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MF = (A + M + P)/3, (5)



. . , . . , . . -242

, ,  — , :  — -

;  — -

 (  —  30 %);  — 

,  MF  0  100.

- -

MS, :

MS = 100 (1 – ( xi + yj –  (xk +yk) +  |xk – yk|) / ( xi + yj)), (6)

xi — ; yj — ,

xk, yk — , -

MS  0  100.

, ,

0,95 (  (2)) 

.  3186 -

, . -

, .

, , .

- -

.  (

)  7- ,

, -

, . -

 ( )  7- , -

, -

.

. 2 

,  1- -4-

-2- -9,10- .  144 -

,  15 .  35 -

.  225 

 129 —  96 — .

-  2091  (  3186 

). -

Dp Cp, -

 (3)  (4) ,  —

Dv Cv.  7- - -

 — 27.

 (81 %) 

. Cp , ,

, - , ,

. 2.  {STR}, {IK}  {MS} 
 1- -4- -2- -9,10-

 0,95. {STR} — 

, {IK} — 

, {MS} — 

               -



- 243

 1

-

- ,

F S D 100(%) C 100(%)

- 47 15 62 40

- 37 14 56 45

 (Dp, Cp) 11 9 42 81

 (Dv, Cv) 73 20 78 33

. F —  (  7- ),

S —  7- , D —

- . C — -

( ) .

, .

40 %, . . , - . -

,

, -

, . -

-

- .

 ( - ) -

, . , -

Dv (78 %), -

. ,

, -

Cv (33 %).

-

,

. -

 ( ), -

. 3. , ,

. 3. - -



. . , . . , . . -244

. 4. , -

.
                                                 

. -

 ( . 4).

- .



- 245

. 5.

                                                                     0,99

 0,99

. 5.

-

 (1), . 6.

- -

, . -

 7 -

( . . 4). ,

, ,  ( =260), , -

 ( . 6),

.

, -

,

, . ,  45 % -

 2091 , -

0,8. 0,6  68 % .

,

, -

. 6. 1 — 

                          -  — 2



. . , . . , . . -246

0,8  31 % ,  50 % 

0,6. - -

 32  54 % .

D C

-

, . , -

,

. , ,

, , . . -

.  [ 21 ]

-  [ 22 ], , -

. ,

,

.

-

,  2091 

 0,95 -

- . ,

D , . 1, -

0,6 -

 50 ( 0,8 — ). ,

-

 0,6 (2 

0,8), Dv Cv . -

, , - , -

, ,

. , -

,

. ó , -

-

,

. -

, -

.

, ,  4 ( . . 4) -

 0,81,  9 — 0,76. 

-  7  10  0,97  0,72 , . .

 4 , -

.

, -

.

, , ,

.

 — -

, . -

-

.

 ( ),

 2091 D C

,



- 247

. 7.

            -  — 

. 7. 

43,3  65,8 - .

, D C ( . )

 40  65 - .

,

. , -

 ( . . 4), 

 36 (  10 )  48 (  10 - )

- -

.

, -

, .

[ 14, 20 ], -

. , , -

 0,95  0,99 ( . . 5) -

.

, -

, -

- , -

.  2 -

.  1,5 -

-

. ,

, , ,

, -

.

, -

- ,

. ,

, . -

, . -

, , -

, , -

.

, -



. . , . . , . . -248

, . -

,

.

, -

-

,

, -

.

1. Gray N.A.B. Computer-Assisted Structure Elucidation. – N. Y.: Wiley&Sons, 1986.

2. Zupan J. Computer-Supported Spectroscopic Databases. – Chichester: Ellis Horwood, 1986.

3. Advanced Chemistry Development/Labs (http://www.acdlabs.com/publish/reviews.html).

4. Elyashberg M.E., Martirosian E.R., Karasev Yu.Z., Thiele H., Somberg H. // Anal. Chim. Acta.  – 1997. –

337. – P. 265 – 286.

5. Funatsu K., Sasaki S. // J. Chem. Inf. Comput. Sci. – 1996. – 36. – P. 190 – 204.

6. Munk M.E. // Ibid. – 1998. – 38. – P. 997 – 1009.

7. Hu C.Y., Xu L. // Anal. Chim. Acta. – 1994. – 295. – P. 127 – 134.

8. Cadish D., Pretsch E. // Ibid. – 1993. – 277. – P. 297 – 304.

9. . . // . . . – 1993. – 48. – . 851 – 863.

10. Heller S.R. // J. Chem. Inf. Comput. Sci. – 1985. – 25. – P. 224 – 231.

11. Kornakova T.A., Bogdanova T.F., Derendyaev B.G., Piottukh-Peletsky V.N. // Anal. Chim. Acta. – 2005. –

543. – P. 177 – 180.

12. Steinbeck C. // Nat. Prod. Rep. – 2004. – 21. – P. 512 – 518.

13. - . ., . ., . . // . . . – 2003. – 44, 5.

– . 835 – 842.

14. . ., - . ., . ., . . // . . . –

2002. – 57,  11. – . 1176 – 1185.

15. Demuth W., Karlovits M., Varmuza K. // Anal. Chim. Acta. – 2003. – 490. – P. 313 – 324.

16. Demuth W., Karlovits M., Varmuza K. // Ibid. – 2004. – 516. – P. 75 – 85.

17. . . . ., . . . // . – 2006. – 75,  11. –

. 1074 – 1093.

18. - . ., . ., . . // . . . – 2000. – 41,  2.

– . 379 – 390.

19. - . ., . ., . . // . – 1996. – 37,  2. – . 368 –378.

20. Piottukh-Peletsky V.N., Korobeinicheva I.K., Bogdanova T.F. . // Anal. Chim. Acta. – 2000. – 409. –

P. 181 – 195.

21. . ., - . ., . . // . . – 2001.

– 9,  1. – . 17 – 26.

22. . ., - . ., . . . // . . . – 1999. –

40,  4. – . 728 – 733.


