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Пусть в полупространстве D+, границей которого является плоскость 2 , рас-
полагается тело D, ограниченное замкнутой поверхностью S. На поверхность 5 па-
дает скалярная волна ий(М). 

Обозначим через U0(M) решение задачи дифракции волны иа{М) на плоскости 
2 . Полное поле в области D+\D представим в виде U + и{М). Тогда для; 
определения рассеянного поля и{М) получим следующую краевую задачу: 

найти функцию и(М), удовлетворяющую уравнению Гельмгольца 

Au+k2u=0 (1) 

в области D+\D, граничным условиям на поверхностях 2 и S: 

ди 
дп a i ^ - + Mlc = /(M)L, (2> 

ди 
« 2 — + M I S = 0, (3> 

где п — нормаль соответствующей поверхности, аи b\, а2, Ь2 — постоянные, 
dU0 

f(M)|с = — а г — ^ l t / o l c и условию излучения в бесконечности: л дп л 

ди ( 1 \ 
— ikr = о — при г — о о . (4>, дг \ Г 1 

В дальнейшем будем считать, что поставленная задача (1) — (4) имеет при этом, 
единственное классическое решение. 

Д л я построения решения задачи (1) —(4) используем метод антенных потен-
циалов [1]. Пусть G(M, Р) есть функция Грина уравнения Гельмгольца в D+, 
удовлетворяющая граничному условию (3) и условию излучения (4). Решение за-
дачи (1)—(4) будем искать в виде антенного потенциала: 

и (М) = j G (М, Р) [х (Р) dlp, (5> 
с 

где носителем С является отрезок кривой класса А, лежащий внутри D (см. [1]), 
а р - (Р )—неизвестная плотность потенциала. Заметим, что антенный потенциал (5) 
удовлетворяет условиям (1), (3) и (4). Аналогично тому, как это сделано в [1],. 
нетрудно доказать следующую теорему. 

Т е о р е м а . Пусть f(M)^L2{S). Д л я любого е > 0 существует непрерывная на. 
С функция у), (Р) такая, что 

«1 — + Ьг) G(M, P)n(P)dlp 

2 
< 8. 

L2(S) 

Эта теорема обеспечивает приближение антенным потенциалом (5) граничных 
условий (2). Отсюда следует также, в силу устойчивости решения задачи (1) — (4) , 
что антенный потенциал (5) в любой замкнутой подобласти D + \ D дает равномер-
ное приближение решения краевой задачи (1) —(4) . Это ж е означает, что мы по-
лучаем и приближение различных характеристик рассеянного поля (диаграмма на-
правленности, рассеянная мощность и др.) . 

Таким образом, трехмерная краевая задача (1)—(4) сводится к задаче при-
ближения заданной функции антенным потенциалом. 
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Для определения плотности ц ( ^ ) антенного потенциала (5), наилучшим обра-; 
зом в L2(S) приближающего граничные условия (2), удобнее всего решать уравне-
ние Эйлера для функционала 

ФИ- /ело — \ («1 °(м> p)ix(p) dii-
2 

LAS)' 
(6) 

Уравнением Эйлера для функционала (6) будет интегральное уравнение Фред-
гольма первого рода, для решения которого следует применять метод регуляриза-
ции А. Н. Тихонова. Поэтому проще метод регуляризации сразу же использовать 
для нахождения минимума функционала (6) и определять /л(Р) как экстремаль 
сглаживающего функционала 

Afa М = Ф М + а 11М£2(С) + 
ф 
dl 

2 

UC) (7) 

Уравнением Эйлера для функционала (7) является интегро-дифференциальное 
уравнение второго рода, численное решение которого на ЭВМ трудностей не вызы-
вает. Решается оно стандартным образом путем сведения его к системе линейных 
алгебраических уравнений с квадратной матрицей. 

Численное решение задачи дифракции на теле вблизи плоскости проводилось 
для сферы и эллипсоида. Рассматривались случаи рассеяния плоской и сферической 
волн и0(М). Расстояние от тела до плоскости варьировалось в широких пределах. 

В качестве контура С был взят отрезок винтовой линии. Аппроксимация кон-
тура проводилась по 11 его точкам. При этом сравнительно малом числе точек в 
случае граничных условий Дирихле на сфере была достигнута невязка в удовлетво-
рении граничных условий порядка 10% от величины поля падающей волны. 

Д л я иллюстрации на рис. 1—3 приводятся амплитудные диаграммы направлен-
ности рассеянного поля для некоторых случаев рассеяния плоской и сферической 
волн и различного взаимного расположения тела и плоскости. Амплитуда диаграм-

0,5 0,5 

Рис. 1. Дифракция на сфере- x2+y2+z2= 1; а: плоскость х=—5, k=\, плоская волна 
падает нормально к плоскости, на сфере и плоскости — граничное условие Дирихле; 
б: плоскость х=—3,5, k = \ , плоская волна падает под углом я /4 к плоскости, на 
сфера и плоскости — граничное условие Дирихле; в: плоскость х=—3, k=\, точеч-
ный источник (0, 0, 10), на сфере — граничное условие Дирихле, на плоскости — гра-

ничное условие Неймана 

Рис. 2. Дифракция на эл-
липсоиде x2+y2+z2l 4 = 1 , 
плоскость х——3,5, плос-
кая волна распространяет-
ся вдоль плоскости, на эл-
липсоиде — граничное усло-
вие Дирихле, на плоско-
сти •— граничное условие 

Неймана 
Рис. 3. Дифракция на сфе-
ре x2+y2+z2=l, плоскость 
х = —3,5, плоская волна 
распространяется вдоль 
плоскости, на сфере — гра-
ничное условие Дирихле, 
на плоскости — граничное 

условие Неймана 
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мы направленности нормирована на единицу в максимальном значении. Во всех 
случаях k=\, а уравнение плоскости имеет вид х=х0, плоская волна распростра-
няется параллельно плоскости у = 0 , в случае сферической волны источник располо-
жен в той ж е плоскости у = 0 . На всех рисунках кривая 1 является сечением диа-
граммы плоскостью у = 0, кривая 2 — сечением диаграммы плоскостью у = х. 
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(кафедра молекулярной физики) 

Взаимодействие в системе белок — вода, интенсивно исследующееся многими 
авторами [1], в последнее время вызывает все больший интерес. Молекулярный ме-
ханизм этого взаимодействия до сих пор еще недостаточно изучен. 

Известно, что в растворе биополимера часть воды связана с его поверхностью, 
в результате чего ее молекулярное движение заторможено. Различают фракции сво-
бодной воды с невозмущенным временем вращательной корреляции молекул т®р и 
связанной воды, время корреляции которой увеличено из-за взаимодействия с бел-
ком. Кроме того, было показано [1, 2] , что связанная рода не может рассматри-
ваться как единая фракция, а состоит как минимум из двух компонент, обладающих 
различными временами корреляции. Эти фракции можно характеризовать как проч-
но связанную воду (обладающую наибольшим временем корреляции ТдР ) и слабо 
связанную воду с т ^ . 

Скорости спин-решеточной (R0 и спин-спиновой (Я2) магнитной релаксации 
протонов i-й фракции даются выражениями [3, 4] 

R\ 

R^ 
1 

1 

= м 

м 4т/ 

1,5т/ + 

1 + ©ат? 
2, 5т,-

1 + 4со2т2 

I Ъ 
1 + 4(о2%? 1 + СО2^ 

где М — второй момент диполь-дипольного взаимодействия протонов воды, со — ре-
зонансная частота, Тг — эффективное время корреляции молекулы i-й фракции, рав-
ное [5, 6] 

где тгж — среднее время жизни молекулы в i-й фракции. 
В растворе происходит быстрый протонный и молекулярный обмен между все-

ми фракциями воды, в результате чего в спектре Я М Р наблюдается лишь одна ли-
ния воды, скорости релаксации которой [7] 

Ri QeR\'i Д2 = 2<7/Я2', 

где qi — относительная заселенность г'-й фракции. 
В настоящее время нет единого мнения о том, какие взаимодействия воды с 

белком определяют принадлежность воды к каждой из фракций. Обычно считают, 
что слабо связанная вода состоит из молекул, взаимодействующих с полярными 
аминокислотными остатками на поверхности белка. Прочно связанной считают воду, 
молекулы которой не вращаются относительно белка. - Воду, взаимодействующую с 
заряженными остатками, относят как к одной, так и к другой фракции. 

Цель данной работы — исследование зависимости скоростей релаксации раство-
ров белков и аминокислот от величины заряда на их поверхности, которая опреде-
ляется заданным значением рН раствора. 
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