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СИСТЕМАТИЗАЦИЯ ХИМИЧЕСКОГО ПРОСТРАНСТВА  

ДВУХЭЛЕМЕНТНЫХ СОЕДИНЕНИЙ 

 
Работа основана на теории множеств. Химические элементы и двухэлементные вещества 

рассматриваются как генетически связанные множества в рамках таблицы Д.И. Менделеева. 

При систематизации множества двухэлементных веществ обнаружена периодичность свойств 

подмножеств, представляющих собой набор бинарных соединений с определенным элементом. 

Под свойствами подмножеств понимаются статистические данные. Предложены дальнейшие 

шаги по расширению метода систематизации химического пространства. 
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Постановка проблемы  

На сегодняшний день предпринималось мно-

го попыток систематизировать химическое про-

странство, это обуславливается стремлением к 

разработке более совершенных способов пред-

сказания новых веществ и к открытию универ-

сальных закономерностей развития материи. В 

общем, под систематизацией набора химических 

веществ понимается организация их в систему 

путѐм выявления структурированных связей 

между ними. В базах данных зарегистрировано 

174 млн. химических веществ, в их число входят 

органические и неорганические химические ве-

щества, а также 68 млн. цепочек белков и ДНК 

[1]. Выявление связей в таком колоссальном 

множестве является не простой задачей, т.к. 

установлено, что при рассмотрении дискретной 

системы количество отраженной информации о 

ней возрастает в логарифмической зависимости 

с ростом количества еѐ элементов [2]. Но, с дру-

гой стороны, известно, для того чтобы выделить 

систему, необходимо определить системообра-

зующий фактор, который объясняет сущность 

сил, объединяющих множество в единое. 

 

Анализ последних исследований и публика-

ций 

В химическом пространстве есть выделенные 

группы веществ, которые внутри множества не 

структурированы. Например, в справочнике диа-

грамм двойных сплавов металлов [3] использу-

ется упорядочивание на основе английского ал-

фавита, этот способ не несет научного смысла, и 

применяется для удобства анализа информации. 

Частично оформленную систему можно наблю-

дать в множестве силикатов, при их системати-

зации используется кристаллическая структура 

(островные, цепочные, каркасные и т.д.). 

Составляет большой интерес подход, приме-

няемый в работе [4], где впервые, в таком роде, 

составлены систематические таблицы взаимо-

действия металлов с другими элементами. В 

таблицах представлены лаконичные данные о 

взаимной растворимости компонентов, образо-

вании металлидов или отсутствии взаимодей-

ствия в двойных системах на основе металлов 

(рис. 1). Подобное рассмотрение возможных 

взаимодействий металлов, как отдельных мно-

жеств, исследовались в более поздних работах: 

бария [5], свинца [6], европия и иттербия [7], 

бериллия [8]. 

Что касается современных работ, то они пре-

имущественно связаны с хемоинформатическим 

анализом, при котором химическое простран-

ство визуализируется в 2D и 3D пространстве. 

Например, для поиска фармацевтических ве-

ществ нашли широкое применение нейросетевые 

алгоритмы [9,10], для нахождения веществ «ре-

кордсменов» применяют эволюционные алго-

ритмы с использованием молекулярных кванто-

вых чисел [11].  

Рассмотренные работы узкой направленно-

сти, не несут в себе системных подходов и не 

поднимают общих вопросов о закономерностях, 

которые лежат в формировании границ и связей 

между частями химического пространства. Если 

же речь идет о сведении химического простран-

ства в единую систему, то очевидным системооб-

разующим фактором должно выступать положе-

ние о зависимости свойств веществ от их атомно-

молекулярного строения. Весомым доводом о 

высокой эффективности использования модели 

атома, при решении рассматриваемой задачи, вы-

ступает периодическая система элементов (ПСЭ), 

отображающая связь свойств одноэлементных 

веществ со строением электронных оболочек.  
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Рис. 1. Взаимодействие лития с элементами периодической системы: 

1 – непрерывные растворы; 2 – органические твердые растворы; 3 – соединения; 

4 – эвтектические смеси; 5 – нет взаимодействия; 6 – неизученные [4]. 

 

В основе ПСЭ лежит периодический закон, гла-

сящий: «Свойства химических элементов, а так-

же формы и свойства образуемых ими простых 

веществ и соединений находятся в периодиче-

ской зависимости от величины зарядов ядер их 

атомов». Д.И. Менделеев вывел закон на основе 

сложенной им таблицы и сформулировал его 

следующим образом: «Свойства элементов, а 

потому и свойства образуемых ими простых и 

сложных тел, стоят в периодической зависимо-

сти от их атомного веса». Основным подтвер-

ждением действенности системы и закона было 

обнаружение предсказанных им элементов. Осо-

бенно примечательно то, что свойства найден-

ных элементов и их соединений совпали с про-

гнозом. Также важно отметить, что Менделеев 

открыл системность в тогдашнем наборе хими-

ческих элементов, оперируя данными о химиче-

ском пространстве из 11484 веществ [12], это 

даѐт основания полагать, что системообразую-

щий фактор ПСЭ, может быть основой для есте-

ственной систематизации современного химиче-

ского пространства.  

 

Цель (задачи) исследования 

Цель данной работы заключается в определе-

нии естественного системообразующего фактора 

и выявлении системных связей в современном 

химическом пространстве, с использованием 

опыта систематизации химических элементов.  

 
Основной материал исследования  

В контексте теоретико-множественных пред-

ставлений ПСЭ можно выразить уравнениями:  
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где Мэ – множество всех элементов; МI – множе-

ство элементов первого периода; МI {H,He}
 

 – 

состав множества; |МI|=2 – мощность множества. 

Такое представление отображает множество 

элементов как систему, состоящую из семи под-

множеств с закономерным возрастанием мощно-

сти (2,8,8,18,18,32,32). Некоторые свойства си-

стемы описаны ниже: 
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где |Мэ| 
 
– мощность множества, равная количе-

ству элементов в периодической системе; 
плT

ЭМ max  – максимальное значение температуры 

плавления вещества (температура плавления уг-

лерода); плT

ЭМ min  
– минимальное значение темпе-

ратуры плавления вещества (температура плав-

ления гелия). 

На рис. 1 представлен баланс температур 

плавления 99 элементов. 

Как известно, свойства определенного эле-

мента взаимосвязаны со свойствами соседних 

элементов (рис. 2) [13], кроме того, система 

наглядно показывает соотношения между свой-

ствами их соединений (1).  

 

Cl

F

S

O

M

M

M

M
                           (1), 

 
где MO – множество соединений с кислородом; 

MS – множество соединений с серой; MF – мно-

жество соединений с фтором; MCl – множество 

соединений с хлором. 

Следовательно, свойства множества химиче-

ских соединений определѐнного элемента будут 

находиться в периодической зависимости со 

свойствами аналогичных множеств системы. 

Под свойствами множества химических соеди-

нений нужно понимать статистические характе-

ристики выделенной системы, ими могут быть: 

мощность, распределение веществ по опреде-

лѐнному свойству, минимальный и максималь-

ный показатель свойства и т.д. С целью провер-

ки умозаключения, выраженного в формуле 1, 

было взято химическое пространство из спра-

вочника [14], состоящее из 10063 веществ, из 

него выделено химическое пространство двух-

элементных соединений – множество химиче-

ских веществ, состоящих из различных комби-

наций двух элементов.  

Сформированное множество можно предста-

вить в следующем виде:  
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где М2э – множество двухэлементных соедине-

ний; |М2э| – мощность множества двухэлемент-

ных соединений; плT

эМ max2  – максимальное значе-

ние температуры плавления вещества в множе-

стве двухэлементных соединений (температура 

плавления карбида гафния); плT

эМ min2 – минималь-

ное значение температуры плавления в множе-

стве двухэлементных соединений (температура 

плавления фторида кислорода). 

Распределение на рис. 3 отличается от 

свойств системы одноэлементных веществ, это 

объясняется преобладанием в справочном мате-

риале органических соединений, т.е. 
C

эМ 2 значи-

тельно больше, чем остальные подмножества. 

 

 
Рис. 1. Распределение элементов по температуре плавления (°С) 
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Рис. 2. Схема связей элементов  

 

Чтобы привести исследуемое множество к 

однородности, из него были убраны вещества с 

углеродом (
безС

э

С

ээ МММ 222  ), в результате 

образовалось множество со следующими свой-

ствами: 
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где 
безС

эМ 2  – множество двухэлементных соеди-

нений без углерода; безС

эМ 2
 – мощность множе-

ства двухэлементных соединений без углерода; 
плТбезС

эМ
max2  – максимальное значение температуры 

плавления вещества в множестве двухэлемент-

ных соединений без углерода (температура 

плавления нитрида гафния); 
плТбезС

эМ
min2  – мини-

мальное значение температуры плавления веще-

ства в множестве двухэлементных соединений 

без углерода (температура плавления фторид 

кислорода). 

Сравнение свойств Мэ и 
безС

эМ 2 показало их 

общую закономерность (см. рис. 1 и 4), поэтому, 

для дальнейшего расширения метода систематиза-

ции подмножества (
Og

э

Be

э

Li

э

He

э

H

э МММММ 22222 ,...,,, ) 

были расположены в соответствии с ПСЭ.  

На рис. 5 представлена часть сформированной 

системы, где наблюдается четкая тенденция по 

периодам и группам, мощность множеств возрас-

тает слева направо, и убывает сверху вниз, с мы-

шьяком наименьшее количество соединений, с 

фтором наибольшее. Наблюдается тенденция 

уменьшения тугоплавких веществ по диагонали 

от азота к брому.  

 

 
Рис. 3. Распределение двухэлементных соединений по температуре плавления (°С) 

 

 
Рис. 4. Распределение двухэлементных соединений по температуре  

плавления (°С) в множестве без углерода  
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Рис. 5. Свойства подмножеств эМ 2   

(мощность и распределение по температуре плавления) 
 

 
Рис. 6. Результаты исследования двухэлементного  

химического пространства 

 

В группе фтора отсутствуют тугоплавкие ве-

щества, но преобладают легкоплавкие с темпера-

турой плавления до 1000°С.  

Также примечательно то, что распределение 

в общем множестве на рис. 5 достаточно схоже с 

распределением в множестве серы. При вычита-

нии из общего множества серосодержащих ве-

ществ его распределение практически не меня-

ется, следовательно, центральное множество 

имеет средние показатели (рис. 6). 

Таким образом, в рамках принципов систе-

матизации элементов, обнаруживается взаимо-

связь в химическом пространстве двухэлемент-

ных соединений. Новые факты периодичности 

вскрывают четкие связи между сложными веще-

ствами, тем самым намечая пути к их естествен-

ной систематизации. 

Вывод 

1. При рассмотрении химического простран-

ства в рамках периодического закона проявля-

ются системные взаимосвязи. Множество двух-

элементных веществ с определенным элементом 

находится в периодической взаимосвязи с анало-

гичными множествами, это даѐт основание 

предполагать, что химическое пространство яв-

ляется сбалансированной системой подобно таб-

лице Менделеева. 

2. Для расширения рассмотренной методики 

систематизации химического пространства 

необходимо:  

– пользуясь базами химических веществ, 

провести статистический анализ максимально 

полного химического пространства; 

– расширить перечень анализируемых свойств; 
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– проанализировать структуру подмножеств 

по элементам; 

– оценить предсказательную возможность 

системы. 
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SYSTEMATIZATION OF THE CHEMICAL SPACE  

OF TWO-ELEMENT COMPOUNDS 

 
Background. The modern chemical space is a colossal array of substances, between which there are 

no clear connections. Scientists distinguish various groups of substances (organics, alloys, silicates, 

etc.), but do not consider them in aggregate, thereby not asking questions about the laws that lie in 

their formation. Attempts are being made today to represent parts of the chemical space, but they do 

not carry systemic views. 

Materials and/or methods. As a working hypothesis, the position was used that chemical elements and 

two-element substances are considered as genetically related sets within the framework of the 

Mendeleev table. From the point of view of set-theoretic concepts, the chemical space is considered as 

a set of subsets of chemical compounds with certain elements. The properties of subsets are statistical 

data. Statistical analysis was carried out in Microsoft Excel. 

Results. A method for systematizing the chemical space has been developed and tested on a variety of 

two-element compounds. When considering the chemical space within the framework of the periodic 

law, systemic relationships appear. In many two-element compounds, the periodicity of the properties 

of subsets, which is a set of binary chemicals with a certain element, was found. 
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Conclusion. Many two-element substances with a certain element are in periodic relationship with 

similar multitudes, which suggests that the chemical space is a balanced system like the Mendeleev 

table. 

 

Keywords: chemical space, set, system, periodicity. 
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