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Методом молекулярной динамики получены колебательно-усредненные V-структуры жидкого
1,3-пропандиола (1,3-ПД) при трех температурах 293, 323 и 373 K. Описание структуры выполнено
методами теории графов и перколяции. В основу описания положен критерий водородной связи.
Построена матрица смежности и сделан вывод о наличии в жидком 1,3-ПД в интервале температур
293–373 K пространственной сетки водородных связей, в которую включены почти все молекулы
рассматриваемой структуры. Даны ее характеристики. Определены времена жизни водородных свя-
зей и рассмотрен порог перколяции. При сравнении полученных данных с аналогичными результа-
тами для этиленгликоля (ЭГ) показаны большее время жизни водородной связи и больший порог
перколяции для 1,3-ПД.
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1,3-Пропандиол (1,3-ПД), как и этиленгли-
коль, обладает пространственной сеткой водо-
родных связей. Он широко применяется как рас-
творитель, криопротектор и лиганд в химии коор-
динационных соединений. Его молекула образует
шестичленный устойчивый цикл за счет внутри-
молекулярной Н-связи, поэтому дипольный мо-
мент молекулы 1,3-ПД (2.5D) меньше, чем у ЭГ
(2.88D [1]), но сила внутри- и межмолекулярной
Н-связи больше, чем у ЭГ (индуктивный эффект
и лучшая гош-конформация [2]). Физико-хими-
ческие свойства 1,3-ПД и, для сравнения, ЭГ по-
казаны в табл. 1.

Из табл. 1 видно, что 1,3-ПД обладает боль-
шим температурным интервалом жидкой фазы,

меньшей плотностью, большей сжимаемостью и
большей вязкостью, чем ЭГ. Он имеет большее
переохлаждение жидкой фазы и более низкую
температуру стеклования. И тот, и другой вици-
нальный диол обладает пространственной сеткой
Н-связей [6]. Описание сетки в жидком ЭГ было
проведено топологическими методами [7]. Введе-
но понятие “совершенства” сетки – количество
дефектов, мешающих сетке выступать как целое и
определять физико-химические свойства раство-
рителя, обладающего такой сеткой.

Представляло интерес описать топологиче-
скими методами 1,3-ПД и сравнить результаты с
данными для ЭГ.

УДК 539.192

СТРОЕНИЕ ВЕЩЕСТВА
И КВАНТОВАЯ ХИМИЯ

Таблица 1. Физико-химические свойства этиленгликоля и 1,3-пропандиола [3] (∆Tкр – температурный интервал
переохлаждения жидкой фазы)

Вещество М Тпл, °С ∆Ткр, °С Ткип, °С
ρ (25°С),

г/см3
η × 103,

Па с, (25°С)
βТ × 1011,

Па–1 (25°С)

Этиленгликоль 62 –12.9 21 197 1.113 18.68 [4] 36.0 [4]
1,3-ПД 76 –32 40 214 1.052 40.07 [5] 40.4 [5]
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ДЕТАЛИ РАСЧЕТОВ
Методом молекулярной динамики в режиме

NPT были получены траектории, усредненные за
0.1 пс для получения колебательно-усредненных
V-структур 1,3-ПД при трех температурах 293, 323
и 373 K и давлении 1 бар. Модель жидкого 1,3-ПД
с 1000 молекулами в прямоугольной ячейке с пе-
риодическими граничными условиями была по-
строена методом молекулярной динамики [8, 9].
Параметры взаимодействия и парциальные заря-
ды на атомах были такие же, как и для ЭГ [8] (по-
дробности см. в [9]). Для численного интегрирова-
ния уравнений движения использовался скорост-
ной алгоритм Верле [10]. Шаг интегрирования
составлял 1 фс. Температура в системе поддержи-
валась с помощью столкновительного термоcтата
[11, 12], давление – с помощью баростата Беренд-
сена [13].

При каждом значении температуры для изуча-
емых систем проводились предварительные рас-
четы их молекулярной динамики в режиме NPT
до достижения стационарного поведения, при
котором характеристики систем выходили на
плато и флуктуировали около своих средних зна-
чений. Длина таких траекторий достигала 1 нс.
Полученные при температурах 293, 323 и 373 K
средние плотности ЭГ были равны 1.083, 1.056 и
1.016 г/см3 соответственно; плотности 1,3-ПД –
1.088, 1.066 и 1.024 г/см3 соответственно.

Из полученных методом молекулярной дина-
мики функций радиального распределения был
определен геометрический критерий водородной
связи (как межмолекулярной, так и внутримоле-
кулярной). Для конструирования такого крите-
рия были использованы положения первых ми-
нимумов этих функций для атомов кислорода и
водорода гидроксильных групп. Наличие водо-
родной связи регистрировалось, если расстояние
между кислородами двух гидроксильных групп не
превышало 3.5 Å, а расстояние между кислородом
одной из гидроксильных групп и протоном дру-
гой гидроксильной группы не превышало 2.5 Å.

Усреднение траекторий жидкой системы по
небольшому интервалу времени сглаживает дви-
жение атомов, устраняя их тепловые высокоча-
стотные флуктуационные колебания около теку-
щих средних положений и, тем самым, исключает
регистрацию согласно геометрическому крите-
рию “нефизических” водородных связей, вы-
званных такими флуктуациями. V-структуры ЭГ
и выбор временного интервала усреднения об-
суждались в работе [14]. Взятый здесь интервал
усреднения 0.1 пс устраняет высокочастотные
флуктуационные движения и валентные колеба-
ния атомов и одновременно учитывает наличие
более медленных структурных изменений в жид-
кости, приводящих к образованию и разрыву во-
дородных связей.

Базируясь на критерии Н-связи, построили
матрицу смежности для V-траекторий, получен-
ных усреднением координат атомов за время
0.1 пс. В каждый момент времени V-траектория
содержит структуру из 1000 молекул в расчетной
ячейке с периодическими граничными условия-
ми. Элемент с индексом (i, j) матрицы смежности
содержит 1, если i-я молекула связана с j-й моле-
кулой водородной связью (удовлетворяет крите-
рию Н-связи), и 0, если молекулы не связаны; то
же относится и к внутримолекулярной Н-связи.

Основным параметром, который оценивает
сетку водородных связей внутри структуры, слу-
жит размер максимального компонента связно-
сти графа, описываемого построенной матрицей
смежности. Для нахождения компонент связно-
сти графа был использован алгоритм Тарьяна
[15], который анализирует матрицу смежности.
Результатом его работы является количество ком-
понент связности в графе и их размер, а также
список вершин графа с указанием их принадлеж-
ности к тому или иному компоненту связности.

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ
Результаты численного анализа V-траекторий

при температурах 293 и 373 K для 1,3-ПД и эти-
ленгликоля приведены в табл. 2.

Число пар молекул в структуре, имеющих хотя
бы одну водородную связь, равно суммарному ко-
личеству ребер в графе. Число внутримолекуляр-
ных связей – это количество молекул, для кото-
рых критерий водородной связи выполнен для
атомов внутри одной молекулы. Число компо-
нент связности графа и размер максимального
связного компонента являются результатом рабо-
ты алгоритма Тарьяна. Для каждого параметра в
таблице приведены три числа: среднее значение
по числу рассмотренных структур, за ним в квад-
ратных скобках приведено минимальное и мак-
симальное значение этого параметра по всем рас-
смотренным структурам.

Основной результат анализа табл. 2 – вывод о
том, что практически все молекулы во всех иссле-
дованных траекториях 1,3-ПД и ЭГ образуют
трехмерную сетку водородных связей, только при
повышенной температуре минимальный размер
максимального связного компонента у ЭГ равен
996, а у 1,3-ПД – 992, что соответствует отрыву че-
тырех и восьми молекул. Отметим большее коли-
чество внутримолекулярных Н-связей у 1,3-ПД,
увеличивающееся с возрастанием температуры,
что согласуется с данными ИК-спектроскопии [2].

Важнейшая характеристика пространствен-
ной сетки Н-связей – время жизни водородной
связи. Рассмотрим суммарное время жизни водо-
родных связей в 1,3-ПД и ЭГ. Для этого построим
матрицы смежности в каждый временной отсчет
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Таблица 2. Характеристики V-структур, полученных методами теории графов для 293 и 373 K

Характеристика ЭГ 1,3-ПД

293 K
Число рассмотренных структур 100 100
Число пар молекул в 1 структуре, имеющих хотя бы одну
водородную связь

1775.6 [1753, 1796] 1807.1 [1769, 1840]

Число связных компонентов в 1 структуре 1.03 [1, 2] 1.21 [1, 3]
Число внутримолекулярных связей в 1 структуре 78.5 [60, 97] 166.94 [146, 201]
Размер максимального связного компонента в 1 структуре 999.97 [999, 1000] 999.79 [998, 1000]

373 K
Число рассмотренных структур 100 100
Число пар молекул в 1 структуре, имеющих хотя бы одну
водородную связь

1625.6 [1594, 1652] 1624.5 [1572, 1664]

Число связных компонентов в 1 структуре 2.18 [1, 4] 3.42 [1, 9]
Число внутримолекулярных связей в 1 структуре 124 [93, 170] 236.25 [199, 268]
Размер максимального связного компонента в 1 структуре 998.75 [996, 1000] 997.34 [992, 1000]

по 0.1 пс и просуммируем их вдоль всей траекто-
рии V-структур. Основные характеристики полу-
ченной матрицы для обоих веществ при 293, 323 и
373 K приведены в табл. 3; приводятся также ха-
рактеристики межмолекулярных связей для
структур 1,3-ПД и ЭГ, в каждой структуре
1000 молекул.

Количество пар молекул, образовывавших во-
дородную связь, – это суммарное количество пар
молекул, между которыми хотя бы один раз вдоль
траектории оказался выполненным критерий во-
дородной связи. Число Н-связей, приходящихся
на одну молекулу, усредненное по структуре. Как
и ранее в табл. 2, приведены три значения: первое
– усредненное значение по всем структурам, а в
квадратных скобках приведены минимальное и
максимальное значение параметра по всем струк-
турам траектории.

Время жизни водородной связи вычислялось
следующим образом. Если критерий водородной
связи оказался выполненным для некоторой па-
ры молекул в структуре, то, поскольку V-траекто-
рии усреднены за время 0.1 пс, мы считаем, что
критерий был выполнен в течение 0.1 пс. Просум-
мировав для выбранной пары молекул время вы-
полнения критерия водородной связи вдоль всей
траектории, получаем интегральное время жизни
данной водородной связи. На рис. 1 для 1,3-ПД и
ЭГ при температурах 273 и 373 K приведены ги-
стограммы распределения долей числа пар моле-
кул, образовывавших на траектории Н-связи с
интегральными временами их жизни, попадаю-
щими в заданные интервалы времени. Количе-
ство молекул, взаимодействующих с данной мо-
лекулой на траектории заданной длины, – это
суммарное число других молекул жидкости, хотя

бы один раз образовавших водородную связь с
выбранной молекулой.

Длительности всех траекторий немного пре-
вышают 1 нс, и можно считать, что они различа-
ются незначительно, так что рассматриваемые
суммарные показатели сравнимы между собой.
При температуре 293 K у ЭГ количество пар моле-
кул, образовывавших водородную связь в
∼1.55 раза больше, чем у 1,3-ПД. С ростом темпе-
ратуры соотношение меняется, и при 373 K у ЭГ
таких пар молекул становится в ˜1.9 раза больше,
чем у 1,3-ПД. Число водородных связей, прихо-
дящихся на одну молекулу с ростом температуры
у обоих веществ немного уменьшается, при этом
само значение показателя немного больше у ЭГ,
чем у 1,3-ПД, и с ростом температуры оно не ме-
няется.

Время жизни водородной связи при повыше-
нии температуры сильно падает. Для ЭГ этот по-
казатель уменьшается более, чем в 5 раз, а для
1,3-ПД – в 4 раза. Максимальное время жизни Н-
связи при 293 K, например, у 1,3-ПД составляет
1088.3 пс. Это означает, что имеются пары моле-
кул с неразрывной водородной связью практиче-
ски вдоль всей траектории. Средние значения
времен жизни водородной связи у 1,3-ПД в
∼1.5 раза превышают соответствующие значения
у ЭГ. Интегральное время жизни водородной свя-
зи характеризует время, через которое две близко
расположенные молекулы в значительной степе-
ни меняют свое окружение, так, что их новые
контакты становятся маловероятными. Кажется,
что времена жизни межмолекулярных водород-
ных связей должны коррелировать с вязкостью.
Такое соответствие действительно есть, но только
качественное. Так, с увеличением температуры от
293 до 373 K среднее интегральное время жизни
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водородной связи для ЭГ монотонно уменьшает-
ся немного более, чем в 5 раз, в то время как экс-
периментально определенная вязкость уменьша-

ется в ̃ 10 раз. Еще меньшая корреляция наблюда-
ется с непрерывным временем жизни Н-связи.
По-видимому, связь между временами жизни во-

Таблица 3. Характеристики суммированных матриц cмежности вдоль всей траектории V-структур 1,3-ПД и ЭГ
при 293, 323 и 373 K

Характеристика ЭГ 1,3-ПД

293 K
Длина траектории, пс 1173.5 1089.7
Количество различных пар молекул, образовывавших 
водородную связь на траектории

14399 9274

Число Н-связей, приходящихся на одну молекулу 3.974 [3.872, 4.07] 3.641 [3.552, 3.722]
Время жизни водородной связи, пс 144.285 [0.1, 1168] 212.154 [0.1, 1088.3]
Количество молекул, взаимодействующих с данной
молекулой вдоль всей траектории

28.798 [19, 41] 18.548 [11, 27]

323 K
Длина траектории, пс 1198.6 1189.6
Количество различных пар молекул, образовывавших 
водородную связь на траектории

28047 15663

Число Н-связей, приходящихся на одну молекулу 3.872 [3.77, 3.988] 3.535 [3.432, 3.634]
Время жизни водородной связи, пс 73.832 [0.1, 774.3] 128.229 [0.1, 1020.2]
Количество молекул, взаимодействующих с данной
молекулой вдоль всей траектории

56.094 [37, 83] 31.326 [21, 45]

373 K
Длина траектории, пс 1215.7 1212.1
Количество различных пар молекул, образовывавших 
водородную связь на траектории

70384 37231

Число Н-связей, приходящихся на одну молекулу 3.635 [3.494, 3.762] 3.292 [3.174, 3.434]
Время жизни водородной связи, пс 28.142 [0.1, 364.3] 52.843 [0.1, 454.9]
Количество молекул, взаимодействующих с данной
молекулой вдоль всей траектории

140.768 [107, 184] 74.462 [55, 100]

Рис. 1. Гистограммы распределения долей числа пар молекул, образовывавших на траектории Н-связи с интеграль-
ным временем их жизни попадающим в соответствующий временной интервал для 1,3-ПД (а) и ЭГ (б) при 373 (закра-
шенные области) и 273 K (контуры). Длина интервала – 4 пс.
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дородных связей и вязкостью имеет более слож-
ную природу и требует проведения дополнитель-
ных исследований.

Для определения времени жизни конкретной
водородной связи был выбран подход Волошина
[16]. В соответствии с этим подходом и выбран-
ным критерием водородной связи были получе-
ны характеристики непрерывного времени жиз-
ни Н-связи, времени до первого разрыва относи-
тельно выбранного нами момента времени tо, как
и в продолжении его (to + Δt), так и в обратном на-
правлении (to – Δt). В наших расчетах Δt = 200 пс.
Важно подчеркнуть, что речь идет об анализе всех
водородных связей, зарегистрированных в задан-
ный момент времени (to). Непрерывное время
жизни каждой Н-связи определяется суммой вре-
мен ее жизни без прерываний до этого момента и
после него. Это непрерывное время жизни Н-свя-
зи положим в основу перколяционного анализа
пространственных сеток для выделенных конфи-
гураций. Под конфигурацией понимается струк-
тура (набор водородных связей) в момент време-
ни to со специальной матрицей смежности. Мето-
дика расчета представлена в [7]. Будем называть
ребра окрашенными, если время жизни этой Н-
связи не меньше некоторого времени t*. Рассмот-
рим подграф, в который входят только окрашен-
ные связи, на условие “протекания”, т.е. образует
ли этот подграф трехмерную сетку Н-связей с
учетом периодических граничных условий для
нашей структуры. Если условие “протекания”
выполняется, то самое большое из возможных
значений  будем называть порогом перколя-
ции. Связный подграф, образующий трехмерную
сетку на пороге перколяции, называется перко-
ляционным кластером.

Результаты расчетов порога перколяции и
мощности перколяционного кластера при 293,
323 и 373 K для 1,3-ПД и ЭГ приведены в табл. 4.
Перколяционный анализ проводился с усредне-
нием результатов по 10 независимо выбранным
моментам времени to внутри траектории и конфи-
гурациям, соответствующим этим временам.

В табл. 4 приведены следующие характеристи-
ки рассмотренных конфигураций:

– среднее число связей на молекулу (рассчи-
тывается как отношение общего количества Н-
связей к числу молекул в конфигурации); макси-
мальное время жизни непрерывной связи в кон-
фигурации – самое большое значение времени
жизни непрерывной связи, полученное в данной
конфигурации;

– среднее время жизни непрерывной связи
(усредненное по всем водородным связям в кон-
фигурации значение);

– порог перколяции (время жизни водородной
связи, при котором подграф рассматриваемой

кр*t

конфигурации, содержащий водородные связи с
временем непрерывной жизни не меньше, чем вре-
мя образования трехмерной бесконечной сетки);

– среднее время жизни окрашенных связей на
пороге протекания (усредненное значение време-
ни непрерывной жизни водородных связей, если
рассматривать только те связи, которые суще-
ствовали по времени дольше, чем порог протека-
ния);

– доля окрашенных связей на пороге протека-
ния (отношение количества связей, которые су-
ществовали дольше, чем порог протекания, к об-
щему количеству связей в конфигурации);

– доля молекул в перколяционном кластере
(отношение количества молекул, входящих в пер-
коляционный кластер, к общему количеству мо-
лекул);

– доля окрашенных связей в перколяционном
кластере (показатель, аналогичный доле окра-
шенных связей на пороге протекания, только при
его расчете рассматриваются лишь те водородные
связи, которые входят в перколяционный кла-
стер; то же самое относится и к паре показателей:
среднее время жизни окрашенных связей в пер-
коляционном кластере и среднее время жизни
окрашенных связей на пороге протекания.

Среднее число связей на молекулу для обоих
веществ уменьшилось на ˜ 10% с ростом темпера-
туры. Этот показатель для 1,3-ПД на те же 10%
меньше, чем для этиленгликоля при всех рас-
смотренных температурах. Все показатели време-
ни жизни в табл. 4 с ростом температуры сильно
уменьшаются: и максимальное время жизни не-
прерывной связи в конфигурации, и среднее вре-
мя жизни непрерывной связи, и среднее время
жизни окрашенных связей на пороге протекания,
и среднее время жизни окрашенных связей в пер-
коляционном кластере. Однако, по сравнению с
уменьшением времени жизни водородной связи
вдоль всей траектории, приведенным в табл. 3,
скорость падения у этиленгликоля несколько
меньше, чем у 1,3-ПД. Порог перколяции этилен-
гликоля при 373 K в 2.9 раза меньше, чем при 293 K.
Такой же параметр для 1,3-ПД уменьшился в
3.625 раза. Все временные характеристики для
1,3-ПД несколько больше, чем для этиленгликоля.

Доля окрашенных связей на пороге протека-
ния и доля окрашенных связей в перколяцион-
ном кластере при увеличении температуры для
обоих веществ показывают совсем незначитель-
ный рост, в то время, как доля молекул в перколя-
ционном кластере колеблется, причем разнона-
правленно.

Таким образом, описание колебательно-
усредненных V-структур ЭГ и 1,3-ПД, получен-
ных методом молекулярной динамики при трех
температурах 293, 323 и 373 K, проведенное мето-
дами теории графов и перколяции, показало на-
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личие трехмерной сетки водородных связей, в ко-
торую включены почти все молекулы рассматри-
ваемых структур. Получены характеристики
структур. Отмечено, что важнейшей характери-
стикой структуры является время жизни водород-
ной связи. По всем временным характеристикам
водородная связь в 1,3-ПД более долгоживущая,

чем в структуре ЭГ, что объясняет более широкий
температурный интервал жидкой фазы и боль-
шую вязкость 1,3-ПД по сравнению с ЭГ. Отмече-
но большее количество внутримолекулярных Н-
связей у 1,3-ПД, увеличивающееся с возрастани-
ем температуры. Несмотря на большее количе-
ство –СН2-групп в молекуле 1,3-ПД, которые

Таблица 4. Результаты перколяционного анализа при 293, 323 и 373 K

Характеристика ЭГ 1,3-ПД

293 K
Среднее число связей на молекулу 3.97 [3.94, 4.03] 3.65 [3.62, 3.67]
Максимальное время жизни непрерывной связи
в конфигурации, пс

300.61 [231.4, 364.5] 340.28 [254.1, 400.1]

Среднее время жизни непрерывной связи, пс 18.33 [17.28, 19.2] 23.15 [22.05, 25.48]
Порог перколяции, пс 8.12 [7.1, 9.4] 11.02 [10.3, 11.7]
Среднее время жизни окрашенных связей на пороге 
протекания, пс

34.3 [31.46, 39.39] 46.01 [44.0, 49.9]

Доля окрашенных связей на пороге протекания 0.49 [0.43, 0.51] 0.45 [0.44, 0.47]
Доля молекул в перколяционном кластере 0.54 [0.31, 0.67] 0.58 [0.51, 0.68]
Доля окрашенных связей в перколяционном кластере 0.58 [0.56, 0.61] 0.56 [0.54, 0.56]
Среднее время жизни окрашенных связей в перколя-
ционном кластере, пс

33.68 [31.17, 37.77] 45.91 [42.61, 50.78]

323 K
Среднее число связей на молекулу 3.88 [3.836, 3.908] 3.54 [3.5, 3.58]
Максимальное время жизни непрерывной связи
в конфигурации, пс

174.18 [130.1, 256.2] 189.57 [161.3, 215.9]

Среднее время жизни непрерывной связи, пс 9.32 [8.674, 9.797] 12.1 [11.37, 13.1]
Порог перколяции, пс 4.38 [4.0, 5.1] 6.29 [5.4, 7.4]
Среднее время жизни окрашенных связей на пороге 
протекания, пс

16.44 [15.02, 17.51] 22.69 [20.28, 24.37]

Доля окрашенных связей на пороге протекания 0.51 [0.49, 0.53] 0.47 [0.41, 0.51]
Доля молекул в перколяционном кластере 0.63 [0.46, 0.72] 0.55 [0.34, 0.74]
Доля окрашенных связей в перколяционном кластере 0.59 [0.57, 0.61] 0.57 [0.55, 0.60]
Среднее время жизни окрашенных связей в перколя-
ционном кластере, пс

16.3 [14.8, 17.4] 23.04 [20.63, 25.03]

373 K
Среднее число связей на молекулу 3.63 [3.59, 3.7] 3.3 [3.26, 3.34]
Максимальное время жизни непрерывной связи
в конфигурации, пс

61.03 [42.4, 85.0] 73.39 [55.4, 117.0]

Среднее время жизни непрерывной связи, пс 4.63 [4.4, 4.81] 5.45 [5.19, 5.81]
Порог перколяции, пс 2.38 [2.1, 2.6] 3.04 [2.5, 3.4]
Среднее время жизни окрашенных связей на пороге
протекания, пс

7.56 [6.96, 8.08] 9.32 [8.71, 10.05]

Доля окрашенных связей на пороге протекания 0.54 [0.5, 0.58] 0.51 [0.47, 0.6]
Доля молекул в перколяционном кластере 0.61 [0.46, 0.75] 0.57 [0.39, 0.77]
Доля окрашенных связей в перколяционном кластере 0.63 [0.61, 0.66] 0.6 [0.58, 0.66]
Среднее время жизни окрашенных связей в перколя-
ционном кластере, пс

7.52 [6.87, 8.16] 9.35 [8.85, 10.22]
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рассматриваются как дефекты сетки [6], обе сет-
ки (у ЭГ и 1,3-ПД) устойчивы и похожи, возмож-
но, потому, что молекула 1,3-ПД более гибкая,
чем молекула ЭГ, и именно из-за того, что в ее
молекуле не две, как у ЭГ, а три –СН2-группы.

Применение топологических методов вместе с
методом молекулярной динамики к описанию
пространственных сеток Н-связей в жидкостях и
растворах позволяет получать пространственные
и временные характеристики этих сеток, объяс-
няющие физико-химические свойства жидко-
стей, обладающих такими сетками, характери-
стики, которые нельзя получить прямым экспе-
риментом.

Работа выполнена при финансовой поддерж-
ке Российского фонда фундаментальных иссле-
дований (код проекта № 19-03-00215). Основные
расчеты проведены в МСЦ РАН и ИПМ имени
М.В. Келдыша РАН.
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