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Введение 
Появление в прошлом десятилетии технологий Индустрии 4.0 навсегда изме-
нило отраслевые рынки. Для обеспечения конкурентоспособности компании 
начали постепенную, а в некоторых случаях тотальную цифровизацию (в пер-
вую очередь — процессов, связанных с обеспечением продаж), а также внедре-
ние технологий повышения эффективности производства.

На следующим этапе цифровизации, обеспечивающем экономический 
рост, трансформируется сектор исследований и разработок. Цифровые техно-
логии кардинальным образом изменили подходы к проведению научно-иссле-
довательских и опытно-конструкторских работ (НИОКР). В последние 20 лет две 
Нобелевские премии были присуждены за исследования в области вычисли-
тельной химии, при этом потенциал данного раздела науки далеко не исчер-
пан 1,2. В  химической отрасли состоялся переход к новым принципам инжини-
ринга молекул и соединений, что позволило проводить исследования быстрее, 
точнее и эффективнее. Более того, произошел сдвиг в восприятии искусствен-
ного интеллекта, который проделал путь от частичного внедрения в исследова-
тельскую работу в качестве инструмента с узким набором функций к полноцен-
ному субъекту научной деятельности. Изменение характера проведения НИОКР 
позволяет говорить о новой химии — научном знании, основанном на больших 
данных, формирующемся с использованием цифрового инструментария моде-
лирования и экспериментирования.

Внедрение технологий искусственного интеллекта в процесс исследова-
ний готовит почву для Индустрии 5.0 — новой промышленной концепции, осно-
ванной на принципах работы киберфизических когнитивных систем, сплошной 
персонализации, распределенных цепочек создания стоимости и характеризу-
ющейся человекоцентричностью, гибкостью и устойчивостью 3.

Благодаря развитию и распространению новой химии появляются не 
только отдельные прорывные технологии, обеспечивающие более высокое 
качество жизни населения, но и целые рынки зеленых технологий, электро- 
энергетики, медицины и питания, новых материалов. С учетом кросс-отрас-
левого характера химии (все высокотехнологические отрасли базируются на 
химических процессах и материалах) инвестиции в ключевые субъекты новой 
химии — исследовательские лаборатории — помогут совершить научно-техни-
ческий и коммерческий прорыв сразу в нескольких направлениях.

Передовой опыт использования цифровых подходов в исследователь-
ском инструментарии способен стать драйвером реализации высокого науч-
ного потенциала России в области химии. Технологии искусственного интел-
лекта и машинного обучения в комплексе с сильной научной базой — фактор 
качественного развития химической промышленности. Кроме того, химическая 
отрасль является одной из индустрий, перед которой была поставлена задача 
по импортозамещению в связи с введенными в 2014 году экономическими 
санкциями. Первый план мероприятий был утвержден в 2015-м и впоследствии 
несколько раз корректировался. В целом политика импортозамещения в химии, 
по оценкам экспертов, стала одной из самых успешных и может быть про-
должена для решения новых амбициозных задач. Особенно острым остается 
вопрос обеспечения продукцией малотоннажной и среднетоннажной химии. 
С  учетом тренда на цифровизацию и зеленые технологии именно передовая 
химия способна обеспечить разработку новых технологий в условиях развития 
импортозамещения.  

Для определения перспектив развития новых областей науки, включа-
ющих направление «Новая химия», Правительство Санкт-Петербурга иниции-
ровало проект «Фронтиры в новых науках». Совместно с Фондом поддержки 
инноваций и молодежных инициатив Санкт-Петербурга и Фондом «Центр стра-
тегических разработок „Северо-Запад“» при поддержке Минобрнауки России 
в ноябре 2021 года прошел форсайт «Фронтиры в новых науках». По каждой 
из рассмотренных тем были сформулированы идеи прорывных исследований, 
определены тенденции развития направления и необходимые компетенции для 
работы в будущем.

1

2

3

Noble Prize. URL: nobelprize.
org/prizes/chemistry/1998/
summary/ (дата обращения: 
14.02.2022). 

Noble Prize. URL: nobelprize.org/
prizes/chemistry/2013/summary 
(дата обращения: 14.02.2022).

Industry 5.0, a transformative 
vision for Europe // European 
Comission. URL: op.europa.
eu/en/web/eu-law-and-
publications/publication-
detail/-/publication/38a2fa08-
728e-11ec-9136-01aa75ed71a1 
(дата обращения: 14.02.2022).
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Итогом работы форсайт-сессии (с дополнительным форсайт-исследо-
ванием, включающим интервью с учеными) стал доклад «Передовая химия», 
посвященный долгосрочным аспектам развития исследований в области химии.

В первом разделе доклада описаны черты трансформации процесса 
проведения химических НИОКР в результате тотального внедрения цифровых 
технологий.

Во второй главе представлены ключевые цифровые инструменты прове-
дения исследований.

Третья рассказывает о трансформации лабораторий, являющихся источ-
ником химических инноваций, а также определяет модель инфраструктуры 
будущего AI-driven Lab.

Четвертая глава посвящена текущим и будущим изменениям компетент-
ностного профиля исследователя. Устранение дефицитов между качественным 
предложением и спросом на компетенции новой химии может обеспечить вклад 
в развитие химической промышленности.

Пятый раздел знакомит с актуальными темами химических исследова-
ний, в которых ожидается наибольший научный прорыв.

В шестом дается обзор рынка химических НИОКР, определяются ключе-
вые тенденции его развития.

В седьмой главе рассмотрены новые технологические рынки, которые 
становятся доступными благодаря инновациям в отрасли.

В восьмой намечены перспективы сотрудничества и государственной 
поддержки в области новой химии.

Доклад призван помочь химическим компаниям в определении фокуса 
технологического развития и траектории инновационного роста. Действующим 
лабораториям образовательных, научных и производственных организаций 
будут интересны перспективные требования к инфраструктуре и исследова-
тельским компетенциям. Органы власти и управления могут использовать мате-
риалы доклада при выборе перспективных направлений поддержки тем иссле-
дований и инфраструктуры НИОКР.
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1

В настоящее время меняется не только модель развития научных знаний в це-
лом, но и система методов исследования и характера организации исследова-
тельской деятельности. На трансформацию могут влиять следующие факторы.

  Возрастание сложности научного знания,    Возрастание сложности научного знания,   вызванное увеличением 
объемов и скорости появления научных данных, а также тонкостью 
топологии исследований. Это приводит к уменьшению числа значи-
тельных открытий и радикальных инноваций (рис. 1). Вызов услож-
нившегося процесса научных открытий может быть преодолен 
распространением передовых цифровых инструментов благодаря 
цифровизации науки, росту вычислительных мощностей, снижению 
стоимости высокопроизводительных вычислений, разработанности 
алгоритмов и методов решения задач ИИ и машинным обучением.

ТРАНСФОРМАЦИЯ 
ХИМИЧЕСКИХ НИОКР

Рис. 1. 
Рост числа исследователей и сни-
жение их продуктивности в мире, 
2019

Источник: Bloom N., Jones C., 
Reenen J., et al (2019) Are Ideas 
Getting Harder to Find?

Исследования в области химии радикально трансформируются. 
Реальное проведение экспериментов замещается автономными 
роботизированными процессами и виртуальным моделированием. 
Построение гипотез в поисках решений обретает новый характер 
благодаря искусственному интеллекту (далее — ИИ), который 
способен осуществлять дизайн молекул и подбирать методы  
синтеза самостоятельно, черпая информацию из баз данных.
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Технологические мощности ускорили переход к полипарадигмальности. 
Радикально изменились те области научного знания, которые смогли исполь-
зовать ИИ для собственной реорганизации. Прежде всего, это химия, биология, 
социология, медицинские науки, климатология, некоторые инженерные науки.

Перечисленные факторы повлияли на трансформацию исследователь-
ской деятельности в химии. Середина прошлого века стала одним из наиболее 
плодотворных периодов для химических инноваций, но затем темп создания 
новых молекул и материалов замедлился. За исключением инновационных 
химикатов для защиты растений, в последнее десятилетие химическая про-
мышленность не разработала никаких продуктов-дизрапторов 6. Однако вне-
дрение цифровых технологий кардинальным образом меняет архитектуру про-
ведения исследований и повышает их эффективность, что в будущем может 
привести к новым прорывным открытиям.

Ранее процесс НИОКР представлял собой последовательную цепь дей-
ствий — от установления цели до получения результата (не всегда положи-
тельного). Для проверки гипотез велись реальные эксперименты с реагентами, 
и путем «проб и ошибок» исследователь мог прийти к выводу о несостоятель-
ности гипотезы, корректировать ее и заново проводить эксперименты (рис. 2). 
В  условиях внедрения цифровых инструментов проведения исследований 
сокращается промежуточный этап проверки гипотез благодаря моделирова-
нию или частичной автоматизации процесса, а также уже накопленным базам 
химическим данных. Процесс отличается от исследований предыдущего этапа 

  Новый этап НТР.    Новый этап НТР.   Научная революция 1970-1980-х годов была 
вызвана активным внедрением компьютерных технологий, генной 
инженерии, моделируемых материалов, освоением новых спосо-
бов преобразования энергии, что привело к появлению передовых 
производственных технологий. Современная парадигма экономи-
ки (2010-2020) — Индустрия 4.0 — во многом продолжает форми-
роваться под влиянием области deep tech. Последовательное дви-
жение в этом направлении может привести на рубеже 2020-2030-х 
годов к следующей технологической революции, которая откроет 
способы решения глобальных задач, используя природоподобные 
технологии, супер- и метаматериалы ИИ в контексте постуглеродной 
экономики и тотальной роботизации.

  Новые глобальные вызовы.    Новые глобальные вызовы.   Трансформация исследований в области 
химии происходит в контексте приближения «злых» 4 и «сверхзлых» 
проблем 5, к которым относятся такие глобальные вызовы, как пан-
демии новых инфекций, растущая резистентность бактерий к рас-
пространенным антибиотикам, негативные последствия изменений 
климата, исчерпание доступных ресурсов.

  Сжатие «цикла знаний».    Сжатие «цикла знаний».   Современная научная революция сопро-
вождается сокращением времени продвижения от научной гипотезы 
до полезного продукта с традиционных 15-20+ лет до 5-8, а в некото-
рых случаях до 3-6 лет.

  Переход к исследовательским экосистемам.    Переход к исследовательским экосистемам.   Скорость продвижения 
в НИОКР во многом зависит от экосистемы, в которой работает лидер-
ская команда, пакета доступных для нее сервисов и инструментов, 
близости профессиональных сообществ, смежников, поставщиков. 
Развитие НИОКР определяется сетевыми эффектами (закон Мет-
калфа (Metcalfe's law): мощность сети определяется количеством 
подключенных узлов)) и эффектом Матфея ((Matthew effect): ядро 
растет быстрее периферии). Ядро всегда способно извлечь больше 
из кооперации и добиться распределения ресурсов в свою пользу. 
Только оно может справиться с растущей сложностью НИОКР.

6 Innovation in chemicals // 
Deloitte. URL: www2.deloitte.
com/us/en/insights/industry/
oil-and-gas/chemical-innovation.
html (дата обращения: 
11.02.2022). 

4

5

Churchman C. West Wicked 
Problems // Management 
Science. — 1967. — № 14 (4). — 
С. 141-142.

Levin K., Cashore B., Bernstein S. 
et al. Overcoming the tragedy 
of super wicked problems: 
constraining our future selves 
to ameliorate global climate 
change // Policy Sci. — 2012. — 
№ 45. — С. 123-152.

2

3

4
5
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Исходные
данные

РезультатРеальный
эксперимент

Исходные
данные

РезультатЦифровой
эксперимент

Исходные
данные

РезультатИИ-
эксперимент

цифровой средой проведения НИОКР и доступом к практически неограничен-
ному объему известных данных. На следующем шаге трансформации хими-
ческих исследований станет доступна парадигма обратного дизайна, когда 
искусственный интеллект может не только обработать запрос исследователя 
о необходимых характеристиках молекулы, материала или вещества, но и сфор-
мировать их дизайн и способ синтеза на основе больших данных. Происходит 
переход к модели автономных химических исследований c обратным дизайном.

Переход к модели автономных химических исследований подразуме-
вает трансформацию роли искусственного интеллекта — от инструмента иссле-
дований (как алгоритма машинного обучения для анализа больших данных) 
к субъекту проведения исследований.

Благодаря вычислительным возможностям ИИ способен подбирать 
самые энерго- и ресурсоэффективные реакции, например каскадные, которые 
устроены по принципу домино: вместо поэтапного проведения серии реакций 
можно получить необходимый результат, единожды внеся реагенты и запустив 
реакцию, первые производные которой будут становиться базой на следую-
щем этапе, и так далее по цепочке 7.

С применением цифрового инструментария акцент в химической инду-
стрии сместился с исследований на молекулярном уровне на материалы, функ-
ции и комплексные системы. Высокопроизводительные вычисления, искус-
ственный интеллект и другие возможности позволяют работать с более 
сложными задачами и системами (в т. ч. обновляемыми, в которых нужно иметь 
дело с большим объемом данных, их разнообразием, скоростью связей между 
множеством переменных). Новые инструменты позволяют изучать структуру 
в  наномасштабе, определять организацию генома или структуру молекулы, 
запускать сложные каскады реакций, что должно обеспечить достижение про-
рывных результатов в совершенно новых и более того — неожиданных областях.

7 Nowak G., Fic G. Machine 
Learning Approach to Discovering 
Cascade Reaction Patterns. 
Application to Reaction 
Pathways Prediction // Journal 
of Chemical Information 
and Modeling. — 2009. — 
№ 49 (6). — С. 1321-1329.

Рис. 2. 
Трансформация принципов прове-
дения химических исследований 

Источник: ЦСР «Северо-Запад»
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Если ранее стадии НИОКР могли быть оторваны друг от друга во времени 
и пространстве, то цифровая среда делает прохождение этапов исследований 
практически бесшовным, повышая их связанность и ускоряя тем самым их 
проведение.

Переход к использованию цифровых технологий в процессе исследова-
ний и разработок в мировом химическом секторе во многом поддерживается 
глобальными трендами.

Устойчивость, как и цифровизация, — мегатренд современного раз-
вития. В начале 1990-х годов, еще до формирования целей устойчи-
вого развития ООН, была сформулирована концепция предупрежде-
ния образования опасных отходов на этапе разработки технологии 
вместо решения будущих проблем их утилизации. В 1998 году были 
разработаны 12 принципов зеленой химии, на которых позднее ста-
ли базироваться представления о сущности устойчивой химии.

За принятием Европейским союзом «Зеленой сделки» после-
довало утверждение Стратегии устойчивого развития ЕС в отноше-
нии химических веществ. Стратегия полностью признает ключевую 
роль химических веществ для перехода европейской экономики 
и общества к зеленым и цифровым технологиям.

Продукты химического сектора оказывают пагубное влия-
ние на окружающую среду, особенно продукция нефтехимической 
отрасли, удобрения и пестициды. Применение цифровых технологий 
позволит перейти к зеленой химии, сокращающей или исключаю-
щей использование и образование опасных веществ (это  положе-
ние заложено в основу концепции Индустрии 5.0 8).

В 41 стране мира приняты законы, ограничивающие или полностью 
запрещающие тестирование продукции на животных 9. Компьютер- 
ное моделирование способно заменить подобные опыты более гуман-
ным подходом.

Устойчивое 
развитие

Запрет проведения испытаний 
на животных

9 These Countries Have Banned 
Animal Testing (2021) // Cruelty 
Free Soul. URL: crueltyfreesoul.
com/animal-testing-banned-
countries/ (дата обращения: 
11.02.2022).

8 Industry 5.0 // European 
Commission. URL: ec.europa.eu/
info/research-and-innovation/
research-area/industrial-
research-and-innovation/
industry-50_en (дата обраще-
ния: 11.02.2022).

1

2
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В фармацевтическом секторе повышение требований к условиям 
проведения исследований ведет к увеличению стоимости НИОКР. 
Так, средняя стоимость разработки нового лекарства может дости-
гать 2,51 млрд долларов (рис. 3).

Другим драйвером перехода к цифровым химическим НИОКР стано-
вится диверсификация бизнеса технологических компаний, которые 
начинают работать не только в смежных секторах, но и в совер-
шенно новых для себя направлениях (рис. 4).

Указанные тренды только ускоряют переход игроков химического 
рынка к проведению исследований и разработок в виртуальном 
формате и интенсифицируют применение цифровых инструментов 
и искусственного интеллекта.

Увеличение стоимости 
проведения исследований

Нарастание конкуренции со стороны 
технологических компаний

Рис. 3. 
Средняя стоимость затрат  
на НИОКР нового препарата 
12 крупнейших фармкомпаний 
мира, 2010 ‑2020

Источник: Statista

Рис. 4. 
Число поглощений крупнейших 
технологических компаний, ед., 
с даты первого поглощения компа-
нией по 2021

Источник: Washington Post

* организация признана экстре-
мистской на территории РФ

В оригинальных бизнес- 
секторах

В новых бизнес-секторах

3

4
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Уровень использования цифрового инструментария 
при проведении химических НИОКР отличает Инду-
стрию 3.0 от 4.0 и уже зарождающейся 5.0. Если 
в реалиях Индустрии 3.0 химическая НИОКР харак-
теризовалась работой человека с использованием 
«аналогового» инструмента, то исследования 4.0 
обеспечиваются киберфизическими системами — 
с использованием цифровых инструментов. По мере 
развития цифровых технологий, глубины проникно-
вения искусственного интеллекта в исследователь-
ские задачи происходит переход к киберфизиче-
ским когнитивным системам — Индустрии 5.0. 

Дмитрий Болотин, д.х.н., доцент кафедры физиче-
ской органической химии Института химии СПбГУ: 

«Оборудование современных лабораторий позволяет осуществлять 
реакции в сотни раз быстрее. Если раньше десять человек одно-
временно работали над получением сорока соединений, то теперь 
это может сделать один человек: загрузить вещества в специальный 
аппарат и получить до сотни соединений» 10

Улучшение приборной базы, роботизация и техноло-
гизация исследовательского процесса позволяют:

—  снизить временные и трудовые затраты на про-
ведение исследований, прежде всего рутинных 
операций;

—  повысить производительность исследователей;
—  повысить точность исследований посредством 

исключения влияния «человеческого фактора»;
—  упростить воспроизводимость химических экспе-

риментов;
—  повысить безопасность технологических процес-

сов, в т. ч. за счет автономизации операций.

Автоматизированные системы предназначены для 
выполнения простых этапов синтеза. Переход на 
следующий этап развития автоматизации химиче-
ских исследований в области синтеза должен ре-
шить задачу обеспечения связанной автоматизации 
между разными этапами синтеза, автоматизацией 
более сложных этапов и синтеза сложных молекул.

ЦИФРОВЫЕ ИНСТРУМЕНТЫ 
ХИМИЧЕСКИХ НИОКР

Цифровые технологии повышают эффективность проведения 
химических НИОКР и уже внедряются в российских лабораториях. 
Интеграция элементов автоматизации, компьютерного моделирования 
и других аппаратных решений в единую систему благодаря 
искусственному интеллекту ведет к формированию киберфизических 
когнитивных систем.

  Автоматизация    Автоматизация  

10 Из интервью с Д. С. Болотиным 
(01.12.2021).

Использование цифровых технологий в химических 
исследованиях и разработках обеспечивает:

—  более быстрые, дешевые, безопасные и эффек-
тивные инновации;

—  более эффективную диагностику, профилактику 
и лечение заболеваний;

—  новые устойчивые технологии — от более совер-
шенных батарей и солнечных элементов до пласт-
масс следующего поколения и ресурсосберегаю-
щих промышленных процессов;

—  более точное принятие управленческих решений 
и регулирование в области охраны окружающей 
среды на основе высококачественных данных 
и анализа большого объема источников;

—  прорывы и новые знания в области физических, 
естественных и цифровых наук.
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11 Из интервью с Е. В. Скорб 
(17.10.2021).

Екатерина Скорб, к.х.н., директор и ведущий 
профессор Научно-образовательного центра 
инфохимии Университета ИТМО:

Андрей Дроздов, к.х.н., старший  
научный сотрудник Лаборатории нанобиотехно-
логий МФТИ:

«Сегодня никто не вкладывается, чтобы синтезировать миллионы 
структур. Изначально вы моделируете свойства этих структур и только 
потом начинаете синтезировать, что удешевляет и технологию, и все 
остальное. Для кристаллических веществ пользуется большой попу-
лярностью программа Артёма Оганова «Успех» (Uspex) — она хорошо 
предсказывает многие свойства. Новая программа AlphaFold позво-
ляет избежать того, что приходится растить большие белки.  
Сейчас мы ее тестируем» 11

«Еще 10 лет назад нам не были доступны многие методы исследова-
ний. В Сколково есть электронный просвечивающий микроскоп с воз-
можностью томографии и элементного анализа. Он может показать 
расположение атомов в пространстве. Этот прибор — единственный 
в России, да и во всем мире таких не очень много» 12

Прецизионное моделирование операций осущест-
вляется благодаря высокопроизводительным мате-
матическим вычислениям, что позволяет:

—  прогнозировать параметры (т. е. структуру и свой-
ства) синтезируемых материалов;

—  проводить крупномасштабные испытания в безо-
пасных условиях;

—  сокращать сроки исследований, обходясь без 
длительных лабораторных испытаний.

Современные методы измерения (различные виды 
спектроскопии, спектрометрии и микроскопии, рас-
пределенные сети сенсоров и т. д.) позволяют полу-
чить новые знания о структуре, свойствах и взаи-
модействии систем на атомарном и молекулярном 
уровнях, исследовать материалы и поверхности, 
организмы и экосистемы. Среди таких методов:

  Компьютерное моделирование и эксперименты    Компьютерное моделирование и эксперименты  

  Передовые методы измерения    Передовые методы измерения  

12 Из интервью с А. С. Дроздовым 
(30.10.2021).

—  умная микроскопия на базе интеграции световой 
и электронной микроскопии с автоматизацией 
и машинным обучением;

—  комбинация нескольких методов исследований 
(например, изучение структуры и функций белка 
посредством рентгеновской дифракции, криоген-
ной электронной микроскопии и масс-спектроме-
трии);

—  распределенная сеть датчиков;
—  измерение параметров в режиме реального вре-

мени.
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Задействовав возможности автоматизации, стати-
стики и машинного обучения, можно улучшить ра-
боту с инструментами имиджинга и визуализации, 
среди которых:

—  анализ изображений (извлечение данных из изо-
бражений с высокой точностью, их обработка 
и идентификация);

—  медицинская диагностика (интерпретация данных 
изображения для принятия врачебных решений);

—  представление данных исследования в доступной 
форме.

Исследователи применяют искусственный интел-
лект и машинное обучение совместно с прочими 
цифровыми технологиями. В качестве сквозной тех-
нологии ИИ открывает перед исследователями со-
вершенно новые перспективы, делая возможными:

—  поиск оптимального решения с минимальным 
участием человека (искусственный интеллект 
анализирует большой объем данных, выявляет 
перспективные свойства и закономерности, ис-
ключает менее перспективные направления);

—  улучшение имиджинга и диагностики;
—  фильтрация большого объема данных;
—  майнинг химических данных (автоматический 

анализ научной литературы для выявления физи-
ко-химических закономерностей);

—  автоматизация рутинной лабораторной работы 
(использование методов машинного обучения для 
ускорения рабочего процесса, оптимизации хими-
ческого синтеза);

—  оптимизация измерительных систем, предиктив-
ная и прескриптивная аналитика, многопараме-
трический анализ сигналов;

—  более точный прогноз свойств, особенно при со-
вместном использовании технологий квантовой 
химии и искусственного интеллекта.

  Имиджинг и визуализация    Имиджинг и визуализация  

  Искусственный интеллект и машинное обучение    Искусственный интеллект и машинное обучение  

От внедрения технологий искусственного интеллек-
та ожидается наибольший эффект при проведении 
НИОКР и совершении открытий. Благодаря, напри-
мер, алгоритму ИИ, разработанному в Ливерпуль-
ском университете, уже открыто четыре новых 
материала, в т. ч. семейство твердотельных мате-
риалов, проводящих литий. Твердые электролиты 
стимулируют разработку твердотельных аккуму-
ляторов, повышающих срок службы и безопасность 
электромобилей 13,14.

13

14

Vasylenko A., Gamon J., 
Duff B. B. Element selection for 
crystalline inorganic solid dis-
covery guided by unsupervised 
machine learning of experimen-
tally explored chemistry // 
Nature Communications. — 
2021. — № 12.

New AI tool developed by Uni-
versity of Liverpool researchers 
accelerates discovery of truly 
new materials // Eurek 
Alert. URL: eurekalert.org/
news-releases/929009 (дата 
обращения: 11.02.2022).

Евгений Мостович, к.х.н., заведующий лаборато-
рией низкоуглеродных химических технологий  
ФЕН НГУ:

«Есть, например, большая проблема — Total synthesis, когда вы 
синтезируете природные соединения не в природе, а в лаборатории. 
Это сродни искусству, когда вы подбираете оптимальную синте-
тическую последовательность — от самых начальных соединений 
к большой структуре. Скорее всего, в химии сделает большой 
прорыв искусственный интеллект, если сможет самостоятельно 
синтезировать природные соединения и составить оптимальные 
схемы синтеза» 15

15 Из интервью с Е. А. Мостовичем 
(03.12.2021).
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Развитие компьютерного оборудования не только 
ускоряет процесс исследований, но и позволяет ре-
шать более сложные задачи. Большие ожидания свя-
заны с развитием вычислительных мощностей ком-
пьютеров. Прежде всего это:

—  периферийные вычисления распределенных инфра-
структур;

—  потоковые вычисления для непрерывной обработ-
ки больших наборов данных и аналитики в режиме 
реального времени (в микроскопии потоковые вы-
числения могут использоваться для преодоления 
проблем передачи, хранения и обработки больших 
объемов данных);

—  квантовые вычисления;
—  специализированные процессоры (оптимизирован-

ные для конкретных задач).

Перспективы применения цифровых технологий 
в химических НИОКР зависят от того, насколько 
успешно будут преодолены существующие барье-
ры, среди которых необходимо упомянуть:

—  ограничения вычислительных мощностей (прео-
доление этого вызова эксперты связывают пре-
жде всего с развитием квантовых технологий);

—  точность цифровых экспериментов, т. е. соответ-
ствие результатов в симуляциях результатам ре-
альных опытов;

—  низкое качество дата-сетов, поскольку в насто-
ящее время происходит разрыв между держа-
телями данных (организациями реального сек-
тора и  исследователями), а также отсутствует 
стандартизация данных (усложняется доступ 
и уменьшается прозрачность);

—  потребность в дополнительных цифровых компе-
тенциях исследователей-химиков, необходимость 
привлечения экспертов по цифровым направлени-
ям (специалистов машинного обучения, разработ-
чиков ИИ и т. д.).

  Аппаратные решения    Аппаратные решения  

Дмитрий Болотин, д.х.н., доцент кафедры  
физической органической химии Института 
химии СПбГУ: 

«Если у нас компьютер будет в один миллиард раз быстрее, то мы 
в тысячу раз больше атомов за то же время можем посчитать. Чем 
производительнее компьютеры, тем бóльшие системы за то же 
время удастся посчитать или тем более точные расчеты мы сможем 
провести при том же количестве атомов» 

16 Из интервью с Д. С. Болотиным 
(01.12.2021).

Решение этих задач позволит перевести цифровой 
химический инструментарий из категории «не для 
всех» в разряд базовых технологий.
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3ТРАНСФОРМАЦИЯ ХИМИЧЕСКИХ 
ЛАБОРАТОРИЙ

Химические лаборатории проходят путь трансформации — от автомати-
зации и внедрения исследовательского ПО к применению искусственно-
го интеллекта как субъекта исследовательской деятельности. В России 
есть отдельные примеры современных лабораторий международного 
уровня, но потенциал страны в инфраструктуре передовой химии реали-
зован пока недостаточно.

Химическую промышленность отличает высокий уровень наукоёмкости. Ком-
пании обращаются к передовым технологиям, чтобы ускорить создание новых 
продуктов с более высокой добавленной стоимостью и в итоге увеличить при-
быль, занять дополнительную долю рынка. Наиболее динамичные секторы во 
многом опираются на процесс исследований и разработок, ведь успешные 
исследования могут приводить к появлению новых продуктов и совершенство-
ванию уже имеющихся. Соответственно, устройство лабораторий как ключе-
вого субъекта проведения НИОКР приобретает первостепенное значение.

Исследовательские лаборатории в настоящее время переживают пере-
ход от физической модели к полностью виртуальной форме. Прежняя модель — 
лаборатория 3.0 — использовала внутренний ресурс и классические методы 
исследований без опоры на цифровые решения. Лаборатория будущего, или 
5.0 — это цифровая платформа, драйвером которой является искусственной 
интеллект, — модель AI-driven lab, где ИИ становится субъектом исследований. 
Современные лаборатории 4.0 относятся к гибридному варианту — как пере-
ход от элементов инфраструктуры предыдущего этапа развития к варианту 
5.0. В  качестве вышеупомянутых элементов можно выделить навыки кадров, 
методы генерации идей и построения гипотез, способы поиска данных, оснаще-
ние оборудованием, кооперацию с другими субъектами НИОКР (рис. 5). При инте-
грации всех описываемых механизмов возникнут лаборатории, управляемые 
искусственным интеллектом.

На предыдущем этапе ученым необходимо было обращаться к статьям, 
книгам, справочникам на печатных носителях как единственному источнику 
данных. Первый этап цифрового перехода позволил перевести в электронный 
вид многие материалы, а в последующие годы стало возникать всё больше баз 
данных, в т. ч. научных публикаций. Тем не менее, сегодня подобные датасеты 
(наборы данных) представляют пока еще разрозненные и неструктурирован-
ные «островки» данных. Последующая обработка и создание единого озера 
данных упростит процесс извлечения необходимой информации и тем самым 
ускорит темпы исследований.

С развитием науки и производства общество пришло к модели откры-
тых инноваций. Такой подход позволил исследователям черпать идеи из 
общего интеллектуального пространства. Следующий этап должен привести 
к тому, что химическая лаборатория, собрав нужные датасеты, направит их 
искусственному интеллекту, способному генерировать собственные гипотезы 
в рамках очерченной задачи. Более того, представляется перспективным 
создание «фабрик ИИ», которые сами смогут черпать нужную информацию из 
озера данных в соответствии с обозначенными целями, а затем, проведя цикл 
построений и проверок гипотез, будут автономно создавать новые продукты.

При реализации сценария «фабрик ИИ» возникает вопрос о роли ученых 
в системе лаборатории новейшего типа. Скорее всего, полностью исключить 
человека из процесса НИОКР невозможно. Прорывным может стать симбиоз 
ученого-химика, определяющего правила и цели исследования, и алгоритма, 
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Рис. 5. 
Элементы химической лаборатории 
будущего

Источник: ЦСР «Северо-Запад» 

способного проводить операции в короткие сроки. Уже сейчас можно заметить, 
как сдвигаются границы традиционных требований, ставивших на первое место 
знания в конкретной области, и всё больше места отводится навыкам обраще-
ния с цифровыми технологиями. А появление доступных технологий квантовых 
вычислений только усилит этот тренд.

Технологии компьютерного моделирования существовали и прежде, 
но из-за быстроты их совершенствования вместе с растущей доступностью 
вычислительного оборудования и многопрофильностью алгоритмов исчезнет 
необходимость обращаться к классическому лабораторному оборудованию 
на многих этапах исследования. Этот подход позволит преодолеть некоторые 
барьеры для проведения НИОКР. Время, затрачиваемое на проведение иссле-
дований, — только одно из таких препятствий. Стоимость реагентов и дли-
тельность ожидания их получения — существенное препятствие для иссле-
довательской деятельности в области химии. Сегодня частично реализуются 
элементы симуляций на первых стадиях исследований, но моделирование пол-
ного цикла по аналогии с подходом in silico откроет новые горизонты перед 
химической отраслью.

В химии предыдущего этапа НИОКР могли проводиться лабораториями 
отдельных институтов или организаций в закрытом формате. Растущая слож-
ность сферы химиндустрии не оставляет возможности для изоляции от миро-
вого научного и промышленного сообщества. Игроки Индустрии 4.0 вступают 
в отраслевые союзы для реализации отдельных проектов. Дальнейшее услож-
нение потребует более тесной кооперации, а выгоды от совместной работы 
в пределах экосистемы (например, в виде консорциумов) могут перекрывать 
стремление организаций оставлять результаты своих исследований исключи-
тельно для собственного пользования.

Передовые лаборатории уже интегрируют в исследовательскую дея-
тельность некоторые элементы новейших подходов, приближаясь к образцу 
лаборатории 5.0, хотя даже наиболее технологичные из них находятся на пере-
ходном этапе, когда применение ИИ носит непостоянный характер.

Мировой опыт демонстрирует плавный эволюционный переход от клас-
сических лабораторий к модели 5.0.
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Кейс 1. Примеры ведущих химических лабораторий за рубежом

Группа Панде, Стэнфордский университет, США

Группой ученых со специализацией на применении искусственного интел-
лекта и машинного обучения в целях химических исследований руководит 
Виджей Панде, профессор структурной биологии и компьютерных наук 17. 
С помощью передовых цифровых подходов решаются научно сложные 
задачи в области химической биологии, биофизики и биомедицины 18.  
Ученые публикуют уникальные алгоритмы для их применения другими 
исследователями 19. Благодаря созданному алгоритму доктору Панде уда-
лось успешно запустить стартап Genesis Therapeutics, специализирую-
щийся на поиске лекарственных средств, и получить частное финанси-
рование в объеме 52 млн долларов США, а также вступить в партнерство 
с крупной биотехнологической компанией Genetech 20.

Гонконгская лаборатория квантового ИИ, Университет Гонконга

Лаборатория объединила в исследовательской группе химиков — специ-
алистов по данным и вычислительной науке для разработки платформы 
НИОКР на базе машинного обучения и больших данных. Конечная цель 
лаборатории — открытие материалов нового поколения и разработка 
новых устройств. Такой симбиоз уникален и является одним из первых 
примеров для отрасли. Разработанная платформа предназначена специ-
ально для исследований в области OLED и твердотельных литий-ионных 
аккумуляторов. Это дает возможность с исключительной точностью 
прогнозировать свойства материалов, используемых для литий-ионных 
батарей и OLED-дисплеев, а результаты исследований легко использовать 
для разработки солнечных элементов, топливных ячеек и связанных 
с ними катализаторов. Уникальность подхода позволила привлечь 
к сотрудничеству Калифорнийский технологический институт и таких 
крупных индустриальных партнеров, как Samsung 21.

Лаборатория компьютерных наук и искусственного интеллекта, Массачу-
сетский технологический институт, США

Для химических исследований группа ученых МТИ адаптирует техноло-
гии ИИ и машинного обучения. Исследователи нашли некоторые методы 
применения искусственного интеллекта для открытия лекарственных 
средств 22, а также технологические решения с использованием ИИ для 
автоматизации химической лаборатории 23. Это позволило создать авто-
номную систему проведения экспериментов, обладающую креативным 
потенциалом: она способна не просто повторять заранее заданный набор 
действий, а синтезировать прежде не существовавшие молекулы. Уче-
ные надеются, что продвижение в этом направлении позволит им осво-
бодиться от рутины и направить время и усилия на решение творческих 
задач 24. Подходы в НИОКР, созданные лабораторией, берут на вооружение 
десятки компаний. Так, помощник вице-президента научно-исследова-
тельской транснациональной компании Merck утверждает, что алгоритмы 
лаборатории переняты для решения текущих задач компании 25.
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Источники: официальный сайт 
Pande Lab в Stanford University, 
Zeng Laboratory, MIT

Стоит отметить, что крупнейшие исследовательские организации, хим-
лаборатории которых применяют ИИ, зачастую сильны и в таких областях зна-
ний, как информатика, инжиниринг и экология (рис. 6). Вероятно, доступ к силь-
ной школе IT способствует раскрытию дополнительного потенциала научных 
сотрудников.
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26 На карте представлены 20 
исследовательских организаций 
мира с самыми высокими пока-
зателями средней цитируемости 
публикаций в области химии 
и количеством публикаций 
по химии более 1500 в период 
с 2018 по 2021 годы. Уровень 
показателей дополнительных 
компетенций основывается 
на двух критериях: более 500 
публикаций в рассматриваемый 
период и уровень цитируемости 
выше среднего в соответствую-
щей научной области (инфор-
матика, инжиниринг, экология). 
«Крайне высокие показатели» 
наукометрии подразумевают 
превышение порогового уровня 
в 2000 публикаций по теме для 
экологии, 4000 для информа-
тики и 6000 для инжиниринга. 
В выборку не попали такие круп-
ные исследовательские органи-
зации, как, например, Кембридж 
или Институт Макса Планка, по 
причине сравнительно низкого 
показателя среднего уровня 
цитируемости статей при 
сопоставлении с аналогичными 
в США или Китае и пр.

Рис. 6. 
Карта исследовательских органи-
заций в области химии с наилуч-
шими показателями наукометрии, 
2021

Источник: ЦСР «Северо-Запад» 
по данным SciVal 26
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27 На карте представлены 20 
исследовательских организаций 
РФ с самыми высокими показа-
телями средней цитируемости 
публикаций по химии в период 
с 2018 по 2021 годы. Уровень 
показателей дополнительных 
компетенций основывается 
на двух критериях: более 500 
публикаций в рассматриваемый 
период и уровень цитируемости 
выше среднего в соответствую-
щей научной области в России 
(информатика, инжиниринг, 
экология). «Крайне высокие 
показатели» наукометрии под-
разумевают значительное пре-
вышение среднего уровня числа 
публикаций и цитируемости ста-
тей. В выборку не попали такие 
крупные исследовательские 
организации, как, например, 
МГУ, по причине сравнительно 
низкого показателя среднего 
уровня цитируемости статей, 
что может быть вызвано разме-
ром организации и негативным 
эффектом на качественных 
показателях наукометрии. 

Рис. 7. 
Карта потенциала образователь-
ных организаций высшего образо-
вания и научных организаций по 
созданию прорывных лаборато-
рий в передовой химии, 2021

Источник: ЦСР «Северо-Запад» 
по данным SciVal 27 
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Кейс 2. Примеры ведущих химических лабораторий в России

Лаборатория программируемых функциональных материалов, МФТИ

В начале 2021 года был анонсирован проект МФТИ по созданию лабора-
тории программируемых функциональных материалов под руководством 
нобелевского лауреата профессора Константина Новосёлова. Инициатива 
получила финансирование в размере 500 млн рублей от частного публичного 
инвестора на первые пять лет работы — уникальный пример привлечения 
частного капитала в формирование исследовательской единицы благодаря 
значимому имени и актуальной тематике. Ученые исследуют вещества 
с нестандартными условиями фазовых переходов второго рода (той же 
темой занимается аналогичная лаборатория Новосёлова в Сингапуре). 
Это потенциально прорывная область науки, которая позволит открыть путь 
к созданию нанороботов. Прикладные идеи, рожденные в стенах лаборато-
рии, представляют ценность, например, для фармацевтической индустрии — 
в связи с разработанными методами прогнозирования свойств макромоле-
кул. Применение программируемым материалам можно найти в химической 
индустрии, электронике и энергетике 28. 

Научно-образовательный центр инфохимии, Университет ИТМО

Центр инфохимии возник в результате актуализации междисциплинарных 
направлений в данной области знаний. Директором (и руководителем одной 
из научных групп) стала профессор Екатерина Скорб. На базе ИТМО дей-
ствует лаборатория искусственного интеллекта для умных и функциональ-
ных материалов, с которой сотрудничают Константин Новосёлов (см. выше) 
и Дарья Андреева-Боймлер, профессор Национального университета Синга-
пура. В лабораториях университета активно применяются передовые цифро-
вые подходы для широкого спектра научных задач, требующих передовых 
решений и международной кооперации. В НОЦ инфохимии собраны и другие 
научные группы по передовым направлениям: инфохимия, вычислитель-
ная химия, биомиметические материалы, хемоинформатика, хемометрика, 
цифровизация пищевых технологий, биоэлементология, цифровая транс-
формация, структурированная и динамическая мягкая материя, роботиза-
ция химических технологий, трибоинформатика. Пример разработки центра 
инфохимии ИТМО — универсальная электрохимическая тест-платформа. 
Технология, являющаяся инструментом передовой химии, имеет большой 
коммерческий потенциал за счет широкого диапазона возможного примене-
ния: в здравоохранении, производстве продуктов питания, спорте.

28 Константин Новосёлов создает 
лабораторию «умных» мате-
риалов в МФТИ // Коммер-
сантъ. URL: kommersant.ru/
doc/4683651 (дата обращения: 
11.02.2022).

Отечественные ученые тоже применяют цифровые подходы, но (в отличие 
от передовых лабораторий мира, имеющих долгую историю) в России зачастую 
реализуется сценарий гринфилда — МФТИ, ИТМО, Сколтех (рис. 7). В результате 
мы видим частные примеры исследовательских структур, которые скорее инте-
грируют отдельные элементы парадигмы лаборатории 5.0, нежели воспроизво-
дят ее полностью. Примечательно, что флагманские лаборатории появились как 
раз в вузах с сильным ИТ-направлением.

В результате сложившихся компетенций исследовательских организа-
ций и специфики фронтирных областей исследований можно спрогнозировать 
потенциальные центры новой химии. Серьезная научная база в области  IT, 
инжиниринга (в силу применения инженерных подходов — дизайна, сборки, 
тестирования, анализа данных — при решении задач в химии) и экологии (как 
фундамента для развития устойчивой химии) в комбинации с классической 
химией в состоянии обеспечить научный прорыв. Значит, такие университеты, 
как СПбГУ, СПбПУ, ТГУ, ТПУ и ЮУрГУ, могут стать вероятными лидерами данного 
направления.

Источники: «Коммерсантъ», Скол-
ково, Университет ИТМО
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В Сколтехе открылась лабора-
тория компьютерного дизайна 
новых материалов // Скол-
ково. URL: old.sk.ru/news/b/
press/archive/2019/09/09/v-
skoltehe-otkrylas-laboratoriya-
kompyuternogo-dizayna-
novyh-materialov.aspx (дата 
обращения: 11.02.2022).

Международный научный 
центр SCAMT // Университет 
ИТМО. URL: scamt.ifmo.ru/ru/ 
(дата обращения: 11.02.2022).

Кейс 2. Примеры ведущих химических лабораторий в России

Лаборатория компьютерного дизайна новых материалов, Сколтех

В 2019 году РНФ и «Газпромнефть НТЦ» запустили совместный проект: 
в Сколтехе начала работать лаборатория компьютерного дизайна новых 
материалов. Под руководством Артёма Оганова была создана модель 
нейронной сети, которая позволяет вычислять сверхтвердые материалы. 
Они применяются во многих сферах, от микроэлектроники до добычи 
нефти. Профессор Оганов создал также вычислительный метод для 
предсказания кристаллических структур USPEX, позволивший открыть 
новые материалы и вещества и активно внедрявшийся в США. Актуаль-
ность знаний о материалах с суперсвойствами стала одной из основных 
причин создания новой лаборатории. Промышленная индустрия также 
заинтересована в стимулировании НИОКР, поскольку передовые компо-
зиты становится всё более привлекательными в прикладном смысле 29.

Международный научный институт растворной химии передовых матери-
алов и технологий (SCAMT), Университет ИТМО

В 2014 году Александр и Владимир Виноградовы основали в Уни-
верситете ИТМО международную научную лабораторию растворной 
химии передовых материалов и технологий (SCAMT). Позднее выдели-
лось несколько научных групп, занимавшихся, например, новейшими 
темами — золь-гель-процессами и струйной печатью. Лаборатория 
трансформировалась в институт, на базе которого был выстроен хими-
ко-биологический кластер, где ведутся как прикладные, так и фунда-
ментальные исследования 30. В структуре института появился центр 
искусственного интеллекта в химии, сосредоточившийся на исследова-
ниях с применением машинного обучения. Благодаря ему стало возмож-
ным использование высокопроизводительных и автоматизированных 
методов генерации данных и предсказания свойств материалов, а также 
тест-платформ по валидации потенциально новых материалов.

Современные лаборатории эффективны не только как источник научных 
открытий: они могут оказаться востребованными на рынке исследований и раз-
работок, а крупные компании, применяющие наукоемкие технологии, должны 
быть заинтересованы в коллаборации с такими коллективами.

Источники: «Коммерсантъ», Скол-
ково, Университет ИТМО
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4ТРАНСФОРМАЦИЯ 
ИССЛЕДОВАТЕЛЬСКИХ 
КОМПЕТЕНЦИЙ

Ключевые исследователи в современных условиях должны обладать  
обширным набором навыков, выходящих за пределы их научного  
профиля. Доминирующее значение приобретает способность ученых 
взаимодействовать с искусственным интеллектом и интегрировать  
его в процесс НИОКР.

Переход к модели лаборатории 5.0 (AI-driven lab) и тренд на устойчивое раз-
витие приводят к изменению компетенций исследователей в области химии.  
Эта трансформация идет путем наращивания нового опыта и информации на 
уже имеющуюся научную базу. Инструментарий ученого ощутимо меняется на 
каждом этапе научно-технического прогресса (рис. 8).

В химии 3.0 все знания, навыки и инструментарий ученого использо-
вались в рамках лаборатории. Глобализация, появление цифровых техноло-
гий и трансформация характера научной деятельности стали катализаторами 
превращения химика-исследователя в химика — ключевого исследователя 
(Principal Investigator — PI). Следующий этап — химия 5.0 — вызовет к жизни 
модель химика — администратора лаборатории 5.0, которому потребуются 
новые человеко-машинные знания, навыки и инструменты.

Рис. 8. 
Трансформация исследовательских 
компетенций в химии

Источник: ЦСР «Северо-Запад» по 
данным Форсайт-сессии, Accenture 31, 
доклада «Национальная технологиче-
ская инициатива: 7 лет в движении» 

31 The evolution of digital R&D 
in chemicals // Accenture. 
URL: accenture.com/_acnmedia/
PDF-158/Accenture-Digital-
Research-And-Development-
Chemicals.pdf (дата обраще-
ния: 11.02.2022).
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 лаборатории 5.0
— Создание гибкой сети междисципли-
 нарного и межотраслевого нетворкинга
— Еще неизвестные навыки будущего

— Физическое оборудование для экспе-
 риментов, опытов, анализов
— Печатные источники научной инфор-
 мации

— Работа с базами данных, со ссылками/
 библиографией на иностранных языках
— Онлайн-платформы для совместного 
 написания формул, моделирования
— Цифровые технологии для работы 
 с исследовательскими данными
— Междисциплинарные инструментальные 
 методы

— Интеллектуальные системы управления 
 на базе машинного обучения 
— (Промышленный) интернет вещей
— Разработка решений на базе блокчейн 
 технологий
— Сервисные роботы
— Аддитивное производство (реверсивный 
 инжиниринг)

Химия
3.0

НавыкиЗнания

Химия
4.0

Химия
5.0

Инструменты
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Современный тренд на переход к междисциплинарным знаниям и циф-
ровым компетенциям подтверждают российские исследователи. Они также 
говорят о восполнении дефицита компетенций через привлечение профильных 
специалистов.

Екатерина Скорб, к.х.н., ведущий профессор 
и директор Научно-образовательного центра 
(НОЦ) инфохимии Университета ИТМО:

Марина Трусова, д.х.н., профессор, директор 
исследовательской школы химических и биоме-
дицинских технологий ТПУ: 

«Химия на стыке с ИТ тяжело идет везде, просто потому что химики 
традиционного образования „не сильно учат информатику“. Люди 
либо сами „докручивают“ эти знания, либо нам (сотрудникам НОЦ 
инфохимии. — Прим. авт.) приходится развивать новые направления.

Новая химия развивается в университете ИТМО, поскольку здесь 
есть та почва, куда можно привлекать программистов, математиков 
к решению важных задач химии и материаловедения, роботизации 
химии и химических технологий» 32

«Исследователя необходимо готовить не только со знаниями в раз-
ных областях, но и обучать умению искать, читать и интерпретиро-
вать уже имеющиеся исследования.

Исследования становятся настолько междисциплинарными, что 
к нам приходят и оптотехники, машиностроители, биомедицина, 
материаловеды…» 33

32 Из интервью с Е. В. Скорб 
(17.10.2021).

33 Из интервью с М. Е. Трусовой 
(28.10.2021).

37

38

PhD or post-doctoral researcher: 
Organic Chemistry for 
Autonomous Lab Development 
and Operation // IBM Research 
Europe. URL: zurich.ibm.com/
careers/2021_054.html (дата 
обращения: 11.02.2022).

Работа, поиск персонала 
и публикация вакансий // 
HeadHunter. URL: hh.ru (дата 
обращения: 11.02.2022).

35

36

Principal Investigators in 
Machine Learning in Biomedicine 
(f/m/x) // New Scientist Jobs. 
URL: jobs.newscientist.com/
en-gb/job/1401737580/principal-
investigators-in-machine-
learning-in-biomedicine-f-m-x-/ 
(дата обращения: 11.02.2022).

Master’s student or intern: 
Artificial Intelligence in 
Chemistry and Material 
Science // IBM Research 
Europe. URL: zurich.ibm.com/
careers/2021_009.html (дата 
обращения: 11.02.2022).

34 Machine-learning Atomistic 
Modeling of Corrosion 
Postdoctoral Researcher // 
C&EN. URL: chemistryjobs.
acs.org/job/36059/machine-
learning-atomistic-modeling-
of-corrosion-postdoctoral-
researcher/ (дата обращения: 
11.02.2022).

Текущие изменения компетенций для специалистов уже отражаются 
в перечне требований к вакансиям. Если раньше для выполнения химических 
НИОКР требовались навыки исключительно в области химии, то теперь нужны 
сотрудники с IT-знаниями и компетенциями. На крупнейших онлайн-платфор-
мах для поиска работы публикуются вакансии с акцентированным запросом на 
владение цифровыми навыками (табл. 1).
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Название вакансии Требования

Научный сотрудник с докторской степенью 
в области подходов к машинному обучению для 
моделирования коррозии актинидных металлов 
и металлооксидных материалов в Ливермор-
скую национальную лабораторию Лоуренса 34

—  PhD в области физики, химии, материаловеде-
ния или смежных областях

—  опыт применения первых принципов моделиро-
вания конденсированных фаз

—  опыт программирования на C++, Fortran 95  
или эквивалентном языке на высоком уровне. 
Знание скриптового языка будет преимуще-
ством

Ключевой исследователь машинного обучения 
в биомедицине в Центр Гельмгольца 35

—  степень PhD
—  применение машинного обучения в области  

биомедицинских данных
—  инновационное мышление

Стажер в области исследований применения 
искусственного интеллекта в химии и мате-
риаловедении в подразделение IBM Research 
в Цюрихе 36

—  получил или получает степень магистра в обла-
сти компьютерных наук, физики, химии или 
инжиниринга с искренним интересом к химии, 
химическому синтезу или материаловедению

—  опыт в машинном обучении и моделях данных
—  отличные навыки программирования в Python
—  опыт работы с библиотеками TensorFlow/

PyTorch, научным стеком Python

PhD или постдок-исследователь  
в Автономную лабораторию органической  
химии в подразделение IBM Research 
в Цюрихе 37

—  степень магистра или PhD в области органиче-
ской химии с искренним интересом к автомати-
зации, машинному обучению, науке о данных, 
информатике

—  опыт работы с платформами автоматизации 
в химии

—  опыт в машинном обучении и моделях данных
—  навыки программирования в Python

Медицинский химик в Insilico Medicine  
(Сколково) 38

—  высшее химическое образование (медицинская 
химия, органическая химия, биоорганическая 
химия)

—  ученая степень кандидата наук / PhD;
—  опыт разработки биоактивных низкомолекуляр-

ных соединений
—  владение программными пакетами для молеку-

лярного моделирования (Schrodinger, MOE,  
Dock и пр.)

—  навыки программирования на уровне написа-
ния скриптов для автоматизированного ана-
лиза экспериментальных данных будут плюсом

 

Табл. 1. 
Актуальные вакансии исследовате-
лей, 2021

Источник: ЦСР «Северо-Запад»  
по данным открытых источников
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Таким образом, в научной деятельности одним из ключевых становится 
навык применения искусственного интеллекта, а на соответствующие кадры 
отмечается повышенный спрос. 

Актуальные цифровые навыки используются в самых цитируемых обла-
стях передовой химии (рис. 9). Талантливые российские химики применяют 
современный инструментарий для работы во фронтирных тематиках.

Валентин Анаников возглавляет лабораторию металлокомплексных 
и наноразмерных катализаторов Института органической химии им. Н. Д. Зелин-
ского РАН. Его исследования направлены на улучшение технологии 3D-печати 
для химического синтеза биологически активных молекул и дизайна поточных 
реакторов. В 2021 году была опубликована разработанная при его участии 
методология для определения степени безопасности химических процессов 
в зеленой химии 39. В составе групп ученых В. Анаников формирует новые устой-
чивые подходы в химии, позволяющие соблюдать принцип атом-экономности 
при синтезе веществ 40. 

Артем Абакумов работает в передовой области технологий запаса-
ния энергии в металл-ионных аккумуляторах (на базе Центра по электрохи-
мическому хранению энергии в Сколковском институте науки и технологий) 41. 
В 2021 году вместе с коллегами из Сколтеха он запатентовал технологию, кото-
рая поможет усовершенствовать экологичные аккумуляторы нового поколения 
и сделать их коммерчески эффективными. Созданный учеными анод из нано-
трубок ускорит массовое проникновение таких калий-ионных аккумуляторов 
на рынок.  В качестве аналога литий-ионных аккумуляторов разработка Аба-
кумова позволит снизить потребление лития, запасы которого ограниченны 42.  

Максим Молокеев из Сибирского федерального университета и Инсти-
тута физики им. Л. В. Киренского СО РАН ведет исследования на стыке физики, 
химии и науки о материалах, являясь одним из самых цитируемых ученых 
в мире 43. В процессе сотрудничества с китайскими специалистами он определил 
строение перспективного люминофора — вещества, на основе которого можно 
вывести на рынок новые белые светодиоды 44. А в 2021 году в составе между-
народного научного коллектива М. Молокеев разработал уникальный люмино-
фор, который благодаря своей универсальности пригоден для использования 
в сенсорах широкого спектра направлений — в медицине (для отслеживания 
состояния пациентов), сельском хозяйстве и биосенсорике 45.

В рамках российской международной программы кооперации Юрий Кив-
шарь стал одним из первых получателей мегагранта на создание лаборато-
рии метаматериалов в Университете ИТМО (позднее стала основой для целого 
факультета) 46. Исследователь участвовал в создании меняющей структуру 
света метаповерхности, что сдвинуло парадигму нелинейной оптики 47. Ю. Кив-
шарь — соруководитель проекта Университета ИТМО по улучшению оптово-
локна для передачи данных. Теперь это оптоволокно возможно использовать 
для улучшения изображения в эндоскопии и лапароскопии, для квантовых тех-
нологий и оптоволоконных датчиков 48.

В России, однако, даже лучшие представители научного сообщества не 
всегда обладают знаниями в области ИИ либо не интегрируют его в своей работе. 
Более того: на фоне плавной смены поколений исследователей широкое приме-
нение ИИ молодыми перспективными учеными в настоящее время не выявля-
ется (рис. 10).

39

40

41

42

43

44

45

46

47

48

Egorova K., Galushko A., Dzhemi-
leva L., D′yakonov, V., Ananikov V. 
Building bio-Profiles for common 
catalytic reactions // Green 
Chem. — 2021. — № 23.

Romashov L. V. et al. Atom‐eco-
nomic Approach to the Synthesis 
of α‐(Hetero)aryl‐substituted 
Furan Derivatives from Biomass// 
Chemistry — An Asian Journal. — 
2022. — № 17 (1).

Artem Abakumov // Skoltech 
Faculty. URL: faculty.skoltech.
ru/people/artemabakumov (дата 
обращения: 11.02.2022).

Новый патент Сколтеха: 
анод из нанотрубок повысит 
эффективность калий-ионных 
аккумуляторов // Skoltech. 
URL: skoltech.ru/2021/03/
novyj-patent-skolteha-an-
od-iz-nanotrubok-povysit-effe-
ktivnost-kalij-ionnyh-akkumu-
lyatorov/ (дата обращения: 
11.02.2022).

Физики из Красноярска 
вошли в топ лучших научных 
рецензентов мира // Наш 
Красноярский край. URL: gnkk.
ru/news/fiziki-iz-krasnoyars-
ka-voshli-v-top-luchsh/?utm_
source=yxnews&utm_medi-
um=desktop&utm_refer-
rer=https%3A%2F%2Fyandex.
ru%2Fnews%2Fsearch%3F-
text%3D (дата обращения: 
11.02.2022).

Определено строение 
материала нового типа // 
Научная Россия. URL: scienti-
ficrussia.ru/articles/opredele-
no-stroenie-novoj-struktury 
(дата обращения: 11.02.2022).

Ученые создали универсальное 
вещество-основу для сенсоров 
широкого профиля // РИА 
Новости. URL: ria.ru/20211018/
sfu-1754972217.html (дата 
обращения: 11.02.2022).

Воздух несвободы. Что 
заставляет российских ученых 
уезжать за границу? // Русская 
служба Би-би-си. URL: bbc.com/
russian/features-57028917 (дата 
обращения: 11.02.2022).

Wang L., Kruk S., Koshelev K., 
Kravchenko I., Luther-Davies B., 
Kivshar Y. Nonlinear Wavefront 
Control with All-Dielectric 
Metasurfaces // Nano Letters. — 
2018. — № 18 (6).

«Пролить свет» под пра-
вильным углом // Коммер-
сантъ. URL: kommersant.ru/
doc/4540238 (дата обращения: 
11.02.2022).
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49 The future of work in 
chemicals // Deloitte. 
URL: www2.deloitte.com/
content/dam/Deloitte/us/
Documents/energy-resources/
us-the-future-of-work-in-
chemicals-pov.pdf (дата  
обращения: 11.02.2022).

Среди иностранных исследователей с самыми высокими показателями 
цитируемости также не выявлена повсеместная распространенность подобной 
практики (рис. 11). Получается, что в части использования возможностей ИИ 
лучшие отечественные ученые находятся на сопоставимом уровне с зарубеж-
ными. Можно предположить, что активное внедрение искусственного интел-
лекта в химические исследования способно вывести Россию на лидирующие 
позиции благодаря технологической оснащенности лабораторий.

Цифровизация и новые технологии приводят к кадровой трансформации 
не только в науке, но и в промышленности. По прогнозам консалтинговой ком-
пании Deloitte 49, в перспективе до 2030 года в химической промышленности 
появятся новые профессии:

—  специалист по вычислительному материаловедению (открытие новых 
материалов при помощи анализа данных и прогнозирования взаимо- 
связей структур и свойств новых материалов);

—  инженер-нанохимик (изучение наноразмерных структур, моделирова-
ние новых материалов);

—  инженер топливных элементов (проектирование топливных элемен-
тов, производящих электроэнергию в результате химической реакции 
с участием водорода);

—  аналитик прогнозных поставок (оценка рекомендаций ИИ и принятие 
окончательных решений в обеспечении поставок материалов, обслу-
живании клиентов и др.);

—  инженер цифровых двойников (управление цифровыми двойниками 
технологического оборудования).

Переход к новым компетентностным профилям химической индустрии 
при сохранении существующих подходов к подготовке специалистов в ско-
ром времени может вызвать дефицит исследовательских и производствен-
ных кадров необходимой квалификации для работы в меняющейся индустрии. 
Федеральные государственные образовательные стандарты подготовки по 
направлению «Химия» содержат лишь рамочные требования к компьютерной 
грамотности при решении задач профессиональной деятельности. В професси-
ональных стандартах тоже нет требований к новым компетенциям и цифровому 
инструментарию. Введение вузами в образовательные курсы для химиков-ис-
следователей дисциплин других естественнонаучных направлений, а  также 
подготовки в области использования цифрового инструментария, включая 
управление искусственным интеллектом и машинное обучение, позволит обе-
спечить возрастающий спрос на компетенции будущего.
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TC.61 OLED; SOLAR CELLS

Савилов Сергей Вячеславович  
(h-индекс: 26)

Кившарь Юрий Семёнович  
(h-индекс: 121)

Самсоненко Денис Геннадьевич  
(h-индекс: 29)

Абакумов Артем Михайлович  
(h-индекс: 43)

Казанский Николай Львович  
(h-индекс: 50)

Федин Владимир Петрович  
(h-индекс: 47)

Московский государ-
ственный университет 
им. М. В. Ломоносова, 
лаборатория катализа 
и газовой электро-
химии

Санкт-Петербургский 
национальный иссле-
довательский универ-
ситет информационных 
технологий, лаборато-
рия метаматериалов

Институт неорга-
нической химии 
им. А. В. Николаева 
СО РАН, лаборатория 
металл-органических 
координационных 
полимеров

Сколковский институт 
науки и технологий, 
Центр энергетической 
науки и технологий

Самарский наци-
ональный иссле-
довательский 
университет им. ака-
демика С. П. Королева, 
лаборатория автома-
тизированных систем 
научных исследований

Институт неорга-
нической химии 
им. А. В. Николаева 
СО РАН, лаборатория 
металл-органических 
координационных 
полимеров

Исследования:  
натриево-ионные 
аккумуляторы;  
ионное хранение

Исследования:  
нанофотоника, 
наноантенны

Исследования:  
металлоорганиче-
ские структуры

Исследования:  
химия твердого 
тела, электроката-
лиз, материалы для 
металло-ионных 
аккумуляторов

Исследования:  
дифракционная 
нанофотоника;  
компьютерная 
оптика

Исследования:  
металлоорганиче-
ские структуры, 
перовскиты

TC.30 SECONDARY 
BATTERIES

TC.47 PLASMONS; 
METAMATERIALS

TC.71 ORGANOMETALLICS

TC.8 PHOTOCATALYSIS

TC.4 CATALYSIS; SYNTHESIS; 
CATALYSTS

TC.22 GRAPHENE;  
CARBON NANOTUBES

TC.7 CATALYSTS; ZEOLITES; 
HYDROGENATION

TC.128 BIOSENSORS; 
ELECTRODES; VOLTAMMETRY

Трошин Павел Анатольевич  
(h-индекс: 41)

Анаников Валентин Павлович 
(h-индекс: 56)

Пономаренко Сергей Анатольевич  
(h-инд.: 33)

Глазов Михаил Михайлович  
(h-индекс: 43)

Герасимов Евгений Юрьевич  
(h-индекс: 26)

Волова Татьяна Григорьевна  
(h-индекс: 29)

Молокеев Максим Сергеевич  
(h-индекс: 56)

Белецкая Ирина Петровна  
(h-индекс: 63)

Паращук Дмитрий Юрьевич  
(h-индекс: 22)

Насибулин Альберт Галийевич  
(h-индекс: 50)

Максимов Антон Львович  
(h-индекс: 25)

Шишацкая Екатерина Игоревна  
(h-индекс: 23)

Институт проблем 
химической физики 
РАН, лаборатория 
функциональных  
материалов для элек-
троники и медицины

Институт органической 
химии им. Н. Д. Зелин-
ского РАН, лаборатория 
металлокомплексных 
и наноразмерных ката-
лизаторов

Институт синтети-
ческих полимер-
ных материалов 
им. Н. С. Ениколопова 
РАН, лаборатория 
металл-органических 
координационных 
полимеров

Физико-техни-
ческий институт 
им. А. Ф. Иоффе РАН, 
центр физики наноге-
тероструктур сектора 
теории квантовых 
когерентных явлений

Институт катализа 
им. Г. К. Борескова 
СО РАН, лаборатория 
структурной диагно-
стики ультрадисперс-
ных и наноструктури-
рованных систем

Институт биофизики 
ФИЦ «Красноярский 
научный центр СО 
РАН», лаборатория 
хемоавтотрофного 
биосинтеза

Институт проблем 
химической физики 
РАН, лаборатория 
функциональных  
материалов для элек-
троники и медицины

Институт физической 
химии и электрохимии 
им. А. Н. Фрумкина РАН, 
лаборатория новых 
физико-химических 
проблем

МГУ, группа органиче-
ской электроники

Сколковский институт 
науки и технологий, 
Центр фотоники 
и инженерии

Институт нефтехи-
мического синтеза 
А. В. Топчева РАН, 
лаборатория химии 
углеводородов

Институт биофизки 
ФИЦ «Красноярский 
научный центр СО 
РАН», лаборатория 
хемоавтотрофного 
биосинтеза

Исследования:  
органические полу-
проводники, органи-
ческое материало-
ведение, солнечные 
батареи

Исследования:  
катализ; органиче-
ский синтез; моле-
кулярная сложность 
и трансформации

Исследования:  
органические 
солнечные батареи, 
органическая элек-
троника

Исследования:  
спиновая динамика 
носителей заряда, 
оптическая спектро-
скопия

Исследования:  
гидрообессерива-
ние; дибензотиофен; 
генерация водорода 

Исследования:  
биомедицинское 
материаловедение 
и применение поли-
меров

Исследования:  
органические полу-
проводники, органи-
ческое материало-
ведение, солнечные 
батареи

Исследования:  
арилирование; 
реакции перекрест-
ного связывания; 
йодобензолы

Исследования:  
органическая 
электроника, орга-
нические полупро-
водники, полупрово-
дниковые полимеры, 
органические 
солнечные батареи

Исследования:  
наночастицы, 
пленки из нано-
трубок, четвероно-
гие — насыщемые 
поглотители

Исследования:  
гидрообессерива-
ние; дибензотио-
фен; катализаторы

Исследования:  
полимеры
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Рис. 9. 
Ведущие исследователи передо-
вой химии в России, 2021

Источник: ЦСР «Северо-Запад» 
по  данным SciVal 50 

50 Список исследователей сфор-
мирован из двух представи-
телей с наибольшим объемом 
цитирований по каждому 
направлению исследова-
ний в области прорывных 
направлений химии за период 
2016-2020.

Карякин Аркадий Аркадьевич  
(h-индекс: 46)

Стойков Иван Иванович   
(h-индекс: 25)

Комкова Мария Андреевна  
(h-индекс: 10)

Воронкова Виолета Константиновна   
(h-индекс: 14)

Московский государ-
ственный университет, 
лаборатория электро-
химических методов 
химического факуль-
тета 

Казанский федераль-
ный университет

Московский государ-
ственный университет, 
лаборатория электро-
химических методов 
химического факуль-
тета 

Казанский физико- 
технический институт 
им. Е. К. Завойского, 
лаборатория спиновой 
физики и спиновой 
химии

Исследования:  
физико-химия фер-
ментов, биосенсоры 
на основе нано-
структур электро- 
и биокатализаторов

Исследования:  
органическая, 
элементоорганиче-
ская, супрамолеку-
лярная и меди-
цинская химии 
макроциклических 
соединений

Исследования:  
проточные биосен-
соры, электрохими-
ческие анализаторы, 
гексацианоферраты

Исследования:  
спектроскопия; 
спиновые свойства 
новых материалов

TC.128 BIOSENSORS;  
ELECTRODES

TC.248 FLUORESCENCE; 
SUPRAMOLECULAR CHEMISTRY

TC.609 ADDITIVES; 
MANUFACTURE; PRINTING

TC.223 MEMBRANES; 
DESALINATION

TC.191 ADSORPTION; 
ADSORBENTS

TC.82 PHARMACEUTICAL 
PREPARATIONS

Суфияров Вадим Шамилевич  
(h-индекс: 18)

Никоненко Виктор Васильевич   
(h-индекс: 41)

Ткачев Алексей Григорьевич  
(h-индекс: 16)

Скорик Юрий Андреевич   
(h-индекс: 21)

Попович Анатолий Анатольевич  
(h-индекс: 20)

Письменская Наталия Дмитриевна   
(h-инд.: 31)

Галунин Евгений Валерьевич  
(h-индекс: 13)

Захарова Люция Ярулловна   
(h-индекс: 28)

Санкт-Петербургский 
политехнический 
университет Петра 
Великого, лаборатория 
синтеза новых матери-
алов и конструкций

Кубанский государ-
ственный университет, 
лаборатория природ-
ных полимеров

Тамбовский государ-
ственный технический 
университет, кафедра 
«Техника и технологии 
производства нанопро-
дуктов»

Институт высокомоле-
кулярных соединений 
РАН, лаборатория при-
родных полимеров

Санкт-Петербургский 
политехнический 
университет Петра 
Великого, лаборатория 
синтеза новых матери-
алов и конструкций

Кубанский государ-
ственный университет, 
лаборатория электро-
мембранных явлений

Тамбовский государ-
ственный технический 
университет, научно- 
исследовательская 
кафедра «Техника 
и технологии произво-
ства нанопродуктов»

Институт органиче-
ской и физической 
химии им. А. Е. Арбу- 
зова, лаборатория 
высокоорганизован-
ных сред

Исследования:  
3D-печать, селек-
тивное лазерное 
плавление

Исследования:  
электродиализ; 
ионообменные 
мембраны; перенос 
ионов 

Исследования:  
адсорбенты; оксид 
графена; биосор-
бенты

Исследования:  
аналитическая 
и координацион-
ная химия, химия 
и физико-химия 
полисахаридов, 
полимерные 
системы доставки 
лекарственных 
веществ

Исследования:  
3D-печать, селек-
тивное лазерное 
плавление

Исследования:  
мембраны; мембран-
ные процессы

Исследования:  
адсорбенты; оксид 
графена; биосор-
бенты

Исследования:  
самоорганизация, 
амфифилы, цикло-
фаны, полимеры, 
супрамолеку-
лярный катализ, 
наноконтейнеры

Применение ИИ в научной 
работе
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TC.61 OLED; SOLAR CELLS

Капаев Роман Римович  
(h-индекс: 11)

Кошелев Кирилл Леонидович  
(h-индекс: 17)

Зорина-Тихонова Екатерина Николаевна 
(h-индекс: 10)

Сколковский институт 
науки и технологий, 
лаборатория фото- 
и электрокатализа

Университет информа-
ционных технологий, 
механики и оптики, 
физико-технический 
факультет

Институт общей 
и неорганической 
химии им. Н. С. Курна-
кова РАН, лаборатория 
химии координаци-
онных полиядерных 
соединений

Исследования:  
аккумуляторные 
батареи большой 
емкости с органи-
ческими анодами 
и катодами,  
Na-ионные аккуму-
ляторы

Исследования:  
нелинейные метапо-
верхности, нелиней-
ная нанофотоника

Исследования:  
координационные 
полимеры, магнит-
ная релаксация, 
магнитокалориче-
ские эффекты

TC.30 SECONDARY  
BATTERIES

TC.47 PLASMONS; 
METAMATERIALS

TC.71 ORGANOMETALLICS

TC.8 PHOTOCATALYSIS

TC.4 CATALYSIS; SYNTHESIS; 
CATALYSTS

TC.22 GRAPHENE;  
CARBON NANOTUBES

TC.7 CATALYSTS; ZEOLITES; 
HYDROGENATION

TC.69 POLYPROPYLENES;  
LACTIC ACID; BLENDING 

Селищев Дмитрий Сергеевич  
(h-индекс: 14)

Ларионов Владимир Анатольевич  
(h-индекс: 13)

Сосорев Андрей Юрьевич  
(h-индекс: 10)

Куклин Артем Валентинович  
(h-индекс: 10)

Глотов Александр Павлович  
(h-индекс: 14)

Минаев Никита Владимирович  
(h-индекс: 12)

Институт катализа 
СО РАН, лаборатория 
фото- и электроката-
лиза

Институт элементоор-
ганических соедине-
ний им. А. Н. Несмея-
нова РАН, лаборатория 
асимметрического 
катализа

Институт биоор-
ганической химии 
им. академиков 
М. М. Шемякина 
и Ю. А. Овчинникова 
РАН, лаборатория 
моделирования био-
молекулярных систем

Сибирский федераль-
ный университет, 
международный 
научно-исследова-
тельский центр спек-
троскопии и кванто-
вой химии

РГУ нефти и газа (НИУ) 
им. И. М. Губкина,  
лаборатория физи-
ческой и коллоидной 
химии

Федеральный научно- 
исследовательский 
центр «Кристаллогра-
фия и фотоника»
РАН, лаборатория 
лазерной наноинже-
нерии

Исследования:  
фотокаталитиче-
ское окисление, 
фотокаталитическая 
очистка воздуха, 
композитные фото-
катализаторы

Исследования:  
синтез неприрод-
ных α-аминокислот, 
асимметричный 
синтез

Исследования:  
органическая 
наноэлектроника, 
кристаллы органи- 
ческих полупровод- 
ников

Исследования:  
ферромагнетизм 
и полуметаллич-
ность на наномас-
штабе, магнитные 
туннельные пере-
ходы

Исследования:  
катализ с примене-
нием нанотрубок, 
наноглина, гидро- 
обессеривание

Исследования:  
квазиизотермиче-
ское вспенивание, 
вспенивание для 
полилактидов, 
пластифицирован-
ные SCF
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Рис. 10.  
Молодые исследователи — 
звёзды передовой химии  
в России, 2021

Источник: ЦСР «Северо-Запад» 
по  данным SciVal 51

51 Список исследователей сфор-
мирован из двух представите-
лей с наиболее высокими тем-
пами роста числа цитирований 
по каждому направлению 
исследований в области про-
рывных направлений химии за 
период 2016-2020 и индексом 
Хирша более 10 в возрасте до 
40 лет.

Комкова Мария Андреевна  
(h-индекс: 10)

Ксенофонтов Александр Андреевич 
(h-индекс: 11)

Московский государ-
ственный университет, 
лаборатория электро-
химических методов 
химического факуль-
тета 

Институт химии рас-
творов им. Г. А. Кре-
стова РАН, лаборато-
рия «Компьютерный 
синтез химических 
соединений» и лабо-
ратория  «Физическая 
химия растворов 
макроциклических 
соединений»

Исследования:  
проточные биосен-
соры, электрохими-
ческие анализаторы, 
гексацианоферраты

Исследования:  
флуоресценция, 
фотоиндуциро-
ванный перенос 
электронов

TC.128 BIOSENSORS;  
ELECTRODES

TC.248 FLUORESCENCE; 
SUPRAMOLECULAR CHEMISTRY

TC.609 ADDITIVES; 
MANUFACTURE; PRINTING

TC.223 MEMBRANES; 
DESALINATION

TC.191 ADSORPTION; 
ADSORBENTS 

TC.82 PHARMACEUTICAL 
PREPARATIONS

Сурменев Роман Анатольевич  
(h-индекс: 29)

Петухов Антон Николаевич  
(h-индекс: 13)

Семенищев Владимир Сергеевич  
(h-индекс: 24)

Герасимов Александр Владимирович  
(h-индекс: 12)

Томский политехни-
ческий университет, 
научно-исследо-
вательский центр 
«Физическое матери-
аловедение и компо-
зитные материалы»

Российский химико- 
технологический  
университет 
им. Д. И. Менделеева, 
лаборатория умных 
материалов и техно-
логий

Уральский федераль-
ный университет, 
кафедра радиохи-
мии и прикладной 
экологии

Казанский феде-
ральный универ-
ситет, лаборатория 
физико-химических 
исследований

Исследования:  
напыленные покры-
тия; плазменный 
спрей; биокерамика

Исследования:  
мембранный 
гибридный процесс 
адсорбции

Исследования:  
наноструктуриро-
ванные неорганиче-
ские материалы для 
сорбции, адсорбент 
на магнитной метал-
лоорганической 
основе

Исследования:  
антимикробная 
активность солей, 
умное тепловое 
поведение трипепти-
дов, быстрокристал-
лизующиеся лекар-
ственные средства

Применение ИИ в научной 
работе
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TC.61 OLED; SOLAR CELLS

Юрий Гогоци  
(h-индекс: 167)

Чен Сяоюань 
(h-индекс: 167)

Омар Фарха 
(h-индекс: 123)

Дрексельский универ-
ситет, США

Национальный  
университет Синга-
пура, Сингапур

Северо-Западный 
университет, США

Исследования:  
запасание ионов, 
электрохимические 
конденсаторы, 
натрий-ионные 
батареи

Исследования:  
фототермотерапия, 
фотоакустика, 
тераностическая 
наномедицина

Исследования:  
металлоорганиче-
ские каркасы

TC.30 SECONDARY  
BATTERIES

TC.47 PLASMONS; 
METAMATERIALS

TC.71 ORGANOMETALLICS

TC.8 PHOTOCATALYSIS

TC.4 CATALYSIS; SYNTHESIS; 
CATALYSTS

TC.22 GRAPHENE;  
CARBON NANOTUBES

TC.7 CATALYSTS; ZEOLITES; 
HYDROGENATION

TC.69 POLYPROPYLENES;  
LACTIC ACID; BLENDING 

Ван Чжунлинь  
(h-индекс: 243)

Луц Аккерман  
(h-индекс: 116)

Хо Джиенхуэй 
(h-индекс: 111)

Танигучи Такаши 
(h-индекс: 137)

Тао Чжан  
(h-индекс: 96)

Заре Яссир 
(h-индекс: 50)

Технологический 
институт Джорджии, 
США

Гёттингенский  
университет,  
Германия

Институт химии 
Китайской академии 
наук, Китай

Национальный  
институт материало-
ведения, Япония

Даляньский институт 
химической физики 
Китайской академии 
наук, Китай

Иранский академиче-
ский центр образова-
ния, культуры и иссле-
дований, Иран

Исследования:  
наногенераторы, 
аккумулирование 
энергии

Исследования:  
алкенилирование, 
активация C-H-пере-
ходных металлов

Исследования:  
органические 
солнечные батареи; 
органическая фото-
гальваника; объем-
ный гетеропереход

Исследования:  
сверхрешетки, 
графен, ван-дер-ва-
альсовые гетеро-
структуры

Исследования:  
катализ, гетероген-
ный одноатомный 
катализ, олефины

Исследования:  
интерфаза, полимер-
ные нанокомпозиты, 
порог перколяции
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Рис. 11. 
Самые цитируемые исследователи 
передовой химии в мире, 2021

Источник: ЦСР «Северо-Запад» 
по данным SciVal 52 

52 Список сформирован из иссле-
дователей с наиболее высоким 
числом цитирований по ка-
ждому направлению исследо-
ваний в области прорывных 
направлений химии за период 
2016-2020 и индексом Хирша 
не менее 50.

Применение ИИ в научной 
работе

Вэй Кин 
(h-индекс: 73)

Рабиуль Ауал  
(h-индекс: 98)

Цзинаньский универ-
ситет, Китай

Университет Кертина, 
Австралия

Исследования:  
электрохемилюми-
несценция, люминол, 
иммуносенсоры, 
биозондирование на 
основе наномате-
риалов

Исследования:  
адсорбенты; очистка 
сточных вод, изо-
термы адсорбции

TC.128 BIOSENSORS;  
ELECTRODES

TC.248 SUPRAMOLECULAR 
CHEMISTRY

TC.609 ADDITIVES; 
MANUFACTURE; PRINTING

TC.223 MEMBRANES; 
DESALINATION

TC.191 ADSORPTION; 
ADSORBENTS 

TC.82 PHARMACEUTICAL 
PREPARATIONS

Деброй Тарасанкар  
(h-индекс: 65)

Ахмад Исмаил Фауци  
(h-индекс: 91)

Ван Ксианке 
(h-индекс: 131)

Абдул Басит Фасех  
(h-индекс: 63)

Пенсильванский уни-
верситет, США

Технологический  
университет  
Малайзии, Малайзия

Северо-Китайский 
электроэнергетиче-
ский университет, 
Китай

Университетский 
колледж Лондона, 
Великобритания

Исследования:  
селективное лазер-
ное плавление; 
аддитивное произ-
водство металлов

Исследования:  
ультрафильтра-
ция, мемраны для 
очистки воды

Исследования:  
наноматериалы на 
основе гидроксида, 
металлооргани-
ческие каркасные 
материалы

Исследования:  
3D-печать персона-
лизированных тар-
гетных препаратов
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5ФРОНТИРНЫЕ ТЕМЫ 
ПЕРЕДОВОЙ ХИМИИ

Проведенный авторами доклада анализ показал, что на исследователь-
ском фронтире химии находятся следующие тематики: процесс ката-
лиза, разработка новых аккумуляторов, системы доставки лекарств, 
материалы на основе графена и нанопестициды. Проведение НИОКР 
с использованием инструментария новой химии будет здесь актуально 
в ближайшие десятилетия.

Продукция химической промышленности максимально обеспечивает все сферы 
жизнедеятельности человечества. Вследствие глобальности и фундаменталь-
ности химии на нее оказывают влияние и формируют вызовы не только эконо-
мические и научные причины, но и политический запрос общества.

Десятилетие назад основными вызовами в сфере химической промыш-
ленности были состояние окружающей среды и природных ресурсов, рост 
населения Земли, глобализация, политическое регулирование и гражданский 
активизм (Парижское соглашение, квоты на выбросы CO

2
, ограничение исполь-

зования дизельных автомобилей в Европе и т. д.), инновационные технологии 
и модели потребления (запрос на перерабатываемую и более долговечную про-
дукцию, растущая популярность веганства и осознанного потребления).

Пандемия COVID-19 изменила приоритеты. Процессы в химии, как в про-
мышленной, так и научной, теперь подчинены задачам сохранения и развития 
комфортной и безопасной жизни на Земле. Химической промышленности пред-
стоит ответить на новые вызовы 53:

—  активный переход к устойчивому потреблению;
—  замедление глобализации и даже деглобализация;
—  структурные изменения в ключевых отраслях промышленности;
—  временное приостановление реструктуризации бизнес-портфелей 

химических компаний;
—  разрушение цепочек поставок и смена типа коммуникации;
—  принудительное внедрение моделей удаленной работы.
«Зеленый переход» и экологическая повестка диктуют направле-

ния действий для ученых-химиков. Научно-теоретическая деятельность сей-
час направлена в основном на разработку материалов для хранения энергии 
в  целях поддержки более широкого внедрения возобновляемых источников 
энергии, производство водорода как вектора чистой энергии, прямое исполь-
зование углекислого газа для внедрения техногенной циркуляции углерода 
и создание бесконечно перерабатываемых синтетических полимеров 54.

Технологические приоритеты развития химии определяются цифрови-
зацией, «зеленым переходом» и пандемией COVID-19. Для решения стоящих 
перед отраслью задач необходим качественный прорыв в технологиях.

Авторы доклада в целях определения фронтирных тем передовой химии, 
которые будут актуальны в ближайшие десятилетия, объединили данные:

—  наукометрического анализа (SciVal, Scopus): самые цитируемые темы 
по сведениям за 2019-2021 годы;

—  результатов форсайта (форсайт «Фронтиры в новых науках», 9-10 ноя-
бря 2021): прозвучавшие во время выступления участников темы 
в контексте перспективных для проведения исследований на периоды 
до 2030 и 2050 годов;

—  анализа прочих источников (международных профильных организа-
ций, консалтинговых агентств, сетей трансфера технологий): сведе-
ния о перспективных темах по данным 2019-2021 годов, табл. 2.

53

54

COVID-19 is challenging the way 
we think of chemical industry 
trends. This is how // World 
Economic Forum. URL: weforum.
org/agenda/2021/03/chemical-
industry-trends-forecasting-
resilience/ (дата обращения: 
11.02.2022).

Fantke P., Cinquemani C., 
Yaseneva P., De Mello J., 
Schwabe H., Ebeling B., Lapkin A. 
Transition to sustainable chem-
istry through digitalization // 
Chem. — 2021. — № 7 (11). — 
С. 2866-2882.
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Направление SciVal Форсайт Аналитика

Экология Перовскиты

Наноцеллюлоза

Адсорбирующие веще-
ства

Лигнин

Захват углерода

Быстроразлагаемые 
материалы

Унифицированные мате-
риалы для вторичной 
переработки

Инертные долговечные 
материалы

Безвредные пластифика-
торы

Макромономеры для 
переработки пластика

Контроль качества  
воздуха и воды

Биологическое и возоб-
новляемое сырье

Urban mining (сбор 
и переработка редких 
металлов из ТБО)

Устойчивое производ-
ство аммиака

Безметалловый синтез 
арильных соединений

Энергетика Электрохимические 
конденсаторы

Органическая фото-
вольтаика

Биоэлектричество

Проточный аккумуля-
тор

Накопители энергии  
на основе органических 
соединений водорода

Твердотельные аккуму-
ляторы

Двухионные аккумуля-
торы

Медицина Тераностика

Фотодинамическая 
терапия

Наночастицы золота 
и серебра

Умные системы 
доставки лекарств

Нанобиомедицина

Чувствительность 
и селективность  
сенсоров

Косметика на основе  
биокомпонентов

Металлические органи-
ческие каркасы

3D-биопечать

Микробиом и биологи-
чески активные соеди-
нения

Быстрая диагностика 
для тестирования

РНК-вакцины

Хемилюминесценция 
для биологического 
применения

Химический синтез РНК 
и ДНК

Полусинтетическая 
форма жизни

Целенаправленная 
деградация белка

Прямое фторирование

Метаболомика одной 
клетки
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Табл. 2. 
Перспективные темы развития
химии до 2030 / 2050

Источник: ЦСР «Северо-Запад» 
по данным открытых источников

Направление SciVal Форсайт Аналитика

Электроника Гибкая электроника

Сенсоры

Органическая электро-
ника

Биоэлектроника

Органическая электро-
ника

Наносенсоры

Сельское 
хозяйство

Нанопестициды Агрохимикаты Нанопестициды

Материалы Двумерные материалы

Нанокомпозитные  
материалы

Композиты из нату-
ральных волокон

Металлоорганические 
соединения

Координационные  
полимеры

Самовосстанавливаю-
щиеся материалы

Умные материалы

Биоразлагаемые  
материалы

Графен

Покрытия, клеи,  
пигменты

Конструкционные инже-
нерные пластмассы

Наноалмазы

Углеродная нить

Термопластичные  
композиты

Углеродные материалы

Биоактивные материалы

Углеродные нанотрубки

Полимерные материалы

Фторорганические поли-
меры, соединения и мате-
риалы

Биоматериалы для  
3D-печати

Превращение пласт-
масс в мономеры

Искусственное  
гуминовое вещество 
из биомассы

Индуцированное  
агрегацией излучение

Сонохимические  
покрытия

Суперсмачиваемость

Наноматериалы и функ-
циональный текстиль

«Легкие» материалы  
и новые средства изо-
ляции

Химические IoT-системы

Общее Фотокатализ

Электрокатализ

Передовые окислитель-
ные технологии

Реакции кросс- 
сочетания

Нанокатализаторы

3D-печать

Нековалентный органока-
тализ

Химия природных соеди-
нений

Химическое осаждение 
из газовой фазы

Плазмохимическое 
селективное травление

Потоковая химия

Реактивная экструзия

Направленная эволюция 
селективных ферментов

Обратимая дезактива-
ция радикальной поли-
меризации

Неорганическая химия 
высокого давления

Технология стробирова-
ния жидкости
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На основании данных наукометрии, экспертных оценок форсайта и ана-
литики других материалов можно выделить темы, которые затронуты во всех 
источниках. Прежде всего это тема катализа. По этому направлению иссле-
дований существует обширное древо перспективных технологий, включающих 
фотокатализ (связанный, в частности, с поисками экологически чистой выра-
ботки электроэнергии), электрокатализ и нанокатализаторы. Другая важная 
тема — разработка новых поколений аккумуляторов, в т. ч. за счет создания 
альтернативных типов катодов и анодов и применения не использовавшихся 
ранее материалов. В медицинской сфере перспективным представляется 
исследование умных систем доставки лекарств. Большие ожидания научного 
сообщества связаны с двумерными материалами, например на основе графена. 
И, наконец, подчеркивается важность темы нанопестицидов для агротехноло-
гической отрасли.

Выполнение НИОКР по этим тематикам может обеспечить прорывные 
результаты и высокий экономический эффект для новых технологических рын-
ков. При этом инструментарий новой химии, в частности искусственный интел-
лект, будучи сквозной технологией, позволит повысить эффективность иссле-
дований.
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ПО Страна штаб-квартиры Назначение

США Моделирование химических процессов

Испания Проектирование новых материалов и молекул 
(атомарное моделирование и инструменты  
анализа данных)

США Базы данных, обучающие программы и сервисы 
для работы с опасными материалами

США Гибкая разработка формул в специализирован-
ной химии

Нидерланды Инструменты разработки устойчивых химиче-
ских процессов на основе данных

Германия Анализ рынка химических веществ

Швейцария Молекулярный дизайн, открытие лекарств,  
моделирование реакций, продвинутая аналитика 
и прогнозирование

6РЫНОК ПЕРЕДОВОЙ 
ХИМИИ

Изменения в процессе проведения исследований вывели на рынок 
новых игроков. Стартапы новой химии привлекают наибольшие инвести-
ции, прежде всего внеотраслевые. Источником инноваций и стартапов 
могут стать химические лаборатории.

Рынок НИОКР в химии в ответ на качественные изменения в формате прове-
дения исследований также переживает трансформацию и появление новых 
бизнес-моделей. Интеллектуализация процесса химических исследований 
вызвана созданием специального программного обеспечения, необходимого 
для выполнения НИОКР: анализа и моделирования процессов, проведения рас-
четов, визуализации, управления ресурсами, что, в свою очередь, выводит на 
рынок новый тип компаний (табл. 3).

Табл. 3.  
Программное обеспечение (SaaS) 
для химических НИОКР, 2022

Источник: ЦСР «Северо-Запад» по 
материалам открытых источников
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ПО,
приложения

Автоматизация, 
робототехника

Базы
данных

Машинное обучение,
аналитика данных

Инструменты
проведения исследований 
(химические и др.)

ПРОВЕДЕНИЕ НИОКР

СОЗДАНИЕ ПРОДУКТА

ПРОИЗВОДСТВО ПРОДУКТА

ЗАПРОС КОММЕРЦИАЛИЗАЦИЯ

Другим инструментом являются платформы — программно-аппаратные 
решения, совмещающие возможности проведения широкого спектра анализов 
в различных областях применения. Платформа объединяет новые возможно-
сти автоматизации (использование электрохимических датчиков), инструмен-
тов исследований, машинного обучения и аналитики данных, базы данных, 
а также ПО и приложения (рис. 12).

На рынок выходят компании, выполняющие исследования на базе таких 
платформ, как:

—  платформа синтеза ДНК Twist Bioscience: производство синтетической 
ДНК на основе полупроводников с использованием высокопроизводи-
тельной кремниевой платформы, которая позволяет миниатюризиро-
вать химию, необходимую для синтеза ДНК. Результаты находят при-
менение в медицине, сельском хозяйстве, промышленной химии 55;

—  платформа биопроизводства Zymergen: создание молекул с помощью 
геномики, машинного обучения и автоматизации 56. Деятельность ком-
пании при помощи этой платформы включает три элемента:

—  разработку продукта. Из базы данных биомолекул выбирается 
молекула, подходящая для решения задачи клиента. Затем 
создаются микробы, которые могут ее производить, используя 
геномные библиотеки;

—  разработку микроба. С помощью алгоритмов машинного обу-
чения создаются и тестируются миллиарды конструкций, фер-
ментируются молекулы;

—  масштабное производство;
—  электрохимическая тест-платформа ИТМО — предназначена для ана-

лиза и тестирования заданных химических свойств объекта. На базе 
универсальной электрохимической тест-платформы можно создавать 
устройства, определяющие содержание в организме разных частиц — 
ионов металлов, вирусов и антител к вирусам, фрагментов ДНК или 
РНК, следов антибиотиков и т. д.57

Рис. 12. 
Схема универсальной аппаратной 
платформы, применяемой в химии

Источник: ЦСР «Северо-Запад»

55

56
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Technology // Twist Biosci-
ence. URL: http://twistbiosci-
ence.com/technology (дата 
обращения: 11.02.2022).

What We Do // Zymergen. 
URL: zymergen.com/what-
we-do/ (дата обращения: 
11.02.2022).

Доклад Е. В. Скорб в рамках 
форсайт-сессии «Фронтиры 
в новых науках», 9-10 декабря 
2021.
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При этом химическая отрасль представляет собой сильно фрагменти-
рованный рынок, поскольку сферы применения (фармацевтика, пищевое про-
изводство, сельское хозяйство, электронные устройства и пр.) имеют специ-
фические требования и правила, в результате чего бизнес-процессы часто 
становятся сложными и запутанными. Компании взаимодействуют друг с дру-
гом, ищут партнеров, чтобы снизить издержки на проведение R&D и разделить 
риски. На рынке возникают платформы онлайн-продаж отдельных компаний 
либо В2В-маркетплейсы, где встречаются поставщики и покупатели химиче-
ской продукции (рис. 13).

Последние пять лет наблюдается рост интереса к химическим старта-
пам: инвестиции в них значительно выросли, особенно внеотраслевые (рис. 14).

Онлайн-продажи В2В-маркетплейсы

Рис. 13. 
Платформы продаж химической 
продукции

Источник: ЦСР «Северо-Запад» 
по материалам открытых источ-
ников

Рис. 14. 
Темп роста инвестиций в хими-
ческие компании, приведенный 
к 2016

Источник: Accenture: Growth and 
innovation in the chemicals 
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Венчурное финансирование химии последних лет сфокусировано на 
решении задач, связанных с актуальными большими вызовами и развитием 
новых рынков: устойчивостью, разработкой новых лекарственных средств, 
пищевых продуктов, материалов и энергетики (примеры глобальных старта-
пов, привлекающие капитал ведущих инвесторов, приведены в Приложении 1). 
Наблюдается кратное увеличение инвестиций, связанных с химией, определен-
ной авторами доклада как новая (рис. 15).

Почти 20 % инвестиций было направлено на цифровые решения, такие 
как искусственный интеллект или машинное обучение для открытия молекул, 
квантовые вычисления для моделирования или работа в области электронной 
коммерции и взаимодействия между предприятиями. На стартапы, изучающие 
материалы, которые способствуют сокращению выбросов CO

2
 и развитию эко-

номики замкнутого цикла, приходится 10 % инвестиций. В 2021 году суммар-
ный объем инвестиций в химические стартапы прогнозировался в пределах 
10 млрд долларов, что означает рост объема инвестиций на 54 % относительно 
2020 года 58.

В России тренд на стремительный рост инвестиций в новые направления 
химии пока не подтверждается. В отечественной науке сложилась специализа-
ция в области базовых химикатов, включая продукты нефтехимии, а сегменты, 
привлекающие наибольший объем инвестиций в мире, относятся к категории 
специальной химии, биотехнологий и цифровых химических инструментов. 
Класс российских стартапов в области новых химических технологий еще фор-
мируется, однако примеры всё же есть:

—  ООО «Прометей РД» (батареи) — высокоэффективные платиносодер-
жащие катализаторы для низкотемпературных топливных элементов 
и электролизеров;

—  ООО «Хитлаб» (батареи) — источник энергии на топливных элементах 
с химическим генератором водорода;

—  ООО «Здравпринт» (3D-печать) — печать ортезов для конечностей;
—  Chemexsol (электронная коммерция) — платформа поиска контраген-

тов в нефтегазовой сфере при закупке химических веществ.

Рис. 15. 
Инвестиции в стартапы, связанные 
с химией, млрд долл.

Источник: Accenture: Growth and 
innovation in the chemicals 

58 Growth and innovation in the 
chemical industry // Accenture. 
URL: accenture.com/us-en/
insights/chemicals/chemi-
cal-growth-and-innovation  
(дата обращения: 11.02.2022).

Инвестиции 2018‑2020, 
млн долл.
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Управление  
отходами  $ 918

Графит/графен $ 849

Базовые химикаты $ 814

Электронная 
коммерция $ 751

Квантовые 
вычисления $ 684

AI/ML-IoT  $ 682

Ниже топ-10 5 670

2021 — прогноз
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Возникло много стартапов российского происхождения, но они успешно 
развиваются на зарубежных рынках:

—  Insilico Medicine (биотехнологии + искусственный интеллект / машин-
ное обучение в НИОКР) — разработка лекарств с помощью технологий 
искусственного интеллекта;

—  OCSiAl (графит / графен) — производство графеновых (одностенных) 
нанотрубок;

—  Renca (3D-печать) — геополимерные чернила для строительных 
3D-принтеров.

Инвестиции в стартапы передовой химии, как и их капитализация, в бли-
жайшее время будут расти. Один из ключевых источников появления техноло-
гических стартапов в мире — исследовательские лаборатории. Финансирова-
ние и переход к новым моделям лабораторий может стать фактором появления 
прорывных технологий, обладающих высоким коммерческим потенциалом 
и являющихся базой роста новых наукоемких компаний. 
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Синтез общемировых глобальных трендов с передовыми решениями 
в области химических НИОКР привел к рождению новых секторов по все-
му периметру экономики. Сильная химическая база в сочетании с наи-
лучшими практиками применения таких технологий, как искусственный 
интеллект и машинное обучение, могут обеспечить прорыв в данных 
секторах.

Новые подходы при проведении НИОКР в химии становятся драйвером развития 
новых рынков. Рассматриваемые примеры рынков, формирующихся в настоя-
щее время, возможно отнести к такими секторам, как энергетика, сельское 
хозяйство и пищевая промышленность, экология, материалы, биотехнологии 
и медицина и др. (рис. 16). Они пересекаются между собой и оказывают друг 
на друга значительное влияние. Во многом их объединяет подход в проведении 
НИОКР, который отличается высокой степенью интеграции цифровых техноло-
гий. Хотя в некоторых случаях факторы, приводящие к стремительному росту 
рынка, связаны с развитием цифровых технологий и ИИ не в первую очередь, но 
реализация позитивных для рынков сценариев обеспечивается именно передо-
выми цифровыми решениями. Например, в авиатранспортном секторе ключевую 
роль для роста рынка биотоплива сыграла «Схема компенсации и сокращения 
выбросов углерода для международной авиации» Международной организа-
ции гражданской авиации ООН 59. Однако достижение поставленной цели зави-
сит от интеграции в химические НИОКР цифровых подходов и в т. ч. ИИ 60.

Одни из самых динамично развивающихся рынков передовой химии — 
сегменты аккумуляторов и их переработки, а также смежная область солнеч-
ной электроэнергетики. Потребность данных рынков в новых материалах, кото-
рые можно разрабатывать с применением искусственного интеллекта, вместе 
с трендом на устойчивое развитие открывают перспективы для направления 
сюда ресурсов НИОКР. Рынки синтетической биологии, персонализированной 
медицины тоже сейчас на подъеме и получат дополнительный стимул к росту 
в связи с применением ИИ. Большинство растущих рынков новой химии (орга-
ническая электроника, умные материалы, нанопестициды) опираются на науку 
о материалах, которая, в свою очередь, является ключевым бенефициаром 
развития прогностических способностей ИИ, возможностей по проведению вир-
туальных экспериментов и умному анализу баз данных (описание рынков и их 
связь с инструментарием новой химии приведены в Приложении 2).

В целом рассматриваемые рынки обладают высокими темпами роста 
по сравнению с традиционными и давно сложившимися и станут доминиро-
вать в будущем за счет цифровых решений, внедряемых на этапе химических 
НИОКР, которые имеют принципиальное значение в этих областях. Передовая 
химия может служить проводником перехода России к перспективным рынкам. 
Их отличают высокие показатели роста и серьезная опора на НИОКР. Растущие 
рынки во многом связаны с науками о материалах, а исследования россий-
ских ученых в этой области занимают значительную долю в страновой струк-
туре НИОКР при сравнении с профилями исследований других стран. Россия 
может реализовать свой высокий научный потенциал, дополнив инструмента-
рий исследований передовым опытом использования цифровых подходов, что 
обеспечит выход в новые быстрорастущие технологические рынки. 

59

60

CORSIA Implementation Ele-
ments // ICAO. URL: icao.int/
environmental-protection/COR-
SIA/Pages/implementation-ele-
ments.aspx (дата обращения: 
11.02.2022).

Barradas A. O., Amorim I. M. 
Applications of Artificial 
Neural Networks in Biofuels // 
Advanced Applications for Artifi-
cial Neural Networks. — Риека: 
IntechOpen, 2018.
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Рис. 16. 
Быстрорастущие рынки передовой 
химии, 2021

Источник: ЦСР «Северо-Запад» 
по данным открытых источников 
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Мировой опыт свидетельствует об успешной кооперации участников 
химической отрасли для решения задач современности. Государство 
может помочь создать условия для развития передовой химии.

Современные вызовы сложны, их невозможно преодолеть в одиночку. Для 
этого компании химической отрасли все больше взаимодействуют с универси-
тетами, исследовательскими организациями, потребителями и нередко со сво-
ими конкурентами, создавая коллаборации.

Университеты располагают лабораторными комплексами, позволяю-
щими проводить современные исследования. Поэтому компании, как правило, 
стоят перед выбором: создавать собственные лаборатории или осуществлять 
аутсорсинг НИОКР в университетах. В отдельных случаях возможны комбина-
ции этих вариантов, включая гибкие исследовательские экосистемы.

Кейс 3. Примеры сотрудничества университетов и глобальных
компаний в области химических исследований

Университет Аалто (Финляндия)

Сотрудничество с Nokia по разработкам и запуску докторской 
программы в области квантовых технологий. Финансирование — 
150 тыс. евро 61.

Сотрудничество с Bayer с целью разработки ИИ для повышения 
безопасности и эффективности клинических исследований лекар-
ственных средств 62.

Сотрудничество с Neste. Совместные исследовательские про-
граммы и финансирование со стороны химического концерна 63.

BASF

Глобальная исследовательская сеть компании на базе университе-
тов мира 64. На карте приведена широкая сеть университетских  
лабораторий компании.

61

62

63

64

Nokia donates seed funding to 
Aalto University for launching 
an industrial PhD program on 
quantum technology // Aalto 
University. URL: aalto.fi/en/
news/nokia-donates-seed-
funding-to-aalto-university-for-
launching-an-industrial-phd-
program-on (дата обращения: 
11.02.2022).

Bayer, Aalto and HUS expand 
collaboration — artificial 
intelligence to support 
clinical drug trials // Aalto 
University. URL: aalto.fi/en/
news/bayer-aalto-and-hus-
expand-collaboration-artificial-
intelligence-to-support-clinical-
drug (дата обращения: 
11.02.2022).

Neste donates 750 000 euros 
to Aalto University // Aalto 
University. URL: aalto.fi/en/
news/neste-donates-750-000-
euros-to-aalto-university (дата 
обращения: 11.02.2022).

Innovation // BASF. URL: 
report.basf.com/2020/en/
managements-report/our-
strategy/innovation.html (дата 
обращения: 11.02.2022).

Источники: официальный сайт уни-
верситета Аалто, BASF, Exxon Mobil, 
2020-2022
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CARA 
Калифорнийский исследова-
тельский альянс, США

Калифорнийский  
университет в Дейвисе

Калифорнийский  
университет в Беркли

Стэнфордский  
университет

Калифорнийский  
университет  
в Санта-Барбаре

Калифорнийский техно- 
логический институт

NORA 
Северо-Западный  
исследовательский 
альянс, США

Гарвардский университет

Массачусетский технологический 
институт

Массачусетский университет

Калифорнийский  
университет в Лос- 
Анджелесе

Университет Южной 
Калифорнии

Калифорнийский  
университет в Ирвайне

Калифорнийский  
университет в Ривер-
сайде

Калифорнийский уни-
верситет в Сан-Диего

 

JONAS 
Совместная исследовательская  
сеть в области передовых материалов 
и систем

Страсбургский университет, Франция

Фрайбургский университет, Германия

Швейцарская высшая техническая школа Цюриха, 
Швейцария
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NAO 
Сеть лабораторий, ведущих открытые 
исследования в Азии

Чанчуньский институт при- 
кладной химии, Китай

Университет Цинхуа, Китай

Пекинский технологический  
институт, Китай

Сычуаньский университет,  
Китай

Чжэцзянский университет,  
Китай

Фуданьский университет,  
Китай

Токийский технологический  
институт, Япония

 

iL 
Лаборатория инноваций, 
Германия

Технологический институт 
Карлсруэ

Гейдельбергский университет 

BELLA 
Лаборатория аккуму-
ляторов и электрохимии, 
Германия

Технологический институт 
Карлсруэ 

 
 

Киотский университет, Япония

Сеульский университет, Южная 
Корея

Национальная химическая  
лаборатория, Индия

Индийский технологический 
институт Бомбея, Индия

BasCat 
Совместная лаборатория 
UniCat BASF, Германия

Берлинский технический 
университет 

CaRLa 
Лаборатория исследова-
ний катализа, Германия

Гейдельбергский университет 
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Кейс 3. Примеры сотрудничества университетов и глобальных компаний
в области химических исследований

Exxon Mobil 65

MIT
Сотрудничество в области повышения эффективности традицион-
ной энергетики и разработки технологий новых источников энергии.

Принстонский университет
Совместные исследования в области устойчивой энергетики и эко-
логических решений.

Техасский университет в Остине
Разработка устойчивых энергетических технологий.

Технологический институт Джорджии
Коллаборация существует более 15 лет. Разработано множество 
инновационных технологий, в т. ч. новая мембрана молекулярного 
сита на основе углерода.

Стэнфордский университет
Финансирование и организация широкого спектра исследователь-
ских программ по таким темам, как крупномасштабное накопле-
ние углерода, накопление электроэнергии с помощью проточных 
батарей, эффективное производство водорода, информатика / 
машинное обучение, основы сжигания природного газа с высокой 
эффективностью / низкой углеродной интенсивностью, исследова-
ния жизненного цикла полимерных композитов для новых стро-
ительных материалов и новая программа по изучению пределов 
стабильности и эффективности солнечных материалов на основе 
перовскита.

Сингапурский энергетический центр
Разработка технологий, повышающих эффективность производ-
ства топлива и химических веществ и расширяющих возможности 
использования низкоуглеродистого водорода и устойчивых поли-
меров.

Всего Exxon Mobil сотрудничает в мире более чем с 80 университе-
тами.

65 Collaborating with leading 
universities to meet global 
energy demand // ExxonMobil. 
URL: corporate.exxonmobil.com/
Climate-solutions/University-
and-National-Labs-partnerships/
Collaborating-with-leading-
universities-to-meet-global-
energy-demand#Massachuset
tsInstituteofTechnology (дата 
обращения: 11.02.2022).

Источники: официальный сайт уни-
верситета Аалто, BASF, Exxon Mobil, 
2020-2022
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Другим источником инноваций в химии, как указывалось выше, явля-
ются междисциплинарные консорциумы, вовлекающие представителей науки, 
ИТ и индустрии. Бизнес может генерировать большой объем цифровых данных, 
а представители науки — их анализировать, поэтому благодаря консорциумам 
преодолеваются барьеры отсутствия данных или их низкого качества.

Чтобы стимулировать появление стартапов, в ряде стран на государ-
ственном уровне осуществляется поддержка инициатив в области передовой 
химии, создаются специальные экосистемы для выращивания нового техноло-
гического бизнеса.

66

67

Chemistry Consortium in the 
NFDI // NFDI4Chem. URL: 
nfdi4chem.de/ (дата обраще-
ния: 11.02.2022).

Welcome to the Open Reaction 
Database! // Open Reaction 
Database. URL: docs.open-
reaction-database.org/en/
latest/ (дата обращения: 
11.02.2022).

Кейс 4. Примеры консорциумов передовой химии

NFDI4Chem 66 

Консорциум по созданию открытой инфраструктуры для управления дан-
ными НИОКР в области химии посредством применения цифровизации на 
всех ключевых этапах исследований. NFDI4Chem фокусируется на дан-
ных о молекулах, экспериментальных и теоретических реакциях. В состав 
консорциума входят Йенский университет им. Фридриха Шиллера, Немец-
кое химическое общество (GDCh), Немецкое общество физической химии 
Бунзена (DBG) и Немецкое фармацевтическое общество (DPhG), представ-
ляющие около 40 тыс. членов и активных партнеров — компаний, разраба-
тывающих инструменты создания данных, системы управления данными 
и решения для анализа данных (GNWI, BASF, ETH, Novartis (Швейцария), 
Sanofi (Франция) и др.))

Open Reaction Database 67

 
Сообщество по созданию открытой базы данных химических реакций для 
поддержки машинного обучения, развития прогнозирования реакций, пла-
нирования химического синтеза и проектирования экспериментов. В состав 
управляющего и консультативного комитетов входят представители MIT, 
C-CAS, Merck, Pfizer, SynTech, Google, AstraZeneca, Caltech и др.

68 Universal Materials Incubator // 
UMI. URL: umi.co.jp/en/ 
(дата обращения: 14.02.2022).

Кейс 5. Примеры стимулирования развития передовой химии

Фонд развития новых технологий химикатов и материалов UMI создан для 
укрепления технологического потенциала Японии 68. Ключевые направле-
ния инвестирования — технологии новой химии для таргетного лечения, 
устойчивые материалы. Одним из проинвестированных проектов стала 
программная платформа Citrine, включающая ИИ и инфраструктуру интел-
лектуального управления данными для разработки и внедрения более 
эффективных и экологически безопасных материалов, химикатов и про-
мышленных товаров и позволяющая:

—  использовать готовые наборы данных (исключить проведение 
дополнительных экспериментов);

—  прогнозировать характеристики материалов на основе данных 
обработки, состава и синтеза;

—  определить эксперименты, которые необходимо провести.

Источники: официальный сайт 
NFDI4Chem, Open Reaction Database
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В России отсутствует системная специализированная поддержка прове-
дения НИОКР в области цифровых технологий в химии. Исследования передовой 
химии могут финансироваться действующими научными фондами и институ-
тами развития (Российским научным фондом, Фондом содействия инновациям, 
Фондом «Сколково» и др.) лишь в рамках стандартных программ поддержки.

Позитивно можно оценить запуск в конце 2021 года совместного проекта 
Фонда «Сколково» и акселератора Mendeleev при поддержке Минпромторга 
России и экспертной поддержке РХТУ — конкурса «Химия инноваций», где 
в качестве проектных тематик обозначены направления новой химии: цифро-
вое моделирование, аддитивные технологии, биоинформатика и др.

Еще одним перспективным институтом поддержки способен стать ИНТЦ 
«Долина Менделеева» на базе РХТУ — проект по созданию инфраструктурной 
экосистемы выращивания новых технологических компаний с предоставле-
нием налоговых и неналоговых льгот.

Учитывая мировые тренды роста объемов инвестиций в технологии 
и стартапы передовой химии, а также критическую значимость этих техноло-
гий для обеспечения развития химической промышленности в целом, особенно 
в тех наукоемких секторах, где Россия не является лидером, целесообразно на 
государственном уровне обеспечить условия для создания и развития рынка 
передовой химии. В научных фондах и институтах развития имеет смысл начать 
специальные программы поддержки проведения НИОКР в области новой химии. 
На базе ИНТЦ «Долина Менделеева» может быть развернута цифровая плат-
форма, аналогичная хабу 5-HT, с запуском программ поддержки технологиче-
ских стартапов и быстрорастущих компаний передовой химии. Формирующи-
еся на платформе партнерства помогут преодолеть общие вызовы химических 
компаний и обеспечить вклад в российскую науку.

69 5-HT Digital Hub Chemistry & 
Health // 5-HT. URL: https://
www.5-ht.com/en (дата обра-
щения: 14.02.2022).

5-HT Digital Hub Chemistry & Health

В Германии развернута инициатива (один из 12 цифровых хабов), через 
сформированную экосистему поддерживающая компании химической 
и медицинской промышленности в реализации цифровых инноваций 69. 
Цифровая платформа объединяет отраслевые гиганты, университеты 
и перспективные стартапы. Кроме цифровой экосистемы, 5-HT Digital 
Hub Chemistry & Health предлагает принять участие в специальных 
программах:

—  5-HT X-Linker — презентации стартапов цифровой химии  
и цифровой медицины потенциальным инвесторам;

—  5-HT Digital Qualifier — постановка реальных рыночных  
задач перед студентами университетов от стартапов и круп-
ных компаний;

—  5-HT Softlanding — поддержка иностранных стартапов  
для выхода на немецкий рынок (сопровождение гида, бесплат-
ный офис на четыре недели);

—  Chem-Match — мероприятие по установлению деловых  
контактов между стартапами и химической промышленно-
стью;

—  онлайн-семинары и др.

Источники: официальный сайт 
Universal Materials Incubator, 5-HT 
Digital Hub Chemistry & Health
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Заключение

Развитие отраслевой промышленности, и в первую очередь 
наукоёмких секторов, зависит от технологической базы, 
сформированной в результате проведения НИОКР. Цифро-
вые технологии, оказавшие серьезное влияние на сектор 
исследований и разработок, привели к появлению новой 
химии — науки о синтезе новых веществ и разработке новых 
материалов с применением новых цифровых и устойчивых 
междисциплинарных инструментов, где драйвером стано-
вятся технологии искусственного интеллекта.

Для решения сложных научных задач и формирования необ-
ходимых для развития науки данных должны быть созданы 
специальные консорциумы, объединяющие всех стейкхол-
деров, — вузы, научные организации, коммерческие компа-
нии разного уровня развития и форм собственности. Такие 
партнерства нуждаются в поддержке государства, чтобы 
формировать общую экосистему передовой химии, способ-
ную порождать новые технологии и бизнесы.

Лаборатории с искусственным интеллектом AI-driven Lab — 
главный источник инноваций в химии в будущем — выпол-
няют исследования быстрее, эффективнее и дешевле, чем 
традиционные. Создание и развитие новых лабораторий 
по модели, близкой к AI-driven Lab, обеспечит важнейшие 
конкурентные преимущества вузам, научно-исследова-
тельским организациям и бизнес-компаниям. 

С учетом того, что результаты развития химии отражаются 
на всех отраслях науки и техники, формирование сектора 
передовой химии призвано обеспечить значимый экономи-
ческий и социальный эффект. Во-первых, передовая химия 
способна преодолеть разрыв между исследованиями 
и разработками и химической промышленностью россий-
ских компаний. Во-вторых, появятся новые бизнес-модели 
химических НИОКР. В-третьих, может быть обеспечен пере-
ход к совершенно новым рынкам перспективной специали-
зации России в целом и ее субъектов в частности.
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1 Strike Pharma 
(strikepharma.com, 
Швеция)

2021 1,2 Almi Invest Разработка нового класса токсинов 
иммуноконъюгатов для прорыва в лече-
нии онкологических заболеваний

2 Celeris Therapeutics 
(celeristx.com, Австрия)

2021 1 Longevitytech.fund, 
R42 Group, APEX 
Ventures

Платформа прогнозирования и проек-
тирования компонентов молекул, авто-
матизация последующих химических 
и биологических задач. Платформа 
совмещает: молекулярный дизайн, 
автоматизированный синтез и биологи-
ческую валидацию результатов

3 Rome Therapeutics 
(rometx.com,  
Кембридж, Массачу-
сетс, США)

2020 130 GV, Arch Venture 
Partners, Partners 
Innovation Fund, 
Section 32 и др.

Разработка новых методов лечения 
рака и аутоиммунных заболеваний 
с использованием возможностей 
репитома (повторяющихся последова-
тельностей генома). Компания создала 
платформу для анализа данных, благо-
даря ей идентифицируется заболева-
ния, строится прогноз, прогнозируется 
реакция на методы лечения

4 KOJIN THERAPEUTICS 
(kojintx.com,  
Кембридж, Массачу-
сетс, США)

2020 30 Polaris Partners, 
Newpath Partners 
и Cathay Health

Биофармацевтическая компания, 
разрабатывающая новые таргетные 
терапевтические препараты, основан-
ные на состоянии клеток и биологии 
ферроптоза

5 EIKON THERAPEUTICS 
(eikontx.com, США)

2019 684 Column Group, 
Foresite Capital, 
Innovation 
Endeavors 
и Lux Capital

Биофармацевтическая компания, 
использующая революционную 
технологию визуализации отдельных 
молекул на стыке химии, инженерии 
и биологии, для поиска новых спосо-
бов лечения опасных заболеваний. 
Платформа открытий Eikon основана на 
революционных инновациях ее основа-
телей (Нобелевская премия, 2014)

6 ATAI Life Sciences AG 
(atai.life, Германия)

2018 384 Alpha Wave Global, 
Apeiron Investment 
Group, Pura Vida 
Investments, 
Thiel Capital, 
Subversive Capital, 
Fearless Ventures, 
Catalio Capital 
Management, 
Woodline Partners, 
Highline Capital 
Management, Neo 
Kuma Ventures

Разработка инновационных лекар-
ственных средств для персонализи-
рованной психологической и психи-
атрической медицины, в частности 
использование технологии интрана-
зальных наполнителей на основе золь-
геля, которая может создать новые 
лекарственные препараты с уникаль-
ными и оптимизированными спосо-
бами доставки различных активных 
ингредиентов

7 MOBILion SYSTEMS 
(mobilionsystems.com, 
Филадельфия, США)

2015 115 D1 Capital Partners, 
aMoon, Agilent 
Technologies, IP 
Group, Hostplus, 
Cultivation Capital 
и др. (нераскрытые 
инвесторы)

Идентификация и анализ сложных 
молекул посредством аналитического 
прибора SLIM (с использованием техно-
логии электрического поля), превос-
ходящий жидкостную хроматографию 
и масс-спектрометрию

Приложение 1 Примеры глобальных стартапов, привлекающие 
капитал ведущих инвесторов
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1 Sudoc (sudoc.com, Шар-
лоттсвилль, Вирджи-
ния; Бостон; Питтсбург; 
Сан-Хуан, Пуэрто-Рико, 
США)

2020 10 Семейный фонд 
Хантера Льюиса

Экологичные коммерческие чистящие 
средства с окислительными катализа-
торами, которые самоуничтожаются. 
В центре внимания: эффективные 
и безопасные продукты для разложе-
ния токсичных материалов. Технология: 
суперультраразбавленные окислитель-
ные катализаторы

2 Natural Fiber Welding  
(naturalfiberwelding.
com, США)

2015 30,8 Ralph Lauren, 
Allbirds, Smart 
Shirts, BMW 
i Ventures, Ethos 
Capital, For Good 
Ventures и Prairie 
Crest Capital

Создание экономики замкнутого цикла 
вокруг мягких товаров. Основное 
направление: растительные матери-
алы для производства текстильных 
изделий. Технология: сварка волокон 
и полимеризация масла. Химия, лежа-
щая в основе Clarus, — это технология, 
на которой Хаверхалс основал NFW: 
сварка волокон. Разборка продукта 
для вторичной переработки приводит 
к дальнейшему укорачиванию волокон. 
Создание натуральных биоразлага-
емых полимеров для производства 
новых материалов, в первую очередь 
текстиля

Энергетика

1 Focused Energy 
(focused-energy.world, 
Германия)

2021 15 Marc Lore, Prime 
Movers Lab, Alex 
Rodriguez, Tony 
Florence

Развитие технологий лазерного инерци-
ального управляемого термоядерного 
синтеза с фокусом на альтернативной 
энергетике

2 Нyme  
(hyme.energy, Дания)

2021 12 Heartland A/S Сетевое решение для хранения тепло-
вой энергии на основе расплавленных 
солей для интеграции устойчивой энер-
гии в энергетическую систему. Подход 
к химическому контролю позволяет 
использовать недорогие и стабильные 
гидроксидные соли в компактных высо-
котемпературных накопителях энергии 
до 700 °C

3 LionVolt  
(lionvolt.com,  
Нидерланды)

2020 6 BOM Brabant 
Ventures, Sake 
Bosch, Innovation 
Industries

Разработка новых 3D-твердотельных 
аккумуляторов. Их отличает повышен-
ная безопасность, высокая производи-
тельность и использование устойчивых 
материалов, не содержащих тяжелых 
металлов, в рамках циркулярной эконо-
мики. Lion Volt предлагает новаторскую 
3D-твердотельную технологию для 
аккумуляторов следующего поколения, 
которые на 100 % безопасны, весят на 
50 % меньше, а производительность 
у них на 200 % выше, чем у современ-
ных литий-ионных аккумуляторов

4 C-ZERO  
(czero.energy,  
Калифорния, США)

2018 11,5 Breakthrough 
Energy Ventures, 
Eni Next, Mitsubishi 
Heavy Industries и 
AP Ventures

Разработка жидкого катализатора, 
который может открыть эру бирюзового 
водорода. Фокус: бирюзовый водород. 
Технология: высокотемпературная жид-
кость, катализирующая пиролиз метана 
до водорода и элементарного углерода
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5 Enerpoly  
(enerpoly.com,Швеция)

2018 2,8 Impact, Propel 
Capital, Vinnova, 
European Innovation 
Council, Swedish 
Energy Agency, 
Sting

Компания, занимающаяся технологи-
ями хранения энергии нового поко-
ления, является пионером в области 
химии цинк-ионных аккумуляторов

6 Northvolt  
(northvolt.com,  
Стокгольм, Швеция)

2016 4000 Goldman Sachs, 
Baillie Gifford, 
EIT InnoEnergy, 
Norrsken VC, Fjärde 
Ap-Fonden (Ap4), 
Första Ap-Fonden 
(Ap1), Scania, AMF, 
Daniel Ek, Andra 
Ap-Fonden (Ap2), 
Tredje Ap-Fonden 
(Ap3), Baron 
Capital, Volkswagen 
Group, Compagnia di 
San Paolo, Cristina 
Stenbeck, ATP, IMAS 
Foundation, Stena 
Metall, Bridford 
Investments, OMERS 
Capital Markets, 
PCS Holding и др.

Производитель литий-ионных акку-
муляторов. Проекты зеленых батарей 
с уменьшенным на 80 % углеродным 
следом по сравнению с батареями, 
изготовленными с использованием 
угольной энергии

7 Factorial Energy 
(factorialenergy.com, 
Уоберн, Массачусетс, 
США)

2013 65 Gatemore Capital 
Management 
и Wave Equity 
Partners

Вывод на рынок аккумуляторов с твер-
дыми электролитами на полимерной 
основе. В фокусе: высокоэнергетиче-
ские аккумуляторы для электромо-
билей. Технология: батарея с твердым 
электролитом на полимерной основе 
и литий-металлическим анодом

8 Neoen  
(neoen.com, Париж, 
Франция)

2008 77,1 Crеdit AgricoleLouis 
Dreyfus Natural 
Gas, Bpifrance 
Omnes Capital

Один из ведущих производителей 
зеленых электростанций и накопите-
лей энергии, производитель энергии 
исключительно из возобновляемых 
источников

Экология

1 Carbo Culture 
(carboculture.com,  
Финляндия)

2017 7 True Ventures, 
Lifeline Ventures, 
Albert Wenger, 
Maija Itkonen, 
Paul Bragiel, 
David Helgason, 
Dan Bragiel, 
Cherry Ventures, 
Übermorgen 
Ventures, Moaffak 
Ahmed

Разработка биоугольных реакторов, 
в которых используется высокое 
давление и высокая температура для 
преобразования растительных отходов 
в биоуголь — сверхстабильный углерод-
ный материал

2 Cyclopure  
(cyclopure.com/lab), 
Чикаго, США)

2016 7,5 Национальный 
научный фонд, 
Ирвин Джейкобс, 
Национальный 
институт науки 
о здоровье и окру-
жающей среде

Технология очистки воды с использова-
нием молекул β-циклодекстрина и др.
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3 SCW Systems 
(scwsystems.com/
Maatschappij,  
Нидерланды)

2016 16,9 Invest-NL Создание технологии сверхкритического 
(водного) газирования. Это инновационная 
технология, которая преобразует потоки 
органических отходов, таких как осадки 
сточных вод, сельскохозяйственная био-
масса, органические вещества и отходы 
промышленности, в экологически чистое 
сырье для химической промышленности 
и экологически чистое топливо для энерге-
тической промышленности. Превращение 
происходит при высоком давлении и тем-
пературе выше стадии сверхкритической 
жидкости. На выходе получается метан 
и зеленый водород

4 Apix Analytics 
(apixanalytics.com, 
Франция)

2014 18,9 Bpifrance, 
Demeter 
Partners, BNP 
Paribas, Engie 
Rassembleurs 
d’Energies, 
Kreaxi, Banque 
Populaire 
Occitane, 
Supernova 
Invest, ALIAD (Air 
Liquide)

Производство миниатюрных (в 20 раз 
меньше высокопроизводительных лабо-
раторных хроматографов) и модульных 
газоанализаторов для промышленного 
анализа и использования OEM-производи-
телями

5 Mosaic Materials 
(mosaicmaterials.com, 
США)

2014 Нет  
данных

Baruch Future 
Ventures, Evok 
Innovations

Металлоорганические каркасы, улавлива-
ющие углекислый газ

6 Polystyvert 
(polystyvert.com, 
Канада)

2011 15 Cycle Capital 
Management, 
Anges Québec 
Capital, Anges 
Quebec, Energy 
Foundry

Разработка раствора и технологий для 
переработки полистирола. Благодаря этим 
технологиям рециркуляции или реге-
нерации Polystyvert создал экономику 
замкнутого цикла для полистирола, что 
благотворно повлияло на состояние окру-
жающей среды

7 QuantumScape 
(quantumscape.com, 
Калифорния, США)

2010 1119 Билл Гейтс, 
Capricorn 
Investment 
Group, Qatar 
Investment 
Authority, 
TriplePoint 
Capital, 
SAIC Motor, 
Continental, 
Breakthrough 
Energy Ventures, 
Volkswagen 
Group, Fidelity

Литий-металлические аккумуляторы. 
Технология: твердотельная литий-ме-
таллическая батарея — это батарея, 
которая заменяет полимерный сепаратор, 
используемый в обычных литий-ионных 
батареях, на твердотельный сепаратор. 
Замена сепаратора позволяет заменить 
угольный или кремниевый анод, использу-
емый в обычных литий-ионных батареях, 
на литий-металлический анод. Анод из 
металлического лития более энергоемкий, 
чем обычные аноды, что позволяет акку-
мулятору хранить большее количество 
энергии в том же объеме. В некоторых 
твердотельных конструкциях для фор-
мирования анода используется избыток 
лития, но конструкция QuantumScape 
является «безанодной» в том смысле, что 
батарея изготавливается без анода в раз-
ряженном состоянии, а анод формируется 
на месте при первой зарядке
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1 BOTA BIOSCIENCES  
(bota.bio, США)

2019 118 BASF, Matrix 
Partners China, 
Meituan, Sequoia 
Capital China, 
Source Code Capital 
и др.

Технология: ферментная инжене-
рия и информационные технологии. 
Фактически цифровая платформа Bota 
Freeway имеет цикличную конструкцию, 
отражая союз цифровых технологий 
и робототехники в передовых автоном-
ных лабораториях. Данные, получен-
ные при проектировании и создании 
искусственно созданных организмов, 
возвращаются на этап проектирования 
и повторно входят в цикл для дальней-
шего совершенствования процесса

2 Meatable  
(meatable.com, Дельфт, 
Нидерланды)

2018 64,6 Good Seed Ventures, 
Альберт Венгер, 
BlueYard Capital, 
Таавет Хинрикус, 
Джеффри Лейден, 
Ричард Клауснер, 
BlueYard Capital, 
DSM Venturing, 
фонд Гумбольдта

Разработка нового поколения чистого 
мяса, выращенного из клеток живот-
ных, с использованием последних 
достижений в исследованиях стволовых 
клеток

3 BIOPHERO  
(biophero.com,  
Копенгаген, Дания)

2016 20,5 DCVC Bio, FMC 
Ventures, Novo 
Holdings, Novo 
Seeds, Syngenta 
Group Ventures 
и Syddansk 
Innovation, а также 
сумма грантов 
Европейского 
Союза в рамках 
проектов Olefine 
и Phera

Выращивание феромонов насекомых 
в дрожжевых клетках для устойчивой 
борьбы с вредителями. Технология: 
производство половых феромонов насе-
комых в крупных ферментерах. Начав 
со скромного ферментера объемом 1 л 
в 2018, BioPhero привлекла 3,5 млн долл. 
США от консорциума, в который входил 
агрохимический гигант Syngenta. К 2020 
деньги помогли команде расширить 
ферментер до 180 тыс. л. В настоящее 
время BioPhero готовится к коммерче-
скому запуску своих первых продуктов 
при поддержке раунда финансирования 
в размере 17 млн долл., объявленного 
в феврале 2021

4 Citrine  
(citrine.io, США)

2013 36,3 UMI, Showa Denko, 
AGC, Michelin и 
LANXESS

Citrine Informatics — платформа инфор-
матики материалов для разработки 
материалов и химических веществ на 
основе данных. Разработчик первой 
платформы искусственного интеллекта 
для исследований и разработок матери-
алов и химикатов
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5 Cascade SAS 
(lightcascade.com, 
Франция)

2012 7,9 European Innovation 
Council

Cascade разрабатывает люминесцент-
ные составы, состоящие из оптически 
активных веществ, которые взаимо-
действуют со светом, создавая эффект 
«светового каскада». Эти составы 
интегрировали в основной материал, 
чтобы обеспечить желаемые оптиче-
ские характеристики для конечного 
использования, включая сельскохо-
зяйственное и фотоэлектрическое 
применение. Запатентованные добавки 
CASCADE позволяют избирательно 
преобразовывать падающее излучение 
естественного солнечного света или 
любого искусственного света в длины 
волн, наиболее эффективно восприни-
маемые световыми рецепторами расте-
ний, солнечных элементов, водорослей, 
человеческого глаза и т. д.
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ных и растений
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Рост рынка дополнительно стимулируется машинным обучением и искусствен-
ным интеллектом, которые позволяют определять и предсказывать поведение 
наночастиц в почве и растительности на основе наборов данных, что обеспечи-
вает возможности моделирования на этапе НИОКР 70.

Ожидается, что мировой рынок нанопестицидов будет расти в среднем 
на 15 % в год и достигнет более 940 млн долларов США в 2027 71,72. Наноинсекти-
циды — крупнейший сегмент, на долю которого приходится свыше 40 % общей 
выручки рынка. COVID-19 оказал сильное негативное влияние на рынок, однако 
ужесточение регулирующих законодательств развитых стран в области приме-
нения пестицидов стимулирует рост рынка. Нанопестициды сокращают нега-
тивное воздействие на окружающую среду.

В смежном с сельскохозяйственной отраслью секторе пищевой промышленно-
сти также имеется быстрорастущий рынок, где применяются химические нано-
технологии. Динамика рынка пищевых нанотехнологий во многом определяется 
растущим внедрением новых цифровых инструментов для повышения произ-
водительности сельского хозяйства 73.

К 2025 году прогнозируется среднегодовой темп роста отрасли до 25 %. 
Один из самых объёмных и динамично развивающихся сегментов — наномате-
риалы для пищевой упаковки, помогающие продлить срок хранения продуктов.

Ключевые технологии рынка: полимерные нанокомпозиты в качестве 
упаковочных материалов с высокими барьерными свойствами, наночастицы 
серебра в качестве мощных противомикробных агентов, а также наносенсоры 
на основе наноматериалов для проведения анализа пищи 74.

Направление материалов получило, пожалуй, наибольшее преимущество 
с  т.  зр. проведения НИОКР. Большие данные, высокие вычислительные мощ-
ности и передовые алгоритмы глубокого обучения способствуют широкому 
применению ИИ в области материальной информатики. Искусственный интел-
лект выявляет закономерности и формирует модели прогнозирования. В этом 
отличие данной сферы от вычислительной химии, где компьютер — всего лишь 
калькулятор, использующий введенные человеком формулы 75. Рынок склады-
вается из платформенных решений, таких как Citrine Informatics — платформы 
информатики материалов для разработки материалов и химических веществ 
на основе данных 76.

Объем рынка в 2021 году составил 91,7 млн долларов США с прогно-
зируемыми темпами роста до 27 % к 2030 году. Инновации в области искус-
ственного интеллекта и масштабные достижения в инфраструктурах данных 
дали импульс развитию отрасли. Применение материальной информатики для 
поиска новых решений оказалось успешным. Одним из ярких примеров можно 
назвать открытие новых сверхтвердых материалов 77.
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Это технологически сложные материалы, которые могут воспринимать широ-
кий спектр стимулов окружения и реагировать на них. Их свойства и поведение 
в конечном продукте можно предсказывать благодаря цифровым решениям, 
позволяющим проводить компьютерные симуляции 78.

Мировой рынок умных материалов достигнет объема в 98,2 млрд дол-
ларов к 2025 году, а среднегодовой темп роста составит 13,5 % в течение про-
гнозируемого периода. Ожидается, что более широкое использование рынков 
двигателей, датчиков и конструкционных материалов усилит спрос на умные 
материалы в ближайшие несколько лет 79.

Рынок включает такие технологические решения, как материалы с памя-
тью формы, пьезоэлектрические, электрострикционные, магнитострикционные 
и электрохромные материалы. Все они широко применяются в промышленно-
сти — как и ферромагнитные сплавы с памятью формы, электроактивные поли-
меры, проводящие полимеры и приводы из углеродных нанотрубок.

Это еще один из рынков, зависящих от материалов, поэтому для него имеют 
существенное значение прогностические возможности искусственного интел-
лекта, помогающие находить наиболее эффективные материалы.

Ожидается, что объем мирового рынка органической электроники 
вырастет до 159 млрд долларов к 2027 году с темпами роста в среднем на 21 % 
с 2020 по 2027 годы. Драйвером развития выступают преимущества органиче-
ской электроники перед неорганической (механическая гибкость, легкий вес, 
низкая стоимость). Поскольку органические устройства легче утилизировать, 
их производство растет по всему миру. Органическая электроника работает 
с низким энергопотреблением, обеспечивая энергосбережение 80.

Ключевые технологии: органические светодиоды, органические поле-
вые транзисторы, органические проводники, материалы для фотовольтаики.

Материалы с фазовым переходом — это вещества, которые поглощают или 
выделяют большое количество «скрытого» тепла, когда они претерпевают 
изменение своего агрегатного состояния. При совместном использовании алго-
ритмов машинного обучения и подобных материалов можно контролировать 
изменение температуры сырья, что является универсальной и необходимой 
функцией для многих производств и продуктов 81.

Объем рынка должен достичь 1 млрд долларов к 2026 году при сред-
негодовом темпе роста 16 %. На развитии отрасли негативно сказываются 
недостаточная осведомленность промышленности и легковоспламеняемость 
материалов. Тем не менее, широкий спектр применения материалов с фазовым 
переходом и их значимость для многих промышленных сфер обеспечивают рост 
рынка 82.
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Развитие биотехнологии все сильнее зависит от использования больших дан-
ных о взаимосвязях и закономерностях в области химии.

Рынок синтетической биологии, оцениваемый в 6,4 млрд долларов 
в 2020 году, по прогнозам, вырастет до 28,8 млрд к 2026 году, увеличившись 
в среднем на 28,1 % за анализируемый период. Предполагается, что такой сег-
мент, как олигонуклеотиды и синтетическая ДНК, будет увеличиваться со сред-
негодовым темпом роста 29,5 % и достигнет 16,1 млрд долларов. Такая дина-
мика объясняется растущим потреблением синтетической РНК, синтетической 
ДНК и синтетических генов, которые используются во множестве направлений. 
В условиях пандемии COVID-19 ученые рассматривают синтетическую биологию 
как способ ускорить процесс разработки вакцин. Другие факторы, способству-
ющие расширению рынка, включают увеличение числа организаций, занимаю-
щихся исследованиями в области синтетической биологии, растущий спрос на 
гибридных животных, умножение разливов нефти в океане, улучшение финан-
сирования НИОКР по разработке лекарств и повышение спроса на устойчивые 
энергетические ресурсы, в частности биотопливо 83.

Ключевые технологии: генетическая и посттрансляционная модифика-
ция, технологические решения в области синтеза ДНК, инженерии генома, при-
менения транскрипции in vitro, форматов непрерывной и бесклеточной эволюции.

Новое направление здравоохранения быстро развивается в последние годы. 
Тема индивидуальных лекарств находится в центре внимания исследователей 
и индустрии, работающих над общим секвенированием генома человека. Пере-
довые технические достижения проложили путь к новым научным и бизнес-мо-
делям. Рынок быстро растет во всем мире и достигнет своего пика в ближай-
шие несколько лет.

Прогнозируется, что к 2025 году рынок достигнет объема 126 млрд дол-
ларов при среднегодовом темпе 12,5 %. Рост рынка точной медицины будет 
поддерживаться за счет сотрудничества фармацевтического и биотехноло-
гического секторов с отраслями здравоохранения, работающими с большими 
данными, в течение прогнозируемого периода 84.

Последние достижения в области решений персонализированной меди-
цины (сверхвысокопроизводительное секвенирование и секвенирование сле-
дующего поколения) позволили врачам лучше понимать состояние здоровья 
своих пациентов и разрабатывать конкретные методы лечения для каждого 
пациента в отдельности. Персонализированная медицина включает исполь-
зование таргетной терапии для лечения определенных типов раковых клеток, 
таких как HER2-положительные клетки рака молочной железы, или тестиро-
вание на онкомаркеры для диагностики рака. Направление также называется 
прецизионной медициной 85.
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Рынок солнечной энергетики напрямую зависит от научных достижений в обла-
сти материалов. Существенное значение для него имеют также прогностиче-
ские возможности искусственного интеллекта для поиска наиболее эффектив-
ных для выработки электроэнергии соединений.

Солнечная энергетика переживает в последние годы существенный 
подъем благодаря спросу на возобновляемые источники энергии и инициати-
вам в области устойчивой энергетики. В январе 2022 года ЕС предложил новую 
ставку НДС 0 % на солнечные батареи. Налоговые льготы и научно-исследо-
вательские разработки также способствовали росту производства солнечной 
энергии в США — еще одном регионе, где активно развивается рынок. Некото-
рые штаты обязали поставщиков закупать определенную часть энергии за счет 
запасов возобновляемых источников, при этом самыми популярными остаются 
фотоэлектрические солнечные модули 86.

К основным технологиям рынка относятся решения в области фотоволь-
таики, например солнечные панели различных типов.

Рынок аккумуляторных батарей может получить стимул к росту за счет 
применения ИИ, поскольку его прогностические способности создавают наибо-
лее удачные решения в области химии материалов для эффективного сохране-
ния электроэнергии при минимальной стоимости 87.

Объем мирового рынка аккумуляторов для электромобилей в 2020 году 
составил 22 млрд долларов. Прогнозируется его увеличение до 155 млрд дол-
ларов в 2028 году при среднегодовом темпе роста 28,1 % в период 2021-2028 
годов. В настоящее время основной источник энергии для электромобилей — 
литий-ионные аккумуляторы. Согласно оценочному отчету, представленному 
Комиссией по международной торговле США (USITC) в 2018 году, на литий- 
ионные аккумуляторы приходится более 70 % рынка аккумуляторных бата-
рей. Кроме того, стоимость аккумуляторов за киловатт-час упала и составила 
менее 200 долларов в 2019 году по сравнению с 1000 долларов в 2010 году. 
Предполагается, что это будет способствовать росту рынка аккумуляторов для 
электромобилей 88.

Рынок представлен в основном следующими технологиями: никель- 
металлогидридные, литий-ионные, свинцово-кислотные аккумуляторы.

Рынок переработки аккумуляторов во многом зависит от химических техно-
логий. Во-первых, ценны качественные методы их утилизации. Во-вторых, на 
базе переработанных материалов можно производить новые полезные веще-
ства и материалы.

К 2030 году мировой рынок переработки литий-ионных аккумуляторов 
достигнет 24 млрд долларов при среднегодовом темпе роста 21,4 %. Потреб-
ность в электромобилях с батарейным питанием усиливается и приводит 
к росту рынка в прогнозируемый период. В развитых и развивающихся странах 
произошел сдвиг парадигмы в сторону транспортного парка с низким уровнем 
выбросов углерода, способствующий развитию отрасли. Появление различ-
ных типов электромобилей на протяжении многих лет привело к тому, что срок 
службы большого числа аккумуляторов подходит к концу. Тренд на чистую 
энергию будет также служить надежными источником роста для рынка в про-
гнозируемый период 89.
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На этапе исследования рынок биотоплива в целом может получать преиму-
щества за счет применения нейронных сетей. Их использование обеспечивает 
надежность, точность, способность к быстрому обучению в сложнейших моде-
лях при прогнозировании параметров качества биотоплива 90. То же верно и для 
отдельных сегментов рынка (например, реактивного биотоплива): ИИ способен 
изменить подход в исследованиях как один из цифровых инструментов ана-
лиза 91.

Ожидается, что рынок устойчивого авиационного топлива увеличится 
с 219 млн долларов в 2021 году до 15 млрд к 2030 году при среднегодовом темпе 
роста 60,8 % в течение прогнозируемого периода. Большой вклад в развитие 
отрасли внесло расширение авиакомпаниями коммерческих парков самолетов 
в связи с увеличением количества авиаперевозок. Это, в свою очередь, сти-
мулирует спрос на экологичное авиатопливо в соответствии со стратегиями по 
сокращению выбросов парниковых газов 92.

С т. зр. социальных и экономических выгод наиболее перспективными 
устойчивыми видами авиационного топлива являются синтетическое, экологи-
чески чистое реактивное, биореактивное и водородное топливо.

Благодаря технологическим достижениям расширяется деятельность по раз-
ведке и добыче нефти и газа на шельфе, что способствует внедрению мето-
дов повышения нефтеотдачи закачкой газа, включая использование двуокиси 
углерода для добычи сырой нефти. Все эти факторы в совокупности ведут 
к росту сектора 93.

Мировой рынок улавливания, утилизации и хранения углерода оцени-
вался в 1,9 млрд долларов в 2020 году и, по прогнозам, достигнет 7 млрд долла-
ров к 2030 году, увеличившись в среднем на 13,8 % в период с 2021 по 2030 годы. 
Улавливание, утилизация и хранение углерода — это процесс улавливания 
углекислого газа в результате сжигания топлива или промышленных процес-
сов, транспортировки этого CO

2
 по морю или трубопроводу, а также использо-

вания в качестве ресурса для создания ценных продуктов и услуг или посто-
янного хранения глубоко под землей в геологических формациях. Глобальный 
спрос здесь обусловлен в первую очередь растущим вниманием к сокращению 
выбросов CO

2
, поддержкой правительственных инициатив и растущим спросом 

на методы CO
2
-EOR. Чтобы уменьшить углеродный след, правительства многих 

развитых и развивающихся стран (США, Нидерланды, Великобритания, Китай, 
Индия) создают большое количество заводов по улавливанию и хранению CO

2
. 

Ожидается, что этот фактор будет способствовать росту рынка в течение про-
гнозируемого периода. 
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Нейронные сети и другие алгоритмы используют наборы данных с опи-
саниями соединений и в результате способны классифицировать биоразлагае-
мость с довольно высокой точностью 94.

Размер рынка биоразлагаемых материалов оценивается в 14 млрд дол-
ларов в 2020 году и, как ожидается, достигнет приблизительно 87 млрд долла-
ров к 2026 году при среднегодовом темпе роста 26,5 %. Стабильная стоимость 
сельскохозяйственного сырья по сравнению с продуктами нефтехимии, веро-
ятно, увеличит использование и популярность материалов на биологической 
основе в мире. Эта продукция к тому же экологически чистая: она может быть 
переработана и не способствует выбросу парниковых газов в атмосферу. Кроме 
того, материалы на биологической основе помогают минимизировать зависи-
мость экономики от нефти, а их биоразлагаемые свойства снижают токсичное 
воздействие на среду 95. Регулирующие нормативы, например Европейский 
REACH, подталкивают производителей в направлении использования подобных 
материалов и их оценки. Растущая необходимость в них в совокупности с циф-
ровыми инструментами позволит рынку в дальнейшем динамично развиваться.

Перспективны технологии получения материалов на биологической 
основе из возобновляемого сырья на базе органических полимеров из куку-
рузы, крахмала и сахарного тростника, которые разлагаются в окружающей 
среде в течение года.
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