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Аннотация. Разработка и публикация в Интернет интеллектуальной 
проблемно-ориентированной системы научной аналитики, реализуемой в 
настоящее время в ИПХФ РАН,  в области жидкофазной радикальной кинетики 
и термохимии, основанной на использовании онтологических моделей 
предметных областей, позволит научному сообществу применить возможности 
интеллектуального анализа накопленных экспериментальных данных для 
распространения и производства новых знаний в данной области научных 
исследований. 

Ключевые слова: портал, научная интеллектуальная система, физическая 
химия, радикальная реакция, нечеткая логика, искусственные нейронные сети 

Накопленный объем экспериментальных данных по физической химии 
радикальных реакций к последним десятилетиям XX века и развитие к этому 
времени информационных технологий привели к созданию первых 
электронных коллекций научных данных по кинетике и термохимии 
радикальных реакций. Оцифрованные данные позволили производить 
автоматизированную обработку и анализ этих фундаментальных знаний, 
накопленных в различных научно-исследовательских организациях. Это к 
настоящему времени привело к необходимости развития информационных 
технологий по накоплению, обработке, извлечению и интеллектуальному 
анализу предметно-ориентированных профессиональных знаний с 
использованием различных как универсальных, так и специализированных 
математических моделей представления таких знаний в электронных ресурсах. 

Разработка предметно-ориентированных информационных ресурсов по 
физической химии радикальных реакций в сети Интернет, как компонентов 
центров профессиональной компетенции, для хранения, производства новых 
предметно-ориентированных знаний и предоставление доступа к ним широкого 
круга пользователей в настоящее время стала актуальной задачей. 
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Анализ исследований показывает, что разработчики электронных 
ресурсов по химической кинетике и термохимии последовательно 
продвигаются от баз данных через технологии хранилищ данных по пути 
создания интеллектуальных проблемно-ориентированных систем, основанных 
на знаниях, с применением в этих системах математического моделирования и 
интеллектуального анализа данных в режиме реального времени с 
одновременным размещением их в Интернет [1]. Это направление 
исследований сохраняет свою актуальность, в том числе с применением 
методов прикладного искусственного интеллекта и вычислительной химии. 

В ИПХФ РАН впервые на основе технологии хранилищ данных [2] были 
созданы базы данных по жидкофазной радикальной кинетике и по энергиям 
диссоциации связей многоатомных молекул, в рамках выполнения настоящего 
проекта была выполнена их интеграция в информационный портал.  

В портал также были встроены экспертные системы для оценки физико-
химических свойств радикальных реакций и реагентов [3-5], разработаны и 
внедряются специально разработанные предметные онтологии [6-8] по 
физической химии радикальных реакций. Для портала осуществляется 
автоматизированный сбор новых экспериментальных данных по тематике 
радикальных реакций из открытых источников Интернет с помощью 
специализированного веб-сервиса [9]. 

К настоящему времени ИПХФ РАН был выполнен цикл поисковых 
исследований по применению искусственных нейронных сетей и нечеткой 
логики для предсказания энергии активации, констант скорости радикальных 
жидкофазных реакций отрыва и энергий диссоциации связей на основе 
экспериментальных кинетических и термохимических данных, взятых из 
разработанных баз данных. 

Использование технологии хранилищ данных [10] при формировании 
базы знаний интеллектуальной системы, а именно, киоска данных по 
константам скорости радикальных жидкофазных реакций [11] и киоска данных 
по энергиям диссоциации связей органических соединений [12], позволяет 
строить структурированные выборки экспериментальных фактографических 
кинетических и термохимических данных для последующего анализа методами 
искусственного интеллекта [13]. 

Разработанные эмпирические модели радикальных реакций [14] 
позволили построить информационное пространство количественных и 
лингвистических признаков для анализа реакционной способности реагентов в 
радикальных жидкофазных реакциях методами кластерного анализа и 
искусственных нейронных сетей. 

Следует отметить, что применение искусственных нейронных сетей для 
прогнозирования реакционной способности химических реакций находится в 
центре внимания нескольких исследовательских групп в Европе, США, 
Японии, Корее и России [1]. В этих работах использовалось информационное 
пространство признаков, отличное от построенного и используемого нами, 
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поскольку в качестве предметной области была определена только газофазная 
кинетика. Наш же подход применим и для жидкофазной кинетики. 

В процессе проведенного исследования было установлено следующее. 
На основе введенного понятия кинетического параметра [14] было 

введено понятие эмпирического индекса реакционного центра, как его 
дифференциации на реакционные центры с близким значением энергии 
активации термонейтральной реакции серии (протекающей в реальности или 
гипотетической) [13]. 

Это позволило применить методы кластеризации к-средних и с-средних 
для очистки экспериментальных данных в выборке. Используемые методы 
позволяли получить кластеры с однотипными объектами и исследовать их на 
предмет надежности полученных в эксперименте данных. Различие между 
результатами применения к-средних и с-средних состояло в смещении центра 
кластеров в информационном пространстве признаков, не изменяя состав его 
объектов [15]. 

Была выполнена редукция размерности информационного пространства, 
использованного в работах [16, 17]. В результате проведенных далее 
исследований по применению искусственных нейронных сетей было 
установлено, что построенные сети для аппроксимации классического 
потенциального барьера радикальных реакций в жидкой фазе [18-21] дают 
хорошее приближение (в рамках ошибок кинетического эксперимента) при 
более детальной классификации радикальных реакций на основе использования 
эмпирического индекса реакционного центра. 

Проведено исследование по применению нечетких нейронных сетей для 
аппроксимации классического потенциального барьера радикальных реакций в 
жидкой фазе [22, 23], в которых показаны преимущества использования 
нечеткой логики. 

Построенные и обученные нейросети были использованы в экспертной 
системе, встроенной в портал, для оценки реакционной способности 
радикальных бимолекулярных жидкофазных реакций и разработанной на 
основе мультиагентной технологии [5]. 

По результатам исследований была выдвинута гипотеза о том, что 
использование свёрточной нейронной сети (convolutional neural network, CNN) 
позволит интегрировать разработанные нами сети прямого распространения в 
одну нейросеть. Основной проблемой, с которой нам придется столкнуться на 
этом пути, будет исследование и выбор методов обучения сети. 

Таким образом, в ИПХФ РАН были созданы и успешно используются 
предпосылки как для разработки и создания, так и для развития 
интеллектуальной проблемно-ориентированной системы научной аналитики в 
области жидкофазной радикальной кинетики и термохимии, основанной на 
использовании онтологических моделей этих предметных областей. 

Работа выполнена при поддержке Российского фонда фундаментальных 
исследований, проект 15-07-08645-а. 
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