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ОБЩАЯ ХАРАКТЕРИСТИКА РАБОТЫ 

Актуальность работы 

Обеспечение химиков-технологов достоверной информацией о свойствах 

и технологиях получения современных веществ является необходимым услови-

ем развития современной промышленности. На современном этапе качествен-

ная информационная поддержка специалистов невозможна без использования 

специализированных баз данных (БД). Разработка информационных систем 

(ИС) по свойствам веществ и процессам их получения ведется во всех промыш-

ленно развитых странах. Наиболее мощные информационные системы, осно-

ванные на современных СУБД, предлагают NIST (National Institute of Standards 

and Technology – Национальный институт стандартов и технологий, США) и 

STN (The Scientific and Technical Information Network – Международная сеть 

научно-технической информации). Как правило, БД по свойствам веществ раз-

рабатываются в разных организациях и даже в разных странах. Полная инте-

грация таких систем невозможна из-за разного уровня качества данных, храня-

щихся в разных БД ИС. Обычно она связана и с организационными трудностя-

ми, т.к. большинство ИС используются в коммерческих целях или являются от-

крытыми для доступа пользователей только определенных стран или организа-

ций. 

В последние годы наблюдается тенденция к кооперации в разработке ИС 

и к интеграции уже созданных ИС, как на национальном, так и на международ-

ном уровне. Актуальность решения этой задачи вызвана стремлением устра-

нить необоснованное дублирование работ и уменьшить затраты на разработку и 

поддержку ИС. Кроме того, интеграция информации, содержащейся в ИС по 

свойствам веществ и технологиям их получения, позволяет применять методы 

компьютерного анализа для поиска взаимосвязей в данных. Использование 

найденных взаимосвязей позволяет проводить компьютерное конструирование 

новых перспективных соединений, обладающих заданными свойствами. Полу-

чаемая с помощью интегрированной ИС обобщенная информация может быть 

использована специалистами для поддержки принятия решений при выборе то-

го или иного вещества и технологии его получения для использования в изде-

лиях современной промышленности. 

Цель работы 

Целью работы является информационная поддержка принятия решений 

при прогнозировании свойств веществ на основе интеграции разнородных баз 

данных по свойствам веществ и технологиям их получения. 
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Для достижения цели работы были поставлены следующие задачи: 

• провести анализ современных технологий интеграции разнородных инфор-

мационных систем; 

• осуществить выбор программной платформы для построения интегрирован-

ной информационной системы; 

• проанализировать и систематизировать архитектуру современных информа-

ционных систем по свойствам веществ и технологиям их получения; 

• разработать методику построения интегрированной информационной систе-

мы с учетом возможности ее использования конечными пользователями и 

системами поддержки принятия решений; 

• разработать структуры данных для применения в интегрированной инфор-

мационной системе по свойствам веществ; 

• разработать интегрированную информационную систему в виде программ-

ного комплекса; 

• разработать программное обеспечение баз данных по свойствам акустоопти-

ческих, электрооптических и нелинейнооптических веществ “Кристалл” и по 

ширине запрещенной зоны неорганических веществ “BandGap”; 

• применить созданную интегрированную информационную систему для про-

гнозирования свойств веществ, перспективных для использования в совре-

менной промышленности. 

Для достижения этой цели было необходимо найти решение проблем ин-

теграции информационных систем, удовлетворяющее следующим условиям. 

Решение должно быть: 

• масштабируемым, т.е. обеспечивать возможность поэтапного добавления 

существующих информационных систем; 

• достаточно простым для реализации, чтобы на основе предложенной мето-

дики любой участник мог самостоятельно разработать программные модули 

для включения своей информационной системы в интегрированную систе-

му; 

• гибким, чтобы учитывать различия в данных и информационных структурах 

ИС разных организаций; 

• мощным, чтобы обеспечить сложные механизмы извлечения и манипулиро-

вания данными. 
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Научная новизна 

• предложен комплексный подход к интеграции ИС, как на уровне пользова-

тельских интерфейсов, так и на уровне источников данных; 

• на основе теории множеств дано определение релевантной информации в 

контексте интегрированной ИС по свойствам неорганических веществ; 

• разработаны схемы данных и алгоритмы разрешения конфликтов гетероген-

ности для интегрированной ИС по свойствам веществ и технологиям их по-

лучения; 

• разработана методика применения интегрированной ИС в программном 

комплексе компьютерного конструирования химических соединений для 

прогнозирования свойств веществ. 

Практическая значимость 

Разработан и внедрен в Институте металлургии и материаловедения 

им. А.А. Байкова РАН (ИМЕТ РАН) программный комплекс, реализующий ин-

тегрированную ИС, объединяющий информационные системы по свойствам 

веществ и технологиям их получения. При помощи этого программного ком-

плекса выполнена интеграция информационных систем, разработанных ИМЕТ 

РАН совместно с другими организациями России: БД по свойствам неоргани-

ческих соединений “Фазы”, БД по фазовым диаграммам полупроводниковых 

систем “Диаграмма”, БД по свойствам акустооптических, электрооптических и 

нелинейнооптических веществ “Кристалл”, БД по ширине запрещенной зоны 

неорганических веществ “BandGap”, БД по свойствам химических элементов 

“Элементы” и информационной системы по свойствам полупроводникового 

кремния и процессам его получения и обработки “Кремний”. Полученный ин-

формационный комплекс не только позволяет конечным пользователям полу-

чать доступ ко всей информации и расчетным подсистемам в рамках интегри-

рованной ИС, но и использовать ИС в качестве источника информации для про-

грамм компьютерного конструирования соединений и СППР. 

Применение интегрированной ИС позволяет сократить время, затрачива-

емое на поиск полной информации по свойствам и технологиям получения ве-

ществ. 

Полученный программный комплекс используется в учебном процессе 

кафедры "Материалы микро-, опто- и наноэлектроники" МИТХТ при чтении 

курсов "Технология полупроводниковых материалов" и "Моделирование про-

цессов полупроводниковой технологии". 
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Методы исследования 

Структуризация и формализация предметной области выполнена на осно-

ве методов структурного системного анализа. Для определения релевантной 

информации в контексте интегрированной ИС и построения модели понятий 

предметной области использован математический аппарат теории множеств. 

При разработке интегрированной ИС использованы теория построения БД и 

Web-технологии. Для иллюстрации использования ИС в интеллектуальных си-

стемах использованы методы индуктивного вывода и компьютерного констру-

ирования неорганических соединений, основанные на обучении ЭВМ распозна-

ванию образов. 

Апробация работы 

Основные результаты работы докладывались и обсуждались на следую-

щих научно-технических конференциях и семинарах: III-rd International Confer-

ence, “Information Research, Applications and Education – i.Tech”, Bulgaria, Varna, 

2005; Всероссийских научных конференциях “Научный сервис в сети Интер-

нет”, Новороссийск, 2002, 2005; Международной научной конференции “Гага-

ринские чтения”, Москва, 2002; Научных конференциях молодых специалистов 

ИМЕТ им. А.А. Байкова РАН (проводятся в рамках Международных научных 

конференций “Теоретические основы создания металлических сплавов со спе-

циальными свойствами”), Москва, 2004, 2005; Первой научной конференции 

молодых ученых МИТХТ им. М.В. Ломоносова, Москва, 2005; Международ-

ных студенческих школах-семинарах “Новые информационные технологии”, 

Украина, Судак, 2002, 2004; Всероссийском семинаре по кинетике физико-

химических процессов в газовой динамике (Институт механики МГУ 

им. М.В. Ломоносова), 2006. 

Публикации 

Результаты диссертационной работы опубликованы в 14 печатных тру-

дах, в том числе в 3 статьях в журналах, рекомендованных ВАК РФ для опуб-

ликования результатов диссертационных работ, 3 статьях, 8 публикациях в 

сборниках трудов и тезисов докладов конференций и семинаров. 

Структура и объем диссертации 

Диссертация состоит из введения, четырех глав и заключения, изложен-

ных на 150 страницах, включая библиографию из 163 источников, 41 рисунка и 

9 таблиц. 
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ОСНОВНОЕ СОДЕРЖАНИЕ РАБОТЫ 

Во введении кратко рассмотрены актуальность и практическая ценность 

работы. Сформулирована цель работы и поставлены задачи. Кратко рассмотре-

ны методы исследований, научная новизна, результаты апробации и внедрения 

диссертационной работы. Приведена структура диссертации и краткое содер-

жание основных разделов. 

В первой главе кратко рассмотрены наиболее значимые БД по свойствам 

веществ и технологиям их получения, созданные в мире. На рис. 1 дано распре-

деление БД по тематике содержащейся в них информации. 

0

5

10

15

20

Количество БД
Термодинамические или термохимические

свойства
Технические и технологические свойства

Химические и физико-химические свойства

Кристаллографические и кристаллохимические

свойства
Физические (электрические, магнитные,

оптические и т.д.) свойства
Другие свойства

Рис. 1. Распределение БД по свойствам неорганических веществ по тематике. 

Детально рассмотрены три подхода к интеграции: (1) интеграция корпо-

ративных приложений (Enterprise Application Integration, EAI), (2) интеграция 

корпоративной информации (Enterprise Information Integration, EII) и (3) про-

граммное обеспечение для извлечения, преобразования и загрузки данных (Ex-

tract, Transform, Load – ETL), основанное на технологии хранилищ данных. 

Указаны области примене-

ния, а также достоинства и 

недостатки, присущие этим 

подходам. Отмечено, что 

ни один из существующих 

подходов не способен ре-

шить все проблемы, возни-

кающие при интеграции 

ИС, т.е. справиться с объ-

единением информацион-

ных источников и прило-Рис. 2. Современные подходы к интеграции. 
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жений ИС по свойствам веществ и технологиям их получения (рис. 2). 

Проанализированы информационные потоки при разных методах инте-

грации ИС по свойствам веществ и технологиям их получения, а также связь 

интегрированной ИС с системами поддержки принятия решений (СППР) при 

исследовании и использовании химических веществ для современной промыш-

ленности (рис. 3). 

 

Рис. 3. Анализ информационных потоков при использовании разных под-

ходов к интеграции и место интегрированной ИС в СППР. 

Учитывая то, что интегрированную ИС планировалось использовать в ка-

честве источника информации для СППР, был сделан выбор в пользу подхода 

EII при интеграции на уровне данных. Этот подход, в отличие от ETL, позволя-

ет получать актуальные данные из информационных источников, не требует 

промежуточного хранилища данных и является более гибким. 

Рассмотрены основные подходы к интеграции информации средствами 

EII: (1) Global-As-View (GAV – описывает глобальную схему предметной обла-

сти в терминах представлений локальных схем предопределенных источников 

данных) и (2) Local-As-View (LAV – рассматривает схемы локальных источни-

ков данных как материализованные представления в терминах общей глобаль-

ной схемы предметной области). После рассмотрения достоинств и недостат-
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ков, присущих GAV и LAV, осуществлен выбор подхода LAV для разработки 

интегрированной ИС, поскольку он позволяет построить масштабируемую ин-

тегрированную ИС с возможностью оперативного подключения новых источ-

ников информации. При LAV-интеграции программные адаптеры выполняют 

функцию преобразования данных из формата информационных источников к 

глобальной схеме X (рис. 4). Кратко рассмотрены и систематизированы три ти-

па конфликтов гетерогенности, которые должны быть разрешены при разработ-

ке интегрированной ИС: (1) платформенные и системные, (2) синтаксические и 

структурные, (3) семантические. 

Проведен обзор со-

временных программных 

платформ для разработки 

интегрированной ИС. 

Предложены критерии 

выбора платформ: произ-

водительность, безопас-

ность, надежность, инте-

роперабельность и сово-

купная стоимость владе-

ния (ССВ). Используя 

предложенные критерии и 

результаты тестирования, 

проведенного независимыми компаниями, сделан вывод, что в настоящее время 

Microsoft предлагает наиболее надежные и высокопроизводительные системы, 

при этом ССВ решений этой компании оказывается ниже, чем у основных кон-

курентов. Это обусловило выбор решений на платформе Microsoft для реализа-

ции интегрированной ИС. 

Во второй главе приведены результаты разработки методики построения 

интегрированной ИС. Для этого рассмотрено текущее состояние и принципы 

построения ИС по свойствам и технологиям получения химических веществ, 

т.к. учет специфики информационных структур, содержащихся в БД, и их се-

мантики является необходимым условием разработки интегрированной ИС. 

Кратко рассмотрены ИС ИМЕТ РАН, построенные на различных программно-

аппаратных платформах с использованием разных подходов к хранению и об-

работке информации: ИС по свойствам неорганических соединений “Фазы”, 

ИС по фазовым диаграммам систем с полупроводниковыми фазами “Диаграм-

предметный

посредник

(схема X)

адаптер

схема X

источник1

адаптер

схема X

источникN

каталог

источников

данных

запросы

пользователей

…

 

Рис. 4. Интеграция на основе 

принципа Local-As-View. 
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ма”, ИС по свойствам полупроводникового кремния и процессам его получения 

и обработки “Кремний” и т.д. 

Приведены краткие результаты разработки ИС по веществам с особыми 

акустооптическими, электрооптическими и нелинейнооптическими свойствами 

“Кристалл” и ИС по ширине запрещенной зоны неорганических соединений 

“BandGap”, проведенной в рамках диссертационной работы. Описана разработ-

ка универсального программного комплекса DBAdmin, позволяющего выпол-

нять удаленное администрирование БД всех ИС ИМЕТ РАН с использованием 

единого пользовательского интерфейса. Особенностями данного комплекса яв-

ляются: 1) возможность удаленного (по локальной сети или через Интернет) 

взаимодействия с БД; 2) способность работать с БД произвольной структуры, 

поскольку структура данных считывается при подключении к информационно-

му источнику; 3) возможность эффективного взаимодействия с БД под управ-

лением разных СУБД (Microsoft SQL Server, Oracle и т.д.) за счет использова-

ния OLE DB и ODBC. Отмечается, что использование DBAdmin позволило 

стандартизировать процедуры администрирования всех БД ИС в рамках ИМЕТ 

РАН и дало возможность использования этого комплекса для единого управле-

ния всеми БД в рамках интегрированной ИС. 

При исследовании ИС по свойствам веществ и процессам их получения 

отмечено присутствие во многих ИС расчетных подсистем, с помощью которых 

динамически рассчитываются значения тех или иных свойств заданного класса 

веществ по введенным пользователем параметрам или осуществляется визуали-

зация рассчитанной по некоторым правилам информации. При этом исследова-

тели активно используют такие расчетные подсистемы для получения инфор-

мации, которая не может быть представлена в табличной форме (рисунки, ди-

намические графики зависимостей и т.п.). Такие расчетные подсистемы ис-

пользуют данные из конкретных информационных источников, и, следователь-

но, их невозможно применять вне контекста оригинальных ИС, т.к. Web-

приложения ИС являются естественным интерфейсом к расчетным подпро-

граммам. Учитывая важность расчетных подсистем, отмечена необходимость 

их включения в интегрированную ИС. 

Необходимость как можно более тесной интеграции ИС по свойствам 

веществ и технологиям их получения обусловливает архитектуру построения 

современных ИС с доступом пользователей через Интернет. Отмечено, что сер-

верная часть ИС разделена на две составляющие: (1) база данных информаци-

онной системы (БД ИС); (2) Web-приложение информационной системы (Web-
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приложение ИС). Основываясь на архитектурном разделении ИС, выделены два 

класса подходов к интеграции ИС. Первый класс подходов заключается в инте-

грации информационных ресурсов на уровне виртуального объединения их ге-

терогенных источников информации (EII). Второй класс подходов позволяет 

объединить пользовательские интерфейсы, из которых осуществляется доступ к 

информационно-расчетным подсистемам, т.е. Web-приложения соответствую-

щих ИС (EAI). 

Предложен комплексный подход к интеграции, сочетающий в себе инте-

грацию на уровне данных и пользовательских интерфейсов (EII+EAI). В рамках 

предлагаемого подхода предоставляется как доступ к текущим пользователь-

ским интерфейсам ИС и свободное перемещение пользователей между ними 

(EAI), так и богатые возможности по сбору и агрегации информации, получен-

ной из разнородных распределенных источников данных по свойствам веществ, 

согласно общей разработанной информационной схеме (EII). 

При разработке методов интеграции Web-приложений ИС ставились за-

дачи поиска релевантной информации в интегрируемых ИС и обеспечения про-

зрачного перехода пользователей между Web-приложениями ИС с соблюдени-

ем безопасности. Для реализации механизмов поиска релевантной информации 

предложено использование базы метаданных (далее метабазы) – специальной 

БД, содержащей справочные сведения об интегрируемых ИС – и разработана ее 

структура. 

В метабазе содержится информация по интегрируемым информационным 

системам (множество D ), химическим системам (множество S ) и их свойствам 

(множество P ). Для описания взаимосвязи между элементами множеств D , S  и 

P  определено тернарное отношение W  на множестве PSDU = . Принадлеж-

ность элемента ),,( psd  отношению W , где PpSsDd  ,, , интерпретируется 

следующим образом: “в интегрируемой информационной системе d  содержит-

ся информация по свойству p  химической системы s ”.  

Поиск релевантной информации по конкретной химической системе s  

сводится к определению отношения R , являющегося подмножеством декартова 

произведения SS  (иными словами, 2SR  ). Таким образом, о любой паре 

Rss ),( 21 можно сказать, что система 2s  является релевантной системе 1s . Т.е., 

чтобы решить задачу поиска релевантной информации в интегрируемых ин-

формационных системах, необходимо определить отношение R . Предлагаются 

следующие правила для построения R : 
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1) Для любых множеств SsSs  21 , , состоящих из химических элементов 

ije , },..,,{},,..,,{ 222212112111 mn eeeseees ==  верно, что если 21 ss   (то есть, все химиче-

ские элементы из системы 1s  содержатся в системе 2s ), то Rss ),( 21 . 

2) Отношение R  симметрично. Иными словами, для любых SsSs  21 ,  

верно, что если Rss ),( 21 , то и Rss ),( 12 . 

В работе приведены и другие правила построения отношения R . Отмече-

но, что ни одно из определений не является подходящим для решения всех за-

дач по определению релевантной информации в распределенных ИС, и на 

практике предложены несколько разных отношений релевантности R , которые 

названы классами релевантности. Отмечается возможность более четкого опре-

деления релевантной информации при использовании отношений R  вида: 

),,(),,( 222111 psdpsdR  , где 

PppSssDdd  212121 ,;,;, . 

Для обеспечения 

безопасности при перехо-

дах пользователей между 

Web-приложениями ИС 

предложено использовать 

систему шлюзов безопас-

ности, санкционирующих 

переходы пользователей 

между ИС и обеспечива-

ющих отображение реле-

вантной информации 

(рис. 5). “Шлюз метабазы” санкционирует переход между ИС, а шлюз ИС вы-

полняет сопряжение централизованной системы безопасности с системой без-

опасности интегрируемой ИС.  

При разработке методики интеграции разнородных источников данных 

ИС решены задачи по разработке общей схемы предметной области и разработ-

ке путей разрешения конфликтов гетерогенности. 

Описание сущностей и их свойств в разных ИС по свойствам веществ 

происходит с разной степенью детализации. Отмечено, что значения свойств, 

хранимые в разных информационных источниках, определяются, в первую оче-

редь, составом неорганических веществ (набором образующих их химических 

элементов и соотношением). В свою очередь, физические свойства веществ во 

Рис. 5. Интеграция Web-приложений ИС с 

поиском релевантной информации в метабазе. 
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многом зависят от кри-

сталлической структуры. 

Поскольку интегрируемые 

ИС тесно связаны с хими-

ческой технологией, то 

сущности в них также мо-

гут быть описаны с помо-

щью иерархии понятий в 

виде дерева (рис. 6). Обозначив сущности второго уровня общим термином 

“вещество” получаем трехуровневую иерархию химических объектов: система, 

вещество и кристаллическая модификация. Вся информация о свойствах хими-

ческих сущностей, описываемых в интегрируемых информационных источни-

ках, может быть представлена на одном из этих трех уровней. Для детального 

описания объектов каждого уровня использован математический аппарат тео-

рии множеств. Предложенная иерархия объектов используется в контексте ин-

тегрированной ИС.  

Рассмотрены три типа конфликтов гетерогенности: (1) платформенные и 

системные, (2) синтаксические и структурные, (3) семантические, и предложе-

ны пути их разрешения на основе технологии Web-сервисов, языка XML и вве-

дения тезаурусов. 

В третьей главе описана программная разработка интегрированной ИС в 

рамках предложенного комплексного подхода, сочетающего в себе интеграцию 

на уровне пользовательских интерфейсов и источников данных. Рассмотрена 

реализация подсистемы интеграции пользовательских интерфейсов. Для объ-

единения Web-приложений ИС по свойствам неорганических веществ и техно-

логиям их получения использована следующая структура метабазы (рис. 7). 

Назначение таблиц: DBInfo – корневая таблица, содержащая информацию об 

интегрируемых ИС; UsersInfo, UsersAccess – таблицы, содержащие информа-

цию о пользователях интегрированных ИС и их правах доступа к другим инте-

грированным ресурсам; SystemInfo, PropertiesInfo, DBContent – таблицы, в ко-

торых описывается содержимое интегрируемых ресурсов (какая информация по 

химическим системам и их свойствам содержится в интегрируемых ИС); 

CompatibilityClasses, Compatibility, Systems2ConsiderInCompatibility – таблицы, 

содержащие информацию о доступных в метабазе классах релевантности и 

определяющие релевантные химические системы. 

Рис. 6. Иерархия химических понятий. 
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Реализована загрузка информации в метабазу с использованием языка 

XML и технологии Web-сервисов. Разработка велась в среде Microsoft Visual 

Studio 2003. Интегрируемые ИС формируют XML-документы, содержащие 

сведения об информационных изменениях, произошедших в их состоянии. За-

тем эти данные передаются Web-сервису обновления метабазы, взаимодействие 

с которым осуществляется по протоколу SOAP, являющемуся стандартным для 

взаимодействия разнородных программных модулей посредством сети Интер-

нет. После каждого сеанса передачи данных происходит инкрементальное пе-

рестроение классов релевантности. Таким образом, в метабазе поддерживается 

актуальная информация о содержимом интегрируемых ресурсов, способах до-

ступа к ним, пользователях и их правах. 

 

Рис. 7. Структура метабазы для интеграции Web-приложений ИС. 
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Разработан Web-сервис поиска релевантной информации, который на ос-

нове содержимого метабазы предоставляет пользователям интегрируемых Web-

приложений ИС ответ на запрос релевантной информации (согласно выбран-

ному классу релевантности). Запрос может инициировать только пользователь, 

зарегистрированный на уровне метабазы, а ответ, передаваемый в формате 

XML, содержит список найденной релевантной информации с учетом прав до-

ступа пользователя. Формат этого XML-документа жестко фиксирован с по-

мощью специально разработанного документа XML-schema. 

Для облегчения подключения новых информационных систем к интегри-

рованной ИС были разработаны программные компоненты, выполняющие роль 

посредников при взаимодействии с указанными выше Web-сервисами. Эти по-

средники управляют всеми аспектами сетевого взаимодействия и обеспечивают 

безопасность передаваемых данных. 

Использование Web-сервиса поиска релевантной информации позволило 

получать список релевантной информации в XML-документе, который для 

пользователей Web-приложений, как правило, выводится в виде специальных 

гиперссылок на интегрированные информационные ресурсы. Для обеспечения 

прозрачного и безопасного перехода пользователя из контекста одного Web-

приложения в контекст другого использована система шлюзов. Переход осу-

ществляется через шлюз метабазы, выполняющий роль диспетчера безопасно-

сти, который перенаправляет пользователя (в случае успешной проверки) в 

шлюз интегрируемой ИС. Задача последнего заключается в выполнении про-

зрачной авторизации пользователя и предоставлении запрашиваемой информа-

ции. 

Разработанная методика интегрирования, основанная на использовании 

шлюзов безопасности, является достаточно гибкой, так как сама политика 

“фильтрации” содержимого интегрируемого информационного ресурса задает-

ся настройками безопасности метабазы, а применяется на шлюзовой странице 

целевой ИС в контексте конкретного Web-приложения. Соответственно, учи-

тываются модели безопасности, применяемые для информационной защиты 

конкретных ресурсов. В настоящее время интеграция на уровне Web-

приложений проведена для ИС “BandGap”, “Диаграмма”, “Кристалл”, “Фазы”, 

“Элементы” и “Кремний”. Планируется функциональное расширение интегри-

рованной ИС за счет подключения новых ИС по свойствам веществ и техноло-

гиям их получения и введения новых классов релевантности. 
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Описана реализация подсистемы интеграции источников данных. Для 

объединения источников данных по свойствам неорганических веществ пред-

ложена следующая структура метабазы: Meta_DBInfo – корневая таблица, со-

держащая информацию об интегрируемых ИС; Meta_ExpertInfo, Meta_UserInfo, 

Meta_UserExpert – таблицы, содержащие информацию о пользователях и экс-

пертах ИС и их правах доступа; Meta_SystemInfo, Meta_SubstanceInfo, Me-

ta_ModificationInfo, Meta_ModificationRegisrty, Meta_PropertyInfo – таблицы, 

предназначенные для разрешения семантических конфликтов на уровне хими-

ческих систем, веществ, модификаций и свойств; Meta_DBExpert, Me-

ta_PropertyExpert, Meta_SystemExpert, Meta_SubstanceExpert, Me-

ta_ModificationExpert – таблицы, содержащие экспертные оценки качества ин-

формации в интегрируемых источниках данных ИС. 

В связи с тем, что интегрируемые источники данных могут пересекаться 

по набору свойств веществ, а качество информации (достоверность и полнота) 

в каждой ИС отличается для разных свойств, разработан механизм, поддержи-

вающий экспертные оценки интегрируемых данных. Экспертиза проводится 

высококвалифицированными специалистами, которые выставляют оценки, ха-

рактеризующие качество данных в разных интегрируемых ИС. Таким образом, 

при наличии информации по какому-либо физико-химическому свойству в не-

скольких интегрируемых БД, интегрированная ИС может выдавать не только 

сами данные, но и степень их достоверности, рассчитанную на основе эксперт-

ных оценок. Заметим, что ИС может функционировать и без пользовательских 

рейтингов и экспертных оценок. 

Далее описаны требования к реализации программных адаптеров, кото-

рые согласно выбранному подходу Local-As-View осуществляют трансформа-

цию структур данных из внутреннего представления интегрируемого источника 

к разработанной общей информационной схеме. Согласно разработанной мето-

дике, программные адаптеры реализуются в качестве Web-сервисов, имеющих 

стандартизированное в рамках общей схемы WSDL-описание (Web Services De-

scription Language – язык описания Web-сервисов). Результатом работы адапте-

ров являются стандартизированные XML-документы, что обеспечивает унифи-

цированную работу предметного посредника со всеми интегрируемыми источ-

никами данных. 

Разработан предметный посредник, являющийся точкой входа в интегри-

рованную ИС. Он отвечает на запросы пользователей интегрированной ИС, 

осуществляя взаимодействие со всеми программными адаптерами, поиск и аг-
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регацию данных. Фрагмент ответа приведен на рис. 8. В настоящее время к 

предметному посреднику выполнено подключение источников данных для ИС 

“BandGap” и “Кристалл”. 

Отмечается, что оригинальная методика интегрирования Web-

интерфейсов ИС и их информационных источников позволила объединить ИС 

по свойствам веществ и технологиям их получения. Таким образом, реализова-

на интегрированная ИС, которая может использоваться как конечными пользо-

вателями для поиска и сбора информации, так и программными средами в каче-

стве информационного источника по свойствам веществ и технологиям их по-

лучения. 

 

Рис. 8. XML-документ с фрагментом ответа предметного посредника ин-

тегрируемой ИС. 

В четвертой главе отмечено, что интеграция ИС является первым шагом 

к разработке интеллектуальных ИС. Интегрированная ИС решает проблему по-

иска затребованных пользователем сведений об определенных веществах и их 

свойствах в различных интегрируемых источниках данных. Дальнейшая интел-

лектуализация разработанной интегрированной ИС связана с ее оснащением 

программными комплексами анализа огромных массивов химической инфор-
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мации и с поиском взаимосвязей в этих данных. Найденные взаимосвязи позво-

лят прогнозировать свойства еще экспериментально неизученных веществ, 

оценивать их параметры и принимать решение о путях поиска новых веществ с 

заданными свойствами. Это расширит возможности интегрированной ИС, пре-

вращая ее из компьютерного справочника в интеллектуальную ИС. 

В рамках диссертационной работы были проведены исследования по ис-

пользованию данных из интегрированной ИС для поиска сложных взаимосвя-

зей в химической информации и их применению для конструирования новых 

неорганических соединений, перспективных для использования в электронной 

промышленности. Физико-химической основой разработки такой системы яв-

ляется Периодический закон, из которого следует, что существуют периодиче-

ские зависимости между свойствами соединений и свойствами элементов, вхо-

дящих в их состав. Поскольку все известные соединения, информация о кото-

рых хранится в ИС, должны подчиняться Периодическому закону, то, следова-

тельно, возможен поиск закономерностей образования соединений определен-

ных типов с использованием компьютерных методов анализа информации ин-

тегрированной ИС. 

На основе системного анализа процесса компьютерного конструирования 

неорганических соединений разработана методика использования интегриро-

ванной ИС в качестве источника данных исследовательских систем, используе-

мых для принятия решений при исследовании неорганических соединений 

(рис. 9). 

Прогнозирующая ИС используется, если в интегрированной ИС нет дан-

ных по соединениям с нужными свойствами. При этом первый этап компью-

терного конструирования – это экспертный анализ информации в специализи-

рованных БД с целью выбора соединений-прототипов, свойства которых близ-

ки к требуемым. Затем ведется отбор информации об известных аналогах по 

составу и/или типу кристаллической структуры в общих БД. Каждая система 

описывается в виде набора значений свойств химических элементов, входящих 

в её состав. На данном этапе эксперт отбирает свойства, по которым будет ве-

стись анализ. Данные о свойствах химических элементов извлекаются из БД по 

свойствам химических элементов. Как правило, используется множество самых 

различных свойств элементов и/или их простых соединений. 
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Рис. 9. Методика использования интегрированной ИС в СППР. 
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Далее используются программы распознавания образов (были использо-

ваны системы распознавания образов “Распознавание”, разработанная в ВЦ 

РАН, и “Confor”, разработанная в Институте кибернетики Национальной АН 

Украины), анализирующие интервалы изменения значений свойств, которые 

соответствуют различным классам систем. В качестве обучающей используется 

часть выборки соединений-аналогов. Результатом этого этапа является гипотеза 

о взаимосвязях в наборе свойств химических элементов, разделяющая системы 

на разные классы. Затем ИС осуществляет распознавание классов веществ, со-

гласно полученной гипотезе. Прогнозирование осуществляется на экзаменаци-

онной выборке, являющейся частью выборки соединений-аналогов. Если точ-

ность прогноза превышает указываемый пользователем-экспертом порог 

(обычно 80%), то гипотеза считается верной, а иначе отбрасывается. 

На заключительном этапе в гипотезу подставляются наборы значений 

свойств элементов – компонентов еще не исследованных систем, и пользова-

тель-эксперт получает прогноз, будет ли образовываться в данной системе со-

единение заданного состава. Аналогично можно получить прогноз соединений 

с определенным типом кристаллической структуры или с параметрами, значе-

ния которых находятся в определенном интервале. 

После экспериментальной проверки результатов прогнозирования ин-

формация помещается в разработанную интегрированную ИС, пополняя соот-

ветствующие БД. При этом, если эти данные не совпадают с результатом про-

гноза, то пользователь может инициировать переобучение системы с учетом 

новых экспериментальных сведений. За счет использования большей выборки, 

очень часто, обучающей системе удается найти больше взаимосвязей, постро-

ить лучшие гипотезы и тем самым повысить точность будущих прогнозов. 

На основе предложенной методики проведены эксперименты по исполь-

зованию интегрированной ИС для анализа больших массивов хранящейся ин-

формации с целью поиска взаимосвязей в данных и использования их для кон-

струирования новых веществ с заданными свойствами. Получены следующие 

результаты: 

• Осуществлено конструирование еще не полученных перспективных полу-

проводниковых соединений состава ABX2 (X = S, Se, Te). Сравнение резуль-

татов расчетов с новыми экспериментальными данными показало, что из 61 

проверенного прогноза только 3 оказались неправильными, т.е. ошибка про-

гнозирования составила менее 5 %. 
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• Для соединений состава ABX2 (X = S, Se, Te) с кристаллической структурой 

халькопирита решена задача прогноза ширины запрещенной зоны, при этом 

ошибка прогнозирования оказалась порядка 20 %, а при применении метода 

“голосования” результатов прогнозов с использованием различных алгорит-

мов удалось добиться правильных прогнозов. 

• Осуществлен прогноз более сложных по составу соединений A2B2(XO4)3 с 

кристаллической структурой лангбейнита, перспективных для поиска новых 

пьезоэлектрических, сегнетоэлектрических, нелинейнооптических, электро-

оптических и люминесцентных веществ. Из 17 экспериментально проверен-

ных прогнозов 12 оказались верными, т.е. ошибка прогнозирования состави-

ла менее 30 %. 

На основе анализа полученных результатов сделан вывод о перспектив-

ности использования разработанной интегрированной ИС как информационной 

основы для программного комплекса компьютерного конструирования неорга-

нических соединений. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

В диссертационной работе получены следующие результаты: 

• на основе анализа современных технологий интеграции гетерогенных ин-

формационных систем, выработаны критерии и осуществлен выбор про-

граммной платформы для реализации информационной системы; 

• на основе проведенного анализа архитектуры информационных систем по 

свойствам веществ и технологиям их получения разработан комплексный 

подход к интеграции информационных систем, как на уровне пользователь-

ских интерфейсов, так и на уровне информационных источников; 

• на основе теории множеств формализовано понятие релевантной информа-

ции, содержащейся в интегрируемых информационных системах рассматри-

ваемой предметной области; 

• разработана методика интеграции распределенных Web-приложений ин-

формационных систем с учетом требований информационной безопасности, 

оснащенная поисковым механизмом для обнаружения релевантной инфор-

мации, которая содержится в интегрируемых информационных системах; 

• разработана методика интеграции разнородных информационных источни-

ков на основе предложенных механизмов разрешения конфликтов гетеро-

генности и схемы предметной области; 

• разработан, реализован и внедрен в ИМЕТ РАН программный комплекс, ин-

тегрирующий информационные системы по свойствам веществ и технологи-
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ям их получения, который позволяет пользователям осуществлять доступ ко 

всей информации, хранящейся в интегрированных информационных систе-

мах; 

• использование интегрированной ИС для анализа больших массивов храня-

щейся информации с целью поиска взаимосвязей в данных и использования 

их для прогнозирования свойств веществ показало, что средняя ошибка про-

гнозирования – менее 20 %. 
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