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Настоящая статья посвящена применению технологий к инженерно-техническому творчеству как генеральному аттрак-
тору научно-познавательной деятельности. Инженерное творчество как самостоятельная дисциплина опирается на фундамен-
тальные законы строения, функционирования и развития систем, которые имеют первостепенное значение для практики по-
лучения новых решений в любой области знания. В статье на примере химии и химической технологии обосновывается необ-
ходимость использования указанных законов, что вытекает прежде всего из требований получения практически пригодных 
технико-технологических решений, демонстрирующих качественно новые состояния проектируемых систем и новых техни-
ческих изделий. Применение для химии обусловлено наличием формализации представления информации в данной области 
знания. 

Активное использование современных компьютерных технологий позволяет эффективно решать задачи базовой пробле-
матики общих законов строения и развития техники – установление и применение изоморфных закономерностей для техни-
ческих объектов различной природы, которые, в свою очередь, являются объективной основой для открытий, изобретений и 
совершенствования техники и технологий. 

В статье рассмотрены аналогичные современные разработки, показаны их достоинства и недостатки и представлена ав-
торская интеллектуальная технология использования указанных закономерностей в области химической технологии в соче-
тании с использованием инструментария автоматизированных банков фундаментальных знаний. Описанные результаты от-
крывают общие перспективы технологий технического творчества – возможность получения патентоспособных результатов 

интеллектуальной деятельности с высокой степенью новизны и конкурентоспособностью, которые могут быть усилены с 
помощью новейших вычислительных средств. 

Ключевые слова: инженерное творчество, техническое творчество, закономерности развития систем, закономерно-
сти строения систем, банки фундаментальных знаний, банк химических реакций «Орхидея». 

 

Способность к творчеству – целевая человеческая 

функция, благодаря которой человек может считать 

себя личностью, активным творцом настоящего и бу-

дущего. Эта способность открывает субъекту возмож-
ность реализовать свой внутренний потенциал и дает 

ощущение значимости в социуме. Технологии инже-

нерного технического творчества, в свою очередь, от-

крывают путь к настоящему свободному развитию 

личности. Инженерное творчество опирается на обще-

системные закономерности строения и развития си-

стем, является синтезом технических, творческих и 

психологических знаний и может стать самостоятель-

ным научным направлением в новом социально-тех-

нологическом укладе. В последние годы оно стало 

предметом пристального изучения, применяется в раз-

личных областях науки, техники и технологий и ис-
пользуется для перехода к прорывным решениям и 

технологиям. Сейчас в России внедрение технологий 

инженерного творчества – единственное объективное 

обеспечение технологического и социального про-

рыва и получения экономики нового типа, экономики 

знаний, способной создать условия не только для вы-

живания, но и для достойных нравственных, экономи-

ческих и технологических достижений социума. 

Закономерности строения, функционирования и 

развития технических систем (ТС) являются фунда-

ментом любого исследования и имеют первостепенное 
значение при проектировании новых ТС. Разработка 

новых веществ и технических материалов строится не 

только на знаниях о существующих веществах, мате-

риалах и особенностях их применения, но и на законо-

мерностях строения и развития техники в целом. Под 
закономерностями для ТС в концептуальном проекти-

ровании понимаются суждения, которые отражают 

всеобщую, существенную, устойчивую и воспроизво-

димую зависимость между множествами признаков и 

свойств элементов и составных частей ТС [1].  

В современной химии разработка новых веществ и 

материалов, которые допустимо рассматривать как  

системы, происходит тремя возможными путями: 1 – 

параметрическая оптимизация количественных соот-

ношений компонентов при неизменной структуре; 2 – 

создание нового технического решения при выборе 

новой структуры; 3 – выбор нового принципа создания 
материала, нового принципа действия. При выполне-

нии поисковых процедур на цикле 1–3 происходит 

рост критериев эффективности при росте затрат на 

НИР в соответствии с S-функцией [2], которая описы-

вает тенденции развития не только отдельных типов 

веществ и материалов, но и всего класса материалов 

одного функционального назначения. S-функция мо-

жет быть понята как общесистемная закономерность 

развития, она наглядно показывает четко детермини-

рованную стадийность: в то время как одни системы 

находятся на стадии проработки, а другие – активного 
роста, третьи переходят к затуханию. Одновременное 
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с развитием выполнение системами многих функций, 

ужесточение условий эксплуатации и увеличение раз-

нообразия эксплуатационных воздействий приводят к 

сложности технических объектов [3]. Усложнение 

каждого класса систем происходит, прежде всего, за 

счет увеличения числа физико-химических эффектов, 

что невозможно отследить без использования совре-

менных возможностей вычислительной техники и бан-

ков фундаментальных знаний о веществах, материа-

лах, протекании процессов их эксплуатации и спосо-

бах их создания. 
Еще одним наиболее изученным с количественной 

точки зрения закономерным явлением в развитии ТС 

является изменение системы в пределах существую-

щего принципа действия (ПД). Здесь наиболее инте-

ресным представляется решение вопроса о том, какой 

должна быть система, приходящая на замену старой, 

то есть решение задачи технической прогностики. Так, 

продвижение системы по кривой S-функции хорошо 

описывается установленными закономерностями раз-

вития ТС [4, 5].  

Анализ известных закономерностей развития пока-
зывает, что они могут быть описаны в терминах изме-

нения параметров ТС на различных системных уров-

нях в сторону экстремальных значений. В своем  

развитии ТС передвигается по S-образной кривой и 

стремится пережить на ней экстремум. 

Наиболее ярко требования к достижению экстре-

мума раскрываются в следующих известных законо-

мерностях строения и развития систем: 

 закон соответствия между функцией и структу-
рой; 

 закономерность оптимального соотношения па-
раметров; 

 закономерность минимизации компоновочных 
затрат; 

 закон стадийного развития техники; 

 закономерность функционального развертыва-
ния системы; 

 закономерность повышения динамичности и 
управляемости системы; 

 закономерность дифференциации и специали-
зации техники. 

В связи с этим представляется актуальным рас-

смотрение вариантов проектируемой системы, когда 
один из ее параметров или группу параметров (реша-

ющая фактор-группа) можно искусственно установить 

в экстремальное значение соответственно одной или 

нескольким закономерностям развития. В связи с тем, 

что любая система имеет сложное строение в каче-

ственном и количественном планах, применение ком-

пьютерной техники становится обязательным усло-

вием при проектировании нового.  

Применение описанных закономерностей для об-

ласти теоретических основ химии, химической техно-

логии, кибернетики химико-технологических процес-
сов, системотехники химических производств с при- 

менением возможностей современных ЭВМ откры- 

вает качественно новые перспективы получения па-

тентоспособных решений. 

Сегодня интенсивно решаются задачи создания ав-

томатизированных банков данных и банков знаний, 

обеспечивающих высокий уровень принятия решений 

в органической химии, при анализе и синтезе прогрес-

сивных химико-технологических систем (ХТС) [6]. 

Для получения новых рациональных семантиче-

ских решений необходимо переработать большое ко-

личество разнообразных знаний, причем эти проце-
дуры, как правило, не связаны с вычислительными 

операциями. В этой части применение компьютерных 

технологий необходимо для быстрого и эффективного 

формирования поискового поля для инициации ассо-

циативного синтеза технических решений, а также для 

выбора эффективных эвристик для поддержки генера-

ций новых творческих решений. 

В последнее время развитию, усложнению и струк-

турированию химических знаний в органической хи-

мии во многом способствовало взаимодействие с вы-

числительной техникой. Достаточно сказать, что пер-
вые работы в области искусственного интеллекта, в 

частности, известный проект «Эвристический Денд-

рал», были выполнены в химии [3]. Это стало возмож-

ным благодаря высокой формализации знаний в обла-

сти химического синтеза. Привлекающим фактором 

для применения вычислительной техники является то, 

что проблема представления знаний в современной 

химии во многом решена. Многие технологические 

схемы химических производств и синтезы органиче-

ских соединений представлены в виде цепочек хими-

ческих и физико-химических превращений. 

Использование вычислительной техники дает воз-
можность не только запоминать сведения об отдель-

ных химических взаимодействиях (химическая рефе-

ративная служба США Chemical Abstracts реферирует 

ежегодно до 500 000 статей), но и вести электронные 

банки данных по синтетическим реакциям, например, 

программу CDRS, международный банк ORAC. Эти 

банки содержат от 15 000 до 55 000 описаний химиче-

ских реакций [3]. Наличие большого количества ин-

формации по конкретным химическим превращениям, 

естественно, провоцировало химиков на создание ком-

пьютерных систем, самостоятельно строящих «дере-
вья синтеза» – маршруты проведения реакций и анали-

зирующих возможность проведения реакций тем или 

иным способом [7]. 

Для эффективного освещения целей настоящей ра-

боты необходимо охарактеризовать состояние работ в 

области компьютерной поддержки органического син-

теза, химической технологии и концептуального про-

ектирования. Следует также отметить, что суще-

ствуют две задачи планирования синтеза: прямая, ко-

гда надо осуществить целевое превращение исходного 

продукта в конечные или найти альтернативные пути 

реакций преобразования исходного соединения, и об- 
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ратная, когда необходимо найти цепь предшественни- 

ков и их трансформаций, ведущих к получению целе-

вого продукта. Первое направление называется синте-

тическим, второе – ретросинтетическим. 

Программы компьютерного синтеза по-разному 

ориентированы на пользователя. «Дерево синтеза» мо-

жет быть построено при участии пользователя в диа-

логовом режиме или автоматически. Наиболее инте-

ресными для данной работы оказались системы Lhasa, 

SynChem, Mycrosynthese, React, CHIRP [8, 9].  

Lhasa и SynChem – наиболее развитые программы 
с большими библиотеками трансформаций, они содер-

жат набор тестов, определяющих принципиальную 

возможность проведения той или иной реакции. Каж-

дая реакция в программе Lhasa имеет следующее опи-

сание: 

 название, субструктура (необходимое структур-

ное окружение); 

 характер трансформации (тип структурных из-

менений); 

 условия протекания соответствующей реакции; 

 пределы применимости и ограничения. 
Программа SynChem [10] оперирует набором те-

стов, представленных в виде логических функций.  

В результате машиной формируется специальный код, 

позволяющий оценить трансформацию, приписать ей 

соответствующий рейтинг или сообщить о невозмож-

ности осуществления данного взаимодействия. Как 

положительный момент необходимо также отметить 

стремление использовать в качестве базового прин-

ципа ту или иную классификацию органических реак-

ций в виде либо изменения типа связи на реакционном 

центре, либо основных типов реакций: присоедине-
ния, замещения, диссоциации, элиминирования, пере-

группировки. Аналогичный классический подход реа-

лизован в программе GSS. 

Программы CHIRP [8] и React [11] применяются 

для моделирования процессов в химической техноло-

гии. Данные по системе React практически отсут-

ствуют, а относительно системы CHIRP известно, что 

она использует ограниченный набор реакций, таких 

как галогенирование, гидрирование, дегидрогалогени-

рование, дегидратация и дегидрирование, для оптими-

зации процессов промышленного органического син-

теза. Программа может подбирать последовательность 
реакций.  

Известна английская развивающаяся система базы 

знаний в области органической химии ChEBI [9, 11], 

созданная на языке Java в Оксфорде в виде открытого 

веб-приложения БД для сети Интернет. ChEBI – это 

БД и онтология химических веществ, представляю-

щих интерес для конструирования биологически ак-

тивных веществ. Она включает в себя более 46 000 

описаний, каждое из которых классифицируется в 

рамках онтологии и имеет несколько аннотаций, 

включая химическую структуру, перекрестные ссылки 
на БД, синонимы и ссылки на литературу. 

Из программ, созданных в России, следует отме-

тить Фламинго (МГУ) [6], в которой реализован фор-

мально-логический подход к синтезу химических 

структур. Программа в основном предназначена для 

рассмотрения путей синтеза каркасных соединений.  

В настоящее время она не имеет сопряжения с какой-

либо эмпирической БД, что сильно ограничивает ее 

применение.  

В Новосибирском государственном университете 

создана обучающая программа ДИСФОР, основным 

недостатком которой с точки зрения целей настоящей 

работы является неприменимость для планирования 

органического синтеза. 

База знаний BiNChE реализует один из наиболее 

важных инструментов для работы с онтологиями хи-

мических биологически активных веществ – категори-

альный статистический анализ дифференциального 

обогащения для больших данных, возникающих в ре-

зультате современных высокопроизводительных из-

мерений при анализе химических соединений [12, 13]. 

Это приложение также создано для работы в сети Ин-

тернет. 

Сейчас в США создан и активно развивается от-

крытый банк данных с интеллектуальными функци-

ями PubChem [14]. Это открытое хранилище для хими-

ческих структур, биологически активных веществ с 

биомедицинскими аннотациями. В нем реализованы 

семантические веб-технологии, которые находят все 

большее применение в распространении и интеграции 

научных данных. Предоставление данных PubChem 

семантическим веб-службам предназначено для по-

мощи в автоматизации и интеграции больших данных 

в области химии. 

Для автоматизации работ по созданию банков зна-

ний в настоящее время за рубежом созданы специаль-

ные языки описания знаний [15], облегчающие трудо-

емкие работы с большими данными и онтологиями. 

Например, язык веб-онтологии OWL 2 используется 

для области химии и химических технологий как 

наиболее структурированной области научного знания 

и является языком онтологии для семантической сети 

с формально определенным значением. Онтологии 

OWL 2 предоставляют классы, свойства, отдельных 

семантических агентов и значения данных и хранятся 

в виде особых форматов документов [16]. 
Краткий обзор литературы позволяет сделать  

вывод, что направление исследований по созданию 

компьютерных систем и банков знаний для химии и 

органического синтеза в настоящее время активно раз-

вивается, но пока есть трудности из-за высокой трудо-

емкости интеллектуальной разработки в части необхо-

димости обобщения на высоком уровне абстракции  

текущей химической информации и повышенных тре-

бований к прагматической направленности. Однако 
использование уже созданных банков фундаменталь-

ных знаний весьма эффективно и позволяет быстро 

смоделировать сразу несколько линеек технологиче- 
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ских процессов, таким образом построив возможную 

линию развития выбранной ТС, особенно на уровнях 

функций и функциональных структур (ФС) и ПД. 

Для рассмотрения вариантов ФС и ПД были спро-

ектированы и реализованы банк данных по химиче-

ским реакциям и банк данных по физическим эффек-

там БД «ФЭЯ», структурированный по техническим 

функциям. При проектировании банка данных хими-

ческих реакций «Орхидея» [17] учитывались совре-

менные тенденции инженерного творчества в части 

использования общесистемных закономерностей 
строения и развития систем.  

Банк зарегистрирован в Роспатенте (свид. о гос. ре-

гистр. программы для ЭВМ № 2017619642). Он по-

строен таким образом, что дает возможность не только 

проводить многоаспектный поиск химических реак-

ций и получаемых веществ, но и через обращение к хи-

мическим функциям осуществлять построение цепей 

химических реакций на уровне функциональной 

структуры и конкретных химических взаимодействий. 

Поиск реакций на основе входящих веществ и желае-

мой структуры производится с помощью формирова-
ния запроса к банку реакций (рис. 1), где пользователь 

выбирает необходимые элементы поискового образа и 

может просматривать хранящуюся историю запросов 

с их результативностью. Помимо основной функции 

поиска реакций, существует возможность синтеза це-

пей реакций (рис. 2) на основе как входных данных – 

прямой синтез, так и выбора требуемого выходного ве- 

щества – обратный синтез. Цепь реакций представляет 

собой концепт конкретной химической технологии и 

может быть реализована в различной технологической 

интерпретации и объемах производства. 

Таким образом, с помощью современных банков 

фундаментальных данных на примере области хими-

ческих процессов и технологий создается новая ин-

формационная технология, открывающая возмож-

ность получать информационные модели (концепты) 

технологических процессов путем автоматического 

построения вариантов ФС в соответствии с какой-либо 
закономерностью развития ТС. Это, в свою очередь, не 

только открывает новые возможности для техниче-

ского творчества, но и позволяет моделировать и на 

информационном уровне управлять эффективностью 

синтеза химических веществ и предсказывать созда-

ние новых веществ, материалов и технологических 

процессов их получения. 

Например, в качестве примера использования 

банка фундаментальных знаний рассмотрим построе-

ние возможных маршрутов синтеза ремантадина – из-

вестного лекарственного препарата для лечения 
гриппа на ранних стадиях заболевания. Данный выбор 

обосновывается тем, что описываемая схема реакции 

является базовой и открывает возможность построе-

ния линеек технологических процессов по созданию 

не только ремантадина, но и его производных – биоло-

гически активных химических веществ и соединений. 

Реализованный в современной промышленности спо- 

 
 

Рис. 1. Формирование поискового запроса к банку химических реакций «Орхидея» 
 

Fig. 1. Formation of a search query to the Orkhideya chemical reaction bank 
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соб представляет собой цепь химических взаимодей- 

ствий адамантана (Ad):  

Ad–H → Ad–Br → Ad–COOH → Ad–COCl →  

→ Ad–COCH3 → Ad–CH(NH2)CH3 [18]. 

Как следует из схемы, синтез финального вещества 

(ремантадина) включает в себя пять стадий с суммар-

ным выходом на исходный адамантан в 32 %.  

Смоделируем возможность следования некоторым 

тенденциям развития ТС, а именно: закономерность 
минимизации компоновочных затрат и закономер-

ность функционального развертывания ТС. 

На уровне ФС это будет соответствовать сокраще-

нию числа химических превращений в целевой цепи 

химических реакций. 

Автоматический синтез ФС при помощи банка 

«Орхидея» для целевого превращения «углерод–

амин» показал, что возможны одно-, двух- и трехста-

дийные синтезы выходного вещества. 

С целью нахождения конкретных реакций получе-

ния ремантадина был сформулирован запрос к си-
стеме: имеются ли реакции получения аминов непо-

средственно из углеводородов, то есть в качестве 

входного реакционного центра был выбран водород, 

выходом – аминная группа с условием одновремен-

ного удлинения цепи. По такому запросу была найдена 

одна реакция – аминоэтилирование, у нее существует 

аналог в виде результатов работы японских авторов, 

где взаимодействие производится с акрилонитрилом. 

С точки зрения существенного изменения химиче-

ского принципа действия эта реакция заслуживает 

пристального внимания в аспекте проектирования но- 

вого технологического процесса, тем более, что на 

примере аналогов показана ее принципиальная осуще-

ствимость. 

Следующим запросом к банку был поиск марш-

рута, исключающего стадию галогенпроизводного, 

так как получение его затратно и имеет большие тех-
нологические трудности и недостатки. По нему систе-

мой было найдено 12 комбинаций с использованием 

стадии карбоксилирования, которая частично описана 

в литературе [6]. С точки зрения проектирования но-

вых технологических процессов интересным является 

предложение системы использовать другие источники 

СО вместо применяемой муравьиной кислоты, а также 

винилиденхлорид для карбоксилирования, причем си-

стема учла, что получение винилиденхлорида удли-

няет функциональную цепочку. Последующий анализ 

показал, что рассмотрение построения найденной мо-
дели технологического процесса с такой точки зрения 

в литературе отсутствует. 

Третьим запросом к банку был поиск маршрута, ис-

ключающего стадию карбоксилирования с прямым 

введением кетогруппы с последующим аминирова-

нием. В данном случае системой банка были найдены 

и предложены к просмотру не описанные в литературе 

для адамантана реакции галогенацилирования. 

 
 

Рис. 2. Возможность синтеза функциональных структур в банке «Орхидея» 
 

Fig. 2. The possibility of the synthesis of functional structures in the Orkhideya bank 
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Описанные запросы к банку фундаментальных зна-

ний по химическим реакциям показывают, что хими-

ческий процесс конструктивно может быть оформлен 

по-разному. В случае описанного синтеза ремантадина 

один из основных недостатков – гетерогенность реак-

ции, в которой лимитирующей стадией процесса явля-

ется смешение твердой и жидкой фаз вещества.  

В большинстве случаев смешение производится с по-

мощью лопастных или пропеллерных мешалок. За-

прос к банку данных физических эффектов (ФЭ) [17], 

обеспечивающих смешение и интенсификацию хими-
ческих превращений, позволил отыскать метод уль-

тразвуковой кавитации. Этот ФЭ дает возможность пе-

рейти к более прогрессивному ПД, отказавшись от ме-

ханических макроперемешивающих устройств, что 

также соответствует закономерности перехода к рети-

кулярной структуре ТС. Этот пример примечателен 

тем, что демонстрирует «срастание» химической и фи-

зической подсистем процесса. 

Таким образом, в статье показано, что использова-

ние банков фундаментальных знаний для задач техни-

ческой прогностики позволяет наглядно представлять 
креативное поле знаний, оперативно моделировать 

концепты технологий и производственных процессов, 

открывающих новые горизонты для технологического 

прорыва и информационной и инновационной без-

опасности страны [8]. Но главное – показать подходы 

к использованию общей системной закономерности 

появления новых продуктов и систем, возможности 

управляемого перехода к другим, новым принципам 

действия, появлению новых технологий, отвечающих 

закономерностям развития систем. Конкретно для об-

ласти химии и химических технологий это комплекс-

ные химические реакции, которые позволяют в одном 
технологическом акте совместить выполнение не-

скольких химических функций, что соответствует тен-

денции компактизации ФС, а в случае ФЭ – образова-

ние комплексных ФЭ, способствующих выполнению 

сразу нескольких технологических функций. 

С системных позиций вышеизложенное позволяет 

утверждать, что качественный переход системы на 
другой ПД может быть смоделирован при изменении 

любого ее параметра, описывающего ФС и ПД на про-
тивоположный [19], например, нахождение ФЭ и хи-

мической реакции позволяет осуществить технологи-
ческий процесс не в жидкой, а твердой или газообраз-

ной фазе. А это уже совершенно новый подход и новые 
технологии, требующие исследования, поскольку при 

получении такой модели возникает задача эксперт-
ного оценивания найденного концептуального реше-

ния по выбранным критериям эффективности, так как 
новая модель может проявить конфликты, что приво-

дит к неоднозначности толкования понятия «про-
гресс» в развитии ТС [17, 19].  

В целом, несомненно, в новом технологическом 

укладе центральными когнитивными элементами, от-

крывающими проблему новизны при исследовании и 

проектировании ТС, будут являться банки фундамен-

тальных знаний с реализацией различных интеллекту-

альных функций, которые создаются с помощью тех- 

нологий инженерного творчества. В данном случае та- 

кими банками являются БД «ФЭЯ» и «Орхидея». Они 

могут использоваться для решения задач на различных 

системных уровнях в качестве целепорождающих си-

стем, а также для выполнения процедур анализа и син-

теза ТС. 
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Abstract. This paper describes the use of technologies in engineering creativity as a general attractor of scientific and educational 
activities. Engineering creativity as a discipline is based on the fundamental laws of structuring, functioning and development of sys-
tems that are of high priority for new solutions in any field of knowledge. The paper proves the need for using these laws on the 
example of chemistry and chemical technology. This is implied by the requirements of obtaining practically suitable technical  and 
technological solutions that demonstrate completely new states of the designed systems and technical products. The formalization of 

information representation in this field of knowledge determines its application in chemistry. 
The active use of modern computer technologies allows effective solving of basic problems of general laws of technology structure 

and development. They include the establishment and application of isomorphic regularities for different technical objects, which in 
turn are an objective basis for discoveries, inventions and technology improvement. 

The paper considers similar modern developments, shows their advantages and disadvantages and presents the author's intellectual 
technology of using these regularities in chemical technology in combination with the tools of fundamental knowledge automated 
banks. The described results show general prospects of technical creativity technologies. It is a possibility of obtaining patentable 
results of intellectual activity with a high degree of novelty and competitiveness, which might be increased through modern computing. 
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