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В работе рассматриваются вопросы разработки специального программного комплекса, направлен-
ного на учет и анализ неопределенностей, связанных с параметрическим наполнением расчетно-прогно-
стических моделей, использующихся при обосновании безопасности пунктов захоронения радиоактивных 
отходов, включая особые РАО. 

Основные задачи данного комплекса состоят в создании модельно-независимых средств для анализа 
чувствительности расчетных моделей к изменению их параметров и оценке неопределенности резуль-
татов расчетно-прогностического моделирования. Сформулированы основы формирования такого про-
граммного комплекса.

► Ключевые слова: особые РАО, захоронение РАО, обоснование безопасности, неопределенность, 
модельные расчеты.
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This paper addresses the specialized software system development designed to account and analyse 
uncertainties related with the parametric content of calculation and predictive models applied in the course of 
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Проблема обоснования безопасности объектов 
атомной отрасли на настоящем этапе ее развития 
приобрела особенно важное значение, так как она 
связана с выполнением обязательств Объединенной 
конвенции о безопасности обращения с отработав-
шим ядерным топливом и о безопасности обра-
щения с радиоактивными отходами (РАО). В ходе 
работ в рамках Федеральной целевой программы 
«Обеспечение ядерной и радиационной безопас-
ности на 2008 год и на период до 2015 года» был 
вскрыт целый пласт нерешенных проблем, связан-
ных с объектами ядерного наследия (ОЯН) [1]. Для 
решения проблемы ОЯН разработан специальный 
системный подход [2], проанализирована возмож-
ность характеризации их состояния, например с 
использованием комплексного показателя риска 
[3], а также проведена их первичная регистрация, 
позволившая выделить отдельный класс особых 
РАО [4], включающих в себя пункты захороне-
ния жидких РАО. Кроме того, в настоящее время 
ведутся работы по проблеме захоронения накоплен-
ных РАО, а именно выполняется проектирование и 
строительство подземной исследовательской лабо-
ратории в Нижнеканском массиве с перспективой 
перевода его в пункт захоронения высокоактивных 
отходов. 

Процедура обоснования безопасности объек-
тов атомной отрасли не может обходиться без рас-
четно-прогностического моделирования, результат 
которого всегда сопряжен с неопределенностями, 
имеющими различные источники происхождения 
[5]. Необходимость анализа и учета неопределен-
ностей также прописана в базовых документах 
МАГАТЭ, содержащих основные требования по 
нормам безопасности пунктов захоронения РАО. 
Появление неопределенностей связано как с невоз-
можностью точно знать внешние условия суще-
ствования объекта на отдаленный период времени 
(систематическая неопределенность), так и с неиз-
бежными упрощениями модели реальных про-
цессов, численными неточностями (модельная 
неопределенность) и ошибками измерений (неопре-
деленность данных). 

Разные типы неопределенности требуют 
различных подходов к своему анализу и учету. 
Неопределенности, связанные с невозможностью 
точного прогнозирования эволюции внешних фак-
торов, воздействующих на систему захоронения, 
рассматриваются в рамках разработки сценариев, 
где главный акцент делается на полноту охвата 
возможностей.  

Вопросы модельной неопределенности регу-
лируются при выборе математической модели, 
разработке численных схем, реализации вычис-
лительного алгоритма и верификации расчетного 
кода на тестовых задачах. При этом устанавлива-
ются допустимые расхождения с аналитическими 
решениями, которые соответственно указываются 
в соответствующей документации, в частности, в 
аттестационных паспортах программных средств. 

Гораздо меньше внимания при обоснова-
нии достоверности выполненного моделирования 
исторически уделяется учету неопределенностей 
данных, с которыми самым непосредственным 
образом связана неопределенность параметриче-
ского наполнения модели  [5]. То есть результат 
расчетного моделирования должен сопровождаться 
адекватной оценкой неопределенности, вызван-
ной неопределенностью в исходных данных. 
Выполнение такого рода анализа требует соответ-
ствующего программного инструментария. Данная 
статья посвящена концепции реализации программ-
ного комплекса для выполнения анализа неопреде-
ленности и чувствительности в контексте развития 
прогностического моделирования для обоснования 
безопасности пунктов захоронения РАО.

Прогнозное моделирование для обосно-
вания безопасности пунктов захоронения РАО 
предполагает:

 ▪ моделирование совокупности всех явле-
ний, происходящих с РАО в пределах контейне-
ров и определяющих характеристики источников 
излучения;

 ▪ моделирование, обеспечивающее оценку 
состояния и прогноз эволюции внешних инже-
нерных барьеров безопасности, а также процессы 
миграции радионуклидов в пределах инженерных 
барьеров безопасности;

 ▪ моделирование переноса радионуклидов за 
пределами барьеров безопасности в геологической 
и водной среде, а также в атмосфере;

 ▪ моделирование воздействия ионизирую-
щего излучения от пункта захоронения на человека 
и биоту.

Все перечисленные выше расчетные модели 
требуют параметризации – задания параметров 
модели, например упругих и прочностных свойств 
материалов, коэффициентов, характеризующих 
перенос (фильтрационные, сорбционные, метеоро-
логические и т.п. поля), начальных значений, гра-
ничных условий и т.д. Качество параметризации 
модели, то есть насколько адекватно значения пара-
метров, использующихся в модели, соответствуют
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реальным свойствам моделируемого объекта, во 
многом определяет достоверность получаемого 
результата. Но, с другой стороны, параметризация, 
как и сама модель, является своего рода упрощен-
ным описанием реальности, что непременно ведет к 
неточности. Неточность результата моделирования 
в таких условиях может характеризоваться оценкой 
его неопределенности на основе учета неопреде-
ленности исходных данных и параметризации.

Таким образом, основная цель данной работы 
состоит в формировании концепции программного 
средства, ориентированного на обслуживание про-
гностических модельных расчетов в плане анализа 
их неопределенности к неточности и неполноте 
исходных данных. 

Подробный обзор большого количества про-
граммных средств, направленных на работу с 
неопределенностями различного происхождения, 
приведен в [6]. Можно отметить, что программные 
средства делятся на две части: одна адаптирована 
под выполнение задач анализа чувствительности 
модели и оценки неопределенности результата 
моделирования для набора независимых скалярных 
параметров, другая предоставляет расширенные 

возможности генерации случайных полей. Таким 
образом, ни одно из рассмотренных программных 
средств не может по отдельности являться полным 
аналогом проектируемого расчетного комплекса. 
Однако часть задач комплекса может быть реализо-
вана за счет внедрения готовых модулей, что явля-
ется важным с точки зрения отработки реального 
взаимодействия с расчетными моделями, которые 
предполагается обслуживать.

1. Цель и задачи комплекса

Проектируемый программный комплекс пред-
назначен для анализа чувствительности расчетных 
моделей к изменениям их параметров и оценки 
неопределенности результата расчетно-прогно-
стического моделирования, выполняющегося при 
проведении процедуры по обоснованию безопас-
ности ОЯН, пунктов захоронения РАО, в том числе 
особых. Он предназначен для обслуживания набора 
расчетно-прогностических моделей, обеспечиваю-
щих всестороннюю оценку всех аспектов существо-
вания ядерно- и радиационно опасных объектов 
(ЯРОО) (рис. 1). 

Оценка безопасности ЯРОО

Рис. 1. Схема практической методологии обоснования безопасности ЯРОО
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То есть фактически он является модельно-независи-
мым комплексом, обслуживающим различные рас-
четные модели, а, следовательно, взаимодействие 
с расчетными моделями может осуществляться 
только посредством специальной системы управля-
ющих файлов и файлов с входными параметрами.

Основные задачи комплекса следующие:
 ▪ осуществлять варьирование параметриче-

ского набора расчетной модели; для этого требуется 
набор стохастических генераторов, обеспечива-
ющий все возможные варианты наборов входных 
параметров, а именно скалярных и категориальных 
переменных, временных рядов и пространственных 
полей;

 ▪ выполнять процедуры по анализу резуль-
татов многовариантных расчетов; сюда относятся 
реализация возможности оценивать и визуализи-
ровать чувствительности модели к ее неопределен-
ным параметрам, а также выполнять комплексный 
статистический анализ для оценки неопределенно-
сти прогнозов.

Примерный список типов входных парамет-
ров, которые могут быть не точно известны и, 
соответственно, требуют варьирования для ана-
лиза чувствительности к их изменению и оценки 
неопределенности, вызванной ограниченностью 
знаний, может выглядеть следующим образом:

 ▪ скалярный параметр, который изменяется 
в заданном диапазоне значений или определяется 
известной функцией распределения;

 ▪ категориальный, то есть принимающий 
ограниченное число значений, параметр, который 
определяется вероятностью каждого возможного 
значения;

 ▪ скалярный или категориальный временной 
ряд, который определяется набором известных зна-
чений, или моделью корреляционной зависимости, 
или концептуальной моделью зависимости;

 ▪ скалярное или категориальное простран-
ственное поле, для которого известны значения в 
точках наблюдений, или модель пространственной 
корреляционной структуры, или концептуальная 
модель зависимости;

 ▪ векторный временной ряд или векторное 
временное поле, для которого известны значения 
всего вектора или его части в точках наблюдений, 
или модели пространственной (временной) кор-
реляционной структуры отдельных компонент 
вектора и модели пространственной (временной) 
кросс-корреляционной структуры нескольких ком-
понент вектора, или концептуальная модель зависи-
мости между компонентами вектора.

Таким образом, для решения основной задачи 
комплекса требуется разработка и реализация 
набора разнообразных случайных генераторов, 
начиная с примитивного генератора случайной пере-
менной с известной функцией распределения до 
генератора многомерных коррелированных полей. 
Проверенные генераторы случайных чисел со стан-
дартными функциями распределения реализованы 
практически во всех языках программирования в 
виде подпрограмм, так что детальная разработка 
такого рода алгоритмов не требуется, только если 
некоторый параметр имеет сложную нестандарт-
ную форму функции распределения. При генера-
ции многомерной случайной переменной требуется 
знание о наличии корреляции между ее компонен-
тами. Если корреляция между переменными отсут-
ствует, то каждая из них может генерироваться 
независимо с использованием собственного генера-
тора. Для оценки корреляции необходимо наличие 
такого количества наборов значений переменной, 
которое дает возможность получать достоверные 
статистические оценки, в противном случае модель 
корреляции может быть задана только эмпирически. 
Также для генерации временных рядов и простран-
ственных полей, которые заданы набором извест-
ных значений, необходимо иметь возможность 
оценивать наличие пространственной (времен-
ной) корреляции и моделировать ее. При отсут-
ствии зависимости поле может генерироваться как 
набор независимых случайных переменных, поэ-
тому программный комплекс должен иметь набор 
модулей для оценки и моделирования корреляции  
в данных.

Неопределенность результата прогностичес- 
кого расчета связана не только с неточностью зна-
чений параметров, но и с их концептуальной моде-
лью [5]. Концептуальные модели одного и того же 
процесса могут различаться структурной моде-
лью параметров, например за счет различий в гео-
логической модели среды (размещение разлома, 
разные варианты толщ осадочных пород), или 
подходом к параметризации, например размерно-
стью моделирования, подходом к заданию свойств 
(трещины как каналы или модель двойной пори-
стости). Для сравнения различных концептуальных 
моделей используются средства автоматической 
калибровки параметров. Калибровка параметров 
модели состоит в минимизации целевой функции, 
определяющей качество соответствия результатов 
расчета и реальных измерений некоторой характе-
ристике. Таким образом, для реализации возмож-
ности оценки концептуальной неопределенности, 
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связанной с неоднозначностью способа модели-
рования процесса, в комплекс должны включаться 
оптимизационные модули.

Можно сформулировать, что для решения 
основных задач программный комплекс по ана-
лизу чувствительности и оценке неопределенности 
должен включать в себя модули для:

 ▪ анализа чувствительности расчетной 
модели к изменению ее параметров различного 
типа;

 ▪ оценки неопределенности исходных данных 
и результатов многовариантного моделирования;

 ▪ генерации наборов входных параметров 
расчетных моделей;

 ▪ оценки и моделирования корреляции по 
набору исходных измерений;

 ▪ минимизации функций, в том числе со слож-
ной структурой и обладающих большим числом 
локальных минимумов.

2. Технологическая платформа

Так как проектируемый программный комплекс 
будет использоваться для анализа чувствительно-
сти и оценки неопределенности внешних расчетно- 
прогностических моделей, основным требова-
нием для него является совместимость с этими 
моделями. В свою очередь, базовой операционной 
системой для большинства программных средств 
расчетно-прогностического моделирования явля-
ется Microsoft Windows, а в силу потенциальной 
потребности в высокопроизводительных парал-
лельных вычислениях на кластерных системах 
также обязательна поддержка ОС Linux. В связи 
с этим важным требованием является кроссплат-
форменность – прототип программного комплекса 
должен разрабатываться для запуска как в операци-
онных системах семейства Microsoft Windows, так и 
в операционных системах Linux.

Этим требованиям удовлетворяет язык 
программирования Python, который является 
системно-независимым языком: разработанные 
на нем программы могут быть легко перене-
сены с одной операционной системы на другую. 
Кроме того, язык Python позволяет включать гото-
вые расчетные модули, написанные на других 
языках, таких как FORTRAN, С++, Java, OCaml, 
Prolog, а также при необходимости работать с раз-
личными системами управления базами данных  
(СУБД). 

В процессе реализации комплекса будут вос-
требованы такие библиотеки, как:

 ▪ NumPy – библиотека, поддерживаю-
щая высокоуровневые математические функции, 
предназначенные для работы с многомерными 
массивами;

 ▪ SciPy – библиотека, предназначенная для 
выполнения научных и инженерных расчетов, в 
которой, в том числе, реализованы: поиск миниму-
мов и максимумов функций, вычисление интегралов 
функций, поддержка специальных функций, обра-
ботка сигналов, обработка изображений, работа с 
генетическими алгоритмами, решение обыкновен-
ных дифференциальных уравнений и др.;

 ▪ Matplotlib – библиотека для визуализа-
ции результатов вычислений, поддерживает такие 
типы графиков, как линейные графики (line plot), 
диаграммы разброса (scatter plot), столбчатые диа-
граммы (bar chart) и гистограммы (histogram), кру-
говые диаграммы (pie chart), ствол-лист диаграммы 
(stem plot), контурные графики (contour plot), поля 
градиентов (quiver), спектральные диаграммы 
(spectrogram) и другие. Полученные изображения 
могут быть использованы в интерфейсе или сохра-
нены в распространенных форматах (.eps, .emf, 
.jpeg, .pdf, .png, .svg, .tiff и других);

 ▪ python-docx, xlrd, xlwt, Xlsxwriter – библио-
теки для ввода-вывода в файлы форматов MS Office;

 ▪ pandas – библиотека, предоставляющая спе-
циальные структуры данных и операции для мани-
пулирования числовыми таблицами и временными 
рядами;

 ▪ Mcerp, pymc – библиотеки, реализующие 
стохастические выборки;

 ▪ SQLAlchemy – библиотека для работы с 
реляционными СУБД.

3. Структура организации программного 
комплекса

Для решения каждой из перечисленных в раз-
деле 1 задач могут быть предложены различные 
алгоритмы. Каждый конкретный алгоритм задает 
предписания, основанные на определенном методе 
решения задачи, который также имеет теорети-
ческую основу, математическую формализацию 
исходной задачи в виде математических понятий и 
формул, набор предположений (ограничений), свя-
занных с теоретической основой и т.п. 

Реализация алгоритма в виде программного 
кода представляет собой программный модуль. Но 
при этом в различных алгоритмах могут присут-
ствовать идентичные блоки операций (процедуры), 
например генерация случайного числа с заданной 
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функцией распределения или вычисление стати-
стических характеристик (среднего, вариации и 
т.п.), или поиск ближайших соседей в соответствии 
с заданной метрикой пространства, или другие. 
Программные коды таких процедур будут форми-
роваться в библиотеку процедур, доступную всем 
модулям на этапе их сборки.

Иллюстрация иерархической структуры пере-
хода от основной цели к конкретным модулям пред-
ставлена на рис. 2. Модульная структура является 
очень гибкой и удобной, она позволяет добавлять 
новые модули, реализующие улучшенные версии 
старых алгоритмов, или новые, разработанные на 

основе опыта эксплуатации программного ком-
плекса, алгоритмы. В процессе развития может 
пополняться и библиотека общих процедур.

Программный комплекс может быть органи-
зован как система независимых модулей, каждый 
из которых реализует некоторый метод решения 
конкретной задачи, связанной с оценкой чувстви-
тельности расчетных моделей к изменению их 
параметров и анализом неопределенности рас-
четно-прогностического моделирования. Модули 
можно для удобства формального описания архи-
тектуры объединять в блоки в соответствии с клас-
сом решаемых задач (рис. 3).

Взаимодействие между модулями может осу-
ществляться управляющим модулем  посредством 

считывания и записи файлов (рис. 3). Вся входная 
информация для работы модуля будет сосредото-
чена в системе файлов, в которых задаются управ-
ляющие параметры расчетных модулей и исходные 
данные (измерения, результаты расчетов и т.п.). 
Файлы с управляющими параметрами можно будет 
также готовить через графический интерфейс ком-
плекса. Файлы с исходными данными будут пере-
даваться извне так же, как и другая информация, 
необходимая для работы с внешними расчетными 
моделями. Результаты расчетов будут собираться 
в файлах, возможна реализация сохранения в базе 
данных.

Форматы файлов для передачи результатов рас-
четов внутри комплекса удобно организовать по 
формату данных GeoEAS [7], который характерен 
для наиболее распространенных геостатистических 
приложений. Традиционно это текстовый файл, 
содержащий только цифровую информацию и име-
ющий простую и удобную для произвольно рас-
пределенных пространственно-временных данных 
организацию: данные записываются в колонки, 
а над колонками формируется описание данных, 
позволяющее в дальнейшем организовывать дей-
ствия с определенными колонками цифр. Файл 
такой структуры легко конвертируется в формат 
таблиц программы Excel, а также может записы-
ваться в виде цифровой информации в базы данных. 

Рис. 2. Иерархическая структура формирования программных модулей  
для осуществления основной цели комплекса

Задачи

Алгоритмы

Модули

Цель

Библиотека общих процедур
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Основная концепция взаимодействия с внеш-
ними расчетно-прогностическими моделями 
состоит в том, что совершенно неважно, что кон-
кретно с помощью данной модели оценивается; 
важно, чтобы ее можно было запускать в режиме 
командной строки, а все параметры, необходимые 
для ее функционирования, считывались из файла. В 
состав входной информации для комплекса должны 
включаться указания на конкретные параметры, 
требующие варьирования в рамках проведения 
анализа чувствительности или оценки неопреде-
ленности, и исходные данные для генератора. В 
рамках управления функционированием комплекса 
в файловом пространстве должен быть реализован 
специальный управляющий модуль для формиро-
вания на основе полученной информации цепочек 
проведения расчетов внутри комплекса, файлов с 
входными параметрами для внутренних и внешних 
расчетных моделей, файлов с результатами расче-
тов (рис. 3). 

Формализация процесса взаимодействия будет 
аналогична системе модельно-независимого про-
граммного пакета PEST [8], предназначенного для 
калибровки параметров модели (рис. 4). Для реали-
зации серии расчетов с варьированием параметров 
будут требоваться входные файлы трех типов:

 ▪ шаблоны, которые задают структуру вход-
ного файла параметров для данной расчетной 
модели (в шаблонах также обозначаются те параме-

тры, которые подлежат варьированию);
 ▪ шаблоны, определяющие структуру 

выходного файла расчетной модели с указанием 
характеристик, для которых выполняется анализ 
чувствительности или оценка неопределенности;

 ▪ контрольный файл, который объединяет все 
вместе, то есть содержит информацию о том, какие 
шаблоны относятся к какой расчетной модели (если 
запускается последовательность расчетных моде-
лей), задает правила варьирования параметров 
(диапазоны или функции распределения, модели 
корреляции) и их типы, определяет решаемую 
задачу, данные, используемые для калибровки, и 
прочее. 

4. Состав базовой версии комплекса 

При формировании набора модулей для базо-
вой версии комплекса следует принимать во внима-
ние, что он:

 ▪ должен покрывать полный спектр основных 
и дополнительных задач, которые были сформули-
рованы в разделе 1; 

 ▪ учитывать международный опыт и совре-
менные тенденции в использовании алгоритмов для 
решения задач, аналогичных поставленным;

 ▪ использовать алгоритмы, адекватность 
которых обосновывается фундаментальной матема-
тической теорией.

Рис. 3. Архитектура программного комплекса 
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4.1. Модули анализа чувствительности

Модуль оценки локальной чувствительности 
модели к изменению параметра предназначен для 
оценки зависимости результата модельного расчета 
от изменения параметра. При этом зависимость 
рассматривается на момент завершения расчета или 
на некоторый другой, важный для модели, момент 
времени. 

Оценка локальной чувствительности осущест-
вляется по результатам многократного запуска про-
граммного кода, реализующего модель. Модельные 
расчеты выполняются для основного набора значе-
ний параметров, а также для серии наборов пара-
метров, где каждый получен посредством работы 
генератора равномерного распределения в задан-
ном для него диапазоне значений. Использование 
именно равномерного генератора объясняется тем, 
что в данном случае нас интересует не реальное 
поведение конкретного параметра, а связь между 
изменением его значения и изменением результата 
модели. Вычисляется локальная чувствительность 
по формуле:
                                           
                                                                ,                 (1)

где:
N – число выполненных расчетов; 
k – номер конкретного расчета; 

( )
( )1

1 N
ii k

ij
kj j k

yyS
x N x=

∆∂
= =
∂ ∆∑  – разница между основным значением 

параметра xi и его k-ой реализацией; 
( )
( )1

1 N
ii k

ij
kj j k

yyS
x N x=

∆∂
= =
∂ ∆∑

 – разница в расчете результата yj с основ-
ным набором параметров и их k-ой реализацией. 

Серию оценок локальной чувствительности, 
выполненных для различных локальных точек 
для набора переменных, удобно анализировать 
используя подход ранговой корреляции, ориен-
тированной на выявление синхронности в про-
явлении роста значений. Такой анализ позволит 
выявить наличие корреляций в тенденциях изме-
нения локальной чувствительности для различ-
ных переменных. Для выполнения такого анализа 
полезно включить модули для оценки одного или 
нескольких коэффициентов ранговой корреля-
ции из серии наиболее известных, таких как кри-
терии Кендалла, Спирмена, Гедфинга, Ширахатэ  
и другие.

Визуализация результатов анализа локальной 
чувствительности может быть выполнена сред-
ствами графической библиотеки Matplotlib.

Локальная чувствительность оценивается для 
скалярных параметров модели, для которых может 
быть вычислено значение изменения. Для того, 
чтобы использовать локальный анализ чувстви-
тельности в контексте полей параметров требуется 
ввести меру, характеризующую изменение поля от 
реализации к реализации.

Чтение контрольного файла 
Расчетно-програмного комплекса «Н» 

Файлы  
шаблонов  

(для заполнения
параметров)

Файлы  
инструкций  
(для чтения
результатов)

Исполняемый
файл модели

Данные  
наблюдений  

(для калибровки)

Настройки  
Расчетно-

програмного  
комплекса «Н»

Заполнение
файла

параметров
внешнего

модуля
по шаблону

Начало
цикла

Чтение
результатов
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Если критерий
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Рис. 4. Цикл запуска калибровки внешнего модуля
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Глобальная чувствительность позволяет опре-
делить, как погрешность результата модельного 
расчета распределилась между входными параме-
трами. Она может характеризоваться различными 
индексами. Наиболее простым индексом глобаль-
ной чувствительности является нормализован-
ный коэффициент регрессии, который может быть 
использован в предположении о линейной зави-
симости между параметрами модели и выходным 
результатом:

                                                
                                               ,                            (2)

где: 
X = (x1,..., xn ) – входные параметры; 
Y = (y1,..., ym  ) – выходные параметры, являющи-

еся результатом расчета.
Модуль для расчета нормализованного коэф-

фициента регрессии предназначен для вычисления 
соответствующего индекса:

                                                  ,                          (3)

где             – вариация параметров xi. 
Дополнительной опцией этого модуля является 

возможность выполнения проверки корректности 
гипотезы о линейном приближении (2).

Модуль для расчета индекса чувствительно-
сти Соболя предназначен для вычисления индекса 
глобальной чувствительности, который корректно 
использовать для любых, в том числе нелиней-
ных, моделей. Теоретическая основа этого подхода 
состоит в разложении функции f на разноразмер-
ные слагаемые, которое удобнее выписать, исполь-
зуя сумму по различным группам индексов (i1,...is,  
где 1 ≤ i1 < ...< is ≤ n и s =1,...n) [9]:

                                                                             (4)

и оценке соответствующих величин дисперсий:

                                              ,...,

                                                     .                       (5)

На основе дисперсий (5) вычисляется индекс 
глобальной чувствительности Соболя:

                                            .                                (6)

Для вычисления интегралов (5) может исполь-
зоваться метод Монте-Карло [9], который тре-
бует значительного числа запусков модели. Для 
уменьшения вычислительной нагрузки при оценке 
индексов Соболя можно использовать версию с 
аппроксимацией модели на основе расширенного 
полиномиального хаоса [9] как специальную опцию 
данного модуля. В этой версии на основе результа-
тов расчета модели будет реализовано построение 
ее аппроксимации:

                                                                 ,              (7)

где: 
X – вектор, содержащий все компоненты вход-

ного вектора, преобразованные к интервалу [-1,1];
p – ограничение бесконечного суммирования, 

которое в теории дает точную аппроксимацию; 
Fi – коэффициенты разложения, а               – 

полиномы Лежандра. 
Вычисление коэффициентов разложения (7) 

может быть осуществлено, например, посредством 
минимизации среднеквадратичного отклонения [9]. 
Аппроксимация индекса чувствительности Соболя 
может быть оценена как:

                                                                .             (8)

4.2. Модули анализа и моделирования  
корреляционной структуры

Как уже отмечалось выше, для генерации слу-
чайных реализаций временных рядов или про-
странственных полей параметров задание модели 
корреляционной зависимости, то есть модели связи 
между значениями и их взаимным пространствен-
ным (временным) расположением, является необхо-
димым. Если модель пространственной корреляции 
не известна, но имеется набор значений измерений, 
то она при определенных предположениях [10] 
может быть построена. 

Для описания корреляционной структуры будут 
использованы следующие характеристики:

 ▪ корреляционная матрица, описывающая 
степень зависимости между компонентами много-
мерной переменной (вектора);

 ▪ пространственная ковариация для полей и 
авто-ковариация для временного ряда, вычисляемая 
по формуле:

1 10
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                                                                         ,   (9)

где суммирование ведется по всем xi и  xj, раз-
деленным вектором h (h = xi –  xj );

  (x) – значение функции в точке с коорди- 
натой x.

     – локальное среднее, которое в силу условия 
стационарности не зависит от времени или точки в 
пространстве, а постоянно для всего поля или ряда;

Nh – количество пар точек, разделенных векто-
ром h;

 ▪ спектральная мощность временного ряда, 
которая позволяет выделить для него наиболее зна-
чимые периоды;

 ▪ вариограмма, двухточечный момент второго 
порядка, характеризующий пространственную кор-
релированность данных в предположении о стацио-
нарности приращений (внутренней гипотезе) [10]. 

Для использования в генераторе не всегда 
достаточно оценить поле ковариации или варио-
граммы. В методах генерации случайных полей на 
основе геостатистической теории требуется модель 
пространственной корреляции (вариограммы). 
Поэтому в комплекс включается модуль, предна-
значенный для подбора параметров модели варио-
граммы и кросс-вариограммы. Модуль работает в 
предположении, что пространственная корреляция 
либо не обладает анизотропией, либо анизотропия 
может быть сведена к геометрической [10]. Кроме 
того, не делается подбор модели вариограммы 
по поведению вблизи нуля и на бесконечности, а 
используется классическая сферическая модель 
[10]:

                                                                         

                                                                      ,   (10)

где:
a – радиус корреляции, который характери-

зует расстояние, после которого данные уже не 
коррелированы; 

c0 – эффект самородка или кратко самородок, 
который характеризует значение вариограммы в 
малой окрестности нуля; 

c – плато, которое характеризует значение 
вариограммы на бесконечности минус значение 
самородка. 

Геометрическая анизотропия характеризуется 
тем, что изолинии вариограммы имеют форму 

эллипсов (в случае 2D) или эллипсоидов (в случае 
3D), которые и являются зоной корреляции. В 
этом случае существует положительно определен-
ная матрица B, такая, что после преобразования 
пространства (          ) вариограмма становится  
изотропной. 

Процедура подбора параметров сводится к 
калибровке модели на основе целевой функции 
[10]:

                                                                  ,       (11)

где: 
N(hi) – количество пар оцененной по данным 

вариограммы (экспериментальной) для вектора hi;
γ (hi) – значение экспериментальной варио-

граммы для вектора hi;
γ (hi , λ) – значение модели вариограммы для 

вектора hi и набора параметров модели λ (с0, c, a).
Процедура подбора параметров модели вари-

ограммы является задачей оптимизации. Для ее 
автоматического решения предполагается исполь-
зовать внешнюю программу OSTRICH [11], 
информация о которой более подробно изложена в  
подразделе 4.4. 

4.3. Модули генераторов

Количество и состав генераторов в комплексе 
несомненно будет меняться по мере развития всей 
методологии расчетно-прогностического модели-
рования для обоснования безопасности ОЯН и объ-
ектов захоронения РАО. Это связано с тем, что по 
мере развития расчетных моделей и углубления в 
их неопределенности несомненно будут появляться 
заявки на новые типы генераторов. На данном этапе 
можно сформулировать стандартный набор моду-
лей генерации случайных полей размерности 1D, 
2D и 3D.

Можно выделить основные классы генераторов 
случайных полей.

 ▪ Во-первых, генераторы могут быть услов-
ными и безусловными. Условный генератор опре-
деляется набором исходных данных, которые 
должны быть воспроизведены в каждой реализа-
ции. Безусловный генератор не опирается на исход-
ные данные. Он воспроизводит только заданные 
функционалы, например статистические моменты 
первого и второго порядка (среднее, вариация, кор-
реляционная структура), пропорциональные отно-
шения объектов различных классов, эмпирический 
тренировочный образ и т.п. 

( )( )1( ) ( ) ( )i j
h

C h Z x Z Z x Z
N

= − −∑

( )( )1( ) ( ) ( )i j
h

C h Z x Z Z x Z
N

= − −∑

Th h Bh′ =
( )( )1( ) ( ) ( )i j

h

C h Z x Z Z x Z
N

= − −∑
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 ▪ Во-вторых, существуют пиксельные 
и объектные генераторы. Пиксельные генера-
торы базируются на распределении точечных 
значений функции по пикселям (ячейкам). Это 
реализуется посредством заполнения значени-
ями функции узлов ячеек сетки, которые ассо-
циируются с пикселями. Объектные генераторы 
базируются на случайном пространственном распре-
делении объектов заданных геометрических форм  
и размеров. 

 ▪ В-третьих, можно отдельно рассмотреть 
генераторы непрерывных и категориальных 
переменных.

В базовом наборе модулей генераторов случай-
ных полей будут представлены условные и безус-
ловные генераторы на основе пиксельного подхода, 
которые хорошо зарекомендовали себя при реше-
нии различных задач, связанных с оценкой неопре-
деленности. Среди них:

 ▪ модуль безусловной генерации случайного 
Гауссова поля или временного ряда с заданной 
ковариационной структурой;

 ▪ условный генератор временного ряда с 
заданными свойствами тренда и периодичности 
[12];

 ▪ модуль генерации условного случай-
ного поля на основе набора произвольно рас-
пределенных по области N известных значений  
(                                  ) с подготовленной заранее моде-
лью пространственной корреляционной структуры 
(вариограммы – y (h)) [13];

 ▪ модуль условной генерации случайного 
поля категориальной переменной на основе инди-
каторного подхода [10].

4.4. Модули оптимизации

Модули оптимизации в программном ком-
плексе предназначены, главным образом, для кали-
бровки параметров моделей, но также на основе 
стохастических методов оптимизации могут стро-
иться генераторы случайных полей. 

Традиционно при автоматической калибровке 
используются детерминистические градиентные 
методы, но в работе [14] на двух реальных при-
мерах моделей нефтяных месторождений было 
показано, что различные градиентные методы не 
обеспечивают требуемого уровня решения оптими-
зационной задачи для сложной целевой функции, 
имеющей множество локальных минимумов. В 
связи с этим требуется опробовать и использовать 
более современные подходы.

На настоящий момент разработано настолько 
большое количество самых разнообразных мето-
дов оптимизации – детерминистических, эвристи-
ческих и гибридных, что выбор тех, которые были 
бы одновременно пригодны и для задач калибровки 
расчетных моделей, и для целей генерации случай-
ных полей затруднен. Поэтому на первом этапе раз-
работки комплекса для целей оптимизации будет 
использована свободно распространяющаяся про-
грамма OSTRICH [11].

В программе OSTRICH реализован широ-
кий спектр детерминистических, эвристических и 
гибридных оптимизационных подходов [11]. Среди 
детерминистических методов можно выделить 
классические методы (метод бисекции, алгоритм 
Флетчера-Ривза, градиентные методы – метод наи-
скорейшего спуска, различные модификации алго-
ритма Левенберга-Марквардта и алгоритм Пауэлла), 
а также более современный подход на основе сеточ-
ного исчерпывающего поиска. Группа эвристичес-
ких методов представлена спектром подходов на 
базе динамически заданного поиска (Dynamically 
Dimensioned Search): бинарно и вещественно коди-
рованные версии генетических алгоритмов, ими-
тация отжига, эволюционный алгоритм, несколько 
модификаций роевого подхода, выборочный алго-
ритм на основе «Большого взрыва». Кроме того, 
имеется возможность использовать гибридный 
алгоритм, построенный на основе оптимизации 
роем частиц с дополнительным уточнением мето-
дом Левенберга-Марквардта.

Столь широкий и разнообразный спектр мето-
дов должен позволить покрыть текущие про-
блемы по задачам оптимизации. Кроме того, в 
процессе апробирования комплекса будут выяв-
лены недостатки имеющихся методов и сформу-
лированы требования, основанные на реальных 
потребностях и особенностях внешних расчетных  
моделей.

4.5. Модули оценки неопределенности

Оценка неопределенности результатов моде-
лирования должна выполняться на основе исполь-
зования самых современных подходов к методам 
стохастического моделирования. Для анализа 
результатов многовариантных расчетов в про-
граммном комплексе должны быть доступны алго-
ритмы, реализующие следующие подходы к оценке 
статистических характеристик: среднее значение, 
вариация, симметричность, эксцесс, медиана, кван-
тили ¼ и ¾, доверительные интервалы, вероятности 

  1,( ), ,x i iZ N= 
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быть выше (или ниже) заданного уровня и другие. 
Это позволит обеспечить максимально широкий 
круг характеристик неопределенности результата 
и, соответственно, повысит уровень аргументации 
на основе результатов расчетно-прогностического 
моделирования. Также должна быть реализована 
подготовка для визуализации пространственного 
результата в виде «толстых изолиний», что даст 
дополнительные возможности визуального пред-
ставления пространственных зон, где результат 
оценки расчетной характеристики обладает более 
высокой неопределенностью.

Другим аспектом данного блока модулей 
является задача оценки неопределенности, зало-
женной непосредственно в исходных данных. 
Используемый подход основан на оценке вариа-
ции стохастической составляющей (r) при аппрок-
симации исходных данных гладкой функцией  
( f ):

                      y = f (X) + r,                                        (12)  

где:
вектор Х =  (x1,...,xn) является входными дан-

ными для расчета;
y – выходной результат. 

Для оценки Var(r) используется метод Гамма-
теста [15], который гарантирует, что Var(r) опре-
деляется исключительно неопределенностью, 
заложенной в исходных данных, и никак не зави-
сит от параметров аппроксимирующей модели.  
Такая неопределенность очень важна, так как 
позволяет адекватно оценивать возможности 
параметризации модели на основе этих данных.  
Качество калибровки модели и, соответственно, 
неопределенность результата моделирования во 
многом определяются используемыми для параме-
тризации исходными данными.

Заключение

В данной работе представлена концепция про-
граммного комплекса для анализа чувствительности 
и оценки неопределенности расчетно-прогностиче-
ского моделирования при обосновании безопасно-
сти ОЯН и пунктов захоронения РАО, основанная 
на детальном анализе его целей. Сформированная 
концепция может быть представлена в виде тезисов: 

 ▪ Базовым языком для разработки программ-
ного комплекса будет язык программирования 
Python, обладающий в числе прочего и графиче-
скими средствами для визуализации результатов.

 ▪ Программный комплекс будет представлять 
собой систему независимых модулей, каждый из 
которых является программной реализацией опре-
деленного алгоритма, направленного на решение 
основной или дополнительной задач комплекса. 
Для взаимодействия между расчетными моду-
лями внутри программного комплекса и с внеш-
ними расчетными модулями будет использовано 
специальное файловое пространство со средством 
управления.

 ▪ Разработаны алгоритмы базовой версии 
программного комплекса и сформирован список 
модулей, включающий 3 модуля для анализа чув-
ствительности, 5 модулей для оценки и моделиро-
вания  корреляционных свойств исходных данных, 
4 модуля генерации пространственных полей раз-
личной размерности, 2 модуля для анализа нео-
пределенности исходных данных и результатов 
расчетного моделирования. В качестве модулей для 
оптимизации при выполнении калибровки парамет-
ров моделей будут использованы алгоритмы, реали-
зованные в программах PEST [8] и OSTRICH [11] 
(более 10 методов).

Обновление состава модулей и процедур, а 
также модификация, адаптация и новые подходы 
для их реализации будут уточняться на этапе прак-
тического опытного использования программного 
комплекса.
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