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Метаморфозы аналитической химии*

Ф. Адамс 1, М. Адрианс 2 

Попытки представить аналитическую химию только как способ измерения отдель-
ных характеристик состава выбранных объектов исследования приводят к ограни-
чению понимания уникальных перспектив, которые химики-аналитики открывают 
для науки и общества в 21 веке. В статье обсуждаются некоторые из существующих 
сегодня предубеждений и неверных интерпретаций роли аналитической химии, 
а также дана ее оценка с современной научной точки зрения Эры Больших Данных. 
Это позволяет рассматривать аналитическую химию в более широком аспекте, при-
знавая ее заслуженно важную роль в современной науке и технике.

Ключевые слова: аналитическая химия, химический анализ, масштаб, эволюция, 
обзор, Эра Больших Данных, наука об измерениях

Defining analytical chemistry as the measurement of isolated compositional features in a 
selected study object ignores the unique perspective that analytical chemists bring to twenty-
first century science and society. In this feature article, we will discuss some of the existing 
preconceptions and misinterpretations of analytical chemistry that occur at present and will 
tackle them from the more up-to-date perspective of science in the Big Data Era. This will 
place their influence in context while simultaneously enlarging the scope of the discipline ana-
lytical chemistry to its well-deserved prevalent position in present-day science and technology.

Keywords: аnalytical chemistry, chemical analysis,  Scope, evolution, review, Big Data Era, 
measurement science

Введение
На протяжении последних 20  лет аналитическая 
химия все теснее переплетается и  интегрируется 
в качестве важного компонента науки Эры Больших 
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Данных. Большие данные в сочетании с новой ана-
литикой данных бросают вызов устоявшимся кон-
цепциям аналитической химии, порождая смену 
парадигм во всей области знаний. В  статье рас-
сматриваются последствия этой трансформации 
в различных аспектах. Необходимо переосмыслить 
основы аналитической химии, ее положение в науке 
в целом, образовательные аспекты и практическую 
деятельность, правила и терминологию.

В  рамках химии, аналитическая химия  – ​это 
область знаний, изучающая состав и структуру как 
природных, так и искусственно полученных объек-
тов. Она опирается на технологические разработки 
и научные знания, как  самой химии, так и  других 
дисциплин, таких как физика и биология, выпол-
няя сложные и многообразные междисциплинар-
ные задачи сегодняшнего дня.

Будучи одной из важнейших научных дисци-
плин, обеспечивающей другие науки необходи-
мой информацией, аналитическая химия помогает 
достичь впечатляющих результатов в современной 
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науке, например в материаловедении и нанотехно-
логиях, и особенно в биологии, биомедицине, био-
технологии и др.

Аналитическая химия за прошлые два десятиле-
тия претерпела настоящую «метаморфозу». В отли-
чие от слова «изменение», которое подразумевает, 
что некоторые вещи меняются, но суть, основные 
принципы остаются прежними, «метаморфоза» 
означает гораздо более радикальную трансформацию, 
сдвиг парадигмы, когда вместо старых убеждений 
появляется нечто совершенно новое. «Метаморфозы» 
уже нельзя рассматривать как результат нормаль-
ной эволюции, поэтому необходимо пересмотреть 
теоретические и  концептуальные основы дисци-
плины.

В  настоящий момент не вполне ясно, как сле-
дует определять аналитическую химию и  хими-
ческий анализ и  как они соотносятся с  другими 
науками, в  частности с  химией и  метрологией.
Нынешняя ситуация усугубляется распростране-
нием искаженных, зачастую неполных и минима-
листичных, исторически сложившихся взглядов на 
сущностные особенности дисциплины и на ее эти-
мологию. Ее правила, принципы и  определения 
должны выйти за пределы упрощенных концеп-
ций прошлого, определяющих химический ана-
лиз как единичное измерение конкретного хими-
ческого вещества.

Терминология и  правила, методы, методики 
и  инструкции  – ​это порождение своего времени. 
Нам стоит проследить, как они эволюционировали 
примерно с 1960-х годов до сегодняшнего дня. В этой 
статье мы обсудим некоторые из существующих 
предубеждений и  неверных интерпретаций ана-
литической химии, которые, несмотря на фунда-
ментальные изменения, все еще применяются. Это 
позволит рассмотреть аналитическую химию в более 
широком аспекте и  признать ее заслуженное важ-
ное положение в современной науке и технике.

Краткий «анализ»  
аналитической химии
Мы должны вернуться к основным понятиям, пре-
жде чем перейти к  обсуждению того, что сейчас 
означает аналитическая химия и  как мы должны 
правильно интерпретировать ее основополагающие 
характеристики и их значение в современной науке 
и  технике. Это связано с  тем, что аналитическая 
химия связана с различными видами деятельности, 
которые не всегда можно правильно разграничить. 
Для того чтобы иметь возможность сделать выводы, 
необходимо вернуться к  основным особенностям 

дисциплины, но при этом не комментируя и не кри-
тикуя достижения прошлого.

Анатомия аналитической химии
Подобно фабрикам, производящим все с  нуля, от 
гаек и болтов до готовых машин, включая большие 
самолеты (с  потенциально дефектным программ-
ным обеспечением), аналитическая химия направ-
лена не только на простое определение какого-то 
компонента состава. Как правило, она сталкивается 
с необходимостью подробного определения химиче-
ского состава сложных и часто весьма неоднородных 
объектов или с анализом ряда похожих, но неиден-
тичных образцов.

Таким образом, терминологическое определение 
аналитической химии просто как комбинированного 
варианта совокупных химических знаний игнори-
рует уникальные возможности, которые аналитиче-
ская химия привносит в познание химии. Искусство 
аналитической химии состоит не в выполнении ана-
лиза на рутинном образце, который более уместно 
назвать химическим анализом, а в совершенствова-
нии аналитических методов, в расширении понима-
ния существующих аналитических явлений [1].

Область аналитической химии включает в себя 
тех, кто развивает эту науку и  пользователей ее 
результатами: то есть у  нее есть производители 
и потребители. Она может быть разделена на три 
отдельные рабочие сферы, которые приведены на 
рис. 1. Слева мы видим аналитическую химию как 
фундаментальную дисциплину (1) в рамках химии – ​
науку об измерении химического состава. Это фун-
даментальная наука, создающая и применяющая 
основополагающие понятия, принципы и  стра-
тегии для измерения характеристик химических 
систем. Она включает в  себя как измерение кон-
центраций, так и все, что важно для характериза-
ции объекта [2]. В центре рис. 1 – ​химический ана-
лиз (2), который содержит  методы и методики, идеи, 
вспомогательные средства и  оборудование, разра-
ботанные для применения не только в различных 
научных областях химии, но и в других естествен-
ных науках, а также в технологических и социаль-
ных сферах. Эти виды деятельности могут носить 
как фундаментальный характер (создание новых 
знаний), так и прикладной, помогающий понять 
сложность природы и многообразие современного 
мира. Фундаментальная аналитическая химия 
и химический анализ тесно взаимосвязаны и ино-
гда неотличимы друг от друга. Кроме того, фунда-
ментальный и  прикладной химический анализы 
должны быть четко отделены от третьего вида дея-
тельности, связанного с  химическим анализом, 
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а  именно от аналитической службы (3): формали-
зованной, рутинной технологической платформы, 
функционирующей в  промышленности, различ-
ных сферах общественной жизни и охраны окружа-
ющей среды. Что касается аналитических служб, то 
контроль качества, осуществляемый ими, в значи-
тельной степени опирается на использование фор-
мальных оценочных показателей, в то время как два 
других элемента триады следуют правилам науч-
ных процессов принятия решений.

Важен баланс спроса и предложения: деятельность 
в  области химического анализа и  аналитических 
услуг стимулирует развитие процессов в области  1. 
Без такого вклада разработка новых методических 
подходов может стать искусственной. Кроме того, 
деятельность 1 и 2 управляется некими открытиями, 
в то время как функционирование 3 базируется на 
востребованности для промышленности и  обще-
ства.

Аналитическая химия: как она развивалась
Описывая революцию в  науках о  жизни, Сидней 
Бреннер (Sydney Brenner) заметил, что «студенты 
делят историю на две эпохи: последние два  года 
и  все остальное до этого»  [3]. Подобным же обра-
зом, если смотреть с  более отдаленной точки зре-
ния, мы можем отметить быстрое развитие анали-
тической химии, происходившее примерно в 1960-х 
годах прошлого столетия. До этого была преды-
стория, в  которой доминировали аналитические 
методы, основанные на разрушении образца, хими-
ческом разделении, равновесии химической реак-
ции и  простых инструментальных спектрометри-
ческих инструментах или электрохимии. Первые 
имели дело в  основном с  оптическим диапазо-
ном электромагнитного излучения. Тем не менее, 

многие базовые концепции, раз-
работанные в  тот период, сохра-
няют свою актуальность сегодня 
и остаются прочной основой дис-
циплины.

С начала 1960-х годов аналити-
ческая химия была перенесена 
в новую эпоху, часто называемую 
Эрой Большой Науки, с  прису-
щей ей сложностью, как по харак-
теру, так и  по количеству мето-
дологических подходов. Ранняя 
фаза взрывного расширения этой 
дисциплины хорошо иллюстри-
руется, например, ежемесяч-
ными передовицами Герберта 
Лайтинена (Herbert Laitinen) 

в  журнале Analytical Chemistry. Это поле феноме-
нально расширялось и увеличивалось за счет внедре-
ния инструментальных технологий, основанных на 
воздействии на объект излучения в широком спек-
тральном диапазоне от терагерцовой области до жест-
ких рентгеновских лучей и  далее. Спектроскопия 
повсеместно использовалась в качестве инструмента 
для определения характеристик во многих научных 
и промышленных областях. Стало возможным свя-
зать тонкий характер взаимодействия излучения 
с веществом с изучением in situ все более малых объ-
ектов исследования. Различные виды спектроскопии 
и масс-спектрометрии (МС) обеспечили значитель-
ные достижения в области чувствительности, специ-
фичности, пространственной дискриминации (раз-
мер образца) и скорости анализа с впечатляющим 
рядом теперь полностью автоматизированных ана-
литических инструментов.

Полученный в  результате комплекс аналитиче-
ских методов представляет собой мощный двигатель 
научного прогресса. В настоящее время необходимо 
решать проблемы нарастающей сложности с помо-
щью методических приемов, которые все чаще бази-
руются на экспрессных повторяющихся определе-
ниях элементного состава и исследованиях все более 
сложных, часто лабильных, молекулярных видов 
структурных композиций и дефектов.

Феноменальное развитие аналитической химии 
за последние 50  лет было обусловлено как инстру-
ментальной базой, так и  идеями  [4]. Движущие 
силы пришли сверху вниз за счет таких нововведе-
ний, как микроэлектроника и  информационные 
технологии, от аналитических приборостроитель-
ных компаний, микро- и нанотехнологий, а снизу 
вверх – ​за счет общего научного прогресса в области 
химии, биологии и физики (рис. 2).
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Рис. 1. «Анатомия» аналитической химии: 1 – аналитическая химия, 
2 – химический анализ и 3 – аналитические службы
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химии
Феноменальные изменения, 
наблюдаемые в  аналитической 
химии, не удивительны. На 
самом деле они находятся в русле 
постепенного эволюционного 
процесса, движимого идеями 
и соответствующими инструмен-
тами во многих других областях 
науки  [4]. Однако то, что пред-
ставляет собой настоящую мета-
морфозу для аналитической 
химии,  – ​это массовое и  комби-
нированное использование ана-
литического инструментария. 
Оно открыло возможности для 
понимания сложных (натураль-
ных и технологических) гетерогенных материалов. 
Благодаря современному оборудованию стало воз-
можно проследить пространственно-временные 
отношения между химическим составом, структу-
рой и морфологией, с одной стороны, и свойствами 
и характеристиками материалов – ​с другой.

Эти взаимоотношения показаны на рис. 3б и срав-
ниваются с общепринятым подходом в аналитиче-
ской химии на рис. 3а. Ясно, что на рис. 3а, качество 
измерения (метрология, обеспечение качества) нахо-
дится в фокусе внимания, в то время как на рис. 3б 
собранные данные должны быть преобразованы 
в  блок информации, чтобы в  конечном счете обе-
спечить знание, а движущей силой является наука 
об информации.

С чем же связана такая перемена? Для того чтобы 
понять связь между составом и  структурой на 
нано / микроскопическом пространственном уровне 
и функциональным поведением на макроскопиче-
ском уровне, потребовалось значительно увеличить 
объем информации, получаемой в результате ана-
литического процесса. Нанотехнологии принесли 

новые инструменты визуализации, такие как ска-
нирующая туннельная, а также и атомно-силовая 
микроскопия и  различные производные методы. 
Они все чаще используются в качестве инструмен-
тов наблюдения в сочетании со спектроскопическим 
химическим анализом и позволяют выявить детали 
субмикроскопического уровня вплоть до отдельных 
атомов и молекул.

Таким образом, многие практические направле-
ния в  аналитической химии изменились с  сингу-
лярного уровня, на котором анализ был направлен 
только на определение состава (см. рис. 3а) к мно-
жественному, всеобъемлющему подходу, при кото-
ром анализ учитывает определение структурных 
деталей и  взаимосвязь различных компонентов 
(см. рис. 3б).

В целом «метаморфоза» включала в себя следую-
щие изменения:
•	 от простых измерений до комбинаций инстру-

ментальной базы и методов (мультиспектраль-
ные, гиперспектральные, мультиплексирование 
инструментальных подходов, композиционные 
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Рис. 2. Развитие аналитической химии, инструментов и идей сверху – ​вниз 
и снизу – ​вверх (2) химический анализ и (3) аналитические службы

Рис. 3. Традиционный (а) и новый (б) подходы к химическому анализу
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отношения между многими 
образцами и т. д.);

•	 от формулирования проблем 
к  их решению (генерация 
гипотез);

•	 все более сложные проблемы 
в изучении природы и мате-
риалов;

•	 использование системного 
(целостного) подхода вместо 
основанного на единичных 
процедурах и индивидуаль-
ных измерениях.

Эти разработки вывели анали-
тическую химию за рамки обыч-
ного, традиционного и общепри-
нятого в  оценке аналитических 
результатов. Таким образом, они 
интегрировали аналитическую 
химию в  науку об информации 
в Эру Больших Данных.

Особое значение здесь имеет применение дис-
циплины при характеризации и  анализе микро- 
и  наноструктурированных гетерогенных техноло-
гических материалов, а также в различных областях 
биологии, включая изучение природных объектов, 
например тех, которые появились в результате эво-
люционных процессов.

Новые тенденции в аналитической химии пере-
кликаются с концепцией «бури созидательного разру-
шения», придуманной Йозефом Шумпетером (Joseph 
Schumpeter), лауреатом Нобелевской премии по эко-
номике за 1993 год, в которой новые продукты и тех-
нологические инновационные механизмы заменяют 
устаревшие [5]. Разница в том, что не существует ста-
рых подходов, выработанных в  прошлом. Вместо 
этого добавляется новое измерение и значительно 
расширяется сфера применения аналитической 
химии в науке.

Аналитическая химия  
и химическая визуализация
Для многих образцов желательно получить ана-
литическую информацию о трехмерной структуре 
и составе конкретного объекта. Это может быть сде-
лано с  помощью анализа изображений, который 
основан на систематическом расширении от еди-
ничных наблюдений (точка, 0D) до линии (1D), 
затем до 2D-изображений на поверхности, наконец, 
для получения 3D-информации [6]. Таким образом, 
химическая визуализация представляет собой зна-
чительное расширение возможностей спектраль-
ного анализа.

Основные цели применения мультиспек-
трального и  мультимодального химического 
анализа изображений кратко представлены 
на рис.  4. В  дополнение к  химическим мето-
дам визуализации, направленным на полу-
чение информации об элементном составе, 
существуют и другие, которые обеспечивают моле-
кулярную (пространственное перераспределение 
молекул или функциональных групп молекул), 
структурную (пространственное перераспределе-
ние кристалличности, направление ориентации 
в  кристалле или фазы) или картированную мор-
фологическую информацию. Для поверхностного 
и  глубинного молекулярного изучения и  визуа
лизации существуют различные методы моле-
кулярной диагностики, основанные на ИК-ВИД-
УФ‑наблюдении [7]. Другие основаны на измерении 
результатов взаимодействий потока частиц (напри-
мер, электронов) или лазерного луча с  образ-
цом.

Химическая визуализация связана со сбором 
и интерпретацией сложных данных. Рис. 5 схема-
тично иллюстрирует структуру данных мультиспек-
трального / гиперспектрального анализа изображе-
ний. Каждый отдельный элемент 3D- или 4D- (для 
повторных измерений) изображения может рас-
сматриваться как часть цифровой информации, 
свидетельствующей об особенностях состава неод-
нородного объекта. Она может быть значительно 
сложнее, когда мультиспектральные / гиперспек-
тральные наборы данных представляют собой резуль-
тат совместного использования различных и иногда 
ортогональных инструментов наблюдения, включая 
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визуализация
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Мультиплексированные изображения
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Молекулярные изображения

(комбинационное рассеивание,

ИК / ВИД / УФ, матрично-

активированная лазерная

десорбция / ионизация,

десорбционная ионизация

под действием

электрораспыления и т. д.)

Элементные /

изотопические

изображения

Структурные изображения

(рентгеновская дифракция,

электронная дифракция

на отдельных участках,

дифракция обратного

рассеяния электронов,

криоэлектронная

томография и т. д.)

Морфологические данные, форма и структура

(оптический микроскоп, сканирующий зонд,

электронный микроскоп)

Рис. 4. «Химический аналитический микроскоп»: характеристики, лежащие 
в основе визуализирующего химического анализа
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изменения плотности (даже пустоты), структурные 
особенности, изменения морфологии или физиче-
ских свойств. В итоге формируется куб данных для 
каждой точки измерения с большим объемом струк-
турированной информации (цифры с их специфи-
ческими уровнями значимости), такой как диф-
ракционные паттерны или масс-спектры высокого 
разрешения, включая наборы вызванных столкнове-
нием фрагментов, морфологическую информацию, 
даже текстовые данные и т. д. [6].

Собранные многомерные массивы данных тре-
буют декомпозиции с  использованием различ-
ных компьютерных и  статистических (хемоме-
трических) инструментов для получения 2D- или 
3D‑изображений и повышения эффективности интер-
претации. Такие наборы химических данных обычно 
довольно велики. Например, для МС‑визуализации 
может легко состоять из пиксельного набора масс-
спектров, представляющих относительное содер-
жание ионизированных молекул со значениями 
до 50 000 m / z при среднем разрешении, в то время 
как времяпролетные анализаторы могут получить 
доступ к значениям m / z до 100 000, а соотношения 
m / z до миллиона и  более могут быть достигнуты 
с  помощью масс-спектрометров с  ионным цикло-
тронным резонансом с фурье-преобразованием или 
приборов Orbitrap [8]. Интерпретация всей совокуп-
ности данных и их взаимосвязь друг с другом так же 
важны, как и метрологическое качество отдельных 
измерений.

Многие области науки претерпели револю-
цию больших данных, в том числе аналитическая 
химия [9]. Прочная интеграция ее в Эру Больших 
Данных проиллюстрирована на рис.  3б, 4 и  5. 
Большие объемы достоверных данных, поступаю-
щих от естественных или искусственных объектов, 
должны обрабатываться с помощью надежных высо-
копроизводительных вычислительных инструмен-
тов и методов искусственного интеллекта. Данные 
состоят в  совокупном и  непротиворечивом кон-
гломерате взаимосвязанных и  взаимозависимых 
показателей отдельных составляющих, очерчен-
ных его пространственными и  временными гра-
ницами.

Кроме того, с  ростом числа доступных сегодня 
инструментальных методов визуализации все чаще 
комбинируются различные аналитические методы 
для исследования одного и того же объекта анализа. 
Такой подход реализуется либо в одной многофунк-
циональной инструментальной установке, либо 
путем объединения нескольких отдельных прибо-
ров. Комбинированные методики визуализации 
направлены на извлечение максимального объема 
информации из конкретного образца: элементных, 
молекулярных или других видов химических или 
физических образований, даже супрамолекуляр-
ных структур со сложной архитектурой. При целе-
направленном подходе необходимо решить, что 
нужно измерить, а также выбрать метод и оценить 
его достоверность до проведения анализа. При неце-
левом анализе важно извлечь максимум разнообраз-
ной информации из собранных данных [6].

Объединение данных, полученных различными 
технологиями визуализации, позволяет добиться 
более глубоких знаний и  улучшает интерпрета-
цию.

Появление биоаналитической химии
Ведущим направлением развития аналитической 
химии «нового века» является биоанализ: молекуляр-
ная биология, биотехнология, фармация, медицина. 
За прошлое десятилетие появление технологии 
микрочипов и робототехники привело к смене пара-
дигмы молекулярной биологии: акцент сместился 
с  редукционистских и  так называемых однобелко-
вых подходов на координированные исследования 
все более сложных молекулярных систем, их взаи-
модействий и  взаимосвязей в  пространстве и  вре-
мени. Эти «системные подходы» используются для 
изучения процессов в целом и построения модели 
для прогнозирования поведения системы в  ответ 
на различные внешние сигналы, возмущения или 
изменения ее положения [10].

(ХD) Куб данных.

Комплексный набор

морфологической,

структурной

информации

и информации

о химическом составе

Время 4D Объем 3D Плоскость 2D

Линия (1D)
Единичное

определение (0D)

Рис. 5. Структура данных в мультиспектральной / 
гиперспектральной химической визуализации. Из работы 
Адамса и Барбанте [6]; воспроизведено с разрешения 
авторов
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Важность биологии и  биотехнологии в  ана-
литической химии можно проиллюстриро-
вать простым примером: название журнала на 
рубеже 20 и 21-го веков изменилось с Zeitschrift für 
Analytische Chemi (нем. Журнал аналитической 
химии) на Analytical and Bioanalytical Chemistry 
(англ. Аналитическая и  биоаналитическая 
химия).

Масс-спектрометрия (МС)  – ​один из ключевых 
методов в  аналитической химии, особенно для 
биологических применений. Широкий спектр раз-
новидностей МС обеспечивает беспрецедентную 
способность идентифицировать и  индивидуально 
определять очень сложные компоненты с  экстре-
мальной чувствительностью при малых количествах 
пробы. Развитие МС стало успешным благодаря спо-
собности понимать и моделировать движение ионов 
в электрическом и магнитном полях, а также много-
численным методам жесткой и мягкой ионизации 
соединений в сложных образцах [11]. МС с высоким 
разрешением обладает уникальным потенциалом 
использования метода разбавления изотопов с про-
слеживаемостью вплоть до фундаментальных изме-
ряемых единиц.

МС необходима для многих важных направлений, 
таких как протеомика, метаболомика, липидомика 
и гликомика. Среди всех этих платформ метаболо-
мика используется для обнаружения пертурбаций, 
которые вызывают болезни, лекарства или токсины, 
тем самым влияя на концентрации и потоки мета-
болитов, участвующих в ключевых биохимических 
процессах. Традиционно исследования метаболо-
мики на основе МС имеет две основные стратегии: 
нецелевое профилирование с помощью МС с высо-
ким разрешением для идентификации молекуляр-
ных соединений, за которым следует основанный 
на гипотезах целевой подход для количественной 
оценки части из них. На стадии обнаружения уста-
навливают присутствие и идентифицируют потен-
циальные метаболиты, которые биологически зна-
чимы на уровне отдельных клеток. Стадия целевой 
валидации может подтвердить идентичность на 
основе паттернов фрагментации и количественно 
определить эти метаболиты в  крупных выборках, 
чтобы обеспечить понимание на функциональном 
уровне. В то время как нецелевой подход является 
чисто качественным, целевой анализ может быть 
выполнен с  высоким метрологическим обоснова-
нием с  использованием метода изотопного раз-
бавления, непосредственно прослеживаемого до 
единицы массы СИ (начиная с  2019  года единица 
массы в  системе СИ определяется через постоян-
ную Планка).

Основные препятствия при преобразовании «оми-
ческих» данных в осязаемые средства для практиче-
ских приложений возникают из-за огромной много-
мерной природы паномических данных. Изучение 
молекулярных свойств в сотнях тысяч, если не в мил-
лионе или более, характеристик означает, что ответы 
на конкретно поставленные вопросы могут поя-
виться исключительно случайно. Кроме того, оми-
ческие данные часто страдают от слабо изученных 
источников  [12]. Для решения проблем необхо-
димы достижения в  области компьютерного зре-
ния, машинного обучения и  статистической био-
информатики [13].

Формирующаяся область методов одноклеточ-
ной характеризации (одноклеточная метаболо-
мика) затрагивает фундаментальные биологические 
вопросы и  позволяет наблюдать метаболические 
явления в  гетерогенных популяциях одиночных 
клеток. Вся структура схематически представлена 
на рис.  6. Выделенные одиночные клетки сорти-
руются цитометрическими методами и подверга-
ются мультиплексному и  мультитехнологичному 
анализу.

Паномические исследования сочетают в себе раз-
личные методы омики с  метаболомическим ана-
лизом. Он включает в себя геномику (таргетирова-
ние ДНК), эпигеномику (для метилирования ДНК 
и  некодирующей РНК), транскриптомику (мес-
сенджерная РНК) и протеомику (экспрессия белка) 
с нецелевым метаболомическим МС‑анализом для 
обнаружения малых молекул [14]. Эти исследования 
также имеют тенденцию включать методы визуа-
лизации, которые способны отслеживать движе-
ние отдельных белков и молекулярных комплексов 
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Рис. 6. Одноклеточная паномика, сочетающая геномику, 
эпигеномику, транскриптомику и протеомику 
с метаболомическим анализом
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в субклеточных образованиях, отражая динамику 
большого числа макромолекулярных сборок.

Приведенный выше пример иллюстрирует основ-
ные характеристики аналитической химии (см. 
рис.  3б). Во-первых, такие эксперименты дают 
чрезвычайно большие многомерные коллекции 
данных с  многотысячными отдельными выбор-
ками, каждая из которых порождает чрезвычайно 
сложный набор значений. Во-вторых, составные 
аналитические данные интегрированы и должны 
интерпретироваться вместе с данными, получен-
ными на платформе «-омик». В‑третьих, это иссле-
дование, скорее, порождает гипотезы, чем управ-
ляется ими.

Методы многомерного масштабирования исполь-
зуются для визуализации объектов в виде точек на 
низкоразмерных метрических картах для более глу-
бокого понимания и визуализации сходства боль-
шого числа различных объектов, таких как клетки. 
Эти методы являются адаптацией метода анализа 
основных компонентов и основаны, например, на 
довольно популярном применении стохастического 
вложения соседей с t-распределением [15], подходе, 
особенно хорошо подходящем для визуализации 
многомерных наборов данных.

Таким образом, химическая визуализация и био-
анализ – ​основные области развития науки в Эру 
Больших Данных. Они производят огромное коли-
чество информации. Теперь мы должны соотнести 
их с традиционными понятиями аналитической 
химии, как они были, так и остаются, с акцентом 
на метрологии.

Аналитическая химия и физика
Многие новые области химического анализа исполь-
зуют физические методы. Наиболее впечатляющие 
успехи аналитической химии связаны с непосред-
ственным наблюдением атомов (например, с помо-
щью электронного микроскопа) и  молекулярных 
структур (например, благодаря флуоресцентной 
масс-спектрометрии или вибрационной микроско-
пии). Максимальное пространственное разрешение, 
которого можно достичь, – ​это измерение на уровне 
отдельного атома или молекулы. Чтобы определить 
концентрацию молекул, лучше всего подсчитать 
количество молекул в  данном объеме. До тех пор, 
пока объем содержит статистически достаточно 
большое число молекул и находится выше предела 
пуассоновского шума, подсчет атомов или молекул 
потенциально является наиболее точным (а также 
наиболее прямым) способом измерения [16]. Такая 
аналитическая химия настолько хороша, насколько 
это вообще возможно.

Одним из частных примеров влияния физики 
на развитие аналитической химии является коле-
бательная спектроскопия. На макроскопическом 
уровне инфракрасная, рамановская и флуоресцент-
ная спектроскопия  – ​довольно нечувствительные 
методы из-за значительного несоответствия между 
размерами молекул и длиной волны соответствую-
щего излучения. В 1974 году Флейшман (Fleischmann) 
и др. [17] опубликовали информацию о значительно 
усиленных сигналах комбинационного рассеяния от 
пиридина, адсорбированного на серебряном элек-
троде, этот эффект называется усиленным поверх-
ностью комбинационным рассеянием (УПКР). УПКР 
оставалось аналитически непригодным для исполь-
зования в течение многих лет из-за своей неустой-
чивой природы до тех пор, пока не были выяснены 
детальные механизмы, участвующие в локализован-
ном поверхностном плазмонном резонансе (ЛППР) 
в зависимости от морфологических деталей. Сегодня 
используется метод спектрометрии комбинацион-
ного рассеяния усиленной острием (УОСКР), чув-
ствительный инструмент молекулярного обнаруже-
ния и визуализации с пределом обнаружения вплоть 
до одной молекулы [18, 19]. Наночастицы металла 
также могут быть использованы для повышения чув-
ствительности флуоресцентного детектирования, 
поскольку они генерируют явление, известное как 
усиленная металлом флуоресценция, тем самым 
увеличивая время жизни флуоресценции и ее кван-
товые выход. Мы определяем этот революционный 
процесс трансформации из научного любопытства 
в сверхчувствительный аналитический инструмент 
как метаморфозу.

В  аналитической химии есть много других 
подобных метаморфоз, многие из которых Ричард 
Фейнман (Richard Feynman) точно предвидел в своей 
знаменитой лекции в Калифорнийском технологи-
ческом институте в  1959  году: появление нанотех-
нологий, экстремальная миниатюризация, прямое 
манипулирование отдельными атомами и  беско-
нечно малые механизмы  [20]. Он утверждал, что 
со временем электронный микроскоп станет доста-
точно мощным, чтобы локализовать и идентифици-
ровать атомы с точностью до нескольких пикометров 
(10–12 м). Он также прокомментировал химический 
анализ и его дальнейшее развитие в следующей про-
роческой позиции: «...физика обеспечивает основы 
химии. Но в  химии тоже есть анализ. Если у  вас 
есть странная субстанция и вы хотите знать, что это 
такое, вы проходите через долгий и сложный про-
цесс химического анализа. Сегодня вы можете ана-
лизировать почти все, так что я немного опоздал со 
своей идеей. Но если бы физики захотели, они могли 
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бы также копать под химиков в проблеме химиче-
ского анализа. Было бы очень легко провести ана-
лиз любой сложной химической субстанции, все, 
что нужно было бы сделать, – ​это посмотреть на нее 
и увидеть, где находятся атомы».

В последние годы неуклонный прогресс в области 
просвечивающей и сканирующей просвечивающей 
электронной микроскопии обеспечил сверхточное 
определение атомного расположения непериоди-
ческих структур в  материалах и  контроль нано-
структур  [21]. Это позволяет объяснить различные 
свойства материала, например, что деформация, 
вызванная рассогласованием решетки между под-
ложкой и  сверхпроводящим слоем, выращенным 
сверху, может изменять межатомные расстояния на 
несколько пикометров и таким образом превращать 
изолятор в проводник [22]. Кроме того, как и предпо-
лагал Фейнман, вскоре мы можем получить деталь-
ные изображения сложных механизмов жизненных 
процессов с  атомным разрешением. Нобелевская 
премия по химии за 2017 год была присуждена за 
разработку криоэлектронной микроскопии, кото-
рая одновременно упрощает и улучшает прямое изо-
бражение формы и детальной структуры отдельных 
биомолекул in situ. Можно измерить в  динамике 
детальное структурное расположение отдельных бел-
ковых молекул, в определенных местах клеточной 
мембраны. Этот новый метод резко контрастирует 
с обычной кристаллографией белков, при котором 
необходимо кристаллизовать молекулу для измере-
ния коллективной структуры. Сможет ли этот метод 
в конечном итоге заменить рентгеновскую дифрак-
цию кристаллизованного материала для структур-
ной характеристики?

Но был ли Фейнман прав со своим методологи-
чески редукционистским и  творчески разруши-
тельным предсказанием об аналитической химии? 
Конечно, нет, как он сам объяснил в  воспомина-
ниях в своей книге «Конечно, вы шутите, мистер 
Фейнман»  [23]. Подход, основанный на непосред-
ственном наблюдении атомных полей с помощью 
электронного микроскопа для решения задач ана-
литической химии, остается – ​и, несомненно, оста-
нется в будущем – ​скорее, исключением, чем прави-
лом. Это объясняется тем, что Фейнман рассуждает 
как физик, а аналитическая химия базируется на 
фундаментальном подходе химии: аналитическая 
химия включает физику, но не является частью 
физики.

Аналитическая химия и химия
И  физика, и  химия имеют дело с  веществом 
и  его взаимодействием с  энергией, но эти две 

дисциплины различаются по своему подходу, 
поскольку они наблюдают научный мир с  раз-
ных точек зрения и под разным углом. В физике 
обычно абстрагируются от конкретного типа веще-
ства и сосредотачиваются на общих свойствах мно-
гих различных материалов, в то время как химия 
изучает характеристики вещества со значительно 
большей детализацией.

Бернадетт Бенсод-Венсан (Bernadette Bensaude-
Vincent), философ химии и  соавтор книги 
Chemistry – the impure science  [24], посвященной 
философским и  историческим основам химии, 
выражает это различие следующим образом  [25]: 
«в оптике, например, материалы характеризу-
ются своим показателем преломления, и матери-
алы с одинаковым показателем преломления будут 
иметь одинаковые свойства. Химия, с другой сто-
роны, фокусируется на том, какие соединения при-
сутствуют в образце, и исследует, как изменение 
структуры молекул изменит их реакционную спо-
собность и физические свойства».

Мы приходим к  выводу, что аналитическая 
химия – ​это химия, и не только потому, что химия 
сформировала ее индивидуальность. Это особая 
дисциплина в химии; фактически, наряду с син-
тезом, она остается одним из основных столпов, 
на которых химия базируется. Она тщательно изу-
чает состав природных и искусственных объектов. 
Она заимствует научные знания и  технологиче-
ские разработки  – ​как из самой химии, так и  из 
других наук, таких как физика, биология и т. д., 
и от технологических разработок – ​для основной 
задачи решения того или иного научного или тех-
нического вопроса с помощью множества различ-
ных подходов. Вот почему аналитическую химию 
теперь часто называют «аналитическими нау-
ками». Как таковая, она легко включает в  свою 
сферу и  охватывает, а  затем поглощает возмож-
ности, предлагаемые нанотехнологией, а  также 
потенциал электронной микроскопии для непо-
средственного наблюдения атомов, а  не заменя-
ется этими разработками.

Что такое аналитическая химия в 2020 году?
В то время как химия направлена на поиск сочета-
ний элементарных частиц и тех взаимодействий, 
которые они создают с молекулярными и надмоле-
кулярными соединениями, аналитическая химия 
(как часть химии) следит за этими процессами. Это 
может быть сделано на нескольких уровнях слож-
ности, первичный – ​характеристика состава и его 
количественное описание или, более подробно, 
где расположены элементы, как они связаны друг 
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с другом. Эта точка зрения предполагает, что ана-
литическая химия включает в себя изучение всего, 
что характеризует объект, естественный или искус-
ственный, твердый или мягкий, живой или нет, 
на основе внешнего вида, структуры или свойств. 
В таких условиях основной постулат аналитической 
химии и  ее связь со стандартными метрологиче-
скими концепциями (неопределенность, валида-
ция и / или прослеживаемость к фундаментальным 
единицам), по-видимому, утрачивают свою веду-
щую роль.

При таком развернутом толковании мы можем 
просто резюмировать, что есть аналитическая 
химия,  процитировав Вирджинию Вулф (конечно, 
в  совершенно другом контексте): «Я не одна и  не 
проста, а сложна и многогранна».

Обсуждение

Итак, постараемся оценить место аналитической 
химии в химии и науке в целом с учетом того, как 
она развивалась в течение последних двух десяти-
летий. Сосредоточимся на научных аспектах 1 и 2 
рис.  1, при этом хорошо понимая важность техно-
логической роли дисциплины в  3. Новые области 
применения дисциплины, рассмотренные ранее, 
относятся к теории систем, междисциплинарному 
изучению систем, к системному, а не к аналитиче-
скому мышлению. Возможно, было бы странно рас-
сматривать аналитическую химию как переход, по 
крайней мере, частично, к методу синтетического 
мышления, но тем не менее ее достижения дают 
такие основания.

Аналитическая химия и метрология
Анализируя рис. 3а и отмечая важное место изме-
рения в  аналитическом процессе, можно прийти 
к  убеждению, что раз аналитическая химия 
имеет дело с  измерениями и  поскольку метроло-
гия является наукой об измерениях, то аналити-
ческая химия является частью метрологии. Такое 
(по-видимому, ложное) применение логики дедук-
тивного метода приводит к переосмыслению анали-
тической химии как науки об измерениях, химиче-
ской метрологии или химической измерительной 
науке  [26, 27]. Именно поэтому во многих учеб-
никах циркулируют (и  поддерживаются европей-
скими учеными обществами) такие определения: 
«Аналитическая химия – ​это метрологическая дис-
циплина для разработки, оптимизации и примене-
ния измерительных процессов с целью получения 
качественной (био)химической информации о при-
родных и искусственных системах».

Ситуация значительно усложняется, если речь 
идет о  больших данных. Качество измерений 
остается важным, но правильная интерпретация 
данных усугубляется многими другими источни-
ками ошибок. В мире все более автономных ком-
пьютерных систем  программные ошибки пред-
ставляют собой большую угрозу, чем когда-либо 
прежде.

Хотя нельзя отрицать, что метрология форма-
лизует практику проведения надежных измере-
ний в аналитической химии и в других научных 
областях, такие утверждения представляют собой, 
выражаясь психологическими терминами, когни-
тивный диссонанс для нас, авторов этого обзора, 
а  также, вероятно, для многих других химиков 
аналитиков.

Как и любая другая научная дисциплина, ана-
литическая химия должна быть верным пользова-
телем метрологических принципов, но не более 
того. Исторически метрология возникла из опреде-
ления единиц измерения и до сих пор в значитель-
ной степени доминирует. На практике требования 
к  правильности и  прецизионности могут варьи-
роваться в зависимости от целей и задач анализа, 
а  также от природы объекта  [28]. Аналитическая 
химия и химический анализ зависят от наличия 
информации и принципов научного поиска, пра-
вил и практики научной объективности [29]. Они 
отвечают концепции «согласованных результа-
тов», с помощью которой можно прийти к компро-
миссному соответствию между аналитическими 
результатами [30]. Такой подход, важный и за пре-
делами аналитического сообщества, опирается на 
основные философские идеи, касающиеся научной 
истины. Они выражены в научно-философских дис-
куссиях, например Карла Поппера (Karl Popper) [31], 
и  научно-философских концепциях, таких как 
соразмерность, введенных Томасом Куном (Thomas 
Kuhn) и Полом Фейерабендом (Paul Feyerabend).

Одним словом, основы науки должны быть воз-
вращены в  дисциплину. В  развитие этой мысли 
отметим, что Джонатан Суидлер (Jonathan Sweedler) 
предложил повторяемость и воспроизводимость как 
основные показатели качества для аналитической 
химии и Analytical Chemistry в качестве главного 
научного журнала [32].

Несколько лет назад возникла критическая 
ситуация, связанная с  результатами психологи-
ческих исследований, основанных на функцио-
нальной медицинской резонансной томографии. 
Из-за неисправного программного обеспечения 
для интерпретации данных попытки повторно вос-
произвести полученные ранее результаты оказались 
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неудачными [33]. Такое событие не уникально для 
психологии. Неспособность воспроизвести важ-
ные результаты была также задокументирована 
в  доклинических исследованиях рака, поведен-
ческих социальных науках и экспериментальной 
экономике, а также в других областях [34]. Именно 
такие примеры приводят к идее о том, что метро-
логия должна адаптироваться к процессам приня-
тия решений в  Эру Больших Данных и  трансфор-
мироваться в  интеллектуальную метрологию: от 
метрологии контрольно-измерительных приборов 
до метрологии принятия решений [35].

Аналитическая химия в Эру Больших Данных: 
химический анализ в 21 веке
В начале 21 века мы стали свидетелями рождения 
новой промышленной (цифровой) революции. 
Появилась возможность хранить данные из раз-
личных источников (в частности, через связанные 
с ними предметы) в беспрецедентно больших коли-
чествах и эксплуатировать их с помощью все более 
высоких вычислительных мощностей с  использо-
ванием методов искусственного интеллекта (ИИ) 
и  машинного обучения. В  этом новом сценарии 
под названием «Большие данные» надежность ста-
новится незаменимым критерием: большой объем 
собранных данных и их анализ совершенно беспо-
лезны, если хранится ненадежная информация, 
которая не может помочь понять сложную реаль-
ность. В  совершенно ином контексте Роб Китчин 
(Rob Kitchin) подробно описывает, что большие 
данные велики по объему (состоят из терабайт, 
даже петабайт данных), высоки по скорости (соз-
даваемые в реальном времени или почти в реаль-
ном времени), многообразны (структурированные 
и неструктурированные по своей природе) и исчер-
пывающи по объему (стремящиеся охватить целые 
популяции или системы) [36]. При таком «управля-
емом данными» ходе исследований аналитические 
измерения проводятся для раз-
работки и подтверждения новых 
гипотез, а не для проверки суще-
ствующих и использования неце-
левого подхода. А  центральное 
понятие традиционной анали-
тической химии – ​аналит – и его 
связь со стандартными метроло-
гическими понятиями (неопре-
деленность, валидация и / или 
прослеживаемость до фундамен-
тальных констант), по-видимому, 
утрачивают свою ведущую руко-
водящую роль.

Аналитические приборы в целом и инструменты 
химической визуализации в  частности следуют 
концепциям четвертой промышленной револю-
ции в области интеграции различных технологий. 
В  своей основе четвертая промышленная револю-
ция представляет собой беспрецедентное слияние 
цифровых, физических и биологических техноло-
гий и вытекающую из этого ожидаемую трансфор-
мацию в  том, как производятся и  используются 
продукты  [37]. Как участник процесса аналитиче-
ская химия становится партнером в более крупном 
научно-техническом объединении, чем химия.

Мы должны изучить конкретные обстоятельства 
и посмотреть, как они влияют на основы аналити-
ческой химии как научной дисциплины.

Системное мышление против  
аналитического мышления
В  системном мышлении единичное измерение 
становится частью конгломерированного взаи-
мосвязанного объекта, значение которого пре-
вышает сумму его частей. В  табл.  1 кратко 
представлены некоторые из наиболее важных раз-
личий между обоими мыслительными процессами. 
Аналитическое мышление – ​это процесс разделения, 
при котором схожие измерения, понятия и идеи 
разделяются между собой. Напротив, системное 
(или синтетическое) мышление – ​это интегратив-
ный процесс объединения концептуальных раз-
личий [38].

Аналитическая химия системного типа дей-
ствует на метауровне всего эксперимента вместо 
того, чтобы концентрироваться на деталях. Это 
подход к  пониманию более широкой картины 
состава и структуры объекта анализа, а не отдель-
ных измерений, путем объединения его частей 
воедино. Он контрастирует с  существовавшими 
десятилетиями редукционистскими взглядами, 
которые постепенно разбирали фрагменты на 

Таблица 1. Различия между аналитическим и системным мышлением

Аналитический подход Системный подход

Редукционистский подход

Акцент на деталях

Выделяет объекты изучения, затем 
концентрируется на одной  
или нескольких деталях

Ведет к действию,  
запрограммированному в деталях

Обладает знанием деталей, но плохо 
сформулированы цели

Целостный (сравнительный) подход

Объединяет и концентрирует 
внимание на взаимодействии между 
объектами изучения

Подчеркивает глобальное восприятие

Ведет к действию через цели

Обладает знанием целей, нечеткий 
в деталях
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части, концентрируясь на индивидуальных изме-
рениях [39]. Основные различия этих двух подхо-
дов к  аналитической химии обобщены в  табл.  2. 
Удивительно, но новые концепции аналитической 
химии реагируют, скорее, на синтетическое, а не 
аналитическое мышление и на концепции реше-
ния проблем.

Является ли современная аналитическая 
химия все еще частью химии?
Наука подразделяется на отдельные дисциплины 
не по какому-либо естественному закону, а по прак-
тическим соображениям, и химия – ​одна из таких 
дисциплин. Но можно ли считать аналитическую 
химию все еще химией в ее нынешнем состоянии 
развития? Этот вопрос имеет важные последствия 
и предостережения, которые следует обсудить.

Обратимся к  центральному вопросу, вызы
вающему озабоченность: какова сегодня основная 
деятельность аналитической химии? Должны ли 
исследования и  образование в  области аналити-
ческой химии быть организованы внутри хими-
ческих факультетов в  университетах или иссле-
довательских центрах? На все эти вопросы нет 
однозначного ответа, но они заслуживают тщатель-
ного обсуждения.

Этимология и семиотика 
аналитической химии
Мы уже говорили о том, что аналитическая химия 
не может быть отождествлена ни с  метрологией, 
ни с  физикой. Часто утверждается, что название 
«аналитическая химия» больше не соответствует 
предметной области дисциплины, и что оно отно-
сится к периоду, когда аналитическая химия была 
не более чем совокупностью «мокро-химических» 

методов анализа. Такой термин 
может рассматриваться как исто-
рический артефакт точно так же, 
как школы живописи, например, 
«Фламандские примитивисты» 
или «Прерафаэлиты» – истори-
ческие имена, которые не отра-
жают их реального содержания 
и  не являются точным описа-
нием конкретного вида искус-
ства.

Фламандские примитиви-
сты не были по сути примитив-
ными художниками в  15 веке. 
Напротив, они занимали пере-
довые позиции художествен-
ного и  технического развития 

своего времени. Прерафаэлиты  – ​группа британ-
ских художников, которые привнесли новатор-
ский подход в  художественное искусство второй 
половины 19 века, подчеркивая духовное родство 
с  флорентийскими художниками эпохи раннего 
Возрождения.

Сегодня никто по-настоящему не возражает 
против этих, казалось бы, совершенно ложных 
наименований. Мы можем воспользоваться ана-
логичными аргументами для аналитической 
химии  – ​можно просто терпеливо дождаться 
момента, когда этот термин приобретет значе-
ние, далеко выходящее за пределы ее нынешнего, 
буквального значения. И на самом деле эта ситуа-
ция уже сложилась.

Лингвистика, занимающаяся наименованиями, 
пересекается с  философскими соображениями. 
Собственное имя должно принадлежать конкрет-
ному объекту, но конкретные имена могут также 
относиться и к коллективному целому. Это проис-
ходит с семантикой аналитической химии. Сегодня 
эта дисциплина представляет собой широкую сово-
купность методов, связанных не только с химией, 
но также с физикой и биологией. Особое значение 
имеет изучение эволюционных процессов, которые 
за последние два миллиарда лет привели к появле-
нию множества потенциально важных материалов. 
Увеличивается влияние технологических областей 
на устойчивое удовлетворение потребностей и ожи-
даний общества завтрашнего дня [40].

Повторное крещение дисциплины в «аналитиче-
скую науку» или «аналитическую науку и техноло-
гию» даст некоторое преимущество, поскольку эти 
термины охватывают основную деятельность – ​ана-
лиз, а также исследовательскую часть и примене-
ние аналитической науки, – ​и выведут ее в более 

Таблица 2. Синтетическое мышление в аналитической химии «нового стиля»

Аналитическое мышление Синтетическое мышление

Наука, опирающаяся на измерения

Фокусируется на неопределенности 
измерений

Метрология является доминирующим 
фактором

Отдает предпочтение однородности

Гетерогенность является источником 
аналитической погрешности

Основана на профильном 
образовании и методическом подходе

Наука, опирающаяся на информацию

Фокусируется на формировании 
научного консенсуса

Допускает некоторые уровни 
неопределенности

Научная истина, возможность 
опровержения

Фокусируется на гетерогенности

Изучаемая область – ​природные 
и технологические объекты

Основана на междисциплинарном 
образовании и проблемно-
ориентированном подходе
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широкий научный контекст. «Но что в имени тебе 
моем? Роза пахнет розой, хоть розой назови ее, хоть 
нет» (У. Шекспир «Ромео и Джульетта»).

Однако мы продолжаем считать, что аналитиче-
ская химия – ​это правильное название, поскольку 
связывает ее с дисциплиной, к которой она принад-
лежит – ​химией. Самый высоко цитируемый жур-
нал в этой дисциплине имеет название Analytical 
Chemistry; он публикует материал гораздо шире, 
чем химические исследования, и никто, кажется, 
не возражает. Официальное определение анали-
тической химии IUPAC начинается следующим 
образом: научная дисциплина, которая разраба-
тывает и применяет методы, инструменты и под-
ходы к получению информации о составе и природе 
вещества. Это определение прошло через бесчис-
ленные заседания комитета, и никто, кажется, не 
возражает против него.

Резюмируя все вышесказанное, отметим, что 
лучше избегать любого определения аналитической 
химии, которое говорит просто: «Аналитическая 
химия  – ​это то, чем занимаются аналитические 
химики».

Аналитическая химия в образовании
Два основных принципа общенаучной практики – ​
количественная оценка и систематизация. В этой 
связи уже на ранних этапах обучения студентам 
объясняют важность понятий «неопределенность 
измерений» и  «воспроизводимость результатов». 
Тем удивительнее, что в различных дисциплинах, 
особенно в естественных науках, для количествен-
ной оценки данных и  проверки физических тео-
рий используются относительно простые или уста-
ревшие методические приемы.

То же самое происходит и с учебными планами 
по химии. Систематический подход опирается 
на кажущуюся простоту периодической системы, 
а затем получает дальнейшее развитие во внутрен-
ней сложности органической химии, ее номен-
клатуры и синтеза. Количественные аспекты дис-
циплины вводятся с  упрощенной точки зрения: 
принципы количественной оценки вводят в  дис-
циплину на основе понятий равновесной химии. 
Как бы ни были важны эти глубоко укоренивши-
еся принципы в  образовании химика, они дают 
устаревший взгляд. Когда в  большинстве учебни-
ков это дополняется инструментальным химиче-
ским анализом, обучение начинает носить фраг-
ментарный характер и  сопровождаться глубоким 
разделением между органическим и  неорганиче-
ским анализом и  строгим дифференцированием 
методических подходов. В целом, в этой картине 

доминирует измерение как таковое и его точность. 
В большинстве учебников отсутствуют новые холи-
стические синтетические подходы к решению про-
блем, описанные нами выше.

Сегодня предпринимаются многочисленные 
образовательные инициативы по обновлению учеб-
ных программ по аналитической химии, причем 
как на уровне традиционной химии и измеритель-
ной науки (см. рис. 3а), так и на междисциплинар-
ном, информационно-научном уровне (см. рис. 3б). 
Магистерская программа Erasmus Mundus EACH 
(Excellence in Analytical CHemistry – ​Особые успехи 
в  аналитической химии), например, остается 
в  основном монодисциплинарной (химия) и  на 
уровне измерений и метрологии [41]. Инициатива 
Graduate School SALSA (Высшая школа аналити-
ческих наук Адлерсхоф), с  другой стороны, пред-
лагает структурированные междисциплинарные 
исследования в  сочетании с  интегрированным 
курсом по аналитической химии [42]. Эта иници-
атива осуществляется в Берлинском университете 
Гумбольдта, следуя открытым интегративным кон-
цепциям Александра фон Гумбольдта [43]. Оба этих 
подхода имеют свои плюсы и минусы в подготовке 
молодых химиков-аналитиков к решению стоящих 
перед ними сложных задач.

В целом мы считаем, что образовательные уси-
лия в области аналитической химии должны быть 
сосредоточены на участии химиков в  междисци-
плинарных и метапредметных командах, а не на 
установление дисциплинарных границ химии.

Видное место аналитической химии в науке
По мнению Мигеля Валькарселя (Miguel Valcárcel), 
аналитическая химия не воспринимается адек-
ватно и даже рассматривается как научная дисци-
плина второго сорта. Он относит это к давним пред-
рассудкам химиков из других дисциплин и  даже 
профессионалов из других областей, принижаю-
щих аналитиков-химиков  [44]. Мы полагаем, что 
такие негативные взгляды, если они действительно 
где-то существуют, порождаются в  самом сообще-
стве и  являются следствием отсутствия самоува-
жения химиков-аналитиков. Эта дисциплина – ​не 
Золушка, страдающая от незаслуженного пренебре-
жения, а научный центр, могучий источник влия-
ния и вдохновения.

Профессиональный успех выпускников ана-
литической химии очевиден. Показано, что 
в  Европе не хватает хорошо образованных 
химиков-аналитиков  [45]. Значительная часть 
грантов Европейского исследовательского совета 
последних лет выделяется на инновационные 
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исследовательские проекты, связанные с  химиче-
ским анализом или разработкой аналитических 
методов. В  табл.  3 представлен краткий перечень 
Нобелевских премий за прошлые пять лет и место 
в них химического анализа. Особое место принад-
лежит биоанализу и  исследованию наноструктур. 
Вклад аналитической химии в премию по физике 
2018  года задокументировано в  недавней статье 
М. С. Асплунда (M. C. Asplund) и др. [46]. Важность 
лазеров и  инструментов для манипулирования 
наноразмерными образцами очевидна. То, что 
два других примера относятся к области аналити-
ческой химии, может быть, конечно, оспорено, но 
мы твердо верим, что это так. Премия по химии 
2014 года посвящена обнаружению и отслеживанию 
в пространстве одиночных биомолекул с целью изу-
чения процессов их взаимодействия, а премия по 
химии 2018 года –  измерению детального структур-
ного расположения отдельных белковых молекул in 
situ в конкретных клетках.

Выводы и перспективы

Сегодня аналитическая химия опирается на взаи-
мовлияние состава, структуры и структурных дефек-
тов, с одной стороны, и свой ств и функциональности 
мягких и твердых материальных объектов –  с другой. 
Она ушла от области исследований, ориентирован-
ных только на химию, к  более широкому междис-
циплинарному знаменателю, аналогичному таким 
областям, как спектрометрия, материаловедение 
или экология. Химия остается основой развития ана-
литической химии, и ее применение в химическом 
анализе присутствует во всей этой научной сфере. 
Аналитическое оборудование и аналитические мето-
дики эффективно востребованы наукой и обществом. 
В некотором смысле аналитическая химия подобна 
эмигранту, мигранту (а  не беглецу): она имеет 
свои корни в химии, но ее амбиции и перспективы 

распространены по всей науке, предназначены для 
промышленности и общества.

Коротко об авторах

Фредди Адамс был профес-
сором химии в  Университете 
Антверпена (UA) (Бельгия), где 
преподавал аналитическую 
химию и  радиохимию. Его 
исследования включали фун-
даментальную аналитическую 
химию и  прикладные науки 
в области материаловедения, 

экологии, искусства и археологии. Он был соучре-
дителем и директором Центра микро- и следового 
анализа в университете и был ректором UA в тече-
ние 12 лет. В настоящее время он остается почетным 
профессором, занимается своей прежней профес-
сиональной деятельностью и наукой в целом.

Мике Адрианс  –  старший 
полный профессор в  обла-
сти аналитической химии 
в  Университете Гента 
(Бельгия). Она уже несколько 
лет занимается разработкой 
и оптимизацией спектроэлек-
трохимического оборудования 
(т. е. сопряжением электрохи-

мических и  спектроскопических методов), изуче-
нием ингибирования коррозии металлов, в  том 
числе разработкой защитных покрытий. Она  имеет 
опыт работы более 25 лет в междисциплинарной 
области науки и культурного наследия.

Таблица 3. Недавние Нобелевские премии, связанные с аналитической химией

Год Дисциплина Кому присуждена Мотивировка (тематика)

2014 Химия Эрик Бетциг, Стефан Хелл, Уильям Мернер 
(Eric Betzig, Stefan Hell, William Moerner)

Флуоресцентная микроскопия со сверхразрешением

2017 Химия Жак Дюбоше, Иоахим Фрэнк, Ричард Хен-
дерсон (Jacques Dubochet, Joachim Frank, 
Richard Henderson)

Криоэлектронная микроскопия для определения струк-
туры биомолекул в растворе с высоким разрешением

2018 Физика (со-
вместно)

Артур Ашкин (Arthur Ashkin) Оптические пинцеты и их применение в биологической 
системе

Жерар Муру, Донна Стрикленд (Gérard 
Mourou, Donna Strickland)

Метод генерации высокоинтенсивных ультракоротких 
лазерных импульсов
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Аналитическая химия новой эпохи больших дан-
ных не повторяет традиционные концепции анали-
тической химии; она является олицетворением, ава-
таром, новой концептуальной формой. Она все еще 
нуждается в полной интеграции в концептуальные 
рамки дисциплины. Направления технологии боль-
ших данных не могут развиваться, полагаясь на цели 
и перспективы, основанные на обеспечении каче-
ства отдельных измерений. Будущее должно опи-
раться на связь множества аналитических результатов 
в сочетании с другой соответствующей информацией. 
Интегрированные данные в этом случае больше, чем 
просто сумма их частей, потому что способ их объеди-
нения порождает иное качество. Это древняя концеп-
ция, которая, как предполагается, берет свое начало 
у Аристотеля.

Главным в понимании и принятии дисциплины 
в ее новой форме является то, какую практическую 
пользу она приносит обществу и науке. Аналитическая 
химия больших данных не может полагаться на чело-
веческие суждения. Люди восприимчивы к когнитив-
ным предубеждениям; они склонны искать инфор-
мацию, подтверждающую их прежние взгляды. Но 
и применение искусственного интеллекта не лишено 
риска [47]. В мире все более автономных компьютер-
ных систем программные ошибки становятся еще 
большей угрозой, чем когда-либо прежде. Предстоит 
проделать большую фундаментальную работу по обе-
спечению качества сбора, обработки и сокращения 
данных. Использование хемометрии необходимо для 
преобразования данных в полезную информацию. 
В конечном счете, «умная метрология» сыграет свою 
роль во всем этом.

Только время покажет, когда приоткроется занавес 
над тем, как, в конечном счете, будет развиваться дис-
циплина и какие новые, теперь уже совершенно нео-
жиданные метаморфозы она претерпит в долгосроч-
ной перспективе.
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