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ФИЗИКО-МАТЕМАТИЧЕСКИЕ НАУКИ 
PHYSICAL AND MATHEMATICAL SCIENCES 

МАТЕМАТИКА
MATHEMATICS 

УДК 514.76 
Н. П. Можей 

Белорусский государственный университет информатики и радиоэлектроники 
НЕРЕДУКТИВНЫЕ ОДНОРОДНЫЕ ПРОСТРАНСТВА НЕРАЗРЕШИМЫХ 

ГРУПП ЛИ, НЕ ДОПУСКАЮЩИЕ ЭКВИАФФИННЫХ СВЯЗНОСТЕЙ 
Целью данной работы является описание трехмерных нередуктивных однородных про-

странств, не допускающих эквиаффинных связностей, рассмотрение случая неразрешимой 
группы Ли преобразований. Определены основные понятия: изотропно-точная пара, редуктив-
ное пространство, аффинная связность, тензор кручения, тензор кривизны, тензор Риччи, экви-
аффинная (локально эквиаффинная) связность. Исследования основаны на применении свойств 
алгебр Ли, групп Ли и однородных пространств и носят преимущественно локальный характер. 
Особенностью методов, представленных в работе, является использование чисто алгебраиче-
ского подхода к описанию многообразий и связностей на них, а также сочетание различных 
методов дифференциальной геометрии, теории групп и алгебр Ли и теории однородных про-
странств. Полученные результаты могут быть использованы при исследовании многообразий, 
а также иметь приложения в различных областях математики и физики, поскольку многие фун-
даментальные задачи в этих областях связаны с изучением инвариантных объектов на однород-
ных пространствах. 

Ключевые слова: эквиаффинная связность, однородное пространство, тензор Риччи, редук-
тивное пространство, тензор кручения. 

Для цитирования: Можей Н. П. Нередуктивные однородные пространства неразрешимых 
групп Ли, не допускающие эквиаффинных связностей // Труды БГТУ. Сер. 3, Физико-математи-
ческие науки и информатика. 2024. № 1 (278). С. 5–10. 

DOI: 10.52065/2520-6141-2024-278-1. 

N. P. Mozhey 
Belarusian State University of Informatics and Radioelectronics 

NON-REDUCTIVE HOMOGENEOUS SPACES OF UNSOLVABLE LIE GROUPS 
THAT DO NOT ADMIT EQUIAFFINE CONNECTIONS 

The purpose of this paper is to describe three-dimensional non-reductive homogeneous spaces that 
do not admit equiaffine connections, the case of an unsolvable Lie group of transformations is considered. 
The basic notions, such as an isotropically-faithful pair, a reductive space, an affine connection, a torsion 
tensor, a curvature tensor, Ricci tensor, an equiaffine (locally equiaffine) connection, are defined. Studies 
are based on the application of properties of the Lie algebras, Lie groups and homogeneous spaces and 
they mainly have local character. The peculiarity of techniques presented in the work is the use of purely 
algebraic approach to the description of manifolds and connections on them, as well as compound of 
methods of differential geometry, the theory of Lie groups and algebras and the theory of homogeneous 
spaces. The results obtained can be used in the study of manifolds, as well as have applications in various 
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fields of mathematics and physics, since many fundamental problems in these fields are connected with 
the study of invariant objects on homogeneous spaces. 

Keywords: equiaffine connection, homogeneous space, Ricci tensor, reductive space, torsion tensor. 

For citation: Mozhey N. P. Non-reductive homogeneous spaces of unsolvable Lie groups that do 
not admit equiaffine connections. Proceedings of BSTU, issue 3, Physics and Mathematics. Informatics, 
2024, no. 1 (278), pp. 5–10 (In Russian). 

DOI: 10.52065/2520-6141-2024-278-1. 

Введение. В каком случае однородное про-
странство допускает инвариантную связность? 
Если существует хотя бы одна инвариантная аф-
финная связность, то пространство является изо-
тропно-точным, но обратное неверно. Если од-
нородное пространство является редуктивным, 
то оно всегда допускает инвариантную связ-
ность (см., например, [1]). Большой вклад в раз-
витие теории связностей внесли работы Э. Кар-
тана, А. П. Нордена, П. К. Рашевского, М. Ку-
риты, А. П. Широкова, Э. Б. Винберга, 
Ш. Кобаяси, К. Номидзу и др. Аффинная связ-
ность является эквиаффинной, если допускает 
параллельную форму объема (см. [2]). Все трех-
мерные нередуктивные пространства с неразре-
шимой группой преобразований и неразреши-
мым стабилизатором, допускающие инвариант-
ные связности, изучались в работе [3], а с 
разрешимым стабилизатором – в работе [4], изо-
тропно-точные нередуктивные однородные про-
странства, не допускающие никаких инвариант-
ных связностей, приведены в [5].  

Целью данной работы является описание 
трехмерных нередуктивных однородных про-
странств, которые допускают инвариантные 
связности, но эти связности не являются экви-
аффинными. 

Основная часть. Пусть M  – дифференци-
руемое многообразие, на котором транзитивно 
действует группа G , = xG G  – стабилизатор 
произвольной точки .x M∈  Проблема класси-
фикации однородных пространств ( M , G ) 
равносильна классификации (с точностью до 
эквивалентности) пар групп Ли ( G , G ), так как 
многообразие может быть отождествлено с мно-
гообразием левых смежных классов (см., напри-
мер, [6]). Необходимое условие существования 
аффинной связности состоит в том, что пред-
ставление изотропии для G должно быть точным, 
если G эффективна на /G G  [1]. Пусть g  – 
алгебра Ли группы Ли G , а g  – подалгебра, 
соответствующая подгруппе G. Пара ( gg, ) назы-
вается изотропно-точной, если точно изотропное 
представление g . Однородное пространство 

/G G  редуктивно, если алгебра Ли g  может быть 
разложена в прямую сумму векторных про-
странств – алгебры Ли g  и ad(G)-инвариантного 
подпространства m,  т. е. если m,gg +=  

0=∩mg ; mm ⊂)ad(G  (второе условие влечет 

mmg, ⊂][ , и наоборот, если G  связна), в про-
тивном случае пространство не является редук-
тивным. Там, где это не будет вызывать разно-
чтения, будем отождествлять подпространство, 
дополнительное к g  в g , и факторпространство 

ggm /= .  
Аффинной связностью на паре ( gg, ) назы-

вается такое отображение ),(: mglg→Λ  что его 
ограничение на g  есть изотропное представле-
ние подалгебры g , а все отображение является 
g-инвариантным. Инвариантные аффинные связ-
ности на ( M ,G ) находятся во взаимно однознач-
ном соответствии (см., например, [7]) со связно-
стями на паре ( g , g ). Если /G G  редуктивно, то 
оно всегда допускает инвариантную связность, а 
линейное представление изотропии всегда точ-
ное. Тензоры кривизны и кручения однозначно 
определяются тензорами на касательном про-
странстве к многообразию, причем они инвари-
антны относительно изотропного действия. Тензор  
кручения )(1

2 mInvTT ∈  и тензор кривизны 
)(1

3 mInvTR ∈  имеют вид  
[ ] ;,)()(=),( mmmmm yxxyyxyxT −Λ−Λ   

[ ] [ ]),()(),(=),( yxyxyxR Λ−ΛΛmm   
для всех ., g∈yx  Будем говорить, что Λ  имеет 
нулевое кручение или является связностью без 
кручения, если = 0.T  Определим тензор Риччи 

2T (Ric Inv∈ m ): ( , ) = tr{ ( , ) }.Ric y z x R x y z  Бу-
дем говорить, что аффинная связность Λ  являет-
ся локально эквиаффинной, если tr ([ , ]) = 0x yΛ  
для всех ,x y ∈g , т. е. ([ , ]) ( )Λ ⊂g g sl m . Аффин-
ная связность Λ  с нулевым кручением имеет 
симметрический тензор Риччи тогда и только 
тогда, когда она локально эквиаффинна.  

Под эквиаффинной связностью будем пони-
мать аффинную связность Λ  (без кручения), 
для которой tr ( ) = 0xΛ  для всех x∈g.  В этом 
случае очевидно, что ( ) ( ).Λ ∈g sl m  

Будем описывать пару ( , )g g  при помощи 
таблицы умножения алгебры g . Обозначим 
базис g  через 1 1 2 3{ , , , , , }ne e u u u  ( = dim )n g , 
причем алгебра Ли g  порождается 1, , ne e , а 

1 2 3{ , , }u u u  – базис m.  Для нумерации под-
алгебр используем запись . ,d n  а для нумерации 
пар – запись . . ,d n m  соответствующие приве-
денным в источниках [3, 4], здесь d  – 
размерность подалгебры, n – номер подалгебры 



Н. П. Можей 7 

Труды БГТУ   Серия 3   № 1   2024 

в )(3,gl , а m – номер пары ( gg, ). В дальней-
шем, если на параметры, появляющиеся в про-
цессе классификации, накладываются дополни-
тельные условия, то они записываются около 
таблицы умножения. В противном случае пред-
полагается, что параметры пробегают все  . 

Теорема. Трехмерные нередуктивные одно-
родные пространства, допускающие инвариант-
ную аффинную связность, но не допускающие 
эквиаффинных связностей, такие, что g  нераз-
решима, локально имеют следующий вид: 

– g  неразрешима:  
6.3.2 

 1e  2e  3e  4e  5e  6e  1u  2u  3u  
1e  0 2е2 –2е3 0 5e−  6e  0 2u  –u3 
2e  –2е2 0 1e  0 6e−  0 0 0 u2 
3e  2е3 1e−  0 0 0 –е5 0 3u  0 
4e  0 0 0 0 5e−  –е6 0 2u  3u  
5e  е5 6e  0 е5 0 0 0 u1 + 3e4 + e1 2е3 

6e  –е6 0 е5 е6 0 0 0 2е2 
u1 + 3e4 – e1 

 
1u  0 0 0 0 0 0 0 0 0 
2u  –u2 0 –u3 –u2 –u1 – 3e4 – e1 –2е2 0 0 0 
3u  u3 –u2 0 3u−  –2е3 –u1 – 3e4 + e1 0 0 0 

– g  разрешима: 
2.7.2 e1 e2 u1 u2 u3  
e1 0 e1 0 0 u1 + e2  
e2 –e1 0 0 0 u3  
u1 0 0 0 0 0  
u2 0 0 0 0 0  
u3 –u1–e2 –u3 0 0 0  

 
2.8.7, λ ≠ –1 e1 e2 u1 u2 u3  
e1 0 λe1 e1 0 u1  
e2 –λe1 0 0 u2 λu3  
u1 –e1 0 0 0 u3  
u2 0 –u2 0 0 0  
u3 –u1 –λu3 –u3 0 0  

 
3.12.2 e1 e2 e3 u1 u2 u3  
e1 0 –e2 –e3 0 0 u3  
e2 e2 0 0 e3 2e2 u2  
e3 e3 0 0 0 e3 u1  
u1 0 –e3 0 0 –u1 0  
u2 0 –2e2 –e3 u1 0 2u3  
u3 –u3 –u2 –u1 0 –2u3 0  

        
 

3.13.6, 
μ  ≠ –1 e1 e2 e3 u1 u2 u3 

 

e1 0 –μe2 (1–μ)e3 u1 0 μu3  
e2 μe2 0 0 e3 2e2 u2  
e3 (μ–1)e3 0 0 0 e3 u1  
u1 –u1 –e3 0 0 –u1 0  
u2 0 –2e2 –e3 u1 0 2u3  
u3 –μu3 –u2 –u1 0 –2u3 0  

        
 

3.28.2 e1 e2 e3 u1 u2 u3 
e1 0 e3 – e2 –e3 0 u1 u3 
e2 e2 – e3 0 0 e3 2e3 2e1+ u2 
e3 e3 0 0 0 –e3 u1 
u1 0 –e3 0 0 –u1 0 
u2 –u1 –2e3 e3 u1 0 0 
u3 –u3 –2e1 – u2 –u1 0 0 0 

        
 

4.19.2 e1 e2 e3 e4 u1 u2 u3 
e1 0 0 –e3 –e4 0 0 u3 
e2 0 0 e4 0 0 u1 0 
e3 e3 –e4 0 0 –e4 –2e3 u2 
e4 e4 0 0 0 0 –e4 u1 
u1 0 0 e4 0 0 u1 0 
u2 0 –u1 2e3 e4 –u1 0 –2u3 
u3 –u3 0 –u2 –u1 0 2u3 0 

 

3.6.2 e1 e2 e3 u1 u2 u3 
e1 0 0 e1 e1 0 u1 
e2 0 0 0 0 u2 0 
e3 –e1 0 0 0 0 u3 
u1 –e1 0 0 0 0 u3 
u2 0 –u2 0 0 0 0 
u3 –u1 0 –u3 –u3 0 0 

 
4.21.11, μ ≠ –1 
 e1 e2 e3 e4 u1 u2 u3 
e1 0 e2 –μe3 (1 – μ)e4 u1 0 μu3 
e2 –e2 0 e4 0 0 e2 + u1 0 
e3 μe3 –e4 0 0 0 –2e3 u2 
e4 (μ – 1)e4 0 0 0 0 –e4 e2 + u1 
u1 –u1 0 0 0 0 0 0 
u2 0 –e2 – u1 2e3 e4 0 0 –2u3 
u3 –μu3 0 –u2 –e2–u1 0 2u3 0 
 
5.9.2 

 1e  2e  3e  4e  5e  1u
 

2u  3u  
1e  0 0 3e  0 5e  1u

 

0 0 
2e  0 0 0 4e−  5e−

 

0 0 3u  
3e  3e−

 

0 0 5e  0 0 1u  0 
4e  0 4e  5e−

 

0 0 5e
 

42e  2u  
5e  5e−

 

5e  0 0 0 0 5e  1u  
1u  1u−

 

0 0 5e−  0 0 1u−  0 
2u

 

0 0 1u−
 

42e−
 

5e−
 

1u
 

0 32u
 

3u
 

0 3u−
 

0 2u−  1u−
 

0 32u−
 

0 
 
Для доказательства этой теоремы из трех-

мерных нередуктивных однородных прост-
ранств, приведенных в работах [3, 4], выбе-
рем те, которые не допускают эквиаффинных 
связностей.  

Далее будем описывать аффинную связность 
через образы базисных векторов 1( ),uΛ  2( ),uΛ  

3( ).uΛ  Прямыми вычислениями получаем, что в 
случае 6.3.2 локально эквиаффинная связность 
(без кручения) имеет вид 



8 Нередуктивные однородные пространства неразрешимых групп Ли 

Труды БГТУ   Серия 3   № 1   2024 

1 2

3

2 0 0 0 0 0
( ) = 0 2 0 , ( ) = 2 0 0 ,

0 0 2 0 0 0

0 0 0
( ) = 0 0 0

2 0 0

u u

u

−   
   Λ − Λ −   
   −   

 
 Λ  
 − 

 

Поскольку 1tr ( ) 0uΛ ≠ , пара не допускает 
эквиаффинной связности. 

Аналогично получаем, что для случая, когда g  
разрешима, локально эквиаффинные связности 
имеют вид, указанный в табл. 1.  

 
Таблица 1  

Л окально эквиаффинная связность (без кручения) 

Пара ( , )g g  Локально эквиаффинная  
связность (без кручения) 

5.9.2,
3.12.2,
3.13.6,
0,1/ 2, 1µ ≠ −

 

0 1 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 1 0 , 0 0 0
0 0 0 0 0 1 0 1 0

−     
     −     
     −     

 

4.19.2 
0 1 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 1 0 , 0 0 0
0 0 0 0 0 1 0 1 0

     
     
     
     −     

 

4.21.11,
1/ 2, 1µ ≠ −  

0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 1 0 , 0 0 0
0 0 0 0 0 1 0 1 0

     
     
     
     −     

 

4.21.11, 
= 1/ 2µ  

1,30 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 1 0 , 0 0 0
0 0 0 0 0 1 0 1 0

r     
     
     
     −     

 

3.6.2,
2.8.7,
0, 1,1/ 2λ ≠ −

 

1/ 2 0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 0 0 ,
0 0 1/ 2 0 0 0

0 0 0
0 0 0

1/ 2 0 0

−   
   
   
   
   

 
 
 
 − 

 

3.13.6, = 0µ  2,3

0 1 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 1 0 , 0 0
0 0 0 0 0 1 0 1 0

r
−   

   −   
   −   

 

3.13.6,  
= 1/ 2µ  

1,30 1 0 0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 1 0 , 0 0 0
0 0 0 0 0 1 0 1 0

r−     
     −     
     −     

 

 

3.28.2 
0 1 0 0 2 0 0 0 0
0 0 0 , 0 1 0 , 0 0 0
0 0 0 0 0 1 0 1 0

− −     
     −     
     − −     

 

Окончание табл. 1  

Пара ( , )g g  Локально эквиаффинная  
связность (без кручения) 

2.7.2 

1,2 1,2 1,2

2,2

1,2

1,2

1 / 2 0 0
0 0 0 , 0 0 ,
0 0 1/ 2 0 0

0 0 0
0 0 0

1/ 2 0

p p q
q

p

p

 − 
  
  

   −   
 
 
 
 − 

 

2.8.7, = 0λ  

1,3

1,3

1,3 1,3

1,3

1,3

1 / 2 0 0 0 0
0 0 0 , 0 0 3 ,
0 0 1/ 2 0 0 0

0
0 3 0

1/ 2 0 2

p
p

p r
p

p

−   
   −   
   
   

 
 

− 
 − 

 

2.8.7, = 1/ 2λ  

2,3

1 / 2 0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 0 0 ,
0 0 1/ 2 0 0 0

0 0 0
0 0

1/ 2 0 0
r

−   
   
   
   
   

 
 
 
 − 

 

 
Здесь , ,i jp  , ,i jq  ,i jr ∈  (при , = 1,3i j ). Для по-

лучения этого результата достаточно обратить вни-
мание, что аффинные связности имеют вид, ука-
занный в табл. 2. 

 
Таблица 2  

Аффинная связность 

Пара Аффинная связность 
5.9.2,

3.12.2,
3.13.6,
0,1, 1,1/ 2µ ≠ −

 
0 1 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 1 0 , 0 0 0
0 0 0 0 0 1 0 1 0

−     
     −     
     −     

 

4.19.2 
0 1 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 1 0 , 0 0 0
0 0 0 0 0 1 0 1 0

     
     
     
     −     

 

4.21.11,
0,1,1/ 2, 1µ ≠ −  

0 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 1 0 , 0 0 0
0 0 0 0 0 1 0 1 0

     
     
     
     −     

 

4.21.11, = 1µ  
1,3 1,30 0 0 0 0 0 0

0 0 0 , 0 1 0 , 0 0 0
0 0 0 0 0 1 0 1 0

q q−     
     
     
     −     

 

4.21.11, = 0µ  
1,3

1,3

0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 1 ,
0 0 0 0 0 1

p
p

   
   
   
   −   

1,1

1,1

1,1 1,3

0 0
0 0
0 1

r
r

r p

 
 
 
 + 
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Окончание табл. 2  

Пара Аффинная связность 

4.21.11,
= 1/ 2µ  

1,30 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 1 0 , 0 0 0
0 0 0 0 0 1 0 1 0

r     
     
     
     −     

 

3.6.2,
2.8.7,

0,1, 1,1/ 2λ ≠ −

 
1/ 2 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 0 0 , 0 0 0
0 0 1/ 2 0 0 0 1/ 2 0 0

−     
     
     
     −     

 

3.13.6, = 1µ  
1,30 1 0 0 0

0 0 0 , 0 1 0 ,
0 0 0 0 0 1

q−   
   −   
   
   

1,30 0
0 0 0
0 1 0

q− 
 
 
 − 

 

3.13.6, = 0µ  

1,3

2,3

1,1

1,1 1,3 2,3 2,3

1,1 1,3

0 1 0 0 0
0 0 0 , 0 1 ,
0 0 0 0 0 1

0 0
0
0 1

p
q

r
r p q r

r p

−  
  −  
  
  
 
 

+ − 
 − + 

 

3.13.6, = 1µ −  2,3 2,3

0 1 0 0 0 0 0 0 0
0 0 , 0 1 0 , 0 0
0 0 0 0 0 1 0 1 0

p p
−     

     − −     
     −     

 

3.13.6,
1/ 2µ =  

1,30 1 0 0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 1 0 , 0 0 0
0 0 0 0 0 1 0 1 0

r−     
     −     
     −     

 

3.28.2 
0 1 0 0 2 0 0 0 0
0 0 0 , 0 1 0 , 0 0 0
0 0 0 0 0 1 0 1 0

− −     
     −     
     − −     

 

2.7.2 

1,2 1,1 1,2

2,2

1,1

1,2

1 / 2 0 0
0 0 0 , 0 0 ,
0 0 1/ 2 0 0

0 0 0
0 0 0

1/ 2 0

p q q
q

q

p

 − 
  
  

   −   
 
 
 
 − 

 

2.8.7, = 1λ  2,3 2,3

1 / 2 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 , 0 0 0 , 0 0
0 0 1/ 2 0 0 0 1/ 2 0 0

p p
−     

     −     
     −     

 

2.8.7, = 0λ  

1,3

2,3

1,1 1,3

2,2

1,1 1,3

1 / 2 0 0 0 0
0 0 0 , 0 0 ,
0 0 1/ 2 0 0 0

0
0 0

1/ 2 0

p
q

r r
r

r p

−  
  
  
  
  

 
 
 
 − + 

 

2.8.7, = 1/ 2λ  2,3

1 / 2 0 0 0 0 0 0 0 0
0 0 0 , 0 0 0 , 0 0
0 0 1/ 2 0 0 0 1/ 2 0 0

r
−     

     
     
     −     

 

Тензоры Риччи имеют вид (в остальных слу-
чаях тензор Риччи нулевой), указанный в табл. 3. 

 
Таблица 3  

Тензор Риччи 

Пара Тензор Риччи 

4.21.11, 
= 0µ  1,3 1,1

1,3 1,1 1,3
2

2 2
2 2

0 0 0
0
0 2

0R pi r
p r p

c
 
 
 
 


=



− −
+

 

3.13.6,
= 0µ  2,3 1,3 1,1

1,3 2,3 1,1 2,3 1,3 2
2

,3
2

0
2

0 0
0 2 4

4 2 2 5
0

0
q p r

p q r r p q
− +

+

 


+


 


+

 + − − −
 

2.7.2 1,2 1,2 2,2 1,1 1,2

0 0 0
0 2 2 0
0 0 0

Ric q q pqp
 
 + −



−



= 


 

2.8.7,
= 0λ  1,3 1,1 2,3

1,3 1,3 2,3 1,1 2,3 1,3 2,2 2,3

2,3 1,3 1,1

2

0 0
0 0 0 ,

0

,
/ 2

/ 2 / 2

2
/ 2

B

p r q A

A r p q r q p r q
B q p r

 
 
 
 


=

− − −

− + + + −

+ +


=  

 
При этом тензор кручения T  (описываем че-

рез 1 2( , ),T u u  1 3( , ),T u u  2 3( , )T u u , в остальных слу-
чаях нулевой) имеет вид, указанный в табл. 4. 

 
Таблица 4  

Тензор кручения 

Пара Тензор кручения 
4.21.11, 

= 1µ ,  
3.13.6, 

= 1µ  

( )1,3(0,0,0), (0,0,0), 2 ,0,0q  

4.21.11, 
= 0µ  ( ) ( )1,3 1,1 1,3 1,1(0,0,0), ,0,0 , 0, ,0p r p r− −  

2.8.7, 
= 1λ  ( )2,3(0,0,0), 0, 2 ,0 , (0,0,0)p  

3.13.6, 
= 0µ  

( )
( )

1,3 1,1

2,3 1,1 1,3

(0,0,0), ,0,0 ,

0, 2 ,0

p r

q r p

−

− −
 

2.7.2 
( )

( )
1,2 1,1

1,1 1,2

,0,0 , (0,0,0),

0,0,

p q

q p

−

−
 

2.8.7, 
= 0λ  

( )
( )

1,3 1,1

2,3 2,2

(0,0,0), ,0,0 ,

0, ,0

p r

q r

−

−
 

 
Прямыми вычислениями получаем, что нет 

таких параметров, при которых tr ( ) = 0xΛ  для 
всех x∈g  ( = 0T ), и, соответственно, пары не 
допускают эквиаффинных связностей. 
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Заключение. Приведено в явном виде опи-
сание всех трехмерных нередуктивных одно-
родных пространств с неразрешимой группой 
преобразований, которые допускают инвари-
антные связности, но эти связности не явля-
ются эквиаффинными. Особенность методов, 
представленных в работе, заключается в при-
менении чисто алгебраического подхода к опи-

санию многообразий и связностей на них. По-
лученные результаты могут быть использованы 
при исследовании многообразий, а также иметь 
приложение в различных областях математики 
и физики, поскольку многие фундаментальные 
задачи в этих областях связаны с изучением ин-
вариантных объектов на однородных простран-
ствах. 

Список литературы 
1. Кобаяси Ш., Номидзу К. Основы дифференциальной геометрии: в 2 т. М.: Наука, 1981. 2 т. 
2. Nomizu K., Sasaki T. Affine differential geometry. Cambridge Univ. Press, 1994. 263 p. 
3. Можей Н. П. Трехмерные нередуктивные однородные пространства неразрешимых групп Ли // 

Доклады Национальной академии наук Беларуси. 2017. № 4 (61). С. 20–26. 
4. Можей Н. П. Связности на нередуктивных однородных пространствах с неразрешимой груп-

пой преобразований // Доклады Национальной академии наук Беларуси. 2017. № 5 (61). С. 7–16. 
5. Можей Н. П. Трехмерные однородные пространства, не допускающие инвариантных связно-

стей // Изв. Сарат. ун-та. Нов. сер. Сер.: Математика. Механика. Информатика. 2016. № 4 (16). С. 413–421. 
6. Онищик А. Л. Топология транзитивных групп Ли преобразований. М.: Физ.-мат. лит., 1995. 384 с. 
7. Nomizu K. Invariant affine connections on homogeneous spaces // Amer. Journ. Math. 1954. 

№ 1 (76). С. 33–65. 
References 

1. Kobayasi Sh., Nomidzu K. Osnovy differentsial’noy geometrii: v 2 t. [Foundations of differential 
geometry: in 2 vol.]. Moscow, Nauka Publ., 1981. 2 vol. (In Russian). 

2. Nomizu K., Sasaki T. Affine differential geometry. Cambridge Univ. Press Publ., 1994. 263 p. 
3. Mozhey N. P. Three-dimensional non-reductive homogeneous spaces of unsolvable Lie groups. 

Doklady Natsional’noy akademii nauk Belarusi [Doklady of the National Academy of Sciences of Belarus], 
2017, no. 4 (61), pp. 20–26 (In Russian). 

4. Mozhey N. P. Connections in non-reductive homogeneous spaces with an unsolvable group of 
transformation. Doklady Natsional’noy akademii nauk Belarusi [Doklady of the National Academy of 
Sciences of Belarus], 2017, no. 5 (61), pp. 7–16 (In Russian). 

5. Mozhey N. P. Three-dimensional Homogeneous Spaces, Not Admitting Invariant Connections. Izv. 
Saratov univ. (N. S.). Ser.: Matematika. Mekhanika. Informatika [News of Saratov University. New ser. Ser.: 
Mathematics. Mechanics. Computer science], 2016, no. 4 (16), pp. 413–421 (In Russian). 

6. Onishchik A. L. Topologiya tranzitivnykh grupp Li preobrazovaniy [Topology of transitive trans-
formation groups]. Moscow, Fiz.-mat. lit. Publ., 1995. 384 p. (In Russian). 

7. Nomizu K. Invariant affine connections on homogeneous spaces. Amer. Journ. Math., 1954, no. 1 
(76), pp. 33–65. 

Информация об авторе 
Можей Наталья Павловна – кандидат физико-математических наук, доцент, доцент кафедры 

программного обеспечения информационных технологий. Белорусский государственный универси-
тет информатики и радиоэлектроники (220013, г. Минск, ул. П. Бровки, 6, Республика Беларусь).  
E-mail: mozheynatalya@mail.ru 

Information about the author 
Mozhey Natalya Pavlovna – PhD (Physics and Mathematics), Associate Professor, Assistant Professor, 

the Department of Software for Information Technologies. Belarusian State University of Informatics and 
Radioelectronics (6, P. Brovki str., 220013, Minsk, Republic of Belarus). E-mail: mozheynatalya@mail.ru 

Поступила после доработки 15.11.2023 
 
 
 
 
 
 
 

mailto:mozheynatalya@mail.ru
mailto:mozheynatalya@mail.ru


Труды БГТУ, 2024, серия 3, № 1, с. 11–17 11 

Труды БГТУ   Серия 3   № 1   2024 

УДК 614.833.3,614.833.4,614.841.412,614.841.412,614.841.43 
Д. С. Котов1, Е. В. Новиков2, С. Г. Котов3 
1НИРУП  «Геоинформационные системы» 

2Институт современных технологий связи Белорусской государственной академии связи 
3ГУ «Белорусский институт системного анализа и информационного обеспечения  

научно-технической сферы» 
ДИНАМИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ ПО ГАУССОВОЙ МОДЕЛИ ЗАРАЖЕНИЯ  

ПЕРВИЧНЫМ ОБЛАКОМ В ИЗМЕНЯЮЩИХСЯ МЕТЕОУСЛОВИЯХ  
Динамическое моделирование развития аварий исходит из двух вариантов хранения опасного веще-

ства на опасном производственном объекте: в газообразном состоянии и в жидкой фазе. Для каждого из 
этих вариантов рассматриваются по два типа выброса – залповый и продолжительный. В работе исследу-
ется первый сценарий – полное разрушение оборудования, содержащего газообразное опасное вещество, 
и образование первичного облака. Прогнозирование заражения для первых метеоусловий, характеризую-
щихся конкретным классом стабильности атмосферы, скорости и направления ветра, ведется в системе 
координат, центр которых расположен на поверхности земли в месте разрушения оборудования: ось Ox 
направлена по ветру, ось Oy – перпендикулярна ветру, ось Oz – перпендикулярна плоскости земли и свя-
зана с топографической картой. Для вторых метеоусловий, отличающихся от первых хотя бы одним из 
показателей – классом стабильности атмосферы, скоростью и направлением ветра, также используется 
система координат, у которой ось Ox направлена по ветру, ось Oy – перпендикулярна ветру, ось Oz –  
перпендикулярна плоскости земли. Система координат для вторых метеоусловий связана с системой  
координат для первых условий через точку максимальной концентрации в конце первых и начале вторых 
метеоусловий. При этом для начала вторых метеоусловий уточняется размер первичного облака опасного 
вещества в гауссовой модели в начальный момент времени, что позволяет вести расчет для вторых метео-
условий, базирующийся на методике «Токси-2». Это дает возможность создать алгоритм динамическо- 
го моделирования заражения по гауссовой модели первичным облаком для изменяющихся метеоусловий. 

Ключевые слова: алгоритм, заражение, изменяющиеся метеоусловия, моделирование, пер-
вичное облако. 
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DYNAMIC SIMULATION USING A GAUSSIAN INFECTION MODEL 

PRIMARY CLOUD IN CHANGING WEATHER CONDITIONS 
Dynamic modeling of accident development is based on two options for storing a hazardous substance at a 

hazardous production facility: in a gaseous state and in a liquid phase. For each of these options, two types of 
release are considered: salvo and long-lasting. The work considers the first scenario - the complete destruction of 
equipment containing a gaseous hazardous substance and the formation of a primary cloud. Forecasting of 
infection for first and weather conditions is carried out in a coordinate system, the center of which is located on 
the surface of the earth at the site of equipment destruction, the Ox axis is directed downwind, the Oy axis is 
perpendicular to the wind, the Oz axis is perpendicular to the plane of the earth, and which is associated with a 
topographic map. For the second weather conditions, a coordinate system is also used, in which the Ox axis is 
directed downwind, the Oy axis is perpendicular to the wind, and the Oz axis is perpendicular to the plane of the 
earth. The coordinate system for the second weather conditions is connected to the coordinate system for the first 
conditions through the point of maximum concentration at the end of the first and the beginning of the second 
weather conditions. At the same time, to begin the second weather conditions, the size of the primary cloud of a 
hazardous substance in the Gaussian model at the initial time is specified, which allows calculations for the second 
weather conditions to be based on the Toxi-2 method. This allows you to create an algorithm for dynamic 
modeling of infection using a Gaussian model by a primary cloud for changing weather conditions. 

Keywords: algorithm, infection, changing weather conditions, modeling, primary cloud. 
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Введение. В настоящее время существует 
большой спектр методик, позволяющих модели-
ровать последствия выброса опасных веществ: от 
простых полуэмпирических моделей до деталь-
ных расчетов по сложным газодинамическим мо-
делям [1]. Это простые полуэмпирические моде-
ли [2–4], гауссовые модели рассеяния [5–11];  
модели рассеяния, базирующиеся на интеграль-
ных законах сохранения [12–18], и модели, постро-
енные на численном решении системы уравнений 
сохранения в их оригинальном виде [19–29]. 

Методики, построенные на численном реше-
нии системы уравнений, позволяют реализовать 
динамическое моделирование зон заражения. В то 
же время использование моделей последнего клас-
са связано с существенными временными затра-
тами по поиску и вводу исходных данных и имеет 
смысл только при оценке экологических рисков от 
промышленных источников загрязнения [3]. 

Методики, построенные на полуэмпириче-
ских моделях [2–4], гауссовых моделях рассея-
ния [5–11] и моделях рассеяния, базирующихся 
на интегральных законах сохранения [12–18], 
позволяют моделировать зоны заражения для 
разных метеорологических условий, но вопрос 
динамического моделирования зон заражения 
ранее решен только для методик, построенных 
на полуэмпирических моделях [30]. 

В настоящей статье впервые приводится ал-
горитмическое обеспечение динамического мо-
делирования зон заражения для методики, по-
строенной на гауссовых моделях. 

Основная часть. Согласно современным воз-
зрениям, модель развития аварии строится для 
двух вариантов хранения опасного вещества в 
оборудовании: в газообразном виде и в жидкой 
фазе (в т. ч. с наличием над поверхностью жид-
кости объема, заполненного газовой фазой) [31]. 

Для каждого варианта (газ или жидкость) 
рассматриваются по два типа выброса – залпо-
вый и продолжительный. Залповому выбросу на 
практике соответствует сильное разрушение 
оборудования, размер отверстия разгерметиза-
ции сопоставим с размером оборудования [20]. 

Таким образом, в системе координат «состо-
яние вещества – характер разрушения» при дво-
ичной градации по каждой из координат мож- 
но выделить четыре сценария: два для опасного 
вещества, находящегося в технологическом обо-
рудовании в газообразном состоянии, и два для 
опасного вещества, находящегося в технологи-
ческом оборудовании в жидком состоянии [20]:  
полное разрушение оборудования, содержащего 

опасное вещество, нарушение герметичности 
(частичное разрушение) оборудования, содер-
жащего опасное вещество. 

В настоящей работе рассматривается первый 
сценарий – полное разрушение оборудования, 
содержащего газообразное опасное вещество, и 
образование только первичного облака. 

Пусть имеется электронная карта. Левый 
угол карты – это начало координат, точка O(0,0). 
Пусть ось Ox направлена вдоль левой стороны 
карты с севера на юг, а ось Oy – вдоль верхней 
стороны карты с востока на запад. Любой пик-
сель (точку) на карте в данном случае можно 
охарактеризовать с помощью двух матриц 
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где x0ij – число пикселей по горизонтали от ле-
вого края карты; x0ij – число пикселей по верти-
кали от верхнего края карты. 

Пусть масштаб карты M, м/пиксель. Тогда 
любой пиксель в системе координат Oxy, опре-
деляемый с помощью матриц OX и OY, характе-
ризуется координатами 
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где Mx0ij – координата пикселя по оси Ox, м; 
My0ij  – координата пикселя по оси Oy, м. 
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Пусть точки, координаты которых определя-
ются матрицами (1) и (2), характеризуются шеро-
ховатостью поверхности, описываемой матрицей 
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где zO0ij – шероховатость поверхности в системе 
координат Oxy для точек, координаты которых 
описываются матрицами (1) и (2). 

В гауссовых моделях расчет концентрации 
опасного вещества при прохождении первич-
ного облака ведется в системе координат, у ко-
торой центр расположен на поверхности земли в 
месте разрушения оборудования, ось Ox направ-
лена по ветру, ось Oy – перпендикулярно ветру, 
ось Oz – перпендикулярно плоскости земли. 

Создание алгоритмического обеспечения, кото-
рое позволяет формировать любые системы коор-
динат, в частности систему координат для первых 
метеоусловий Oм1xм1yм1zм1 и систему координат для 
вторых метеоусловий Oм2xм2yм2zм2, описываемые 
матрицами типа (1)–(3), не представляет труда. 

Исходные данные для расчета концентрации опас-
ного вещества при прохождении первичного облака 
в системах координат Oм1xм1yм1zм1 и Oм2xм2yм2zм2: 
масса опасного вещества, образующая первичное 
облако, – Q1, кг, и размер первичного облака опас-
ного вещества в гауссовой модели в начальный мо-
мент времени – R1, м, рассчитанный по [8, 12]. 

Для системы координат Oм1xм1yм1zм1 прове-
ряют выполнение условия 

 1 0.xΜ >             (4) 
Если условие (4) не выполняется, расчет не 

производится, а концентрация опасного веще-
ства в данной точке принимается равной нулю. 

Если условие (4) выполняется, по [8, 12] рас-
считывают дисперсию по осям Oм1xм1, Oм1yм1 и Oм1zм1  
и вспомогательную величину, используемую при 
расчете концентраций (GЗм1(xм1,,yм1,zм1,t)). 

Если выполняется условие  
 м1,t t≤                       (5) 
где tм1 – продолжительность первых метеоусло-
вий, с; t – время, прошедшее с момента аварии, с; 
для точек с координатами xм1,, yм1, zм1 рассчиты-
вают концентрацию при прохождении первич-
ного облака (с1(xм1, ,yм1, zм1, t), г/м3) по формуле 
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π + π σ σ σ

 

Максимальную концентрацию и ее коорди-
наты в системе Oм1xм1yм1zм1 можно рассчитать по 
формуле 

м1 м1 м1
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где Uм1 – скорость ветра для первых метеоусло-
вий, м/с; G0(xм1) – вспомогательная величина, 
используемая при расчете максимальной кон-
центрации. 

Если условие (5) не выполняется, то прове-
ряется выполнение условия 

 1 2 ,t t tΜ Μ< ≤               (6) 

где tм2 – продолжительность вторых метео- 
условий. 

Если условие (6) не выполняется, то времен-
ной интервал выходит за время существования 
вторых метеоусловий и задача требует уточне-
ний по продолжительности времени или введе-
ния параметров третьих метеоусловий. 

Так как точка с координатами максимальной 
концентрации при прохождении первичного об-
лака в системе координат для вторых метеоусло-
вий в системе координат Oм2xм2yм2zм2 для мо-
мента времени  

м2 0t =  
совпадает с этой же точкой в системе координат 
Oм1xм1yм1zм1 для момента времени tм1, это позво-
ляет заключить, что точка Oм2 смещена относи-
тельно точки максимальной концентрации при 
прохождении первичного облака против направ-
ления ветра на расстояние 

xм2 = Uм2tм1, 

где Uм2 – скорость ветра для вторых метеоусло-
вий, м/с. В результате можно представить систе-
му координат Oм2xм2yм2zм2, матрицами типа (1)–(3). 

На основании методики, изложенной в [8, 12], 
рассчитываются дисперсия по осям Oм2xм2, 
Oм2yм2 и Oм2zм2, вспомогательные величины, ис-
пользуемые при определении концентраций 
G0м2(xм2) и GЗм2(xм2, yм2, zм2, t)) в точке с коорди-
натами xм2 = Uм2tм1, 0, 0, что позволяет получить 
размер первичного облака опасного вещества в 
гауссовой модели в начальный момент времени 
(R1м2, м) в системе координат Oм2xм2yм2zм2: 
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Из вышесказанного следует, что рассчитать кон-
центрацию можно при прохождении первичного  
облака в любой точке системы координат Oм2xм2yм2zм2. 

Для этого в системе координат Oм2xм2yм2zм2 
проверяют выполнение условия 

 1м2 0.x >  (7) 
Если условие (7) не выполняется, расчет не 

производится, а концентрация опасного веще-
ства в данной точке в системе координат 
Oм2xм2yм2zм2 принимается равной нулю. 

Если условие (7) выполняется, находят дис-
персию по осям Oм2xм2, Oм2yм2. Oм2zм2, вспомога-
тельную величину, используемую при расчете 
концентраций (G3м2(xм2,,yм2,zм2,t)), и концентра-
цию при прохождении первичного облака 
(с2(xм2,,yм2,zм2,t), г/м3): 
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Максимальную концентрацию и ее коорди-
наты в системе Oм2xм2yм2zм2 можно определить 
по формуле 

м2 м2 м2

1max м2 м2

1 0 м2

3 3/2
1м2

( ,0,0, )

2 ( ) ,8 ( ) (2 )
3 x y z

С х tU t

Q G х

R

= =

=
π + π σ σ σ

 

где Uм2 – скорость ветра для вторых метеоусло-
вий, м/с; G0(xм2) – вспомогательная величина, 
используемая при расчете максимальной кон-
центрации. 

Применяя представленный алгоритм для третьих 
и последующих условий, получаем алгоритмиче-
ское обеспечение динамического моделирования 
по гауссовым моделям зон заражения в изменяю-
щихся метеорологических условиях. 

Заключение. Таким образом, впервые для 
гауссовых моделей решен вопрос динамиче-
ского моделирования зон заражения первичным 
облаком в изменяющихся метеоусловиях. 
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ГАЗОЦЕНТРОБЕЖНОЕ РАЗДЕЛЕНИЕ КРУПНОДИСПЕРСНЫХ СУСПЕНЗИЙ 
Разработаны конструкции для газоцентробежного разделения крупнодисперсных суспензий, 

которые позволяют в одном устройстве производить отделение жидкой фазы и сушку материала, 
обеспечить необходимую влажность твердого продукта крупнодисперсных суспензий, непрерыв-
ность процесса фильтрования мелкодисперсных суспензий, разделение кристаллизующихся сус-
пензий. При этом достигается высокая производительность, экономичность в изготовлении, про-
стота в эксплуатации. 

Выполнены экспериментальные исследования основных стадий процесса разделения: про-
точно-пленочное сгущение суспензии и обезвоживание твердых частиц в потоке газа. Выявлена 
зависимость конечной влажности твердого продукта от геометрических параметров газоцентро-
бежных элементов, размеров частиц, нагрузок по фазам и их соотношения. 

Выбор режима позволяет обеспечить необходимую конечную влажность твердого продукта 
крупнодисперсных суспензий, непрерывность процесса фильтрования мелкодисперсных суспен-
зий, разделение кристаллизующихся суспензий. 

Ключевые слова: разделение многофазных систем, суспензии, газоцентробежные раздели-
тели, проточно-пленочное сгущение, геометрические параметры, нагрузки по фазам, влажность 
твердого продукта.  
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GAS-CENTRIFUGAL SEPARATION OF LARGE-DISPERSE SUSPENSIONS 
Designs for gas-centrifugal separation of large-dispersed suspensions are developed, which allow to 

separate liquid phase and drying of the material in one device, to provide necessary humidity of solid 
product of large-dispersed suspensions, continuity of filtering process of fine-dispersed suspensions, 
separation of crystallising suspensions. Thus high productivity, economy in manufacturing, simplicity in 
operation are reached. 

Experimental studies of the main stages of the separation process: flow-film thickening of suspension 
and dewatering of solid particles in the gas flow have been carried out. The dependence of the final 
moisture content of the solid product on geometrical parameters of gas centrifugal elements, particle 
sizes, loads on phases and their ratio has been revealed. 

The choice of the mode allows to provide the necessary final moisture content of the solid product 
of large-dispersed suspensions, continuity of the filtering process of fine-dispersed suspensions, 
separation of crystallising suspensions. 
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Введение. Разделение многофазных систем 
является составной частью многих технологиче-
ских процессов в химической, пищевой, нефте-
химической, микробиологической, энергетиче-
ской и других отраслях промышленности. Это 
отделение кристаллов солей от раствора, гранул 
полимеров от жидкой фазы, обезвоживание мел-
ких фракций твердых материалов, улавливание 
жидких фракций в газожидкостных потоках, 
классификация материалов и т. д.  

Важной технической задачей является разде-
ление различного типа суспензий [1–5]. Разделяе-
мые суспензии отличаются широким диапазоном 
концентрации твердой фазы, размером частиц (от 
200 мкм до 5 мм), физическими свойствами. 

Способ разделения фаз и оборудование для 
проведения процесса выбираются в зависимости 
от типа суспензии, условий, в которых данный 
процесс происходит, и требуемой степени раз-
деления. Основными способами являются оса-
ждение и фильтрование.  

Гравитационное осаждение применяется для 
разделения фаз различной плотности, происхо-
дит в гравитационных отстойниках различных 
конструкций, при очистке сточных вод, при сгу-
щении крупнодисперсных суспензий. При дан-
ном способе скорость процесса разделения 
определяется соотношением действующих на 
частицу дисперсной фазы сил тяжести, Архи-
меда и гидродинамического воздействия [1, 6, 7].  
При высокой концентрации движение частиц 
имеет стесненный характер, и при их малых раз-
мерах или при небольшой разности плотностей 
жидкой и твердой фаз процесс разделения про-
исходит медленно. Применяемое оборудование 
(резервуары, лотки, отстойники) отличается 
простотой, небольшими затратами на изготовле-
ние, но при больших объемах суспензии устрой-
ства занимают большие производственные пло-
щади. Кроме того, выгрузка осадка в аппаратах 
полунепрерывного действия представляет собой 
трудоемкую и довольно сложную задачу [8]. По-
этому гравитационное осаждение имеет ограни-
ченное применение. 

Более интенсивно процесс разделения фаз про-
исходит в поле центробежных сил. Данный способ 
для осаждения из основного потока более тяже-
лых частиц реализуется в гидроциклонах [9–11]. 
Конструкции циклонов отличаются организа-
цией ввода, размерами цилиндрической части и 
конической циклонной камеры, диаметром вы-
хлопной трубы и выходного патрубка. Циклоны 
характеризуются высокой производительностью, 
простотой и легкостью обслуживания, относи-
тельно небольшими затратами на изготовление  
и эксплуатацию, отсутствием движущихся ча-
стей. Но они имеют большое гидравлическое 
сопротивление и чувствительны к изменению 

скоростей потока [12]. Высокая влажность про-
дукта на выходе и недостаточная степень раз- 
деления характеризуют работу гидроциклонов, 
поэтому они и применяются в основном для 
предварительного сгущения суспензий и их клас-
сификации. 

Более высокая степень разделения фаз сус-
пензии достигается с помощью центрифуг, бла-
годаря центробежным силам которых значи-
тельно увеличивается движущая сила процесса 
и тем самым повышается скорость разделения 
неоднородных систем [5, 13]. 

Важной характеристикой центрифуг явля-
ется фактор разделения, позволяющий сделать 
сравнение ускорений, действующих на частицу 
в центробежном и гравитационных полях: 

  2
p φ / ( )K V rg= ,  

где 2
φ /V r  – центробежное ускорение; g  – уско-

рение силы тяжести. 
Для разделения суспензий применяют нор-

мальные центрифуги с фактором разделения 
p 3000.K <  Сверхцентрифуги с фактором разде-

ления больше 3000 позволяют производить раз-
деление на молекулярном уровне. Грубодис-
персные суспензии разделяют в осадительных 
центрифугах. Твердый осадок после разделения 
в таких центрифугах имеет низкую влажность – 
в пределах 0,5–5,0% [13]. При небольших габа-
ритах центрифуги обеспечивают высокую про-
изводительность. Недостатком осадительных и 
фильтрующих центрифуг является сложность 
выгрузки осадка. В устройствах периодического 
действия процесс центрифугирования прерыва-
ется при выгрузке осадка. Центрифуги с непре-
рывным удалением осадка инерционным спосо-
бом, пульсирующим поршнем или шнеком 
сложны в устройстве, требуют более высоких 
энергетических затрат [13]. 

Широкое применение в промышленности 
имеет способ разделения суспензий с помощью 
фильтровальных проницаемых перегородок, ко-
торые являются важной частью фильтра любой 
конструкции – барабанного, ленточного, па-
тронного и др. [14]. Твердые частицы, задержи-
ваясь на перегородке, образуют влажный оса-
док. Эффективность процесса фильтрования 
определяется свойствами перегородки и образо-
вавшегося осадка. 

Повышение производительности требует 
увеличения перепада давления, что возможно 
только при достаточной механической прочно-
сти перегородки. Образование осадка и закупо-
ривание ведет к повышению сопротивления, 
требует удаления осадка и регенерации прони-
цаемой поверхности. Повышение производи-
тельности фильтров ведет к увеличению их 
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размеров, что усложняет изготовление и эксплу-
атацию фильтровального оборудования. Приме-
няемые в промышленности фильтры громоздки 
по размерам, сложны в эксплуатации и характе-
ризуются большими затратами энергии. 

Основная часть. В области разделения сус-
пензий актуальной задачей является повышение 
производительности, качества, надежности и 
долговечности применяемого оборудования.  

Аппараты для разделения многокомпонент-
ных систем. Избавиться от ряда недостатков се-
рийного оборудования позволяют разработан-
ные сотрудниками кафедр «Машины и аппараты 
химических и силикатных производств» и «Про-
цессы и аппараты химических производств» Бе-
лорусского государственного технологического 
университета конструкции и способ разделения 
суспензий, классификации твердых материалов, 
сушки высоковлажных материалов, сепарации 
жидкости, массообмена и др. [15]. Газоцентро-
бежные разделители суспензии и центробежные 
сепараторы достаточно близки как по конструк-
ции, так и по своему техническому назначению. 
Эффективное отделение жидкой фазы является 
основной задачей данных конструкций. Реали-
зуемый в этих конструкциях способ позволяет 
использовать положительные эффекты проточ-
ного фильтрования и избавиться от отмеченных 
выше недостатков применяемого оборудования. 

Основной частью созданных конструкций 
является фильтровальный элемент, внутрь кото-
рого подаются закрученный газовый поток и 
разделяемая суспензия (рис. 1). Возникающие 
при этом центробежные силы способствуют 
процессу разделения. Фильтровальная перего-
родка задерживает твердые частицы, пропуская 
жидкость и газ. Особенностью процесса явля-
ется то, что твердые частицы находятся в непре-
рывном движении относительно фильтроваль-
ного элемента, а это препятствует отложению 
осадка или полностью предотвращает его. При 
этом имеется возможность изменять режим ра-
боты устройств с целью выбора оптимальных 
технологических параметров процесса разделе-
ния фаз. 

Данный способ может использоваться для 
разделения суспензий и газожидкостных пото-
ков, классификации твердых материалов в газо-
вом или жидкостном потоке, сухой очистки газов 
от частиц пыли. Фильтровальная поверхность 
может быть различной формы: цилиндрической, 
конической, спиралеобразной. Сужение прони-
цаемых элементов позволяет сохранять интен-
сивность движущегося потока. 

Рассмотрим способ разделения суспензий в 
цилиндрическом газоцентробежном фильтре. 
Устройство для осуществления данного способа 
(рис. 1) состоит из цилиндрического элемента 1, 

помещенного в корпус 2. Сверху корпус закрыт 
съемной крышкой 3. В крышке находится кони-
ческий карман 4 с патрубком подачи воздуха 5 и 
штуцером подачи суспензии 6. Нижняя крышка 7 
имеет патрубок 8 для отвода жидкой фазы в раз-
грузочное отверстие 9. Газовый поток закручива-
ется с помощью лопаточного завихрителя 10. 

 

 
  

Рис. 1. Газоцентробежные фильтры: 
а – с пленочным вводом суспензии; б – с центробежным 
вводом суспензии; в – с замкнутым циклом по воздуху; 
1 – проницаемый элемент; 2 – корпус; 3 – верхняя 

крышка; 4 – конический карман;  5 – патрубок  
подачи воздуха; 6 – штуцер подачи суспензии;  

7 – нижняя крышка; 8 – патрубок отвода жидкой 
фазы; 9 –  разгрузочное отверстие; 10  – лопаточный 

завихритель; 11  – патрубок  отвода воздуха;  
12  –  питательная труба; 13  –  конический отбойник; 

14  –  вентилятор 
 

Суспензия через кольцевой зазор между кар-
маном и газоподводящим патрубком подается 
пленкой на цилиндрический проницаемый эле-
мент и под воздействием газового потока дви-
жется по спиральным траекториям (рис. 1, а). 
Избыточное давление на стенке, создаваемое 
центробежными силами в пленке и газовым по-
током, вызывает принудительное движение 

а б 

в 
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жидкой фазы через отверстия фильтровальной 
поверхности. Жидкость и воздух из корпуса ап-
парата отводятся через патрубки 8 и 11 соответ-
ственно. 

После отвода основной массы жидкости 
влажные частицы движутся вдоль фильтроваль-
ной поверхности под воздействием газового по-
тока по спиральным траекториям, достигают 
нижней части элемента и удаляются из аппа-
рата. При контакте частиц с проницаемым эле-
ментом и взаимодействии с газом происходит 
удаление влаги с их поверхности. 

Важное значение для эффективной работы 
аппарата имеет движение суспензии на началь-
ном участке, где происходит закрутка пленки. 
Одной из основных характеристик, опреде-
ляюших данный процесс, является начальная 
тoлщинa пленки, которая зависит от зазора 
между корпусом и питательным карманом. При 
достаточно малой величине зазора жидкая фаза 
равномерно распределяется по периметру ци-
линдрического элемента. 

При наличии крупных частиц целесообразно 
изменить способ подачи суспензии. Устройство с 
осевой подачей суспензии и диспергированием 
жидкой фазы имеет конструктивные отличия лишь 
в верхней части (рис. 1, б). Суспензия подается че-
рез питательную трубу 12 в область за завихрите-
лем на конический отбойник 13. Отбойник способ-
ствует дроблению жидкой фазы и препятствует 
попаданию жидкости в область пониженного 
давления вблизи оси цилиндра. Жидкая фаза сепа-
рируется под воздействием центробежных сил на 
фильтровальную поверхность, где формируется 
вращательно-поступательное пленочное течение и 
происходит фильтрование жидкости. 

В устройстве, представленном на рис. 1, в, 
воздух вентилятором 14 отводится из аппарата и 
подается снова на завихритель. В результате со-
здается дополнительная движущая сила про-
цесса разделения. 

Анализ литературных источников теорети-
ческих исследований выявил сложность про-
цесса разделения суспензий, происходящего с 
помощью закрученного газового потока. Для до-
полнения и проверки созданных моделей были 
выполнены экспериментальные исследования.  

Экспериментальные исследования процесса 
проточного разделения суспензий в перфориро-
ванном элементе. Основной целью является ми-
нимизация влажности продукта при устойчивом 
протекании процесса разделения. При этом 
должна быть обеспечена достаточно высокая 
производительность. 

Выявление и исследование основных фак-
торов на экспериментальной установке (рис. 2) 
позволяет выбрать оптимальные конструктив-
ные параметры аппарата и режимы его работы. 

 

 
Рис. 2. Схема экспериментальной установки 

для исследования газоцентробежного разделения 
суспензии: 

1 – опытный фильтр; 2 – шнековый питатель; 
3 – бункер; 4 – вариатор; 5 – насос; 6 – ротаметр;  

7 – емкость для фильтрата; 8 – вентилятор; 
9 – вентиль; 10 – диафграгма; 11 – дифманометр;  

12 – заслонка; 13 – датчики давления; 
14 – емкость для осадка 

 
Основной частью опытной установки явля-

ется газоцентробежный разделитель с фильтро-
вальным цилиндрическим элементом и лопаст-
ным завихрителем. Твердая и жидкая фазы по-
давались раздельным способом в шнековый 
питатель 2, приводимый в движение электриче-
ским мотором. Твердые частицы засыпались в бун-
кер 3, и их расход регулировался вариатором 4. 
Вода подавалась насосом 5, ее количество заме-
рялось ротаметром 6. В установке подача воды 
организована по замкнутому циклу. Для сбора 
фильтрата предусмотрена емкость 7. Подача 
суспензии была организована различными спо-
собами: в поток перед завихрителем, в область 
после завихрителя и кольцевой пленкой. Раз-
дельная подача фаз позволяет регулировать их 
соотношение: Ж : Т. Расход газа, подаваемого 
вентилятором 8, регулировался вентилем 9 и из-
мерялся с помощью диафрагмы 10 и дифмано-
метра 11. 

Подача воздуха через проницаемый элемент 
регулировалась заслонкой 12. Датчики давления 13 
предусмотрены для измерения профиля скорости 
газа и перепада давления на стенке проницаемого 
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элемента. Емкость 14 служит для сбора обезво-
женного продукта. 

Первоочередной задачей проводимого экс-
перимента были исследование и подбор прони-
цаемых элементов, определение допустимых 
нагрузок по разделяемым фазам, выявление до-
минирующих факторов, влияющих на конечную 
влажность твердого продукта. 

Испытания проводились с гранулами поли-
стирола размером 2–4 мм, плотностью 1000–
1050 кг/м3, полиэтилена плотностью 930–970 кг/м3, 
размером 1,5–3,0 мм, фракцией песка размером 
2–3 мм, плотностью 1500 кг/м3. Жидкой фазой 
служила вода плотностью 1000 кг/м3. Гранулы 
полиэтилена имели цилиндрическую форму 
одинакового диаметра высотой 2–4 мм. Форма 
частиц полистирола – сферическая. 

Измерения проводились в соответствии с 
методикой и рекомендациями работы [16]. 

На экспериментальной установке исследова-
лись цилиндрические проницаемые элементы 
диаметром 0,15 м и длиной 1 м: 

а) металлокерамика пористостью 27%, тол-
щиной 1 мм; 

б) стальной перфорированный лист с разме-
рами отверстий 0,75 мм, площадью отверстий 8%. 

в) фильтровальные сетки с относительной 
площадью косых, невидимых на свету отвер-
стий 16 и 21%; 

г) сетки для классификации сыпучих мате-
риалов с площадью отверстий 36 и 48%. 

Нагрузка суспензии на фильтровальный эле-
мент изменялась в пределах 0,5–4,0 м3/ч. Отноше-
ние фаз Ж : Т было различным, от 5 : 1 до 1 : 1. 

В исследуемом проницаемом элементе мо-
гут быть выделены два основных этапа: 

1) пленочное течение жидкости и ее филь-
трование через проницаемую перегородку; 

2) удаление влаги с поверхности частицы по-
сле отвода основной массы жидкости. 

Первый этап позволяет увеличить давление 
или брать элемент с высокой проницаемой спо-
собностью. 

Эффективность удаления поверхностной 
влаги зависит от времени и интенсивности взаи-
модействия частице с газовым потоком. 

Испытания выбранных проницаемых эле-
ментов показали, что отвод жидкой фазы в до-
вольно широком диапазоне нагрузок происхо-
дит на небольшом участке длиной порядка в 
один диаметр. 

Конечная влажность твердой фазы зависела 
от количества газа, прошедшего через проница-
емый элемент. 

В сетках с большой площадью отверстий на 
небольших участках наблюдался отвод основ-
ной массы газа. Вследствие недостаточности 
времени взаимодействия твердой и газовой фаз 

на выходе получали продукт высокой влаж- 
ности. 

В этой связи сетки с площадью отверстий 36  
и 48% оказались непригодными. Испытания пер-
форированного листа с площадью отверстий 8% 
показали, что элементы малой проницаемости не 
обеспечивают достаточно эффективного разделе-
ния вследствие того, что через них проходит отно-
сительно малая часть газового потока.  

Требуемым условиям удовлетворяют ме-
таллокерамика с площадью отверстий 27% и 
фильтровальные сетки с площадью отверстий 
16 и 21%. 

Предъявляемым требованиям соответствует 
фильтровальная сетка проницаемостью 16%.  
К тому же ее стоимость более низкая по сравне-
нию с другими проницаемыми материалами. 

Дальнейшие испытания проводились с целью 
выбора оптимальных геометрических парамет-
ров конструкции. Нагрузка по суспензии состав-
ляла 1000 кг/ч при соотношении фаз Т : Ж = 1 : 2 

Давление в аппарате, соотношение касатель-
ной и осевой составляющих скорости, крутка га-
зового потока зависят от параметров завихри-
теля. В исследуемой установке завихрение по-
тока происходило лопаточными завихрителями. 
Плоские лопатки имели сужающую к центру 
форму и были наклонены под одинаковым уг-
лом к плоскости перпендикулярного оси сече-
ния. Исследование зависимости влажности при 
разных соотношениях подаваемых фаз пока-
зали, что оптимальный угол находится в преде-
лах 30–40° (рис. 3). Повышение влажности при 
уменьшении угла может быть объяснено увели-
чением размера зоны обратных токов, увеличе-
нием уноса жидкости с газовым потоком и коа-
гуляцией жидкости на поверхности частиц твер-
дой фазы. При угле наклона, превышающем 40°, 
степень закрутки потока уменьшается и сокра-
щается время интенсивного взаимодействия ча-
стиц с газовым потоком, что ведет к увеличению 
влажности. 
 

 
Рис. 3. Зависимость влажности твердой фазы  

от угла наклона лопастей завихрителя: 
Суспензия: 1 – полистирол – вода; 

2 – полиэтилен – вода 

 15        20         25         30        35         40         45 



А. М. Волк, А. И. Вилькоцкий, С. В. Янович 23 

Труды БГТУ   Серия 3   № 1   2024 

В дальнейшем угол наклона лопастей за-
вихрителя составлял 35°. 

Были проведены исследования с элементами 
различной длины при среднерасходной скоро-
сти газового потока 20 м/с и соотношении фаз 
Ж : Т = 2 : 1. В пределах до / 6L D =  наблюда-
лось быстрое уменьшение влажности при увели-
чении длины (рис. 4). Изменение длины в преде-
лах L / D = 6–10 уменьшает влажность, но незна-
чительно. Дальнейшее увеличение длины не 
оказывает существенного влияния на влажность. 

 

 
Рис. 4. Зависимость влажности твердой фазы  

от длины проницаемого элемента: 
суспензия: полиэтилен – вода 

 
Впоследcтвии исследования проводились с 

проницаемыми элементами диаметром 0,15 м, 
длиной 1 м при нагрузке по суспензии 
1000 кг/ч.  

Изменение соотношения фаз не оказывает 
существенного влияния на конечную влажность 
твердого продукта (рис. 5). 
 

 
Рис. 5. Зависимость влажности твердой фазы  

от соотношения фаз: 
Суспензия: 1 – полистирол – вода; 

2 – полиэтилен – вода 
 
Гидродинамика процесса разделения в зна-

чительной степени зависит от конструкции за-
вихрителя и скорости газового потока. 

Исследование зависимости влажности твер-
дого продукта от среднерасходной скорости га-
зового потока при начальном соотношении фаз 
Ж : Т = 2 : 1 показало, что оптимальной является 
скорость 18–20 м/с (рис. 6).  

Данная закономерность верна для различных 
суспензий, отличающихся как физическими свой-
ствами, так и размерами частиц твердой фазы. 

 

 
Рис. 6. Влияние скорости газа на влажность 

твердой фазы: 
Суспензия: 1 – полистирол (1,53 мм) – вода; 

2 – полиэтилен (2–4 мм) – вода; 
3 – сульфат аммония (0,5 –5,0 мм) – вода; 

4 – песок (2–4 мм) – вода 
 
Размеры частиц твердой фазы в значитель-

ной степени определяют конечную влажность. 
При гидродинамических способах удаления по-
верхностной влаги (ударе о сетку, продувке воз-
духом) на поверхности частиц всегда остает- 
ся некоторое количество жидкости, зависящее 
от свойств смачиваемости твердого материала.  
Для исследуемых суспензий наблюдалось уве-
личение влажности с уменьшением размера ча-
стиц (рис. 7). Данная закономерность может быть 
объяснена только увеличением общей площади 
поверхности совокупности твердых частиц. 
 

 
Рис. 7. Зависимость влажности твердой фазы 

от размера частиц: 
Суспензия: 1 – полистирол – вода; 

2 – полиэтилен – вода; 3 – песок – вода 
 

Заключение. Применение разработанных га-
зоцентробежных конструкций позволяет достичь 
высокой эффективности процесса разделения 
крупнодисперных суспензий и получить на вы-
ходе твердый продукт более низкой влажности, 
чем при использовании известных в промышлен-
ности конструкций фильтров и центрифуг. 
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Высокая производительность достигается 
при равномерном распределении пленки по 
фильтровальной поверхности. После удаления 
основной массы жидкой фазы твердые частицы 
совершают сложное движение по спиральным 
траекториям, вращаются с высокой скоростью 
вокруг своей оси, периодически контактируют с 
фильтровальной поверхностью. 

Выполненные исследования позволили опре-
делить оптимальные конструктивные характе-
ристики: угол 35° для наклона лопастей за-
вихрителя, площадь отверстий сетки 15–27%, 
длина проницаемого элемента L / D = 6–7. 

Способ подачи суспензии в аппарат не вли-
яет на конечную влажность. Лишь подача сус-
пензии в область перед завихрителем незначи-
тельно, на 0,04%, уменьшает влажность, но при 
этом намного увеличивается гидравлическое со-
противление аппарата. Подача суспензии в 
центр несколько увеличивает влажность по 
сравнению с подачей пленкой. Но данный спо-
соб позволяет более равномерно орошать по-
верхность на начальном участке и получить бо-
лее высокую производительность. 

Гидродинамика процесса разделения в зна-
чительной степени зависит от конструкции за-
вихрителя и скорости газового потока. 

Исследование зависимости влажности твер-
дого продукта от среднерасходной скорости газа 

показало, что оптимальной является скорость 
18–20 м/с. 

Размеры частиц твердой фазы в значитель-
ной степени определяют конечную влажность. 
При гидродинамических способах удаления по-
верхностной влаги (ударе о сетку, продувке воз-
духом) на поверхности частиц всегда остается 
некоторое количество жидкости, зависящее от 
свойств смачиваемости твердого материала. 

Удаление влаги с поверхности твердых ча-
стиц на заключительном этапе процесса разде-
ления суспензии в газоцентробежных элементах 
происходит при воздействии многих факторов: 
обдува частиц потоком газа, центробежных сил, 
возникающих при вращении частицы, контакте 
частицы с поверхностью. Данные факторы вза-
имно связаны между собой и позволяют достичь 
глубокого обезвоживания твердой фазы.  

Исследования выявили, что глубокое обез-
воживание твердого продукта достигается при 
фильтровании жидкости на небольшом началь-
ном участке фильтра, при эффективном оса-
ждении жидких частиц на стенку элемента, 
при активном взаимодействии газового потока 
и движущихся твердых частиц. Основное вли-
яние при этом оказывает расход суспензии. 
Для увеличения производительности твердой 
фазы необходимо предварительное сгущение 
суспензии. 
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А. Ю. Шакель, А. Д. Мельник, Н. Н. Крук 
Белорусский государственный технологический университет 
СПЕКТРАЛЬНО-ЛЮМИНЕСЦЕНТНЫЕ СВОЙСТВА  

М ОНОДЕ П РОТ ОНИРОВАННЫ Х  Ф ОРМ  Г ИДРОФ ИЛ ЬНЫ Х  К АТ ИОННЫ Х  П ОРФ ИРИНОВ  
И ИЗУЧЕНИЕ ВОЗМОЖНОСТИ ФОРМИРОВАНИЯ ИХ J-АГРЕГАТОВ 

В работе методами абсорбционной и флуоресцентной спектроскопии изучены спектрально-лю-
минесцентные характеристики монодепротонированных форм двух изомерных гидрофильных кати-
онных порфиринов: 5,10,15,20-(4-N-метилпиридил)-порфирина и 5,10,15,20-(3-N-метилпиридил)-
порфирина. Показано, спектрально-люминесцентные характристики двух изомеров существенно 
различаются, что объяснено различными механизмами электронной коммуникации между макро-
циклом и заместителями. Для пара-замещенного производного наблюдаются как мезомерный, так и 
индуктивный эффекты, приводящие к смещению электронной плотности с молекулярных орбиталей 
порфирина на заместители, а в случае мета-замещенного производного мезомерный эффект отсут-
ствует.  Исследована возможность формирования этими соединениями J-агрегатов при увеличении 
концентрации в растворе. Установлено, что, несмотря на выполнение необходимого требования, за-
ключающегося в биполярном характере распределения заряда в мономере, J-агрегаты не образуются. 
Предложено, что устойчивость монодепротонированных мономеров исследованных порфиринов к 
агрегации обусловлена двумя факторами: во-первых, положительный заряд в периферических заме-
стителях делокализован по всему фрагменту, что не позволяет обеспечить точечное кулоновское вза-
имодействие; во-вторых, протон в ядре макроцикла также делокализован, причем находится в плос-
кости макроцикла, что увеличивает расстояние между взаимодействующими центрами. В результате 
сила кулоновских взаимодействий оказывается недостаточной, чтобы обеспечить связывание.  

Ключевые слова: порфирин, периферическое замещение, депротонирование, флуоресцен-
ция, J-агрегат, кулоновские взаимодействия. 

Для цитирования: Шакель А. Ю., Мельник А. Д., Крук Н. Н. Спектрально-люминесцентные 
свойства монодепротонированных форм гидрофильных катионных порфиринов и изучение воз-
можности формирования их J-агрегатов // Труды БГТУ. Сер. 3, Физико-математические науки и 
информатика. 2024. № 1 (278). С.  26–31. 

DOI: 10.52065/2520-6141-2024-278-4. 

A. Yu. Shakel, A. D. Melnik, M. M. Kruk 
Belarusian State Technological University 

SPECTRAL-LUMINESCENT PROPERTIES OF MONODEPROTONATED FORMS  
OF HYDROPHYLIC CATIONIC PORPHYRINS AND STUDY OF THE POSSIBILITY  

TO FORM THEIR J-AGGREGATES 
In this work, the spectral and luminescent characteristics of monodeprotonated forms of two isomeric 

hydrophilic cationic porphyrins, 5,10,15,20-(4-N-methylpyridyl)-porphyrin and 5,10,15,20-(3-N-methylpyridyl)-
porphyrin, have been studied. It was shown that the spectral and luminescent characteristics of two isomers differ 
significantly, and the difference is explained by different mechanisms of electronic communication between the 
macrocycle and the substituents. For a para-substituted derivative, both mesomeric and inductive effects are 
observed, leading to a shift in electron density from the molecular orbitals of the porphyrin to the substituents, 
while in the case of a meta-substituted derivative, the mesomeric effect is absent. The possibility of the formation 
of J-aggregates by these compounds with increasing concentration in solution was investigated. It has been 
established that, despite the fulfillment of the necessary requirement, which consists in the bipolar nature of  
the charge distribution in the monomer, J-aggregates are not formed. It is proposed that the stability of 
monodeprotonated monomers of the studied porphyrins against the aggregation is due to two factors: firstly,  
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the positive charge in the peripheral substituents is delocalized throughout the fragment, which does not allow for 
point Coulomb interaction; secondly, the proton in the macrocycle core is also delocalized, and is located in  
the plane of the macrocycle, which increases the distance between interacting centers. As a result, the strength of 
the Coulomb interactions is insufficient to ensure binding. 

Keywords: porphyrine, peripheral substitution, deprotonation, fluorescence, J-aggregate, Coulomb 
interactions. 

For citation: Shakel A. Yu., Melnik A. D., Kruk M. M. Spectral-luminescent properties of 
monodeprotonated forms of hydrophilic cationic porphyrins and study of the possibility to form their  
J-aggregates. Proceedings of BSTU, issue 3, Physics and Mathematics. Informatics, 2024, no. 1 (278), 
pp. 26–31 (In Russian). 

DOI: 10.52065/2520-6141-2024-278-4. 

Введение. Гидрофильные тетрапиррольные 
молекулы благодаря наличию на периферии мак-
роцикла ионизирующихся заместителей, несу-
щих положительный либо отрицательный заряд, 
обладают существенно бóльшим потенциалом 
межмолекулярных взаимодействий по сравне-
нию с их гидрофобными аналогами. Гидрофиль-
ным тетрапиррольным молекулам свойственны 
галохромные явления, заключающиеся во взаимо-
действии ионизированных периферических заме-
стителей с ионами в растворах (в том числе со сво-
ими собственными противоионами) и при взаимо-
действии с (био)полимерами, что влечет за собой 
существенные изменения их спектрально-люми-
несцентных и фотофизических характеристик [1]. 
Гидрофильные тетрапиррольные соединения при 
взаимодействии друг с другом при увеличении 
концентрации и ионной силы раствора способны 
образовывать сэндвичеобразные димеры Н-типа 
и упорядоченные линейные J-агрегаты [2–4]. 
Формированию агрегированных форм способ-
ствуют не только кулоновские взаимодействия 
периферических заместителей, но и гидрофоб-
ные взаимодействия самих макроциклов.  

J-агрегаты представляют собой упорядочен-
ные супрамолекулярные системы, спектрально-
люминесцентные характеристики которых опре-
деляются экситонными взаимодействиями, что 
представляет значительный интерес с точки зре-
ния перспектив их использования для создания 
новых элементов молекулярной электроники [5–6]. 
Установлено, что необходимым условием для 
мономеров тетрапиррольных соединений, обес-
печивающим их способность к формированию 
J-агрегатов в растворе, является их биполярный 
(цвиттерионный) характер, который необходим 
для обеспечения кулоновских взаимодействий 
мономеров при формировании линейной струк-
туры J-агрегата [5–6]. К настоящему времени 
было предложено обеспечить выполнение это-
го условия, во-первых, за счет того, что на пе-
риферии макроцикла присоединяются ионизи-
рующиеся анионные заместители, и, во-вторых, 
за счет сообщения макроциклу избыточного  
положительного заряда путем формирования 

дважды протонированной формы при добавле-
нии к раствору кислот. Для мономеров такого 
строения J-агрегаты образуются благодаря двум 
парам кулоновских взаимодействий между отри-
цательно заряженными периферическими заме-
стителями и положительно заряженными ядрами 
соседних макроциклов (рис. 1, а). J-агрегаты с та-
ким способом взаимодействия мономеров полу-
чены также для гидрофильных анионных гетеро-
порфиринов [7], в которых одно из пиррольных 
колец заменено на тиофеновое. Такая замена су-
щественно изменяет молекулярную конформа-
цию ядра макроцикла, у гетеропорфирина про-
тонированное ядро макроцикла содержит три 
протона, а не четыре, как у порфирина, однако 
это не влияет на способность к образованию  
J-агрегатов. 

 

 
а 

 
б 

 
в 

Рис. 1. Схема связывающих кулоновских  
взаимодействий между двумя соседними  

мономерами в J-агрегате (см. текст для пояснений) 
 
Другой способ придать мономерам биполяр-

ный характер предполагает протонирование пе-
риферических заместителей и ядра макроцикла  
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и последующее комплексообразование анионов в 
ядре макроцикла (рис. 1, б). Таким способом бы-
ли получены J-агрегаты 5,10,15,20-тетра-пири-
дил-порфирина в органических растворителях 
[8], где в качестве спейсерных анионов исполь-
зованы галогенид-ионы. 

Используя дополнительное комплексообра-
зование анионов в ядре макроцикла, в принципе, 
возможно получить и J-агрегаты гидрофильных 
катионных порфиринов. В настоящей работе мы 
предприняли попытку получить J-агрегаты ка-
тионных порфиринов путем формирования би-
полярного характера мономеров посредством 
депротонирования ядра макроцикла. В этом слу-
чае J-агрегаты могут формироваться благодаря 
двум парам кулоновских взаимодействий между 
положительно заряженными периферическими 
заместителями и отрицательно заряженными яд-
рами соседних макроциклов (рис. 1, в). 

В качестве объектов исследования выбраны 
изомерные молекулы 5,10,15,20-(4-N-метилпи-
ридил)-порфирина и 5,10,15,20-(3-N-метилпи-
ридил)-порфирина (ниже соответственно обо-
значенные 1 и 2), различающиеся положением 
ионизирующейся группы в периферическом за-
местителе (рис. 2), что позволяет варьировать 
межцентровое расстояние для связывающих би-
полярных взаимодействий между двумя сосед-
ними мономерами в J-агрегате: соответственно 
равное 0,88 и 0,75 нм для порфиринов 1 и 2. Со-
единения синтезированы по известным методи-
кам [9]. 

 

 
1 – R = 4-N-метилпиридил 
2 – R = 3-N-метилпиридил 

Рис. 2. Молекулярная структура свободных  
оснований исследованных порфиринов 

  
В работе нами получены депротонирован-

ные формы исследованных соединений в щелоч-
ных водных растворах, измерены их спектры по-
глощения и флуоресценции, определены кван-
товые выходы флуоресценции Ффл. Изучена 
возможность получения J-агрегатов при увели-
чении концентрации порфиринов в растворе.  

Основная часть. Спектры поглощения и 
флуоресценции монодепротонированных пор-
фиринов 1 и 2 в растворах приведены на рис. 3. 
Необходимо отметить, что монодепротониро-
ванная форма порфирина 2 получена в настоящей 
работе впервые, и ее спектрально-люминесцент-
ные характеристики исследовали в сравнении с 
монодепротонированной формой порфирина 1, 
изученной ранее [10]. Сопоставление спектров 
для двух исследованных соединений показывает, 
что у порфирина 2 наблюдается гипсохромный 
сдвиг Q-полос поглощения в видимой и B-полосы 
в ближней ультрафиолетовой области по срав-
нению с порфирином 1. 

 
а 

 
б 

Рис. 3. Спектры поглощения (а)  
и флуоресценции (б) монодепротонированных  

форм порфиринов 1 и 2. Длина волны  
возбуждения флуоресценции 570 нм  

 
Так, например, доминирующая в видимой 

области вибронная Q(0,1) полоса депротониро-
ванной формы порфирина 2 имеет максимум 
при 572,5 нм, в то время как у порфирина 1 мак-
симум расположен при 582 нм.  Величина сдви-
гов примерно одинакова для всех полос погло-
щения. Следует указать, что в спектре порфирина 2 
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происходит заметное уменьшение относитель-
ной интенсивности полос чисто электронного и 
вибронного переходов А(0,0) /А(0,1), которое 
равно 0,30, в то время как у порфирина 1 оно 
составляет 0,63. Согласно четырехорбитальной 
модели Гоутермана [11], величина этого отно-
шения пропорциональна квадрату разности энер-
гий двух одноэлектронных синглетных конфи- 
гураций А(0,0) / А(0,1) ~ [1E(a2ueg) – 1E(a1ueg)]2.  
Это соотношение обычно используется в качестве 
меры энергетической расстройки верхних запол-
ненных молекулярных орбиталей ВЗМО (a2u)  
и ВЗМО – 1 (a1u). Очевидно, что исключение из 
электронной коммуникации с макроциклом ре-
зонансных взаимодействий приводит в порфи-
рине 2 к понижению энергии ВЗМО (a2u), кото-
рое влечет за собой усиление конфигурацион-
ного взаимодействия, приводящего к падению 
экстинкции полосы длинноволнового электрон-
ного перехода.  

Спектр флуоресценции монодепротонирован-
ной формы порфирина 2 также испытывает гипсо-
хромный сдвиг по сравнению с положением спек-
тра флуоресценции порфирина 1. При этом форма 
спектра флуоресценции в обоих случаях остается 
подобной, очень слабая полоса чисто электрон-
ного перехода, которая проявляется в виде плеча 
на коротковолновом склоне вибронной полосы. 
Величина квантового выхода флуоресценции 
монодепротонированной формы порфирина 2 
Ффл = 0,025 оказалась заметно меньше по сравне-
нию с порфирином 1 (Ффл = 0,038). Причины 
наблюдаемых различий могут заключаться либо 
в уменьшении вероятности флуоресценции, либо 
в увеличении вероятностей безызлучательных 
каналов дезактивации нижнего синглетного S1 
состояния и будут исследованы дополнительно. 

Эксперименты по формированию J-агрега-
тов монодепротонированных форм порфиринов 1 
и 2 при увеличении концентрации растворов ока-
зались безрезультатными. Порфирины находи-
лись в растворе в виде мономеров и не обнару-
жили никакой тенденции к образованию J-агре-
гированных форм при хранении в течение 400 ч. 
Одной из причин, которые могут препятствовать 
связывающим кулоновским взаимодействиям 
между двумя мономерами, является делокализа-
ция отрицательного заряда в макроцикле и его 
планарная конформация. По сравнению с два-
жды протонированной формой анионных пор-
фиринов, у которой несущие положительный  
заряд NH-группы экспонированы в раствор бла-
годаря значительному наклону пиррольных ко-
лец относительно средней плоскости макро-
цикла, это существенно увеличивает расстояние 
между взаимодействующими центрами, так как 
из-за кулоновского отталкивания π-электрон-
ных облаков взаимодействующих макроциклов 

межплоскостное расстояние не может быть 
меньше, чем 0,34 нм [12, 13]. 

 

 
а 

 
б 

Рис. 4. Контурные графики распределения  
электростатического потенциала  
в периферических заместителях:   

(а) метилпиридил; (б) сульфонатофенил 
  
C другой стороны, на константу связывания 

будет влиять распределение электронной плот-
ности в заместителях. С использованием кван-
тово-химических методов (полуэмпирический 
метод РМ3) нами рассчитано распределение 
электронной плотности и построены графики 
электростатического потенциала в метилпири-
дильном и сульфонатофенильном заместителях 
(рис. 4).  Оказалось, что в метилпирдильном за-
местителе электрический заряд делокализован 
по пиридиновому кольцу и весь заместитель 
имеет практически одинаковый положительный 
потенциал 0,426 В.  Этим он разительно отлича-
ется от сульфонатофенильного фрагмента, в ко-
тором сульфогруппа имеет локализованный от-
рицательный потенциал – 0,403 В, а фенильное 
кольцо обладает положительным потенциалом. 
В последнем случае формируется точечный 
центр для взаимодействия, а в случае метилпи-
ридильного фрагмента такого центра нет. 

0,45 В 

–0,45 В 

0,45 В 

–0,45 В 
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Заключение. Таким образом, в работе изу-
чены спектрально-люминесцентные характери-
стики монодепротонированных форм изомер-
ных 5,10,15,20-(4-N-метилпиридил)-порфирина 
и 5,10,15,20-(3-N-метилпиридил)-порфирина и 
установлены различия в электронной коммуни-
кации между заместителями и макроциклом, ко-
торые определяют форму и положение полос в 
спектрах поглощения и флуоресценции. Обна-
ружено, что монодепротонированные формы 
изученных порфиринов не образуют J-агрегатов 
в растворах при увеличении концентрации, и  
предложено объяснение причин стабильности 

мономеров порфиринов в депротонированной 
форме. 

Работа выполнена при финансовой под-
держке Государственной программы научных 
исследований Республики Беларусь «Конвер-
генция 2025» (подпрограмма «Междисципли-
нарные исследования и новые зарождающиеся 
технологии», задание шифр 3.03.10 (НИР 2)), 
гранта Министерства образования Республи- 
ки Беларусь № 20230675 (Мельнику А. Д., Ша-
келю А. Ю.) и гранта Президента Республи- 
ки Беларусь в сфере науки на 2023 г. 
(Круку Н. Н.).    
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УДК: 547.455:535.33/34:539.194 
В. М. Андрианов, М. В. Королевич, А. А. Шевченок 

Белорусский государственный аграрный технический университет 
ПОЛНЫЙ РАСЧЕТ КОЛЕБАТЕЛЬНОГО СПЕКТРА  

МОЛЕКУЛЫ 28-ГОМОКАСТАСТЕРОНА (RR - КОНФИГУРАЦИЯ)  
В ВОЗМОЖНЫХ КОНФОРМАЦИЯХ  

В рамках оригинального комбинированного подхода, сочетающего классический анализ нор-
мальных колебаний методом молекулярной механики с квантово-химической оценкой абсолют-
ных интенсивностей, проведен согласованный расчет частот и интенсивностей нормальных коле-
баний одного из представителей стероидных фитогормонов, обладающего биологической актив-
ностью, – молекулы 28-гомокастастерона. На основе сопоставления экспериментальной и 
теоретической спектральных кривых поглощения дана интерпретация полос поглощения ИК 
спектров и изучено влияние структурных различий в пределах боковой цепи конформеров этой 
молекулы на формирование ИК спектра в области 1500–950 см–1. 

Ключевые слова: ИК спектроскопия, анализ нормальных колебаний, абсолютные ИК интен-
сивности, характеристические частоты, интерпретация ИК спектра, брассиностероиды. 

Для цитирования: Андрианов В. М., Королевич М. В., Шевченок А. А. Полный расчет коле-
бательного спектра молекулы 28-гомокастастерона (RR-конфигурация) в возможных конформа-
циях // Труды БГТУ. Сер. 3, Физико-математические науки и информатика. 2024. № 1 (278). С. 32–38.  

DOI: 10.52065/2520-6141-2024-278-5.  

 V. M. Andrianov, M. V. Korolevich, A. A. Shevchenok 
Belarusian State Agrarian Technical University 

COMPLETE CALCULATION OF THE VIBRATIONAL SPECTRUM  
OF THE  28-HOMOCASTASTERONE MОLECULE (RR-CONFIGURATION)  

IN POSSIBLE CONFORMATIONS   
Within the framework of the original combined approach, combining the classical analysis of normal 

vibrations by the method of molecular mechanics with a quantum-chemical estimation of absolute intensities, 
a consistent calculation of the frequencies and intensities of normal vibrations of one of the representatives of 
steroidal phytohormones with biological activity, the 28-homocastasterone molecule, was carried out. Based 
on a comparison of the experimental and theoretical spectral absorption curves, an interpretation of the 
absorption bands of the IR spectra is given and the influence of structural differences within the side chain of 
the conformers of this molecule on the formation of the IR spectrum in the region of 1500 – 950 cm-1 is studied. 

Keywords: IR spectroscopy, normal coordinate analysis, absolute IR intensities, characteristic 
frequencies, interpretation of the IR spectrum, brassinosteroids. 

For citation:  Andrianov V. M., Korolevich M. V., Shevchenok A. A. Complete calculation of the 
vibrational spectrum of the 28-homocastasterone molecule (RR-configuration) in possible conformations. 
Proceedings of BSTU, issue 3, Physics and Mathematics. Infrmatics, 2024, no. 1 (278), pp. 32–38 (In Russian). 

DOI: 10.52065/2520-6141-2024-278-5. 

Введение. Брассиностероиды (БС) представ-
ляют собой уникальный класс растительных гормо-
нов, структурно родственных стероидным гормо-
нам животных и насекомых. Они являются регуля-
торами роста растений, влияют на активность 
системы путей метаболизма, способствуют регули-
рованию деления клетки, стимулируют вегетатив-
ный рост и прорастание семян, взаимодействуют на 
эндогенном уровне с другими гормонами, регули-
руют экспрессию генов и обладают антистрессовой 
активностью [1]. Важнейшими представителями 
этого класса соединений являются брассинолиды 
и кастастероны. Для брассинолида характерно 
наличие в стероидном скелете семичленного 

цикла, в который входит карбонильная группа 
С=О и эфирная С–О–С связь, в то время как для 
кастастерона – шестичленного цикла с карбо-
нильной группой.  

Изучение взаимосвязи структура – актив-
ность брассиностероидов выявило ряд специфи-
ческих структурных характеристик, необходи-
мых для их высокой биологической активности. 
Это – наличие смежных гидроксильных групп в 
цикле А у С2α и С3α, транс-сочленение циклов 
А/В, присутствие 6-кето- или 7-окса-6-кето-
группы в цикле В, существование диольной си-
стемы в положениях 22 и 23 с конфигурацией RR 
или SS и наличие метильной или этильной 
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группы в положении 24 боковой цепи [2]. Для вы-
явления механизмов проявления высокой био-
логической активности и объяснения ее взаи-
мосвязи со структурными особенностями брас-
синостероидов в ряде работ [3−6] в качестве 
предположения рассматривается роль молеку-
лярных орбиталей в селективной активности 
этих соединений. Показана важная роль атомов 
кислорода, в частности, и боковой цепи, в их био-
логической активности и, следовательно, их про-
странственной ориентации. Высокая биологиче-
ская активность связана с 22R, 23R-диольной 
структурой в стероидной боковой цепи. Синтети-
ческие аналоги с 22S, 23S-гидроксилами намного 
менее активны [7]. В то же время в природной 
22R, 23R-конфигурации БС соединения с 24S-
метил- или этилгруппой показывают большую 
биоактивность, чем соответствующие гормоны 
с 24R-алкил функцией [2], отражая значимость 
стереохимии также и у этого асимметрического 
центра. В связи с этим актуален вопрос о связи 
биоактивности БС со структурой и конформаци-
онным поведением в растворе их боковой цепи. 

ИК спектроскопия обладает высокой инфор-
мативностью о структуре молекул и может быть 
успешно использована для установления корре-
ляций между биологическими свойствами и осо-
бенностями ИК спектров этих молекул.  

Для детальной интерпретации эксперименталь-
но регистрируемых ИК спектров и установления 
достаточно надежных спектроструктурных корре-
ляций молекул класса брассиностероидов необхо-
димо проведение теоретических исследований. 

Цель работы – установление структурных ас-
пектов биологической активности БС на основе 
молекулярного моделирования, моделирования 
инфракрасных спектров и их сопоставления с экс-
периментом для анализа, предсказания и направ-
ленной модификации структуры этих соединений 
при разработке новых препаратов медицинского и 
сельскохозяйственного назначения. 

Основная часть. Для решения поставлен-
ной задачи применен оригинальный комбини-

рованный подход к анализу ИК спектров слож-
ных органических соединений, разработанный и 
реализованный в виде комплекса программ при 
исследовании спектров углеводов [8, 9]. Он со-
четает классический анализ нормальных колеба-
ний многоатомных молекул с квантово-химиче-
ской оценкой абсолютных интенсивностей, со-
ответствующих интегральным интенсивностям 
ИК полос поглощения [8]. 

Расчет частот, форм, распределения потенци-
альной энергии (РПЭ) нормальных колебаний, 
смещений атомов в декартовых координатах в 
каждом нормальном колебании для расчета аб-
солютных интенсивностей ИК полос поглоще-
ния проведен в рамках метода молекулярной ме-
ханики (ММ). 

Теоретическая спектральная кривая оптиче-
ской плотности в расчете на один моль вещества 
и единицу оптического пути моделировалась 
как сумма полос гауссовой формы по теоретиче-
ски рассчитанным абсолютным интенсивностям и 
заданным полуширинам, которые оцениваются на 
основании экспериментального спектра [8]. Полу-
ширины полос полагались равными 15 см–1, неко-
торые из них принимали значения от 8 до 20 см–1. 

Интерпретация наблюдаемого ИК спектра 
выполнена на основе сопоставления эксперимен-
тальных значений частот νэксп и интегральных 
интенсивностей полос поглощения с рассчитан-
ными частотами νрасч и абсолютными интенсив-
ностями нормальных колебаний. Анализируе-
мый ИК спектр регистрировался ИК-фурье-
спектрометром NEXUS и представлен на рис. 1. 
Синтезированное вещество растиралось с обез-
воженным мелкодисперсным KBr, приготовлен-
ный порошок прессовался в вакууме по стан-
дартной методике. 

Ранее нами были проведены полные расчеты 
колебательных спектров и моделирование спек-
тральных кривых оптической плотности ряда 
биологически активных молекул брассиноли-
дов, относящихся к классу фитогормональных 
стероидов (ФС) [10, 11]. 

  

 
Рис. 1. ИК-фурье спектры поглощения 28-гомокастастерона (RR-конфигурация) 
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Цель данной работы заключалась в деталь-
ной интерпретации ИК спектра биологически 
активной молекулы 28-гомокастастерона на ос-
нове полного расчета частот и интенсивностей 
нормальных колебаний этой молекулы в воз-
можных конформациях боковой цепи и моде-
лирования спектральной кривой оптической 
плотности. 

Для получения структурных параметров и 
декартовых координат атомов молекулы 28-го-
мокастастерона использован современный па-
кет программ для молекулярного моделирова-
ния “HyperChem 7.5”. Конформационный ана-
лиз боковой цепи проведен методом ММ, а 
оптимизация геометрии каждого конформера − 
квантово-химическим методом РМ3. В качестве 
исходных параметров использованы данные 
РСА о кристаллической и молекулярной струк-
туре молекулы 24-эпибрассинолида [12]. В ре-
зультате проведенного конформационного ана-
лиза получено 20 конформеров боковой цепи 
молекулы 28-гомокастастерона, два из которых 
по энергетическому критерию, как показано в 
табл. 1, могут реализоваться в растворе.  

На основе полученных данных нами постро-
ены молекулярные структуры gcR1 и gcR2, схе-
матическое изображение которых представлено 
на рис. 2, и определены декартовы координаты 
атомов этих конформеров исследуемой молекулы 
(энергетический зазор между ними составляет 
0,267 ккал/моль) для проведения расчета их ко-
лебательных спектров.   

 
Таблица 1  

К онформации боковой цепи и относительные энергии 
напряжения конформеров ∆U (ккал/моль),  

полученные методом ММ и оптимизированны е 
методом РМ 3 исследуемой молекулы 

Молекула Конфор-
меры ∆U Конформация  

боковой цепи 
(22R, 23R)- 

28-гомокаста-
стерон 

gcR1 
gcR2 
gcR3 

0 
0.287 
1.420 

g+g1
-g2

+g+g1
+g2

-g1
-g+ 

g+  t  g+ t  t  g- g1
-g+ 

g+g+g1
+ g- t  g- g1

-g2
+

 

Примечание. В графе «Конформация боковой цепи» бук-
вами g+ g- t обозначены гош+, гош- и транс-конформации, соот-
ветственно, вокруг последовательности связей С-С боковой 
цепи: С17-С20, С20-С22, С22-С23, С23-С24, С24-С25 и С24-С28.  

 
а 

 
б 

Рис. 2. Молекулярная структура конформеров gcR1 (а) и gcR2 (б) 28-гомокастастерона 
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Рис. 3. Теоретические ИК спектры поглощения конформеров gcR1 и gcR2 

28-гомокастастерона в диапазоне частот 1550–900 см–1  

 
Расчет частот и интенсивностей нормальных 

колебаний исследуемой молекулы в двух кон-
формациях боковой цепи выполнен в рамках 
оригинального комбинированного подхода, соче-
тающего классический анализ нормальных коле-
баний методом молекулярной механики с кван-
тово-химической оценкой интенсивностей мето-
дом CNDO/2. По этим данным смоделированы 
спектральные кривые оптической плотности ис-
следуемой молекулы, представленные на рис. 3 

Теоретический спектр удовлетворительно 
описывает основные, наиболее интенсивные  
характеристические полосы поглощения экс-
периментального спектра 28-гомокастастерона 
в спектральном диапазоне 1500−900 см–1. 

Отнесение экспериментальных полос и ин-
терпретация наблюдаемого ИК спектра этой мо-
лекулы выполнены на основе сопоставления 
наблюдаемых частот νэкс с частотами нормаль-
ных колебаний νрас и интегральных интенсив-
ностей наблюдаемых полос поглощения с рас-
считанными абсолютными интенсивностями.  
В табл. 2 дана интерпретация наиболее интен-
сивных характеристических полос поглощения 
ИК спектра исследуемой молекулы в области 
1500−900 см–1. 

Сопоставительный анализ результатов рас-
чета колебательных спектров двух конформеров 
молекулы 28-гомокастастерона в рассматривае-
мом диапазоне частот 1500−900 см–1 показал, 
что различия конформации боковой цепи приво-
дят к изменениям формы колебания в ряде нор-
мальных колебаний с близкими или совпадаю-
щими частотами, следствием чего является изме-
нение интенсивностей соответствующих полос 
поглощения.    

Расчет показал, что различия конформации 
боковой цепи приводят к изменениям формы 
ряда нормальных колебаний с близкими или сов-
падающими частотами, следствием чего является 
изменение интенсивностей соответствующих 
полос поглощения. Поскольку каждая полоса 
экспериментального спектра имеет сложное 
происхождение и представляет собой наложе-
ние полос разной интенсивности (в теоретиче-
ском спектре – сумма полос гауссовой формы по 
теоретически рассчитанным абсолютным интен-
сивностям и полуширинам, заданным от 8 до  
20 см–1), то перераспределение интенсивностей 
составляющих полос при переходе от одного 
конформера к другому приводит к изменению 
интенсивности суммарных полос поглощения.   
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Таблица 2 
Экспериментальные (ИК) характеристические (νэкс) и рассчитанные (νрас ) частоты (см–1),  

абсолютные интенсивности А (1016⋅см2⋅моль–1⋅с–1) и РПЭ (%) нормальных колебаний двух конформеров 
(gcR1 (I), gcR2 (II)) молекулы 28-гомокастастерона в спектральной области 1500−900 см–1 

νэкс 
νрас 
I 

νрас 
II 

А  
I 

А  
II 

РПЭ 
I 

РПЭ 
II 

1463 1479 
1475 
1472 
1465 
1459 

1475 
1472 
1471 
1465 
1459 

6 
3 
12 
13 
6 

2 
15 
1 
13 
1 

HC21H 32 C20C21H 20 CC12H 8 HC12H 6   
HC19H 22 C10C19H 20 HC4H 11 C3C4H 10 
HC18H 19 CC18H 17 HC11H 12 CC11H 10  
HC4H 18 HC19H 18 C10C19H 17 CC4H 16  
HC18H 17 CC18H 15 HC11H 11 CC11H 9  

HC19H 20 CC19H 18 HC4H 10 CC4H 9 C13C18H 7 HC18H 7 
HC18H 18 C13C18H 16 HC11H 8 CC11H 7 HC4H 5 CC4H 5 
HC21H 22 C20C21H 14 HC12H 9 CC12H 8 HC11H 8 CC11H 6 
HC19H 19 HC4H 18 C10C19H 17 CC4H 16 
HC18H 16 CC18H 14 HC11H 12 CC11H 10 CC21H 6 HC21H 6 

1445 1455 
1453 
1453 

1455 
1453 
1449 

2 
3 
2 

1 
15 
12 

HC12H 16 CC12H 14 HC1H 12 CC1H 10 HC11H 6 
HC28H 27 C29C28H 12 CC28H 11 HC29H 8 CC29H 7 
HC1H 17 CC1H 14 HC12H 9 HC11H 7 CC12H 7 

HC12H 17 CC12H 15 HC1H 11 CC1H 9 HC11H 6 CC21H 5  
HC1H 19 CC1H 16 HC12H 9 CC12H 8 CC11H 6 HC11H 6 
HC28H 25 C29C28H 11 CC28H 9 C28C29H 9 HC29H 9 CC27H 7 

1438 1438 
1437 
1435 
1433 

1445 
1438 
1437 
1433 

8 
6 
4 
0 

10 
1 
5 
12 

HC27H 20 CC27H 18 HC26H 11 CC26H 10 HC29H 12 
HC19H 35 CC19H 9 HC18H 6 HC4H 5 
HC26H 26 CC26H 24 HC27H 11 CC27H 10 
HC18H 26 HC15H 12 CC15H 12 HC19H 5 CC18H 5 

HC27H 24 CC27H 22 HC29H 19 HC28H 8 CC28H 6 CC29H 6 
H1C26H2 39 C25C26H 36  
HC19H 36 CC19H 10 HC18H 8 HC4H 5    
HC18H 26 HC15H 13 CC15H 12 HC19H 6 CC14H 5 CC18H 5 

1385 1403 
1400 
1399 
1394 
1391 
1387 
1387 
1379 
1375 

1401 
1400 
1497 
1495 
1391 
1387 
1387 
1379 
1375 

5 
3 
6 
18 
3 
6 
1 
2 
3 

7 
3 
15 
33 
1 
3 
2 
2 
1 

HC19H 46 CC19H 13   
HC26H 18 CC14H 15 HC27H 7  
CC14H 15 H1C26H2 14 HC27H 6 
CC24H 10 HC26H 10 HC27H 8 CC20H 7 CO4H 6 
HC27H 20 CC11H 6 C22O4H 5 C25C27H 5 
CC11H 15 CC12H 8 CC1H 6 
HC29H 35 CC29H 6 CC24H 6 CC28H 5 
CC20H 7 CC22H 7 CC25H 7 CC24H 6 HC27H 5 
HC21H 28 CC1H 6 CC11H 6 CC21H 5   

HC27H 15 CC14H 8 CC23H 6 C22O4H 5 C25C24H 5 C23O5H 4  
CC14H 18 HC27H 5 HC15H 4 HC16H 4 
CC1H 18 C2O1H 14 CC11H 8 CC2H 5   
HC26H 25 C22O4H 10 HC27H 8 CC26H 5 C23O5H 4  
HC27H 38 HC26H 18 CC27H 7 HC29H 7 
CC11H 17 CC12H 9 CC9H 6 HC21H 6 HC29H 5 
CC29H 26 CC28H 8 CC11H 7 
HC21H 29 CC11H 6 C20C21H 6 
CC25H 13 CC28H 13 HC29H 9 HC27H 7 CC24H 5 CC29H 5 

1326 1332 
1331 
1327 
1319 

1331 
1330 
1327 
1321 

2 
6 
3 
1 

5 
1 
5 
2 

CC25H 12 CC23H 9 CC28H 9 C23O5H 5 
CC4H 21 CC5H 13 CC1H 12 CC3H 9 CC7H 7 
CC7H 12 CC12H 12 CC11H 8  
CC5H 10 CC2H 7 CC3H 5 CC8H 5 CC12H 5  

CC4H1 21 CC1H 12 C4C5H 12 CC3H 8 CC7H 7 
CC23H 13 CC20H 7 CC25H 7 CC22H 6 
CC12H 11 CC7H 9 CC11H 8 
CC5H 10 O1C2H 5 CC3H 5 CC2H 5 CC8H 5 CC12H 5 

1311 1314 
1313 
1304 

1318 
1311 
1303 

2 
3 
2 

11 
14 
8 

CC23H 10 CC28H 9 CC20H 6 CC25H 6 CC16H 5  
CC7H 9 CC14H 6 CC15H 6 CC17H 5 CC20H 5 
CC16H 12 CC20H 10 CC15H 8 CC17H 5 CC22H 5 

CC20H 8 CC7H 6 CC24H 6 C22C23H 5 O5C23H 5 CC25H 5 
CC7H 9 CC14H 7 CC15H 7 CC16H 7 CC23H 5 
CC2H 10 CC9H 7 CC11H 7 CC12H 7 

1083 1096 
1092 
1088 
1080 
078 

1094 
1090 
1086 
1084 
1076 

11 
3 
3 
5 
27 

16 
1 
1 
2 
8 

CC7H 12 CC16H 10 CC12H 6 
CC7H 8 CC15H 5 
CC12H 13 CCC 12 CC16H 5 
CC4H 9 CC12H 8 CC1H 7 CCC 6 C2O1H 5 
CC4H 17 CCC 7 CC1H 6 CC2H 5 

CC4H 9 CC16H 9 CC1H 5 CCC 5 
CC7H 10 CC16H 8 CC15H 5 
CC12H 14 CCC 8 CC4H 6 CC15H 5 CC16H 5 
CC 8 CCC 8 CC26H 7 CC29H 6 CC23H 6 CC28H 5 CC27H 5 
CC4H 16 CCC 8 CC1H 6 

1043 1053 
1048 
1047 
1023 

1057 
1048 
1047 
1025 

8 
0 
4 
0 

3 
8 
1 
1 

CC15H 14 CC16H 5 CCC 5   
CC15H 26 CC16H 5 CCC 5 
CC27H 9 CCC 9 CC26H 8 CC21H 5 
CC27H 7 CC26H 7 CC29H 7 CC15H 5 

CCC 9 CC16H 6 CC21H 5 CC18H 5 CC15H 5   
CC15H 18 CC27H 8 CC26H 7 CCC 5 
CC15H 18 CC27H 7 CC26H 7 CCC 5 
CC27H 11 CC26H 10 CC29H 10 

1015 1022 
1016 
1013 

1022 
1015 
1004 

0 
0 
5 

0 
1 
4 

CC15H 7 CC27H 5 CC18H 5 CC26H 5 CC29H 5 
CC19H 6 CC11H 5 CC29H 5 
CC21H 6  CC29H  5 

CCC 11 CC15H 10 CC18H 7 CC16H 5 
CC19H 7 CC11H 7 CCC 5 
CC29H 13 CC27H 8 CC21H 7 CCC 7 CC28H 5 CC26H 5 

 
Так, например, из представленных в табл. 2 

результатов следует, что интенсивная полоса с 
максимумом 1463 см–1 в экспериментальном 
спектре состоит из пяти составляющих полос, 
основной вклад в которые вносят деформацион-
ные колебания метильных (НС18Н, НС19Н, 
НС21Н, СС18Н, СС19Н, СС21Н) и метиленовых 
(НС4Н, НС12Н, НС11Н) групп, входящих в 

состав шестичленных циклов А и С остова мо-
лекулы. Вторая интенсивная полоса этого спек-
трального диапазона с максимумом 1385 см–1 в 
экспериментальном спектре, согласно расчету, со-
стоит из девяти составляющих полос, обусловлен-
ных главным образом деформационными колеба-
ниями НСН всех метильных групп, деформацион-
ными колебаниями ССН метинных групп С14Н  
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и С17Н, расположенных на стыке циклов С и D и 
цикла D с боковой цепью, а также деформацион-
ными колебаниями СОН гидроксилов О1Н и О4Н. 
Что же касается интенсивных характеристических 
полос с максимумами 1083, 1043 и 1015 см–1 в экс-
периментальном спектре, то, по данным расчета 
(полосы в теоретическом спектре, представлен-
ном на рис. 3, с максимумами 1100, 1060 и  
1027 см–1), основной вклад в формирование этих 
полос, вносят деформационные колебания ССН 
метиленовых и метильных групп, в меньшей сте-
пени − деформационные колебания ССС боковой 
цепи и валентные колебания связей С–С. 

Заключение. Таким образом, в результате 
проведенных теоретических исследований смо-
делирована молекулярная структура 28-гомока-
стастерона с различными конформациями боко-
вой цепи. Выполнены полный расчет колебатель-
ного спектра и моделирование спектральной 
кривой оптической плотности двух конформе-
ров этой молекулы. На основе сопоставления 
экспериментального ИК спектра и рассчитанной 
спектральной кривой поглощения молекулы  
28-гомокастастерона впервые дана интерпрета-
ция наиболее интенсивных характеристических 
ИК полос поглощения в области 1500–900 см–1.   
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УДК 543.42+535.34 
 Л. Л. Гладков1, Г. А. Гладкова2 
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РАСЧЕТ КОЛЕБАТЕЛЬНЫХ СОСТОЯНИЙ Zn-ХЛОРИНА  
МЕТОДОМ ФУНКЦИОНАЛА ПЛОТНОСТИ  

Методом функционала плотности выполнен расчет геометрической структуры, нормальных 
колебаний и интенсивностей в ИК-спектре Zn-хлорина. Оптимизация геометрии показала нару-
шение плоского строения гидрированного пиррольного кольца, один из атомов Сb которого рас-
положен над плоскостью макроцикла, а другой – под ней. Связь атома цинка с азотом данного 
кольца на 0,05 Å больше других связей цинк – азот. Пересмотрена интерпретация колебательных 
и тонкоструктурных электронно-колебательных спектров металлохлоринов. 

Ключевые слова: металллокомплексы хлорина, расчет нормальных колебаний, метод функ-
ционала плотности. 

Для цитирования: Гладков Л. Л., Гладкова Г. А. Расчет колебательных состояний Zn-хло-
рина методом функционала плотности // Труды БГТУ. Сер. 3, Физико-математические науки и 
информатика. 2024. № 1 (278). С. 39–42.  

DOI: 10.52065/2520-6141-2024-278-6. 

L. L. Gladkov1, G. A. Gladkova2 
1Belarusian State Academy of Communications 

2 Belarusian Military Academy 

DFT CALCULATION OF Zn-CHLORINE VIBRATIONAL STATES  
The geometric structure, normal vibrations and intensities in the IR spectrum of Zn-chlorin were 

calculated using the density functional method. Geometry optimization showed a violation of the planar 
structure of the hydrogenated pyrrole ring, one of the Cb atoms of which is located above the plane of 
the macrocycle, and the other below it. The bond of the zinc atom to the nitrogen of this ring is 0.05 Å 
larger than other zinc-nitrogen bonds. The interpretation of vibrational and fine-structure electronic-
vibrational spectra of metallochlorins has been revised. 

Keywords: metallochlorins, normal coordinate calculations, DFT calculations. 

For citation: Gladkov L. L., Gladkova G. A. DFT calculation of Zn-chlorine vibrational states. 
Proceedings of BSTU, issue 3, Physics and Mathematics. Informatics, 2024, no. 1 (278), pp. 39–42 
(In Russian). 

DOI: 10.52065/2520-6141-2024-278-6. 

Введение. Метод функционала плотности по-
казал свою высокую эффективность при модели-
ровании структуры, колебательных, электронных 
и вибронных состояний сложных молекул, таких 
как, например, порфирины [1–4], представляю-
щих большой интерес как с точки зрения фун-
даментальных, так и прикладных исследований.  

В настоящей работе представлены резуль-
таты расчета методом функционала плотности 
структуры и колебательных спектров Zn-хлорина 
(рисунок), простейшего соединения среди метал-
локомплексов гидропорфиринов, на основании 
которых предложена интерпретация эксперимен-
тальных данных. Интерес к молекулам хлоринов 
вызван прежде всего принадлежностью к ним та-
ких соединений, как феофетины и хлорофиллы, 
играющих важнейшую роль в процессе фото-
синтеза. Кроме того, хлорины показали себя как 
эффективные фотосенсибилизаторы, широко 

применяемые при лечении онкологических забо-
леваний методами фотодинамической терапии. 

Основная часть. Ранее для изучения колеба-
тельных состояний металлокомплексов хлори- 
на были получены ИК-спектры Zn-хлорина и 
Zn-7,8-диэтилхлорина (Zn-ДЭХ) [5], тонкострук-
турные спектры флуоресценции этих соединений 
[6], а также ИК-спектры и спектры резонансного 
КР (РКР) Cu-хлорина [7]. Выбор молекулы  
Zn-ДЭХ связан с тем, что присоединение двух 
этильных групп к гидрированному кольцу изме-
нит динамические характеристики данной части 
молекулы и позволит выявить ее колебания. 
Экспериментальные данные были интерпрети-
рованы на основании расчетов нормальных ко-
лебаний. Поскольку для гидрированного кольца D 
отсутствовал проверенный набор силовых по-
стоянных, вычисленные значения ряда частот 
заметно отличались от экспериментальных. 
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Структурная формула Zn-хлорина  

и обозначения атомов углерода 
 
Для представления более надежной интерпре-

тации в данной работе проведен расчет колебаний 
методом функционала плотности. При этом ис-
пользовался обменно-корреляционный функцио-
нал ВРЕ и трехэкспонентный базисный набор 3z 
по алгоритму, реализованному в квантово-хими-
ческой программе [8]. Процесс оптимизации гео-
метрии был остановлен, когда компоненты гра-
диента энергии не превышали 10–6. Затем были 
проведены расчеты нормальных колебаний и 
интенсивностей в ИК-спектрах. Отсутствие 
мнимых значений частот свидетельствует о до-
стижении стационарной точки при оптимизации 
геометрии молекул. Масштабирование вычис-
ленных частот не производилось.  

Оптимизация геометрии показала наруше-
ние плоского строения макроцикла. Один из 
атомов Сb гидрированного пиррольного кольца 
расположен над плоскостью макроцикла, а дру-
гой – под ней. В этом случае симметрия моле-
кулы Zn-хлорина становится С2, что ниже сим-
метрии хлорина (С2v). Чтобы легче сравнивать 
колебания этих соединений, в дальнейшем бу-
дем рассматривать колебания в рамках симмет-
рии С2v (см. таблицу).  

Сопоставление теоретических и эксперимен-
тальных данных для металлокомплексов хлорина, 
приведенное в таблице для колебаний A1- и B1-ти-
пов симметрии, основывается не только на бли-
зости частот, но и на расчетах интенсивностей 
ИК-полос, отнесении колебаний по типам сим-
метрии [6, 7], а также на анализе колебательных 
состояний металлопорфинов и хлоринов [1–4].  

Сравнение данных таблицы показывает значи-
тельные изменения в отнесении ряда ИК-полос  
и линий РКР. В первую очередь это относится  
к валентным колебаниям макроцикла, хотя есть 
отличия и в форме деформационных скелетных 
колебаний.  

Отнесение частот колебаний A1- и B1-типов  
симметрии металлохлоринов, см–1, активных 

в спектрах РКР и ИК-спектрах 

Zn-хлорин Cu-хлорин Zn-хлорин 
vтеор vТС vИК vРКР vИК Форма колебаний  

A1-колебания 
208 – – 202 – ZnN, ZnNZn 
216 200 – 248 – ZnN  
349 353 350 – – mabA, maNA, ZnNa 
353 362 – 366 – ZnN 18, mabA, maNA 
375 378 376 385 383 ZnN, maNA, mabA  
716 728 729 730 727 ama, baN, mab 
720 734 – – – aNa, amH 
732 748 742 744 742 aNaB, amαa, baNα 
785 798 799 – 804 abbA, ama, baNA  
884 899 – 900 – abD, aND, ZnND  
969 – 968 – 975 bbHD, ρ(Cb)D, ρ(Ca)D 
986 – – 998 – bbD, abA, aNA 
996 1008 1005 1008 1003 abA, aNA, ZnNA 
1012 1030 – 1035 1032 bbD, aNA, abA  
1050 1056 1050 1056 1050 δ(bH)A, bbA  
1053 1056 – 1067 – δ(bH)B   
1126 – 1145 – – abA,B, aNA,B, δ(bH), δ(mH) 
1157 – – 1152 – δ(mH), aN, ab 
1187 1179 – – – δ(bH)D, bbD 
1286 1260 1258 1267 1265 ab, aN, abb, δ(bH) 
1302 1309 1310 1308 1308 abA, am, abb,  
1338 1309 1310 1316 1314 ab, aN, ama 
1359 1356 1350 1365 – aN, δ(mH)  
1374 1381 1381 – – aN, ab, δ(mH) 
1421 – 1419 – 1419 HbHD, amα bbA 
1425 – 1438 – 1440 bbA,B, amα, HbHD 
1446 1464 1464 1475 1471 bbA, amγ  
1506 1506 1499 1517 1515 bb, amγ, δ(bH)  
1539 – 1531 1552 1550 bbA,B, amγ 
1575 1575 1578 1600 1597 amα, amγ, aNaB 
1613 1622 1623 1648 1647 amγ, amα, aNaD   

B1-колебания 
213 – – 218 – ZnN, ZnNZn 
215 – – 262 – ZnNA, ZnNaA  
327 – 330 – – mabD,B, maND,B, ZnN 
366 – 342 – 343 ZnN, mabA, maNA 
379 – 405 – – mab, maN, ZnN 
404 – 428 – – mabA, maNA, amα  
737 – 742 744 742 amaγ, amα, abbD  
795 – 816 819 816 abbA,B, baNA,B, amaα 4 
981 – 990 – 992 abA,D, aNA abb D 
996 – 1005 – 1003 ab, aN, ZnNa  
1048 – 1050 – 1055 δ(bH)A, bbA  
1159 – 1170 1175 1175 δ(mH)γ, aND, amγ 
1211 – 1206 – 1215 δ(bH) A 
1303 – 1320 1325 1323 abA,D, aNB , δ(bH) A,D, δ(mH)α 
1321 1333 – – – abB, aNB , δ(bH)B, δ(mH)γ 
1355 – 1350 1355 1351 aNA, δ(mH)α 
1392 – 1381 1387 1384 bbA, am, δ(mH) 
1406 – 1419 – 1419 HbHD, δ(bH)D, bbA, amγ 
1446 1457 1459 – – bbA, am, δ(mH)γ 
1501 – – – 1485 bbA, amγ 
1530 1530 1522 – 1536 am, bbA, aN 
1562 – 1578 1608 1607 am, δ(mH)γ  

Примечание. Верхние индексы указывают пиррольное 
кольцо или метиновый мостик, причем индекс α относится к 
α- и β-, γ – к γ- и δ-мостикам; индекс А – к пиррольным коль-
цам А и С ввиду их эквивалентности; отсутствие индексов 
указывает на участие в данном колебании аналогичных ко-
ординат всех пиррольных колец или метиновых мостиков. 
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Не обсуждая отнесение каждой полосы, оста-
новимся на наиболее интересных аспектах ин-
терпретации.  

В низкочастотной области до 400 см–1 в нор-
мальных колебаниях значителен вклад коорди-
нат, включающих атом металла. Так, дублет 248 
и 262 см–1 линий РКР был предположительно от-
несен к аналогичным колебаниям Cu-хлорина [7], 
а причиной расщепления дважды вырожденной 
частоты является гидрирование пиррольного 
кольца. Согласно нашему расчету, длина связи 
ZnND на 0,05 Å больше других связей цинк – азот. 
Следует отметить, что такие колебания чувстви-
тельны к природе центрального металла. 

В области частот до 900 см–1 в ИК-спектрах 
активнее неплоские колебания макроцикла. Их 
отнесение аналогично выполненному ранее для 
неплоских колебаний близких по строению мо-
лекул хлоринов и металлопорфинов [4]. Не-
плоским колебаниям типа симметрии B2 соот-
ветствуют ИК-полосы 652, 697, 762, 838, 853 и 
892 см–1 Zn-хлорина. Чувствительность полос 
838 и 853 см–1 Zn-хлорина к введению замести-
телей на гидрированном пиррольном кольце 
подтверждает сделанный ранее вывод о слож-
ной форме соответствующих колебаний. Из 
таблицы видно, к колебаниям только гидриро-
ванного кольца относятся рассчитанные ча-
стоты 884, 969 и 1406 см–1. Первое из них мы 
сопоставляем со слабой линией РКР 900 см–1, 
два последних относим к ИК-полосам 968 и  
1419 см–1. При переходе к Zn-ДЭХ эти полосы 
исчезают [5]. Следует отметить, что колеба-
тельные координаты этого кольца также участ-
вуют в ряде колебаний сложной формы (см. 
таблицу).  

Полосы в ИК-спектрах металлохлоринов с 
частотами свыше 1300 см–1 намного интенсивнее, 
чем у металлопорфинов. Это означает, что изме-
нение распределения π-электронной плотности в 
макроцикле при гидрировании одного пирроль-
ного кольца приводит к значительному увеличе-
нию дипольных моментов связей, особенно для 
CC-связей метиновых мостиков. 

Отметим, что в ИК-спектрах наиболее ак-
тивны колебания γ-, δ-мостиков, тогда как в тон-
коструктурных спектрах флуоресценции более 
активны колебания α-, β-мостиков [5, 6, 9]. Дан-
ное различие объясняется следующим образом. 

Интенсивность ИК-полос описывается рас-
пределением электронной плотности в основ-
ном электронном состоянии. В свою очередь, 
интенсивность электронно-колебательных по-
лос хлоринов определяется по механизму 
Франка – Кондона изменением геометрии моле-
кулы при переходе из одного электронного со-
стояния в другое. Действительно, согласно кван-
тово-химическим расчетам [10], у молекулы ме-
таллохлорина в S1-состоянии по сравнению с S0 
сильнее изменяются π-порядки CC-связей α- и  
β-мостиков, а значит, активность колебаний 
этих связей в вибронных спектрах будет выше 
(между длинами связей и их π-порядками суще-
ствует хорошая корреляция). 

Заключение. Методом функционала плотно-
сти вычислено строение молекулы Zn-хлорина, 
рассчитаны частоты и форма их нормальных ко-
лебаний. Расчет показал неплоское строение гид-
рированного пиррольного кольца. Пересмотрена 
интерпретация колебательных и тонкоструктур-
ных электронно-колебательных спектров метал-
лолхлоринов.   
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И. Г. Сухорукова, И. О. Оробей, М. В. Чепурко  

Белорусский государственный технологический университет 
СХЕМА ЗАМЕЩЕНИЯ ЭЛЕКТРОКИНЕТИЧЕСКОГО ПРЕОБРАЗОВАТЕЛЯ  

НА СДВИГОВОМ ПОТОКЕ С ПЕРЕМЕННЫМ ИЗМЕРИТЕЛЬНЫМ СИГНАЛОМ  
В статье с использованием результатов предыдущей работы расширяется анализ схемы замеще-

ния измерительного преобразователя электрокинетического потенциала на область переменных 
значений. Поскольку работа измерительных преобразователей основана на контактном методе 
измерения тока и напряжения в водном растворе с помощью электродной системы, следует учи-
тывать электрохимические процессы, которые происходят в электродной системе. Делается вывод, 
что именно электродная система во многом определяет динамические характеристики измери-
тельного канала. Для отражения динамически свойств принят типовой слаботочный вариант 
схемы замещения электродной системы.  

Для рассмотренного варианта измерительного преобразователя могут наблюдаться слож-
ные распределения движения заряженных частиц вследствие наличия одновременно двух ис-
точников энергии. Токи утечки между ними могут способствовать искажению измеритель-
ных потенциалов при пересчете измерительных потенциалов в электрокинетический потенциал. 
Сделан вывод, что токи утечки могут повлиять на граничные частоты рабочего диапазона 
измерительного преобразователя. Для измерительного преобразователя, который будет ра-
ботать на низких частотах, предложен вариант схемы замещения для низких и инфранизких 
частот. 

Проложенные конструкции измерительных преобразователей характеризуются сложной гео-
метрией участка протекания токов утечек. Для варианта подвижного элемента преобразователя  
в виде цилиндра с сечения параллельно оси цилиндра получена формула, которая связывает па-
раметры измерительной ячейки с эквивалентным сопротивлением в схеме замещения. 
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Belarusian State Technological University 
SUBSTITUTION CIRCUIT OF ELECTROKINETIC CONVERTER  

ON SHEAR FLOW WITH AN ALTERNATIVE MEASUREMENT SIGNAL 
In the article, using the results of previous work, the analysis of the substitution circuit of the 

electrokinetic potential measuring transducer is expanded to the range of variable values. Since the 
operation of measuring transducers is based on the contact method of measuring current and voltage in 
an aqueous solution using an electrode system, the electrochemical processes that occur in the electrode 
system should be taken into account. It is concluded that it is the electrode system that largely 
determines the dynamic characteristics of the measuring channel. To reflect the dynamic properties, a typical 
low-current substitution circuit of the electrode system is adopted. 

For the considered version of the measuring transducer, complex distributions of motion of charged 
particles can be observed due to the simultaneous presence of two energy sources. Leakage currents 
between them can contribute to distortion of the measuring potentials when converting the measuring 
potentials into electrokinetic potential. It is concluded that leakage currents can affect the limiting 
frequencies of the operating range of the measuring transducer. For a measuring transducer that will 
operate at low frequencies, an substitution circuit option for low and infra-low frequencies is proposed 

The laid structures of measuring transducers are characterized by the complex geometry of the area 
where leakage currents flow. For the version of the moving element of the converter in the form of a cylinder 
with a cross section parallel to the cylinder axis, a formula is obtained that relates the parameters of the 
measuring cell with the equivalent resistance in the equivalent circuit. 

Keywords: substitution circuit, electrokinetic potential, alternating current flow.  
For citation: Hryniuk D. A., Karpovich D. S., Oliferovich N. M., Suhorukova I. G., Orobei I. O., 

Chepurko M. V. Substitution circuit of electrokinetic converter on shear flow with an alternative measu-
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Введение. Схемы замещения являются эле-

ментом исследования электрокинетических явле-
ний в многофазных микро- и наносистемах [1–3], 
которые активно используется для современного 
химического и биологического анализа. Вопросы 
схем замещения всегда являются актуальными 
при анализе систем, в которых происходят преоб-
разования энергии в электрическую из других 
видов [4–7]. В связи с развитием методов ана-
лиза с помощью математического моделирования 
происходит дальнейшее развитие данного направ-
ления. Продолжением этого вопроса является по-
лучение схемы замещения для построения изме-
рительных преобразователей [8–13]. В предыду-
щей работе [14] произведена попытка построения 
схемы замещения при возникновении электроки-
нетических явлений в сдвиговом потоке. Одна-
ко наиболее актуально изучение схем замещения 
для измерительных преобразователей с перемен-
ным сигналом. В [15–18] было показано, что 
измерительный преобразователь электрокинети-
ческого потенциала целесообразно строить пу-
тем формирования переменного измерительно-
го потенциала течения.  

Кроме оценки преобразования эффекта элек-
трокинетических явлений в электрический сигнал, 
весьма существенна проблема необходимости учи-
тывать свойства электродной системы для изме-
рения потенциала (тока) течения или генерации 

электрического воздействия для переменного 
электроосмоса. При постоянных значениях элек-
трических параметров проблема обусловлена в 
основном поляризацией электродов и относитель-
но легко может быть учтена алгоритмом работы 
и подбором материалов электродов. При пере-
менном измерительном сигнале или воздействии 
могут сильно проявляются емкостные и индук-
тивные эффекты электродных систем [3, 9, 11, 
13, 19]. 

Учет наличия переменного сигнала. Опре-
делим коэффициент преобразования момента вра-
щения в электрическое напряжение SΔU по пе-
ременному сигналу 

 
0

.j kt
k

k
N N e

∞
ω

=
Δ = Δ  (1) 

В этом случае необходимо учесть шунти-
рующее влияние междуэлектродной емкости 
СE,C, емкости проводов СL и входной емкости 
предварительного усилителя СА. Эти емкости, 
включенные параллельно нагрузочному сопро-
тивлению, увеличивают обратные токи утечки. 
В эквивалентную электрическую цепь преобра-
зующего элемента по сравнению со случаем по-
стоянного течения жидкости добавляются допол-
нительные элементы СЕ,Р и СЕ,С (рис. 1), причем 

 CE,P = CL + CA. (2) 
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Рис. 1. Простейшая эквивалентная электрическая 
цепь преобразующего элемента в случае 

переменного тока течения жидкости 
 
Как было показано в исследованиях [14], вели-

чина тока формируется одновременно наличием 
сдвига ΔN и падения напряжения в капилляре ΔU: 

 0
,E C

NI S U
R
Δ= Δ − . (2а) 

Выражение для тока преобразуется к виду  

 ,c c
backI I I I ′= + +  (3) 

где Ic
back, Iback, I′ – обратные токи утечки, вы-

званные потерями цепи. 
В свою очередь они могут быть определены 

как:  

 ,
c
back E CI Uj C= Δ ω ; (4a) 

 ,
c

E PI Uj C= Δ ω ; (4б) 

 ,E PI U R′ = Δ . (4в) 

Уравнения (2а), (3) и (4a–4в) образуют зам-
кнутую систему. Подставив значения токов из 
(3), (4a–4в) в (2а) с заменой I, ΔN, ΔU ком-
плексными изображениями I, ΔN, ΔU при R0

E,C =  
= R∞

E,C = RE,C, получим:  

( )
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, , , , , ,

j t
E P E C

E P E C E C E P E P E C

SR R Ne
U

R R j C C R R

ωΔ
Δ =

+ + ω +
. (5) 

Если ΔU представить в виде  

 ( )

0
,kj k t

k
k

U U e
∞

ω +Ψ

=
Δ = Δ  (6) 

то коэффициент преобразования сдвига в напря-
жение по первой гармонике 

 .
jU Ue

N N

ψΔ Δ=
Δ Δ

 (7) 

Выделяя модуль и аргумент комплексного вы-
ражения правой части (7), получаем абсолют-
ный коэффициент преобразования напряжения 
сдвига в электрическое напряжение при любом 
нагрузочном сопротивлении:  

 U
N

Δ =
Δ

( ) ( )
, ,

2 22
, , , , , ,

.E P E C

E P E C E C E P E P E C

SR R

R R C C R R
=

+ + ω +
(8) 

и выражение для сдвига фаз ψ между ΔU и ΔN 
при S > 0 
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В потенциальном режиме (RE,C << RE,P) с элек-
тродов снимается максимальное электрическое 
напряжение. При гармонических сигналах SΔU =  
= ΔU / ΔP. Из (8) и (9) следует выражение для 
чувствительности ЭКПр по напряжению  
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где 

 ( ),
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1 .
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f
C C R
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π +

 (12) 

Коэффициент преобразования напряжения 
сдвига на щелевом капилляре для потенциаль-
ного режима SΔU из-за влияния межэлектродной 
емкости, электрической емкости проводов и вход-
ной емкости электронного усилителя начинает 
уменьшаться с увеличением частоты при часто-
тах, соизмеримых с fH,C (верхней частотой, при 
которой происходит спад SΔU на уровень 2 из-
за емкостных утечек). Амплитудная переходная 
характеристика электрокинетической системы 
представляет собой функцию 

( )2
,

1

1 H Cf f+
, 

а частотная погрешность преобразования – функ-
цию [19] 
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Формулу (10) для коэффициента преобразо-
вания с учетом (13) можно записать в виде  

 ( ), 1 St
U E CS SRΔ = − δ . (14)  

В потенциальном режиме в области низких 
частот амплитудная переходная характеристика 
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электрокинетической системы имеет плоский 
параллельный оси абсцисс участок начиная с 
f = 0,1. На этом участке δSt << 1 и  
 , .U E CS SRΔ =  (15)  

В соотношениях (10), (14) и (15) SΔU, так же 
как и S, представляет собой абсолютное значе-
ние коэффициента преобразования.  

В токовом режиме (когда RE,P << RE,C) шун-
тирующие емкости не влияют на коэффициент 
преобразования сдвига в электрический ток  

.I
IS
N

=
Δ

 

При переменном течении по синусоидаль-
ному закону последнее соотношение имеет вид  
 IS S= . (16)  

В общем случае в электрокинетических пре-
образователях (ЭКПр) предполагается наличие 
двигателя с регулируемой частотой вращения 
передающего элемента (редуктора) и подвижного 
элемента. Движение жидкости в первичных пре-
образователях можно рассматривать как движе-
ние твердого тела. Для разработанного преобразо-
вателя в процессе измерения момент сопротивле-
ния и частота вращения постоянны и не влияют 
на информативный сигнал. Кроме того, номи-
нальный момент значительно превосходит мо-
мент сопротивления, и рабочий диапазон частоты 
находится в пределах 0,25–5,00 Гц. Поэтому для 
ЭКПр с подвижным элементом, имеющим в се-
чении эллипс, влияние динамических свойств ме-
ханической части на электрокинетическое пре-
образование несущественно [18].  

В случае формирования на электродах не-
гармонического сигнала необходим учет влия-
ния диффузии заряженных ионов на ионный ток, 
что несколько усложняет схему замещения.  

Перенос вещества к измерительным электро-
дам и от них осуществляется по трем основным 
механизмам:  

– диффузией ID за счет разности концентра-
ций вещества вблизи электродов и в объеме 
раствора;  

– миграцией IV ионов под действием элек-
трического поля;  

– конвекцией IC, т. е. потоком жидкости, воз-
никающим под механическим воздействием или 
при градиенте плотности жидкости в поле гра-
витационных сил.  

При низких частотах электрический ток в 
ЭКПр переносится как путем миграции ионов в 
электрическом поле, так и путем их диффузии. 
При измерении чаще всего отсутствует избыток 
индифферентного электролита, поэтому ми-
грация и диффузия являются единым токообра-
зующим процессом. Для качественной оценки 

влияния диффузии на ионный ток в эквивалент-
ную цепь ЭКПр вводят последовательно соеди-
ненные электрические сопротивления ZM,E, ответ-
ственные за миграцию ионов в электрическом по-
ле, и электрическое сопротивление диффузии ZD. 
Такое представление связано с тем, что при про-
хождении ионного тока между электродами со-
здается электрическое напряжение, которое скла-
дывается из омических ΔUM,E и диффузных ΔUD 
потерь. Из-за изменения формы капилляра при 
прохождении подвижным элементом зоны измере-
ния ΔUM,E существенно меняется. Поскольку ΔUD 
обусловлено накоплением диффундирующих из-
быточных униполярных заряженных ионов [21] 
и является интегральной функцией от ионного 
тока I, отстающей от I по фазе, в токовом ре-
жиме сопротивление  

 ZD = RD + jXD   
является функцией угла поворота ротора. Схема 
замещения, учитывающая изложенные сообра-
жения, приведена на рис. 2. 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
Рис. 2. Эквивалентная электрическая цепь 

преобразующего элемента в случае переменного 
тока течения жидкости при измерении  

по методу потенциала течения 
 

В потенциальном режиме, когда нагрузочное 
сопротивление много больше, чем ZE,C, ZH,C, ZD(ω), 
ZP(ω), 1/ωCE,P, последние элементы могут быть 
исключены из цепи (рис. 3). В токовом режиме, 
когда RE,P много меньше, чем ZE,C, 1/ωCE,P, 1/ωCE,C, 
эти элементы (рис. 4) могут влиять на переходную 
характеристику ЭКП. В цепи на рис. 4 гальвани-
потенциалы E1(t), E2(t), обусловливающие возник-
новение потенциала асимметрии электродов, по 
теореме об эквивалентном генераторе заменены 
источниками тока IE1(t), IE2(t), причем 
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Рис. 3. Эквивалентная электрическая цепь 

преобразующего элемента по переменному сигналу 
при измерении методом потенциала течения  

для низких и инфранизких частот 
 
В процессе измерения электрокинетическо-

го потенциала методом тока течения необходи-
мо обеспечить выполнение условия измерения 
тока течения:  

 ( 1 2 1 2Re M,E M,E D DDD Z Z Z Z= + + + +   

 ) ( )1 2 ,ReP P E,P E CZ Z R Z+ + + << .  (19) 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
Рис. 4. Эквивалентная электрическая цепь 

преобразующего элемента в случае переменного 
тока течения жидкости при измерении  

по методу тока течения 
 
При исследовании реальных сред все сопро-

тивления, кроме RE,C, будут изменяться в процес-
се эксплуатации в основном в сторону увеличения. 
Наибольшей способностью к увеличению своего 
сопротивления на низких частотах обладают со-
противления ZP вследствие загрязнения поверх-
ности электродов. Фирмы, выпускающие приборы 
SCD, встраивают периодическую ультразвуковую 
очистку электродов и дополнительную калибров-
ку прибора в процессе эксплуатации.  

Поскольку различные дисперсные среды по-
разному выводят поверхность электродов из до-
пустимого для измерений состояния, то можно 
рекомендовать несколько алгоритмов оценки сте-
пени загрязнения электродов. Один из методов 

оценки осуществляется периодическим включени-
ем в цепь измерения последовательного резистора 
R*

E,P с сопротивлением в N раз большим, чем RE,P. 
При увеличении сигнала в N + 1 раз состояние 
электродов можно считать удовлетворительным. 
R*

E,P необходимо выбирать из предположения, что 
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где SΔI – чувствительность схемы измерения; 
max(DD) – максимально допустимое сопротивле-
ние DD; max(ZE,P) – максимальное возможное внут-
реннее сопротивление источника тока течения.  

Другой метод оценки осуществляется пери-
одическим кратковременным измерением сопро-
тивления с помощью включения в цепь измери-
тельного сопротивления источника переменного 
электрического сигнала.  

Емкости электродов СG,C1 и СG,C2 имеют 
порядок десятков микрофарад на квадратный 
сантиметр. В реальных средах они могут из-
меняться в широких пределах под воздей-
ствием минеральных и поверхностно-активных 
веществ. Межэлектродная емкость СE,C харак-
теризует конденсатор, состоящий из электро-
дов ЭКПр, между которыми находится диэлек-
трик в виде слоя жидкости. СE,C с достаточной 
для практики точностью можно определить 
по формуле  

 0
,E C

kSC
c

ε
= , (21)  

где S0 – эффективная площадь электрода; k – 
коэффициент, определяемый положением ротора 
(максимален на рис. 5, a, минимален на рис. 5, b).  

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
Рис. 5. Влияние расположения  

подвижного элемента на электродную систему:  
а – максимальное влияние; б – минимальное;  

1 – корпус; 2 – электрод;  
3 – подвижной элемент 
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Сопротивление ZE,C можно условно разделить 
на две части, характеризующие разные потоки: 
1) обратноосмотический поток, проходящий 
по щелевому капилляру (точки A и B на рис. 6); 
2) поток между двумя соседними капиллярами 
(точки A и С на рис. 6). Влияние Iback2 на про-
цесс измерения сказывается при сравнимости 
сопротивлений между точками А, В и А, С, т. е.:  

 
, , 1 , 2 , 2

1 1 1
2E C E C E C E C

= +
Z Z R Z+

, (22)  

где ZE,C1, ZE,C2 – сопротивления между точками 
А и В, C и D соответственно; RE,C2 – сопротив-
ление между точками А и С, вычисляемое инте-
грированием по объему элементарных провод-
ников между этими точками: 
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где V – объем жидкости между точками А и С; 
dr – сопротивление элементарного объема жидко-
сти; A0 – поперечное сечение проводника шириной 
dx; H – высота преобразователя; с, R, x1, h – 
геометрические размеры преобразователя (рис. 7). 
 

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 
Рис. 6. Модель электрических процессов  

в щелевом капилляре:  
1 – корпус; 2 – электрод; 3 – подвижной элемент 

 
Координату x1 можно определить как 
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Рис. 7.  Модель определения электрического 

сопротивления:  
1 – корпус; 2 – электрод; 3 – подвижной элемент 

 
В результате интегрирования получаем вы-

ражение:  
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21 .Ψ = − Λ  
Вклад поверхностной проводимости в RE,C2 

необходимо учитывать при ширине ротора, срав-
нимой со значением 2R, а также для жидкостей  
с малой объемной, но с высокой поверхностной 
проводимостью и широким ДЭС, т. е.  
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Уровень развития теории поверхностных яв-
лений не позволяет определить ζ-потенциал или 
поверхностный заряд σ на основании свойств 
жидкой и твердой фаз с учетом структурных 
факторов пористого тела. Поэтому наиболее ре-
альный путь расчета состоит в измерении ос-
новных параметров, характеризующих ЭКП, на 
модельных элементах и средах и введении этих 
параметров в расчетные формулы для преобразо-
вателей. Такой подход дает возможность на осно-
вании небольшого числа электрокинетических 
измерений проводить расчет различных вариан-
тов ЭКПр. В приближении, которое использу-
ется при получении расчетных коэффициентов 
преобразователя, основными параметрами яв-
ляются кинетические коэффициенты в уравне-

нии переноса S, R0
H,C, R0

E,C (S, RH,C, RE,C при 
η >> 1/4). 

В некоторых работах отмечается, что для 
периодических процессов немаловажными яв-
ляются оценка числа Рейнольдса [20], а также 
частотная зависимость электрокинетических яв-
лений [13]. 

Заключение. Полученные решения по по-
строению схем замещения показывают высокую 
зависимость качества полезного сигнала с элек-
трокинетического преобразователя из-за элек-
тродной системы и геометрических параметров 
измерительного преобразователя. Более опреде-
ленно можно будет утверждать после экспери-
ментальной проверки построенного теоретиче-
ского обоснования.  
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ИНФОРМАЦИОННОЙ СИСТЕМЫ  

ПОЛИГРАФИЧЕСКОГО ПРОИЗВОДСТВА В УСЛОВИЯХ ИЗНОСА  
ПОВЕРХНОСТИ МАТЕРИАЛОВ ПЕЧАТНОГО КОНТАКТА 

В статье представлена модель информационной системы управления полиграфической маши-
ной в условиях износа поверхности материалов печатного контакта. Предлагаемая модель по 
сравнению с существующими включает в себя показатель износа поверхностей материалов пе-
чатного контакта и может быть использована в различных способах печати. Также рассмотрена 
структурная схема модели, которая включает основные элементы системы управления качеством 
печатной продукции и печатной формой. Модель позволяет учитывать то, что получение данных 
о состоянии поверхностей материалов печатного контакта и качества оттиска может осуществляться 
с помощью датчиков, которые представляют собой фотокамеры. Обработка получаемых снимков 
осуществляется использованием модуля анализа поверхностей материалов печатного контакта. 
Результаты анализа передаются в систему управления печатной машиной, в которой происходит 
регулирование подачи печатной краски. Конечным результатом анализа является функция износа, 
которая устанавливает изменение показателей качества печати в зависимости от тиража. Исполь-
зование функции износа позволяет спрогнозировать появление брака и принять решение для опе-
ративного регулирования настроек печатной машины.  

Ключевые слова: информационная система, полиграфическое производство, печатное обо-
рудование, печатный контакт, износ поверхности материала. 
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MODELING OF THE PRINTING PRODUCTION INFORMATION SYSTEM  
UNDER WEAR CONDITIONS SURFACES OF PRINTED CONTACT MATERIALS 

The article presents a model of an information system for controlling a printing machine under 
conditions of wear on the surface of printed contact materials. The proposed model, in comparison with 
existing ones, includes an indicator of wear on the surfaces of printed contact materials and can be used 
in various printing methods. The structural diagram of the model, which includes the main elements of 
the quality management system for printed products and printed form, is also considered. The model 
allows us to take into account the fact that obtaining data on the state of the surfaces of printed contact 
materials and the quality of the print can be carried out using sensors, which are cameras. Processing of 
the resulting images is carried out using a module for analyzing the surfaces of printed contact materials. 
The results of the analysis are transmitted to the control system of the printing machine, in which the supply 
of printing ink is regulated. The final result of the analysis is the wear function, which determines the 
change in print quality indicators depending on the circulation. Using the wear function allows you to predict 
the occurrence of defects and make decisions to quickly adjust the settings of the printing machine. 

Keywords: information system, printing production, printing equipment, printed contact, material 
surface wear. 
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Введение. В настоящее время развитие по-
лиграфического производства сопровождается 
внедрением информационных технологий, поз-
воляющих автоматизировать процессы изготовле-
ния печатной продукции, а также обеспечивать 

контроль ее качества. Следует отметить, что боль-
шинство полиграфических систем, используемых 
на предприятиях Республики Беларусь, изготовле-
ны и поставлены зарубежными фирмами. В силу 
известных ограничений существует проблема 
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обновления данных систем. Решение этой про-
блемы заключается в разработке отечественного 
программного обеспечения, которое должно быть 
адаптировано под базовые технологии управле-
ния качеством полиграфического производства 
для достижения конкурентных количественных 
и качественных результатов в условиях ограни-
ченных инвестиционных ресурсов при миними-
зации издержек производства. 

Полиграфическая система, как и любая иная 
техническая система, представляет собой сово-
купность элементов и связей между ними [1, 2]. 
Информационная же система оперирует информа-
цией на основе использования средств ее сбора, 
обработки, передачи. 

В полиграфическом производстве обработка 
данных происходит поэтапно с задействованием 
различных функциональных модулей системы. 
В основе практически всех систем управления 
полиграфическим производством лежат следую-
щие модули: калькуляция заказа, планирование 
и диспетчеризация производства, взаиморасчеты с 
покупателями и поставщиками, учет склада ма-
териалов и готовой продукции. Представленные 
модули систем используются на этапе поступле-
ния заказа на производство и согласование условий 
изготовления печатной продукции с заказчиком. 

Современные информационные системы уп-
равления технологическим процессом полигра-
фического производства также строятся по 
модульному принципу, то есть состоят из раз-
ного количества модулей, каждый из которых 
может быть усовершенствован с учетом теку-
щих потребностей и имеющихся возможно-
стей. Такие модули должны быть адаптиро-
ваны под конкретные специфики функцио-
нирования той или иной типографии, так как 
технологический процесс зависит от вида вы-
пускаемой продукции. 

Благодаря модульности систем управления 
полиграфическим производством составные части 
системы, представляющие собой модули про-
граммного обеспечения, можно приобретать и 
внедрять поэтапно, что позволяет минимизиро-
вать затраты типографии [3].  

Процесс управления печатным оборудованием 
включает в себя как ручное регулирование, вы-
полняемое печатником, так и автоматическое ре-
гулирование в статическом или динамическом 
режиме работы печатной машины. Все сигналы 
управления преобразуются в систему цифровых 
кодов, записываются в память компьютерной 
системы, обрабатываются процессором и хра-
нятся в протоколах соответствующей подсистемы. 
С использованием методов моделирования фи-
зических процессов в объектах управления и из-
мерения параметров качества готовой продук-
ции поступающие данные, которые необходимо 

регулировать (подстраивать), сравниваются с со-
ответствующими эталонными значениями [4].  

В источниках [5–9] представлены модели вза-
имосвязи технологических процессов и бизнес-
среды полиграфической отрасли и их структур-
ные схемы. Модель системы в [7] представлена 
в виде графа состояний, формально задаваемого 
следующим выражением: 

 W = L, P, M, I, N, X, S, C, IS, (1) 

где W – множество организационно-технологи-
ческих операций системы; L – множество техно-
логических процессов; P – основная линейка 
продуктов и/или услуг; M – множество рынков 
продуктов и/или услуг; I – множество банковских 
систем; N – множество дополнительных линеек 
продуктов; X – множество видов потерь системы; 
S – множество партнеров системы; С – клиенты; 
IS – множество функциональных операций в ин-
формационной системе. 

В предлагаемой статье представлена модель 
системы информационной системы управления 
качеством, отличающаяся от существующей внед-
рением модуля для онлайн анализа износа по-
верхностей печатного контакта. 

Основная часть. Модель (1) ориентирована 
на организацию производственного процесса с 
учетом экономических факторов, но не учиты-
вает особенностей технологического процесса 
изготовления полиграфической продукции. Тех-
нологический процесс является основным в по-
лиграфическом производстве и состоит из стадий 
допечатной, печатной и послепечатной подго-
товки выпуска продукции. В статье ниже будет 
анализироваться только информационная система, 
относящаяся к печатному процессу.  

Печатный процесс состоит из операций подго-
товки оборудования к печати и получения оттис-
ков с применением печатных форм, контрольных 
устройств, запечатываемых материалов и печат-
ных красок. Печатные технологии определяют до-
печатные и послепечатные процессы, и их выбор 
зависит от параметров поступающего авторского 
оригинала, вида печатной продукции и тиража, а 
также качества применяемых запечатываемых ма-
териалов и красящих веществ. Если на стадии пе-
чатного процесса будет выявлено несоответствие 
печатной продукции установленным показателям 
качества, то она определяется как бракованная и 
не поступает на следующие стадии производства. 
С учетом сложности полиграфического производ-
ства из модели на основе (1) следует выделить тех-
нологический процесс, относящийся к множеству L. 
С учетом последнего обстоятельства предлагается 
следующая формальная модель информационной 
системы печатного процесса: 

 PS = SM, T, PM, Q, PF, Ink, (2) 
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где PS – параметры системы управления печат-
ной машиной; SM – свойства поверхностей ма-
териалов печатного контакта; T – тираж, PM – 
характеристики печатной машины; Q – пара-
метры системы измерений и контроля качества 
печати; PF – свойства печатной формы; Ink – 
свойства печатной краски. 

Представленная на рис. 1 структурная схема 
информационной системы печатного процесса 
рассматривает взаимодействие различных эле-
ментов изготовления и контроля параметров ка-
чества полиграфической продукции, а также 
включает в себя решение по совершенствованию 
системы контроля качества, которое заключается 
в использовании модуля анализа поверхностей 
материалов печатного контакта. Для получения 
данных о состоянии поверхностей печатного 
контакта и качества получаемого изображения 
предлагается использовать датчики, которые уста-
навливаются на современных печатных маши-
нах [7, 8]. К таким датчикам относятся денсито-
метры и фотокамеры, которые позволяют получать 
снимок высокого разрешения растрового поля или 
штрихового элемента. Денситометры использу-
ются для считывания показателей качества с пе-
чатной формы и печатного оттиска (на рис. 1 
обозначен как PIm), который получается на вы-
ходе печатной машины. 

В предлагаемой модели элементы системы 
взаимосвязаны между собой и их также можно 
рассматривать как совокупность отдельных эле-
ментов. Например, свойства поверхностей ма-
териалов можно представить следующим об-
разом: 

 SM = Sp, Sf, Sb, Sm, Ws, (3) 

где Sp – свойства поверхности бумаги (запечаты-
ваемого материала); Sf – свойства поверхности 
печатной формы; Sb – свойства поверхности оф-
сетного резинотканевого полотна; Sm – свойства 
поверхностей цилиндров печатной машины; Ws – 
показатель износа поверхностей материалов пе-
чатного контакта. 

Параметры системы измерений и контроля 
качества печати следует рассматривать как со-
вокупность алгоритмов, методов, показателей ка-
чества полиграфического производства и можно 
представить в следующем виде: 
 Q = Al, PrM, PQ, Ws, (4) 
где Al – алгоритмы обработки данных; PrM – ме-
тоды обработки данных; PQ – показатели каче-
ства печатного оттиска. 

К показателям качества печатной продукции, 
которые контролируются во время печати и с уче-
том объема тиража изменяются, относятся опти-
ческая плотность и относительная площадь растро-
вого элемента. Оптическая плотность позволяет 
контролировать количество краски, нанесенной 
на печатный оттиск, и зависит от толщины кра-
сочного слоя и концентрации пигмента в краске. 
Показатель «относительная площадь растровых 
элементов» используется для оценки степени 
оптического растискивания. Механическое рас-
тискивание зависит от свойств краски, увлажнения 
печатной формы, характеристик офсетного рези-
нотканевого полотна, количества подачи краски 
и характеристик поверхности запечатываемого 
материала. Причиной оптического растискивания 
является поглощение и рассеивание света в за-
печатываемом материале на границах растрового 
элемента.  

 

Рис. 1. Структурная схема информационной системы печатного процесса 
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Рис. 2. Элементы шкалы оперативного контроля 
 

Показатели качества считываются датчиком 
со шкалы оперативного контроля, которая содер-
жит элементы, представленные на рис. 2. После 
считывания показателей печати они нормируются 
и подаются в виде сигнала установленной формы 
узлам печатной машины, отвечающим за осу-
ществление процесса передачи краски на запеча-
тываемый материал. Элементы 1, 4 на рис. 2 со-
ответствуют растровому полю с относительной 
площадью растровой точки, соответствующей 
100 %, которая называется плашкой. Относительная 
площадь растрового элемента Sотн рассчитыва-
ется по формуле Шеберстова – Мюррея – Де-
виса [10] с введением поправочного коэффици-
ента Юла – Нильсена [10] после считывания 
денситометром оптической плотности растрового 
поля DR, не соответствующего 100%, и оптиче-
ской плотности плашки DS, которая описывается 
следующей формулой [10]: 

 отн 
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где DR – оптическая плотность растрового поля, 
DS – оптическая плотность плашки; n – коэффи-
циент Юла – Нильсена. 

С учетом изложенного элемент PQ можно 
представить в следующем общем виде: 

 PQ = Sотн, DR, LR, Н, GB, Fr, R, αr, (6) 

где Sотн – относительная площадь растровой точки; 
LR – линиатура растра; H – цветовой тон; GB – 
баланс по серому; Fr – форма растровой точки; 
αr – угол поворота растра; R – разрешающая спо-
собность 

Печатная форма представляет собой носитель 
информации – монометаллическую пластину с 
негативным или позитивным копировальными 
слоями, нанесенными на тонкие алюминиевые 
подложки. Показатели, снимаемые с печатной 
формы для осуществления контроля качества пе-
чатной формы, представляют собой цифровой 
формат данных печатной формы, который можно 
формально представить в следующем виде: 

 (PF)d = PQ, W, V, tPF, (7) 

где W – ширина печатной форма; V – высота пе-
чатной формы; tPF – толщина печатной формы. 

Элементы 2, 3 на рис. 2 используются для 
контроля скольжения и дробления в вертикаль-
ном и горизонтальном направлении и представ-
ляют собой штриховые линии, которые также 
могут быть использованы для контроля изменения 
геометрических размеров штриховых элементов. 

Элемент T определяет количество экземпля-
ров печатного издания одного названия и состоит 
из показателей, которые согласовываются до по-
ступления в производство заказа с клиентом ти-
пографии. Данный показатель является времен-
ным и требуется для того, чтобы определить, в 
какой период времени может возникнуть бракован-
ная продукция. Если представить выражение (3) 
как зависимость свойств поверхностей материа-
лов от тиража, то оно будет иметь следующий вид: 
 SM(T) = Sp(T), Sf(T), Sb(T), Sm(T), Ws(T). (8) 

Элемент Sp(T) можно представить как сово-
купность основных свойств поверхности печат-
ного контакта: 
 Sp(T) = {R(T), h(T), m(T)}, (9) 
где R(T) – показатели шероховатости; h(T) – тол-
щина материала; m(T) – масса материала печат-
ного контакта. 

В зависимости от интенсивности изнашива-
ния поверхностей материалов печатного контакта 
будут изменяться показатели шероховатости, тол-
щина и будет иметь место потеря массы поверх-
ностей материалов печатного контакта. Показа-
тель износа поверхности будет включать в себя 
следующие параметры: 

 Ws(T) = R(T), h(T), m(T), PQ(T). (10) 
Процесс изнашивания материалов имеет ха-

рактерные стадии: от 0 до T1 – стадия приработки, 
от T1 до Т2 – стадия установившегося (нормаль-
ного) износа, от T2 до Тmax – стадия усиленного 
(катастрофического) износа. Получаемые изоб-
ражения c помощью фотокамеры будут обраба-
тываться в модуле анализа поверхностей мате-
риалов печатного контакта алгоритмами нахож-
дения границ растровых элементов и расстояния 
между этими границами. Результатом обработки 
изображения должны быть параметры T1, T2, Tmax, 
которые определяются по зависимости показателя 
износа поверхностей материалов печатного кон-
такта от тиража, общий вид которой представлен 
на рис. 3 [11]. 
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Рис. 3. Зависимость износа поверхностей  
материалов печатного контакта от тиража 

 
По параметру Тmax можно определить макси-

мально допустимое количество (тираж) получае-
мой продукции. Показатели качества должны 
находиться в пределах нормы на стадии устано-
вившегося износа. Данная стадия должна быть 
максимально продолжительной при изготовлении 
тиража, чтобы сохранить качество выпускаемой 
полиграфической продукции. 

Элемент Ink в модели (2) представляет собой 
множество свойств и структурных элементов со-
става печатной краски. Согласно структурной 
схеме, влияние этого элемента будет определяться 
модулем анализа спектрофотометрических изме-
рений, включающего математические операции ко-
лориметрического контроля и управления цветом. 

Элемент PM включает в себя узлы печатной 
машины, к которым относятся цилиндры кра-
сочного, увлажняющего и печатного аппарата. 
Увлажняющий аппарат используется только в оф-
сетном способе печати для предотвращения пе-
редачи краски на пробельные элементы. На пе-
чатной форме офсетного способа печати печатные 
элементы остаются невосприимчивыми к воде, а 
пробельные элементы, наоборот, удерживают 
воду на своей поверхности. Функцию нанесения 
воды на печатную форму выполняет система 
увлажняющего аппарата.  

В современных печатных машинах стоят дат-
чики, которые контролируют функционирование 
механизмов аппаратов. Система дистанционного 
управления печатной машиной, получая данные 

от датчиков, производит расчет показателей 
качества, сравнение результатов со стандартами 
ISO 12647 [12, 13] и затем вырабатывает сигналы 
для настройки печатной машины под стандарти-
зированные параметры.  

Следует отметить, что существует возмож-
ность сохранения результатов регулирования пе-
чатной машины. Для этого используются модули 
системы архивирования и хранения статистиче-
ских данных о заказе. Обработка статистических 
данных позволяет анализировать состояние по-
верхности офсетного полотна и возможность 
его дальнейшего использования для последую-
щих заказов. 

Изложенные в статье формальные представ-
ления элементов математической модели могут 
быть использованы при разработке необходимого 
программного обеспечения и его использования 
в технологическом процессе полиграфического 
производства. 

Заключение. Рассмотрена модель информа-
ционной системы полиграфического производ-
ства на основе печатного процесса, включающая 
в себя модуль анализа износа поверхностей ма-
териалов печатного контакта, который обрабаты-
вает данные, считываемые датчиком контроля 
качества печати. Результатом обработки этих 
данных явилась реальная зависимость с соответ-
ствующими параметрами (WS, T1, T2, Tmax), об-
щий вид которой представлен на рис. 2. Данная 
зависимость характеризует интенсивность изна-
шивания материалов при изготовлении печатной 
продукции и позволяет определить период устано-
вившегося износа и максимальный тираж, после 
которого может возникнуть ухудшение качества 
печати. В качестве датчика контроля качества 
печати следует использовать фотодатчик для из-
мерения изменения геометрических размеров 
растровых точек и штриховых элементов, чтобы 
определять механическое растискивание. 

Модель информационной системы может 
быть реализована в виде законченного программ-
ного продукта и внедрена в производство для 
анализа поверхностей материалов печатного 
контакта. Предварительно необходимо провести 
экспериментальные исследования для сбора 
статистических данных, учитывающих специ-
фику работы системы управления полиграфи-
ческим предприятием. 
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Введение. Машинное обучение в настоящий 
момент используются во многих сферах жизне-
деятельности человека для решения большого 
количества разных задач [1]. Это обусловлено 
их способностью к обучению на больших объемах 
данных и выявлению сложных зависимостей. 
Вот некоторые задачи, успешно решаемые при 
помощи алгоритмов машинного обучения. 

Классификация объектов по категориям на 
основе их признаков. Данного вида задачи под-
разделяется на бинарные и многоклассовые. При-
мерами могут служить распознавание объектов 
на изображениях, классификация почтовых пи-
сем, определение категории товаров и пр. [2]. 

Алгоритмы машинного обучения широко 
применяются для обнаружения и отслеживания 
объектов на изображениях и видео. Это может 

быть поиск лиц, транспортных средств, опреде-
ление движущихся объектов и т. д. [3]. 

Все большую популярность приобретают ал-
горитмы, используемые для предоставления ре-
комендаций пользователям на основе их преды-
дущих действий и интересов, таких как рекомен-
дации фильмов, музыки, товаров и др. [4]. 

Широкое применение машинное обучение 
получило для решения задач управления авто-
номными системами и робототехникой, вклю-
чая управление промышленными процессами, 
автопилотами, умными устройствами и пр. [5]. 

Также алгоритмы машинного обучения при-
меняются для задач регрессии. Под регрессией 
подразумевается прогнозирование числовых зна-
чений на основе входных данных. Это может быть 
предсказание цен на акции, потребления энергии, 
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температурных изменений и др. [6]. Помимо 
этого, регрессия используется для прогнозиро-
вания социальных факторов и явлений. Следует 
понимать, что предсказания в рамках данной те-
матики в достаточной мере стихийны и не могут 
быть сведены к каким-либо математическим фор-
мулам или моделям. Из чего следует, что полу-
чение однозначного прогноза является сложной 
задачей. Однако есть множество примеров, ко-
торые говорят о том, что использование алго-
ритмов машинного обучения все же позволяет 
добиться приемлемой точности. Примерами такого 
рода исследований служат реализации нейрон-
ных сетей для прогнозирования ожидаемой про-
должительности жизни [7], академической успе-
ваемости [8], миграционных потоков [9], уровня 
преступности [10] и др.  

Стоит подчеркнуть, что прогнозирование со-
циальных явлений – задача, для решения кото-
рой требуется не только разработать нейронную 
сеть, но и понимать причины, влияющие на них. 

Для задач предсказания используется до-
вольно большое количество алгоритмов. Самыми 
распространенными являются линейная регрессия,  
k-ближайших соседей, случайный лес, многослой-
ный перцептрон, рекуррентная нейронная сеть и 
ее модификации [11]. 

Независимо от выбора архитектуры процесс 
разработки будет включать в себя сбор инфор-
мации, ее подготовку с учетом используемых 
функций, разделение входных данных на обуча-
ющую и тестовую выборки, реализацию алго-
ритма, обучение на подготовленных данных и 
проверку точности полученных результатов на 
тестовом наборе. При необходимости, по завер-
шению всех этапов, делается реконфигурация 
настроек, а затем повторяются процессы обуче-
ния и проверки точности [12]. 

Большинство существующих регрессионных 
алгоритмов неприменимы для решения проблемы 
прогнозирования количества происшествий по 
социально-экономическим показателям стран, 
так как обрабатывают данные в соответствии  
с заложенной в них математической функцией. 
В то же время нейронные сети позволяют найти 
закономерность, при этом не сводя преобразова-
ние данных к линейной функции. Однако суще-
ствующие архитектуры также нельзя использо-
вать для решаемой проблемы. Причиной этому 
служит то, что каждая отдельная реализации 
нейронной сети отличается от других количе-
ством входных данных, необходимой точностью 
расчетов, числом слоев и другими параметрами 
архитектуры нейронной сети. 

Ниже рассмотрим процесс проектирования 
архитектуры и реализации прогнозирующей про-
исшествия по социально-экономическим показа-
телям нейронной сети, разработанной на языке 

программирования Python с использованием фрейм-
ворка Keras. 

Основная часть. Методика построения ар-
хитектуры нейронной сети включает в себя сле-
дующие этапы. 

1. Сбор данных – это первейшая задача при 
разработке нейронных сетей. Для успешного про-
гноза необходимо собрать данные по значащим 
факторам. К таким относятся: 

– исторические данные, представленные ко-
личеством, страной и годом произошедших ин-
цидентов; 

– социо-демографические показатели, пред-
ставленные возрастной группой, численностью 
населения этой возрастной группы, полом, сред-
ним количеством лет на обучение и индексом 
развития человеческого потенциала; 

– экономические показатели, представленные 
валовым внутренним продуктом; 

– медицинские показатели, представленные 
статистикой психических расстройств в процен-
тах от общего количества населения. 

Сбор данных осуществляется из открытых ис-
точников (например Kaggle, сайт Всемирной ор-
ганизации здравоохранения и Всемирный банк 
данных). 

2. Обработка данных. Для этого используются 
инструменты библиотек Pandas и SkititLearn. 
Первым этапом обработки является объединение 
всех данных в один набор. Для этого данные им-
портируются, после чего к ним применяется 
функция merge для объединения. Для слияния 
используется операция Inner join, поскольку потеря 
данных из-за отсутствия значений достаточно 
незначительна. 

Следующим этапом является преобразование 
категориальных переменных в числовые значе-
ния. Категориальными переменными являются 
название страны, год, пол и возрастная группа. 
Для данного преобразования используется ме-
тод get_dummies [13]. Он имеет один достаточно 
существенный минус: каждая категориальная пе-
ременная преобразуется в отдельный столбец, из 
чего следует, что при большом разнообразии зна-
чений получится большое количество столбцов. 
Так, из исходных 10 столбцов был получен 131. 

Последний этап – преобразование значимых 
данных. Это необходимо для их сведения к еди-
ному виду с целью облегчить обучение. Видов 
преобразования достаточно много, самый уни-
версальный и подходящий – это нормализация. 
Чаще всего для нормализации используются 
функции StandartScaler и MinMaxScaler [14]. 
StandartScaler подходит для ситуаций, когда зна-
чения могут быть как положительными, так и от-
рицательными. В данном же случае все значения 
строго положительные, поэтому использована 
функция MinMaxScaler. Итоговое значение каждого 
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входного параметра рассчитывается по следую-
щей формуле: 

 – .min= (max – min) + min,
.max – .min
X XXs

X X
 (1) 

где X – входной параметр; X.min – минимальное 
значение параметра; X.max – максимальное зна-
чение параметра; max – предельный максимум, 
задаваемый при использовании функции; min – 
предельный минимум, задаваемый при исполь-
зовании функции.  

Другими словами, MinMaxScaler нормализует 
значения в диапазон от min до max. Для данной 
нейронной сети диапазон будет иметь значения 
от 0 до 1 с точностью того же порядка, что и мак-
симальное число. 

3. Разделение нормализованных данных на 
обучающую и тестовую части. Для этой цели ис-
пользуется метод train_test_split, в который в ка-
честве параметров передаются входные и вы-
ходные параметры, размер тестовой выборки в 
процентах от общего числа и целочисленная пе-
ременная random_state, которая используется при 
рандомизации. Последняя необходима для одно-
значного воспроизведения случайных значений. 
Так, при многократном разделении данных, но 
неизменном random_state на выходе будут полу-
чаться одинаковые выборки, что, в свою очередь, 
очень полезно при сравнении эффективности раз-
личных архитектур.  

4. Выбор подходящей архитектуры. В зави-
симости от специфики предсказываемого значе-
ния для задач предсказания используются ре-
куррентные нейронные сети (RNN – Recurrent 
Neural Network) и их подвиды, метод случайного 
леса или комбинации различных слоев. Подхо-
дящим выбором будет архитектура долгой крат-
косрочной памяти (LSTM – Long Short-Term 
Memory), которая является подвидом RNN [12]. 
LSTM имеет ряд преимуществ: 

– быстрая скорость обучения; 
– использование результатов каждой итера-

ции для обучения последующих; 
– отсутствие проблемы исчезающих гради-

ентов. 
Для реализации нейронной сети используется 

фреймворк Keras, который дает возможность 
настройки типа и количества слоев, а также ко-
личества нейронов на каждом из них.  

Перед тем как настраивать архитектуру, необ-
ходимо привести данные к корректному виду. 
Большинство архитектур на вход могут прини-
мать данные в виде двумерного массива. Однако 
LSTM принимает на вход двумерный массив, 
где в ячейках содержатся также двумерные мас-
сивы. Для данного преобразования используем 
функцию reshape, в которую в качестве параметров 
передаются три: исходный двумерный массив, 

единица, для указания того, что новый массив бу-
дет двумерным, и количество столбцов. 

5. Реализация и настройка параметров нейрон-
ной сети. Экспериментальным путем было обна-
ружено, что оптимальной является сеть с четырьмя 
слоями, первые два из которых это, собственно, 
LSTM-слои, затем слой полносвязных нейронов, 
задача которых – скорректировать информацию, 
и последний – нейрон, объединяющий выходные 
данные в одно получаемое значение. 

Для инициализации сети используется метод 
Sequential, после чего при помощи методов add 
в нее добавляются слои.  

Первые два слоя добавляются с параметром 
LSTM, который, в свою очередь, является функ-
цией со своими параметрами: количеством нейро-
нов, формой ввода и функцией активации. Опре-
делить оптимальное количество нейронов можно 
лишь экспериментально, но в общем случае ре-
комендуется брать среднее значение количества 
входных и выходных параметров, при необхо-
димости корректируя его. В данном случае экс-
периментально было установлено, что наиболее 
точный прогноз сеть выдает на значении 80 нейро-
нов. Параметр формы ввода содержит в себе ко-
личество рассматриваемых в одну единицу вре-
мени срезов данных и число параметров в нем. 
Для данной сети единовременно рассматривается 
1 срез со 131-м параметром. 

Функции активации и повторной активации 
являются теми элементами нейрона, которые 
определяют, пойдут данные дальше по сети или 
нет [15]. Именно с ними сеть при обучении по-
лучала минимальное значение ошибки. Функция 
повторной активации осуществляет внутренние 
рекуррентные вычисления. Для обоих слоев функ-
цией повторной активации является сигмоида, 
рассчитываемая по следующей формуле: 

 ,
1

1( ) xf x
e−=

+
 (2) 

где e – экспонента (число Эйлера), а x – входное 
значение. Функция активации вычисляет конеч-
ный результат слоя. Функцией активации для 
LSTM-слоев является тангенсоида, рассчитывае-
мая по следующей формуле: 

 ,( )
x

x x

x

f ex e
e e

−

−
−=
+

 (3) 

где e – экспонента (число Эйлера), а x – входное 
значение. 

Отличие тангенсоиды от синусоиды в том, 
что синусоида более сглаженная. Из чего сле-
дует, что она дает больше возможностей для 
предварительной подгонки весов. В свою оче-
редь тангенсоида необходима для распознавания 
сложных зависимостей в данных.  
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Следующий слой является полносвязным, 
определяемым при помощи функции Dense. 
Она содержит двадцать нейронов, а функцией 
активации является выпрямленная единица (ReLu), 
которая подает на выход либо 0, либо преобра-
зованное внутри нейрона значение. Это имеет 
свои недостатки. В процессе обучения многие 
нейроны могут получить отрицательное значение, 
отключиться и в дальнейшем не использоваться 
на протяжении обучения. Поэтому данная функ-
ция активации используется на промежуточном 
слое, по сути, для отсечения явно некорректных 
данных. Все функции активации были выбраны 
в результате экспериментов. 

Последний слой является копией предыду-
щего, за исключением того, что в нем только 
один нейрон. Это необходимо для того, чтобы 
сеть давала на выход только одно значение. 

Полученная архитектура сети представлена 
на рисунке. 

 

 
Архитектура сети 

 
Следующий шаг – это сборка сети. Она про-

изводится при помощи метода compile, в кото-
рый передаются параметры о функции, подсчи-
тывающей потери, оценщике и методе оптими-
зации. В качестве метода оптимизации был вы-
бран алгоритм Адам со значением обновления 
весов 0.001 [15]. Данный метод взят в основном 
из-за того, что он дает наиболее существенный 
прирост производительности при незначитель-
ной потере точности. Функция потери использу-
ется при корректировке весов модели на каждой 
итерации обучения. В данной сети используется 
среднеквадратическая ошибка (MSE – Mean 

Squared Error), рассчитываемая по следующей 
формуле: 

  2
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где n – общее количество предсказанных значе-
ний; yi – i-e возвращаемое значение; ŷ – среднее 
возвращаемых значений. В свою очередь, оцен-
щик не влияет на обучение, а служит исключи-
тельно показателем того, насколько точные значе-
ния сеть предсказывает. В качестве оценщика взята 
функция средней абсолютной ошибки (MAE – 
Mean Absolute Error), рассчитываемая по следу-
ющей формуле: 

 
1

,1 n

i i
i

MAE y x
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где n – общее количество предсказанных значе-
ний; yi – возвращаемое значение; xi – тестовое 
значение. 

Затем следует обучить модель, для чего вы-
зывается метод fit, в который передаются в каче-
стве параметров данные для обучения и сравне-
ния и количество эпох обучения. Каждая эпоха 
представляет собой полный цикл обучения на всех 
тестовых данных. Главное, что следует помнить 
при установке данного параметра, это то, что в 
какой-то момент сеть достигает оптимальной точ-
ности, а в дальнейшем при прохождении каждой 
эпохи точность начинает изменяться как вниз, 
так и вверх. Соответственно, необходимо обна-
ружить, при каком значении это происходит, и 
указать его. Можно указать и большее значение, 
однако дополнительные циклы обучения уже не 
дадут существенного результата. В данной сети 
повышение точности прогноза перестает проис-
ходить приблизительно на 180-й эпохе, однако 
для надежности параметр установлен на значе-
нии 200.  

После окончания обучения происходит те-
стирование разработанной сети. Для этого при-
меняется ранее выделенная тестовая выборка. 
Используя метод predict с параметром в виде тес-
товых входных данных, получаем на выходе 
предсказанные данные, которые, в свою очередь, 
сравниваются с тестовым результатом.  

Для того чтобы оценить эффективность по-
лученной сети, было проведено ее сравнение с 
более классической реализацией, состоящей из 
одного LSTM-слоя с 60 нейронами и слоя из од-
ного нейрона для выходящего значения, а также 
реализацией алгоритма случайного леса из биб-
лиотеки SkititLearn. Оценка проводилась по зна-
чению средней абсолютной ошибки десяти цик-
лов обучения на случайно перемешанных данных. 
Значения средней абсолютной ошибки для каж-
дой реализации представлены в таблице. 
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Сравнение значений  
средней абсолютной ошибки 

№ Реализованная 
сеть 

LSTM с одним 
слоем 

Алгоритм 
случайного 

леса 
1 2,5813 3,9163 2,922 
2 2,6718 3,5941 2,6938 
3 2,669 3,8631 2,7279 
4 2,6964 3,781 2,7665 
5 2,5597 4,0208 2,4035 
6 2,6508 3,8405 3,2644 
7 2,6978 3,8022 2,7965 
8 2,7274 3,9179 3,2066 
9 2,695 3,7753 2,7722 

10 2,6793 4,0544 2,9457 
 
Среднее значение MAE для тестовых данных 

реализованной сети составило 2,6629. В свою оче-
редь для однослойной LSTM и алгоритма случай-
ного леса этот показатель составил 3,8566 и 2,8499 
соответственно. Следовательно, реализованная сеть 
значительно лучше предсказывает результат, чем 
более классическая, и имеет небольшое преиму-
щество в точности по сравнению с методом слу-
чайного леса. Однако стоит отметить, что реали-
зованная сеть обучается дольше, чем аналоги. 

После оценки модели могут быть пред-
приняты дальнейшие шаги для улучшения ее 
эффективности. Это включает в себя расши-
рение набора данных, изменение архитекту-
ры сети, подбор оптимальных параметров или 
использование различных методик оптими-
зации. 

Заключение. В данной статье описан весь 
процесс создания и реализации архитектуры про-
гнозирующей нейронной сети. Рассмотрены ме-
тоды, используемые для нормализации входных 
данных, функции активации и формулы подсчета 
потерь. Представлена архитектура нейронной сети 
для решения задачи прогнозирования количества 
происшествий по социально-экономическим по-
казателям стран. 

Предложенная архитектура способна пред-
сказывать значения с достаточно высокой точ-
ностью. В сравнении с известными архитектурами 
реализованная имеет меньшее значение средней 
абсолютной ошибки, но при этом тратит вдвое 
больше времени на обучение.  

Разработанная модель может использоваться 
как по прямому назначению, так и как вспомо-
гательный инструмент при развитии программ и 
мер по предотвращению происшествий.  
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А. В. Бурмакова 

Белорусский государственный технологический университет 
МОДЕЛЬ ЭКСПЕРТНОЙ СИСТЕМЫ ПОДДЕРЖКИ ПРИНЯТИЯ РЕШЕНИЯ  

О МЕТОДАХ РЕАБИЛИТАЦИИ ГЕОЛОГИЧЕСКОЙ СРЕДЫ,  
ЗАГРЯЗНЕННОЙ НЕФТЕПРОДУКТОМ  

В статье представлена формальная модель экспертной системы поддержки принятия решения 
о выборе методов реабилитации геологической среды, загрязненной нефтепродуктом в результате 
аварийного пролива. Основой экспертной системы является математическая модель распростра-
нения нефтепродукта в геологической среде. Формальная модель экспертной системы состоит из 
пяти блоков, которые поэтапно выполняет вычисление характеристик процесса распространения 
нефтепродукта и их индикаторов, классификацию состояния геологической среды и генерацию 
идентификаторов мероприятий, направленных на реабилитацию геологической среды. Формаль-
ная модель описывает экспертную систему, которая может быть использована для принятия опе-
ративного решения о выборе средств и методов реабилитации геологической среды, а также для 
разработки упреждающих мероприятий.  

Ключевые слова: формальная модель, экспертная система, системы поддержки решений, нефте-
продукт, экология. 
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Введение. В литературе [1, 2] описана мате-
матическая модель распространения нефтепро-
дукта в геологической среде, позволяющая оце-
нивать и прогнозировать ее состояние. Модель 
является комплексной и охватывает процессы рас-
текания нефтепродукта по поверхности, испаре-
ния, вертикальное его проникновение в почву и 
грунт до уровня грунтовых вод, а также горизон-
тальное перемещение нефтепродукта вместе с 
грунтовыми водами. Математическая модель 
позволяет вычислить значения характеристик 

процесса распространения нефтепродукта в гео-
логической среде. 

Оценки значений характеристик процесса рас-
пространения нефтепродукта в геологической 
среде могут быть применены при принятии опе-
ративного решения о методах устранения послед-
ствий уже произошедшей аварии, а также для 
оценки последствий возможной аварии с целью 
подготовки упреждающего плана оперативных 
мероприятий по устранению последствий про-
лива нефтепродукта.  
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Формально модель распространения нефте-
продукта в геологической среде описывается как 
четверка: 
  , , ,  Ω ≡ <Π Ν Γ Χ > , (1) 

где Π – параметры пролива; Ν – параметры нефте-
продукта; Γ – параметры геологической среды; 
Χ – характеристики процесса распространения 
нефтепродукта в геологической среде. 

Модель предусматривает 28 параметров и  
24 вычисляемые характеристики процесса распро-
странения нефтепродукта в геологической среде. 
Критически важными для принятия решения о 
выборе методов и средств реабилитации геоло-
гической среды являются: глубина проникнове-
ния нефтепродукта в почву и грунт, срок дости-
жения нефтепродуктом уровня грунтовых вод, а 
также срок достижения фронтом нефтепродукта, 
перемещающегося с грунтовыми водами задан-
ных точек. 

Модель распространения нефтепродукта в гео-
логической среде послужила основой экспертной 
системы поддержки принятия решения о выборе 
методов реабилитации геологической среды, за-
грязненной нефтепродуктом в результате аварий-
ного пролива [3]. Опыт разработки экспертной 
системы позволил сформулировать общие прин-
ципы устройства таких систем, которые удобно 
описать в виде модели.  

В статье рассматривается модель, формально 
описывающая структуру класса экспертных си-
стем, предназначенных для выбора экологически 
эффективных методов реабилитации геологиче-
ской среды, загрязненной в результате аварий-
ного пролива нефтепродукта.  

Основная часть. Формальная модель эксперт-
ной системы поддержки принятия решения о вы-
боре методов реабилитации геологической среды 
может быть представлена в виде пятерки:  
 , , , ,Σ ≡ < Ω Λ Ι Κ Φ > , (2) 

где Ω – модель процесса распространения нефте-
продукта в геологической среде, Λ – система 
контролируемых значений характеристик про-
цесса распространения нефтепродукта в геоло-
гической среде; I – система индикаторов харак-
теристик процесса распространения нефтепродукта 
в геологической среде; K – система классифика-
ции состояния геологической среды; Ф – меха-
низм формирования перечня мероприятий для 
реабилитации геологической среды, загрязнен-
ной нефтепродуктом.  

Контролируемые значения Λ характеристик 
процесса описываются двойкой:  
 1 2, {λ , λ , ..., λ }n′Λ ≡ < Χ > , (3) 

где 1 2X  = {χ , χ , χ }n' ′ ′ ′ , X X′ ⊆  – подмножество
= |X |n ′  характеристик процесса; 1 2{λ , λ , ..., λ }n  – 

множество контролируемых экспертной систе-
мой значений характеристик X’ процесса рас-
пространения нефтепродукта в геологической 
среде, при этом величина 1 2λ ( , , ..., )im

i i i il l l=  явля-
ется вектором размерности 1im ≥ , представляю-
щим собой набор контролируемых числовых 
значений характеристики χ X , 1, .i i n′ ′∈ =  

Система индикаторов I характеристик про-
цесса распространения нефтепродукта в геологи-
ческой среде описывается множеством функций: 
 1 1 1 2 2 2{ι (χ , λ ), ι (χ , λ ), ..., ι (χ , λ )}n n n′ ′ ′Ι ≡ , (4) 

где 1 1 1 2 2 2{ι (χ , λ ), ι (χ , λ ), ..., ι (χ , λ )}n n n′ ′ ′  – множе-
ство функций ι (χ ,λ ),  1,i i i i n′ =  двух аргументов: 
χ Xi′ ′∈  – значение контролируемой характери-
стики процесса; λ i  – вектор контролируемых 
значений этой характеристики (формула (3)), при 
этом значение функции ι (χ , λ )i i i  будем назы-
вать индикатором значения контролируемой ха-
рактеристики χ Xi′ ′∈  процесса распространения 
нефтепродукта в геологической среде. 

Система K классификации представлена в 
виде отображения: 
 1 2 1 2: (ι , ι , ..., ι ) (κ , κ , ..., κ ),n mΚ →  (5) 

где в соответствие вектору 1 2(ι , ι , ..., ι ),n  
1, | X |n ′= значений индикаторов контролируемых 

характеристик 1 2X  = {χ , χ , χ }n' ′ ′ ′  ставится вектор 
1 2(κ , κ , ..., κ ), 1m m n≤ ≤ , который будем назы-

вать классом состояния геологической среды.  
Механизм Φ  формирования перечня меропри-

ятий для реабилитации геологической среды, за-
грязненной пролитым нефтепродуктом, представ-
лен в виде отображения 
 1 2 1 2: (κ , κ , ..., κ ) (φ , φ , ..., φ ),m rΦ →  (6) 

ставящего в соответствие классу 1 2(κ , κ , ..., κ )m  
состояния процесса вектор 1 2(φ , φ , ..., φ ),r  пред-
ставляющий собой упорядоченный перечень r
идентификаторов мероприятий для реабилита-
ции геологической среды, загрязненной проли-
тым нефтепродуктом. 

На рисунке представлена схема вычислений 
в экспертной системе Σ. На схеме отображены 
четыре блока: Ω – блок вычисления характери-
стик процесса распространения нефтепродукта 
в геологической среде; I – блок вычисления ин-
дикаторов характеристик процесса, K – блок 
классификации состояния геологической среды 
и Ф – блок генерации последовательности иден-
тификаторов мероприятий для реабилитации гео-
логической среды, загрязненной нефтепродуктом. 
Входными данными системы Σ являются пара-
метры математической модели Ω распростране-
ния нефтепродукта в геологической среде (П – 
параметры пролива, N – параметры нефтепро-
дукта, Г – параметры геологической среды) и Λ – 
контролируемые значения характеристик процесса.  
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Схема вычислений в экспертной системе поддержки принятия решения  

о выборе методов реабилитации загрязненной нефтепродуктом геологической среды 
 
Результатом работы экспертной системы яв-

ляется вектор 1 2(φ , φ , ..., φ )r  идентификаторов 
мероприятий для реабилитации геологической 
среды, загрязненной нефтепродуктом. 

Значения параметров модели поступают на 
вход блока Ω, предназначенного для вычисления 
характеристик ′Χ  процесса распространения 
нефтепродукта в геологической среде. Подмно-
жество ′Χ ⊆ Χ  вычисленных в блоке Ω контро-
лируемых характеристик процесса поступают в 
блок I, в котором на основе значений характери-
стик X’ и контролируемых значений Λ вычисля-
ются индикаторы 1 2(ι , ι , ..., ι )n  этих характери-
стик. Блок K предназначен для классификации 
состояния геологической среды. Классификация 
осуществляется на основе поступивших на вход 
блока индикаторов характеристик процесса рас-
пространения нефтепродукта. Результатом вычис-
лений в блоке K является вектор 1 2(κ , κ , ..., κ )m , 
определяющий класс состояния геологической 
среды. Вектор 1 2(κ , κ , ..., κ )m  поступает на вход 
блока Ф, осуществляющего генерацию последо-
вательности 1 2(φ ,φ ,  ...,φ )r  идентификаторов ме-
роприятий для реабилитации геологической среды 
загрязненным пролитым нефтепродуктом. 

Описание реализации экспертной системы [3] 
в соответствии с моделью экспертной системы 

, , , ,Σ ≡ < Ω Λ Ι Κ Φ >  может быть представлена 
как пятерка: 
 , , , , ,′ ′ ′ ′ ′ ′Σ ≡ < Ω Λ Ι Κ Φ >  (7) 

где Σ' – реализация модели Σ (формула (2)), а Ω', 
Λ', I', K', Ф' – реализации соответствующих ком-
понентов Ω, Λ, K, Ф модели (3)–(6). 

Реализация Ω' модели Ω может быть пред-
ставлена в форме четверки: 
 , , , ,′ ′ ′ ′Ω ≡ < Π Ν Γ Χ >  (8) 

где ′Π ⊂ Π  – подмножество параметров П про-
лива; N – параметры нефтепродукта; ′Γ ⊂ Γ  – 
подмножество параметров Г геологической среды; 

′Χ ⊂ Χ  – подмножество характеристик X про-
цесса распространения нефтепродукта в геоло-
гической среде. 

Параметры пролива П' в экспертной системе 
описываются четверкой: 

 0 0 0 0 0, , , ( , , ) ,St V T x y z′Π ≡ < Δ >  (9) 

где tΔ  – промежуток времени с момента про-
лива; 0

ST – средняя температура земной поверх-
ности за промежуток времени ;tΔ  0 0 0( , , )x y z  – 
координаты центра пролива. 

Параметры геологической среды Г’ в эксперт-
ной системе описываются четверкой: 

 1 2 3 4, , , ,′ ′ ′ ′Γ ≡ < Γ Γ Γ Γ > , (10) 

где 1 1 1, γd′Γ ≡ < >  – параметры поверхности про-
лива (d1 – коэффициент растекания нефтепро-
дукта по поверхности [4]; 1γ  – координаты точек 
окрестности пролива); 2 2 2 2

ˆ , ,T h u′Γ ≡ < >  – пара-
метры почвенного слоя ( 2̂T  – нижняя граница 
среднего значения температуры поверхности про-
лива 0

ST  за промежуток времени Δt, при котором 
осуществляется проникновение нефтепродукта 
в почву; h2 – высота почвенного слоя; u2 – нефтеем-
кость почвы [5]); 3 3 3 3 3 в,3 3, ρ , , , ,h m w k r′Γ ≡< >  – 
параметры грунтового слоя (h3 – высота грунтового 
слоя, ρ3 – средняя плотность грунта [6], m3 – пори-
стость грунта, w3 – капиллярная влагоемкость 
грунта, kв,3 – коэффициент фильтрации воды в грун-
те [7], r3 – коэффициент задержки нефтепродукта в 
грунте) [8]; 4 4 4 4 4 в,4 4 4, ρ , , , , , γh m w k rΓ ≡ < >  – 
параметры слоя грунтовых вод (h4 – высота слоя 
грунтовых вод, ρ3 – средняя плотность грунта, m4 – 
пористость грунта, w4 – капиллярная влагоемкость 
грунта, kв,4 – коэффициент фильтрации в слое грун-
товых вод, r4 – коэффициент задержки нефтепро-
дукта в слое грунтовых вод, 4γ  – координаты 
точек на верхней границе слоя грунтовых вод). 

Характеристики ′Χ  процесса распростране-
ния нефтепродукта в геологической среде, вы-
числяемые экспертной системой, описываются 
четверкой: 

 0 1 3 4, , , ,′ ′ ′ ′Χ ≡ < Χ Χ Χ Χ >  (11) 

где 0 0M′Χ ≡ < >  – исходные характеристики про-
цесса (M0 – масса пролитого нефтепродукта); 

Ф I K Ω N 

П 

Г 

′Χ

Λ 

ϕ1,ϕ2, …, ϕr 
κ1,κ2, …, κm ι1,ι2, …, ιn 
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1 1 1 1, ,S H′Χ ≡ < Β >  – характеристики поверхност-
ного слоя (S1 – площадь поверхностного пятна 
пролива, H1 – толщина поверхностного пятна,  
B1 – координаты границ наземного пятна про-
лива); 3 3 3 3 3 3 3, , , , ,M M C C H vΧ ≡ < >  – характе-
ристики грунтового слоя (M3 – масса нефтепро-
дукта адсорбированного в грунте, 3M  – макси-
мальная масса нефтепродукта, которая может быть 
задержана в грунте, C3 – концентрация нефте-
продукта в почве, 3C  – максимальная концентра-
ция нефтепродукта в грунте, H3 – максимальная 
глубина проникновения нефтепродукта в грунте, 
v3 – скорость вертикального проникновения нефте-
продукта в грунте); 4 4 4 4 4, , ,C M v L′Χ ≡ < >  – ха-
рактеристики слоя грунтовых вод (C4 – концен-
трация нефтепродукта в грунтовых водах, 4M  – 
максимальное значение массы нефтепродукта, 
которое может проникнуть в слой грунтовых вод, 
v4 – скорость горизонтального проникновения 
нефтепродукта в слое грунтовых вод, L4 – мак-
симальное расстояние от края поверхностного 
пятна пролитого нефтепродукта до границы его 
распространения с грунтовыми водами).  

Контролируемые значения Λ’ характеристик 
процесса распространения нефтепродукта в гео-
логической среде, применяемые в экспертной 
системе поддержки принятия решения о выборе 
методов реабилитации геологической среды, за-
грязненной нефтепродуктом в результате ава-
рийного пролива, описываются двойкой: 

1 3 3 3 4 4{ , , , , , },C C H C L′Λ ≡ < Β  

1 2 3 4 5 6{λ , λ , λ , λ , λ , λ } >  
(12) 

где 1 3 3 3 4 4{ , , , , , }C C H C LΒ ⊂ Χ  – подмножество 
контролируемых характеристик процесса рас-
пространения нефтепродукта в геологической сре-
де; λ , 1,6i i =  – контрольные значения соответ-
ствующих характеристик: 1 1 2λ  (θ , θ , ..., θ )k=  – 
вектор контрольных значений для характеристики 
B1 (координаты границ наземного пятна пролива), 
где θ ( , )i i ix y  координаты k близлежащих приро-
доохранных и водоохранных объектов, располо-
женных в радиусе 13 / 2πS  от центра пролива; 

2 3
ˆλ C=  – контрольное значение для характери-

стики C3 (концентрация нефтепродукта в грун-
товом слое), где 3Ĉ  – предельно допустимая 
концентрация нефтепродукта в грунте; 3 3

ˆλ C=  – 
контрольное значение для характеристики 3C  
(максимальная возможная концентрация нефте-
продукта в грунтовом слое); 4 3λ h=  – контроль-
ное значение для характеристики H3 (глубина 
проникновения нефтепродукта в грунт), где h3 – 
высота грунтового слоя; 5 4

ˆλ C=  – контрольное 
значение для характеристики C4 (концентрация 
нефтепродукта на уровне грунтовых вод, где  

4Ĉ  – предельно допустимая концентрация 
нефтепродукта на уровне грунтовых вод); 

6 1 2λ (θ , θ , ..., θ )p=  – вектор контрольных значе-
ний для характеристики L4 (максимальное воз-
можное расстояние горизонтального распростра-
нения фронта нефтепродукта от границы наземного 
пятна), где θ ( , )i i ix y  координаты p близлежащих 
водоохранных объектов, расположенных в ра-
диусе 110 / 2πS  от центра пролива.  

Система индикаторов Ι  характеристик про-
цесса распространения нефтепродукта в геоло-
гической среде описывается следующим множе-
ством функций: 1 1 1 2ι ( , (θ , θ , ..., θ ))kΒ  – функция 
для вычисления индикатора характеристики B1 
(координаты границ наземного пятна пролива), 
функция зависит от двух аргументов: B1 – коор-
динаты границ наземного пятна пролива и коор-
динаты k близлежащих природоохранных и во-
доохранных объектов, расположенных в радиусе 

13 / 2πS  от центра пролива; значением функции 
является целочисленное значение в пределах от 
0 до k, равное количеству координат θ ( , )i i ix y , 
расположенных в границах области ограничен-
ной замкнутой ломаной B1; 2 3 3

ˆι ( , )C C  – функ-
ция для вычисления индикатора характеристики 
C3 (концентрация нефтепродукта в грунтовом 
слое), функция принимает два аргумента: C3 – 
концентрация нефтепродукта в грунтовом слое,  

3Ĉ  – предельно допустимая концентрация нефте-
продукта в грунте; результатом функции явля-
ется значение 2 3 3

ˆι /C C= ; 3 3 3
ˆι ( , )C C  – функция 

для вычисления индикатора характеристики 3C  
(максимально возможная концентрация нефте-
продукта в грунтовом слое), функция принимает 
два аргумента: 3C – максимально возможная кон-
центрация нефтепродукта в грунтовом слое, 3Ĉ  – 
предельно допустимая концентрация нефтепро-
дукта в грунте; результатом функции является 
значение 3 3 3

ˆι /C C= ; 4 3 3ι ( , )H h  – функция для 
вычисления индикатора характеристики H3 (глу-
бина проникновения нефтепродукта в грунто-
вом слое), функция зависит от двух аргументов: 
H3 – значение глубины проникновения нефтепро-
дукта в грунтовый слой, h3 – высота грунтового 
слоя; результатом функции является значение  

3 3
4

3 3

0, ,
ι

1, ;
H h
H h

<
=  =

 

5 4 4
ˆι ( , )C C  – функция для вычисления индика-

тора характеристики C4 (концентрация нефте-
продукта на уровне грунтовых вод), функция 
принимает два значения: C4 – значение концентра-
ции нефтепродукта на уровне грунтовых вод, 

4Ĉ  – предельно допустимая концентрация 



68 Ìîäåëü ýêñïåðòíîé ñèñòåìû ïîääåðæêè ïðèíÿòèÿ ðåøåíèÿ î ìåòîäàõ ðåàáèëèòàöèè ãåîëîãè÷åñêîé ñðåäû   

Òðóäû ÁÃÒÓ   Ñåðèÿ 3   № 1   2024 

нефтепродукта на уровне грунтовых вод; резуль-
татом функции является значение 5 4 4

ˆι /C C= ; 
6 4 1 2ι ( , (θ , θ , ..., θ ))pL  – функция для вычисления 

индикатора характеристики L4 (максимальное 
возможное расстояние горизонтального распро-
странения фронта нефтепродукта от границы 
наземного пятна), функция зависит от двух зна-
чений: L4 – значение максимально возможного 
расстояния горизонтального распространения 
фронта нефтепродукта от границы наземного 
пятна, координаты p близлежащих водоохранных 
объектов, расположенных в радиусе 110 / 2πS  от 
центра пролива; результатом функции является 
целочисленное значение в пределах от 0 до p, 
равное количеству координат θ ( , )i i ix y , распо-
ложенных в радиусе 4 1 / 2πL S+  от центра про-
лива. 

Система Κ′ классификации в экспертной си-
стеме реализована в виде отображения: 

1 2 3 4 5 6Κ : (ι , ι , ι , ι , ι , ι )′ →  

1 2 3 4 5 6 i 1(κ , κ , κ , κ , κ , κ ), κ = ι , = 1, 6.i  
(13)

Механизм 1 2 3 4 5 6 (κ , κ , κ , κ , κ , κ )′Φ →
1 2(φ , φ , ..., φ )k→ формирования перечня k меро-

приятий для реабилитации геологической среды, 
отображающий класс состояния 1 2 3 4(κ , κ , κ , κ ,  

5 6κ , κ ) геологической среды на множество иден-
тификаторов мероприятий 1 2(φ , φ , ..., φ )k  осно-
вывается на алгоритме обхода ориентированного 
дерева [9] G = V, E< >  с множеством вер- 

шин 0 1{ , , ..., }nV v v v=  и множеством дуг 
,{ }, , 1,i jE e i j n= = , соединяющих вершины vi и vj. 

Заключение. Главной особенностью представ-
ленной в статье формальной модели экспертной 
системы (2) является то, что результатом работы 
экспертных систем, реализующих эту модель, 
является не только оценка состояния загрязнен-
ной геологической среды, но и линейный алго-
ритм (результат работы блока Ф на рисунке), 
описывающий технологию ее реабилитации.  

Структурно предлагаемая модель эксперт-
ной системы состоит из пяти независимых ком-
понент. При разработке экспертной системы в 
соответствии с предложенной моделью каждый 
компонент может быть реализован независимо 
друг от друга, так как функционирование лю-
бого компонента зависит только от входных па-
раметров.  

Последовательное выполнение первых трех 
блоков схемы (вычисление характеристик и 
индикаторов, классификации), изображенной 
на рисунке, направлены на последовательную 
структуризацию данных о состоянии геологи-
ческой среды.  

Следует также обратить внимание: при реа-
лизации экспертной системы на основе формаль-
ной модели значения векторов индикаторов сов-
падают с классами состояния геологической 
среды (13). Такой подход оправдан при низкой  
вариации значений вектора индикаторов.  
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DYNAMIC REDUCTION OF TIME COSTS ON IT-PROJECT  
BY FORMING TEAMS OF COMPATIBLE PROGRAMMERS 

The combinatorial problem of forming programming teams has been studied in several works. The pro-
posed techniques and algorithms for solving the problem account for various aspects and parameters of 
the software development process and programming teams’ operation. The problem is NP-hard in general 
case. Accounting for compatibility of programmers leads to forming teams with increased efficiency of 
operation which reduces IT-project time costs. Our previous work researched how the compatibility of 
programmers influences the overall runtime of teams. This paper proposes a more accurate dynamic 
model of calculating the programmers’ time costs changes during forming teams. At each adding of a 
programmer to a team, the model recalculates the time costs of the programmers and teams accounting 
for their compatibility. The advanced dynamic optimization algorithm of stepwise pairwise merging of 
teams be developed in the paper aims to reduce the time costs of the project the programmers are working 
on. The created software and conducted computational experiments have shown the reduction in project 
time costs by tens of percent for large sets of programmers. 
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ДИНАМИЧЕСКОЕ СОКРАЩЕНИЕ ЗАТРАТ ВРЕМЕНИ НА ИТ-ПРОЕКТ 
ПУТЕМ ФОРМИРОВАНИЯ КОМАНД СОВМЕСТИМЫХ ПРОГРАММИСТОВ 

Комбинаторная задача формирования команд программистов изучалась в ряде работ. Предло-
женные методы и алгоритмы решения задачи учитывают различные аспекты и параметры про-
цесса разработки программного обеспечения и работы команд программистов. В общем случае 
задача является NP-трудной. Учет совместимости программистов приводит к формированию команд 
с повышенной эффективностью работы, что значительно сокращает временные затраты на  
ИТ-проект. Наши предыдущие работы исследовали, как совместимость программистов влияет на общее 
время работы команд. В данной работе предлагается более точная динамическая модель расчета 
изменения временных затрат программистов в процессе формировании команд. При каждом 
добавлении программиста в команду модель пересчитывает временные затраты программистов и 
команд с учетом их совместимости. Разработанный в статье алгоритм динамической оптимизации 
путем пошагового попарного слияния команд направлен на снижение временных затрат на проект, 
над которым работают программисты. Созданное программное обеспечение и проведенные вы-
числительные эксперименты показали снижение временных затрат на проект на десятки про-
центов при большом количестве участников проекта. 
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Introduction. The problem of forming program-
ming teams and managing projects has been studied 
in works [1–10]. The problem is combinatorial and 
NP-hard in general case. Therefore, exact and heuris-
tic algorithms have been developed for solving it for 
various objective functions and constraints. Work [11] 
has considered how the compatibility of programmers 
influences the overall runtime of teams and how the 
influence of programmers on each other can be used 
for reducing the project time costs. A matrix of com-
patibility of programmers has been proposed and a 
greedy algorithm of stepwise pairwise merge of teams 
has been developed at the aim of solving the problem 
of forming teams. The algorithm analyses and exploits 
programmers’ compatibility to find the number, size 
and staff of the teams reducing the overall runtime. 

In this paper, we propose a more accurate dynamic 
model of calculating changes in the time costs of pro-
grammers during forming teams, propose and imple-
ment an advanced optimization dynamic algorithm 
of stepwise pairwise merge of programming teams. 

Main part. Let P = {p1, …, pn} be a set of n 
programmers working on an IT project. Vector t = 
= (t1, … ti, … tn) describes the programmers’ basic 
time costs, which do not include interaction costs 
within team.  

Let G = {g1…gk} be a set of teams the program-
mers are allocated to. If programmers are in a same 
team, their time costs must be corrected depending 
on the compatibility of programmers. Matrix dP rep-
resents corrections (%) of the programmers’ costs. 
In matrix principal diagonal, dPi,i = ti. For program-
mers i and j, dPi,j (dPj,i) shows how programmer i (j) 
influences on tj (ti). Values dPi,j and dPj,i can be neg-
ative and positive. Four combinations are possible: 
1) dPi,j < 0 and dPj,i < 0; 2) dPi,j ≥ 0 and dPj,i ≥ 0;  
3) dPi,j < 0 and dPj,i ≥ 0; 4) dPi,j ≥ 0 and dPj,i < 0. 
The first combination is the most preferable since 
the time costs of both programmers are reduced. 

In work [11], the changes in the programmers’ 
time costs are calculated with dTi,j = tj ⋅ dPi,j / 100 
before allocating the programmers to a team and then 
are summed. A drawback of the approach is that for 
significant changes of programmers’ time costs the 
overall costs can become negative. In this paper, we 
develop more accurate model for estimating the time 
costs changes. Every adding of a programmer to a team 
causes the recalculation of the costs using matrix TP. 
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Initially, Ti = ti, i = 1…n. The non-diagonal ele-

ment di,j = 100 ⋅ dPj,i is a positive or negative share 
of Tj that is added to Tj if programmers i and j are 

included in a same team: Tj = Tj + Tj ⋅ di,j. According 
to the model, adding a new programmer to a team 
immediately changes the time costs of all program-
mers belonging to the team. The positive value of 
di,j makes larger the Tj costs, and the negative value 
makes them smaller. To reduce the time costs of 
team g, programmers with negative di,j should be in-
cluded in the team first. 

Theorem 1. Let u = u1…u|g| be an order of includ-
ing programmers in team g. The overall time costs T(g) 
of the programmers of team g is determined by (1). 
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Proof. Let’s prove by induction that the time 
costs of programmer p from team hk = {u1…uk}, k ≤ |g| 
are determined by equation  

 

( )
1

,
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( , ) 1 .
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k
p j p

j u u
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T p h T d
=

≠
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 (2) 

Base case. Let a team of two programmers (shown 
in Fig. 1 by dark cells of matrix TPk-1) be h2 = {u1, u2}. 
Then programmer u2 influences on the time costs of 
programmer u1 and, therefore,  

( )1 2 1
2

1 ,( , ) 1u u uT u h T d= ⋅ + . 
Similarly,  

( )2 1 2
2

2 ,( , ) 1u u uT u h T d= ⋅ + . 
The time costs of programmer j = u3…uk who 

establishes a separate team are Tj. 
Induction step. Suppose (2) holds for hk-1 =  

= {u1…uk-1} as shown by dark cells of dimension 
(k − 1)×(k − 1) in Fig. 2 describing matrix TP2 for 
two teams. The costs of programmer uk who is not 
in team hk-1 are Tuk. If uk is added to hk-1, a team hk is 
established (filled block of dimension k×k in Fig. 3). 
Programmer uk gets influence on the time costs of 
each of programmers u1…uk-1. Therefore, their time 
costs are multiplied by factors (1 + duk,u1), … , 
(1 + duk,uk-1) respectively, which is compliant with (2). 
In their turn, all the programmers get influence  
on the time costs of programmer uk with factor 
(1 + du1,uk) ⋅ … ⋅ (1 + duk-1,uk). As a result, the time costs 
of programmer uk are determined by (2). 

The elements of principal diagonal of matrix TP1 
shown in Fig. 3 prove that the time costs of all pro-
grammers included in a team are calculated with (2), 
and at k = |g| and hk = g, the overall sum of the pro-
grammers’ time costs is equal to T(g) defined by (1). 
The theorem is proved. 

Corollary 1. The value of T(g) defined by (1) 
does not depend on the order of including program-
mers in team g. 
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Fig. 1. Matrix TPk-2 of time costs of k programmers included  
in k – 1 teams (two programmers are in the first team) 
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Fig. 2. Matrix TP2 of time costs of k programmers included  

in 2 teams (k – 1 programmer are in the first team) 
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Fig. 3. Matrix TP1 of time costs of k programmers included in single team 

 
Proof. Let u be a permutation that determines 

the order of including the programmers in team g. 
Let’s reorder the programmers listed in u to obtain 
a permutation v such that vj = j, j = 1…|g|. To do this, 
we find element uk = j and exchange it with element 
uj for j = 1…|g|. According to (2), the exchange does 
not change the value of T(p, g) for the elements  
of matrix TP1‘s principal diagonal (Fig. 3) since  
the multiplication operation used in expression 
(1 + du1,p) ⋅ … ⋅ (1 + duk,p) is commutative and asso-
ciative. Any permutation of the programmers can be 
replaced with v, therefore all of them yield the same 
value of T(p, g). The corollary is proved.  

Corollary 1 allows to rewrite (1) as 

 ( ),(g) 1 .p j p
p g j g

j p

T T d
∈ ∈

≠

 
 = ⋅ + 
 
 

 ∏  (3) 

If dj,p is negative, then (1 + dj,p) < 1, therefore, 
T(p, g) is decreased. If dj,p is positive, then (1 + dj,p) > 1, 
therefore, T(p, g) is increased. The value of T(p, g) 
is smaller if the larger number of negative elements 
dj,p are in the matrix. 

The overall time costs of teams of set G are 

 
(g).G

g GT T∈=  (4) 

If Ω is a set of all possible partitioning of set P 
of programmers into a set G of teams, the combina-
torial optimization problem we solve is 

 
min .G

G
T

∈Ω  (5) 

In the paper, we propose a dynamic greedy al-
gorithm to solve (5) heuristically for large sets of 
programmers. Unlikely to [11], the algorithm recal-
culates time costs of programmers at every step of 
pairwise merge of teams. 

The dynamic greedy algorithm of stepwise pair-
wise merge of teams (DGAMT) is described by Al-
gorithm 1. The set P of programmers, vector t of 
programmers’ basic time costs and matrix TP of 
pairwise changes of programmers’ time costs are its 
inputs. The set G of teams and the overall time costs 
T 

G are its outputs. DGAMT is derived from Theo-
rem 1 and Corollary 1.  

Performing initialization, the algorithm allocates 
each programmer pi to team {pi}. The teams’ overall 
time costs TG are the sum of ti, i = 1…n. Each ele-
ment of two-dimensional array ΔT is initialized by 
calculating a difference between T(g’ ∪ g”) and 
T(g’) + T(g”) where g’ and g” are teams-candidates 
for merging.  
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−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− 
Algorithm 1: Dynamic greedy algorithm of stepwise 
pairwise merge of teams (DGAMT) 
−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− 
Input: A set P = {p1, …, pn} of programmers 
Input: A vector t = (t1…tn) of programmers’ basic time 

costs  
Input: A matrix TP[n×n] of programmers’ pairwise 

time costs changes 
Output: A set G of programming teams 
Output: A runtime Time(G) of programming teams 
G ← ∅    TG ← 0    go ← true 
for i ← 1 to n do 

gi ← {pi}     T(gi) ← t(pi) ← ti 
G ← G ∪ {gi}     TG ← TG + ti 

for g’ ∈ G do 
BestC(g’).team ← undefined 
BestC(g’).ΔT ← ∞ 
for g” ∈ G do 

T(g’ ∪ g”) ← TeamRuntime(P, t(p), TP, g’, g”) 
ΔT(g’, g”) ← T(g’ ∪ g”) – T(g’) – T(g”) 
ΔT(g”, g’) ← ΔT(g’, g”) 
if BestC(g’).ΔT > ΔT(g’, g”) then 

BestC(g’).ΔT ← ΔT(g’, g”) 
BestC(g’).team ← g” 

while (go) do 
go ← false 
g’ ←SelectBestPairOfTeams(G, BestC) 
if BestC(g’).ΔT < 0 then 

go ← true 
g” ← BestC(g’).team 
g ← g’ ∪ g” 
t ← UpdateProgrammerCosts(P, t, TP, g’, g”) 
T(g) ← T(g’) + T(g”) + BestC(g’).ΔT 
G ← (G \ {g’, g”}) ∪ {g} 
TG ← TG + BestC(g’).ΔT 
BestC(g).team ← undefined 
BestC(g).ΔT ← ∞ 
for g# ∈ G \ {g} do 

T(g ∪ g#) ← TeamRuntime(P, t(p), TP, g, g#) 
ΔT(g, g#) ← T(g ∪ g#) – T(g) – T(g#) 
ΔT(g#, g) ← ΔT(g, g#) 
if BestC(g).ΔT > ΔT(g, g#) then 

BestC(g).ΔT ← ΔT(g, g#) 
BestC(g).team ← g# 

if BestC(g#).ΔT > ΔT(g#, g) then 
BestC(g#).ΔT ← ΔT(g#, g) 
BestC(g#).team ← g 

return G, Time(G) 
−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− 
Algorithm 2: Calculating time costs of team formed by 
merging a pair of selected teams (TeamRuntime) 
−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− 
Input: A set P = {p1, …, pn} of programmers 
Input: A vector t(p) = (t(p1)… t(pn)) of programmers’ 

time costs in IT project 
Input: A matrix TP[n×n] of pairwise changes of pro-

grammers’ time costs 

Input: Teams g’ and g” selected for merging 
Output: Time costs T(g’ ∪ g”) of union of two teams 

T(g’ ∪ g”) ← 0 
for v ∈ g’ do 

t*(v) ← t(v) 
for u ∈ g” do 

t*(v) ← t*(v) ⋅ (1 + TP(u, v)) 
T(g’ ∪ g”) = T(g’ ∪ g”) + t*(v) 

for v ∈ g” do 
t*(v) ← t(v) 
for u ∈ g’ do 

t*(v) ← t*(v) ⋅ (1 + TP(u, v)) 
T(g’ ∪ g”) = T(g’ ∪ g”) + t*(v) 

return T(g’ ∪ g”) 
−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− 

 
Each element BestC(g’) of vector BestC is ini-

tialized with BestC(g’).team which is paired with g’ 
and has maximal reduction BestC(g’).ΔT of time 
costs. Function TeamRuntime (Algorithm 2) calcu-
lates the time costs T(g) of team that is a result of 
merging g = g’ ∪ g”. At every iteration of the while 
loop, DGAMT calls function SelectBestPairOf-Teams 
to choose a pair of teams g’ and g” whose element 
in ΔT is minimal. If all elements of ΔT are not neg-
ative, the process of merging is over. Otherwise, the 
set G of teams is reconstructed: teams g’ and g” are 
removed from G and team g = g’ ∪ g” is added to 
G. The time costs for each p, g and G are calculated 
using (2), (3) and (4).  

 
−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− 
Algorithm 3: Calculating time costs of programmers of 
two teams to be merged (UpdateProgrammerCosts) 
−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− 
Input: A set P = {p1, …, pn} of programmers 
Input: A vector t(p) = (t(p1)… t(pn)) of time costs  
Input: A matrix TP[n×n] of pairwise changes of pro-

grammers’ time costs 
Input: Teams g’ and g” of programmers to be merged 
Output: An updated vector t(p) of time costs  

for v ∈ g’ do 
for u ∈ g” do 

t(v) ← t(v) ⋅ (1 + TP(u, v)) 
for v ∈ g” do 

for u ∈ g’ do 
t(v) ← t(v) ⋅ (1 + TP(u, v)) 

return t(p) 
−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−−− 

 
For new team g and for each another team g#∈G, 

the value of ΔT(g, g#) is calculated. This may cause 
updating elements of vector BestC.Function Update-
ProgrammerCosts (Algorithm 3) updates using (2) 
the time costs of programmers from teams g’ and g” 
that are intended to be merged. 

Example. Let P = {p1…p8} be a set of eight 
programmers. Vector t = (93, 15, 47, 45, 79, 92, 
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67, 64) describes basic time costs of the program-
mers in a project. Fig. 4 gives matrix dP of program-
mers’ pairwise time costs changes (%). The overall 
time costs of eight teams (one programmer per team) 
are 502.0. The overall time costs of the single team 
(it contains eight programmers) are 469.1 (6.6% less). 
Fig. 5 describes step 1 of DGAMT’s operation.  

The rows and columns of matrix ΔT correspond 
to eight teams of set G = {{p1}, {p2}, {p3}, {p4}, 
{p5}, {p6}, {p7}, {p8}}. Element ΔTij = T({pi, pj}) – 
– T({pi}) – T({pj}), i, j = 1…8, i ≠ j, is calculated 
using (3). Elements of vector t are in principal diag-
onal of ΔT. The Δ and team elements of components 

of vector BestC’s are in the right column (Fig. 5). 
Since BestC(1).Δ and BestC(8).Δ have a minimum 
value of − 13.22, teams {p1} and {p8} are selected 
for merging at step 2. Fig. 6 describes step 2  
of DGAMT. Teams {p1} and {p8} are merged to 
{p1, p8}. The overall number of teams is reduced to 
seven. DGAMT removes two rows and two columns 
from matrix ΔT corresponding to teams {p1} and 
{p8} and adds one row and one column for the new 
team {p1, p8}. Observing column BestC, we see 
that teams {p7} and {p1, p8} give a maximum re-
duction − 14.99 of the time costs. They are selected 
for merging at step 3.  
 

 
Fig. 4. Example matrix dP of programmers’ pairwise time  

costs changes (%) after including in a same team 
 

 
Fig. 5. Step 1 of merging a pair of teams from  

G = {{1}, {2}, {3}, {4}, {5}, {6}, {7}, {8}} by DGAMT 
 

 
Fig. 6. Step 2 of merging a pair of teams from  

G = {{2}, {3}, {4}, {5}, {6}, {7}, {1, 8}} by DGAMT 
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Stepwise merge of teams by DGAMT at seven steps 

Step Team 
count Teams Overall time 

costs Pair of teams merged Time costs 
reduction 

1 8 {1}, {2}, {3}, {4}, {5}, {6}, {7}, {8} 502.0 {1} and {8} −13.22 
2 7 {2}, {3}, {4}, {5}, {6}, {7}, {1, 8} 488.8 {7} and {1, 8} −14.99 
3 6 {2}, {3}, {4}, {5}, {6}, {1, 7, 8} 473.8 {4} and {5} −9.51 
4 5 {2}, {3}, {4, 5}, {6}, {1, 7, 8} 464.3 {3} and {1, 7, 8} −7.32 
5 4 {2}, {4, 5}, {6}, {1, 3, 7, 8} 457.0 {2} and {6} −7.13 
6 3 {4, 5}, {2, 6}, {1, 3, 7, 8} 449.8 {4, 5} and {1, 3, 7, 8} −5.00 
7 2 {2, 6}, {1, 3, 4, 5, 7, 8} 444.8 - 24.45 
 

 
Fig. 7. Comparison of time costs (%) of single team with costs  

of one-programmer teams (triangles) and comparison of time costs (%)  
of dynamic greedy teams with costs of single team (diamonds) vs. programmer count 

 
Table briefly describes 7 steps of DGAMT’s op-

eration. The time costs have been monotonically re-
duced. At step 7, the minimum time costs reduction 
became positive, therefore, the merge is over. Fi-
nally, DGAMT has obtained two teams having the 
overall time costs of 444.8 (that is 11.4% less than 
the costs of eight initial teams). 

Results. We have implemented DGAMT in the 
C++ language using Visual Studio 2022 under OS 
Windows 10. Experiments have been conducted on 
Intel Core i7-10700 CPU processor using various P, t 
and dP. Fig. 7 compares the overall time costs of 
one-programmer teams, single teams and dynamic 
greedy teams obtained by DGAMT for sets of 10 to 
100 programmers. Vector t and matrix dP (average 
value of element is 5%) were unique for each set of 
programmers. The time costs of single team differed 

from those of one-programmer teams by − 6.17%  
to 12.65% depending on the compatibility of pro-
grammers. DGAMT have yielded greedy teams hav-
ing time costs −11.75% to −29.88% lower against 
single teams. 

Conclusion. In the paper, we have proposed an 
accurate model of calculating the IT project time 
costs which accounts for compatibility of program-
mers and updates the programmers’ time costs at 
each adding of a programmer to a team. We have 
used the model for reducing the overall time costs 
by means of finding an appropriate number of teams, 
size, and staff of each team. The dynamic greedy al-
gorithm of stepwise pairwise merge of teams real-
izes the model and shows high accuracy and effi-
ciency while forming programming teams for working 
on an IT project. 
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