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коэффициент подъемной силы достигнет своего минимального значения и дальше 
уменьшатся не будет. 
Таким образом, из сравнения результатов, полученных в процессе моделирования с 

помощью программы ANSYS FLUENT и экспериментальных данных, полученных при 
испытаниях двухлопастного ветродвигателя  можно увидеть удовлетворительное 
согласование экспериментальных и численных расчетов по аэродинамическим 
характеристикам. Максимальная величина расхождений численных и экспериментальных 
данных не превышает 1  ̶ 2 %. 
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СҰЙЫҚ КРИСТАЛДАРДАҒЫ ҚЫСҚА АУҚЫМДЫ ТƏРТІБІН КОМПЬЮТЕРЛІК 

МОДЕЛЬДЕУ 
 

Ерекше қасиеттерге ие сұйық кристалды материалдар əр түрлі ғылым мен техника 
салаларында көп қолданылуда: молекулалық биология, медицина, кибернетика, 
микроэлектроника, оптика жəне т.б. [1]. Бұл мезоморфты қосылыстардың құрылысын жəне 
физика-химиялық  қасиеттерін интенсивті зерттеуге қызығушылық тудырады. 

Сұйық кристалды қосылыстардың құрылым-қасиет өзара байланысын анықтау, 
мезоморфизмнің молекулалық табиғатын зерттеу маңызды болып табылады. Сұйық 
кристалдарды компьютерлік модельдеу тəсілдері – молекулалық механика жəне динамика 
[2], Монте-Карло [3], атом-атомдық потенциалдар [4], квантты-химиялық жартылай 
эмпирикалық  жəне эмпирикалық емес əдістері [5], ұйытқу теориясы [6, 7] тəжірибеге дейінгі 
кезеңде мезоморфты қасиеттерді болжауға жəне содан кейін қасиеттері берілген мезоморфты 
заттардың бағытталған синтезін іске асыруға мүмкіндік береді [8, 9]. Бұл үшін димерлердің 
əр түрлі конфигурацияларындағы екі мезогенді молекуланың  əрекеттесу энергиялары 
есептелінеді жəне əр конфигурацияның ықтималдылығы анықталады [6, 7, 10].  

Осы жұмыста квантты-химиялық Хартри-Фок əдісі жəне тығыздық функционалы 
теориясы Шифф негіздері (азометиндер) мен азобензолдардағы молекулалық тəртібін 
модельдеу үшін қолданылды. Оқшауланған молекула геометриясын ықшамдау амалы 
B3LYP/3-21G, B3LYP/6-31G, RHF/6-31G, RHF/6-31G(d,p), RHF/6-31G++(d,p) əдістерімен 
Gaussіan программалық жүктеме негізінде орындалды.  

Молекулааралық əрекеттесу энергиясы сұйық кристалдың əр түрлі қабаттарында 
(стекинг, St, бүйір) жəне бір қабатта (Pl, планарлы, жазық; Т, терминалды) орналасқан 
молекулалар димерлерінің тепе-тең геометриялық конфигурациялары үшін есептелген (сурет 
1). XYZ ортогоналды координаталық жүйесінің бас нүктесі болып, бірінші молекуланың 
масса орталығы алынды, Х осі оның ұзын осі бойымен бағытталған, XY жазықтығы 
молекула жазықтығына сай келеді. Стекинг-конфигурациясында  оқшауланған молекулалар 
масса орталықтарының бастапқы аралығы Z осі бойынша, жазық конфигурациясының Y осі 
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бойынша  жəне терминалды к
нəтижелері 1-ші кестеде келтір

 
1 Кесте. Шифф негізі үш

диполь моменті жəне шеткі орб
 

Сипаттама Ет

Молекула   -

Димерлі 
ассоциат 

X 
б-б1  

10Å3 

 

-1
б-с -1
с-с -1

Y 
п2  

8Å 
 

-1
а -1

Z 
п -1
а 10Å -1

 
Ескерту. 1X осі бойынш

соңына» (б-с) жəне «соңы-со
параллель (п) жəне антипар
арақашықтықтар.  

Кестеден көріп тұрғаным
басына», «басы-соңына» жəне 
арақашықтығы 10 Å-ге тең. Сə
- 10 Å. Молекулааралық əр
молекуланың диполь моментте
параллель молекулалардың (с
шамасымен екі есе көбейеді. с
энергиясы б-с-мен салыстырса
толтырылған жəне төменгі 
конфигурациясына сəйкес болы

 

(а)  

X осі бойынша молекулаларды
(б) орналасуындағы димерл

конфигурациясында Х осі бойынша 6-10 
рілген. 

ін толық энергия жəне молекулааралық əр
битальдар энергиялары B3LYP/3-21G əдісі

т, а.б. ∆Е, а.б. μ, Д 

556.7904204 - 1.515 
100.0475804   13.533260 0.781 
107.3732333 6.207608 2.724 
107.3500070 6.230834 0.664 
107.3734970 6.207344 2.755 
107.2860962 6.294745 0.520 
107.3731730 6.207668 2.658 
107.3165689 6.264272 2.734 

ша молекулалардың орналасуы: «басы-ба
оңына» (с-с). 2Y жəне Z остері бойын
раллель (а) орналасуы. 3Димерлі ассо

мыздай, X осі бойынша (терминалды ко
«соңы-соңына» қарай орналасқан  молек

əйкесінше, Pl-конфигурациясында - 8Å, St
рекеттесу энергиясы б-б жағдайында 
ері бір-бірін компенсациялайды. Керісінше
сурет 1, ə) жалпы моменті мономер м
-с Жағдайы (сурет 1) б-б жағдайына ұқса
ақ жоғарылау болып келеді. Шеткі орбит
бос молекулалалық орбитальдар) энер
ып өзгереді. 

                                       

 
(б) 
 

ың «басы-басына» (а), «басы-соңына» (ə) ж
лі ассоциаттарының оптималды жағдайлар
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Å құрайды. Есептеу 

рекеттесу энергиясы, 
і бойынша 

ЕЖТМО, 
а.б. 

ЕТБМО, 
а.б. 

-0.22786 -0.07095 
-0.29729 0.06919 
-0.21968 -0.05696 
-0.21686 -0.05661 
-0.21842 -0.05916 
-0.20627 -0.07069 
-0.21796 -0.05557 
-0.21056 -0.06335 

асына» (б-б), «басы-
нша молекулалардың 
оциаттардағы тиімді 

онфигурация) «басы-
кулалардың ең тиімді 
-конфигурациясында 
жоғары, себебі екі 
е, диполь моменттері 
моментіне қарағанда  
йды жəне əрекеттесу 
тальдардың (жоғарғы 
ргиялары да димер 

    (ə) 

жəне «соңы-соңына» 
рының бейнелері 
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                  (а)       
 

Y осі бойынша парал

 

                  (а)       
Z осі бойынша парал

орналасуын
Сурет 1. Шифф негізі ди

 
Квантты-химиялық есе

Терминалды орынбасушылар р
үшін 2-ші кестеде 4-метокси
химиялық сипаттамалары жəне
Шифф негізінің физика-хим
молекулалар үшін де байқалады
 
2 Кесте. 4-Метокси-4’-бензили

Сипаттама 

Молекула  -7

Димерлі 
ассоциат 

X 

б-б  

10Å 

 

 -14

б-с -1

с-с -1

Y 
п  

8Å 

 

-1

а -1

Z 
п -1

а 10А̊ -1

 

                                                            (ə) 

ллель (а) жəне антипараллель (ə) димерлі а
оптималды жағдайларының бейнелері 

                                                            (ə) 
ллель (а) жəне антипараллель (ə) димерлі а
ндағы оптималды жағдайларының бейнеле
имерлерінің St-, Pl- жəне Т-геометриялық 

ептеулер орынбасылған азометиндер ү
ретінде алкил- жəне алкоксирадикалдар қа
и-4-бензилиденэтиланилин мономері мен
е 2-ші суретте кейбір димерлі конфигурац
миялық сипаттамаларының тенденциял
ы. 

иденэтиланилиннің физика-химиялық сипа
21G əдісі бойынша 

 

Ет, а.б. ∆Е, а.б. μ, Д 

749.9316680 - 0.542 

481.7780023 18.0853339 3.223 

491.5736164   8.2897198 1.236 

491.5180864   8.3452498 0.952 

491.5733898   8.2899463 1.256 

491.5292969   8.3340392 0.763 

491.5731652   8.2901710 1.247 

491.5089110   8.3544252 1.677 

 

ассоциаттарының 

ассоциаттарының 
рі 
конфигурациялары 

үшін де жүргізілді. 
арастырылған. Мысал 
н димерінің физика-
циялары көрсетілген. 
лары орынбасылған 

аттамалары В3LYP/3-

ЕЖТМО, 
а.б. 

ЕТБМО, 
а.б. 

-0.19682 -0.05049 

-0.29272 0.07226 

-0.19840 -0.04930 

-0.19820 -0.04947 

-0.19765 -0.04909 

-0.19803 -0.04852 

-0.19613 -0.04769 

-0.19984 -0.05286 
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Y осі бойынша парал

орна

          
                                         

Z осі бойынша парал
орналасуын

Сурет 2. Орынбасылға

Азометин көпіршесіні
өзгерістерді байқайтын боламы
кестеде жəне 3-суретте берілге

3 Кесте. Азобензол молеку

Сипаттама

Молекула 

Димерлі ассоциат 

X 

б-б  

 

 

6Å

 

б-с 

с-с 

Y 
п 

а 

Z 
п 

а 

 

 (а)                                                   (ə)  
ллель (а) жəне антипараллель (ə) димерлі а
аласуындағы оптималды жағдайлары 

           
 (а)                                                   (ə)  
ллель (а) жəне антипараллель (ə) димерлі а
ндағы оптималды жағдайларының бейнеле

 
ан Шифф негізі димерлерінің Pl- жəне St-ге

конфигурациялары 
 

ің орнына азо-көпіршесін қарастырат
ыз. Орынбасылмаған азобензолдың есепт
н. 
уласы мен ассоциатының физика-химиялы

B3LYP/3-21G əдісі негізінде 
 

а Ет, а.б. ∆Е, а.б. μ, Д ЕЖТ

  -572.6108588 - 0.0005 -0

Å 

-1139.1953174 6.026400 0.0121 -0

-1139.1953196 6.026398 0.0000 -0

-1139.1953297 6.026388 0.0067 -0

-1139.1952779 6.026440 0.0010 -0

-1139.1953213 6.026396 0.0277 -0

-1139.1948584 6.026859 0.0009 -0

-1139.1947637 6.026954 0.0250 -0

35 

 

ассоциаттарының 

 

 

ассоциаттарының 
рі 

еометриялық 

тын болсақ, біраз 
теу мəліметтері 3-ші 

қ сипаттамалары 

ТМО, а.б. ЕТБМО, а.б.

.21933 -0.08322 

.21332 -0.08099 

.21332 -0.08099 

.21332 -0.08099 

.21316 -0.08080 

.21303 -0.08095 

.20971 -0.07739 

.20962 -0.07736 
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                  (а)  

     
X осі бойынша «басы-ба

а
 

    
                                        (а)

Димерлі ассоц
 

Сурет 3.  Орынбасылмағ

 
Біріншіден, байқап отыр

қашықтық барлық конфигура
сондықтан молекулалары өзар
Дегенмен, екі антипараллель
жоғарлайды. Толық энергия
энергияларының мəндері өз қа
ші кестеден орынбасылған аз
болады. 4-Пропил-4’-цианазо
болғандықтан, ол күшті полю
орналасуы диполь моментіне қ
параллель Pl-конфигурациясы
керісінше, азая түседі. 
4 Кесте. 4-пропил-4’-цианазобе

 

Сипаттама

Молекула -78

Димерлі 
ассоциат 

X 
б-б  

 
 

6Å 
 

-15
б-с -15
с-с -15

Y 
п -15
А -15

Z 
п -15
а -15

       
                               (ə) 

                              (б)  
асына» (а), «басы-соңына» (ə) жəне «соңы-
ассоциаттарының оптималды орналасуы 

             
)                                                          (ə)  
циаттардың Y (а) жəне Z осі бойынша (ə) о

ған азобензол димерлерінің Т-, Pl- жəне St-
конфигурациялары 

ғанымыздай, димерлі ассоциаттағы моле
ациялар үшін бірдей (6 Å). Аталған 
ра қалай орналасса да, жалпы диполь мом
ь жағдайда Y жəне Z осі бойынша д
, молекулааралық əрекеттесу энергияс
атарларының ішінде бір-біріне жақын бол
зобензол үшін диполь моментінің кенет 
обензолдың белсенді орынбасушы ц
юсті болып келеді. Сол себептен димерд
қатты əсер етеді. Екі жағдайда – б-с (Т-ко
ында бұл шама екі есе жоғарлайды, 

ензол үшін B3LYP/3-21G əдісі негізінде ес

Ет, а.б. ∆Е, а.б. μ, Д 

82.7389345 - 6.498 
557.2497760 8.228092938 0.407 
557.2502215 8.227647448 12.494 
557.2485747 8.229294228 0.349 
557.2496299 8.228239068 11.903 
557.2500899 8.227779058 0.399 
557.2500927 8.227776268 0.011 
557.2500997 8.227769298 0.389 

 

 

-соңына» (б) димерлі   

 

орналасуы   

-геометриялық 

екулалар арасындағы 
азобензол полюссіз, 
ментіне əсер етпейді. 
диполь моменті сəл 
сы, ЖТМО, ТБМО 
лып келеді. Келесі 4-
өзгергенін байқауға 

циан топшасы бар 
дегі молекулалардың 
онфигурациясы) жəне 
басқа жағдайларда, 

септелген мəліметтер 

ЕЖТМО, 
а.б. 

ЕТБМО, 
а.б. 

-0.23259 -0.10193 
-0.22588 -0.09714 
-0.22187 -0.09758 
-0.22178 -0.09290 
-0.22506 -0.09811 
-0.22496 -0.09653 
-0.22188 -0.09316 
-0.22204 -0.09349 
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Сонымен, квантты-химиялық эмпирикалық емес əдістер негізінде азометиндер мен 
азобензолдар үшін қысқа ауқымды тəртібін димерлі ассоциаттар арқылы компьютер 
көмегімен модельдеп, ең тиімділерін анықтадық.  
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ХАРАКТЕРИСТИКА КЛЕТОК ПОВЕРХНОСТНОГО СЛОЯ ПАНКРЕАТИЧЕСКИХ 

ОСТРОВКОВ В УСЛОВИЯХ ДЕЙСТВИЯ АЛЛОКСАНА 
 

Аллоксан (мезоксалилмочевина, C4H2N2О4)  продукт распада мочевой кислоты, является 
первым из химических веществ, у которого была выявлена способность вызывать в течение 
короткого времени изби- рательную гибель панкреатических В-клеток и быстрое развитие 
экс- периментального сахарного диабета. Наряду с другими химическими соединениями, 
аналогичная способность у которых была обнаружена в последующие годы, аллоксан в 
течение многих десятилетий использо- вался в качестве весьма удобной модели для 
воспроизведения экспериментального диабета у животных. Характер гистологических 
изменений, развивающихся в панкреатических островках при аллоксановом диабете хорошо 
изучен [1]. 

Считается, что аллоксан может синтезироваться при определенных условиях в 
организме животных и человека. Между тем, механизмы его диабетогенного действия до 
конца не исследованы. Не известно также, оказывает ли он действие на поверхностный слой 
панкреатических островков, сформированный А-клетками. Цель исследования: изучить с 
помощью растровой электронной микроскопии состояние поверхностного слоя 
панкреатических островков в условиях прямого воздействия аллоксана [2-7]. 

Материал и методы.  
Опыты проведены на 22-х 6-8-дневных крысятах линии Wistar и  8 белых крысах 

массой 152-174 г. Изолированные с помощью 2%-ного раствора коллагеназы при рН = 7,34-
7,39 панкреатические островки после очистки помещались в питательную среду RPMI-1640, 
куда затем добавлялcя водный раствор аллоксана (SERVA, Ger- many) из расчета 20-22 мг 
/100 мл. на 20 мин. По окончании питательную среду заменяли свежей в которой  островки 
инкубировались при температуре +37 0С с добавлением О2 в течение 2 часов, после чего их 
высушивали с помощью углекислоты, напыляли золотом и иссле- довали в сканнирующем  
электронном микроскопе S-570 «Hitachi» при ускоряющем напряжении 15 кв. Контрольным 
животным внутривенно вводился внутривенного введения аллоксана, разведенного в 0,85 % 
водном растворе NaCl, в дозе 20 мг/100 г массы тела. 
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