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1. Разработка нормативных положений для выбора материалов 

и расчета параметров крепления выработок анкерами 

 

 
 

Основные результаты:  

1. На основании проведенных исследований, установлено, что основное влияние на 

характер формирования зон деформации пород оказывает крепость, мощность слоев 

кровли, контактирующих с крепью, а также тип применяемой крепи. Динамика изменения 

перемещений при креплении выработки при различной степени нарушенности горного 

массива показывает целесообразность проходки выработок через нарушенные участки с 

использованием схемы крепления с усилением дополнительной опережающей крепью для 

обеспечения повышения устойчивости горных пород.  

2. Разработана инструкция по расчету и применению анкерной крепи на шахтах УД АО 

«АрселорМиттал Темиртау» 
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2. Разработка теоретических основ и методов практического применения 

информационных технологий в горно-металлургической промышленности 

 

Основные результаты:  

1. На основе анализа существующих энтропийно-информационных закономерностей, 

доказательства их математической корректности получены расчетные формулы для 

оценки технологической неопределенности и завершенности каждого передела и схемы в 

целом для производства цветных металлов. 

2. Разработан итерационный алгоритм решения дифференциальных уравнений 

гидродинамики, преобразованных с помощью дискретизации исходной математической 

модели и эффективный алгоритм расчета физико-химических параметров кластерной 

природы исследуемых расплавленных систем. 
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Строение и стереохимия производных алкалоидов анабазина, лупинина, цитизина и 

эфедрина 

 

Основные результаты:  

Объекты исследования: алкалоиды и их производные. 

Цель работы: изучение стереохимии, пространственного строения и  реакционной 

способности алкалоидов и их производных. 

Проведено  рентгеноструктурное исследование  пространственного строения 

алкалоидов и их производных. Квантовохимическими методами изучались стационарные 

состояния и определялись реакционные центры четырех алкалоидов растительного 

происхождения. 

В результате исследования по данным рентгеноструктурного анализа установлено 

пространственное строение 4 алкалоидов и их производных. На основании расчетных 

данных определена реакционная способность 4 соединений производных алкалоидов.  

Информация о пространственном строении соединений, исследованных 

рентгеноструктурным методом, включена в Кембриджский банк структурных данных и 

используется для решения различных задач в области химии природных соединений.             

Полученные данные могут быть использованы при интерпретации спектральных 

данных, для направленного синтеза новых производных, изучения механизмов реакции с 

учетом стереохимии реагентов, в базах данных, необходимых для корреляции строения 

веществ с их биологической активностью. 

 

 
 

               Пространственное строение молекулы N-циннамоиллупинина  
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Строение молекулы N-цитизино--D-галактопиранозиламина 

 

 

 
 

Строение молекулы l-эфедринил(d-псевдоэфедринил)-дитиокарбаминовой кислоты 

 

Сведения о публикациях:  

1. Тезис :  «Кристаллическая структура N-циннамоиллупинина» Материалы 

Республиканской студенческой научной конференции «Вклад молодежной науки в 

реализацию Стратегии «Казахстан -2050», 8-9 апреля 2021 г., Караганда, КарТУ 

2. К.М.Турдыбеков, О.А.Морозова, С.А.Ивасенко, А.С.Махмутова, 

Д.М.Турдыбеков, С.М.Адекенов. Пространственное строение и абсолютная 

конфигурация молекул Тартридина  А и Татридина В из Lepidolopha karatavica. ХПС. 

2021.№1 с.68-72 

3. Turdybekov K.M, Rakhimova B.B.,Turdybekov D.M.,Adekenov S.M. Sesquiterpene 

lactones of the eudesman type from Artemisia semiarida: isolation and spatial structure Journal 

of Structural Chemistry. V.62, №2, Pages 285 – 291. February 2021 

4. Турдыбеков К.М., Нуркенов О.А., Фазылов С.Д., Махмутова А.С., 

Турдыбеков Д.М., Сейлханов Т.М., Аринова А.Е. Синтез, кристаллическая структура и 

конформация N-изоникотиноилфталимида. ЖСХ, т.62, №8, 2021, стр.1366 

5. Турдыбеков К.М., Нуркенов О.А., Турдыбеков Д.М., Сатпаева Ж.Б., 

Фазылов С.Д. Синтез и кристаллическая структура N-этил-N-цитизинокарботиоамида. 

ЖСХ, т.62, №11, 2021, стр.1791 

https://www.scopus.com/authid/detail.uri?authorId=7003295323&eid=2-s2.0-85102621098
https://www.scopus.com/authid/detail.uri?authorId=6507186762&eid=2-s2.0-85102621098
https://www.scopus.com/authid/detail.uri?authorId=6506055696&eid=2-s2.0-85102621098
https://www.scopus.com/authid/detail.uri?authorId=7006153118&eid=2-s2.0-85102621098
https://www.scopus.com/sourceid/24648
https://www.scopus.com/sourceid/24648


6. Тезис: «Пространственное строение и конформация N-изоникотиноилфталимида» 

«Интеграция науки, образования и производства – основа реализации Плана нации» 

(Сагиновские чтения №13) Труды  международной научно-практической конференции 

14-15 июня 2021г. Караганда КарТУ. С.1907 

7. Тезис: «Синтез и пространственное строение N-этил-N-цитизинокарботиоамида» 

«Интеграция науки, образования и производства – основа реализации Плана нации» 

(Сагиновские чтения №13) Труды  международной научно-практической конференции 

14-15 июня 2021г. Караганда КарТУ.с.1910 

8. Nurmaganbetov, Zh.S., Mukusheva, G.K., Minayeva, Ye.V., Turdybekov, D.M., 

Turdybekov, K.M., Makhmutova, A.S., Zhasymbekova, A.R., Nurkenov O.A.. Synthesis, 

quantum-chemical calculations of cytisine alkaloid derivatives and their virtual screening. 

Bulletin of the University of Karaganda – Chemistry, (2021) 103(3) 

  

Компьютерное 

моделирование 

электрооптическ

их измерений 

 
Кузнецова Ю.А. и Коробейников С.М. — XI International 
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Расшифровка и моделирование результатов электрооптических измерений 

предпробивных процессов в жидкости.  

 

Основные результаты:  

В силу высокой трудоёмкости процесса обработки экспериментальных данных 

(керрограмм) электрооптических исследований и отсутствия адекватных физико-

математических моделей процессов, происходящих в приэлектродной зоне, полный 

анализ очень затруднён.  

Чтобы получить максимум информации прямую задачу восстановления поля 

напряжённости с керрограммы мы решали путём решения обратной задачи. Для этого 

был разработан специальный алгоритм исследований.  

Для построения математической модели строился 3D-образ реальной измерительной 

ячейки, и полностью воспроизводились условия эксперимента. Расчёты проводились 

методом конечных элементов.  
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 2. Коробейников С.М., Новосибирский государственный 

технический университет, д.ф.-м.н., профессор — 

https://orcid.org/0000-0001-7581-5042 

  

  

  

 

Разработанный алгоритм визуализации позволял сравнивать расчётные керрограммы 

с экспериментальными. 

 

 
Были рассмотрены различные ситуации, возникающие в приэлектродной зоне. С 

этой целью в неё вводились воздушные и ионизированные пузырьки,  

 
объёмный заряд, модели стримера.  
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Геометрию электродной системы, форму и размеры измерительной ячейки, диапазон 

и закон изменения прикладываемого напряжений, род жидкости и пространственное 

разрешение при расчётах можно было менять в широких пределах  

 

Этот же алгоритм позволяет проанализировать и фоторазвёртки (хронограммы). 

 

 
 

 Разработанный метод моделирования позволяет оценить влияние формы электродов 

на распределение потенциала в разрядном промежутке и рассмотреть, как меняются 

предпробивные характеристики при учёте объёмного заряда.  

 Увеличение пространственной дискретизации (до долей микрометра) позволит более 

детально рассмотреть процессы в приэлектродной области.  

 На основе построенной математической модели процессов, происходящих в 

реальной измерительной ячейке, появляется возможность увеличения объёма 

информации, получаемой с экспериментальных керрограмм. В частности, удаётся 

уточнить величину, размеры и область расположения объёмного заряда.  

 Если известен закон изменения прикладываемого к разрядному промежутку 

напряжения, можно проследить динамику ЭГД-течений, оценить влияние 

микропузырьков и частичных разрядов на процесс формирования пробоя, а также 

воспроизвести экспериментальную фоторазвёртку, полученную в реальном 

эксперименте. 

 По результатам обработки нами были получены численные значения 

напряжённостей полей, приводящих к появлению предвестников пробоя стримеров в 

воде. Для анодного стримера ЕА ~ 40-50 МВ/см, а для катодного — ЕК ~ 2,4-3,1 

МВ/см. 
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1. Влияние кислорода на возбужденные состояние сложных органических 

молекул  

Основные результаты: 1. Экспериментальные установки для исследования 

абсорбционных характеристик и спектрально-кинетических свойств 

люминесценции 
Органические красители благодаря своим уникальным фотофизическим свойствам 

являются важным и широко применяемым в технике классом соединений со сложным 

молекулярным строением. Красители способны эффективно преобразовывать 

поглощаемую световую энергию в излучение другой длины волны или в другие формы 

энергии.  

Молекулы ароматических углеводородов являются удобными модельными 

объектами для исследований фотореакций с участием триплетных экситонов. Это связано 

с тем, что ароматические молекулы имеют высокий квантовый выход в триплетное 

состояние, а замедленная флуоресценция имеет аннигиляционную природу.  
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Рисунок 1 - Структурные формулы (а) антрацена и  (б) бенгальской розы 

 

 
Рисунок 2 - Блок схема экспериментальной установки 

Установка отградуирована по спектральной чувствительности с помощью 

стандартной лампы, работающей при цветовой температуре Т=2200 К. Общее управление 

экспериментальной установкой и обработка данных осуществляется персональным 

компьютером. 
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Основные результаты: 2. Методы расчета электронной структуры сложных 

органических молекул 

Квантово-химический программный пакет Gaussian  предназначен для расчета 
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премией в 1998. В плане предоставляемых возможностей пакет Gaussian является одним 

из самых мощных и позволяет решать широкий круг задач, связанных с химией, физикой 

конденсированного состояния, квантовой механики. Для эффективного использования 

пакета пользователю необходимо знать как квантовую механику и квантовую химию, так  

и структуру, и методы управления этой программой. 

Для оптимизированной геометрии молекул антрацена были получены электронные 

спектры с помощью программы «Gaussian». Получено распределение эффективных 

зарядов на атомах молекулы антрацена. На рис. 1 приведено распределение эффективных 

зарядов на атомах молекулы антрацена. Здесь видна нумерация каждого из зарядов на 

атомах молекулы антрацена.  

 
Рис.1. Оптимизированные геометрии молекул антрацена (а) и кислорода (б). 

 

 
 

Рис.2. Распределение эффективных зарядов на атомах молекулы антрацена 

 

На основе молекулярных орбиталей молекулы антрацена ( n -n-номер МО в 

основном синглетном состоянии) построены электронные конфигурации (таблица 1) для 

0S  состояния. 



Таблица1. Рассчитанные энергии и длины волн электронных переходов для 

молекулы 0S  состояния молекулы антрацена. 

Природа 

перехода 

Энергия 

переход

а, эВ 

Волновая функция Длина 

волны,н

м 

Сила 

осциллято

ра 

 *1

1  S  3,33 )(67,0)(16,0 343335321

1  Ф  371 0,2224 

 *3

1  T  1,86 

)(57,0)(18,0

)(73,0)(24,0

33323530

353437321

3

ВВВВ

ААААФ







  
665 0,0047 

 

Анализ волновой функции возбужденного  *1

1  S  состояния  

)(67,0)(16,0 343335321

1  Ф  показывает, что поглощение при 371нм с 

силой осиллятора 0,2224 (таблица 5) происходит при переходе  -электронов 

сопряженных связей на  
*  вакантную молекулярную орбиталь молекулы антрацена 

(таблица 1, см. МО
34333532 ,   ), что соответствует экспериментально 

наблюдаемой величине поглощения 370 нм. Таким образом, расчитанный электронный 

переход при 371 нм происходит с 0S  состояния молекулы антрацена, находящейся в 

глобальном минимуме в 1S  возбужденное состояние. 

На рис.3 представлен электронный спектр молекулы антрацена 10 SS  , 

полученный из расчета посредством программы «Gaussian». Как видно, из рисунка 

максимум спектра приходится на длину волны λ=371,96 нм и соответствует переходу из 

основного в первое возбужденное синглетное состояние. Сила осциллятора составляет 

0,2224.  

На рис. 4 показан рассчитанный электронный спектр молекулы антрацена для 

перехода 10 TS  . Максимум спектра приходится на длину волны λ=665,64 нм. Сила 

осциллятора 0,0047. Полученные данные согласуются с экспериментальныим. 

 

 

Рис. 3. Электронный спектр молекулы антрацена 10 SS   (расчет) 



 

 

Рис. 4. Электронный спектр молекулы антрацена 10 TS   (расчет) 

В настоящее время для оптимизации геометрии больших молекул (большее 

нафталина) применяется метод теории функционала плотности (DFT). Наиболее 

популярным является обменно-корреляционной функционал B3LYP (гибридное 

функционал). Поэтому для решения данной задачи был выбран метод  DFT/B3LYP. При 

этом был выбран тремя экспонентами TZVP.  Оптимизация геометрии основного и 

возбужденного электронного состояния было произведено в программе GAUSSIAN-09 на 

суперкомпьютере «СКИФ CYBERIA». На рисунке 24 приведено геометрии основного и 

возбужденного   электронного состояния антрацена.  

 

 
 

S0 

 
S1 

Рисунок 5 - Равновесные геометрии основного и первого возбужденного 

электронных состояний молекулы антрацена, определенные методом DFT/B3LYP/TZVP 

(длины связей указаны в ангстремах) 

Как показывают, современные расчёты и эксперименты существует 4 вида димера 

антрацена рисунок 6. 



  
а)                                                                    б) 

            
с)                                                                   д) 

Рисунок  6 - Равновесные геометрии основных электронных состояний димеров 

антрацена. Антрацены: (a) Slipped-parallel, symmetry C2h. (b) Graphitetype, symmetry Ci. (c) 

T-shape, symmetry C2v. (d) Crossed, symmetry D2d 
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Основные результаты 3. Моделирование взаимодействия молекулярного кислорода 

с антраценами 
Динамическое и статическое тушение флуоресценции происходит при контакте 

взаимодействии молекул кислорода. Поэтому на первом этапе исследовании необходимо 

получить равновесную геометрию комплекса кислорода и антрацена. Из наиболее 

простых моделей комплекса кислорода и антрацена предлагается комплекс, состоящий из 

одной молекулы кислорода и антрацена. Результаты расчетов электростатического 

потенциала для молекул антрацена, показывают, что окружающие его молекулы могут 

взаимодействовать в основном с центральным кольцом. Поэтому  справедливо разместить 

молекулы кислорода на центральном кольце антрацена. Как это показано рисунок 1. 

 

https://elibrary.ru/item.asp?id=21370873


 
 

Рисунок 1 - Равновесная геометрия основного электронного состояния 

комплекса молекулы кислорода с молекулой антрацена 
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1. «Разработка научных основ и эффективных методов синтеза новых полифункциональных 

пиридиновых соединений с целью поиска на их основе потенциальных биологически 

активных веществ для медицины» 

 
Основные результаты: Актуальность выполнения проекта связана, во-первых, с 

общенаучной необходимостью поиска и получения новых антивирусных соединений, и, 

во-вторых, с потребностью развития фармацевтической промышленности. Проект имеет 

высокую долю казахстанского содержания и результаты являются высококонкурентными. 

Все это указывает на то, что исследования в области поиска новых подходов в синтезе 

функциональных антивирусных и антибактериальных конъюгатов на основе 

полифункциональных пиридиновых соединений являются перспективными и представ-

ляют несомненный теоретический и практический интерес.  
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