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1. ВВЕДЕНИЕ

Целью создания интеллектуальных систем 
инжиниринга (ИСИ) сложных химических ре-
акций (СХР) является решение как минимум 
трех основных задач:

–  каким будет результат смешения заданных 
химических веществ (ХВ) в заданных условиях;

–  как синтезировать заданное химическое 
вещество из доступных реагентов;

–  как построить оптимальный по определен-
ному критерию (системе критериев) маршрут 
СХР, посредством которого может быть реали-
зован необходимый химико-технологический 
процесс.

Для решения перечисленных задач традици-
онно применяются фреймово-продукционные 
модели [1–3] и  различные проблемно-ориен-
тированные разновидности графов: потоковые 
(в  том числе эксергетические потоковые), ин-
формационные, сигнальные, а также информа-
ционно-потоковые мультиграфы [4–7]. В  част-
ности, весьма распространенным средством 
решения указанных задач являются двудольные 
мультиграфы, обеспечивающие представление 

систем уравнений химических реакций и  име-
нуемые графами Вольперта. Однако графо-
вые модели имеют свои ограничения. Во-пер-
вых, графы охватывают только топологические 
аспекты химико-технологических процессов, 
тогда как для представления цепочек много-
параметрических химических превращений, 
осуществляемых в  рамках химико-технологи-
ческого процесса, необходимо привлечение 
дополнительных языково-алгоритмических 
инструментов. Во-вторых, требуется выполне-
ние значительного объема работы по предвари-
тельному построению графов, отображающих 
взаимосвязи между уравнениями различных 
химических реакций, и  созданию алгоритмов 
и программ применения этих графов для реше-
ния различных задач. В этой связи возникает не-
обходимость поиска некоторой альтернативной 
единой модели представления знаний о химиче-
ских реакциях, которая минимизировала бы:

–  трудоемкость создания и  пополнения об-
щей базы знаний о химических реакциях;

–  временны́е затраты на освоение и исполь-
зование ИСИ конечными пользователями (уче-
ными и инженерами химической отрасли);

–  вычислительную сложность решения задач 
применительно к  очень большим объемам ис-
пользуемых баз знаний.
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Для выполнения этих требований искомая 
модель представления знаний должна быть мак-
симально совместима как с  традиционным для 
химии представлением знаний в виде уравнений 
химических реакций, так и  с  общепринятым 
языком постановки многокритериальных опти-
мизационных задач.

Данная статья посвящена рассмотрению воз-
можных способов применения мультимноже-
ственных грамматик (МГ), которые до настоя-
щего времени использовались для решения 
теоретических и практических задач из областей 
системного анализа, исследования операций 
и цифровой экономики [8, 9], в качестве иско-
мой единой модели представления знаний для 
ИСИ СХР.

Во втором разделе описаны базовые мате-
матические конструкции, лежащие в  основе 
мультиграмматического инструментария (МГИ) 
и  предлагаемых решений упомянутых задач. 
Третий раздел посвящен способам использова-
ния различных классов мультимножественных 
грамматик для представления различных рас-
ширений химических уравнений и решению за-
дачи построения оптимальных маршрутов слож-
ных химических реакций.

2. МУЛЬТИГРАММАТИЧЕСКОЕ 
ПРЕДСТАВЛЕНИЕ ХИМИЧЕСКИХ 

РЕАКЦИЙ

2.1. Исходные положения

Предлагаемый подход к  мультиграмматиче-
скому представлению и моделированию химиче-
ских реакций основывается на следующих пред-
положениях:

–  любое химическое вещество может быть 
представлено в  виде мультимножества (ММ), 
объектами которого являются молекулы, а крат-
ность каждого объекта в  этом ММ есть коли-
чество идентичных молекул соответствующего 
вида в данном ХВ;

–  уравнение любой химической реакции мо-
жет быть представлено в виде соответствующего 
правила мультимножественной грамматики, 
в  котором мультиобъекты из левой части пред-
ставляют реагенты, а  мультиобъекты из правой 
части – продукты реакции.

При этом применение некоторого конкрет-
ного правила к  мультимножеству, получен-

ному на предшествующих шагах порождения, 
моделирует протекание соответствующей хи-
мической реакции, продуктами которой явля-
ются ХВ, представленные полученным муль-
тимножеством. При таком подходе схема МГ 
представляет собой базу знаний о химических 
реакциях, имеющих отношение к  рассматри-
ваемому классу ХВ, а  множество мультимно-
жеств, порождаемых этой МГ из исходного 
ММ, представляющего исходное ХВ, есть не 
что иное, как множество результатов всех воз-
можных химических реакций, которые в  лю-
бых возможных последовательностях могут 
произойти, начиная от указанного исходно-
го ХВ.

Перейдем к  рассмотрению математической 
основы предлагаемого подхода.

Согласно работам [8, 9], мультимножество 
представляет собой совокупность мультиобъек-
тов, так что запись

	 v n a n am m= ⋅ … ⋅{ }1 1, ,� 	 (1)

означает, что ММ v  содержит n1 объектов a1,…,�nm  
объектов am ; целое число ni именуется кратно-
стью объекта ai, а n ai i×  – мультиобъектом.

Как уже отмечалось, в рассматриваемом при-
ложении объектами будут формулы молекул, 
а кратностями – количества этих молекул в ХВ, 
которое представляется в  виде мультимноже-
ства. Синтаксическая структура объектов, то 
есть используемая запись формул химических 
соединений, может быть как общепринятой 
многоуровневой, так и  эквивалентной ей ли-
нейной. В данной статье мы будем использовать 
линейную нотацию, смысл которой иллюстри-
руется примером 1.

Пример 1. Пусть имеется химическое веще-
ство, состоящее из 8 молекул нитрата таллия 
Tl(NO3)3 и 5 молекул сульфата ванадия V2(SO4)3. 
Это ХВ представляется мультимножествами

	 v = ⋅ ⋅{ ( ) , ) }(8 53 3 2 4 3Tl NO V SO

при использовании традиционной многоуров-
невой записи формул химических соединений и

	 v = ⋅ ( ) ⋅{ , ) }(8 3 3 5 2 4 3Tl NO V SO�

при использовании линейной нотации.
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Уравнение химической реакции будет пред-
ставляться в виде правила

	 v v→ ′,	 (2)

в котором v  есть мультимножество, представля-
ющее реагенты, а  ¢v  – продукты этой реакции.

Пример 2. В соответствии с (2) уравнение хи-
мической реакции

	 2 2C Na SO Na S CO2 4 2 2+ = +

представляется в виде правила:

	 2 1 2 4 1 2 2 2⋅ ⋅{ } → ⋅ ⋅{ }C Na SO Na S CO, , .�

2.2. Прямая задача

Пусть имеется совокупность реагентов, пред-
ставляемых мультимножествами v 0

1,…,�v k
0 , и  база 

знаний о  химических реакциях в  виде множе-
ства  R представляющих их правил. Тогда мно-
жество возможных результатов цепочек хими-
ческих превращений (сложных химических 
реакций), каждая из которых завершается полу-
чением своей совокупности продуктов, есть не 
что иное, как множество мультимножеств VS, 
порождаемых мультимножественной граммати-
кой S v R= 0, , где ядро

	 v v v k
0 0

1
0= + …+ .	 (3)

При этом множество VS  включает мультимно-
жественные представления всех химических 
веществ (в том числе промежуточных), получае-
мых в  результате цепочек химических превра-
щений, тогда как множество VS  терминальных 
мультимножеств (ТММ), порождаемых этой МГ, 
включает только те мультимножества, которые 
представляют конечные результаты упомяну-
тых цепочек (в общем случае VS  включает более 
одного мультимножества, что соответствует воз-
можности реализации различных цепочек).

Пример 3. Пусть имеем три реагента, первый 
из которых включает восемь атомов натрия, вто-
рой – две молекулы B O2 3, а третий – 15 молекул 
водорода. При этом база знаний о  химических 
реакциях включает следующие реакции:

	 NaH H O NaOH H+ = +2 2, 
	 2 2 2 2Na H O NaOH H2+ = + , 
	 4 2 42Na O H O NaOH2+ + = , 

	 2 2 2Na + O Na O2= , 
	 2 22NaH O NaOH+ = , 
	 2 7 22 3 2 4Na B O H NaBH 3H O.2+ + = +

Мультимножественная грамматика S v R= 0, , 
соответствующая этим исходным данным в ука-
занном выше смысле, имеет следующие ядро 
и схему:

	
v 0 2

2

8 2 15

8 2 15

= ⋅{ }+ ⋅{ }+ ⋅{ } =
= ⋅ ⋅ ⋅{ }

Na B2O3 H

Na B2O3 H, , ,
 

	 R r r r r r r= { }1 2 3 4 5 6, , , , , ,

где правила r r1 6, ,¼  имеют, в соответствии с вы-
ражением (2), следующий вид (уникальный 
идентификатор правила отделяется от правила 
двоеточием):

r1 1 1 1 1: , , ,⋅ ⋅{ } → ⋅ ⋅{ }NaH H2O NaOH H2  
r2 2 2 2 1: , , ,⋅ ⋅{ } → ⋅ ⋅{ }Na H2O NaOH H2  
r3 24 1 2 4: , , ,⋅ ⋅ ⋅{ } → ⋅{ }Na O2 H O NaOH�  
r4 2 1 1: , ,⋅ ⋅{ } → ⋅{ }Na O2 Na2O2  
r5 2 1 7 2 3: , , , ,⋅ ⋅ ⋅{ } → ⋅ ⋅{ }Na B2O3 H2 NaBH4 H2O� �  
r6 2 1 2: , .⋅ ⋅{ } → ⋅{ }NaH O2 NaOH

Порождение мультимножеств посредством при-
менения правил осуществляется следующим 
образом:

	 v
r

0

5

8 2 15⇒ ⋅ ⋅ ⋅{ }Na B2O3 H2, ,  
	 − ⋅ ⋅ ⋅{ }2 1 7 2Na B2O3 H, ,  
	 + ⋅ ⋅{ } =2 3 2NaBH4 H O,  
	 6 1 8 2 3

5

⋅ ⋅ ⋅ ⋅ ⋅{ }⇒Na B2O3 H2 NaBH4 H2O, , , ,� � �
r

 
	 6 1 8 2 3⋅ ⋅ ⋅ ⋅ ⋅{ }Na B2O3 H2 NaBH4 H2O, , , ,� � �  
	 − ⋅ ⋅ ⋅{ }2 1 7Na B2O3 H2, , �  
	 + ⋅ ⋅{ } =2 3NaBH4 H2O, �  

	 4 1 4 6
2

⋅ ⋅ ⋅ ⋅{ }⇒Na H2 NaBH4 H2O, , ,� � �
r

 
	 4 1 4 6⋅ ⋅ ⋅ ⋅{ }Na H2 NaBH4 H2O, , ,� � �  
	 − ⋅ ⋅{ }2 2Na H2O,  
	 + ⋅ ⋅{ } =2 1NaOH H2,  
	 2 2 4 4 2

2

⋅ ⋅ ⋅ ⋅ ⋅{ }⇒Na H2 NaBH4 H2O NaOH, , , ,� � �
r

 
	 2 2 4 4 2⋅ ⋅ ⋅ ⋅ ⋅{ }Na H2 NaBH4 H2O NaOH, , , ,� � �  
	 − ⋅ ⋅{ }2 2Na H2O,  
	 + ⋅ ⋅{ } =2 1NaOH H2,  
	 3 2 4 2 4⋅ ⋅ ⋅ ⋅{ }H NaBH4 H2O NaOH, , , .� �

Таким образом, множество терминальных муль-
тимножеств, порождаемых мультимножествен-
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ной грамматикой S, включает единственный 
элемент, представляющий химическое веще-
ство, состоящее из трех молекул водорода, двух 
молекул воды, четырех молекул гидроксида на-
трия и четырех молекул NaBH4:

	 VS = ⋅ ⋅ ⋅ ⋅{ }{ }3 4 2 4H2 NaBH4 H2O NaOH, , , .

Такова базовая схема применения мульти-
грамматического инструментария для представ-
ления химических реакций и получения их про-
дуктов. Эта схема без каких-либо дополнений 
обеспечивает решение первой из упомянутых во 
введении задач: что получится в результате реак-
ции, если смешать заданные химические вещества.

2.3. Обратная задача

Рассмотрим логику применения МГИ для ре-
шения второй (обратной) задачи: как синтезиро-
вать заданное химическое вещество из доступных 
реагентов.

В этих целях построим мультимножествен-
ную грамматику S v R= 0, , где ядро v 0, как 
и в прямой задаче, есть сумма мультимножеств, 
представляющих все доступные реагенты, а схе-
ма R есть база знаний, то есть множество правил, 
представляющих возможные химические реак-
ции. Пусть химическое вещество, которое необ-
ходимо получить, представляется мультимноже-
ством v n a n am m= ⋅ … ⋅{ }1 1, , ,�  где, как и ранее, ni 
есть количество молекул химического соедине-
ния ai в ХВ v . Поскольку V s  представляет множе-
ство ХВ, которые могут быть получены из v 0, то 
критерий для оценки возможности решения по-
ставленной задачи очевиден: если v  Î V s, то зада-
ча разрешима; в ином случае получить требуемое 
вещество из имеющихся реагентов невозможно. 
Разрешимость поставленной задачи означает, 
что существует последовательность непосред-
ственных порождений мультимножеств

	 v v v
r r ri i il

0 1

0 1

⇒ ⇒…⇒ ,	 (4)

которая представляет последовательность соот-
ветствующих химических реакций, обеспечива-
ющую получение требуемого вещества v  из 
реагентов v 0

1,…,  �v k
0 , где v 0

1 �+ … + �v vk
0 0= . Таким 

образом, l-местный кортеж

	 ρ v v r r ri i il0 0 1
, , , ,( ) = …� 	 (5)

есть не что иное, как представление маршрута 
сложной химической реакции, представлением 
совокупности реагентов которой является муль-
тимножество v 0, а представлением совокупности 
ее продуктов – мультимножество v .

Данная задача может иметь и более сложную 
постановку, согласно которой требуется получить 
ХВ, представленное мультимножеством v , не из 
всей совокупности реагентов, представленной 
ММ v 0, а из некоторого подмножества этих ре-
агентов, предварительно изъяв его и переместив 
в область реакции. В случае, если возможно не-
сколько вариантов решения этой задачи, следует 
выбрать наилучший по какому-либо критерию.

Построим так называемую зеркальную 
(mirror)  [9] мультимножественную грамматику 
S v R− −=1 1, , ядро которой есть мультимноже-
ственные представление ХВ, которое необходи-
мо получить, а схема включает так называемые 
зеркальные (инвертированные) правила, полу-
ченные из правил, входящих во множество R 
переменой мест левой и правой частей:

	 R v v v v R− = ′ → → ′ ∈{ }1 | � .	 (6)

Как видно, мультиграмматика S-1 обеспечи-
вает порождение множеств VS-1 �мультимножеств, 
являющихся представлениями всех химических 
веществ, из которых в  результате последова-
тельностей химических реакций может быть 
получено вещество, представляемое мульти-
множеством v . Заметим, что в  данном случае 
представлением множества всех ХВ, из которых 
может быть получено ХВ v , является именно 
множество всех ММ, порождаемых МГ S-1, а не 
множество терминальных мультимножеств VS-1 .

Для получения множества искомых ММ 
достаточно построить фильтрующую мульти-
грамматику S = ⊆{ }−v R v, ,1

0�  с  фильтром, 
включающим единственное граничное условие 
Í v 0, которое обеспечивает отбор из множества 
VS-1  таких мультимножеств v ∈ −VS 1, которые 
являются подмультимножествами мультимно-
жества v 0, то есть v Í v �0, что означает принад-
лежность этих ММ множеству решений постав-
ленной задачи. В  случае, когда VS-1  содержит 
более одного ММ, то есть V S' > 1, достаточно 
использовать фильтрующую мультиграмматику 
S' '= ⊆{ }∪−v R v F, ,1

0� , где F' есть множество 
граничных и  оптимизирующих условий, обес-
печивающих селекцию из множества VS  един-
ственного решения, то есть V S' = 1.
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Таким образом в рамках базового представле-
ния обеспечивается решение первых двух задач, 
вербально сформулированных во введении. Для 
решения третьей из упомянутых задач, то есть 
построения оптимального маршрута сложной 
химической реакции, предварительно рассмо-
трим, каким образом дополнительная информа-
ция, необходимая для сравнения альтернатив-
ных маршрутов, может быть имплантирована 
в упомянутое базовое представление.

3. МУЛЬТИГРАММАТИЧЕСКОЕ 
ПРЕДСТАВЛЕНИЕ ХИМИЧЕСКИХ 
РЕАКЦИЙ С ДОПОЛНИТЕЛЬНОЙ 

ИНФОРМАЦИЕЙ И ПОСТРОЕНИЕ 
ОПТИМАЛЬНЫХ МАРШРУТОВ СЛОЖНЫХ 

ХИМИЧЕСКИХ РЕАКЦИЙ

3.1. Стоимость синтеза вещества

В общем случае возможно существование не-
скольких последовательностей реакций, каждая 
из которых соответствует своему способу полу-
чения вещества v . При этом актуальной стано-
вится задача выбора наилучшего из возможных 
вариантов по некоторому заранее определенно-
му показателю. Таким показателем в общем слу-
чае может быть полная стоимость синтеза требуе-
мого вещества из имеющихся реагентов. В качестве 
исходных данных для вычисления значения это-
го показателя могут быть использованы стоимо-
сти химических реакций, мультимножественные 
представления уравнений которых имеются 
в базе знаний. Чтобы имплантировать эти стои-
мости в  базу знаний, достаточно каждому пра-
вилу v v→ ′, представляющему некоторое урав-
нение реакции, поставить в  соответствие 
правило v v m→ + ⋅{ }′ c , где c есть обозначение 
денежной единицы, которая используется для 
исчисления стоимостей реакций и  их цепочек, 
а m  есть выраженная в единицах c стоимость ре-
акции, представленной правилом v v→ ′. Полу-
ченная таким образом мультиграмматика 
S v Rc c= 0, , где

	 R r v v mc rr v v R
= → + ⋅{ }{ }′

→ ∈′
; ,

;
c

�� � � �

	 (7)

а m r есть стоимость реакции, уравнение которой 
представляется правилом с  именем r, обеспе-
чивает порождение множества мультимножеств 
вида

	 v M+ ⋅� c,

где, в свою очередь, M есть полная стоимость по-
лучения совокупности продуктов, представлен-
ных мультимножеством v �, из совокупности ре-
агентов, представленных мультимножеством v 0, 
способом, представленным последовательно-
стью правил ri0

, ri1
, …, ril

. Как видно, M есть сумма 
стоимостей всех реакций, последовательность 
которых обеспечивает получение v :

	 v v v M
r r ri i il

0 1

0 1

⇒ ⇒…⇒ + ⋅{ }c ,	 (8)

	 M m
j

l

ri j
=

=
∑

1

.	 (9)

При этом для выбора способа с  наименьшей 
стоимостью достаточно использовать фильтру-
ющую мультиграмматику S v R Fc c= 0, ,  с  тер-
минальным фильтром F = ={ }c min .

Приведенная формализация не учитывает 
стоимости реагентов, которые необходимо при-
обрести для синтеза требуемого вещества. Ука-
занная стоимость может быть включена в  схе-
му Rc следующим образом. Каждому реагенту 
k a× , стоимость одной молекулы a которого со-
ставляет na единиц c, поставим в  соответствие 
правило

	 r a a na a; # ,� �1 1⋅{ } → ⋅ ⋅{ }c ,	 (10)

где #a  – вспомогательный объект, полученный 
присоединением к лексеме a префикса “#”. Да-
лее ядро v 0 �МГ Sc заменим на

	 �
��

′ = ⋅{ }
⋅ ∈

v k a
k a v0

0
# ,



	 (11)

а схему Rc – на

′ = ∪ ⋅{ } → ⋅ ⋅{ }{ }( )⋅ ∈
R R r a a nc c a ak a v # ; # , ,� �

��
1 1

0
c



	 (12)

в результате чего все элементы множества ТММ, 
порождаемых МГ

	 ′ = ′ ′S v Rc c� 0, ,	 (13)

будут содержать мультиобъект ′ ⋅M c, где 
′ = +M M M 0, а M 0 есть стоимость реагентов.

В некоторых случаях предпочтительными мо-
гут оказаться способы, которые характеризуются 
минимальными или ограниченными расходами 
тех или иных химических веществ, соединений 
и элементов. Для применения подобных крите-
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риев на практике достаточно включить в фильтр 
соответствующие граничные и/или оптимизи-
рующие условия.

3.2. Энергия и температура

Как известно, для инициации химических 
реакций в  общем случае могут понадобиться, 
наряду с  реагентами, определенные количества 
энергии; с другой стороны, результатом реакции, 
помимо химических веществ, может быть выде-
ление опять-таки некоторых количеств энергии. 
Кроме того, одним из триггеров химической 
реакции в  общем случае является температура, 
которая применительно к  конкретной реакции 
должна быть не ниже некоторого порогового 
значения либо находиться в некотором диапазо-
не. Наконец, существенно, что химические ре-
акции протекают во времени и, соответственно, 
характеризуются продолжительностью. Рассмо-
трим, каким образом перечисленные факторы 
могут быть учтены в рамках мультиграмматиче-
ского представления химических реакций.

Для представления химических реакций 
и процессов с учетом потребляемой и выделяемой 
энергии достаточно включить в левую и правую 
части правила v v→ ′, отображающего химиче-
ское превращение, мультиобъекты, содержащие 
информацию о  соответствующих количествах 
энергии. При этом правило v v→ ′ �приобретает 
вид

	 v E v E+ ⋅{ } → + ⋅{ }′ ′∆ ∆E E ,,	 (14)

где E  – объект, представляющий единицу изме-
рения энергии, а ∆E  и ∆ ¢E  – количества энергии, 
необходимой для начала реакции и выделяемой 
в результате ее осуществления.

Химические реакции, для инициации кото-
рых необходима определенная температура, мо-
гут представляться правилами вида

	 v T v T+ ⋅{ }→ + ⋅{ }′T T ,	 (15)

где T есть объект, представляющий единицу 
измерения температуры, а T   – упомянутое по-
роговое значение температуры, при котором 
возможно химическое превращение совокуп-
ности реагентов, представленных мультимно-
жеством v , в  совокупность продуктов, пред-
ставленных мультимножеством ¢v . Присутствие 
мультиобъекта T ×T  в  левой и  правой частях 

правила отражает то обстоятельство, что темпе-
ратура в  области пространства, где происходит 
реакция, по ее завершении не изменяется. Если 
изменение температуры в  результате реакции 
имеет место, в правой части вместо мультиобъ-
екта T ×T  будет использован мультиобъект ′ ⋅T T , 
где ¢T  есть значение температуры по окончании 
реакции (это значение в  общем случае может 
быть больше либо меньше T).

Более сложный с  точки зрения мультиграм-
матического представления случай имеет место, 
когда реакция происходит в  некотором диапа-
зоне температур T T, � ′



. В этом случае требуется 

привлечение аппарата мультимножественных 
метаграмматик (ММГ) таким образом, что моде-
лируемая система представляется в  виде ММГ, 
схема которой, наряду с  правилами вида (14) 
и (15), включает метаправила вида

	 v v+ ⋅{ } → + ⋅{ }′α αT T ,	 (16)

где α – переменная, значение которой в процес-
се порождения мультимножеств есть температу-
ра в области пространства, где находятся реаген-
ты. При этом фильтр ММГ включает описание 
данной переменной, имеющее вид

	 T T≤ ≤ ′α ,	 (17)

причем в каждом метаправиле используется своя 
уникальная переменная α.

3.3. Продолжительность реакции

В качестве средства описания протекающих 
во времени химических процессов в  МГИ могут 
быть использованы темпоральные мультимноже-
ственные грамматики (ТМГ). Следуя семантике 
ТМГ, каждому уравнению реакции, совокуп-
ность реагентов которой представляется мульти-
множеством v , совокупность продуктов – муль-
тимножеством ¢v , а продолжительность реакции 
составляет ∆t  единиц времени ∆t, поставим в со-
ответствие темпоральное правило

	 v v t→ + ⋅{ }′ ∆ ∆t .	 (18)

Исходной совокупности реагентов v 0, сме-
шанных в  момент t0, поставим в  соответствие 
темпоральное мультимножество v t0 0 0= + ⋅{ }v t� � , 
где t  есть объект, используемый для представ
ления моментов времени. В  результате мно
жество терминальных темпоральных мульти-
множеств V S , порождаемое темпоральной 
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мультиграмматикой S v R= 0, , где R есть мно-
жество темпоральных правил вида (18), пред-
ставляющих уравнения химических реакций 
с их длительностями, есть не что иное, как муль-
тимножественное представление совокупности 
результатов всех возможных цепочек химиче-
ских реакций, инициируемых путем смешения 
реагентов в  вещество v 0 в момент времени t0, 
причем каждый результат включает момент вре-
мени завершения этой цепочки (то есть момент 
получения продуктов СХР). С  использованием 
подобного представления рассмотренные выше 
прямая и обратная задачи, в том числе с ограни-
чениями на допустимую длительность последо-
вательности реакций, решаются посредством 
применения фильтрующей ТМГ S' v R F= 0, , , 
где фильтр F  может включать граничное условие 
вида t ≤ +t t0 ∆ , где ∆t  есть допустимая дли-
тельность химического процесса, инициируе-
мого совокупностью реагентов v 0 (при t0 0=  
указанное условие трансформируется в t £ ∆t ). 
В  случае, если требуется цепочка химических 
реакций с  минимальной продолжительностью, 
в фильтр достаточно включить оптимизирующее 
условие t = min.

Обобщая рассмотренные способы примене-
ния элементов МГИ для представления урав-
нений химических реакций, можно утверждать, 
что универсальным средством этого класса, 
охватывающим все перечисленные особенно-
сти реакций (энергия, температура, продолжи-
тельность, стоимость), являются темпоральные 
мультимножественные метаграмматики (ТММГ). 
В каждой такой ТММГ S v R F= 0, ,

	 v0 0 0= + ⋅ ⋅ ⋅{ }v E T tE T t, , , � 	 (19)

то есть ядро этой метаграмматики в общем слу-
чае, помимо информации о  реагентах в  виде 
мультимножества v 0, включает сведения о коли-
честве энергии E , доведенной до области реак-
ции, о температуре T , имеющей место в данной 
области, а  также о  моменте времени t0 начала 
реакции. Схема R в общем случае наряду с пра-
вилами вида (6)–(15) и  (18), представляющими 
уравнения реакций с учетом поглощаемой и вы-
деляемой энергии, стоимости, продолжительно-
сти и  пороговой температуры начала реакции, 
может содержать метаправила вида (16), пред-
ставляющие диапазоны температуры, в  кото-
рых могут протекать соответствующие реакции. 
Наконец, фильтр F  этой ТММГ может содержать 

граничные условия вида (17), фиксирующие 
упомянутые диапазоны температуры, а  также 
граничные и/или оптимизирующие условия, 
определяющие допустимую продолжительность 
химического процесса, его стоимость и количе-
ства молекул тех или иных продуктов этого про-
цесса.

3.4. Построение оптимальных маршрутов 
сложных химических реакций

Пусть имеем совокупность реагентов, пред-
ставлением которой является мультимноже-
ство v 0, и базу знаний R. Множество терминаль-
ных мультимножеств VS, где S v R= 0, , есть 
представление множества возможных химиче-
ских веществ, которые могут быть получены 
из v 0. Целью соединения реагентов в v 0 является 
получение некоторого ХВ, мультимножествен-
ное представление которого

	 v n a n am m= ⋅ … ⋅{ }1 1, ,� 	 (20)

в общем случае является подмультимножеством 
терминальных мультимножеств v Î VS , каждому 
из которых соответствует свой маршрут ρ v v0,( ) 
сложной химической реакции, обеспечиваю-
щей получение ХВ v . При этом мультимноже-
ство v v-  есть представление совокупности 
побочных продуктов СХР, маршрут которой есть 
ρ v v0, .( )

Обозначим множество маршрутов СХР, на-
чинающихся с совокупности реагентов v 0, rs :

	 rs v V
v v

s
= ( ){ }∈

ρ 0, .


	 (21)

Критерий для селекции из множества rs един-
ственного оптимального маршрута может быть 
представлен в  виде фильтра F фильтрующей 
темпоральной мультимножественной граммма-
тики S F= v R0, , , включающего соответству-
ющие граничные и/или оптимизирующие усло-
вия. При этом обязательным элементом фильтра 
должно быть мультимножественное граничное 
условие

	 v Í,	 (22)

определяющее, что ХВ, полученное в  резуль-
тате СХР, должно содержать n1 молекул a nm1, ,¼ �  
молекул am . Наряду с граничным условием (22) 
фильтр может включать следующие условия:
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	 c = min,	 (23)

которое обеспечивает селекцию маршрутов, 
имеющих минимальную стоимость;

	 E = max,	 (24)

которое обеспечивает селекцию маршрутов 
c минимальным энергопотреблением (посколь-
ку минимальный расход энергии соответствует 
максимальному значению ее “остатка” по завер-
шении СХР, условие (24) является максимизи-
рующим);

	 a = mах,	 (25)

которое обеспечивает селекцию маршрутов, 
характеризующихся минимальным расходом 
молекул вещества a (поскольку минимальный 
расход обеспечивает максимизацию числа моле-
кул a в  результате СХР v, условие (25) является 
максимизирующим);

	 ∆t = min,	 (26)

которое обеспечивает селекцию маршрутов 
c минимальной продолжительностью;

	 b = min,	 (27)

где b есть обозначение ХВ, которое считается 
вредным побочным продуктом СХР, выброс ко-
торого негативно влияет на окружающую среду.

Как можно видеть, выполнение условия (23) 
гарантирует экономическую оптимальность 
маршрута; условия (24)  – его максимальную 
энергоэффективность; условий вида (25)  – его 
максимальную ресурсоэффективность (“бе-
режливость” в  отношении всех веществ, обо-
значения молекул которых имеют место в  этих 
условиях); условия (26)  – его минимально воз-
можную продолжительность; тогда как условия 
вида (27)  – его максимально возможную эко-
логическую безопасность (опять-таки в отноше-
нии всех веществ, обозначения молекул которых 
имеют место в этих условиях).

Таким образом, применение фильтрующих 
темпоральных мультимножественных грамма-
тик обеспечивает селекцию маршрутов СХР, оп-
тимальных с точки зрения экономики, продол-
жительности реакции (то есть временных затрат 

на получение ее продуктов), энерго- и ресурсо-
потребления, а  также экологии. В  случае, если 
ни один маршрут не удовлетворяет всем опти-
мизирующим условиям (23)–(27), некоторые из 
них могут быть исключены из фильтра F либо 
заменены граничными условиями. Этот про-
цесс может продолжаться до получения хотя бы 
одного маршрута. Если, наоборот, маршрутов, 
удовлетворяющих условиям (23)–(27), больше 
одного, то фильтр F  можно пополнить дополни-
тельными условиями, которые позволят исклю-
чить все маршруты, не удовлетворяющие этим 
условиям.

5. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Предложенная техника мультимножествен-
ного представления химических реакций позво-
ляет формировать целостные модели производ-
ственно-экономических систем и процессов, на 
основе которых посредством того же мульти-
грамматического инструментария можно решать 
задачи их оптимизации по различным крите-
риям. Как можно видеть, предлагаемый подход 
отличается от известных подходов к использова-
нию методов искусственного интеллекта в хими-
ческой технологии двумя особенностями.

Во-первых, база знаний, используемая для 
решения указанных задач, содержит не субъек-
тивные знания, источниками которых являются 
эксперты и которые именно в силу их субъектив-
ности могут быть недостоверными, неполными 
и противоречивыми, а исключительно объектив-
ные знания  – уравнения химических реакций 
в форме правил мультимножественных грамма-
тик.

Во-вторых, трудоемкость решения рассмо-
тренных задач со стороны конечных потребите-
лей при использовании МГИ минимальна  – по 
существу, достаточно указать цель (ХВ, которое 
необходимо получить) и  ограничения, кото-
рым должен удовлетворять маршрут сложной 
химической реакции, обеспечивающей дости-
жение этой цели. Предварительного построе-
ния графов, отображающих взаимосвязи между 
уравнениями различных химических реакций, 
и разработки алгоритмов и программ примене-
ния этих графов для решения задач не требует-
ся – это делается системой логического вывода 
МГИ, обеспечивающей рекурсивное порожде-
ние и селекцию мультимножеств в соответствии 
с  правилами, имеющимися в  базе знаний, ис-
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ходными данными (ядром мультиграмматики) 
и  логическими условиями, которым должно 
удовлетворять решение поставленной задачи 
(фильтром МГ).

Как представляется, столь же естествен-
ным образом решаемы на основе МГИ задачи 
оценки устойчивости химико-технологических 
процессов и систем к разного рода деструктив-
ным системоразрушающим воздействиям (сти-
хийным бедствиям, техногенным катастрофам, 
экономическим санкциям, террористическим 
актам, кибератакам) [9–11].

СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ
1.	 Мешалкин  В.П.  Экспертные системы в  химиче-

ской технологии. Основы теории, опыт разработ-
ки и применения. М: Химия, 1995. 368 с.

2.	 Мешалкин  В.П.  Основы интенсификации и  ре-
сурсоэнергоэффективности химико-технологи-
ческих систем. Смоленск: Принт-экспресс, 2021. 
442 с.

3.	 Мешалкин В.П., Бобков В.И., Дли М.И. Интеллек-
туальные методы и  экспертные системы инжи-
ниринга энергоресурсоэффективных химико-
энерготехнологических процессов. Смоленск: 
Принт-Экспресс, 2021. 360 с.

4.	 Спивак  С.И., Исмагилова  А.С., Хамитова  И.А.  // 
Докл. АН. 2010. Т. 434. № 4. С. 499–501.

5.	 Баскин И.И. Формально-логический подход к ор-
ганическим реакциям Н.С. Зефирова и С.С. Тра-
ча и его приложения для решения задач органиче-
ской химии. В сб.: Органическая химия в работах 
Н.С. Зефирова. Уфа: Гилем, 2012. С. 219–238.

6.	 Спивак С.И., Исмагилова А.С., Ахмеров А.А. // Хи-
мия высоких энергий. 2015. Т. 49. № 4. С. 247–252.
http://doi.org/10.7868/S0023119315040166

7.	 Баскин И.И., Маджидов Т.И., Антипин И.С., Вар-
нек А.А. // Успехи химии. 2017. Т. 86. № 11. С. 1127–
1156.
http://doi.org/10.1070/RCR4746

8.	 Шеремет  И.А.  Рекурсивные мультимножества 
и их приложения. М.: Наука, 2010. 291 с.

9.	 Sheremet  I.A.  Multigrammatical Framework for 
Knowledge-Based Digital Economy. Cham: Springer 
Nature, 2022. 461 p.

10.	 Sheremet I. // Data Sci. J. V. 17. № 4. P. 1–17.
http://doi.org/10.5334/dsj-2018-004

11.	 Kaper H., Roberts F., Sheremet I. Preparing for a Crisis: 
Improving the Resilience of Digitized Complex 
Systems. In: Mathematics for Action. Supporting 
Science-Based Decision-Making. Dhersin J.‑S., 
Kaper H., Ndifon W., Roberts F., Rousseau C., 
Ziegler  G.M. (Eds.). Paris: UNESCO, 2022. 
pp. 25–26.

MULTISET GRAMMARS AS A BASIC KNOWLEDGE 
REPRESENTATION MODEL FOR INTELLIGENT SYSTEMS ENABLING 

CHEMICAL REACTIONS ENGINEERING
Academician of the RAS I. A. Sheremeta,#

aGeophysical Center of the Russian Academy of Sciences, 119296 Moscow, Russian Federation
#E-mail: sheremet@rfbr.ru

Application of multiset grammars as a  knowledge representation model for intelligent systems, enabling 
analysis, optimization and design of complex chemical reactions, is proposed. This approach makes it possible 
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