.д.) и 

рассчитывается влияние нейронов системы на отдельный нейрон. 

Применение теории фракталов для описания морфологии городских 

паттернов позволяет исключить представления об однородном 

пространстве (например, Frankhauser P. 1998).  

Таким образом, модели развития городских систем показывают высокую 

результативность в решении проблем урбанизации. Однако данные методы 

позволяют описывать развитие города с точки зрения пространственной и 

социально-экономической структуры, но не учитывают нелинейный эффект 

взаимодействия многочисленных антропогенных и природных факторов в 

границах описываемой системы.  
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3.2. Теоретические основы создания пространственно-временной модели 

самоорганизации урбоэкосистем как иерархии активных сред 

 

Для УЭС характерны общие закономерности многоплановых 

перекрестных антропогенных воздействий, генерируемых территориально 

связанными промышленными и жилыми объектами, буферная емкость 

природных подсистем, значительная фрагментированность антропогенных 

воздействий и гебиоценозов. Эти особенности развития УЭС способны 

формировать в границах УЭС необратимые системные процессы. 

Необходимой предпосылкой возникновения эффекта самоорганизации в 

границах природно-антропогенных экосистем является синергетическое 

соответствие социума, биотических и абиотических факторов, т.е. 

биологической, геохимической, гидрологической и физической ипостасей 

экосистемы масштабам антропогенного воздействия (Sidorova A.E. et al. 2014, 

Sidorova A.E. et al.  2015,  Sidorova A.E. et al.  2016). УЭС определяется как 

пространственно-распределенная среда относительно взаимосвязей между 

подсистемами. В случае доминирования природных процессов экосистема 

способна к естественной самоорганизации, а в случае доминирования 

антропогенных процессов возникают, как правило, необратимые системные 

процессы (Sidorova A.E. et al. 2014, Sidorova A.E. et al.  2015, Sidorova A.E. et 

al.  2016, Сидорова А.Э., 2017). В настоящее время данный вид экосистем, в 

отличие от природных, характеризуется высокой скоростью роста, активным 

энерго- и массообменном, а также значительной средней плотностью 

народонаселения.  Перечисленные условия снижают «буферную емкость» 

природных подсистем и увеличивают нелинейность, а значит и 

неустойчивость, системных процессов (Sidorova A.E. et al. 2014, Sidorova A.E. 

et al.  2015,  Sidorova A.E. et al.  2016, Levashova N. 2017, Сидорова А.Э., 2017). 

Особое место в этом ряду занимает контринтуитивный характер реакции 

природных систем на внешнее (антропогенное) воздействие, определяемый 

степенью структурно-функциональной сложности системы: чем сложнее 
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структура экосистемы, тем большему количеству перемежающихся 

устойчивых и неустойчивых состояний одновременно она может быть 

подвержена (мультистабильность) (Сидорова А.Э., Твердислов В.А. 2011, 

Sidorova A.E. et al. 2014, Sidorova A.E. et al.  2015,  Sidorova A.E. et al.  2016, 

Levashova N. 2017, Сидорова А.Э., 2017). Чем выше процент разрушения 

природной подсистемы УЭС, определяемый обратимостью системных 

процессов, тем дальше территориально распространяются последствия 

негативного антропогенного воздействия.  

Для поддержания естественной самоорганизации необходимо (Sidorova 

A.E. et al. 2014, Sidorova A.E. et al.  2015, Sidorova A.E. et al.  2016, Сидорова 

А.Э., 2017): 

• воспроизводство основных компонентов природной среды, 

обеспечивающего баланс вещества и энергии в системе; 

• соответствие степени био- и геохимической активности лито-, гидро- и 

атмосферы (в том числе наличие условий для миграции продуктов 

техногенеза) масштабам производственных и коммунально-бытовых 

загрязнений природной среды; 

• соответствия степени гидрологической и физической (ландшафтной) 

устойчивости экосистемы уровню техногенного воздействия. 

Вместе с тем, УЭС, особенно крупные города и промышленные центры, 

неспособны обеспечить условия естественной самоорганизации, что 

формирует необходимость анализа системной устойчивости. Кроме того, в 

неравновесных системах, к которым принадлежат природно-антропогенные 

УЭС, при одном и том же наборе начальных условий и малых 

неоднородностей (при нормальных условиях функционирования), в отличие 

от равновесных систем, увеличивается взаимовлияние составляющих 

элементов. При этом возрастает множество возможных траекторий развития, 

обусловленных принципами самоорганизации – петлями отрицательных и 

положительных обратных связей (Sidorova A.E. et al. 2014, Sidorova A.E. et al.  

2015,  Sidorova  A.E. et al.  2016). Термодинамическая неравновесность, 
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нелинейность, бифуркационное развитие - синергетическая база 

самоорганизации УЭС в модели активной среды (Sidorova A.E. et al. 2014, 

Sidorova A.E. et al.  2015,  Sidorova A.E. et al.  2016, Levashova N. 2017).  

За счет прямых и обратных связей в общей системе УЭС допустимы два 

основных варианта развития эффекта:  

• усиление антропогенного воздействия (доминирует положительная 

обратная связь), способствующее формированию 

самоподдерживающегося и распространяющегося возбуждения среды;  

• ослабление автоволнового фронта (доминирует отрицательная обратная 

связь), приводящее к его разрыву или уничтожению.  

Первый вариант – результат расширения территории УЭС. Именно таким 

образом происходит формирование мегаполисов (рис. 3.1 б, в). Аналогично 

происходит пространственно-временное развитие микромицетов – самой 

крупной группы слизевиков, тело которых является гигантской многоядерной 

клеткой, распространяющейся в направлении ресурса со скоростью порядка 

10 мкм/с (Stephenson S. L. et al. 1992). (рис. 3.1 а). 

 

Рис.3.1. Пространственно-временное распределение микромицетов (а, г) 

(https://www.youtube.com/watch?v=MosO2HpJkBo), Парижа (б, д) и Москвы (в, е) 

зависимости от наличия ресурса (https://bestmaps.ru) 

Анализ взаимодействия природно-антропогенных связей позволяет 

определить источники нарушения системной устойчивости. Для реализации 

этого подхода была разработана «Схема взаимодействия прямых и обратных 

https://www.youtube.com/watch?v=MosO2HpJkBo
https://bestmaps.ru/
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природно-антропогенных связей» (рис. 3.2), позволяющая оценить 

взаимовлияние сопряженных подсистем с учетом наиболее существенных 

природно-антропогенных факторов в гидро-(подземные воды) и литосредах 

(почво-грунты).  

 

Рис. 3.2. Схема взаимодействия прямых и обратных (положительных и отрицательных) 

природных и антропогенных связей: черные стрелки – прямые связи; пунктирные стрелки 

- обратные связи 

 

Геофизические техногенные поля (тепловые, механические и 

электромагнитные) охватывают практически всю верхнюю часть литосферы в 

пределах городских агломераций и промышленных центров и оказывают 

перекрестное влияние на формирование гидробаланса, гео- и биохимические 

параметры сред. Так, акустические (шумовые, вибрационные) поля и поля 

индуцированной сейсмичности в ряде случаев генерируют необратимые 

процессы, поскольку охватывают верхнюю часть литосферы в пределах 

городских агломераций (Sidorova A.E. et al. 2014, Sidorova A.E. et al.  2015). 
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Оседание верхнего горизонта литосферы включает общее возможное 

тектоническое движение местности, необратимое уплотнение грунтов под 

действием статических нагрузок, техногенных вибраций и снижения уровня 

подземных вод. В условиях мегаполисов скорость проседания поверхностного 

слоя литосферы для слабых глинистых грунтов может достигать величины до 

3 мм в год (Безопасность России. 1999). Изменение плотности почв влечет за 

собой изменение высоты капиллярного подъема и, следовательно, изменение 

растительного покрова  

Для УЭС характерно антропогенное изменение физико-механических 

свойств почво-грунтов и подземных вод. По сравнению с атмосферой и водами 

суши почва как часть окружающей среды гораздо более уязвима в отношении 

антропогенных воздействий, что обусловлено ее гетерогенностью. Нарушение 

физико-химических параметров почв (движение солевого раствора грунтовых 

вод по ионообменнику, чередование процессов сорбции-десорбции 

растворенных почвой веществ, вызванное изменением температуры и т.д.) с 

большой вероятностью может привести к качественному и количественному 

дисбалансу трофических сетей (Sidorova A.E. et al. 2014, Sidorova A.E. et al.  

2015).  

Подземные воды составляют 14%, от мировых запасов пресной воды на 

планете, а в некоторых странах - до 70-100% (Трофимов В.Т. 2002). 

Амплитуды колебаний уровня подземных вод на урботерриториях 

значительно выше, чем в равновесных и слабо неравновесных естественных 

экосистемах, и, как правило, не подвержены сезонным изменениям. По мере 

роста интенсивности антропогенных нагрузок на водный бассейн возможно 

образование гидродинамической, температурной, гидрохимической и 

гидробиологической аномалий (Sidorova A.E. et al. 2014, Sidorova A.E. et al.  

2015). В этих условиях даже при максимальной влагоемкости возможно 

нарушение водного режима почв (матричный потенциал в единицах рF=lg - 

сила удерживания воды почвой, эквивалентная высоте водяного столба в см) 

(Кузнецов А.Е.  2006) (табл.3.1). 
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Таблица 3.1. Характеристики почв (по данным Кузнецов А.Е.  2006) 

Тип почвы Плотность некоторых типов почв Сила удерживания воды почвой 

Плотность,  

г/см3 

Наименьшая 

плотность, г/см3 

Высота 

капиллярного 

подъема, см 

рF 

Торф верхний 0,08-0,13 0,08 60-70 1,78-1,85 

Торф низинный 0,2-,3 0,2 60-90 1,78-1,95 

Песок 

мелкозернистый 

1,6-1,7 1,6 12-20 1,08-1,30 

Супесь 1,4-1,6 1,4 40-60 1,60-1,78 

Суглинок 1,4-1,5 1,4 100-150 2-2,18 

Глина 1,5-1,8 1,5 200-300 2,30-2,48 

             

Характерной особенностью крупных городских агломераций является 

нарушение теплового режима на глубине до 100-300 м (Безопасность России. 

1999). при этом температура пород и подземных вод часто превышает 

фоновую на 10-400С, а под «горячим производством», в зонах выработки, 

подземных транспортных и др. коммуникаций - 60-100оС (Безопасность 

России. 1999). Это приводит к нарушению физико-химических свойств среды, 

росту многопрофильных воздействий загрязняющих веществ и скорости 

биодеструкции (увеличение температуры верхнего слоя литосферы на 100С 

ведет к увеличению скорости биодеструкции в 1,5-2 раза) (Кузнецов А.Е.  

2006). Если источник тепла находится вблизи уровня грунтовых вод, 

наблюдается конвективный перенос тепла, что приводит к расширению зон 

тепловых аномалий до 30-50%, в зависимости от скорости потока подземных 

вод. При скорости течения потока более 0,2 м/с колонии прикрепленных 

диатомовых, нитчатых зеленых водорослей способны подниматься со дна на 

10-15 см и перемешиваться в потоке, а при скорости менее 0,1 м/с – 

происходит их осаждение в виде плотного донного осадка (Кузнецов А.Е.  

2006). Радиус негативного воздействия на почво-грунты и подземные воды в 

районах расположения свалок твердых бытовых отходов составляет 2-3 км, 

что влечет изменение теплового баланса (до 0,05 км в глубину), угнетение 

растительного покрова (до 0,15 км), свойств естественных геохимических 
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барьеров (рН, глеевые, сорбционные), донных отложений (Трофимов В.Т. 

2002).  

      Загрязнение подземных вод влияет на изменение свойств 

естественных геохимических барьеров (рН, глеевые, сорбционные), 

гидродинамических ловушек (бессточные водоемы, болота), донных 

отложений. В этих условиях, даже при максимальной влагоемкости, 

происходит нарушение гидробиологических процессов (вода менее доступна 

для всасывания растениями, снижается активность почвенных бактерий) 

(Кузнецов А.Е.  2006). Абиотическая трансформация загрязняющих веществ 

осуществляется путем окисления, фотолиза, гидролиза, каталитического 

разложения органики на минеральной матрице почвы, в т.ч. в присутствии 

тяжелых металлов, а биотрансформация - под воздействием живых 

организмов, Катализаторами процесса полимеризации в ряде случаев 

являются Mn3+4+ и Fe3+2+, особенно для рН в интервале 4-8 (Кузнецов А.Е.  

2006). Нарушение биохимического цикла приводит к изменению рН среды: 

поглощение СО2 при фотосинтезе приводит к увеличению рН, выделение – к 

снижению. При этом для каждой среды существует свой оптимальный 

диапазон этих значений (Кузнецов А.Е.  2006). (табл. 3.2). 

 

     Таблица 3.2. Кислотность почво-грунтов (по данным Кузнецов А.Е.  2006) 
Среда рН Оптимальное значение рН. 

Сильно окисленная  2-3 2,5 

Кислые и слабокислые  3-6,5 4,8 

Нейтральные и 

 слабощелочные 

6,5-8,5 7,5 

Торфяники, сфагнум 2-4 3 

Подзолистые почвы 2-4 3 

Известковые почвы около 8 8 

Засоленные почвы около 9,5 9,5 

 

Микроорганизмы – важнейший фактор в процессе почвообразования - 

могут интенсивно развиваться только при определенных температурных 

условиях, влажности и pH среды (Sidorova A.E. et al. 2014, Sidorova A.E. et al.  
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2015). Оптимальный температурный режим находится чаще всего в пределах 

+20—35°С (Кузнецов А.Е.  2006). Процесс нитрификации происходит в 

результате совместной деятельности бактерий в хорошо аэрируемых почвах с 

нейтральной или щелочной реакцией (рН от 6,2 до 9) при наличии 

достаточного содержания влаги (Кузнецов А.Е.  2006). С другой стороны, 

изменение соотношения СО2 в почвах и подземных вод приводит к изменению 

рН среды, продуктивности и видового состава биоценозов. Еще одним 

важным фактором является редокс-потенциал (Eh): за пределами допустимых 

значений Ehmin≤Eh≤Ehmax среда становится термодинамически неустойчивой: 

(Кузнецов А.Е.  2006). Изменение естественного Eh ведет к нарушению 

соотношения растворенных и нерастворенных форм некоторых минералов, 

мигрирующих веществ и анаэробов.  

Интенсивность антропогенного воздействия непосредственным образом 

связана с плотностью и численностью населения в УЭС, а, следовательно, с 

плотностью застройки и, в частности, с формированием неоднородных 

электромагнитных полей (ЭМП) промышленных частот, которые 

генерируются многочисленными электробытовыми приборами в жилых и 

офисных сооружениях. Утечки, ЭМИ промышленных частот, химические 

загрязнения лито- и гидросред способны увеличивать скорость коррозии 

подземных сооружений и коммуникаций, изменение коррозионной 

активности и удельного электрического сопротивления грунтов (Sidorova A.E. 

et al. 2014, Sidorova A.E. et al. 2015). (табл. 3.3). 

 

Таблица 3.3. Зависимость удельного электрического сопротивления грунта от степени 

коррозионной активности грунтов (по данным Трофимов В.Т2002) 

Степень коррозионной активности 

грунтов 

 

Удельное электрическое 

сопротивление грунта, Ом∙м 

Низкая Выше 100 

Нормальная  20-100 

Повышенная 10-20 

Высокая 5-10 

Очень высокая 0-5 
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ЭМП промышленных частот от наземных источников частично 

отражаются от земной поверхности, но значительная часть энергии ЭМИ 

переходит в почво-грунты (Твердислов В.А. 2011, Сидорова А.Э., 2014). В 

отличие от высокочастотных полей, характеризующихся скин-эффектом, 

ЭМП промышленных частот способны проникать в верхние слои литосферы 

на значительные глубины – до десятков и сотен метров (Leitgeb N. 1990) и 

создавать нелинейные эффекты.  Конкретным примером может служить 

формирование неоднородных участков ЭМП промышленных частот и 

городских биоценозов. Все «мишени» воздействия ЭМП (магнитная, 

электрическая, тепловая, химическая и др.), взаимодействуя нелинейно, 

проявляют свойство неаддитивности. Поэтому в зонах воздействия ЭМП 

может существенно изменяться качественный состав биоценозов – это трудно 

прогнозируемая обратная связь (как по знаку, так и по величине) между 

природной и антропогенной подсистемами общей экосистемы УЭС. Но 

интерпретация эффектов неоднородных полей на жизнедеятельность 

организмов вызывает затруднения из-за неопределенности значений 

действующих факторов и неоднозначности результатов (Твердислов В.А. 2011, 

Сидорова А.Э., 2014). С другой стороны, неоднородное поле можно 

рассматривать как суперпозицию локально однородных полей, поэтому 

экспериментально обычно исследуют влияние однородных полей на 

организмы (Lednev V.V. 1991, Леднев В.В. 1996).  

Влияние переменного магнитного поля промышленной частоты (50 Гц) 

на состояние организма было проверено на пресноводной гидре Hydra 

oligactis, известной своей способностью к регенерации. Условия: животные в 

чашках Петри в однородном магнитном поле в середине соленоида диаметром 

5 см и длиной 60 см (3 тыс. витков равномерной намотки медного провода); 

соленоид ориентирован по горизонтальной составляющей геомагнитного поля 

(0,2 Э, или 15,9 А/м); значения напряженности магнитного поля выбирали  на 

основе предельно допустимом значении для производственных помещений 



129 
 

1400 А/м; контроль - неповрежденные животные, помещенные в те же 

условия, что и травмированные, а также разрезанные гидры в отсутствие 

магнитного поля (Сидорова А.Э.  2014). Результат: неповрежденные гидры во 

всех экспериментах оставались живыми; вероятность гибели животных 

зависит от дозы облучения (табл. 3.4). Выживаемость, видимо, обусловлена 

различной чувствительностью различных частей гидры к магнитному полю, 

что может быть связано с различными механизмами регенерации. В первом 

случае происходит миграция клеток к месту повреждения и их 

трансдифференцировка, а во втором возникает волна апоптоза, которая 

инициирует пролиферацию клеток (King R.S. 2012). 

 

Таблица 3.4. Влияние магнитного поля частотой 50 Гц различной напряженности на 

регенерацию гидр (Сидорова А.Э.  2014) 

Н,  

А/м 

Число гидр, шт Наблюдение за ходом регенерации 

Голов Подошв Через 24 часа Через 48 часов 

1960 15 15 Обнаружено 8-15 частей, 

признаков регенерации не 

отмечено 

Все животные погибли 

1400 5 5 1 голова, 1 подошва, вялые, без 

признаков регенерации 

Все животные погибли 

1162 5 5 1 голова, 2 подошвы, на одной 

есть зачатки щупалец. 

Нет ни одного экземпляра. 

880 5 5 Голов нет, 2 подошвы, 

зачатков щупалец нет  

2 подошвы признаков 

регенерации не отмечено  

740 5 5 Голов нет, 2 подошвы, одна с 

зачатками щупалец 

1 подошва с 6-ю 

щупальцами размером в 1/3 

длины туловища 

580 15 15 0-2 голов нет, 3-4 подошвы с 

зачатками щупалец 

1-2 подошвы с 6-ю 

щупальцами длиной 1/2- 2/3 

длины туловища 

 

Рассмотренные взаимодействия при интерференции природных 

факторов и антропогенных воздействий могут изменять знак в системе 

обратных связей и, в целом, отражают синергетический характер 

взаимодействия социума, биотических и абиотических факторов.  
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3.3. Автоволновая модель морфогенеза урбоэкосистем как 

процесса самоорганизации сопряженных природной и антропогенной 

подсистем – иерархии активных сред 

 

Необходимым условием самоорганизации в УЭС является 

синергетическое соответствие природных (биотических и абиотических) 

факторов масштабам антропогенного воздействия, что определяется 

структурно-функциональной сложностью экосистемы, интенсивностью 

антропогенных процессов и потенциальной способностью природных 

подсистем нивелировать эти процессы («буферной емкостью»). 

Управляющими параметрами данного процесса являются природные и 

антропогенные факторы (возбудимые элементы), формирующие длину и 

форму автоволн (Sidorova A.E. 2014, Sidorova A.E. 2015,    Sidorova A.E. 2016, 

2017, Сидорова А.Э., 2017, Sidorova А.Е. 2018, Sidorova A.E. 2019).  В УЭС 

имеется распределенный ресурс (население, промышленные и жилые 

объекты, транспорт, геобиоценозы), и при наличии возмущения в соседних 

ячейках, связанного с изменением ресурса, процесс способен стать 

автокаталитическим. В результате увеличения численности и плотности 

населения растет плотность застройки, увеличивается количество транспорта, 

промышленных предприятий, торговых и других структур, протяженность 

коммуникаций, расширяются границы УЭС. Как следствие, растущие города 

имеют тенденцию к слиянию в общие системы, а площади геобиоценозов 

уменьшаются и фрагментируются, что неизбежно ведет к изменению 

количественного и, что самое важное, качественного состава трофических 

сетей (Sidorova A.E. 2016, Сидорова А.Э., 2017, Sidorova А.Е. 2018, Sidorova 

A.E. 2019). 

Для описания динамики развития УЭС, на базе системы ФитцХью–

Нагумо (FitzHugh R. 1955, Nagumo J. 1962, FitzHugh R. 1961) предложена 

модифицированная пространственно-временная система уравнений (Sidorova 

A.E. 2014, Sidorova A.E. 2015, Sidorova A.E. 2017, Sidorova A.E. 2019).  
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Для одномерного случая уравнение запишется как (Sidorova A.E., 

Mukhartova Y.V. 2013) 

                 
( )( )

2
2

2

2

2

1 ,u

v

u u
D u u u uv

t x

v v
D v u

t x

 

 

   
− = − − − −  

   


 
− = − +  

                                  (3.1) 

система рассмотрена на интервале ( )lx ,0  с граничными условиями Неймана 

0
,0,0

=



=





==== lxxlxx x

v

x

u
      

и начальными условиями 

( ) ( )  .,0,, 0000
lxxvvxuu

tt
==

==
   

где u – функция интенсивности антропогенных процессов (активатор), 

v – функция интенсивности природных процессов (ингибитор), 

α – параметр активации системы (0 < α ≤ 1),  

γ – кинетический параметр затухания потенциала ингибитора, γ>0.  

( )x  – кинетический параметр взаимодействия активатора и ингибитора, 

( ) 0, 0;x x L      . 𝐷𝑢, 𝐷𝑣 – коэффициенты диффузии активатора и 

ингибитора,   0.1 < 𝜀𝐷𝑢 < 1,   0.01 < 𝜀𝐷𝑢𝑣 < 0.1. 

L – линейный размер рассматриваемой области,  0;x L .  

Введенное произведение uv расширяет возможности математического анализа 

перекрестных взаимодействий активатора и ингибитора. Решения уравнения 

относительно u и v неотрицательны (Sidorova A.E., Mukhartova Y.V. 2013).  

Скорости антропогенных процессов, по меньшей мере, на порядок больше 

скоростей природных процессов (Савенко В.С. 2003), поэтому антропогенные 

процессы в модели мы полагаем активаторами, а природные – ингибиторами 

общесистемных процессов. ε - параметр, характеризующий скорость 

распространения активатора (0<ε<1), отражает значительное различие 

скоростей изменения функций активатора и ингибитора.  
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Управляющими параметрами являются природные и антропогенные 

факторы (возбудимые элементы), формирующие длину и форму автоволн. В 

качестве активаторов системных процессов в модели УЭС можно 

рассматривать техногенные электромагнитные излучения, коррозию 

подземных сооружений и коммуникаций, изменение температуры, 

кислотности (pH) и окислительно-восстановительный потенциал (Eh) 

подземных вод, акустические и вибрационные нагрузки на верхний слой 

литосферы, рост концентрации тяжелых металлов в биогенном веществе, 

численность и плотность населения и т.д. В качестве ингибиторов – удельное 

электрическое сопротивление, возрастание/уменьшение плотности и 

влажности почво-грунтов, скорость течения и перемешивания подземных вод, 

площадь природного каркаса и т.д. Данные свойства позволяют качественно 

оценить пороговые и подпороговые условия распространения автоволнового 

процесса в зависимости от интенсивности и расположения источников 

воздействия (Sidorova A.E. et al. 2016, (Сидорова А.Э. и др. 2017). 

Вырожденное уравнение (3.1) (Sidorova A.E., Mukhartova Y.V. 2013) 

( )( ) 01 =+−− uvuuu       (3.2) 

имеет три корня: 

 𝑢1 = 0,    𝑢2(𝑣) =
1

2
(𝛼 + 1 − √(𝛼 + 1)2 − 4𝑣, 𝑢2(𝑣) =

1

2
(𝛼 + 1 + √(𝛼 + 1)2 − 4𝑣, 

где 𝑢2 и  𝑢3 действительны при условии ( )
.

4

1 2−
v   

Достаточным условием для формирования автоволнового фронта активатора 

является соотношение параметров, соответствующее области возбудимой 

среды. Система становится невозбудимой, когда кинетические параметры 

системы (γ и β) становятся сравнимыми (рис. 3.3).  (Sidorova A.E. et al. 2016, 

Сидорова А.Э. и др. 2017).  
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В качестве начальной флуктуации активатора в настоящей работе 

используется функция, имеющая вид «всплеска», для которой важна высота 

«всплеска», достаточная для формирования устойчивых контрастных 

структур при наличии трех вещественных корней. Согласно проведенным 

численным экспериментам, существует пороговое значение начальной 

функции ( )x , и устойчивые переходы формируются при начальной функции, 

максимальное значение которой выше этого порогового значения (Сидорова 

А.Э. и др. 2015). Согласно (Бутузов В.Ф. 1997), эта функция может быть 

определена из условия (Сидорова А.Э. и др. 2015): 

∫ 𝑢((𝑢 − 𝛼(𝑥))(𝑢 − 1) + 𝑣(𝑥))𝑑𝑢 = 0
𝜓(𝑥)

𝑢1
                          (3.3) 

При условии существования на интервале I изменения функции v (Sidorova 

A.E., Mukhartova Y.V. 2013): 

( )
( )

,0,

1

=
v

u

duvuf



     (3.4) 

                       где ( ) 0, vuf  при ( ) Ivvuu  ,2  ,                                 (3.5) 

в системе уравнений возможно решение типа всплеска и ненулевые 

действительные корни.   

Основные условия «рождения» автоволны в неоднородной среде без 

учета зависимости α от плотности населения определить следующим образом 

(Sidorova A.E., Mukhartova Y.V. 2013).  

1. В качестве начального условия для u взят всплеск: 

Рис. 3.3. Диаграмма состояния 

активной среды в зависимости от 

соотношения параметров α, β и γ 
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Максимальное значение функции  выбрано в области влияния 

устойчивого корня 𝑢1 = 0. С течением времени решение 𝑢(𝑥, 𝑦)  в триггерной 

системе притягивается к устойчивому корню, и всплеск расплывается до 

порогового значения, связанного со значительным различием между 

коэффициентами диффузии активатора и ингибитора (𝐷𝑢/𝐷𝑣=4) и между 

кинетическими параметрами (γ/β=278) (Sidorova A.E., Mukhartova Y.V. 2013) 

(рис. 3.4). В этом случае можно говорить о прессинговом воздействии 

антропогенных факторов в УЭС.  

 

Рис. 3.4. «Расплывающийся» всплеск активатора (Sidorova A.E., Mukhartova Y.V. 2013): 

γ/β=250, Du/Dv = 4, . Красным цветом обозначена функция активатора, зеленым – 

ингибитора. По оси X расстояние в условных единицах. 

 

2. При нулевых начальных условиях функция ингибитора (v) отлична от 

нуля только внутри области всплеска функции активатора (u). В этом случае 

возможно формирование двух бегущих импульсов (рис. 3.5).  

. 

Рис. 3.5. Провал «расплывающегося» всплеска активатора в центре и формирование 

двух бегущих импульсов при формировании волн возбуждения активатора и ингибитора в 

одной зоне пространства – центре исследуемой области; (Sidorova A.E., Mukhartova Y.V. 

2013): γ/β=2.5, Du/Dv = 4, . Красным цветом обозначена функция активатора, зеленым 

– ингибитора. По оси X расстояние в условных единицах. 

 

3. Несимметричное распространение возбуждения возникает при 

наличии локальных зон разной возбудимости, а также, если ширина зоны 

( )
 
 ) ( 







=
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пониженной возбудимости сопоставима с критической (Sidorova A.E., 

Mukhartova Y.V. 2013). Несимметричные начальные условия. Если функция 

𝑣0(𝑥)  отлична от нуля в области левее начального всплеска функции u, 

причем 𝑣0(𝑥)    принимает значения, при которых правая часть уравнения для 

функции u имеет лишь один вещественный корень (𝑢1 = 0), то, до тех пор, пока 

𝑣(𝑥, 𝑦)  не достигнет значений, при которых выполняется условие 𝑣 =
(1−𝛼)2

4
 , 

формируется бегущий вправо импульс 𝑢(𝑥, 𝑦) (рис. 3.6). (Sidorova A.E., 

Mukhartova Y.V. 2013). Расширение начального всплеска функции активатора 

в полной мере можно отнести за счет «запаздывании» функции ингибитора. 

Этот вывод очень важен в условиях чрезвычайной мозаичности биоценозов в 

УЭС. На скорость и площадь распространения автоволнового режима влияет 

пространственное распределение и размеры локальных невозбудимых, 

слабовозбудимых зон и зон повышенной возбудимости в неоднородной среде.  

 

Рис. 3.6. Расширение начального всплеска функции u (несимметричные начальные 

условия(Sidorova A.E., Mukhartova Y.V. 2013): γ/β=3.8, Du/Dv = 4, . Красным цветом 

обозначена функция активатора, зеленым – ингибитора.  По оси X расстояние в условных 

единицах. 

 

Мозаичность распределения возбудимых зон, связанная с наличием сети 

прямых и обратных связей, способны усиливать или подавлять антропогенные 

воздействия. В этом случае возможно формирование множественных 

источников автоволн, туннельных эффектов и «запирания» автоволны 

(Sidorova A.E., Mukhartova Y.V. 2013). Регулярность развития этого процесса 

определяется взаимным расположением зон различной возбудимости и 

размерами барьеров (в нашем случае – городских биоценозов), участвующих 

в формировании автоволнового процесса распространения негативных 

антропогенных воздействий (Sidorova A.E., Mukhartova Y.V. 2013). Если 

14l =
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значение кинетического параметра взаимодействия активатора и ингибитора 

(β) таково, что функция интенсивности антропогенных процессов (u) затухает, 

то, в зависимости от ширины барьера, возможно либо запирание автоволны, 

либо ее туннелирование через барьер (рис. 3.7, 3.8). Для УЭС факторами, 

определяющими пространственную неоднородность, могут являться: 

распределение населения в зависимости от координаты, наличие естественных 

барьеров (городских геобиоценозов, непригодных для строительства 

ландшафтов, водоемов, транспортных развязок и т.д.). (Sidorova A.E. et al. 

2016, Сидорова А.Э. 2017, Sidorova A.E. et al. 2018) . 

 
         а               б                                      в 

Рис. 3.7. Эффект туннелирования: а, б, в, г – стадии процесса (красным цветом обозначена 

функция активатора, зеленым – ингибитора) (Sidorova A.E., Mukhartova Y.V. 2013):  

.  По оси X 

расстояние в условных единицах. 

 
         а               б                                      в 

Рис. 3.8. Эффект запирания импульса u: а, б, в, г – стадии процесса (красным цветом 

обозначена функция активатора, зеленым – ингибитора) (Sidorova A.E., Mukhartova Y.V. 

2013): . По оси X 

расстояние в условных единицах 

 

При наличии последовательных барьеров, прохождение или запирание 

расширяющегося импульса u зависит от расстояния между барьерами. Если 

расстояние между барьерами меньше критического значения, или длина 

импульса много больше критического значения, то импульс u проходит через 

«гребенчатый» барьер. Однако, в области «гребенки» u затухает и с течением 

времени остается нулевым (эффект «сплошного барьера») (рис. 3.9). Если 

ground max0.1, 0.5, 0.01, 2.5, 0.1, 1, 0.25, 0.01u vl D D    = = = = = = = =

ground max0.1, 0.5, 0.01, 2.5, 0.1, 2, 0.25, 0.01u vl D D    = = = = = = = =
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расстояние между барьерами больше критического или длина импульса много 

меньше критического значения, происходит запирание импульса u (рис. 3.10). 

 
  а       б     в 

Рис. 3.9. Прохождение волны через гребенчатый барьер: а, б, в – стадии процесса (красным 

цветом обозначена функция активатора, зеленым – ингибитора) (Sidorova A.E., Mukhartova 

Y.V. 2013). Расстояние между барьерами меньше критического. По оси X расстояние в 

условных единицах. 

 
  а    б     в 

Рис. 3.10. Запирание расширяющегося импульса u гребенчатым барьером: а, б, в – стадии 

процесса (красным цветом обозначена функция активатора, зеленым – ингибитора) 

(Sidorova A.E., Mukhartova Y.V. 2013).  По оси X расстояние в условных единицах. 

 

Для двумерной неоднородной среды уравнение (3.1) принимает вид 

(Сидорова А.Э.  2016, Сидорова А.Э.  2017, Левашова Н.Т. и др. 2017) 

     (3.6) 

Система решается численно при помощи счета на установление в 

пространственной области D с границей . На границе задаются краевые 

условия Неймана: 
, ,, ,

0
=− =−=− =−
= == =

   
= = = =

   x L x Ly L y L
x L x Ly L y L

u u v v

x y x y
. 

Распределение в начальный момент времени считается известным. Численное 

решение двумерной задачи проводится в прямоугольнике ;L x L L y L−     −   , 

в котором вводится равномерная сетка. Реализация численного счета 

производится при помощи схемы переменных направлений (Калиткин Н.Н.  

( )( )( )( )
1

, 1 , , , 0;
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2013, Самарский А.А.  2003). Распределенные компьютерные вычисления 

были проведены с помощью графических процессоров компилятора OpenCL. 

    Решения системы (3.6) для УЭС имеют вид распространяющихся 

автоволновых фронтов или стационарных контрастных структур - функций, 

которые претерпевают резкие изменения в переходных областях между 

участками застройки и естественными биоценозами.  При ε=0 в уравнении 

(3.6) получаем вырожденное уравнение с тремя корнями при 0<α<1  и 

выполняются неравенства fu(0,x,y)>0, fu(1,x,y)>0. В модель включены два 

фактора, определяющие пространственную неоднородность: распределение 

населения в зависимости от координат и наличие барьеров городских 

геобиоценозов. Учет пространственной неоднородности происходит за счет 

зависимости величин α, β, γ от координат. В случае барьеров эта зависимость 

является разрывной. В модели ландшафтные барьеры, препятствующие 

распространению фронта активатора, рассматриваются как разрыв функций в 

правых частях уравнения. Поскольку, как правило, ширина переходного слоя 

много меньше ширины рассматриваемой области, что связано с малой 

диффузией или большой интенсивностью источников-активаторов (что 

является условием построения модели (3.6)), малый параметр (ɛ) равен 

отношению ширины переходного слоя к ширине рассматриваемой области. 

Переход, в основном, связан со значительным уменьшением плотности 

населения, и поэтому, согласно модели, в районе городской окраины 

происходит резкое изменение функций интенсивностей активатора и 

ингибитора (Сидорова А.Э. и др. 2017). 

Устойчивость решения уравнения (3.6) применительно к модели 

урбоэкосистем рассмотрена в (Левашова Н. Т., Тищенко Б. В. 2021, Левашова 

Н.Т., Нефедов Н.Н., Орлов А.О. 2019). Условия существования, локальной 

единственности и асимптотической устойчивости, а также локальная область 

притяжения устойчивого решения получены с использованием малого 

параметра. (Левашова Н. Т., Тищенко Б. В. 2021, Левашова Н.Т., Нефедов Н.Н., 

Орлов А.О. 2019). В переходном слое в модели существует резкое изменение 
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значений активатора и ингибитора, что соответствует пространственному 

расположению источников активатора и ингибитора.  

      Достаточные условия решения уравнения (3.6) (Левашова Н. Т., 

Тищенко Б. В. 2021):  

• характерный масштаб изменения активатора значительно превышает 

соответствующий масштаб ингибитора  

• функция f(u,x,y,ɛ) претерпевает разрыв I рода на поверхности 

𝑓(𝑢, 𝑥, 𝑦, 𝜀) = {
𝑓(−)(𝑢, 𝑥, 𝑦, 𝜀), 𝑢𝜖𝐼𝑢,(𝑥, 𝑦)𝜖𝐷(−)

𝑓(+)(𝑢, 𝑥, 𝑦, 𝜀), 𝑢𝜖𝐼𝑢,(𝑥, 𝑦)𝜖𝐷(+)
 ,                                 (3.7) 

 где 𝐷(−) -   область моностабильности, 𝐷(+)) – область бистабильности. 

• существование функций 𝜑(∓)(𝑥, 𝑦, 𝑣) - решений вырожденных 

уравнений 𝑓(−)(𝑢, 𝑥, 𝑦, 0) = 0, при которых 

𝑓𝑢
(−)

(𝜑(∓)(𝑥, 𝑦, 𝑣), 𝑥, 𝑦, 0) > 0, (𝑥, 𝑦)𝜖𝐷(−), 𝑓𝑢
(+)

(𝜑(+)(𝑥, 𝑦), 𝑥, 𝑦, 0)

> 0, (𝑥, 𝑦)𝜖𝐷(+) 

• значение функции 𝑓(−) должно быть больше значения функции 𝑓(+) на 

границе барьера. Исходя из этого условия устойчивости, в модели 

осуществляется выбор величины 𝛼. 

Рассмотренные свойства позволяют качественно оценить пороговые и 

подпороговые условия распространения автоволнового процесса в 

зависимости от интенсивности источников воздействия, расположения зон 

возбудимости, наличия источников автоволн, численности и плотности 

населения.  
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3.3.1. Модели слияния урбоэкосистем  

 

    Функции распространяющихся автоволновых фронтов или 

стационарных контрастных структур — это функции, возникающие в средах, 

неоднородных по пространственным координатам (Vasiliev V.A. 1987) и 

претерпевающие резкие изменения в переходных областях между участками 

застройки и естественными биоценозами. В настоящую модель включены два 

фактора, определяющие пространственную неоднородность: распределение 

населения в зависимости от координат и наличие барьеров - городских 

геобиоценозов и городской инфраструктуры. Учет пространственной 

неоднородности происходит за счет зависимости величин α, β, γ от координат. 

В случае барьеров эта зависимость является разрывной (Бутузов В.Ф.  2012, 

Orlov A. O. 2018). 

Переход, в основном, связан со значительным уменьшением плотности 

населения, поэтому, согласно модели, в районе городской окраины 

происходит резкое изменение функций интенсивностей активатора и 

ингибитора (Сидорова А.Э. и др. 2017). Существование и положение 

переходного слоя в рамках рассматриваемой модели определяется функцией 

α(x,y), обратно пропорциональной плотности населения. В случае активного 

роста плотности населения происходит расширение границ города, и 

возможно образование экосистемы с общим автоволновым фронтом.  

Наиболее характерным распределением плотности населения для 

небольшого города является распределение по Гауссу (Сидорова А.Э. и др.  

2017):  

 ( )2 2 2 2
0 1 2exp( ( ) / d ) exp( ( ) / d ) =  − − + − −x x x x ,             (3.8) 

где 1
0 0

− =   − плотность в локальном максимуме. Параметр d характеризует 

ширину распределения (ширину пика) для функции ( )x  - плотности 

населения. 
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 рассчитывается как (Сидорова А.Э. и др.  2017): 

.     (3.9) 

Начальное возмущение активатора задается функцией Сидорова А.Э. и др. 

2015): 

( )( ) ( )( )( ) ( ) ( )( )2 2

0 1 2 1 20, 0, exp ( ) / 2 exp ( ) / 2u x x x x x x      = + − − + − − (3.10) 

Параметр μ>1 характеризует превышение начального возмущения 

относительно порогового значения воздействия активатора в точке максимума  

( )

( )( )
0 0

00,

u x

x


 
= .                                                        (3.11) 

В случае двух соседних городов функцию плотности населения можно 

задать как суперпозицию двух распределений Гаусса с различными центрами. 

Максимумы функции 𝑢0(𝑥) ρ(𝑥) расположены в точках с координатами

 (Сидорова А.Э. и др.).  

 Для проведения численных экспериментов выбрана следующая функция 

распределения плотности населения (Сидорова А.Э. и др. 2017):  

𝜌(𝑥, 𝑦) = 𝜌0(𝑒𝑥𝑝(−𝜆(𝑥 − 𝑥1)
2 + 𝑦2)) + 𝑒𝑥𝑝(−𝜆(𝑥 − 𝑥1)

2 + 𝑦2)), 𝜆 =
1

𝑑2
𝑙𝑛

𝜌0

𝜌𝑑
  (3.12) 

где (x1,0) и (x2,0) – координаты центров городов; центр каждого из городов 

лежит на оси OY;  ρ0 и ρd – значения плотности в центре и на расстоянии d от 

центра.  

 Начальное приближение (Сидорова А.Э. и др. 2017): 

𝑢0(𝑥, 𝑦) = 𝑒𝑥𝑝(−15(𝑥 − 𝑥1)
2 + 𝑦2) + 𝑒𝑥𝑝(−15(𝑥 − 𝑥1)

2 + 𝑦2)                          (3.13)                   
 

Из расчетов, проведенных для рассматриваемой модели, согласно 

(Бутузов В.Ф. 2012), следует, что переходный слой образуется в окрестности 

некоторой кривой на плоскости .                          

Величина  определяется из уравнения (Сидорова А.Э. и др.  2017):  

( )
( )
1

x
x




=

( )
( )

2

0

0

1
exp

2

x x
x 



 −
=  

 
 

, 1, 2ix x i= =

( ),x y ( ) *,x y = 

*
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            (3.14) 

где ,  . 

Переходные слои образуются при 𝛼0 = 𝛼(𝑥) - решении решения (3.14). 

Анализ условий существования стационарного переходного слоя 

(В.Ф.Бутузов и. др. 2012) при заданном 𝛼(𝑥) = 𝜌−1(𝑥) показал, что для 

образования устойчивого стационарного решения с внутренним переходным 

слоем (Сидорова А.Э. и др. 2015) определяющую роль играет величина Δx/d. 

Где d - ширина пика для функции 𝜌(𝑥), ∆𝑥 = 𝑥1 − 𝑥2  - расстояние между 

максимумами 𝜌(𝑥). Ширина переходного слоя для функции 𝑢 u определяется 

как √𝜀𝐷𝑢, откуда условие перекрывания переходных - 
∆𝑥

√𝜀𝐷𝑢
≤1 (рис. 3.11). 

Приведенные выше рассуждения имеют место и для двумерной модели с 

кусочно гладкой границей D и однородными условиями Неймана (Бутузов 

В.Ф., Левашова Н.Т., Мельникова А.А. 2013). 

 

Рис. 3.11. График зависимости функций активатора, ингибитора, распределения плотности 

и пороговой функции от координаты х: а) начальное распределение, б) установившееся 

стационарное распределение (Сидорова А.Э. и др. 2015) 

( )( ) ( ) ( ) ( )( )

( ) ( )( ) ( ) ( )( )

2
* * * *

3 3 0

3 3
2 22 2* * * *

3 0

1

1
1 4 1 4 0

6

v v v

v v


 −  +  −  +



 
+  − −  −  − −  = 

 

( ) ( )
2 22 2

3

2 2 2
0.5 1 1 4v

 
      =  + − +  + − −  

      
 

( ) ( )
2 2

0

9 1 1

36
v

 − −  +
=



143 
 

Данные аэрофотосъемки и расчеты математического моделирования 

подтвердили значительную вероятность слияния двух городов в общую УЭС. 

Таким же образом, за счет присоединения близлежащих территорий с 

меньшей плотностью населения к основной территории УЭС, происходит 

формирование мегаполисов (Сидорова А.Э. и др. 2017).  

А) Результаты численных экспериментов для двух городов с 

сопоставимыми диаметрами с одинаковым распределением плотности 

населения 

  В рамках двумерной модели рассмотрены следующие варианты 

образования структуры УЭС:  

А) два города сравнимого диаметра с одинаковыми распределениями 

плотности населения;  

B) два города с разными диаметрами и разной пиковой плотностью 

населения (Сидорова А.Э. и др. 2017).  

Проведен расчет вероятности слияния двух городов в зависимости от 

расстояния между их центрами (d) и распределения плотности населения. 

Параметры уравнения (3.6) и функций  и  в таблице 3.5.  

 

Таблица 3.5. Параметры системы для двух городов с сопоставимыми диаметрами и 

одинаковым распределением плотности населения (Сидорова А.Э. и др. 2017) 

 

 

 

 

На рисунке 3.12 представлены карта объектов и графики зависимости 

функций u, v и ρ от координат х, y. 

( ),x y ( )0 ,u x y

ε 

 
Du Dv γ β ρ0 ρd ρ* d x1 x2 

 

0.007 

 

5 1 20 1 5 1.1 2.3 0.3 –0.4 0.4 
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Рис. 3.12. Объект исследования – Пушкино и Ивантеевка: а) карта расположения двух 

городов (http://www.retromap.ru/m.hp#l=051946&z=14&y=55.743646&x=37.478585);   

б) рассматриваемые области: 1 – центр, 2 – переходная область, 3 – окраина;  

в) пространственное распределение функции плотности населения; г) пространственное 

распределение функции интенсивности антропогенных процессов; д) пространственное 

распределение функции интенсивности природных процессов (Сидорова А.Э. и др. 2017) 

 

В данном случае два города расположены на достаточном удалении друг 

от друга, и значение плотности населения между городами меньше 

критического (ρ*), что приводит к формированию достаточно устойчивой 

промежуточной зоны между двумя УЭС с постоянными границами. Поэтому 

при данных значениях функций u, v и ρ общий автоволновой фронт не 

формируется ((Сидорова А.Э. и др. 2017)). 

Б) Результаты численных экспериментов для двух городов разного 

диаметра с различными распределениями плотности населения 

       В качестве примера нами был проведен анализ для близко 

расположенных городов Мытищи и Королев. Результаты численного 

эксперимента и данные аэрофотосъемки на рисунке 3.13. Распределение 

плотности населения в области  задается формулой 

(Сидорова А.Э. и др. 2017):  

( ), ; ;
2 2 2 2

L L L L
x y

    
 −  −    
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                   (3.15) 

Параметры функции ρ(x,y) и системы (3.8) представлены в таблице 3.6.  

 

Таблица 3.6. Параметры системы для двух городов с разными ρ и площадями 

территорий 

ε 

 

Du Dv γ/β  ρ01  ρ02  ρ* dx1 dx2 x1  x2  Δx dy1 dy2 y1 y2 L 

0.007 

 

5 1 20 10 5 2.3 0.3 0.3 -0.4 0.4 0.8 0.8 0.8 0 0 2 

 

Рис. 3.13. Объект исследования – города: Королев и Мытищи: а) карта расположения 

двух городов (https://stroi.mos.ru/infographics/novoi-moskvie-piat-liet-1); b) график 

пространственного распределения функции плотности населения; c) график 

пространственного распределения функции интенсивности антропогенных 

процессов; d) график пространственного распределения функции интенсивности 

природных процессов (Сидорова А.Э. и др. 2017) 

 

Представленные графики показывают, что для двух городов разного 

диаметра с различными распределениями плотности населения формирование 

автоволнового фронта и переходных зон также, как и для предыдущего случая 

(равные диаметры и одинаковые распределения плотности населения) 

определяется значением ρ(x,y), ρ*(x,y) и соотношением γ/β (Сидорова А.Э. и др. 

2017). В случае активного роста плотности населения расширение границ 

города происходит за счет территории природной экосистемы, что снижает ее 

2 2 2 2

1 1 2 2
01 022 2 2 2

1 1 2 2

( ) ( ) ( ) ( )
( , ) exp exp

x y x y

x x y y x x y y
x y

d d d d

   − − − −
 =  − − +  − −      

   

https://stroi.mos.ru/infographics/novoi-moskvie-piat-liet-1
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потенциальные возможности как ингибитора антропогенных процессов. В 

результате возможно образование экосистемы с общим автоволновым 

фронтом. В (Елькин Ю.В. 2006) доказано, что в случае активного роста 

плотности населения происходит расширение границ города, и возможно 

образование экосистемы с общим автоволновым фронтом. Данные 

аэрофотосъемки и расчеты математического моделирования подтвердили 

значительную вероятность слияния двух городов в общую УЭС. Таким же 

образом, за счет присоединения близлежащих территорий с меньшей 

плотностью населения к основной территории УЭС, происходит 

формирование мегаполисов (Сидорова А.Э. и др. 2017).  

 

Модель расширения Москвы (1952–1968 гг.) 

 

Расширения Москвы (1952–1968 гг.) в западном направлении за счет 

присоединения территорий (1952 г. – присоединение г. Фили и пос. Мазилово 

(начальные условия), 1968 г. – присоединение Кунцево) происходило в 

соответствие с вариантом (б) (рис. 3.14 - 3.17, табл. 3.7) (Сидорова А.Э. и др. 

2017). Рост плотности населения на этих территориях был связан с созданием 

рабочих мест, и в первую очередь благодаря формированию крупных 

медицинских центров: Института экспериментальной и клинической терапии  

и кардиоцентра им. А. Н. Бакулева. 

 

Таблица 3.7. Параметры динамики развития населенных пунктов Фили, Мазилово, 

Кунцево (Сидорова А.Э. и др. 2017) 

Населенные 

пункты 

год ρцентр 

чел/км2 

ρокраина, 

чел/км2 

Кунцево 1946 (http, а)  200 80 

Фили 1946 (http, а)  200 30 

Кунцево 1952 (http, а)  280 60 

Фили 1952 (http, в) 2160 360 

Мазилово 1952 (http, в)   200 30 

Кунцево 1968 (http, г)   12960 504 

Фили 1968 (http, г)   13000 13000 
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Плотность населения, проживающего на площади S, рассчитывается как 

ρ = (nдомов∙mчеловек)/S, где n – число домов на этом участке (картографические 

данные), m – число человек в каждом доме (усредненные данные). 

Картографические данные поэтапного присоединения поселков Фили, 

Мазилово и Кунцево представлены на рисунке 3.14.  

 
Рис. 3.14. 1952 год: Фили, Кунцево и Мазилово - поселения, разделенные природными 

барьерами (http://www.retromap.ru/m.hp#l=051946&z=14&y=55.743646&x=37.478585) 

(Сидорова А.Э. и др. 2017)  

 

На рисунке 3.15 продемонстрирован скриншот работы программы, 

формирующей матрицу с начальными условиями. При моделировании 

вводились следующие барьеры: река и пруд (синий цвет), Суворовский и 

Филевский парки (расположены вдоль реки, отмечены желтым цветом). 

Приложение программы на язые С++, позволяющее создавать текстовые 

файлы с данными на основе изображений. 
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Рис.3.15. Картографические данные распределения зон застройки (активатор) и 

естественных биоценозов (ингибитор) в 1952 г. 

(http://www.retromap.ru/m.hp#l=051946&z=14&y=55.743646&x=37.478585). Красным 

отмечены зоны многоэтажной застройки, синим – зоны низкоэтажной застройки, синим – 

водные барьеры (река Москва, Мазиловский пруд), желтым – лесопарковые территории  

 

Данные модельного расчета посредством безразмерной модели в полной 

мере согласуются с динамикой развития реальных экосистем. Результаты 

численного моделирования поэтапного Расширения Москвы (1952–1968 гг.) в 

западном направлении за счет присоединения территорий представлены на 

рисунках 3.16, 3.17. 

 

Рис. 3.16.  Присоединение Мазилово к Фили в случае линейного роста плотности населения 

и радиуса Фили. 1952 год: а) плотность населения (ρ), б) функция интенсивности активатора 

(u), в) функция интенсивности ингибитора (v); 1949 год: г) плотность населения (ρ), д) 

функция интенсивности активатора (u), е) функция интенсивности ингибитора (v). 

(Сидорова А.Э. и др. 2017) 
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Рис. 3.17. Присоединение Кунцево к Москве в случае линейного роста плотности населения 

и радиуса Фили и Кунцево. 1956 год: а) функция плотности населения (ρ), б) функция 

интенсивности активатора (u), в) функция интенсивности ингибитора (v); 1962 год: г) 

плотность населения (ρ), д) функция интенсивности активатора (u), е) функция 

интенсивности ингибитора (v); 1968 год: ж) плотность населения (ρ), з) функция 

интенсивности активатора (u), и) функция интенсивности ингибитора (v). Графики 

получены в среде OpenCL с графическими ускорителями AMD.  (Сидорова А.Э. и др. 2017) 

 

На основе данных аэрофотосъёмки и карт 

(http://www.retromap.ru/m.hp#l=051946&z=14&y=55.743646&x=37.478585) 

с использованием приложения авторской разработки на языке С++, 

позволяющей создавать текстовые файлы с данными на основе 

изображений, была получена матрица значений параметра α размера 

[70x70], в дальнейшем использованная при численной реализации согласно 

модели (рис. 3.18). Основной код разработан в среде OpenCL и реализован с 

использованием графических процессоров AMD FIREPRO. Графическая 

интерпретация проведена с использованием программы «Serfer» (Сидорова 

А.Э. и др. 2017).  



150 
 

                 

Рис. 3.18. Модель расширения границ Москвы за счет присоединения г. Фили и поселка 

Мазилово к району Кунцево: a – начальные условия (1952 г.); б – 1956 г.; в – 1964 г.; г – 

1968 г. (Сидорова А.Э.  и др. 2017) 

(http://www.retromap.ru/m.hp#l=051946&z=14&y=55.743646&x=37.478585)  

 

Для оценки ошибки модели на картах и данных аэрофотосъемки черным 

цветом были отмечены области высотной застройки. Далее в Adobe PS было 

вычислено процентное соотношение площадей отмеченных участков к общей 

исследуемой площади. Аналогично были отмечены значения функции 

активатора со значением больше 0.7, полученные в результате моделирования 

(рисунок 3.19). Сравнение полученных данных с данными аэрофотосъемки 

исследуемых районов в 1960 и 1968 годах показало, что ошибка 

моделирования составила 7% для 1960 года и 5% для 1968 года (рис. 3.20). 

Анализ проводился с использованием авторской программы Семиной А.Е. на 

язые С++, позволяющее создавать текстовые файлы с данными на основе 

изображений. Численная реализация модели показала адекватность 

применения модели с барьерами для описания расширения границ Москвы 

(Sidorova A.E. et al.. 2019, a). Данные модельного расчета в полной мере 

согласуются с динамикой развития реальных экосистем. Графики получены в 
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среде OpenCL с графическими ускорителями AMD.  Код разработан 

Н.Т.Левашовой. Алгоритм численного расчета представлен в Приложении 5. 

 

   
Рис. 3.19. Сравнение картографических данных и результатов моделирования: а) карты 

местности; б) обработка картографических данных; в) результаты модели 

(http://www.retromap.ru/m.php#l=051952&z=15&y=55.737463&x=37.475325). Сравнивалось 

процентное соотношение площадей незастроенной территории и территории с городской 

застройкой к площади исследуемого района. (Sidorova A.E. et al.. 2019) 

 

 

  

http://www.retromap.ru/m.php#l=051952&z=15&y=55.737463&x=37.475325
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3.3.2. Автоволновая размерная модель развития Новой Москвы  

(2016-2030 гг.) 

 

Согласно планам развития, территория Новой Москвы делится на три зоны 

(рис. 3.20, табл. 3.8). К 2035 г. на территории Новой Москвы ожидается 

значительное увеличение численности населения (в 6.5 раз) и фонда 

недвижимости (в 4.2 раза) (табл. 3.9) 

 

Рис. 3.20. План развития Новой Москвы: зеленые пятна – биоценозы,  

 остальные цвета - застройка (https://investmoscow.ru/city-projects/aip/) 

 

Таблица 3.8. План плотности застройки на территории Новой Москвы 

(https://investmoscow.ru/city-projects/aip/) 

Пояс Тип застройки Плотность площади 

застройки, % 

1 Административно-деловая, жилая  90 

2 Историко-рекреационный и медицинские комплексы  80 - 70 

3 Агро-производственный комплекс  50 

 

Таблица 3.9. Динамика численности населения и фонда недвижимости на территории 

Новой Москвы (https://yandex.ru/maps/213/moscow/) 

Годы  2012  

Начало строительства 

2015  2035  

Планы развития  

Население, тыс. чел. 232 310 1,5 

Жилой фонд, млн. м2 24 31 60 

Нежилой фонд – 40  

 

На основе картографических данных и планов развития Москвы построена 

математическая модель развития Новой Москвы до 2030 года (Sidorova А.Е. et 

al.  2018):  

44%/46% 

 

https://investmoscow.ru/city-projects/aip/
https://investmoscow.ru/city-projects/aip/
https://yandex.ru/maps/213/moscow/
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- застроенная площадь.                       

- площадь уничтоженных геобиоценозов. Согласно принятым 

нормативам, предполагаемая площадь биоценозов на территории  Новой 

Москвы должна составить не менее 25% от площади застройки 

(https://investmoscow.ru/city-projects/aip/). В модели это ингибитор застройки.  

Для согласования размерностей введены два коэффициента: 

 - характерный масштаб времени 

-характерная площадь, средний одноподъездный дом с зеленой 

придомовой территорией.  

γ  - доля площадей уничтоженных геобиоценозов (от площади застройки). 

=80 - максимальное количество зданий на квадратный километр в 

соответствие с типом застройки (плотная жилая застройка, коттеджная, 

промышленная). 

β=  - нормировочный коэффициент согласования локальной площади 

застройки с общей площадью застраиваемого района.  

 -характеризует назначение земель (наличие и тип 

застройки). 

- планируемая плотность населения на этих территориях, согласно их 

назначению (https://investmoscow.ru/city-projects/aip/) (табл. 3.10):  

для жилого фонда плотной застройки и промышленной зоны принимаем 

, для коттеджной застройки , для 

территорий парков (урбобиоценозы) . 

 

2км  u

2км  v

* 1(год)=T

2 2км10−  =  K

BN

100 = BN

( ) ( )− 
 =

0.05 ,
,

K x y
x y e

2км − =  

2
4000 , 40K= = 

чел

км
2

2000 , 20K= = 
чел

км

0, 0K= = 

https://investmoscow.ru/city-projects/aip/
https://investmoscow.ru/city-projects/aip/
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Таблица 3.10. Планируемая плотность населения на землях, согласно их назначению 

(https://investmoscow.ru/city-projects/aip/)     

Жилой фон (плотная застройка), и 

промышленная зона, чел./ км2 

Коттеджная застройка, 

чел./ км2 

Парки, 

чел./ км2 

4000 2000 ≈ 0 

 

 - скорость роста площади застройки.  

 - скорость уменьшения площадей геобиоценозов.  

год)* 1(T =  − характерный масштаб времени. км2 2K 10−=  – характерная площадь 

одноподъездного дома с придомовой территорией. γ  − доля уничтоженной 

зелени (от лощади застройки), ≤γ<0.8. Для получения численного значения 

кинетического параметра γ был проведен анализ характерных парковых 

территорий, промышленных зон, плотной жилой и коттеджной застройки: γ 

=0.1 -парки, γ = 0.5 – коттеджная застройка, γ = 0.75 - плотная застройка 

(согласно нормативам, площадь биоценозов должна составлять не менее 25% 

от общей площади, γ = 0.85 – промзоны. 100 = BN  − нормировочный 

коэффициент согласования площади застройки с общей площадью района. 

80
B

N =  (среднее количество зданий на км2).  

Условия модели: начальные площади гебиоценозов - 25% от площади 

застройки; с учетом скорости застройки территории Новой Москвы и 

уничтожения гебиоценозов в ходе застройки принимаем Du = 5 км2/год; Dv = 

0.5 км2/год. В 2017 г. площади городских биоценозов (леса, парки и 

придомовые территории) составляли 55% от всей площади Новой Москвы.  

Для получения численного значения кинетического параметра γ был 

проведен анализ характерных парковых территорий, промышленных зон, 

плотной жилой и коттеджной застройки. Анализ проводился с использованием 

авторской программы Семиной А.Е. на язые С++, позволяющее создавать 

текстовые файлы с данными на основе изображений. Полученные данные 

использованы при численной реализации модели (Sidorova А.Е. et al.  2018). 

2км год =  uD

2км год =  vD

https://investmoscow.ru/city-projects/aip/
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На основе картографических данных трех характерных парковых 

территорий Москвы проведен расчет естественных геобиоценозов (рис. 3.21), 

средняя  площадь которых составляет порядка 10% (Sidorova А.Е. et al.  2018).  

 

 

 

Рис. 3.21. Обработка картографических данных трех характерных парковых 

территорий Москвы (https://yandex.ru/maps/213/moscow/). На карте синими точками 

отмечены заасфальтированные или посыпанные гравием дороги, красными – границы 

парковой территории (Sidorova А.Е. et al.  2018)  

 

Для типичных территорий промышленной застройки (рис. 3.22) площадь 

естественных геобиоценозов составляет порядка 15% (Sidorova А.Е. et al.  

2018).   

 

 

 

 

Рис. 3.22. Обработка картографических данных трех характерных промышленных 

территорий Москвы (https://yandex.ru/maps/213/moscow/). На карте зелеными точками 

отмечены биоценозы, красными – границы промышленной территории, чтобы исключить 

из статистики зону жилой застройки (Sidorova А.Е. et al.  2018)  

 

a) Кузьминки:   

89,42% - геобиоценозы 

10,58% - дороги 

б) Измайловский 

парк:  

89,75% -

геобиоценозы 

в) Парк-усадьба Кусково: 

89,8% - геобиоценозы 

10,2% - дороги 

 

а) ГКНПЦ: 83% - здания 

и заасфальтированные 

территории 

17% - геобиоценозы 

 

б) РТЗ: 83% - здания и 

заасфальтированные 

территории  

17% - геобиоценозы 

в) НПЦ: 88% - здания 

и заасфальтированные 

территории  

12% - геобиоценозы 

https://yandex.ru/maps/213/moscow/
https://yandex.ru/maps/213/moscow/
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    Для типичных территорий коттеджной застройки (рис. 3.23) площадь 

естественных геобиоценозов составляет порядка 50 % (Sidorova А.Е. et al.  

2018).  

 

 

 

Рис. 3.23. Обработка картографических коттеджных застроек на территории Новой 

Москвы. На карте зеленым цветом отмечены геобиоценозы, красными – коттеджные 

застройки, а синим – коммуникации (дороги, гаражи и т.д.) (Sidorova А.Е. et al.  2018) 

 

Для анализа изменения площади жилой застройки был проведен анализ 

статистических (https://stroi.mos.ru/infographics/novoi-moskvie-piat-liet-1, 

http://www.retromap.ru/m.php#l=051952&z=15&y=55.737463&x=37.475325) и 

картографических (https://investmoscow.ru/city-projects/aip/) данных для 

типичных жилых многоэтажных комплексов районов Реутов, Химки и 

Красногорск с 2000 по 2017 гг. Анализ данных показал, что за этот период (в 

среднем) изменение площади застройки составило 10%, а изменение 

численности населения – 56% (табл. 3.11).  

 

Таблица 3.11. Динамика численности населения и площади жилой застройки типичных 

жилых многоэтажных комплексов за период 2000 -2017 гг. (Norms and rules 2011) 

Район Увеличение  

численности населения, % 

Увеличение   

площади застройки, % 

Химки 35, 90 10 

Красногорск 63, 32 10 

Реутов 68, 61 12 

 

Незначительное увеличение площадей застройки связано с 

необходимостью сохранения лесопаркового пояса Москвы (Norms and rules 

2011). Однако это привело к увеличению высоты строящихся зданий и 

a) Коттеджный поселок Марсель (Калужское 

шоссе, 30 км от МКАД)  

(http://p-marsel.ru/map/): 60% - геобиоценозы 

б) Западная Долина (Внуково) 

(http://zapad.aprigorod.ru/genplan/):  47, 

5% - геобиоценозы  

https://stroi.mos.ru/infographics/novoi-moskvie-piat-liet-1
http://www.retromap.ru/m.php#l=051952&z=15&y=55.737463&x=37.475325
https://investmoscow.ru/city-projects/aip/
http://p-marsel.ru/map/
http://zapad.aprigorod.ru/genplan/
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плотности застройки, что вызвало увеличение численности населения на 

данных территориях. В результате, в среднем на 12 % за счет естественных 

геобиоценозов увеличились площади социальной инфраструктуры (торговые 

зоны, поликлиники, школы, детские сады, дороги и т.д.), что привело к 

развитию в пространстве автоволнового фронта антропогенных воздействий 

(Sidorova А.Е. et al.  2018). В качестве примера приведен расчет динамики 

застройки Реутово (рис. 3.24).  

     

    а) 2000 г.     б) 2017 

Рис. 3.25. Обработка картографических Реутово: а): 54 % - геобиоценозы; б): 39 %- 

геобиоценозы. Матрица значений: зеленым цветом отмечены геобиоценозы, красными 

– застройки (Sidorova А.Е. et al.  2018) 

 

Полученные данные позволили определить численное значение 

кинетического параметра γ в модели развития Новой Москвы (Sidorova А.Е. et 

al.  2018):  

γ =0 для естественных биоценозов;  

γ =0.1 - парки, согласно расчетам; 

γ = 0.5 - коттеджная застройка, согласно (https, е, https, з) и проведенным 

расчетам;  

γ = 0.75 для плотной застройки (согласно нормативам, площадь биоценозов 

должна составлять не менее 25% от общей площади 

(https://investmoscow.ru/city-projects/aip/, http://p-marsel.ru/map/));   

γ = 0.85 для промышленных зон, согласно (https://investmoscow.ru/city-

projects/aip/, http://p-marsel.ru/map/) и проведенным расчетам.  

https://investmoscow.ru/city-projects/aip/
http://p-marsel.ru/map/
https://investmoscow.ru/city-projects/aip/
https://investmoscow.ru/city-projects/aip/
http://p-marsel.ru/map/
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Для проверки модели была рассмотрена территория застройки 

Новомосковского Административного Округа Москвы в 2017 году. На основе 

данных аэрофотосъёмки и карт (https://yandex.ru/maps/213/moscow/) с 

использованием приложения авторской разработки на язые С++, позволяющей 

создавать текстовые файлы с данными на основе изображений, получена 

матрица значений параметра α размера [70*70], в дальнейшем использованная 

при численной реализации согласно модели. Результаты на рисунке 3.25.  

 

Рис. 3.25. Обработка картографических данных застройки на территории НАО 

(https://yandex.ru/maps/213/moscow/). Матрица значений: красный цвет - плотная 

застройка (4000 чел/км2), ярко зеленый – коттеджная застройка (2000 чел/км2), синий - 

предприятия, желтый – геобиоценозы на территории Москвы, темно зеленый –  леса и 

парки на территории НАО (Sidorova А.Е. et al.  2018) 

 

Результаты численного моделирования развития Москвы до 2030 г. 

 

Для проведения расчетов, согласно модели развития Новой Москвы до 

2025 г., авторами разработан программный код метод эволюционной 

факторизации (Калиткин Н.Н.2013) в среде OpenCL и реализован с 

использованием графических процессоров AMD FIREPRO. Графическая 

интерпретация проведена с использованием программы «Serfer» (рис. 3.26).  

Основные условия, принятые в модели: 

• Планируемые территории застройки и плотность населения приняты 

согласно (https://investmoscow.ru/city-projects/aip/, 

https://yandex.ru/maps/213/moscow/
https://yandex.ru/maps/213/moscow/
https://investmoscow.ru/city-projects/aip/
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 https://stroi.mos.ru/infographics/novoi-moskvie-piat-liet-1).   

• Начальные площади геобиоценозов, включая леса, парки и придомовые 

территории составляют 55% от всей площади Новой Москвы (согласно 

(https://investmoscow.ru/city-projects/aip/, 

 https://stroi.mos.ru/infographics/novoi-moskvie-piat-liet-1). Начальные 

площади естественных геобиоценозов в застроенных районах 

(придомовые территории) составляют 25% от площади застройки 

(https://investmoscow.ru/city-projects/aip/). 

• Учитывая скорости застройки территории округа Новой Москвы и 

скорости уничтожения геобиоценозов в ходе застройки жилыми и 

администативно-промышленными объектами, включая последующее 

расширение территории сопутствующей инфраструктуры, принимаем 

Dv /Du = 1/10 (Du = 5 км2/год;  Dv = 0.5 км2/год)  (Sidorova А.Е. et al.  2018). 

 

 

Рис. 3.26. Компьютерная реализация модели развития Новой Москвы до 2030 года. 2017 

г. - начальные условия. а) застройка, б) биоценозы: 0,85-0,75 – плотная застройка 

(высотные дома), 0,65-0,25 – коттеджная застройка, 0,1-0,05 − лесопарковая зона. 

(Sidorova А.Е. et al.  2018) 

https://stroi.mos.ru/infographics/novoi-moskvie-piat-liet-1
https://investmoscow.ru/city-projects/aip/
https://stroi.mos.ru/infographics/novoi-moskvie-piat-liet-1
https://investmoscow.ru/city-projects/aip/
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Анализ данных модели показывает, что возможны два основных 

варианта развития Новой Москвы (Sidorova А.Е. et al.  2018):  

1. Планируемый. Соотношение застроенных площадей  и геобиоценозов 

сохраняется (рис. 3.26 а), что соответствуют нормативам (https, е, https, г). 

2. Прогнозный. Согласно существующей практике застройки, по мере 

увеличения численности населения, расширяются также площади 

сопутствующей инфраструктуры (пешеходные, проезжие, стоянки 

автотранспорта, детские площадки и т.д.), что приводит к увеличению 

антропогенно преобразованных территорий на 10 – 12 % (Sidorova А.Е. et al.  

2018).Такой сценарий приведет к дополнительному сокращению и 

фрагментированию площадей естественных геобиоценозов, разрушению 

трофических сетей и, следовательно, к снижению потенциала природной 

автоволнолновой самоорганизации (Sidorova А.Е. et al.  2018).  

     Использованный подход основан на представлениях об автоволновой 

самоорганизации в активных средах. Опубликованные ранее аналитические 

исследования системы уравнений такого типа, содержащие условия 

существования стационарных решений или решений вида движущегося 

фронта, позволили создать на ее основе адекватную модель развития 

урбоэкосистем. Значения управляющих параметров модели были получены на 

основе данных аэрофотосъёмки и карт изучаемых территорий с 

использованием приложения авторской разработки на язые С++, 

позволяющего создавать текстовые файлы с данными на основе изображений 

(Sidorova А.Е., 2018).  
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3.3.3. Автоволновая модель  

территориального развития Шанхая (2017-2030 гг.) 

 

Последние три десятилетия Китай переживает волну урбанизации. В 

целом, расширение территорий городов в Китае в 2000-2005 годах составляло 

40,42% (связано с ростом численности населения), что намного больше по 

сравнению периодом 2005-2010 гг. (14,86%) и связано с демографической 

политикой правительства Китая (Kuang,W.H. et al. 1932.).  Так, в (Lizhong Hua 

et al. 2014) на основе ландшафтных особенностей юго-восточного побережья 

(изменения ландшафта в результате антропогенной деятельности) и 

исторически обусловленной динамики численности населения Китая 

показаны три сценария развития Джимей - пригорода Сямынь (модель 

SLEUTH). С одной стороны, этот район является прибрежной территорией, 

что вносит особые условия для урбанизации, а с другой стороны, Сямынь - 

одна из пяти особых экономических зон Китая, что неизбежно приводит к 

увеличению территории застройки. Ожидается, что к 2030 году в городах будет 

жить 65% населения страны, что составит 950 млн. человек 

(http://www.chinapro.ru/rubrics/5/5140). 

В Шанхае численность и плотность населения постоянно возрастает 

(табл. 3.12), что неуклонно влечет расширение его границ.  

 

Таблица 3.12. Динамика роста численности населения Шанхая 

(http://www.chinapro.ru/rubrics/5/5140) 

Численность населения Шанхая Год 

13 341 900 человек 1990 

16 407 700 человек 2000 

23 019 200 человек 2010 

23 804 300 человек 2012 

24 151 500 человек 2013 

24 256 800 человек 2014 

24 152 700 человек 2015 

24 152 700 человек 2016 

 

http://www.chinapro.ru/rubrics/5/5140
http://www.chinapro.ru/rubrics/5/5140


162 
 

В настоящее время направление расширения границ Шанхая - юго-

восточное, юго-западное и южное, что объясняется географическим 

расположением мегаполиса и условиями промышленно-экономического 

развития ростом его центрального административного района Пудун 

(Jinghui Li  et al. 2017). В перспективе Пудун, согласно планам, должен 

представлять собой единый комплекс пяти экономически 

специализированных зон (торгово-финансовой - Луцзяцзуй, экспортно-

перерабатывающей - Цзиньцяо–Циннинсы, зоны свободной торговли - 

Вайгаоцяо, производственной - Чжоуцзяду–Люлу и технопарка - Бэйцай–

Чжанцзян), и в каждой зоне планируется создание с жилыми 

микрорайонами и необходимой социальной инфраструктурой.  

Анализ социально-экономических факторов показал, что, параллельно с 

ростом численности населения на территории Шанхая в период 2000-2010 

годов (Jinghui Li  et al. 2017,  Chen W. 2016, Wei Y.D. 2015), увеличивался спрос 

на улучшение качества жизни, вызывающий еще более интенсивное 

использование естественных геобиоценозов для удовлетворения этих 

потребностей (Chen W. 2016, Wei Y.D. 2015) В результате, происходит 

изменение структуры и функций геобиоценозов прилегающих территорий и 

городских биоценозов (ландшафта, биогеохимических и гидрологических 

циклов, трофических сетей, динамики популяций) (Qureshi, S. Et al. 2014,  

Larondelle,N. et al. 2016, Haase, D. et al. 2014, Wu, G.J. 2007, Yang, G. et al. 2011). 

Таким образом, процесс урбанизации становится автокаталитическим. 

Поэтому в настоящее время правительство Шанхая предпринимает меры для 

ограничения общей численности и локальной плотности населения к 2030 

году (Outline of Shanghai Mater Plan 2017)). 

С 2000 по 2010 годы расширение границ Шанхая происходило, в 

основном, за счет сельскохозяйственных земель и прибрежной естественной 

среды обитания (Jinghui Li et al. 2017)  (табл. 3.12, рис. 3.27).   
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Таблица 3.12. Динамика застройки Шанхая в 2000 -2010 гг. (Jinghui Li et al. 2017) 

Годы Увеличение площади 

застройки 

«ядра» Шанхая 

за счет роста 

плотности застройки 

Увеличение площади 

застройки за счет 

расширения внешних 

границ «ядра» 

Шанхая 

Увеличение площади 

застройки 

удаленных пригородов 

2000-2005 15 784,16 га (22,06%,) 

среднее – 156,8га/год 

48912,80 га 

среднее - 9782,5га/год 

6863,14 га (9,59%) 

среднее - 1374 га/год 

2005-2010 6967,35га (18,86%) 

среднее – 1393,5 га/год 

25 333,48га, 

среднее - 5066,7 га/год 

4647,17 га (12,58%), 

среднее - 929 га/год 

 

В настоящее время центральное ядро Шанхая - исторически 

сложившийся центр - окружено поясом ближних пригородов с 

многочисленными городами-спутниками. Третье кольцо агломерации 

представляет собой сельскую периферию. При этом плотность населения к 

периферии падает почти на порядок (http://www.chinapro.ru/rubrics/5/5140).  

Особенно уязвимыми в этом отношении являются прибрежные 

естественные экосистемы, которые подверглись значительному 

антропогенному преобразованию, связанному с более благоприятными 

условиями проживания на побережье (Hutchison, Let al. 2015). Однако, 

несмотря на значительную разницу в ценах на жилье, именно эти 

территории пользуются повышенным спросом (рис. 3.27, а. б; табл. 3.13).  

В 2015 году, официальное агентство КНР Синьхуа сообщило, что «к 

2035 году постоянное население в Шанхае будет контролироваться на 

уровне примерно в 25 миллионов человек, а общий объем земли, доступной 

для строительства, не превысит 3200 квадратных километров» (для борьбы 

с так называемо «болезнью большого города»). Это вызвало рост цен на 

жилье.  

 

 

 

 

http://www.chinapro.ru/rubrics/5/5140
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Таблица 3.13. Динамика прироста цен м2 жилья в зависимости от района застройки  Шанхая 

в 2015 – 2017 гг (Jinghui Li et al. 2017)  

Район 2015 (юань/м2) 2016 (юань/м2) 2017 (юань/м2) 

Район Huangpu  70 077 108 467 121 926 

Район  Xuhui)  67 060 79 373 86 387 

Район Changning  61 659 85 412 96 507 

Район  Jing'an  82 954 118 247 92 736 

Район Putuo  45 277 64 399 81 177 

Район Zhabei  48 084 79 440 - 

Район Hongkou  50 660 89 141 65 803 

Район Yangpu  44 977 72 826 81 641 

Новый район  Pudong  31 626 42 085 54 577 

Район Minhang  33 721 49 262 52 492 

Район Jiading  18 983 27 941 35 292 

Район Songjiang  22 677 30 379 40 271 

Район Qingpu  21 118 29 188 38 270 

Район Baoshan  24 916 32 275 42 553 

Район Chongming  16 304 23 619 29 726 

Район Fengxian  18 573 21 230 23 075 

Район Jinshan  10 928 12 483 18 357 

 

Анализ данных, представленных в таблице 3.13, показал, что в 2017, 

по сравнению с 2016, цены на жилье поднялись на 22% (рис. 3.28, в). То есть, 

в 2017 на ту же сумму можно было построить только 78% жилой площади 

от цен в 2016, поэтому принимаем в модели 𝐷𝑣 = 0.22𝐷𝑣 (Levashova N., 

Sidorova A.  et al. 2019).  

Для анализа территориального развития Шанхая была осуществлена 

обработка картографических данных Шанхая и прилегающих территорий с 

учетом плотности застройки и ландшафтных особенностей на базе 

авторской разработки на языке С++, позволяющей создавать текстовые 

файлы с данными на основе изображений и обработки распределенных 

компьютерных вычислений с помощью графических процессоров AMD и 

компилятора OpenCL (рис. 3.27). 

https://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%9F%D1%83%D0%B4%D1%83%D0%BD_(%D1%80%D0%B0%D0%B9%D0%BE%D0%BD)
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Рис. 3.27.  Динамика прироста цен (м2 жилья/год) в зависимости от района застройки 

Шанхая в 2015 – 2017 гг. (в %). а) красная окружность - территория Шанхая, синяя 

окружность – пригородная территория (обработка данных табл. 3.13); б) центральная 

часть Шанхая в) территория Шанхая, разбитая на группы районов, объединенных 

динамикой прироста цен на жилье. (Levashova N., Sidorova A.  et al. 2019) 

 

Шанхай представляет собой пойменную равнину без очевидных 

изменений в высоте и градиенте, поэтому ландшафтные особенности, 

тормозящие развитие многих город, в данном случае в модели 

территориального развития Шанхая нами не учитываются. Кроме того, 

изучение таких атмосферных факторов на территории Шанхая и 

прилегающих территорий как осадки и температура (Liang, P. et al. 2011, Cao 

et al. 2008), показали, что, несмотря на их очевидность, эти факторы, в 

целом, не оказали влияние на расширение границ Шанхая. Поэтому 

наиболее существенными факторами, формирующими расширение 

территории, являются численность и плотность потенциальных 

покупателей жилья, и его стоимость.  

Целью исследования являлось построение автоволновой модели 

развития Шанхая с учетом основных механизмов этого процесса: 

пространственной и социально-экономической целесообразности 
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застройки, динамики цен на жилье, доли площади земель под сельское 

хозяйство и географических особенностей прилегающих территорий. Ниже 

приведена размерная модель развития Шанхая на основе картографических 

данных и планов строительства (Levashova N., Sidorova A.  et al. 2019): 

             (3.17)

 

u – безразмерная величина, равная доли застроенной площади на 

квадратный  километр − активатор системы; 

v – цена м2 жилой площади (доля от максимально возможной) – ингибитор, 

безразмерная величина; 

Т ∗− характерный масштаб времени (1 год); 

Т ∗γ – безразмерный параметр, показывающий зависимость стоимости м2  

жилья от района застройки; 

Du –  скорость изменения площади застройки, км2 в год;   

Dv– скорость изменения цены на жилье в зависимости от местности и 

спроса, км2 в год;  

α – параметр активации системы. Анализ точечной системы уравнений 

показал, что при значениях α =0.3 система описывает бистабильную среду, 

а при α =1 – невозбудимую (Levashova N., Sidorova A.  et al. 2019):  

• на восточном направлении α = 0,3 – константа для зоны 

бистабильности (данное численное значение определяется 

нормативными актами);  

• в невозбудимой зоне моря и озера Тайху полагаем α = 1. 

• река Янцзы является барьером на границе невозбудимой и 

бистабильной зон, поэтому ей также соответствует α = 1. 

Численное решение проводилось при помощи счета на установление 

в прямоугольнике, в котором была введена равномерная сетка. На границе 

расчетной области поставлены краевые условия Неймана:  
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Модель была проверена с использованием картографических данных 

территории Шанхая. Компьютерная реализация модели развития Шанхая на 

основе динамики застройки и цен на жилье представлена рисунке 3.28.  

 
Рисунок 3.28. Компьютерная реализация модели развития Шанхая на основе динамики 

застройки и цен на жилье: a) 2017 г.  – начальные условия; б – 2020 г. в) – 2030 г. U – 

застройка (доля с км2, безразмерная); V – цена м2 жилой площади (доля от максимально 

возможной цены, безразмерная) (Levashova N., Sidorova A.  et al. 2019). Код разработан в 

среде OpenCL с использованием графических процессоров AMD FIREPRO. Графическая 

интерпретация в программе «Serfer». Код разработан в среде OpenCL с использованием 

графических процессоров AMD FIREPRO. Графическая интерпретация в программе 

«Serfer».  
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Анализ модели развития Шанхая (Levashova N., Sidorova A.  et al. 

2019):  

1. Сохранение сложившейся к 2017 г. зональности застройки и, 

следовательно, дифференциального подхода к стоимости жилья позволит не 

только удовлетворить спрос на жилье значительной массы населения, но и 

устойчиво развиваться данной территории в соответствие с нормативами 

сохранения естественных геобиоценозов. Это позволит снизить плотность 

населения на основной территории Шанхая (рис. 3.28 а, красная 

окружность) и позволит экономически развиваться территориям ближних и 

дальних пригородов. Результаты моделирования до 2030 года хорошо 

согласуются с планами правительства и нормативными документами по 

застройке на территории Китая.  

2. Адекватные управленческие решения в вопросе   расширения 

городской территории позволят сформировать структурно-функциональную 

целостность Шанхая как единой системы и сохранность природных 

геобиоценозов. Аналогичные выводы получены в модели для пригородов 

Шанхая с 1992 по 2008 годы (Yongjiu Feng et al. 2016) и модели развития 

городов, основанной на методе Analytic Hierarchy (Mahmoud Mohammadil  et 

al. 2013 ). В случае интенсивного расширения Шанхая в направлении 

сельскохозяйственных земель необходимо учитывать не только потребности 

населения в жилье и пищевых ресурсах, но и особенности почвенных 

биоценозов. Нарушение физико-химических параметров почв – первичной 

активной среды – большой вероятностью может привести к качественному 

и количественному дисбалансу трофических сетей.  

Схема численного расчета последовательных этапов моделирования 

развития урбоэкосистем в соответствие с автоволновой моделью методом 

эволюционной факторизации представлена в Приложении 5. 
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          Результаты и выводы  

1. Представлена пространственно-временная автоволновая модель 

самоорганизации урбоэкосистем (УЭС) как сопряженных природной и 

антропогенной подсистем. Самоорганизации осуществляется в результате 

сопряжения процессов соизмеримого временного и пространственного 

масштабов на взаимосвязанных иерархических природном и антропогенном 

уровнях, а также между уровнями. 

2. Для безразмерной модели неоднородной среды получены условия, 

позволяющие оценить пороговые условия распространения автоволнового 

фронта в процессе развитии УЭС: туннелирования и запирания автоволны, 

формирования зон моностабильности с внутренними переходными слоями.  

4. Разработаны размерные автоволновые модели территориального 

расширение Москвы (1952 - 1968 гг.) и развития Новой Москвы до 2030 года. 

Показано, что, при сохранении существующей интенсивности застройки, 

площади городских биоценозов к 2030 г. составят порядка 25% от площади 

застройки. Ошибка моделирования – порядка 7%. 

5. Разработана размерная автоволновая модель территориального развития 

Шанхая с 2017 по 2030 гг. Показано, что сохранение сложившейся практики 

зональности застройки и дифференциального подхода к стоимости жилья 

позволит к 2030 г. снизить плотность населения на территории Шанхая и 

сохранить 30% площади городских биоценозов.  

6. Данные модельных расчетов в полной мере согласуются с динамикой 

развития реальных урбоэкосистем. Модель может быть применима в качестве 

прогнозной.   

 

Схема численного расчета последовательных этапов моделирования 

развития урбоэкосистем в соответствие с автоволновой моделью методом 

эволюционной факторизации представлена в Приложении 4. 
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Основные результаты и выводы диссертационной работы 

1. На основе представлений о самоорганизации и теории активных сред 

разработана модель динамики размера генома и кодирующей части в 

эволюционной линии от прокариот к многоклеточным как иерархии 

сопряженных активных сред.  

2. Модель демонстрирует автокаталитический характер увеличения 

размера генома в процессе биологической эволюции. Показано, что в точках 

бифуркации происходит скачкообразное изменение стохастических величин 

размеров генома и кодирующей части, скорости мутаций, способствующих 

видообразованию, и значений отклонений этих параметров. Использование в 

модели стохастических величин расчетных параметров позволило адекватно 

оценить динамику размера генома и кодирующей части. Результаты модели 

подтверждаются литературными данными. 

• Результаты модели для отдельных таксонов с учетом стохастических 

расчетных параметров и их нормировки на среднеарифметические 

значения размеров генома: среднеарифметическое значение размера 

кодирующей части прокариот - 89% от размера генома, одноклеточных 

– 43%, многоклеточных – 2,9%. Полученные результаты сравнимы с 

аналогичными литературными данными анализируемой выборки: 

прокариоты - 87%, одноклеточные – 39%, многоклеточные – 3%.  

• Результаты модели для общей эволюционной линии от прокариот к 

многоклеточным как иерархии сопряженных активных сред с учетом 

стохастических величин расчетных параметров и их нормировки на 

общий средний размер генома: среднеарифметическое значение размера 

кодирующей части трех таксонов составляет 14,9% от размера генома.  

3. Предложен и разработан метод оценки хиральности спиральных 

белковых структур. Достаточным условием метода является взаимное 

расположение α-углеродов. Это позволяет на порядок снизить количество 

обрабатываемой информации из банка данных PDB и является 

преимуществом при обработке больших массивов данных. Достоверность 
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метода подтверждается анализом реальных структур (проанализировано 17,4 

тысяч α-спиралей и 3,5 тысяч 310-спиралей семи классов ферментов). 

4. На основе метода оценки хиральности спиральных белковых структур 

разработана модель формирования 3-хмерной правой α-спирали из цепочки 

левых аминокислотных остатков - одномерной активной среды с 

распределенным ресурсом свободной энергии.  

5. Разработана модель формирования α-спирали на основе 

двухчастичной модели движения в потенциале Леннарда-Джонса. 

Развиваемый подход позволяет дополнить физическим содержанием 

энергетический и геометрический анализ конформационных превращений 

пептидной цепи при фолдинге.  Впервые модель подобного типа основана на 

принципе хиральности белковых структур.  

6. Предложена и разработана автоволновая модель самоорганизации 

урбоэкосистем (УЭС) как сопряженных природной и антропогенной 

подсистем. Модель позволяет качественно оценить пороговые условия 

развития УЭС. 

• Разработаны размерные модели территориального расширения Москвы  

(1952 - 1968 гг.) и развития Новой Москвы до 2030 года. Ошибка 

моделирования – порядка 7%. Показано, что, при сохранении 

существующей интенсивности застройки, площади городских 

биоценозов к 2030 г. составят порядка 25% от площади застройки.  

• Разработана размерная модель территориального развития Шанхая с 

2017 по 2030 гг. Показано, что сохранение зональности застройки и 

дифференциального подхода к стоимости жилья к 2030 г. позволит 

снизить плотность населения Шанхая и сохранить 30% площади 

биоценозов, что соответствует планам развития Шанхая. 

 

  



180 
 

Заключение 

Принцип самоорганизации в активных средах может быть применен для 

анализа динамики экономических систем [25], процессов на клеточном уровне 

[24], моделирования и создания самоорганизующихся фенилаланиновых и 

дифенилаланиновых спиральных структур нанотрубок разной хиральности 

[28-30]. Ссылки из списка публикаций автора.  
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Приложение 1 

Алгоритм программы динамики размеров генома и кодирующей части  

в процессе видообразования  

Программа разработана на основе авторской модели с учетом 

стохастических величин – размеров генома и кодирующей части, скорости 

мутаций. Окончательный расчет системы стохастических уравнений 

осуществляется согласно схеме  

                            𝑣(𝑡𝑘) = 𝑣(𝑡𝑘−1) + 𝑑𝑣(𝑡𝑘−1), 𝑢(𝑡𝑘) = 𝑢(𝑡𝑘−1) + 𝑑𝑢(𝑡𝑘−1).                          

(𝐷𝑢)𝑘 = (𝐷𝑢)𝑘−1 + 𝑏𝐷𝑢𝜀𝐷𝑢√𝑑𝑡,  𝑓𝑘 = 𝑓𝑘−1 + 𝑏𝑓𝜀𝑓√𝑑𝑡,  (𝐷𝑣)𝑘 = 0.999(𝐷𝑢)𝑘.   

Временной период рассмотрения динамики размеров генома и кодирующей 

части в модели - 1098 тыс. лет. k – номер временного слоя в ходе реализации 

программного кода. Текущее значение времени рассчитывается как (номер 

слоя)•(шаг по времени).  

Каждые 1000 лет значения 𝑓𝑘−1 и (𝐷𝑢)𝑘−1 , используемые для расчета 

величин  𝑓𝑘 и (𝐷𝑢)𝑘, задавались в текущем временном слое, соответственно 

как  среднеарифметическое значение размеров генома и кодирующей части, а 

также скорости мутаций для текущего таксона: 𝑓
𝑃

,   𝐷𝑢

𝑃
 ‒ прокариот,  𝑓

𝑈
,   𝐷𝑢

𝑈
 

‒ одноклеточных, 𝑓
𝑀

,  𝐷𝑢

𝑀
 ‒ многоклеточных. Это дало возможность 

сохранить математические ожидание стохастических величин f и 𝐷𝑢 близкими 

к средним арифметическим. 

Язык программы - C++. В качестве выходных данных используются 

файлы с расширением txt. Вывод данных осуществляется для каждых 1000 лет. 

Для генерации нормальных распределений в ходе численных экспериментов 

использована функция «distribution (pseudorandom_generator)» компилятора 

C++. Объем программы - 20 KБ.  
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Приложение 2 

Алгоритм программы  

оценки знака хиральности спиральных структур белков 

 

Просмотр исходной молекулы с информацией о структуре и 

координатах атомов (файл в формате PDB 

(http://www.wwpdb.org/documentation/file-format)) осуществлялся в программе 

PyMOL (https://pymol.org/) (версия 1.7.4.).  

Для вторичной структуры расчет проводится по следующему алгоритму: 

1) Запись координат атомов α-углерода в белках (или атомов фосфора в 

цепочках ДНК) из PDB-файла в массив в порядке от N-конца к С-концу (в 

цепочках ДНК: от 5’-конца к 3’-концу).  

2) Вычитая из координат последнего атома координаты первого атома, 

получены координаты вектора направления d. 

3) Создается массив векторов vi между соседними атомами: от 

предыдущего атома к следующему. 

4) Для каждой пары соседних векторов из пункта 3 вычисляется векторное 

произведение: [vi×vi+1] = сi. 

5) Находится сумма векторных произведений из пункта 4 - вектор s. 

6) Вычисляется скалярное произведение векторов (d·s): cos∠(𝐝; 𝐬) =
𝐝∙𝐬

|𝐝|∙|𝐬|
 

7) Зная длину векторов d и s и их скалярное произведение, определяется 

значение косинуса угла между этими векторами. 

8) По знаку косинуса определяется направление закрутки:  

➢ если cos∠(d; s) > 0 => закрутка правая;  

➢ если cos∠(d; s) < 0 => закрутка левая.  

9) В трехмерной системе координат отображаются опорные точки и 

полученные векторы. 
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Сопоставляя полученные результаты с исходным изображением 

вторичной структуры, полученным в программе PyMOL (https://pymol.org/), 

производится проверка адекватности определения направления закрутки. 

Алгоритм реализован на языке Python 3.6 c использованием библиотеки 

SciPy (https://www.scipy.org/) в виде исполняемого скрипта.  

Графический интерфейс 

Работа с программой осуществляется через два окна. Первое окно 

(рис. 1) представляет собой меню с набором команд. Нумерация кнопок 

указывает на очередность нажатий на них. Если требуется провести расчет 

отдельной цепи молекулы, то необходимо ввести название цепи в оранжевое 

поле на английском языке, иначе будет выведено сообщение об ошибке. 

Установка флажка в поле «Вторичная закрутка» приводит к переопределению 

опорных точек для расчета направления вторичной закрутки. Установка 

флажка в поле «Рисовать молекулу» приводит к трехмерной визуализации 

опорных точек и результатов расчета, однако это соответственно приведет к 

увеличению времени проведения расчетов. При работе с молекулами, 

содержащими десятки-сотни вторичных структур, рекомендуется убирать 

флажок с поля «Рисовать молекулу».  

 

Рис. 1. Управляющее окно с командами 

Вывод результатов расчетов и сообщений об ошибках осуществляется 

через второе окно – консоль. Вспомогательные файлы для хранения/чтения 

результатов расчетов и картинок создаются самой программой. 
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Приложение 3 

Алгоритм численного расчета последовательных этапов 

формирования правой α-спирали из цепочки левых аминокислотных 

остатков на основе потенциала Леннарда-Джонса 

 

Модель формирования правой α-спирали из цепочки левых 

аминокислотных остатков на основе потенциала Леннарда-Джонса и алгоритм 

численного расчета созданы на базе авторского метода оценки хиральности 

спиральных структур белков (2.3. Метод оценки хиральности спиральных 

структур белков) и авторской модели формирования 3-хмерной структуры 

правой α-спирали из левой цепочки аминокислотных остатков (2.4. Модель 

формирования правой α-спирали в 3-хмерном пространстве из цепочки левых 

аминокислотных остатков).  

В ходе численного моделирования все расчеты производим в безразмерных 

величинах. 

Расчет на нерегулярном участке  

1. Задаем натуральное число 𝑁𝑐  – количество частиц (аминокислотных 

остатков) на каждом участке цепи. 

2. Задаем начальные координаты 1 0( )tr  центра первой вылетающей частицы 

и ее начальную скорость. 

3. Задаем начальные координаты всех остальных частиц нерегулярного 

участка вылетающей частицы, как ( )0( ) 0,0, 0.5Rc , 2,i Ct i N= − =r . Считаем, 

что начальная скорость каждой выходящей из рибосомы частицы в 

момент её выхода nt  по модулю равна безразмерной единице скорости 

и направлена вдоль оси OZ: ( )  0,0,1i nt =r  . 

4. Задаем массы частиц , 1, 2im i = . 
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5. Рассчитываем координаты и скорость центра масс первой квазичастицы, 

состоящей из частиц с номерами 1,2i =   по формулам 

( )
( ) ( )(1)

1 1 0 2 2 0

0

1 2

,

eff

m

m t m t
t

m m

+
=

+

r r
r  ( )

( ) ( )(1)
1 1 0 2 2 0

0

1 2

eff

m

m t m t
t

m m

+
=

+

v r
v ,  

где ( ) ( ) ( ) ( )1 0 1 0 1 0 1 0,eff efft t t t= =r r v r  

6. Рассчитываем эффективную массу первой квазичастицы: 1 2

1 2

m m

m m
=

+
 . 

7. Вычисляем момент количества движения первой квазичастицы:
(1) (1) (1)

0 0 0( ) ( ), ( )t t t
 

=  
 

L r r , где 
(1)

0 1 0 2 0( ) ( ) ( )efft t t= −r r r , ( ) ( )
(1)

0 1 0 2 0( ) efft t t= −r v r . 

8. Если 
(1)

0( )t =L o , переходим к пункту 13). 

9. Определяем базисные векторы ортонормированной системы координат 

как 

(1) (1)

(1) (1)
0 0

0 0

(1) (1)(1) (1)

0 00 0

( ), ( )
( ) ( )

, ,

( ) ( )( ), ( )

t t
t t

t tt t

  
    
 

  
    

L r
r L

r LL r

. 

10.  Рассчитываем величины ( )
(1)

1r t  в следующий момент времени и ( )1t  

согласно равенству ( ) ( )
( ) ( )

1 1 0 2 2

1 0

1 1

2

L
t t t

r t r t

 
= − +  

 



 при малых величинах 

1 0dt t t= −  . 

11.  Рассчитываем координаты вектора 
(1)

1( )tr  в системе координат, лежащей 

в плоскости, перпендикулярной вектору 
(1)

0( )tL  (рис. 2) как

( ) ( ) ( ) ( ) 
(1)

1 1 1 1 1( ) cos , sin ,0
T

t r t t r t t=r   . 

12.  Рассчитываем координаты вектора 
(1)

1( )tr  в лабораторной системе 

координат по формулам ( ) ( ) ( ) ( ) 
(1)

1 0 1 1 1 1( ) cos , sin ,0
T

t C r t t r t t=r   ,  

где 

(1) (1)

(1) (1)
0 0

0 0
0 (1) (1)(1) (1)

0 00 0

( ), ( )
( ) ( )

( ) ( )( ), ( )

t t
t t

C

t tt t

  
  

  =
  
  

  

L r
r L

r LL r

 – матрица перехода, состоящая из 

столбцов базисных векторов, определенных в пункте 8 

13.  Рассчитываем координаты новой частицы в лабораторной системе 

координат по формуле     
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( ) ( ) ( )
(1) (1)

1
2 1 1 1

1 2

m

m
t t t

m m
= −

+
r r r , где ( ) ( ) ( )

(1) (1) (1)

1 0 0m mmt t t t= +r v r . 

14.  Проверяем выполнение условия достижения минимума энергии 

системы, которое является условием выхода следующей частицы. 

Если условие не выполнено, повторяем пункты 5)-13) алгоритма. 

15.  Пуст в момент времени , 3,i

n Ct i N=  выполнено условие ( )1i nt Rc− r  для i-

ой частицы. Задаем координаты, массу и скорость эффективной частицы 

как  ( ) ( )1 1

eff

i n i nt t− −=r r , 
1

1

1

i
eff

i k

k

m m
−

−

=

=  , ( ) ( )
1

1

11

1 i
eff

i n k n keff
ki

t t m
m

−

−

=−

= v r . 

16.  Повторяем алгоритм, начиная с пункта, для пары частиц с радиус-

векторами 
1 , , 3,eff

i i Ci N− =r r . 

 

Расчет на регулярном участке  

Далее будем обозначать частицы α-спирального участка верхним индексом 

«α». 

Пусть от момента начала счета прошло n итераций по времени и выполнено 

условие выхода 1CN +  частицы. 

17. Рассчитываем момент количества движения последней эффективной 

частицы нерегулярного участка и первой частицы α-спирального 

участка. 
(Nc 1) (Nc 1) (Nc 1)

( ) ( ), ( )n n nt t t
+ + + 

=  
 

L r r ,  

где
(Nc 1)

1( ) ( ) ( )n Nc n nt t t
+

= −r r r , 
(Nc 1)

1( ) ( ) ( )eff

n Nc n nt t t
+

= −r v r  

18. Исходя из того, что угол подъема спирали равен 26°, координаты центра 

первой эффективной частицы α-спирального участка в этом базисе 

определяем как 

( ) ( )

o o

o o



 
 
 =
 
 −
 

,
1

cos(77 ) 0 sin(77 )

0 1 0

sin(77 ) 0 cos(77 )

eff
n n

t tr r   

(поворот по часовой стрелке в плоскости векторов 
(Nc 1) (Nc 1)

,
+ +

L r ) (рис. 1). 
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19. Если 
(Nc 1)

( )nt
+

L o , рассчитываем векторы ортонормированного базиса в 

плоскости, перпендикулярной 
(Nc 1)

( )nt
+

L . Составляем матрицу перехода

(Nc 1) (Nc 1)

(Nc 1) (Nc 1)

(Nc 1) (Nc 1)(Nc 1) (Nc 1)

( ), ( )
( ) ( )

( ) ( )( ), ( )

n n

n n
n

n nn n

t t
t t

C

t tt t

+ +

+ +

+ ++ +

  
  

  =
  
  

  

L r
r L

r LL r

. 

Если 
(Nc 1)

( )nt
+

=L o , проделываем пункт 18) алгоритма, а затем переходим 

к пункту 13) для пары частиц с радиус-векторами ,
1
effr  и 

1
r . 

20. Определяем декартовы координаты первой эффективной частицы α-

спирального участка по формуле ( ) ( )

o o

o o



 
 
 =
 
 −
 

,
1

cos(77 ) 0 sin(77 )

0 1 0

sin(77 ) 0 cos(77 )

eff
n n n

t C tr r , 

Определяем массу и скорость первой эффективной частицы α-

спирального участка равными, соответственно eff

Ncm , ( )eff

Nc ntv  (см. пункт 

15) алгоритма). 

Повторяем пункты 5)-14) алгоритма, для пары частиц с радиус-

векторами ,
1
effr  и 

1
r . 

Рассчитываем координаты эффективных частиц α-спирального участка 

рекуррентно по формулам: 

2 2 0 1

eff effA= +r d r , где 0 1 

eff

Nc= −d r r , 

Рис. 1. Расположение первой 

эффективной частицы α-спирального 

участка. Центры частиц: первой 

частицы Сα - 1α, нерегулярной 

частицы - 𝑁с и эффективной частицы 

- eff лежат в вершинах 

равнобедренного треугольника с 

углом при основании 77◦ 



204 
 

2 1 1 2 1 2

eff eff

i i iA+ −= +r d r , где 2 1 2   2 1

eff eff

i i i− −= −d r r ; 

2 2 2 2   2 1

eff eff

i i iA+ += +r d r , где 2 2 1  2

eff eff

i i i+= −d r r ,  i=1, 3, ... 2CN − , 

а 1A  и 2A  – матрицы вида (5), а 
CN  – количество частиц на α-спирального 

участке. 

1. Повторяем пункты 5)-16) алгоритма для пары частиц с радиус-

векторами 
−

,
1

eff
i

r  и 
i

r , 1,...,C Ci N N= + , массами 
1

1

1

i
eff

i k

k

m m
−

−

=

=  , и скоростями 

1 1

3
2 1 1

3

, , 3,....,

Nc i

k k k k
eff effk Nc k i
Nc i C CNc i

k k

k Nc k i

m m

i N N

m m



+ −

= = −
+ + −

= = −

= = = +
 

 

r r

v v .  
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Приложение 4 

Схема численного расчета последовательных этапов моделирования 

развития урбоэкосистем в соответствие с автоволновой моделью  

методом эволюционной факторизации 

 

Приведем первое уравнение системы к виду 

( )( )( ),
u

u u u U x y u U uv
t


=  − − − −


 . 

Обозначим через n- номер временного слоя, ,i j  - номера узлов сетки по ,x y , 

соответственно, ( )0 , 0 , 200; 0,1, ...,x y x yi N j N N N n T    = = = , 

1 1; ,x i i y j jh x x h y y+ += − = −  0,01=  ̶  шаг по времени. Количество временных 

слоев T определяется требованиями задачи.  

Согласно методу эволюционной факторизации определение значений 

1

, , 0,1, ...,n

i ju n T+ =  функции ( , )u x y  в узлах сетки на n+1 временном слое 

осуществляется в 2 этапа: 

Первый этап: определение векторов ( ),1 ,2 , 1...
y

T

i i i i N −=     из 1xN −  систем 

линейных алгебраических уравнений  

( ) ( ), j , j , j , j, , , , , , , 1 1
2

n n n n n

y i i i j i i i i i j x

f
I u v x y u f u v x y i N

u

   
−  − =  −   −  

  


 . 

Здесь ( ) ( )( )( ), , , ,f u v x y u u U x y u U uv= − − + , Λ – разностный аналог оператора 

Лапласа, 
x y =  +  , действие оператора  

y  определяется для векторов вида 

( ),1 ,2 , 1...
y

T
n n n n

i i i i Nu u u u −=  и выражается как , j 1 , j , j 1

2

2
.

n n n

i i in

y i u

y

u u u
u D

h

+ −− +
 =  Действие 

оператора x  определено для векторов вида ( )1, 2, 1,...
y

T
n n n n

j j j N ju u u u −=  и 

выражается как 1, j , j 1, j

j 2

2n n n

i i in

x u

x

u u u
u D

h

+ −− +
 = . 

Векторы ( )0 0 0 0

,1 ,1 , 1...
y

T

i i i i Nu u u u −=  определяются из начальных условий задачи. 
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В случае однородных краевых условий Неймана значения 
,0i  и 

, yi N

определяются из равенств 

,1 ,0 0i i− =   и 
, , 1 0

y yi N i N −− =  . 

Второй этап: определение векторов ( )1, 2, 1,...
x

T

j j j N j−=     из 1yN −  систем 

линейных алгебраических уравнений , 1 1
2

x j j yI j N
 

−  =   − 
 


  ,   

Значения 
0, j  и 

,yN j определяются согласно однородным условиям Неймана 

из равенств 

1, 0, 0j j− =   и 
, 1, 0

y yN j N j−− =  . 

Наконец, находим 1n n

j j ju u+ = +    

Затем таким же методом решаем второе уравнение системы. Функция ( ),u x t  

выступает в качестве параметра. Её значения в узлах сетки принимаются 

равными 
1

j , j

,
2

n n

i i

i j

u u
u

++
= . 

Алгоритм программы. 

Сначала решаем первое уравнение системы  

1) Находим компоненты векторов ( ),1 ,2 , 1...
y

T

i i i i N −=     из 1xN −  систем 

линейных алгебраических уравнений с трехдиагональной матрицей: 

( )

( )

,0 ,1

, j 1 , , , j , j 12 2 2

1, j , j 1, j , j 1 , j , j 1

, ,2 2

, , 1

0;

1 , , ,
2 2 2

2 2
, , , , 1, 1;

0.
y y

i i

n n

u i u i j i j i j i u i

y y y

n n n n n n

i i i i i i n n

u u i j i j i j y

x y

i N i N

f
D D u v x y D

h h u h

u u u u u u
D D f u v x y j N

h h

− +

+ − + −

−

− =

 
− + + + =   

− + − +
= − − + = −

− =

 

   
  

 

 

Система решается методом алгебраической прогонки. 

2) Находим компоненты векторов ( )1, 2, 1,...
x

T

j j j N j−=     из 1yN −  систем 

линейных алгебраических уравнений с трехдиагональной матрицей: 
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0, 1,

1, j , j 1, j , j2 2 2

, 1,

0;

1 ; 1, 1;
2 2

0.
x x

j j

u i u i u i i x

x x x

N j N j

D D D i N
h h h

− +

−

− =

 
− + + = − = − 

 

− =

 

  
   

 

 

Система решается методом алгебраической прогонки. 

3) Находим 1n n

j j ju u+ = +    

Решаем второе уравнение системы  

Здесь обозначено 
1 1

2

2

n n
n u u

u
+

+ +
= . 

4) Находим компоненты векторов ( ),1 ,2 , 1...
y

T

i i i i N −=     из 1xN −  систем 

линейных алгебраических уравнений с трехдиагональной матрицей:

( )

( ) ( )

,0 ,1

, j 1 , j , j 12 2 2

1

1, j , j 1, j , j 1 , j , j 1 , ,

2 2

, , 1
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1 ,
2 2 2

2 2
, , ; 1, 1;

2

0.
y y

i i

v i v i j i v i

y y y

n n n n n n n n

i i i i i i i j i jn

v v i j i i j y

x y

i N i N

D D x y D
h h h

v v v v v v u u
D D x y v x y j N

h h

− +

+

+ − + −

−

− =

 
− + + + =  

 

− + − + +
= − − + − = −

− =

 

   
   

 

 

 

5) Находим компоненты векторов ( )1, 2, 1,...
x

T

j j j N j−=     из 1yN −  систем 

линейных алгебраических уравнений с трехдиагональной матрицей: 

0, 1,

1, j , j 1, j , j2 2 2

, 1,

0;

1 ; 1, 1;
2 2

0.
x x

j j

u i v i v i i x

x x x

N j N j

D D D i N
h h h

− +

−

− =

 
− + + = − = − 

 

− =

 

  
   

 

 

6) Находим 1n n

j j jv v+ = +  . 

7) Если n T , повторяем пункты 1)-6). 
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