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Природа квантово – флуктуационных ансамблей мезоструктуры на
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РЕФЕРАТ: Квантово – флуктуационные ансамбли мезоструктуры на при-
мере физико – органической химии в рамках модели КЛОП позволяют
установить и расчитать природу действия одорантов  веществ  в разделе
метахимии.

Введение. Молекулярная рецепция одорантов

Äóøèñòûå âåùåñòâà (îäîðàíòû) âîñïðèíèìàþòñÿ èçáèðàòåëü-
íûìè íåðâíûìè êëåòêàìè èëè ñèñòåìîé êëåòîê, íàçûâàåìûõ
áèîëîãè÷åñêèìè ìîëåêóëÿðíûìè ðåöåïòîðàìè. Â íèõ
ïðîèñõîäèò òðàíñôîðìàöèÿ îáîíÿòåëüíîãî, âêóñîâîãî ñèãíà-
ëà â íåðâíûå èìïóëüñû. È õîòÿ ïðèðîäà òàêîãî ïðåîáðàçî-
âàíèÿ íå ÿñíà, íî óæå ñàì ïðèíöèï "îò êëåòêè ê êëåòêå"
ïîçâîëÿåò ïðåäïî-ëîæèòü ñóùåñòâîâàíèå è äðóãîãî íå ìåíåå
ôóíäàìåíòàëüíîãî ïðèíöèïà (ïî àíàëîãèè è ñ òåì, ÷òî
"ïîäîáíîå ðàñòâîðÿåòñÿ â ïîäîáíîì"), ïðèíöèïà  ñèíýðãèçìà,
êîòîðûé ìîæíî ôîðìóëè-ðîâàòü òàê ïðèìåíèòåëüíî ê
êèíåòèêå ðàñïðîñòðàíåíèÿ îäî-ðàíòîâ è äâèæåíèþ æèâûõ
îðàíèçìîâ, êàê âçàèìîçàâèñèìîé ñèñòåìû: "äâèæåíèå æèâûõ
îðãàíèçìîâ îñóùåñòâëÿåòñÿ â ôîðìå èìïóëüñîâ, à ïîòîìó è
óñâîåíèå âíåøíåãî ñèãíàëà ðåöåïòîðàìè ïðåîáðàçóåòñÿ â
íåðâíûå èìïóëüñû", ò.å. "óñâîåíèå èíôîðìàöèè ìîëåêóëÿð-
íûìè ðåöåïòîðàìè îñóùåñò-âëÿåòñÿ îò  èìïóëüñà ê èìïóëüñó".
Àíòåííû ìîëåêóëÿðíûõ ðåöåïòîðîâ ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé
êëåòî÷íûå âûðîñòû ïëàçìàòè÷åñêèõ ìåìáðàí, ñîäåðæàùèå
áåëêè äëÿ äàííîãî âèäà ðåöåïöèè, ò.å. ñïåöèôè÷íû ïî ñâîåìó
íàçíà÷åíèþ, è ñîñòîÿò èõ ìèêðîâèëë è ÿâëÿþòñÿ ðåçóëüòàòìî
äèôôåðåíöèðîâêè ðåñíè÷åê, æãóòèêîâ è èõ ïðîèçâîäíûõ., â
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îáðàçîâàíèÿ êîòîðûõ âõîäÿò ôèáðèëëÿðíûå áåëêè, æãóòèêè
êîòîðûõ ïîñòðîåíû ïî ïðèíöèïó: 9   9 + 2 èëè 9   2 + 0 , ò.å.
èìå-þò ïî äåâÿòü ïàð ôèáðèëë íà ïåðèôåðèè è îäíó  èëè  íîëü
â öåíòðå.
Âîñïðèÿòèå èìïóëüñîâ îò îäîðàíòîâ è ïðåîáðàçîâàíèå èõ
ðåöåïòîðàìè â íåðâíûå èìïóëüñû íå ïðîèñõîäèò, åñòåñò-
âåííî, îäíîâðåìåííî,íî ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî òàêèå èì-
ïóëüñû â ñâîåé íà÷àëüíîé ñòàäèè ïîñëåäîâàòåëüíû, ò.å. çà
ïåðâûì èìïóëüñîì ñëåäóåò  âòîðîé â ïîñëåäîâàòåëüíîñòè: 1, 1.
Òîãäà ïî îòíîøåíèþ ê ýòîé ïàðå èìïóëüñîâ ñëåäóþùàÿ ïàðà
áóäåò òî÷íî òàêîé æå, íî ïðåäûäóùàÿ áóäåò âîñïðèíèìàòüñÿ
ðåöåï-òîðîì êàê 1+1=2. È ïîòîìó êàæäûé ñëåäóþùèé
èìïóëüñ, íàïðèìåð, ðàâíûé 3 áóäåò ñóììîé ïðåäûäóùåãî è
ïîñëåäó-þùåãî èìïóëüñîâ, ò.å. 3=1+2. Ïðàêòè÷åñêè ýòî
îçíà÷àåò, ÷òî èìïóëüñû âîñïðèíèìàþòñÿ ìîëåêóëÿðíûìè
ðåöåïòîðàìè ïî íåêîòîðîìó  "çàêîíó ", ðÿä èìïóëüñîâ
êîòîðîãî ñîâïàäàåò ñ ðÿ-äîì ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ÷èñåë
Ôèáîíà÷èè, ñòîëü ñóùåñòâåí-íûìè â òåîðèè ïîèñêà2. Åñëè æå
ìîëåêóëÿðíûå ðåöåïòîðû ñòðîãî èçáèðàòåëüíî íàñòðîåíû íà
âîñïðèÿòèå è ïðåîáðàçîâàíèå èìïóëüñîâ îäîðàíòîâ â íåðâíûå
èìïóëüñû â ôîðìå ðÿäà  ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ÷èñåë Ôèáî-
íà÷÷è, òî òàêîé ïîèñê ïîçâîëÿåò ãîâîðèòü: î ñòðàòåãèè ïîèñêà
(L) è ðåçóëüòàòå ñòðàòåãèè ïîèñêà (P) áèîëîãè÷åñêèì îáúåêòîì
îäîðàíòà. Ïîñêîëüêó, íàïðèìåð, ó íàñåêîìûõ, òðè àñïåêòà
æèçíåäåÿòåëüíîñòè: ïèòàíèå, ñïàðèâàíèå, êëàäêà ÿèö
ñâÿçàíû ñ îáîíÿòåëüíîé ðåöåïöèåé ìîëåêóë îäîðàíòîâ, òî
îïðåäåëèòü ðåçóëüòàò ñòðàòåãèè ïîèñêà (P) ìîëåêóëÿðíûìè
ðåöåïòîðàìè ìîæíî, åñëè ïîíÿòü êàêîâà ñòðàòåãèÿ ïîèñêà (L)
íàñåêîìûõ, êîòîðûå îðèåíòèðóþòñÿ ïî "ÿçûêó çàïàõà",
âûäåëÿåìûõ èìè ñïåöèàëüíûìè îäîðàíòàìè   ôåðîìîíàìè.
Общественные насекомые   муравьи выделяют феромоны сигналов
тревоги, пути к запасам пищи,  самки тутового шелкопряда Bombix mori
половой одорант    аттрактант бомбикол. Выскокая чувствительность
молекулярных рецеп-торов обоняния показывает (для возбуждения самца
Bombix mori достаточно всего 2500 молекул бомбикола, т.е. 10-18г в  1см3

                                                       

2 .Воробьев Н.Н.Числа Фибоначи. М.: Наука, 1978. 140с.



- 82 -

растворителя), что запах переносится молекулами. Поро-говая
концентрация душистых веществ, воспринимаемая человеком, составляет
для скатола 4   10-7  , для тринитробу-тилтолуола 5   10-9   мг/л.
Ориентация по запаху установлена для многих организмов  
млекопитающих ,рыб, собак и т.д.3

Определив стратегию поиска (L),  как форму движения живых организмов
и поняв принцип молекуляроной рецепции  запаха ( ), т.е. превращения
импульсов  феромона в нервные импуль-сы живого организма, можно
полагать, что результат стра-тегии поиска (P) будет функцией этих
величин P= F( L,   ).
Резонансная, вибрационная или квантовая теория рецепции запаха потому
и оказалась не состоятельной, рассматривая резонанс  атомных колебаний
молекул одоранта и молекуляр-ных структур рецептора, что не обращала
внимание на импульсный характер поступления одоранта к рецептору и
импульсный характер трансформации молекулярным рецеп-тором
нервного сигнала. Следуя принципу, открытому еще Ж.Фабром, о том, что
"насекомые это живые автоматы, заведенные на всю жизнь для
механического выполнения определенного цикла операций", можно
утверждать, что принцип " от клетки к клетке"  " от импульса к импульсу"
и есть принцип преобразования импульса молекулярного феро-мона в
нервный импульс рецептора. Но если таковую зако-номерность принять в
форме ряда чисел Фибоначчи, то в соответствии с теорией поиска работы
"автоматов   насеко-мых"  результат стратегии поиска ( P )  есть стратегия
поиска (L), ограниченная условиями скорости передачи импульсов
последующего к предыдущему в ряду чисел  Фибоначчи: 1,1,
2,5,8,13,21,34,55…, где   приобретает смысл при числе импульсов больше
3:

                                                 
α=5

3
8
5

13
8

21
13

34
21, , , , .......

À ïî òåîðèè àâòîìàòîâ ðåçóëüòàò ñòðàòåãèè ïîèñêà åñòü âåëè-
÷èíà (P), ðàâíàÿ:

                                                          α
LP =

                                                       

3 .Райт Н.Х.Наука о запахах. М.:Мир,1996.224с.
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Тем самым, если величина   есть  "форма ограничения" результата
страте-гии поиска принципа "от импульса к мипульсу", а по существу
величина, равная "золотому сечению", то величина L как стратегия поиска
должна описывать кинематику движения живых организмов, исполь-зуя
принцип "от импульса к импульсу", в рамках которого, в том числе и
насекомые, как автоматы, заведенные для выпол-нения трех аспектов
жизне-деятельности(питание, спаривание, откладка яиц). Такая
кинематика должна учитывать, с одной стороны, само распространение
например, аттрак-танта, феромона весьма малой концентрации в единице
объема пространства движения с учетом ориентации живых организмов, а
с другой, саму импульсную кинематику движения  живого организма,
ориентация которого задается  молекулярной структурой рецептора,
улавливающего по принципу "от импульса к импульсу" импульсы
перемещения аттрактанта в пространстве и превращения его в нервный
импульс - реакцию.
Тем самым кинетика распространения феромона, кинематика движения
живого организма и кинематика импульсной тран-сформации молекул
феромона в нервный импульс  представ-ляется примером своеобразного
гомеостазиса   равновесия в системе феромон   живой организм  
молекулярный рецептор. И этот гомеостазис есть форма синэргетики -
метода, лежащего в основании  метахимии4.

   Кинематика живых организмов, мезоструктуры одорантов и
механизм рецепции

Ïðîô. ÌÃÓ Êîáîçåâ Í.È. åùå â 1948ã. â áèîëîãè÷åñêîì îòäåëå
Áþëëåòåíÿ ÌÎÈÏ îïóáëèêîâàë ñâîþ ðàáîòó, ïîñâÿùåííóþ
òåîðèè âåêòîðíî - áðîóíîâñêèõ ïðîöåññîâ è çàêîíàì áèîëîãè-
÷åñêîé êèíåìàòèêè5, ãäå êàê ðàç è îïèñàë "ÿâëåíèå âåêòîðíî -
áðîóíîâñêîé ñòðàòåãèè ïîèñêà" æèâûõ îðãàíèçìîâ,
ïåðåìåùàþùèõñÿ ïî ïðèíöèïó "îò èìïóëüñà ê èìïóëüñó".
Ëþáîïûòíî îòìåòèòü, ÷òî ïðåäñåäàòåëü Ìàòåìàòè÷åñêîãî Êî-

                                                       

4 .Кутолин С.А. Метахимия IV. Химический дизайн «электрон –
мезоструктура». В сб. «Химический Дизайн», Новосибирск: Chem. Lab.
NCD, 2004. -с. 7-20.

5 .Кобозев Н.И. Бюлл.МОИП,биол.отд.,т53 (1),1948.
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ìèòåòà, îñíîâàòåëü   Àìåðèêàíñêîãî æóðíàëà "Ìàòåìàòè-
÷åñêàÿ Áèîôèçèêà" ïðîô. Ðàøåâñêèé Í.Ï.  â ñâîèõ ïèñüìàõ
äèñêóòèðîâàë ýòîò âîïðîñ ñ ïðîô.Êîáîçåâûì. Ïî êðàéíåé ìåðå
òàêîå ïèñüìî îò 9.10.1958ã. èìååòñÿ â àðõèâå ó÷åíîãî. Óæå
ïîñëå ñìåðòè ó÷åíîãî Ç.À.Òåðåíòüåâà  îïóáëèêîâàëà ñåðèþ
ðàáîò ïî êèíåìàòèêå äâèæåíèÿ æèâûõ îðãàíèçìîâ, ãäå
ðàññìàòðèâàëà ïðèìåíèìîñòü òåîðèè áðîóíîâñêîãî äâèæåíèÿ
æèâûõ îðãàíèçìîâ è ñðåäíåé äëèòåëüíîñòè ïðîáåãà êàê ñîáñò-
âåííîãî ïàðàìåòðà ýòîãî äâèæåíèÿ, äàëà àðãóìåíòèðîâàí-
íûé ìåòîä îïðåäåëåíèÿ ñòåïåíè óïîðÿäî÷åííîñòè äâèæå-íèÿ
æèâûõ îðãàíèçìîâ (  ) è ïîïûòàëàñü îöåíèòü êîëè-÷åñòâî
èíôîðìàöèè, óñâàèâàåìîé æèâûìè îðãàíèçìàìè èç îêðóæà-
þùåé ñðåäû6.
Ïîâèäèìîìó óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ òàêèõ âåêòîðíî - áðîóíîâ-
ñêèõ îáúåêòîâ  ñíà÷àëà áûëî äàíî Ìàðèàíîì Ñìîëóõîâñêèì7.
Ðåøåíèå òàêîãî âèäà óðàâíåíèé äëÿ ñðàâíèòåëüíî ðåäêèõ
ÿâëåíèé â îáùåì îáúåìå ïîèñêà äâèæåíèÿ ïðèâîäèò ê ôîðìó-
ëå ðàñïðåäåëåíèÿ Ïóàññîíà ñ âåðîÿòíîñòüþ ðàñïðåäåëåíèÿ
(P),êîòîðàÿ ìîæåò áûòü îïðåäåëåíà êàê âåðîÿòíîñòü ñòðàòåãèè
ïîèñêà:

                                              !n
en

P
λλ -×=

Â äàííîì ñëó÷àå   - îáëàñòü ðàñïðîñòðàíåíèÿ èìïóëüñîâ îò
èìïóëüñà ê èìïóëüñó äëÿ ÷èñëà n - îáúåêòîâ äâèæåíèÿ.
Íî, åñëè ôîðìà äâèæåíèÿ æèâûõ îáúåêòîâ ïîíÿòà êàê âåê-
òîðíî - áðîóíîâñêîå äâèæåíèå âî âðåìåíè è ïðîñòðàíñòâå,
ïðèâîäÿùåå ê óêàçàííîé âåëè÷èíå âåðîÿòíîñòè ñòðàòåãèè
ïîèñêà â îáëàñòè ðàñïðîñòðàíåíèÿ èìïóëüñîâ äâèæåíèÿ è
íåðâíîé ðåàêöèè æèâûõ îðãàíèçìîâ, òî êàêîâà æå ôîðìà
áðîóíîâñêîãî äâèæåíèÿ ìîëåêóë îäîðàíòîâ, ÷èñëî êîòîðûõ â
îáùåì îáúåìå ïðîñòðàíñòâà íåâåëèêî ïî ñðàâíåíèþ ñ ñàìèì
îáúåìîì ýòîãî ïðîñòðàíñòâà. Êèíåòèêà ðàñïðîñòðàíåíèÿ
                                                       

6 .Терентьева З.А. Теоретичсекая и экспериментальная биофи-
зика(Межвузовский сборник). Калининград: КалГУ,1976. вып. 6. с.102 -
131.

7 .Smoluchwski M.V. Bull.Intern. de l'Ac.sci.de Cracovie,1906.202.
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òàêîãî áðîóíîâñêîãî äâèæåíèÿ ìîëåêóë, óëàâëèâàåìûõ
æèâûìè îðãàíèçìàìè â êà÷åñòâå ôåðîìîíîâ, ñêîðåå âñåãî
ìîæåò áûòü îïèñàíà äîñòàòî÷íî ñëîæíûìè óðàâíåíèÿìè
Ôîêêåðà - Ïëàíêà. Ðàññìàòðèâàÿ ôèçèêî-õèìè÷åñêèå ïðîöåñ-
ñû êàê ôîðìû áðîóíîâñêîãî äâèæåíèÿ ñ ôóíêöèåé ðàñïðåäå-
ëåíèÿ âåðîÿòíîñòè Ð ëþáûõ ÷àñòèö ìåçàñòðóêòóðû ñîðòîâ i, j,
îáùåå ÷èñëî êîòîðûõ   ,   óðàâíåíèå Ôîêêåðà–Ïëàíêà äëÿ
êîîðäèíàò  i , j è âðåìåíè t â ñîîòâåòñòâèè ñ ðàáîòàìè
À.Í.Êîëìîãîðîâà:

( )å åå++=
j ji

ikik

ii

ik
iki

ik

d
PyBPATP

t
P

ϕ∂ϕ
∂

∂ϕ
∂

∂
∂ 2

ãäå Ò- èâàðèàíò.
Ê àíàëîãè÷íîìó è íåçàâèñèìîìó ðåøåíèþ ïðèõîäèò è ïðîô.
Ñ.Ñ.Âàñèëüåâ Êèíåòè÷åñêèé àíàëèç  ðåàêöèé äëÿ êîí-öåíòðà-
öèè ni, nj ëþáûõ ÷àñòèö ñîðòîâ i, j, îáùåå ÷èñëî êîòîðûõ ðàâíî
  äëÿ ëþáîãî ÷èñëà ñîðòîâ ÷àñòèö çàïèñûâàåòñÿ â ôîðìå
óðàâíåíèÿ:

å D++=
j

iijiji
i nDnaU

t
n

∂
∂

  где aij – коэффициент,

выражающий обобщенную константу скорости реагирования
частицы сорта j, в результате чего появляется сорта i;  Ui –
скорость процессов, приводящих к появлению частиц сорта i,
которые не связаны с реагиро-ванием частиц сорта j; Di –
физический коэффициент диффу-зии частиц сорта;  – знак
оператора Лапласа. Сравнивая эти уравнения, убеждаемся, что
уравнение Фоккера–Планка представляет собой более общую
запись второго уравнения    в категориях функций распределения
частиц Р для сортов i и  j. По существу уравнение Фоккера–
Планка  описывает такой вероятный процесс, который называется
в математике марковским процессом в непрерывном времени и
описывает явление диффузии (третий член уравнения). Кинетике
взаимодействия частиц, второй член в уравнении    –
соответствует марковский процесс в дискретном времени,
решением  которого для уравнения вида  является распределением
Пуассона.
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( ) ( )dP y
dt

A P yik
ik ik= å

Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîçâîëÿþò óòâåðæäàòü, ÷òî ôèçèêî -
îðãàíè÷åñêàÿ õèìèÿ âîñïðèÿòèÿ ìîëåêóëÿðíûìè ðåöåïòî-
ðàìè æèâûõ îðãàíèçìîâ  ìîëåêóëÿðíûõ îäîðàíòîâ âîñïðèíè-
ìàåòñÿ îò èìïóëüñà ê èìïóëüñó èìåííî â ñèëó èåðàðõèè
àíàëîãèè (ñèíýðãèçìà) â  êèíåìàòèêå äâèæåíèÿ æèâûõ îðãà-
íèçìîâ è êèíåòêè ðàñïðîñòðàíåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ ôåðî-
ìîíîâ. Èìåííî âåêòîðíî - áðîóíîâñêàÿ ôîðìà äâèæåíèÿ
æèâûõ îðãàíèçìîâ è àíàëîãè÷íàÿ ôîðìà äâèæåíèÿ ìàëîãî
êîëè÷åñòâà ôåðîìîíà â îáùåì îáúåìå ïðîñòðàíñòâà ïðèâîäèò
ê âçàìíî îäíîçíà÷íîé îðèåíòàöèè  âî âðåìåíè ïðîñòðàíñòâå
ñèñòåìû ìîëåêóëÿðíûé ôåðîìîí   ìîëåêóëÿðíûé ðåöåïòîð,
âçàèìîäåéñòâèå (óçíàâàíèå êîòîðûõ) ïðîèñõîäèò  â ïðîñòðàí-
ñòâå "îò èìïóëüñà ê èìïóëüñó", ýôôåêò, êîòîðûé ìîæíî ðàñ-
ñìàòðèâàòü  ïî àíà-ëîãèè ñ òóííåëüíûì ýôôåêòîì, êàê
"ýôôåêò îïåðåæåíèÿ"   ìîëåêóëÿðíûé ôåðîìîí "ïðè÷èíà" 
ìîëåêóëÿðíàÿ ðåöåïöèÿ "ñëåäñòâèå".
Òåì ñàìûì â êèíåìàòèêå æèâûõ îðãàíèçìîâ è êèíåòèêå
îäîðàíòîâ èìååò ìåñòî åäèíàÿ  âåêòîðíî - áðîóíîâñêàÿ ôîðìà
ïî ïðèíöèïó "ôëþêòóàöèè" âçàèìîäåéñòâèÿ íåðâíûõ èìïóëü-
ñîâ  è ðàñïðîñòðàíÿåìûõ îäîðàíòîâ. Íà ïåðâûé âçãëÿä êàæåò-
ñÿ èñêëþ÷èòåëüíî âàæíûì òîëüêî ïîíèìàíèå òîíêîé ñòðóê-
òóðû âçàèìîäåéñòâèÿ ìåìáðàí êëåòîê îáîíÿòåëüíîãî ýïèòå-
ëèÿ, åãî ñòðóêòóð  ñ ìîëåêóëàìè äóøèñòûõ âåùåñòâ. Â ýòîì
ñìûñëå áåçóñëîâíî ðàáîòû Ìîíêðèôôà(1951)8 è Ýéìóðà(1962)9

çàñëóæèëè ñàìîãî ïðèñòàëüíîãî âíèìàíèÿ ñî ñòîðîíû
ñòðóêòóðàëèñòè÷åñêîãî ïîäõîäà ê ïîíèìàíèþ ìåõàíèçìà
ðåöåïöèè çàïàõà. Â ðàáîòàõ10   ïðåäëîæåíà îðèãèíàëüíàÿ

                                                       

8 .Moncrieff R.W. The Chemical Senses. J.W.,New York,2nd Edi-tion,1951.

9 .Amoore J.E. The  Stereochemical Theory  of Olfaction. - Spe-cial.Suppl., N
37,pp.1-23,1962.

10 .Воронков Г.С.,Изотов В.А. Нейронная сеть для представления о
обработки информации на первом синаптическом уровне обонятельной
системы.//Всеросс. Научно-техн.конфе-ренция"Нейроинформатика-
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êîìïüþòåðíàÿ ìîäåëü îáîíÿòåëüíîé ëóêîâèöû (ÎË). Â ýòèõ
ðàáîòàõ îñóùåñòâëåíà ïðîâåðêà àäåêâàòíîñòè íåéðîííîé
ìîäåëè áèîëîãè÷åñêîìó ïðîòîòèïó ïðîâåäåííûõ
êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ.
  Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ñâèäåòåëüñòâóþò, ÷òî ìîäåëü ñïîñîá-
íà âîñïðîèçâîäèòü "íåçàïðîãðàììèðîâàííûå" ôåíîìåíû, ïî
ñâîåé ñóòè àíàëîãè÷íûå ïñèõîôèçè÷åñêèì ôåíîìåíàì,
õàðàêòåðíûì äëÿ îáîíÿíèÿ11. Â ýòîì ïëàíå áûëî èíòåðåñíî
ïîíÿòü, â êàêîé ìåðå ýëåêòðîííî - ìîëåêóëÿðíàÿ ñòðóêòóðà
îäîðàíòîâ ïîçâîëÿþò êëàññèôèöèðîâàòü çàïàõè è èõ èíòåí-
ñèâíîñòü, ïîñêîëüêó "àâòîðèòåòíîå ìíåíèå"  ðÿäà ó÷åíûõ
îòðèöàþò ïîäîáíîãî ðîäà êîððåëÿöèè.

КЛОП - модель мезоструктуры, молекулярная  рецепция,
классификация одорантов

Структурная теория и стереохимия  органических соединений
показывают, что использование, например, различных структурных
формул бензола (в частности Клауса, Дьюара, Ладенбурга и др.) иногда в
неявном виде требует учета как коллективизации, так и локализации
электронов в молекуле, что использовалось при создании новых методов
синтеза. Однако для КМ (компьютерногоо моделирования) использование
только структурных формул недостаточно. В отношении же прогнозиро-
вания физико-химических свойств душистых веществ, а также
классификации последних (цветочные, фруктовые запахи) имеются лишь
общие физические  и химические   представления. Между тем, как раз в
области эмпирического поиска   душистых веществ достигнуты опреде-
ленные результаты, поскольку они могут рассматриваться с тех же точек
зрения, что и боевые отравляющие и психотропные вещества, а также их
антинтидоты12,   поскольку действие последних воспринимают, чаще всего
и,  прежде всего,  как рецепторы запаха.

                                                                                                                          

99".Сб.науч.трудов.ч.1.М.: МИФИ, 1999.с.155-162:Изотов В.А.,Воронков
Г.С. Биофизика, 1999. т.44, вып.1,с.120-122.

11 .Бронштейн А.И. Вкус и обоняние. М.:Наука,1950.-389с.

12 .Оксенгендлер Г.И. Яды и противоядия. -Л.:Наука,1982.-191с.
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Воспользуемся представлениями о КЛОП, КРЭП моделях квантово –
флуктуациооных ансамблей мезоструктуры теперь уже в физико –
органической химии. Эти исследования показали, что коллективизиро-
ванные (Nk) и локализованные (Nл) состояния электронов определяют
взаимодействия между атомами , а энергию связи Е0 , число Nk и характер
связи между атомами приближенно определяется соотношением :

rNN
r

N
r

E kkk ln62.0916.021.2 3/43/13/5
20 ×+-=

где r = L/2a0 (L - длина связи между атомами в A; а =0,528 A - радиус
боровской орбиты). При этом число локализованных электронов дается
как число валентных электронов минус число коллективизированных. Для
ординарной, двойной и тройной углерод-углеродных связей числа
коллективизирован-ных электронов равны: 2,2; 2,6 и 2,8, а число
локализованных 0; 1,4 и 3,2.

Â êà÷åñòâå áàíêà èñõîäíûõ äàííûõ äëÿ ÊÌ ñâîéñòâ äóøèñòûõ
âåùåñòâ âîñïîëüçóåìñÿ äàííûìè ðàáîò ïî ôèçèêî-õèìè-
÷åñêèì ñâîéñòâàì âåùåñòâ è èõ ïðèíàäëåæíîñòè ïî çàïàõó.
Íèæå ïðèíÿòû èíäåêñû äëÿ âåùåñòâ ñ öâåòî÷íûì çàïàõîì -I, à
ñ ôðóêòîâûì - 2. Â êà÷åñòâå èñêîìûõ ôóíêöèé: ìîëåêóëÿðíîãî
âåñà Ì, ïëîòíîñòè Ä âçÿòû çíà÷åíèÿ èç òàáë.I. Êëàññèôèêàòî-
ðû çàïàõà I è 2 ïðèíèìàëèñü, èñõîäÿ èç ñòðîåíèÿ ìîëåêóëû
.àðãóìåíòû ñ õ1 ïî Õ12 ñ ó÷åòîì àðãóìåíòîâ x16 - x19, ñîîò-
âåòñòâóþùèõ ÷èñëó êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ ýëåêòðîíîâ â
óãëåðîäíîé öåïè Nñ

k ~ (x16), ýëåêòðîíîâ, ëîêàëèçîâàííûõ â
óãëåðîäíîé öåïè NC

k, êîëëåêòèâèçèðîâàííûõ â ôóíêöèîíàëü-
íûõ ãðóïïàõ Nô

k è ëîêàëèçîâàííûõ â ôóíêöèîíàëüíûõ
ãðóïïàõ Nô

ë äëÿ ñîåäèíåíèé àëèôàòè÷åñêîãî, êàðáîöèê-
ëè÷åñêîãî è àðîìàòè÷åñêîãî ðÿäà, ïðè÷åì çíà÷åíèÿ ñîîòâåò-
ñòâóþùèõ òèïîâ ýëåêòðîíîâ â óãëåðîäíîé öåïè è ôóíê-
öèîíàëüíûõ ãðóïïàõ ñóììèðîâàëèñü. Ïðèìåðû ðåçóëüòàòà
òàêîé êëàññèôè-êàöèè àðãóìåíòîâ ïðèâåäåíû â òàáë.I.

Для молекул душистого вещества в целом были получены
компьютерные модели в форме линейной регрессии, позволяющие
распознавать с коэффициентом корреляции модели (ккм) не менее 55% ( а
для отдельных классов веществ - до 100% ) вещества, обладающие фру-
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ктовыми (2) или цветочными (I) запахами. При этом функциональная
величина классификации запаха У при У  1,45 рассматривается как
классифицирующая запах по принадлежности к фруктовым. т.е. У=2, а
при У   1.41- как принадлежность к веществам с цветочным запахом.
Область У=1,412   1,45 классифицируется как промежуточная со
смешанными ароматами, принадлежащими к классификаций Эймура. В
табл. 2 даны значения коэффициентов аi ,  для соответствующих
аргументов хi, используемых для вычисле-ния значения классификатора
запаха:

Y a x bi
i

i= × +å

 Оказалось, что вклад входящих аргументов, рассчитанный методом
исключения, приходится в основном на следующие: x3 - число атомов
кислорода - 14,4%; x18 - количестве коллективизированных электронов в
функциональных группах -52.7%; x19  - количество локализованных
электронов в функциональных группах(в ряду алифатических,
карбоцикли-ческих и ароматических  соединений) - 10,2%.

Результаты КМ молекулярного веса душистых веществ алифати-
ческого, Мал, карбоциклического, Мкбц, ароматического, Мар рядов
позволили представить соответствующие величины как функцию необхо-
димых и достаточных аргументов уравнениями вида:
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14.087.030.261.1487.13а
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941231

+×-
-×+×+×-×+×=
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xxxxxлМ

 
66.114.0

05.057.091.402.14
1
9

6
2
12181

-×+

++×-×+×=

x
xxxxМкбц

62.572.004.099.1504.12 5
2
231 +-×+×+×= xxxxМар

Если результат классификации душистого вещества по характеру его
аромата определяется строением молекулы в целом ( величиной Y),  то
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молекулярный вес душистых веществ является  функцией фрагментарного
ее строения, что с несом-неентсью следует из уравнений (2.2   2.4). При
этом вклад числа углеродных атомов в молекулярный вес душистого
вещества оказывается преимущественным и составляет ( по данным
метода исключения)  в ряду: ал - кбц - ар, соответ-ственно: 95.1 ,88.8 ,
78.2 , Таким образом, вкусовая рецепция есть функция молекулярно -
структурных факторов вещества!  Результаты моделирования плотности
одоранта как функции необходимых и достаточных аргументов описыва-
ется следующими уравнениями:

3737.019.013.0001.0
0003.042.014.003.028.0Д

11
2
11

2
10

2
212

2
12197

-×++×-×+

+×-+×-×+×-=

смгxxx
xxxxxал

 
3131.00003.0

03.003.041.029.0
2
2

2
9

1
1996

-×+×-

--×-×+×-=

смгx

xxxxД кбц

 
3980.127.0

33.004.007.021.0

6

7
2
2168

-×+×-

--×+×-×=

смгx
xxxxД ар

В ряду прогнозирования плотности душистых веществ: ал-кбц-ар,
коэффициент корреляции модели весьма высок и равен, соответственно:
96.9%, 98.8%, 74.3%. В зависимости от принадлежности молекулы   к
алифатическому, карбоцикли-ческому или ароматическому ряду плотность
душистых веществ определяется   фрагментарным строением молекулы, в
ряду ал-кбц-ар соединений более информативными, то есть вносящими
больший вклад в определение свойства, являются: x12 - число двойных
связей в ряду алифатических соединений (61,8%); x9 - число групп СН3 в
соединениях карбоциклического ряда (95,0%); x16 - число кол-
лективизированных электронов в углеродной цепи соединений аромати-
ческого ряда (27,6%). Высокие значения ккм и сравнительно малые
относительные ошибки в определении физико-химических свойств и
классификация душистых веществ по У (табл.) указывают на
функциональную зависимость между силой аромата F, насыщенностью
запаха (оттенком аромата) r23 и физико-химическими свойствами
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душистых веществ (величиной У, определяемой аргументами x16,x19, то
есть числом коллективизированных и локализованных электронов, а
также величинами М и Д). Для количественной трактовки представим
величину F в виде:

 2
3

1916

r
xxF ×

=

Тогда, рассматривая парообразное душистое вещество как подчи-
няющееся, с одной стороны, газовому закону вида: РV=nRT, а с другой
стороны - закону диффузии: D = RT/6  r3    , что  справедливо при
низких температурах, а таюке учитывая, что n = m /М, а Д = m /V ,
получаем закон проникновения ду-шистого вещества через
полупроницаемую перегородку ( ана-лог закона осмоса) для душистого
вещества в виде:

RT
М

P ×= Д

Далее, заменяя величину Р для одного моля газа (2.9) через RT/V  ,
полагая V =4/3  r3  , и RT =6   r3    D,  где r, , D  размер  молекулы,
вязкость и коэффициент диффузии душистого вещества через
полупроницаемую мембрану, находим:

RT
DDM

r ie

Д2
)2(32

3
+

=
η

где 3D=2De+Di -т.е. утроенное значение коэффициента

душистого вещества внутрь   и из полупроницаемой перего-родки рецептора,т.е. условие
диффузии,при котором происхо-дит воспри-ятие оттенка аромата рецептором.
  Ограничиваясь только физико-химической моделью душистых веществ, смысл которых
следует из формул, Н.П.Рашевский13 получил для иннервируемой клетки пресинаптической
мембраны выражение аналогичное , хотя и отличающееся от последнего на величину порядка
инварианта. Так как в предыдущее уравнение входят неуточненные параметры:  , De,Di,то
прямое определение оттенка аромата возможно лишь при дополнительных опытных
исследованиях. Все же, полагая, что величина r2

3  может быть определена хотя бы с ошибкой

                                                       

13 .Rashevsky N. Mathematical Biophysics. Univer.of Chicago Press,
1948.p.233.
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до постоянной (что может быть неточным), как отношение М/Д, то находим, что для
душистых веществ величина F может быть рассчитана, и во всяком случае методом
компьютерного моделирования можно найти У как линейную функцию, которая имеет
простой вид:

Укбц =0.00615 М/Д - 4,2584 F + 1,0026
Коэффициент корреляции модели такой функции для расчета принадлежности соединений
карбоциклического ряда к душистым веществам, обладающим цветочным запахом I или
фруктовым 2, оказывается равным 99,85%, а относительная ошибка в оценке величины 2 -
порядка  1.4% отн., что позво-ляет рассматривать физико-химические критерии (2.8), (2.10)
как необходимые и достаточные для определения силы и насыщенности запаха.
Значения коэффициентов ai в классификаторе запаха Y   в зависимости от
xi (Табл.):
xi     ai           xi         ai
1 0,22382     9  0,27564
2 -0,14012 10  0,19018
3 -2,2195   11  0,13846
4 -0,42116  12  -0,20548
5 1,46014  16  -0,07497
6 1,10843  17  -0,00818
7 -1,29366 18  1,24577
8 0,32249 19  -0,70011
Таблица. Сопоставление результатов расчета физико-химических свойств (М,Д) и
классификатора запаха (У) для душистых веществ с лите-ратурными данными

Соединение М       Д У
1. Этилформиат 74/74 0,92/0,90 2/2
2.  Бутилацетат II6/II6 0,882/0,854 2/2
3.  Изоамилацетат I30/I3I 0,88/0,89 2/2
4.Изоамилпропионат I44/I45 0,879/0,874 2/2
5.  Диналилформиат I82/I82 0.918/0,932 I/I
6.  Терпениол I54/154 0,947/0.991 I/I
7.  Ирон 206/206 0,940/0,971 I/I
8.  Бензальдегид I06/I07 1.046/1.081 I/I
9.  Коричный альдегид I32/I32 1,052/1,012 I/I

В числителе - данные литературных работ; в знаменателе - результаты расчета.

Такие авторитеты в биофизике как М.В.Волькенштейн считают, что квантово-химическая и
вибрационная теория запахов просто неосновательны. Приведенные исследования
показывают, что суть вопроса много сложнее применимости или неприменимости тех или
иных элементов теории квантовых расчетов, поскольку классификация запаха и его интен-
сивность включает в себя как структурные элементы организации химического вещества, так
и формы локали-зации электронов в молекуле мезоструктуры. Примечательно и то, что
физико-химические свойства вещества такие как молекулярный вес и плотность оказы-ваются
сложной функцией вклада электронно - структурных параметров одо-ранта. С другой стороны
как показано тем же Р.Х.Райтом сущесвует внутренняя глубокая аналогия (синэргизм)  в
подобии запахов между фононными спектрами и поляронными состояниями различных
веществ с подобными запахами.


