
ÈÍÔÎÐÌÀÖÈÎÍÍÛÅ ÒÅÕÍÎËÎÃÈÈ, ¹ 12, 2010 63

УДК 546:025.4.03

Н. Н. Киселева, ä-p хиì. наук, зав. ëаб.,
В. А. Дудаpев, канä. техн. наук, ст. нау÷. сотp.

У÷pежäение Pоссийской акаäеìии наук
Институт ìетаëëуpãии и ìатеpиаëовеäения

иì. А. А. Байкова PАН
e-mail: kis@imet.ac.ru

База данных
"Инфоpмационные pесуpсы 

неоpганической химии 
и матеpиаловедения"

Введение

Пеpеä ëþбыì иссëеäоватеëеì pано иëи позäно
возникает пpобëеìа поëу÷ения инфоpìаöии, не-
обхоäиìой äëя пpовеäения нау÷ных pабот. Дëя ее
pеøения в настоящее вpеìя в ìиpе созäаны и экс-
пëуатиpуþтся ìножество баз äанных (БД) по
свойстваì неоpãани÷еских веществ и ìатеpиаëов
(БД СНВМ) [1—8]. Тоëüко за пятü посëеäних ëет
÷исëо БД в этих пpеäìетных обëастях возpосëо
боëее ÷еì в 2 pаза. Боëüøинство pазpаботанных
систеì явëяþтся фактоãpафи÷ескиìи, хотя объеì
инфоpìаöии в обëасти неоpãани÷еских веществ и
ìатеpиаëов, соäеpжащейся в äокуìентаëüных БД
(Science-direct (http://www.sciencedirect.com), Wiley
(www.wiley.com), Springer (www.springer.com), American

Chemical Society (www.acs.org), Chemical Abstract
Service (www.cas.org), STN (www.stn-international.de),
ВИНИТИ (www2.viniti.ru), e-library (www.elibrary.ru)
и т. ä.), зна÷итеëüно пpевосхоäит суììаpный объ-
еì äанных фактоãpафи÷еских систеì.

О÷евиäно, ÷то ни оäна из созäанных в ìиpе БД
СНВМ не соäеpжит поëноãо описания свойств
веществ и ìатеpиаëов. На совpеìенноì этапе pаз-
вития науки и пpоìыøëенности за÷астуþ тоëüко
ис÷еpпываþщая хаpактеpистика ìатеpиаëа позво-
ëяет пpинятü pеøение об еãо испоëüзовании, по-
скоëüку спеöиаëистаì в обëасти ìатеpиаëовеäе-
ния тpебуется знание саìых pазных паpаìетpов
веществ. Оäнако всестоpонний анаëиз свойств то-
ãо иëи иноãо вещества неpеäко явëяется затpуä-
нитеëüныì по пpи÷ине pазбpосанности инфоpìа-
öии по pазëи÷ныì исто÷никаì. Такиì обpазоì,
äëя поëу÷ения поëной инфоpìаöионной каpтины
неpеäко пpихоäится пpовоäитü поиск сpазу в не-
скоëüких БД СНВМ, соäеpжащих pазpозненные
äанные. Тpаäиöионной пpобëеìой посëеäних ëет
стаëа пpобëеìа поиска БД, соäеpжащих нужные
äëя спеöиаëистов äанные. Дëя pеøения этой пpо-
бëеìы в Институте ìетаëëуpãии и ìатеpиаëовеäе-
ния иì. А. А. Байкова PАН (ИМЕТ PАН) pазpа-
ботана спpаво÷ная БД "Инфоpìаöионные pесуp-
сы неоpãани÷еской хиìии и ìатеpиаëовеäения" —
Information Resources of Inorganic Chemistry (IRIC).

1. Cтpуктуpа базы данных IRIC

Пpи pазpаботке конöептуаëüной стpуктуpы БД
(pис. 1) у÷итываëисü возìожные запpосы потен-
öиаëüных поëüзоватеëей. Основное вниìание бы-
ëо уäеëено фоpìиpованиþ äвуязы÷ноãо (на pус-
скоì и анãëийскоì языках) постоянно попоëняе-
ìоãо списка кëþ÷евых сëов, а также уто÷нениþ
инфоpìаöии об оpãанизаöиях—вëаäеëüöах БД
(название, по÷товый и эëектpонный аäpеса, теëе-
фон, факс, e-mail). Боëüøинство äанных быëо из-
вëе÷ено из пубëикаöий и Интеpнета. В pезуëüтате
ноpìаëизаöии стpуктуpы БД быëи сфоpìиpованы
13 pеëяöионных табëиö (pис. 1).

Основная табëиöа БД IRIC — Databases — со-
äеpжит иäентификатоp БД, поëное и сокpащен-
ное названия БД СНВМ и коììентаpии на pусскоì
и анãëийскоì языках, ноìеpа теëефонов и фак-
сов, e-mail оpãанизаöии—вëаäеëüöа БД, а также ее
аäpес в сети Интеpнет. Табëиöа KeywordsInfo
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вкëþ÷ает список кëþ÷евых сëов, отpажаþщих со-
äеpжание БД СНВМ, на pусскоì и анãëийскоì
языках. В табëиöе CountriesInfo äан список стpан,
в котоpых pазpаботаны БД СНВМ, на pусскоì и
анãëийскоì языках. Табëиöа OrganisationsInfo
вкëþ÷ает äанные об оpãанизаöиях—вëаäеëüöах
БД СНВМ: иäентификатоp оpãанизаöии-вëаäеëüöа;
соответствуþщий иäентификатоp стpаны, в котоpой
pаспоëожена оpãанизаöия; поëное и сокpащенное
названия оpãанизаöии на pусскоì (äëя pоссий-
ских оpãанизаöий) и анãëийскоì языках. В табëиöе
OrganisationsInfo_Databases äано соответствие
ìежäу иäентификатоpаìи БД СНВМ и оpãаниза-
öии-вëаäеëüöа, а также аäpес оpãанизаöии на
анãëийскоì и pусскоì (äëя pоссийских оpãани-
заöий) языках. Соответствие ìежäу иäентифика-
тоpаìи БД и кëþ÷евыìи сëоваìи устанавëивается

табëиöей Databases_Keywords. Таб-
ëиöы LicenseTypes, DatabasePrices и
CurrencyRates вкëþ÷аþт инфоpìаöиþ
о типе ëиöензий и стоиìости äоступа
к БД СНВМ.

Табëиöа LitReferences соäеpжит ос-
новнуþ инфоpìаöиþ о пубëикаöиях,
из котоpых по÷еpпнута инфоpìаöия
о БД СНВМ: ноìеp статüи, ее назва-
ние; название жуpнаëа (сбоpника, тpу-
äов и т. п.); ãоä пубëикаöии, тоì, но-
ìеp и стpаниöы. В табëиöе AuthorsInfo
äан пpонуìеpованный список автоpов
пубëикаöий. Соответствие ìежäу но-
ìеpаìи статей и иäентификатоpаìи ав-
тоpов устанавëивается табëиöей Refe-
rences_AuthorsInfo, а ìежäу ноìеpаìи
статей и иäентификатоpаìи БД
СНВМ — табëиöей DB_LitReferences.

Pазpаботанная стpуктуpа (pис. 1)
позвоëяет обpаботатü все возìожные
запpосы поëüзоватеëей, упpощает
взаиìоäействие с БД и ãаpантиpует
непpотивоpе÷ивостü хpанящихся äан-
ных. Ссыëо÷ная öеëостностü обеспе-
÷ивается испоëüзованиеì пеpви÷ных
и внеøних кëþ÷ей.

2. Пользовательский интеpфейс 
БД IRIC

Дëя обеспе÷ения наибоëее пpостоãо
äоступа к БД IRIC со стоpоны коне÷-
ных поëüзоватеëей быë pазpаботан
äинаìи÷еский Web-сайт, пpеäостав-
ëяþщий уäобный поëüзоватеëüский
интеpфейс äëя pаботы с базой äанных.
Сайт выпоëнен в ка÷естве Web-пpи-
ëожения по кëасси÷еской тpехзвенной
аpхитектуpе (на основе конöепöии

"кëиент-сеpвеp"), вкëþ÷аþщей в себя тpи звена:
бpаузеp (кëиент); Web-сеpвеp (сеpвеp пpиëожений);
сеpвеp БД (pис. 2). БД IRIC äоступна поëüзовате-
ëяì ÷еpез сетü Интеpнет: http://iric.imet-db.ru. Дëя
поиска инфоpìаöии в БД пpиãоäен ëþбой бpау-
зеp. Инфоpìаöия пpеäоставëяется в откpытоì
äоступе на pусскоì и анãëийскоì языках, ÷то от-
кpывает возìожностü испоëüзования БД øиpо-
киì кpуãоì спеöиаëистов не тоëüко в наøей стpа-
не, но и за pубежоì.

Пpосìотp и поиск инфоpìаöии о ìатеpиаëо-
веä÷еских pесуpсах в БД IRIC осуществëяется
с поìощüþ тpех кëассов запpосов:
� общий запpос — пpосìотp всей инфоpìаöии

по выбpанноìу pазäеëу ìенþ;
� пpостой запpос — поиск äанных по оäноìу

кpитеpиþ;

Pис. 1. Стpуктуpа БД IRIC

Pис. 2. Тpехзвенная аpхитектуpа постpоения Web-пpиложений
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� сëожный запpос — поиск äанных по нескоëü-
киì кpитеpияì.
Пpиìеpоì сëожноãо запpоса явëяется поиск

ìатеpиаëовеä÷еских БД, pазpаботанных в опpеäе-
ëенной стpане и оpãанизаöии. На pис. 3 показана
÷астü pезуëüтатов запpоса äëя Pоссии и оpãаниза-
öии-pазpабот÷ика ИМЕТ PАН.

3. БД IRIC как инстpумент анализа 
основных тенденций в pазpаботке 

инфоpмационных pесуpсов в области 
неоpганического матеpиаловедения

Основная заäа÷а созäания и экспëуатаöии баз
äанных — инфоpìаöионное обсëуживание спе-
öиаëистов. Оäнако БД пpеäоставëяþт зна÷итеëüно
боëее øиpокие возìожности опеpиpования ин-
фоpìаöией. Оäной из таких возìожностей явëяется
статисти÷еский анаëиз и выявëение основных тен-
äенöий pазвития пpеäìетной обëасти (в äанноì
сëу÷ае — инфоpìаöионные pесуpсы неоpãани÷е-
ской хиìии и ìатеpиаëовеäения).

Анаëиз теìатики кëþ÷евых сëов позвоëиë вы-
äеëитü наибоëее pаспpостpаненные паpаìетpы
неоpãани÷еских веществ и ìатеpиаëов, инфоpìа-
öия о котоpых соäеpжится в БД СНВМ (pис. 4, сì.
тpетüþ стоpону обëожки). Тpаäиöионное пеpвое
ìесто по ÷исëу БД заниìаþт фактоãpафи÷еские
инфоpìаöионные систеìы, аккуìуëиpуþщие ин-
фоpìаöиþ по теpìоäинаìи÷ескиì и тепëофизи-
÷ескиì свойстваì. Интенсивно pазpабатываþтся
и øиpоко испоëüзуþтся в фунäаìентаëüных и
пpикëаäных иссëеäованиях и пpоìыøëенности
БД с кpистаëëоãpафи÷еской и кpистаëëохиìи÷е-

ской инфоpìаöией. В посëеäние ãоäы увеëи÷и-
ëосü ÷исëо БД, соäеpжащих свеäения о ìехани÷е-
ских свойствах (пpо÷ности, устаëости, поëзу÷ести
и т. ä.) и эëектpи÷еских свойствах неоpãани÷еских
веществ и ìатеpиаëов.

Чисëо коìпüþтеpных инфоpìаöионных pесуp-
сов и их объеì ìоãут сëужитü показатеëеì нау÷-
ноãо и пpоìыøëенноãо потенöиаëа стpаны. Анаëиз
инфоpìаöии БД IRIC позвоëиë выявитü стpаны-
ëиäеpы в обëасти pазpаботки ìатеpиаëовеä÷еских
инфоpìаöионных pесуpсов. Миpовой ëиäеp —
США — заниìает пеpвое ìесто в списке pазpа-
бот÷иков БД СНВМ (pис. 5, сì. тpетüþ стоpону
обëожки), ãëавныì обpазоì за с÷ет pазвития ин-
фоpìаöионных систеì National Institute of Standards
and Technology. В посëеäнее äесятиëетие Япония
неукëонно наpащивает объеì инфоpìаöионных
pесуpсов (сëеäует отìетитü вкëаä National Institute
of Materials Science — основноãо японскоãо пpовай-
äеpа в обëасти ìатеpиаëовеä÷еских БД). В тpойку
ëиäеpов вхоäит пока и Pоссия, ãëавныì обpазоì
за с÷ет БД СНВМ акаäеìи÷еских институтов
(ИМЕТ PАН, ИВТАН и т. ä.).

Анаëиз инфоpìаöии БД IRIC, в тоì ÷исëе и
пpеäоставëяеìых еþ поëных текстов статей, по-
звоëиë выявитü и основные тенäенöии в обëасти
pазpаботки и экспëуатаöии совpеìенных БД по
свойстваì неоpãани÷еских веществ и ìатеpиаëов:
� äоступ к инфоpìаöии из сети Интеpнет, кото-

pый позвоëяет "äоставитü" необхоäиìуþ и са-
ìуþ "свежуþ" инфоpìаöиþ непосpеäственно
на pабо÷ее ìесто хиìика иëи ìатеpиаëовеäа;

� экспеpтная оöенка хpанящейся инфоpìаöии,
äëя котоpой пpивëекаþтся высококваëифиöи-

Pис. 3. Пpимеp сложного запpоса к БД IRIC 
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pованные спеöиаëисты, ÷то äает в pуки поëü-
зоватеëя не пpосто "сыpуþ" инфоpìаöиþ, а pе-
коìенäуеìые зна÷ения;

� оснащение БД СНВМ сpеäстваìи анаëиза ин-
фоpìаöии — от тpаäиöионных теpìоäинаìи-
÷еских pас÷етов и статисти÷еских пpоöеäуp äо
совpеìенных сpеäств поиска законоìеpностей
в äанных, позвоëяþщих пpоãнозиpоватü пове-
äение объектов и обеспе÷иваþщих пpинятие
pеøений;

� интеãpаöия БД по веществаì и ìатеpиаëаì в öе-
ëях пpеäоставëения поëüзоватеëþ наибоëее
поëной инфоpìаöии о свойствах конкpетноãо
вещества, а также äëя посëеäуþщеãо анаëиза
совокупной инфоpìаöии о веществах и ìате-
pиаëах.

Заключение

Базы äанных по свойстваì неоpãани÷еских ве-
ществ и ìатеpиаëов явëяþтся высокотехноëоãи÷-
ныìи пpоäуктаìи совpеìенной науки. Несëу÷ай-
но наибоëüøее ÷исëо БД СНВМ pазpаботано и
экспëуатиpуется в наибоëее pазвитых стpанах:
США, Японии и äpуãих пеpеäовых ãосуäаpствах.
Pазpаботка БД СНВМ стиìуëиpуется сëеäуþщи-
ìи фактоpаìи: стpеìëениеì сокpатитü затpаты на
необоснованное äубëиpование иссëеäований и
поиск инфоpìаöии; необхоäиìостüþ поëу÷ения
äостовеpных и поëных äанных о свойствах веществ
и ìатеpиаëов, а также pазвитиеì совpеìенных
инфоpìаöионных техноëоãий и, в пеpвуþ о÷е-
pеäü, Интеpнета.

В посëеäние 10 ëет pезко возpосëо ÷исëо БД
äëя хиìиков и ìатеpиаëовеäов, и этот пpоöесс ус-
коpяется с кажäыì ãоäоì. В связи с этиì pазpа-
ботанная БД IRIC явëяется уäобныì навиãатоpоì
в ìоpе инфоpìаöионных pесуpсов в обëасти не-
оpãани÷еской хиìии и ìатеpиаëовеäения.

Созäанная БД IRIC позвоëяет ìатеpиаëовеäаì
не тоëüко поëу÷атü инфоpìаöиþ о существуþщих
в ìиpе БД по свойстваì неоpãани÷еских веществ

и техноëоãияì их поëу÷ения, но и пpовоäитü поиск
таких БД по заäанныì кëþ÷евыì сëоваì. В по-
сëеäние ãоäы набëþäается тенäенöия к коопеpаöии
в pазpаботке БД и к интеãpаöии уже созäанных
БД как на наöионаëüноì, так и на ìежäунаpоä-
ноì уpовнях. Это вызвано стpеìëениеì устpанитü
äубëиpование pабот и уìенüøитü затpаты на pаз-
pаботку и поääеpжание БД. Созäание БД IRIC как
инфоpìаöионноãо pесуpса, соäеpжащеãо инфоp-
ìаöиþ о ìатеpиаëовеä÷еских БД, явëяется важ-
ныì øаãоì на пути к созäаниþ еäиной интеãpи-
pованной ìатеpиаëовеä÷еской инфоpìаöионной
систеìы.

Pабота выполнена пpи частичной финансовой под-
деpжке PФФИ, гpанты № 09-07-00194, 08-07-00437
и 09-01-12060.
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