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Общая характеристика работы

Актуальность темы исследования. Мембранное газораз-
деление является одним из быстро развивающихся направлений
мембранной науки и технологий. Полимерные газоразделитель-
ные мембраны имеют широкий круг применения в различных
отраслях промышленности: концентрирование водорода из отхо-
дящих газов каталитического риформинга, сбросных газов неф-
техимии, очистки нефти; получение азота для создания инертной
среды и обеспечения пожаро- и взрывобезопасности при хранении
опасных веществ, тушении пожаров в шахтах, обеспечении усло-
вий для длительного хранения пищевых продуктов; обогащение
воздуха кислородом для обеспечения медицинских нужд и тех-
нологических процессов в металлургии.

Однако большинство используемых в современных техноло-
гических процессах материалов полимерных мембран разработа-
ны в 80х годах XX века и по своим характеристикам не в пол-
ной мере соответствуют современным задачам мембранного га-
зоразделения. Поэтому требуются новые материалы для созда-
ния мембран, отличающихся улучшенными газоразделительны-
ми (т.н. «транспортными») характеристиками. Проведение экс-
периментов и синтез кажущихся перспективными полимеров тре-
бует больших средств и времени, поэтому большое значение име-
ют математические модели, способные предсказывать характе-
ристики интересующих нас полимеров по их структуре. Эти мо-
дели позволяют получить структурную формулу полимера с оп-
тимальным набором транспортных характеристик, экономя фи-
нансовые и временные ресурсы, которые были бы затрачены на
поиск, подбор и синтез полимеров с худшими характеристиками.
Существующие модели и методы обладают рядом недостатков,
которые не позволяют использовать их для дизайна новых мате-
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риалов, что обуславливает актуальность разработки улучшенных
методов предсказания транспортных характеристик полимерных
материалов.

Объектом исследования являются транспортные характе-
ристики пористых материалов на основе различных классов хи-
мических веществ.

Предметом исследования являются математические моде-
ли, алгоритмы и программные средства автоматизированного по-
иска перспективных мембранных материалов на основе количе-
ственного прогнозирования транспортных характеристик мате-
риалов по структурной формуле их молекул.

Цели и задачи. Целью исследования является разработка
математических моделей молекул стеклообразных полимеров и
численных методов расчета характеристик молекулярной поверх-
ности их полимерных цепей для создания алгоритмов количе-
ственного прогнозирования транспортных характеристик газо-
разделительных мембран на основе этих полимеров.

Для достижения поставленной цели необходимо решить сле-
дующие задачи:

1. Провести анализ существующих математических моделей
стеклообразных полимеров и методов предсказания их
транспортных характеристик.

2. Разработать математические модели поверхности молекул
аморфных полимеров.

3. Предложить численные методы предсказания транспорт-
ных характеристик аморфных полимеров на основе площа-
ди поверхности их молекул.

4. Разработать комплекс программ, основанный на библиоте-
ках с открытым исходным кодом, позволяющий провести
как моделирование от мономерного звена полимера до его
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конформаций, так и рассчитать необходимые переменные
для предсказания характеристик полимерных газораздели-
тельных мембран.

5. Продемонстрировать эффективность разработанных мето-
дов и алгоритмов для задач анализа и синтеза полимерных
материалов с заданными свойствами в интересах мембран-
ной технологии.

Область исследования. Диссертационная работа соответ-
ствует специальности 1.2.2 «Математическое моделирование,
численные методы и комплексы программ (технические науки)»
по следующим пунктам:

1. Разработка новых математических методов моделирования
объектов и явлений;

2. Развитие качественных и приближенных аналитических ме-
тодов исследования математических моделей;

3. Реализация эффективных численных методов и алгоритмов
в виде комплексов проблемно-ориентированных программ
для проведения вычислительного эксперимента;

4. Комплексные исследования научных и технических про-
блем с применением современной технологии математиче-
ского моделирования и вычислительного эксперимента;

5. Разработка систем компьютерного и имитационного моде-
лирования.

Методы исследования. В диссертационной работе приме-
няются методы молекулярно-механического моделирования, ма-
шинного обучения, математической статистики. Используются
статистические критерии, регрессионный анализ, регрессии с по-
шаговым отбором переменных, стратегии кросс-валидации, ме-
тоды кластеризации. При реализации разработанных методов ис-
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пользуется среда Python и пакеты RDKit, pandas, multiprocessing,
numpy, scipy, sklearn, statsmodels.

Научная новизна.
1. На основе подхода QSPR (предсказания физико-

химических свойств веществ по их структурным хими-
ческим формулам) предложен отличающийся от аналогов
метод и алгоритм моделирования геометрии коротких от-
резков молекул полимерных материалов, вычисления для
них числовых геометрических индексов, а также предска-
зания транспортных характеристик материалов методами
машинного обучения и регрессионного анализа.

2. Для предсказания физико-химических (в первую очередь,
транспортных) характеристик полимеров предложено новое
семейство геометрических молекулярных дескрипторов, ос-
нованных на анализе кривых зависимости площади доступ-
ной поверхности молекул от радиуса «обкатки».

3. Предложенный общий алгоритм предсказания транспорт-
ных характеристик с использованием разработанных новых
геометрических индексов впервые реализован в виде ком-
плекса программ, автоматизирующего все процессы моде-
лирования транспортных характеристик от загрузки исход-
ных наборов до расчета прогнозируемых значений транс-
портных характеристик новых полимерных материалов по
их структурной формуле.

Теоретическая и практическая значимость работы.
Теоретическая значимость разработанного метода состоит в том
что он позволяет решать задачу предсказания транспортных ха-
рактеристик полимерных материалов. В совокупности с комплек-
сом программ, разработанным на языке Python, он позволяет вы-
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рабатывать рекомендации по синтезу перспективных соединений
даже в условиях работы на персональном компьютере.

Практическая значимость новых алгоритмов и разработан-
ных программных средств продемонстрирована на задачах:

1. предсказания коэффициента растворимости (при бесконеч-
ном разбавлении) легких газов в стеклообразных полимерах
различных классов, используемых в мембранной техноло-
гии (в частности, впервые построена универсальная регрес-
сия, позволяющая предсказывать значение коэффициента
растворимости при бесконечном разбавлении большинства
легких газов в стеклообразных полимерах самых разных
химических классов),

2. прогнозирования коэффициента растворимости и селектив-
ности растворимости новых полимеров,

3. предсказания константы Генри стеклообразных полимеров
различных химических классов,

4. кластеризации полимерных материалов различных классов
на основе геометрии их молекул для их типизации в интере-
сах мембранной технологии и для исследования их физико-
химических свойств.

Основные результаты, выносимые на защиту.
1. Методы математического моделирования конформаций по-

лимеров и их геометрических свойств;
2. Регрессионные модели, предсказывающие транспортные ха-

рактеристики полимерных мембран;
3. Метод кластеризации конформационных структур аморф-

ных полимеров, позволяющий провести параллели между
транспортными характеристиками полимерных мембран и
геометрической формой их полимерных цепей, показываю-
щий эффективность разработанных методов и алгоритмов;
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4. Комплекс программ, позволяющий полностью автомати-
зировать процесс получения молекул полимеров большого
размера, а также процесс расчета необходимых индексов
для предсказания транспортных характеристик полимеров.

Степень обоснованности и достоверности полученных
результатов. Представленные в работе результаты решения по-
ставленных задач являются достоверными и обоснованными, по-
скольку они используют корректные статистические методы в
процессе проведения вычислений, а также по причине исполь-
зования представительных валидационных выборок для провер-
ки качества полученных регрессий. Разрабатываемые алгоритмы
и методы прошли апробацию публикациями в международных
журналах, а о результатах исследования доложено на нескольких
конференциях. Для подтверждения работоспособности регресси-
онных моделей были предсказаны характеристики еще не синте-
зированных полимеров, результаты предсказания сравнивались
с модифицированным методом групповых вкладов, а затем и с
экспериментально измеренными характеристиками новых поли-
мерных материалов.

Реализация и внедрение результатов исследования. В
среде Python разработан комплекс программ, основанный на биб-
лиотеках с открытым исходным кодом, позволяющий:

• провести моделирование конформационных структур поли-
меров, используемых в мембранном газоразделении,

• рассчитать необходимые переменные для предсказания ха-
рактеристик полимерных газоразделительных мембран,

• построить собственные регрессии для большого набора дан-
ных,

• предсказать транспортные характеристики полимерных га-
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зоразделительных мембран на основе предложенных ре-
грессий,

• провести кластерный анализ конформационных структур
аморфных полимеров на основе их геометрии для дальней-
шего анализа связей между транспортными характеристи-
ками полимерных мембран и кластерами.

Разработанный комплекс программ прогнозирования харак-
теристик полимерных материалов использовался в ходе научных
исследований Лабораторией мембранного газоразделения ИНХС
им. А.В. Топчиева РАН для прогнозирования коэффициента рас-
творимости новых перспективных полимерных материалов.

Апробация результатов.

• 57, 58, 60 и 61 научные конференции МФТИ: Радиотехника
и кибернетика за 2014 – 2018 годы.

• XII, XIII, XV, XVI Всероссийские школы-конференции мо-
лодых ученых «Управление большими системами» за 2015
– 2019 годы.

• XIV Всероссийская научная конференция с международ-
ным участием «Мембраны-2019» 2019 года;

• 32nd International Mathematics, Chemistry, Computing.
Dubrovnik, Croatia 2021.

Также основные положения диссертации докладывались и об-
суждались на докладах научных семинаров «Теория управления
организационными системами» в Институте проблем управления
имени В.А. Трапезникова Российской академии наук (ИПУ РАН)
и «Применение хроматографии в нефтехимии и аналитике» Ин-
ститута нефтехимического синтеза им. А.В. Топчиева Российской
академии наук (ИНХС РАН)

Публикации. По теме диссертации опубликовано 13 работ,
среди которых 5 публикаций в рецензируемых научных изданиях,
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индексируемых Web of Science и Scopus, в том числе, одна пуб-
ликация за единоличным авторством соискателя, 8 публикаций в
сборниках трудов и тезисов конференций.

Личный вклад соискателя. Все исследования, изложен-
ные в диссертационной работе, выполнены лично соискателем в
процессе научной деятельности. Во всех работах, выполненных в
соавторстве, автор внес значительный вклад в разработку пред-
ставленных методов и алгоритмов, а также в проведение числен-
ных экспериментов и создание комплекса программ.

Структура и объем работы. Диссертационная работа со-
стоит из введения, четырех глав, заключения, списка литературы
и двух приложений. Работа изложена на 159 страницах, содержит
8 таблиц и 31 иллюстрацию. Библиография содержит 114 наиме-
нований.

Содержание работы
В Главе 1 диссертации приводится концепция растворения и

диффузии, описывающая явления транспорта газов через непо-
ристые мембраны, определяются основные транспортные харак-
теристики полимерных материалов. Описывается постановка за-
дачи дизайна материалов с экстремальными транспортными ха-
рактеристиками, а именно, разработка математических моделей
и алгоритмов предсказания свойств и поиска веществ с заданны-
ми физико-химическими свойствами и применение их для выра-
ботки рекомендаций по синтезу перспективных соединений.

Также в Главе 1 проводится анализ существующих матема-
тических моделей стеклообразных полимеров и методов предска-
зания их транспортных характеристик, в частности, методы эм-
пирических групповых вкладов, QSPR-моделирования, молеку-
лярной динамики и механики, а также методы Монте-Карло и
машинного обучения. Приводится описание способов представ-
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ления молекул, а также перечисляются популярные силовые по-
ля для проведения молекулярно-механического и молекулярно-
динамического моделирования. Анализируются недостатки опи-
санных методов.

В Главе 2 описывается разработанный метод предсказания
транспортных характеристик аморфных полимеров на основе
площади поверхности коротких полимерных цепей (ППКПЦ).
Он лишен перечисленных в первой главе недостатков: не требует
экспериментальных данных о полимерном материале; применим
к широкому кругу полимеров, в том числе еще не синтезирован-
ных; предъявляет весьма скромные требования к вычислитель-
ным мощностям. В основе предлагаемого метода лежит гипотеза
о том, что коэффициент растворимости газа в полимере и свя-
занные с этим характеристики в той или иной мере зависят от
параметров поверхности контакта между молекулой полимера и
молекулой газа.

В разделе 2.1 диссертационной работы приводится метод ма-
тематического моделирования транспортных характеристик по-
лимеров. В подразделе 2.1.1 описывается метод молекулярно-
механического моделирования. Для каждого рассматриваемого
полимера готовится «олигомерная цепь», состоящая из несколь-
ких сотен атомов, затем ее геометрия оптимизируется в некото-
ром эмпирическом силовом поле. Таким образом получается кон-
формация молекулы полимера.

В подразделе 2.1.2 описываются геометрические индексы
на основе площади ППКПЦ. Геометрия полимерных конформа-
ций должна быть преобразована в числовые дескрипторы, ис-
пользуемые в качестве объясняющих переменных в регрессиях
для прогнозирования транспортных характеристик. Для этого
вычисляется ряд поверхностных и поверхностно-зарядных гео-
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метрических индексов для различных значений радиуса «обкат-
ки» газа-пенетранта из диапазона от 0 до 3 Å. Таким образом по-
лучается кривая зависимости геометрических индексов от ради-
уса «обкатки» газа-пенетранта. Доступная площадь поверхности
(𝐴𝑆𝐴), рассчитанная для полимера, характеризует систему «газ-
полимер», поскольку каждая площадь рассчитывается с исполь-
зованием определенного радиуса проникающего газа. Требуются
показатели, характеризующие только полимер. Чтобы выявить
такие производные индексы, отметим, что ASA (усредненная по
конформациям) может быть аппроксимирована линейной зависи-
мостью от радиуса R (газа) газа-пенетранта. Зависимость 𝐴𝑆𝐴

от характеристик пары «полимер-газ» можно записать в виде:
𝐴𝑆𝐴(𝑝𝑜𝑙𝑦𝑚𝑒𝑟, 𝑔𝑎𝑠) = 𝑐𝐴𝑆𝐴(𝑝𝑜𝑙𝑦𝑚𝑒𝑟) + 𝑑𝐴𝑆𝐴(𝑝𝑜𝑙𝑦𝑚𝑒𝑟)𝑅(𝑔𝑎𝑠),(1)

где 𝑐𝐴𝑆𝐴(𝑝𝑜𝑙𝑦𝑚𝑒𝑟)(Å2 моль/см3) и 𝑑𝐴𝑆𝐴(𝑝𝑜𝑙𝑦𝑚𝑒𝑟)(Å моль/см3)
зависят от формы конформации олигомера. Следовательно, со-
вокупность площадей поверхности, рассчитанных для одного по-
лимера при различных радиусах газа-пенетранта, порождает два
новых дескриптора полимера: «начальная» площадь поверхности
𝑐𝐴𝑆𝐴(𝑝𝑜𝑙𝑦𝑚𝑒𝑟) и наклон площади поверхности 𝑑𝐴𝑆𝐴(𝑝𝑜𝑙𝑦𝑚𝑒𝑟).
Эти производные индексы оцениваются для каждого полимера
методом наименьших квадратов из серии значений ASA, рассчи-
танных для эффективных радиусов рассматриваемых газов на
некотором диапазоне радиусов «обкатки». Границы этого диапа-
зона – минимальный и максимальный радиусы «обкатки» – яв-
ляются настраиваемыми параметрами предлагаемого метода.

В подразделе 2.1.3 приводится подход к построению регрес-
сионной модели для предсказания транспортных характеристик
полимерных мембран на основе представленных геометрических
индексов. Для построения предсказательной модели использу-
ется множественная линейная регрессия с пошаговым отбором

12



переменных. Агломеративный метод кластеризации использует-
ся для кластеризации конформаций полимеров и поиска зависи-
мостей между транспортными характеристиками полимеров раз-
личных химических классов.

В разделе 2.2 приводятся разработанные алгоритмы пред-
сказания транспортных характеристик полимерных мембран. В
подразделе 2.2.1 описывается разработанный численный метод
оптимизации потенциальной энергии молекулы полимера, на ос-
нове методов молекулярно-механического моделирования, с це-
лью генерации представительного набора конформаций полимер-
ных цепей. Разработанный численный метод применим для спе-
цифических полимеров, используемых в мембранном газоразде-
лении, и удовлетворяет требованиям по точности, устойчивости и
экономичности. Оригинальность предложенного метода модели-
рования определяется использованием процедуры, аналогичной
процедуре полимеризации при создании полимерного образца,
которая позволила кардинально уменьшить время вычислений,
за счет пошаговой оптимизации потенциальной энергии молеку-
лы с дополнительными граничными условиями.

В подразделе 2.2.2 приводится сравнение алгоритмов Ли-
Ричардса и Шрайка-Рипли, которые отвечают за расчет пло-
щади поверхности «обкатки» молекулы. На основе методов Ли-
Ричардса и Гастайгера-Марсили предложен новый численный
метод вычисления поверхностно-зарядных геометрических ин-
дексов, которые впоследствии используются для предсказания
транспортных характеристик стеклообразных полимеров.

В подразделе 2.2.3 описывается подход к обучению регрес-
сионных моделей на основе шаговой регрессии с двунаправлен-
ным отбором значимых переменных. В начале, производится ли-
неаризация кривых зависимости геометрических индексов от 𝑅
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на ряде диапазонов. Затем, выборка разбивается на обучающую
и валидационную. На обучающей выборке проводится процеду-
ра 5-блочной кросс-валидации. Затем происходит построение ре-
грессий с пошаговым отбором переменных для данных из обуча-
ющей выборки с исключенной подвыборкой для заданных значе-
ний границ диапазонов радиусов (𝑅−, 𝑅+) и пороговых значений
𝑓𝑖𝑛 и 𝑓𝑜𝑢𝑡, ответственных за включение в регрессию и исключе-
ние из нее объясняющих переменных. На следующем шаге вы-
числяется коэффициент детерминации 𝑅2 для каждой регрессии
по каждой исключенной подвыборке, который затем усредняет-
ся. После линейные регрессии обучаются по наборам 𝑅−, 𝑅+ и
𝑓𝑖𝑛, 𝑓𝑜𝑢𝑡, дающим наибольший 𝑅2. На финальном этапе выбира-
ется оптимальный набор 𝑅−, 𝑅+ и 𝑓𝑖𝑛, 𝑓𝑜𝑢𝑡 и на всей обучающей
выборке строится регрессия с наиболее значимыми переменными.

В Главе 3 описывается разработанный комплекс программ
для предсказания транспортных характеристик полимерных га-
зоразделительных мембран, приводится его функциональный со-
став (см. также Рис. 1): блок интерфейсов данных, блок построе-
ния конформаций молекул, блок вычисления геометрических ин-
дексов и параметров молекул, блок регрессионного анализа. Так-
же описываются два типовых сценария использования комплекса
программ, условно называемые исследовательским и пользова-
тельским.

В подразделе 3.1.1 приводится описание блока интерфейсов
данных, где для хранения и передачи структур полимеров между
Базой данных и разработанным комплексом программ использу-
ется формат файлов SDF, а для передачи информации о газах –
XLSX.

В подразделе 3.1.2 описывается блок построения конформа-
ций молекул, где на вход подается структура полимерного звена
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Рис. 1 – Функциональная схема разработанного комплекса про-
грамм.

в формате SDF, а также параметры, такие как: число мономе-
ров, силовое поле (MMFF94, MMFF94s, UFF) и другие техниче-
ские параметры. На выходе данного блока получается SDF файл
с рассчитанными координатами конформации молекулы полиме-
ра. Таким образом, на выходе блока образуется база конформа-
ций молекул.

В подразделе 3.1.3 описывается блок вычисления парамет-
ров молекул, где на вход подаются координаты атомов (формат
SDF). Функциональное назначение блока – вычисление атомного
номера, радиусов Ван-дер-Ваальса и частичных зарядов атомов
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по Гастайгеру–Марсели. Вычисленные параметры подаются на
вход блока вычисления геометрических индексов, где с исполь-
зованием алгоритма Ли-Ричардса для каждого атома вычисля-
ются площади, доступные для «обкатки» газом-пенетрантом, и
следом, производится расчет основных геометрических индексов.
На выходе блока получаем три файла формата HDF5: с координа-
тами атомов молекулы в трехмерном пространстве, значениями
радиусов, частичных зарядов и весов атомов; с рассчитанными
значениями геометрических индексов для каждого атома в за-
висимости от радиуса «обкатки»; с рассчитанными значениями
суммарных геометрических индексов в зависимости от радиуса
«обкатки».

В подразделе 3.1.4 характеризуется блок регрессионного
анализа, где на вход подаются значения рассчитанных геометри-
ческих индексов в формате HDF5, а также экспериментальные
значения транспортных характеристик и метки разбиения на те-
стовую и обучающую выборки в формате XLSX. На выходе дан-
ного блока получаем список отобранных объясняющих перемен-
ных с коэффициентами, а также эффективности предсказания на
обучающей и тестовой выборках.

В разделе 3.2 приводятся сценарии использования комплек-
са программ: пользовательский и исследовательский. Исследова-
тельский сценарий позволяет расширять обучающее множество
за счет новых полимеров, вычислять свои индексы и вносить из-
менения в уже разработанные, изменять параметры построения
регрессионных моделей и строить свои модели на основе произ-
веденных расчетов. Пользовательский сценарий предлагает ис-
пользовать разработанные и обученные модели для предсказа-
ния транспортных характеристик новых, еще не синтезирован-
ных полимеров, а также использовать предложенную в разделе

16



кластеризацию для оценки и сравнения значений транспортных
характеристик полимеров.

В Главе 4 диссертации рассказывается о применении разра-
ботанной методики для дизайна материалов с заданными свой-
ствами. В разделе 4.1 приводится информация и анализ базы
данных стеклообразных полимеров, используемых в интересах
мембранного газоразделения, в которой собраны более 6000 запи-
сей о взаимодействии элементов системы «газ-полимер». В раз-
деле 4.2 дается обоснование достаточной длины конформации и
количества генерируемых конформаций. Показывается, что зна-
чения индексов начинают сходиться на длине молекулы в 600
атомов и усреднении значений по 5-6 конформациям.

В разделе 4.3 подробно описывается предсказание одного из
наиболее важных транспортных характеристик – коэффициента
растворимости S. В набор данных для обучения и тестирования
«универсальной» регрессии входит 1586 строк эксперименталь-
ных данных по парам «полимер-газ» (383 уникальных полиме-
ра, 13 различных химических классов). Согласно описанному ра-
нее алгоритму построения регрессии был получен оптимальный
диапазон [𝑅−, 𝑅+] = [0.0, 1.4]Å линеаризации кривых 𝐴𝑆𝐴, . . . ,
𝑃𝑁𝑆𝐴3 и значения оптимальных параметров шаговой регрессии
𝑓𝑖𝑛 = 0.01, 𝑓𝑜𝑢𝑡 = 0.07, давшие в результате кросс-валидации мак-
симальный средний скорректированный коэффициент детерми-
нации. Данным значениям параметров соответствовала регрес-
сия (настроенная уже на полной обучающей выборке), которая
состоит всего из 6 переменных:

𝑙𝑔 𝑆 = −2.55− 1.402𝑐𝐴𝑆𝐴 − 13.833𝑑𝑃𝑁𝑆𝐴3 + 3.74𝑐𝑃𝑁𝑆𝐴3+

𝑀𝑎𝑥𝑃𝐴(0.182 + 0.235𝑐𝐴𝑆𝐴+ − 2.308𝑑𝑃𝑃𝑆𝐴3).
(2)

Коэффициент детерминации на тестовой выборке составил
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𝑅2 = 0.72, а средняя относительная ошибка 𝑀𝑅𝐸 = 104%. Диа-
грамма рассеяния представлена на рисунке 2.

Рис. 2 – Диаграмма рассеяния для предсказания lg𝑆. lg[см3

(н.у.)/ см3 (см.рт.ст.)]. 1 – обучающая выборка, 2 – тестовая.
На основе значимых переменных, полученных для универ-

сальной регрессии, построены частные регрессии для газов 𝐻𝑒,
𝐻2, 𝑂2, 𝑁2, 𝐶𝑂2, 𝐶𝐻4. Частные регрессии показывают лучшее
качество. Значение средней относительной ошибки предсказания
для частных регрессий составило от 53% до 100%.

В разделе 4.4 метод ППКПЦ был использован для проведе-
ния поиска высокопроницаемых полимеров. Отбирались потен-
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циальные структуры и необходимо было определить наиболее
перспективный полимер с точки зрения коэффициента раство-
римости. Прогнозы методов MAC/BC (модифицированные мето-
ды групповых вкладов) и ППКПЦ находятся в пределах одного
порядка величины по сравнению с экспериментальными значени-
ями. Стоит отметить, что методы MAC/BC и ППКПЦ показали
противоположные отклонения; в основном отрицательно в случае
MAC/BC и в основном положительно в случае ППКПЦ.

В разделе 4.5 описывается процесс обучения регрессион-
ной модели, способной предсказать значение константы Генри
𝑘𝐷. В результате применения шаговой регрессии была получе-
на формула, задействующая единственную переменную, харак-
теризующую полимер – это чувствительность индекса 𝑃𝑁𝑆𝐴3

(площади отрицательно заряженной доступной поверхности с
учетом величины частичного заряда) к радиусу «обкатки», при
этом скорректированный коэффициент детерминации 𝑅2 = 0.81,
𝑅𝑀𝑆𝐸 = 0.09.

𝑙𝑔 𝑘𝐷 = 𝑀𝑎𝑥𝑃𝐴(0.12− 2.96𝑑𝑃𝑃𝑆𝐴3)− 4.11. (3)

В разделе 4.6 предлагается метод кластеризации полимеров
на основе их геометрии, а также исследуются транспортные ха-
рактеристики выявленных кластеров (групп полимеров) для вы-
явления связей между геометрией полимерных цепочек и транс-
портными характеристиками веществ. Проведенный анализ поз-
воляет говорить о глубокой зависимости транспортных характе-
ристик полимеров от формы и геометрии конформаций молекул
полимера. Полученная кластеризация позволяет выделить при-
знаки и характеристики молекул полимеров с различными экс-
тремальными свойствами, что будет полезно в задачах поиска и
синтеза новых перспективных полимеров.
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Выводы
В процессе работы над диссертацией были получены следую-

щие результаты:
1. Проведен анализ существующих математических моделей

стеклообразных полимеров и методов предсказания их
транспортных характеристик.

2. Разработан метод моделирования конформаций полимер-
ных цепей, позволяющий получить реалистичные молеку-
лы полимерных цепей, необходимые для вычисления по-
верхностных и поверхностно-зарядных геометрических ин-
дексов. В частности, предложено семейство геометрических
молекулярных дескрипторов, основанных на анализе кри-
вых зависимости площади доступной поверхности молекул
от радиуса «обкатки».

3. На основе регрессионных моделей разработаны численные
методы предсказания транспортных характеристик поли-
мерных мембран.

4. Разработан комплекс программ, позволяющий полностью
автоматизировать процесс моделирования полимерных це-
пей стеклообразных мембранных материалов и предсказа-
ния их транспортных характеристик. Все вычисления име-
ют возможность распараллеливания на кластере и прием-
лемое (для работы на ПК) время расчета одного полимера.

5. Продемонстрирована эффективность разработанных мето-
дов и алгоритмов в задачах предсказания транспортных ха-
рактеристик полимерных мембран, таких как коэффициент
растворимости S и константа закона Генри 𝑘𝐷. Предложе-
на кластеризация конформационных структур аморфных
полимеров, основанная лишь на значениях геометрических
индексов.
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