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Введение
Вопросы обоснования долговременной безопасности пунктов захоронения радиоактивных отходов и объектов ядерного наследия актуальны для всех государств, использующих атомную энергию. Обоснование долговременной безопасности представляет собой всесторонний анализ выполнения природными и инженерными барьерами их функций безопасности и оценки влияния на окружающую среду на протяжении длительного времени. Управление неопределенностями является неотъемлемой частью этого анализа и необходимо как ключевой элемент процесса формирования доверия [1].
Работа с неопределенностями начинается, естественно, с их идентификации. После того, как источники неопределенностей очерчены, для каждого из них необходимо ответить на три вопроса: 1) могут ли соответствующие неопределенности быть оценены количественно; 2) насколько они существенны 3) можно ли их избежать или по крайней мере уменьшить [2]. 
Источники и типы неопределенностей
Для сложной природно-техногенной системы, период потенциальной опасности которой может составлять десятки тысяч лет, неопределенности многообразны и могут быть классифицированы по различным признакам. 
Традиционно все факторы (и известные, и неизвестные), которые могут повлиять на эволюцию пункта захоронения и, соответственно, релевантны для обоснования безопасности, разделяют на особенности, события и процессы. Соответствующие им источники неопределенностей тоже будут отличаться [2]. 
Так, неопределенности в характеризации особенностей тех или иных составляющих системы могут быть связаны либо с недостаточностью или неточностью измерений, либо с естественной вариабельностью измеряемых свойств. 
Неопределенности в описании процессов обусловлены тем, что любая модель, описывающая сложную многокомпонентную систему, является упрощением, причем только одним из множества вариантов упрощений, для выбора из которых необходимо детальное понимание того, как взаимодействуют элементы этой системы (и соответствующие данные). 
Учет неопределенностей, связанных с событиями, нетривиален потому, что в целом выбор площадки и дизайн системы осуществляются таким образом, чтобы событий было как можно меньше, но обратная сторона этого – сложность прогноза редких событий.
Все это разнообразие неопределенностей можно разделить на два обширных типа. Неопределенности, которые связаны с недостатком знания о моделируемых явлениях, отсутствием необходимой для этого информации, называются эпистемическими. Им противопоставляют алеаторные неопределенности, вытекающие из случайной природы какого-либо природного объекта или процесса [2].
Сценарии, модели и численные оценки
Центральный элемент и основной инструмент обоснования безопасности в области обращения с РАО – численное моделирование. Это обусловлено и непосредственно разнообразием релевантных для безопасности процессов, и необходимостью оценить их влияние на различных пространственных и временных масштабах. Соответственно, эксперименты, которые бы давали исчерпывающую для оценки безопасности информацию, зачастую просто невозможны [3].
При этом для того, чтобы численные оценки могли считаться достоверными, необходим способ систематизировать и учесть все разнообразие комбинаций влияющих на безопасность факторов. Для этого применяются сценарии – постулируемые альтернативные варианты эволюции системы, каждый из которых затем может быть декомпозирован на набор сначала концептуальных, а затем соответствующих численных моделей.
Здесь стоит разграничить несколько тесно переплетенных и потому иногда вызывающих путаницу понятий. Под концептуальной моделью, как правило, понимается сформулированный в математической форме набор предположений о моделируемой подсистеме (в том числе учет или наоборот, пренебрежение, отдельными факторами, тип начальных и граничных условий, и т.д.). Численная модель – это реализация концептуальной модели в расчетном коде, т.е. специализированном программном средстве. При этом для одной и той же модели может быть проведен ряд отличающихся численных расчетов (например, с различными значениями параметров, или временными шагами, или даже способами численного решения заложенных в модель дифференциальных уравнений). 
Поэтому концептуальная модель, численная модель, расчетный код и результат расчета (та самая искомая численная оценка) не тождественны, хотя и взаимосвязаны. В контексте данного доклада это важно еще и потому, что на различных уровнях «иерархии» численного анализа безопасности будут отличаться и подходы к обращению с неопределенностями.
Обращение с неопределенностями для отдельно взятой модели
На уровне одной модели подходы к реализации последовательности «идентификация – численная оценка – оценки значимости – уменьшение» в целом давно отработаны и более-менее прозрачны. 
Так, в процессе параметризации модели очерчивается набор модельных переменных, значения которых известны не точно. Путем совместного варьирования этих неизвестных параметров и статистического анализа соответствующих выходных значений можно оценить связанную с ними неопределенность результата моделирования [4]. 
Для того чтобы понять, каков вклад каждого из неизвестных параметров в эту неопределенность, производится анализ чувствительности [5]. На основе этой информации разработчик модели может решить, какие параметры модели можно зафиксировать, практически не повлияв на результат моделирования, а для каких параметров неопределенности необходимо уменьшать. 
В роли этапа уменьшения неопределенностей здесь (помимо непосредственного уточнения входных величин путем дополнительных экспериментальных или полевых исследований) часто выступает калибровка модели. В процессе калибровки значения неизвестных входных параметров подбираются таким образом, чтобы модельные выходные величины наилучшим образом совпали с имеющимися о них фактическими данными [6].
Несмотря на теоретическую простоту перечисленных шагов и на то, что реализующие их программные средства зачастую позиционируются как моделенезависимые (численная модель рассматривается как «черный ящик», для которого можно менять входы и анализировать выходы), практическая реализация не всегда так однозначна и часто требует ощутимой адаптации общих подходов для каждого отдельного случая [7]. 
Не исчерпывающий список таких практических отличий начинается с разнообразия форматов – любой анализ неопределенностей начинается с разбора формата входных и выходных данных, специфичного для конкретного расчетного кода, в котором реализована модель. Необходимые для работы с неопределенностями входы и выходы модели могут находиться в одном или нескольких текстовых или бинарных файлах, а иногда и в удаленной базе данных.
Следующая практическая сложность – это размерность модельного результата и то, как мы его анализируем. На выходе модели могут быть не только несколько отдельных значений, но и временной ряд, или пространственное поле, или несколько зависимостей одной моделируемой величины от другой. Уже даже визуализация разброса результата для каждого из этих случаев будет выглядеть по-разному. При переходе к анализу чувствительности возникнет вопрос о том, всегда ли оценивать влияние параметров на результат в каждой точке отдельно или в случае многомерных результатов достаточно ввести какую-то интегральную характеристику и оценивать влияние на нее. Аналогично для калибровки возникает вопрос о метрике сравнения фактических и модельных данных. 
Также возникает группа вопросов уже непосредственно о варьируемых входных параметрах: в одном ли масштабе они меняются и известно ли что-нибудь об их распределениях, можно ли считать их независимыми или наоборот, заведомо известно, что они меняются скоррелированно. В зависимости от ответов на эти вопросы могут понадобиться как дополнительные шаги обработки, так и совершенно другие методы анализа чувствительности или калибровки.
Выбор метода – отдельный большой вопрос для всех инструментов обращения с неопределенностями [5]. 
Для калибровки выбор метода плохо формализуем в силу того, что наиболее современный и эффективный инструмент в этом случае – эвристические оптимизационные методы, для которых доказано, что один метод может превосходить другие, только если он специализирован под конкретную задачу, т.е. каким-либо образом учитывает ее структуру [8]. На практике это зачастую означает необходимость для каждой новой модели пробовать и выбирать из набора подходов, которые ранее хорошо себя зарекомендовали.
Для анализа чувствительности выбор метода [5, 9] может быть сделан на основе информации о свойствах модели (линейности или монотонности, мультимодальности или асимметрии распределения модельных выходов), а также – к сожалению – на основе вычислительной сложности модели.
Для оценки неопределенности (разброса) результата моделирования на первый взгляд все гораздо более просто. Тем не менее, в научном сообществе продолжается обсуждение того, каким образом лучше визуализировать те или иные неопределенности [10] в зависимости от размерности, рассматриваемых явлений или целевой аудитории. Также немаловажен выбор стратегии построения случайной выборки – как в контексте самой оценки неопределенностей [4], так и в связи с тем, что многие методы анализа чувствительности требуют довольно большой выборки случайных реализаций, построенной определенным образом, а для экономии вычислительных ресурсов было бы логично использовать в том числе и реализации, сгенерированные на этапе оценки неопределенности.
Проблема вычислительных затрат в целом для задач учета неопределенностей стоит довольно остро, так как для любого хоть сколько-нибудь представительного статистического анализа необходимы тысячи реализаций модели при различных комбинациях параметров. В этой связи активно развиваются подходы метамоделирования (или суррогатного моделирования) – методы относительно быстрой аппроксимации вычислительно сложной численной модели [5]. В качестве такой аппроксимации может быть использовано множество методов из различных областей математики [11] со своими достоинствами и недостатками, а значит снова встает вопрос выбора.
Концептуальные и сценарные неопределенности
Следующий уровень обращения с неопределенностями связан с выбором концептуальной модели. Как уже было сказано, любой из рассматриваемых сценариев эволюции многокомпонентной природно-техногенной системы можно декомпозировать на модели отдельных процессов или подсистем далеко не единственным образом. То есть на этом уровне явное рассмотрение набора альтернативных моделей – это шаг идентификации неопределенностей, а соответствующее их уменьшение – это аргументированное сужение выбора.
Анализ чувствительности и калибровка в определенной степени могут быть полезны и здесь [12], тем не менее, основное соображение на счет выбора модели, диктуемое и здравым смыслом, и руководствами по безопасности – это итеративный и поэтапный подход. Это значит, что на начальных этапах работы над обоснованием долговременной безопасности предпочтительны более простые модели, а по мере накопления релевантной информации их следует развивать и детализировать. Способы выражения сложности модели численно (а значит – сравнимо) при помощи информационных критериев развиваются подходе мультимодельного анализа [13]. Также заслуживает упоминания Байесовское усреднение [14] – подход, в котором наоборот, не выбирается единственно верная модель, а оценка интересующей величины получается на основе всего ансамбля альтернативных моделей.
К вышесказанному следует добавить, что шаг численной оценки для концептуальной неопределенности остается проблематичным, даже если доступен для сравнения набор альтернативных моделей [15]. Понятно, что пространство возможных моделей по сути бесконечно, соответственно, любой рассматриваемый набор альтернатив вряд ли является полным. Но одна из основных сложностей состоит скорее в том, что различные концептуальные модели чаще возникают на основе отличий и ограничений соответствующих программных средств, а не на базе исчерпывающего анализа релевантных факторов. 
Еще менее тривиально обстоят дела с неопределенностями, касающимися сценариев. Изначально применение сценариев для анализа долговременной безопасности нацелено на обеспечение полноты учета всех релевантных особенностей, событий и процессов и их взаимодействий, или, по крайней мере, на приближение к этой полноте.
Тем не менее, до сих пор основным способом обращения со сценарными неопределенностями является формулирование одного основного сценария (сценария нормальной эволюции) и нескольких альтернативных, и нескольких «что если». При этом сценарии «что если», как правило, нацелены скорее на демонстрацию робастностности какой-то из подсистем, а не на рассмотрение реалистичных вариантов эволюции системы [2]. 
Практические сложности всеобъемлющего анализа возможных сценариев обусловлены несколькими факторами. Например, осложняет получение численных оценок сценарных неопределенностей невозможность на практике сгенерировать и просчитать все возможные сценарии. Также существенную роль играет отсутствие информации о характерных вероятностях большинства факторов – ее наличие позволило бы адаптировать многие методы вероятностного анализа безопасности, и поэтому попытки такую информацию каким-либо образом выявить продолжаются [16].
Заключение
Подытожить все вышеизложенное хотелось бы несколькими соображениями. Первое и основное: несмотря на широко признанный тезис о том, что обоснование безопасности в целом и моделирование в частности по своей сути итеративны, учет неопределенностей зачастую ошибочно рассматривается как один из финальных и не всегда обязательных шагов численного моделирования. Поэтому хотелось бы еще раз подчеркнуть, что такие шаги как анализ чувствительности и калибровка – не завершающие стадии, а неотделимые составляющие процесса разработки модели, интерпретация которых позволяет протестировать модель и понять, как она может быть улучшена.
Еще один момент – это то, что универсальных инструментов для анализа и уменьшения неопределенностей, к сожалению не бывает. В каких-то случаях необходимо выбирать подходящий метод, и для этого необходима дополнительная информация о модели или исходных данных. Причем довольно часто выбор инструмента анализа – это компромисс между тем, что нужно применить и тем, что можно себе позволить с точки зрения вычислительных затрат. Кроме того, в каких-то случаях результат интерпретируется не так однозначно, как в теории – так или иначе приходится приоткрывать «черный ящик», в виде которого традиционно изображается модель. 
В сумме получается, что вопросы обращения с неопределенностями нельзя полностью переложить на каких-то отдельных «экспертов в области неопределенностей», это всегда совместная работа с разработчиками моделей, то есть базовые знания в этой области нужны практически всем задействованным в формировании обоснования долговременной безопасности специалистам.
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