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Задавая λ и n, неизвестные параметры a и σ2 
могут быть получены путем максимизации функ-
ции правдоподобия  lλ(a,σ2). 

Однако остается проблема – критерий, на ос-
новании которого необходимо выбирать сглажи-
вающий параметр λ и число базисных функций n. 
Поскольку в функцию правдоподобия добавлено 
штрафное слагаемое, применение информацион-
ного  критерия  Акаике  (Akaike  Information  Crite-
ria – AIC) является теоретически необоснованным 
[2]. Вместо него применяется обобщенный инфор-
мационный критерий (Generalized Information Cri-
teria – GIC) [3]. 
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Введение. В работе рассматривается выяв-
ленный авторами работы [1] эффект грани в экс-
периментах с направленной кристаллизацией. 
Процесс кристаллизации является длительным и 
по захвату примеси в различных сечениях образо-
вавшегося кристалла можно судить об уровне 
микроускорений, используя приближённые мето-
дики оценки, например [2-5]. Считается, что чем 
выше уровень микроускорений, тем интенсивнее 
должны быть движения конвективного типа в рас-
плаве, а, следовательно, и захват примеси при кри-
сталлизации [6-8]. Однако в ряде случаев было 
выявлено отклонение от этой логики [1]. Этот фе-
номен и был назван эффектом грани. 

Постановка задачи. Требуется найти воз-
можное объяснение поведения примесного канала 
при направленной кристаллизации в рамках физи-
ческой модели микроускорений [9-12].  

Основные результаты работы. На основе 
проведенного анализа, учитывая, что квазистати-
ческая компонента микроускорений соответствует 
понятию случайной величины [13], можно утвер-
ждать, что на захват примеси влиял не только сам 
модуль микроускорений, но и динамика его изме-
нения во времени. Именно быстрые динамические 
изменения поля микроускорений во времени в 
зоне проведения направленной кристаллизации и 

привели к появлению эффекта грани. Поэтому 
условия для благоприятного протекания техноло-
гических экспериментов не должны сводиться 
лишь к ограничениям модуля микроускорений. 
Данная серия экспериментов наглядно демонстри-
рует всю сложность влияния поля микроускоре-
ний на гравитационно-чувствительные технологи-
ческие процессы.  

Работа выполнена силами студенческой твор-
ческой лаборатории «Позитрон» при студенче-
ском научном обществе института энергетики и 
транспорта СГАУ. 
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 Известно, что циклические эфиры борных 
кислот способны к формированию молекулярных 
комплексов как с донорами, так и с акцепторами 
электронной пары и, таким образом, являются 
удобными объектами в компьютерном моделиро-
вании механизмов взаимодействия субстрата с 
растворителями различной природы [1-5]. Ранее 
[6] было показано, что главным минимумом на 
поверхности потенциальной энергии (ППЭ)       
2,5-диметил-1,3,2-диоксаборинана (I ) является 
конформер экваториальной софы (Се), локальный 
минимум соответствует форме аксиальной софы 
(Са), а переходное состояние – конформации     
2,5-твист (2,5-Т). 

Настоящая работа посвящена исследованию 
конформационной изомеризации молекул эфира I  
в кластере из 39 молекул воды с помощью полу-
эмпирического приближения РМ3 в рамках про-
граммного обеспечения HyperChem [7]. 

Исследуемый кластер был сформирован по-
следовательным добавлением молекул воды к 
эфиру-I  таким образом, чтобы возникала водород-
ная связь вода-боринан либо вода-вода; при этом 
одна из молекул воды образует координационную 
связь О→В. После прибавления очередной моле-
кулы воды проводилась минимизация энергии 
полученной системы. Общий вид кластера для 
основного минимума (конформер Се) показан на 
схеме. Пунктирными линиями обозначены водо-
родные связи. 
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