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Введение. Процессы супрамолекулярного взаимодействия, то есть взаимодействия без 

ковалентных связей, ведущее к возникновению упорядоченных структур, являются предметом 

плотных исследований и встречаются в сферах от вопросов жизни1 до материаловедения2. При 

введении дополнительного ограничения на химическую реакцию в виде диффузионного 

лимитирования, то есть, когда скорость образования конечного вещества лимитирована 

количеством вещества, поступающем в ходе диффузии, возможен контроль 

кристаллообразоования вплоть до периодических структур на макроуровне3. Соединения на 

основе меламина (1,3,5-триазин-2,4,6-триамин), циануровой (2,4,6-тригидрокси-1,3,5-

триазин) и барбитуоровой (2,4,6-тригидроксипиримидин) кислот при этом являются 

отличными модельными системами для инжиниринга структур4, 5. Мы с коллегами из ТюмГУ 

решили провести реакции построения супрамолекулярных ансамблей в условиях 

левитирующего кластера микрокапель6. Диаметр капель в таких условиях составляет 2-15 

микрон, что соответствует разделу химии «микрофлюидика». Особенность данных систем в 

том, что в них практически либо полностью отсутствует перемешивание и массоперенос 

происходит тоолько вследствие диффузии. Таким образом, мы имеем множество 

диффузионно-лимитированных химических реакторов, расположенных близко друг к другу и 

подвешенных в равномерном потоке насыщенного водой воздуха. 

При всей потенциальной научной значимости данного метода исследования как 

модельной системы живых микрообъектов, возникает закономерный вопрос: как именно 

отслеживать формирование кристаллических супрамолекулярных структур из меламина и 

циануровой кислоты в условиях левитирующих микрофлюидных объектов? Переменное 

положение капель и необходимость равномерности воздушных потоков исключает почти все 

методы наблюдения, кроме визуального. Поэтому все эксперименты были детально засняты 

на черно-белую камеру, с итоговым количеством фотографий свыше 20 тыс. за один 

эксперимент. Очевидно, необходим автоматический метода анализа. 

Основная часть. Решением стал комплексный алгоритм на основе нейросетей и 

классических методов машинного обучения. Алгоритм состоит из нескольких частей: а) поиск 

исходных объектов наблюдения, б) отслеживание их положения на протяжении эксперимента, 

в) сбор данных о светимости на протяжении эксперимента, г) кластеризация объектов 

наблюдения по типам светимости. 

Итогом инженерного поиска стала 5-слойная нейронная сеть, состоящая из трёх свёрточных 

слоёв с техникой MaxPool и нормализацией по батчу, один полносязный слой и один 

классифицирующий. Во всех слоях функция активации представляет собой leakyRelu. В 

нейронную сеть приходит одномерная матрица, первый свёрточный слой даёт на выходе 

матрицу 40х40х8, второй и третий слой увеличивают третью размерность ещё в два раза 

каждый до х16 и х32 соответственно. 

По итогам отслеживания капель с помощью скользящего окна и нахождения их центров, 

производим подсчёт интенсивности методом сложения интенсивности всех пикселей капли. 

Возможно домножение на константу для удобства отображения. Данные представляем в виде 

квадратного массива, отбросив по необходимости некоторое количество точек до ближайшего 

квадрата. Меняем размер изображения на 224х224 пикселя без интерполяции, и отправляем в 

предобученную открытую модель VGG16 без последнего классифицирующего слоя. На 

выходе имеем 4096 признаков, к которым применяем метод главных компонент, и затем 

проводим классификацию по методу К-средних.  



Выводы. В результате объединённой работы частей алгоритма имеем 

проиндексированные капли с известным характером свечения, разбитые не общие группы по 

типам колебаний. По желанию возможно представление данных в формате видеозаписи. По 

мере накопления данных планируется дообучение модели для работы с флюоресцентными 

данными и на ускорение анализа. 

Таким образом, в ходе работы мы подготовили нейросетевой метод анализа 

протекающих в микрокаплях процессов на основе визуальных данных. 
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