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Рассмотрены вопросы развития банка данных информационных ресурсов ВИНИТИ по
химии и химической технологии для адекватной современной поддержки фундаментальных и
инновационно-технологических разработок в областях химии и химической технологии. Разра-
ботаны и подготовлены к внедрению информационные и программно-технологические реше-
ния по регистру химических веществ и реакций, АРМ для содержательной переработки перво-
источников, подготовки рефератов и файлов данных по структурам и реакциям для загрузки в
базы данных хранилища данных, а также АРМ редактора-индексатора для систематизации но-
менклатурных названий химических соединений и восстановления пропущенных данных с ис-
пользованием конверторов структура–название CAS/IUPAC. Созданы прототипы баз данных
регистров химических соединений, реакций и смесей, химико-технологических схем, процес-
сов, аппаратов и аналитических методов. Разработаны и подготовлены к внедрению новые ин-
формационные и программно-технологические решения для формализованного, в том числе и
графического, представления сведений о химическом производстве.
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The issues of development of VINITI information resources databank on chemistry and chemi-
cal technology for adequate modern support of fundamental and innovation technique development in
the field of chemistry and chemical technology are considered. The complex of new information and
software-technological means for Register of Chemical Substances and Reactions, CWP for pithy
processing of primary sources, preparing of abstracts and data files on structures (SDF) and reactions
for loading in databases, as well as the editor-indexer CWP for systematization of nomenclature
names of chemical compounds and regeneration of missed data using of structure–CAS/IUPAC name
converters, have been developed and prepared to practical using. The prototypes of databases of reg-
isters of chemical compounds, reactions and mixtures, chemical-engineering schemes, processes, ap-
paratuses and analytical methods are created. The new information and software-technological means
of formalized, including graphic, presenting data on chemical production are developed and prepared
to practical using.
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Программно-технологические решения про-
блемы формализации и регистрации химико-
структурных данных и создания регистров хи-
мических соединений и реакций обоснованы

нами ранее как важнейший узловой этап разви-
тия банка данных информационных ресурсов
ВИНИТИ по химии и химической технологии
[1–3]. При этом в рамках разработанной кон-
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цепции моделей и баз данных (БД) традицион-
ная составляющая информационного ресурса
ВИНИТИ по химии и химической технологии –
база структурных данных (СД) может рассмат-
риваться только как промежуточный ресурс,
требующий дополнительной реорганизации, с
целью обеспечения современного уровня пред-
ставления информации в области химии и хи-
мической технологии, характеризующейся об-
ширной многомерной фактографией (более 20
миллионов химических структур со своими
уникальными названиями, различными синони-
мами названий и регистрационными кодами,
химическими реакциями, физико-химическими,
медико-биологическими, токсикологическими и
другими свойствами). В должной степени этим
требованиям отвечает разрабатываемая нами
адаптивная (развивающаяся) система информа-
ционного обеспечения (АСИО) работ в соответ-
ствующей области знаний [2, 3].

В данной работе представлены результаты
исследований по второму этапу формирования
АСИО [1], в рамках которого разрабатывались
информационные и программно-технологичес-
кие средства переработки входного потока ин-
формации, ориентированные на реорганизацию
БД ВИНИТИ с использованием регистров хи-
мических соединений и реакций, и создания со-
временного корпоративного информационно-
аналитического ресурса (хранилища данных).

Методологическую основу разработки со-
временных БД – хранилищ данных, ориентиро-
ванных на проведение серьезных информаци-
онно-аналитических изысканий, включая под-
держку принятия решений по приоритетным
направлениям науки и техники [4–8], составля-
ют классификация, стандартизация, кодифика-
ция и регистрация информационных объектов.

В области химии наиболее представитель-
ной и актуальной системой регистрации хими-
ко-структурных данных является CAS – Chemi-
cal Abstracts Service [9], БД которого включает
более 21 миллиона веществ и 25 миллионов за-
писей с ежедневным пополнением порядка 4
тысяч новых соединений. В основе регистрации
лежит присвоение каждому новому химическо-
му соединению уникального цифрового номера
(до 9 знаков, разделенных на три части дефиса-
ми), в определении которого, по заявлению
CAS, хотя и принимают участие ученые CAS,

но для внешних пользователей представляюще-
го не более, чем порядковый номер химиката в
БД CAS. Сложившаяся за последние годы мо-
нополия CAS на оказание платной услуги на
присвоение порядкового номера, не несущего
никакой химической информации, во многих
случаях затрудняет его использование в качест-
ве кода/указателя для обращения к информации.

В качестве альтернативы номеру CAS в на-
учных коммуникациях все более значимую роль
играет линейный код, базирующийся на перево-
де химической структуры в уникальную строку
символов, допускающую унифицированную ге-
нерацию регистрационного хэш-кода. Здесь вы-
деляются такие популярные линейные коды, как
SMILES [10] и SYBYL [11]. В плане программ-
ной реализации регистрации химических струк-
тур в БД можно выделить подходы, предлагае-
мые фирмами MDL [12] и DayLight [13] с более
открытой и масштабируемой методологией. На
первом этапе регистрации новому веществу по
стандартному набору хэш-кодов сопоставляют-
ся вещества из БД, а на втором с помощью ана-
лиза молекулярных дескрипторов (метода «от-
печатка пальца») подтверждается уникальность
регистрируемого вещества. Различие подходов
MDL и DayLight состоит в использовании для
«отпечатка пальца» определенного набора деск-
рипторов и набора постоянно генерируемых де-
скрипторов, соответственно.

Поэтому на этапе отработки программно-
технологических решений по созданию регист-
ров химических соединений и реакций мы ис-
ходили из принципов формирования информа-
ционного ресурса – хранилища химико-струк-
турных и фактографических данных по резуль-
татам содержательной переработки входного
потока информации ВИНИТИ. При этом факто-
графия, в том числе молекулярные дескрипто-
ры, так же как и непосредственно молекулярные
представления химической структуры и реак-
ции, являются способом отражения – измерения
реальных химических объектов в сфере матери-
альной химии.

Отметим, что достигнутый в последние го-
ды прогресс в компьютерных технологиях, свя-
занных с химической информатикой, часто вы-
ражается и в неоправданном смешении понятий
о химическом веществе (реальном объекте ма-
териальной химии) и химической структуре
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(идеальном объекте – факте, результате его от-
ражения, измерения) [1].

Для отработки информационных и про-
граммно-технологических средств регистров
химических соединений и реакций использова-
ли реляционную СУБД MS SQL. В качестве ин-
струмента для разработки универсального поль-
зовательского интерфейса БД (системы АРМ –
клиентских приложений пользователя) исполь-
зовали интегрированную среду разработки про-
граммных приложений Delphi/C++.

1. Редактор структурных данных

Принципы построения крупного хранилища
химико-структурных данных как в отношении
данных и форматов их хранения, так и в отно-
шении запросов, включая возможности манипу-
лирования обобщенными (Маркуш-формулами)
представлениями химических структур, исклю-
чают возможность использования в качестве ба-
зового программного средства любого из мно-
жества свободно распространяемых и отдельно
коммерчески доступных редакторов молекуляр-
ных структур [12–15]. В должной мере этим
принципам удовлетворяет разработанный в
НИЦ «СИСТЕХ» редактор структурных данных
MSE, важными характеристиками которого яв-
ляются:

� открытые для генератора информацион-
ного ресурса программные коды и форматы
данных;

� поддержка стандартных форматов (MDL
и др.) представления молекулярных данных, в
том числе формул Маркуша, дополненных
SMILES/SLN линейными кодами определения
переменных заместителей;

� пополняемые библиотеки молекулярных
фрагментов – типовых структур;

� пополняемые библиотеки поименованных
(IUPAC/синонимы) Маркуш-заместителей;

� редактирование структурной части, на-
звания и логических условий определения пе-
ременных заместителей, в том числе с исполь-
зованием набора встроенных функций;

� развитые средства ввода/редактирования,
поиска, классификации и регистрации химико-
структурных объектов в БД с использованием
формул Маркуша;

� Windows 2000/NT.
Редактор ориентирован как на работу с лю-

быми структурными, в том числе патентными
БД, так и на задачи разметки/индексации хими-
ческих баз данных для классификации и синтеза
информации.

На рис. 1 приведена экранная форма редак-
тора MSE на этапе
ввода - формализации
обобщенных химиче-
ских структур с ис-
пользованием формул
Маркуша. Дополни-
тельное окно включа-
ет список определе-
ний переменных за-
местителей – радика-
лов, используемых в
текущей структуре.

На рис. 2 приве-
дена экранная форма
редактора MSE на
этапе ввода-формали-
зации химической ре-
акции как наборов
молекул исходных
реагентов и конечных
продуктов.Рис. 1. Редактор структурных данных MSE: формализация обобщенных хими-

ческих структур с использованием формул Маркуша
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2. Автоматизированные рабочие места
(АРМ) для содержательной переработки

первоисточников и формализации
химических соединений и реакций

В соответствии с развиваемой концепцией
АСИО операционно-технологическая база дан-
ных (ОТБД) и автоматизированные рабочие
места (АРМ) – клиентские приложения реали-
зуют процедуры экстракции, формализации,
унификации/стандартизации химико-структур-
ных и других фактографических данных из об-
рабатываемых документов-первоисточников.
Особенностями программно-технологических
решений по АРМ для работы с соответствую-
щими оперативными данными являются:

� ориентация на создание мощной докумен-
тально-фактографической химико-структурной
БД хранилища данных информационного ре-
сурса;

� унифицированная формализация экстра-
гируемых из первоисточников химико-струк-
турных данных с использованием стандартных
библиотек молекулярных структур и их фраг-
ментов, а также динамически формируемых ло-
кальных выборок – справочников структур, в
том числе из химического регистра хранилища
данных, и включения их в состав локальных
АРМ;

� возможность формализованного пред-
ставления, загрузки и работы с документальны-
ми и реферативно-библиографическими данны-
ми различных типов обрабатываемых докумен-
тов с гибко настраиваемой структурой элемен-
тов данных, в том числе и в соответствии с дей-
ствующими научно-техническими предписа-
ниями (НТП) ВИНИТИ;

� возможность экспорта оперативных дан-
ных в стандартных файловых форматах (ISO,
SDF, RDF и др.);

� возможность интеграции в технологиче-
ский цикл содержательной переработки инфор-
мации других известных программных и ин-
формационных продуктов: MDL (ISIS-Base)
[12], АCD/Labs (Index Name) [14], CambridgeSoft
(ChemFinder) [15] и др.

На рис. 3 приведена экранная форма АРМ
для работы с реферативно-библиографическими
данными документа, обрабатываемого в ОТБД.
Каждому типу обрабатываемого документа мо-
жет соответствовать несколько форм сочета-
ния/отображения его элементов данных (основ-
ная – по НТП, промежуточные – по технологи-
ческим стадиям и оригинал-макетам создавае-
мых информационных продуктов). Отображае-
мые на экранной форме химические структуры
и реакции представляют специальные элементы

данных обрабатывае-
мого документа – хи-
мические информа-
ционные объекты, ра-
бота с которыми осу-
ществляется в соот-
ветствующих экран-
ных формах АРМ
(рис. 4 и 5).

На рис. 4 приве-
дена экранная форма
АРМ для работы с
данными по химиче-
ским структурам,
включающая возмож-
ности:

� просмотр/реда-
ктирование химиче-
ской структуры (ле-
вое верхнее окно) для
текущего соединения

Рис. 2. Редактор структурных данных MSE: ввод химической реакции
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из списка уже форма-
лизованных в теку-
щем документе хими-
ческих соединений
(правое нижнее окно)
или из общего списка
справочника соеди-
нений локального
АРМ (правое верхнее
окно);

� выбор из списка
справочника соеди-
нения с «подходящей
структурой» и при-
вязка к текущему об-
рабатываемому доку-
менту (добавление к
списку формализо-
ванных соединений),
а при отсутствии та-
кового – внесение в
общий список ло-
кального справочника
новой записи и ее
связывание с доку-
ментом;

� формирование
списка унифициро-
ванных записей тер-
мов свойств (левое
нижнее окно) текуще-
го соединения из спи-
ска уже формализо-
ванных в обрабаты-
ваемом документе
химических соедине-
ний.

Важно подчерк-
нуть, что ведение в
рамках АРМ спра-
вочника соединений
позволяет в опреде-
ленной мере унифи-
цировать ввод данных
и исключить дубли-
рование химических
структур. При этом
справочники актуализируются как за счет нако-
пления оперативных данных, так и обновления
ядерного массива химических соединений, пе-
риодически импортируемого из регистра хими-
ческих соединений хранилища данных.

На рис. 5 приведена экранная форма АРМ
для работы с данными по химическим реакци-
ям, включающая возможности:

� просмотр/редактирование уравнения ре-
акции из списка уже формализованных в теку-

Рис. 3. Экранная форма АРМ для работы с реферативно-библиографическими
данными документа, обрабатываемого в ОТБД

Рис. 4. Экранная форма АРМ для формализованного представления химических
соединений и релевантной фактографии, содержащихся в документах, обраба-
тываемых в ОТБД
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щем документе (левое
верхнее окно), в том
числе путем изменения
для текущей реакции
состава реагентов и
продуктов (средние
верхние окна) из спи-
ска уже формализо-
ванных соединений
(правое нижнее окно);

� ввод/редактиро-
вание записей условий
протекания текущей
реакции (катализатор,
растворитель, другие
неиндексируемые со-
единения, выходы про-
дуктов, температура и
давление) текущей ре-
акции (панель слева
посередине) из списка
уже формализованных
в обрабатываемом до-
кументе;

� формирование
списка унифицирован-
ных записей дополни-
тельных термов свойств
(левое нижнее окно)
текущей реакции из
списка уже формали-
зованных в обрабаты-
ваемом документе.

Унификация запи-
сей термов свойств
химических соедине-
ний и реакций, катали-
заторов, растворите-
лей, других неиндек-
сируемых соединений
достигается обязатель-
ным использованием
встроенных справоч-
ников данных по соот-
ветствующим инфор-
мационным объектам.

На рис. 6 приведена экранная форма АРМ
ОТБД для импорта и обработки патентных до-
кументов. Приведенный пример демонстрирует
возможности электронной технологии для экс-

тракции, формализации и содержательной пере-
работки текстовой и графической компоненты
сканированного патента, включая: перевод ос-
новного названия, составление и набивку рефе-
рата и ключевых слов, индексацию химических

Рис. 5. Экранная форма АРМ для формализованного представления химических
реакций и релевантной фактографии, содержащихся в документах, обрабаты-
ваемых в ОТБД

Рис. 6. Экранная форма АРМ ОТБД для импорта и обработки документов (па-
тентов)
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соединений и реакций. При этом химико-
структурные данные могут быть непосредст-
венно включены как клише в оригинал-макет
формируемого в рамках ОТБД реферативного
издания.

Выходные оперативные информационные
ресурсы, экспортируемые из ОТБД по оконча-
нии технологического цикла переработки вход-
ного потока документов, включают:

� файл реферативно-библиографических
данных текущего выпуска реферативного изда-
ния для загрузки в БД хранилища данных;

� файлы химических структур и реакций
текущего выпуска реферативного издания для
загрузки в БД хранилища данных, в том числе
для формирования регистров химических со-
единений и реакций;

� файлы клише химических структур, реак-
ций, схем и др.;

� файлы оригинал-макетов реферативно-
библиографических изданий ВИНИТИ;

� файлы оригинал-макетов дополнительных
указателей к реферативным изданиям;

� электронные/бумажные формуляры для
удаленной дополнительной обработки докумен-
тов.

Таким образом, программно-технологичес-
кие средства ОТБД поддерживают весь ком-
плекс работ по формированию оперативного
информационного ресурса, включая подготовку
электронных и печатных изданий, а также фай-
лы структурированной информации для загруз-
ки в БД хранилища данных ВИНИТИ.

3. АРМ для регистрации химических
соединений и реакций и формирования
хранилища данных в области химии и

химической технологии

В настоящее время основные информаци-
онные ресурсы ВИНИТИ в области химии и
химической технологии базируются на последо-
вательном и аддитивном объединении, с одной
стороны, реферативно-библиографических дан-
ных и, с другой стороны, химико-структурных
данных обрабатываемых документов. При этом
консолидация химико-структурных данных
(химических структур) и реферативно-библио-
графических данных и возможность их совме-

стного использования обеспечивается ВИНИТИ
только в рамках специально формируемых по-
лугодовых выпусков электронных формульных
указателей [16], а доступ к данным по химиче-
ским реакциям вообще отсутствует. В то же
время основная часть указанного ресурса
ВИНИТИ успешно адаптируется зарубежными
фирмами для полномасштабного коммерческого
использования, в том числе в рамках интернет-
доступа к БД по химическим соединениям и ре-
акциям [17, 18]. В связи со сложившейся ситуа-
цией в области национальных информационных
ресурсов и важностью федерального русско-
язычного информационного ресурса в области
химии и химической технологии для обеспече-
ния работ по приоритетным направлениям нау-
ки и техники актуальным является создание со-
ответствующих корпоративных хранилищ дан-
ных ВИНИТИ и других организаций, отвечаю-
щих современным требованиям и стандартам на
предоставление научной информации.

В соответствии с концепцией АСИО храни-
лище данных собирает на постоянное хранение
преобразованные (формализованные, стандар-
тизированные и унифицированные) данные
и/или метаданные [1–7]. При этом БД хранили-
ща представляет систему реестров фактов, ин-
тегрированных с системой классификаторов-
справочников (тезаурусов, указателей, регист-
ров химических информационных объектов и
др.). Структура БД хранилища данных, ее ре-
естров, классификаторов и репозитория, в отли-
чие от операционно-технологической БД
(ОТБД), преимущественно ориентирована на
обеспечение оптимального доступа к данным и
проведение информационно-аналитических ис-
следований.

Химические соединения и реакции являют-
ся химическими информационными объектами
со сложной семантической структурой, и созда-
ние для них реестров фактов предполагает на-
личие в рамках репозитория метаданных доста-
точно развитой системы указателей и регист-
ров-классификаторов этих информационных
объектов. В соответствии с этим в таблицах
учета фактов реестров наряду с полями данных,
их определений/размерностей присутствуют
поля ссылки (указатели) на соответствующие
записи регистров химических соединений и ре-
акций.
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3.1. Формирование регистра химических
соединений и загрузка фактографических

данных

Исходными данными для формирования
фактографического информационного ресурса
хранилища данных по химическим соединениям
являются оперативные данные, экспортируемые
из ОТБД по окончании технологического цикла
переработки входного потока документов, пред-
ставленные SDF-файлами, включающими по-
следовательные записи химических структур
(MOL-представление) с набором полей реле-
вантных данных.

Основные операции, реализуемые при за-
грузке данных по химическим соединениям в
рамках разрабатываемых АРМ пользователь-
ского интерфейса реляционной MS SQL-БД,
включают:

� поиск соединений по идентификацион-
ным кодам CAS;

� вычисление хэш-индексов химических
структур;

� выделение и подсчет структурных деск-
рипторов («отпечатки пальцев»);

� подструктурный поиск по химическим
структурам;

� присваивание уникального регистрацион-
ного кода;

� регистрацию данных химического соеди-
нения, если необходимо;

� внесение записей в реестры учета фактов-
данных для химического соединения, если не-
обходимо.

В режиме пакетной загрузки данных, кон-
тролируемой экспертом, АРМ позволяет:

� выбрать список файлов для пакетной ре-
гистрации;

� задать степень автоматизации процесса
загрузки (от полностью ручного режима до пол-
ностью автоматического);

� осуществлять контроль и редактирование,
если необходимо, всех полей данных (рис. 7
и 8);

� принимать решения, связанные с погруз-
кой данных (регистрация нового соединения,
обновление данных для текущего соединения,
отказ от загрузки данных по текущему соедине-

нию, замена только химической структуры и
др.).

На рис. 7 и 8 приведены экранные формы
АРМ для принятия решения по текстовым по-
лям фактографических данных и химическим
структурам, соответственно, при загрузке дан-
ных в БД хранилища из SDF-файлов.

В результате загрузки SDF-файлов форми-
руются таблицы регистров (классификаторов/
указателей) и реестров учета фактов (данных):

� регистры: молекулярных фрагментов (де-
скрипторов), молекулярных структур (связан-
ных графов) и химических соединений;

� реестры: «структуры – дескрипторы»,
«химические соединения – дескрипторы», «хи-
мические соединения – отдельные структуры»,
«химические соединения – общие данные (си-
нонимы, обозначения, индексаторы, библиогра-
фия)» и «химические соединения – термы
свойств».

3.2. Формирование регистра химических
реакций и загрузка фактографических

данных

Исходными данными для формирования
фактографического информационного ресурса
хранилища данных по химическим реакциям
служат RDF-файлы, содержащие последова-
тельные записи: молекулярных данных реаген-
тов и продуктов с набором полей релевантных
фактографических данных – термов свойств.

В рамках разрабатываемых АРМ основные
операции, реализуемые при загрузке данных по
химическим реакциям, включают:

� выделение наборов химических соедине-
ний, входящих в реакции;

� поиск и/или регистрацию каждого хими-
ческого соединения из выделенных наборов (см.
выше);

� регистрацию реакций с присваиванием
соответствующих уникальных регистрационных
кодов;

� учет фактов/данных по реакциям.
В режиме пакетной загрузки данных, кон-

тролируемой экспертом, АРМ позволяет:
� выбрать список файлов для пакетной ре-

гистрации;
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� задать степень
автоматизации про-
цесса загрузки (от
полностью ручного
режима до полностью
автоматического);

� осуществлять
контроль и редакти-
рование, если необ-
ходимо, всех полей
данных.

В результате за-
грузки RDF-файлов
формируются табли-
цы регистров (клас-
сификаторов/указате-
лей) и реестров учета
фактов (данных):

� регистры: мо-
лекулярных фрагмен-
тов (дескрипторов),
молекулярных струк-
тур (связанных гра-
фов), химических со-
единений и химиче-
ских реакций;

� реестры: «стру-
ктуры – дескрипто-
ры», «химические со-
единения – дескрип-
торы», «химические
реакции – дескрипто-
ры», «химические со-
единения – отдельные
структуры», «химиче-
ские реакции – от-
дельные структуры»,
«химические реакции
– химические соеди-
нения»; «химические
реакции – общие дан-
ные (синонимы, обо-
значения, индексато-
ры, библиография)» и «химические реакции –
термы свойств».

Следует подчеркнуть, что консолидация в
рамках хранилища химико-структурных и рефе-
ративно-библиографических данных осуществ-
ляется, с одной стороны, за счет введения соот-
ветствующего атрибута в записи реестров фак-

тов/данных по химическим соединениям и ре-
акциям, что предопределяет необходимость на-
личия в БД хранилища указателя документов –
источников информации, в том числе и перера-
батываемых в ВИНИТИ. С другой стороны, ве-
дение и для них соответствующих реестров
фактов/данных обеспечивает хранение и поиск
документальных данных, включая клише струк-

Рис. 7. Загрузка данных по химическим соединениям в хранилище данных.
Экранная форма АРМ, вкладка «Текстовые поля»

Рис. 8. Загрузка данных по химическим соединениям в хранилище данных.
Экранная форма АРМ, вкладка «Структура»
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турных формул и/или ссылки на химические со-
единения и реакции, в том числе зарегистриро-
ванные в БД хранилища данных ВИНИТИ и/или
других отечественных и зарубежных БД. При
этом важно отметить, что способ включения
классификаторов – указателей фактов/данных
предусматривает возможность их развития как
соответствующих разделов репозитория мета-
данных хранилища данных, в том числе и в
плане его интеграции с мировыми информаци-
онными ресурсами.

4. АРМ для работы с химико-структурными
данными хранилища данных в области

химии и химической технологии

Структура БД хранилища данных и про-
граммные средства пользовательского интер-
фейса преимущественно ориентированы на
обеспечение оптимального доступа к записям
реестров фактов/данных с использованием сис-
темы регистров – указателей/классификаторов
данных. Разработанные в рамках пользователь-
ского интерфейса макеты АРМ хранилища
предназначены для решения типовых задач
обеспечения работы с химико-структурными
данными:

� просмотр текстовых и графических дан-

ных по химическим соединениям и реакциям,
включая название, синонимы, химические
структуры, поля регистрационных, рефератив-
но-библиографических, фактографических и
административных данных;

� поиск/отбор химических соединений и ре-
акций по реферативно-библиографическим дан-
ным;

� поиск/отбор химических соединений по
текстовым полям: регистрационные коды
(ВИНИТИ, CAS, BEILSTEIN и др.), системати-
ческое название IUPAC, молекулярная формула,
синонимы названий;

� поиск, отбор и/или классификация хими-
ческих соединений и реакций по полям соответ-
ствующих реестров фактов/данных;

� поиск/отбор химических соединений по
химической структуре на точное совпадение и
структурно-подструктурное соответствие, в том
числе и по Маркуш-формулам;

� поиск/классификация (например, патент-
ная классификация) заданной химической
структуры на соответствие Маркуш-формуле
обобщенного соединения, зарегистрированного
в БД;

� поиск/отбор химических реакций, в кото-
рых принимает участие заданное химическое

соединение, в том
числе как реагент
(прекурсор) и/или
продукт реакции.

На рис. 9 в каче-
стве примера приве-
дена экранная форма
АРМ для поиска хи-
мических соединений
по молекулярным
данным (химической
структуре, дескрип-
торам, фрагментам,
формулам Маркуша).
Особенность про-
граммно-технологи-
ческого решения для
работы с химико-
структурными дан-
ными состоит в том,
что в этом случае ре-
гистр химическихРис. 9. Экранная форма АРМ для поиска химических соединений по молекуляр-

ным данным
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структур выступает в качестве указателя для
«подходящих» химических соединений, а моле-
кулярные дескрипторы выступают уже в каче-
стве соответствующих записей реестра фактов
для химических структур.

Сходная схема организации взаимодействия
«регистр → ре-
естр/регистр → ре-
естр/регистр → ….»
для доступа и работы
с данными хранилища
реализована при раз-
работке и других
АРМ. На рис. 10 в ка-
честве примера при-
ведена экранная фор-
ма АРМ для поиска,
ввода и редактирова-
ния химических реак-
ций и релевантной
фактографии. В этом
случае регистр хими-
ческих соединений
выступает в качестве
указателя «подходя-
щих» химических ре-
акций. В то же время
соответствующие мо-
лекулярные данные,
выступающие в каче-
стве данных о хими-
ческих соединениях,
интерпретируются
как метаданные (дан-
ные о данных).

Следует подчерк-
нуть, что наряду с
решением типовых
задач обеспечения
работы с химико-
структурными дан-
ными, в рамках раз-
рабатываемых АРМ
хранилища данных
предусмотрена воз-
можность дополни-
тельной обработки
накапливаемой ин-
формации, в том чис-
ле и программно-
технологической реа-

лизации поддержки принятия решения на осно-
ве специального структурирования, агрегирова-
ния и моделирования фактов/данных.

На рис. 11 в качестве примера приведена
экранная форма АРМ для формализации коли-
чественных данных с использованием реестров

Рис. 10. Экранная форма АРМ для поиска, ввода и редактирования химических
реакций по соединениям (реагенты и/или продукты реакции) и релевантной
фактографии

Рис. 11. Экранная форма АРМ для формализации количественных данных рее-
стра фактов/термов свойств химических соединений
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учета фактов/термов свойств химических со-
единений, релевантных реферативно-библиогра-
фических данных, указателей-классификаторов
количественных данных («Профили», «Объек-
ты», «Воздействия», «Размерности») и других
метаданных репозитория хранилища данных. В
этом плане важно подчеркнуть, что метаданные
репозитория обеспечивают централизованное
управление семантическими объектами инфор-
мационной инфраструктуры БД хранилища, по-
зволяют автоматизировать поиск, формализа-
цию и унификацию данных, в том числе в рам-
ках запросов/процедур, сформулированных на
естественных языках. При этом допускается ис-
пользование внешних информационных ресур-
сов (например, электронных справочников,
классификаторов и БД) и программных средств
(например, программ квантово-химических рас-
четов, программ восстановления химических
структур по названиям и наоборот – системати-
ческого названия по химической структуре).

На рис. 12 приведена принципиальная схе-
ма информационной и статистической связи
данных, реализованная в БД хранилища для ре-
шения задач поиска, классификации и прогноза

свойств химических веществ. Система инфор-
мационно-статистических моделей включает:

� модели количественных и категорирован-
ных данных;

� информационные модели связи данных;
� статистические модели классификации

химических соединений (Байесовская класси-
фикация);

� межтабличные статистические модели
связи данных («химическая структура – свойст-
во», «свойство – свойство»).

5. Программно-технологические средства
формализованного представления сведений

о химическом производстве

В рамках разрабатываемой концепции фор-
мирования хранилища данных в области химии
и химической технологии в качестве базовых
элементов описания химического производства
выступают аппараты, технологические процес-
сы, продукты/химические соединения, опреде-
ляемые в соответствующих указателях – реги-
страх/классификаторах. Использованные при
разработке программных средств пользователь-
ского  интерфейса БД  хранилища  данных мето-

Рис. 12. Принципиальная схема информационной и статистической связи данных, реализованная в БД
хранилища для решения задач поиска, классификации и прогноза свойств химических веществ

Отдельные соединения Формулы Маркуша
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прогноз
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ды анализа и формализации соответствующих
технологических схем, так же как и других хи-
мических информационных объектов, основаны
на применении теории графов. Технологические
схемы дают развернутое, в том числе и графи-
ческое, представление
о химическом произ-
водстве. Реализован-
ные в рамках АРМ
пользовательского ин-
терфейса БД хранили-
ща данных информа-
ционные проекции/эк-
ранные формы опреде-
ления и отображений
технологических схем
включают:

� производство ,
производителя, про-
дукты, химические со-
единения;

� технологические
операции и процессы,
включая химические
реакции;

� элементы конст-
рукции и аппараты.

На рис. 13 в каче-
стве примера приведе-
на экранная форма
АРМ для поиска тех-
нологических схем. В
качестве элементов на-
вигации здесь высту-
пают указатели хими-
ческих соединений
(химикатов)/продуктов
– ингредиентов раз-
личных типов (раство-
рителей, реагентов,
продуктов и др.) и раз-
личного типа опера-
ций, включая химиче-
ские реакции. Доступ к
данным для выбранной
технологической схе-
мы осуществляется в
рамках специальной
экранной формы

(рис. 14), включающей вкладки: «Общая ин-
формация», «Процессы и операции», «Аппараты
и элементы аппаратов».

Разработанные информационные и про-
граммно-технологические средства формализо-

Рис. 13. Экранная форма АРМ для поиска технологических схем по операциям и
химическим ингредиентам (растворителям, реагентам, продуктам и др.)

Рис. 14. Экранная форма АРМ для работы с данными по выбранной технологи-
ческой схеме химического производства. Вкладка «Процессы и операции»
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ванного представления сведений о химическом
производстве в БД хранилища данных отража-
ют начальный этап в разработке технологии
создания соответствующего корпоративного
информационного ресурса. При этом программ-
но-технологические решения по хранилищу
данных рассматриваются как необходимый этап
развития ОТБД и АРМ для более полной и со-
держательной переработки входного потока на-
учно-технической и патентной информации в
области химии и химической технологии.

Заключение

Проведенные опытная разработка и разви-
тие программно-технологических решений по
регистрам химических соединений и реакций
являются важным этапом развития информаци-
онных технологий формирования крупных ин-
формационных ресурсов, базирующихся на
унифицированном представлении, классифика-
ции и регистрации химических объектов (от
структурных данных до материальной химии и
технологии) в документально-фактографичес-
кой БД хранилища данных. Созданы прототипы
регистров химических соединений, реакций и
смесей, химико-технологических схем, процес-
сов, аппаратов и аналитических методов. Разра-
ботан и подготовлен к внедрению комплекс но-
вых информационных и программно-технологи-
ческих средств формализованного, в том числе
и графического, представления сведений о хи-
мическом производстве.

Основной задачей следующего этапа работ
является опытная отработка и развитие про-
граммно-технологических решений на реальных
информационных массивах ВИНИТИ и других
производителей/поставщиков информации по
химии, химической технологии и смежным об-
ластям знаний, в том числе для обеспечения
WWW-доступа к информационным ресурсам по
химико-структурным данным.
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