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Почему химия до сих пор не стала цифровой
наукой и как хемпутация может это изменить

Дата публикации: 11.01.2026

Химия занимается изучением самой основы физического мира — материи и
способов её преобразования. Именно она лежит в основе разработки лекарств,
функциональных  материалов,  аккумуляторов,  катализаторов  и  тысяч  других
технологий, определяющих современную цивилизацию. Однако при всей своей
фундаментальности химия остаётся одной из наименее оцифрованных научных
дисциплин.  Процесс  открытия  и  синтеза  новых  молекул  по-прежнему
медленный, дорогой и подверженный ошибкам, а результаты часто оказываются
слабо  воспроизводимыми  за  пределами  лаборатории,  в  которой  они  были
получены.

Каждая  новая  молекула  сегодня  воспринимается  как  уникальный
инженерный  проект.  Синтетический  путь,  успешно  реализованный  в  одном
исследовательском  коллективе,  нередко  оказывается  непригодным в  другом,
даже  при  формальном  соблюдении  опубликованного  протокола.  Причина
заключается  в  том,  что  химические  методы  описываются  в  виде  статичных
текстов,  где  отсутствует  информация  о  контексте,  скрытых  допущениях,
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промежуточных корректировках  и  ошибках,  которые неизбежно возникали в
ходе  экспериментов.  В  результате  знания теряют значительную часть  своей
практической ценности.

По  сути,  повседневная  практика  химии  мало  отличается  от  подходов,
сложившихся задолго до  появления современной науки.  Алхимики прошлого
работали вручную, передавая навыки напрямую от мастера к ученику, полагаясь
на  интуицию,  опыт  и  тонкую  настройку  условий.  Современные  химики
располагают точными аналитическими приборами, вычислительными методами
и  автоматизированным  оборудованием,  но  базовая  логика  работы  остаётся
прежней:  молекулы  проектируются  вручную,  а  затем  шаг  за  шагом
синтезируются  в  лаборатории  высококвалифицированными  специалистами.

На  этом  фоне  особенно  контрастно  выглядит  стремительное  развитие
искусственного интеллекта и робототехники. Алгоритмы машинного обучения
уже способны за короткое время предложить миллионы потенциальных молекул-
кандидатов,  оценить их  свойства и  даже наметить возможные пути синтеза.
Однако эти системы часто сталкиваются с фундаментальным ограничением: они
оперируют  формальными  моделями,  не  содержащими  полного  набора
практических  правил  химического  синтеза.  В  результате  появляются
правдоподобные, но нереализуемые молекулы, существующие лишь в цифровом
пространстве.

Проблема  заключается  не  в  недостатке  вычислительных  мощностей,  а  в
отсутствии универсального способа описания химических процессов в форме,
пригодной  для  исполнения  машиной.  Чтобы  химия  стала  по-настоящему
цифровой  наукой,  она  должна  стать  программируемой.  Это  означает
необходимость создания машиночитаемого языка, способного описывать сборку
молекул  с  учётом  операций,  условий,  циклов,  ветвлений  и  механизмов
коррекции  ошибок,  а  затем  выполнять  эти  инструкции  на  различном
лабораторном  оборудовании  с  предсказуемым  результатом.

Без  такого  языка  даже  самые  продвинутые  системы  искусственного
интеллекта  рискуют  создавать  лишь  иллюзию  инноваций.  Цифровое
проектирование молекул оказывается оторванным от физической реализации, и
узкое место просто смещается из стадии разработки в стадию производства.
История вычислительной техники показывает, насколько радикальным может
быть  эффект  от  появления  универсальной  архитектуры.  До  появления
компьютеров  расчёты  выполнялись  вручную  или  с  помощью
специализированных  механических  устройств.  Работы  Алана  Тьюринга
продемонстрировали, что любую вычислимую задачу можно представить в виде
набора инструкций для абстрактной машины, что привело к взрывному росту
вычислительных технологий.
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Химия  подобного  перехода  пока  не  пережила.  Даже  при  наличии
автоматизированных  установок  исследования  остаются  во  многом
ремесленными. Разные лаборатории используют собственные методы, настройки
и эвристики,  что  затрудняет  масштабирование  и  воспроизводимость.  В  этом
контексте концепция хемпутации предлагает принципиально иной подход. Она
рассматривает химические процессы как форму вычислений в физическом мире,
где реагенты выступают в роли данных, а операции смешивания, нагревания,
разделения и очистки — в роли инструкций.

Хемпутация  предполагает  публикацию  химических  методик  не  в  виде
описательного текста,  а  в  форме исполняемого кода.  Такой код может быть
интерпретирован  и  выполнен  химическими  машинами,  играющими  роль
процессоров.  Базовые  операции  формализуются,  переводятся  в  цифровое
представление и становятся независимыми от конкретного исполнителя.  Это
открывает путь к принципиально новому уровню воспроизводимости и обмена
знаниями,  когда  синтез  можно  буквально  запустить,  а  не  интерпретировать
заново.

Программируемая  химия позволяет  встроить  в  процессы обратные связи,
автоматический контроль параметров и коррекцию ошибок в реальном времени.
Сенсоры  отслеживают  ход  реакции,  алгоритмы  принимают  решения  о
корректировке условий, а результаты используются для самообучения системы.
Такой  подход  превращает  химические  исследования  из  линейного  и
рискованного  процесса  в  итеративную,  управляемую  и  масштабируемую
систему.

Практическая реализация этих идей уже началась. Появление автономных
лабораторий  и  химических  ферм,  использующих  искусственный интеллект  и
робототехнику,  демонстрирует,  как  хемпутация  может  изменить  разработку
лекарств и материалов. В таких системах весь цикл — от идеи до физического
образца — становится частью единого программируемого процесса, способного
со временем совершенствоваться и усложняться.

Исторически химия выросла из алхимии, вобрав в себя элементы интуиции,
ремесла  и  скрытого  знания.  За  столетия  она  превратилась  в  строгую
экспериментальную науку, но так и не избавилась полностью от своих ручных
корней. В эпоху искусственного интеллекта и автоматизации завершение этого
перехода  становится  не  просто  желательным,  а  необходимым  условием
дальнейшего прогресса. Хемпутация предлагает путь, на котором химия может
наконец  войти  в  цифровой  мир  и  стать  по-настоящему  воспроизводимой,
масштабируемой  и  интегрированной  с  вычислительными  технологиями.
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