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Аннотация
Информационно-справочные системы играют серьезную роль в современном образовании, обеспе-
чивая информационную базу для множества дисциплин. Одной из основных задач при интеграции 
информационных систем в учебный процесс является обеспечение релевантного поиска информа-
ции, консолидированной из гетерогенных источников. В области неорганической химии и матери-
аловедения известны теоретико-множественные методы поиска релевантной информации, обе-
спечивающие построение достаточно качественного ответа на запросы пользователей. Однако 
проблема количественной оценки релевантности информационного поиска в этой предметной 
области пока остается открытой. В настоящей работе предлагается метод количественной оценки 
релевантности информационного поиска в интегрированных системах по свойствам неорганиче-
ских веществ и материалов на основе взвешенных графов. Вершинами графа являются разносорт-
ные химические объекты (системы, вещества и кристаллические модификации) на которых опре-
деляется метрика, оценивающая степень похожести химических объектов. В метрическом 
пространстве определение стоимости пути между вершинами графа позволяет оценивать бли-
зость (релевантность) химических объектов, что является важным для обеспечения поиска род-
ственных химических сущностей и их свойств в контексте интегрированной информационной си-
стемы, консолидирующей российские и зарубежные ресурсы по свойствам неорганических веществ 
(www.imet-db.ru). Таким образом, метрика релевантности (вводится как величина обратно пропор-
циональная стоимости пути в графе) позволяет оптимальным образом с точки зрения материало-
веда ранжировать сведения, выводимые по запросу пользователя в единой точке доступа к консо-
лидированным информационным ресурсам по свойствам неорганических веществ. Дополнительно 
к метрике на графе определяется мера, полезная при поиске полного информационного описания 
химического объекта. Мера используется при консолидации всех свойств объекта, доступных в ин-
тегрируемых ресурсах, что необходимо при составлении полного аналитического описания.

Ключевые слова: релевантность в неорганической химии, мера релевантности, метрика 
релевантности, химическое сходство, графовая модель.
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Abstract

Information systems play a serious role in modern education, providing an information basis for many 
disciplines. One of the main tasks in integrating information systems into the educational process is to 
provide a relevant search for information consolidated from heterogeneous sources. In the field of inor-
ganic chemistry and material science, set-theoretic methods for searching for relevant information are 
known, which ensure the construction of a sufficiently high-quality response to user requests. However, 
the problem of quantifying the relevance of information retrieval in this subject area remains open. In 
this paper we propose a method based on weighted graphs for quantifying the relevance of information 
retrieval in integrated systems on inorganic substances and materials properties. The vertices of the 
graph are heterogeneous chemical objects (systems, substances and crystal modifications) on which a 
metric is determined that estimates the similarity of chemical objects. In metric space, cost definition of 
the path between the vertices of the graph allows us to evaluate the chemical objects similarity (rele-
vance), that is important in enabling the search for related chemical entities and their properties in the 
context of an integrated information system that consolidates Russian and foreign resources on inorgan-
ic substances properties (www.imet-db.ru). Thus, a relevance metric (introduced as a value inversely 
proportional to the cost of the graph path) allows us, from the material scientist’s point of view, to opti-
mally rank the information that is displayed at the user’s request at a single access point to consolidated 
information resources on inorganic substances properties. In addition to the metric on the graph, a mea-
sure is defined that is useful in finding out a complete informational description of a chemical object. The 
measure is used in the search for all properties of the object available in integrated resources, which is 
necessary when compiling a complete analytical description of a chemical object.

Keywords: Relevancy in inorganic chemistry, relevance measure, relevance metric, chemical similar-
ity, graph model.
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Введение

Современные информационные технологии сделали возмож-
ным накопление и систематизацию огромного массива дан-
ных, собранных в неорганической химии. Особенно богаты 
информацией библиографические системы, созданные круп-
ными издательскими компаниями1 .Однако они не обеспечи-
вают быстрого предметно-ориентированного поиска требуе-
мых данных, поэтому создаются разрозненные 
фактографические информационные системы (ИС)2 [1], что 
порождает проблему консолидации информации. Разработка 
и использование интегрированных ИС по свойствам веществ и 
материалов, консолидирующих сведения из разнородных ин-
формационных источников, является актуальным для обеспе-
чения быстрого поиска требуемой информации со стороны 
участников образовательного процесса [2]. При разработке 
подобных систем основополагающим является способ пред-
ставления данных об описываемых химических объектах и их 
свойствах, который, в свою очередь, определяет класс методов 
для обеспечения поиска релевантной информации и их функ-
циональные возможности. Цель настоящей работы – предста-
вить новый подход для количественной оценки релевантно-
сти информационного поиска для интегрированных ИС по 
свойствам неорганических веществ и материалов (СНВМ), по-
строенных на основе информационных структур, описываю-
щих качественный и/или количественный состав вещества.

Текущее состояние проблемы

Развитие информационных технологий, появление мощных 
программно-аппаратных средств хранения и обработки ин-
формации стимулировали работы по созданию ИС в области 
неорганического материаловедения и сделали возможным их 
включение в образовательный процесс ведущих химико-тех-
нологических ВУЗов. В результате появилось множество уз-
коспециализированных ИС, созданных с учетом направлений 
исследований конкретных организаций-разработчиков, ори-
ентированных на решение специфических задач. В качестве 
примера можно привести систему баз данных (БД), разрабо-
танных и эксплуатируемых в Институте металлургии и мате-
риаловедения им. А.А. Байкова Российской академии наук 
(ИМЕТ РАН): БД по фазовым диаграммам систем с полупрово-
дниковыми фазами «Диаграмма», БД по свойствам акустооп-
тических, электрооптических и нелинейно-оптических ве-
ществ «Кристалл», БД по свойствам тройных и четверных 
соединений «Фазы», БД по ширине запрещенной зоны неорга-
нических веществ «Bandgap» и т.д., в которых хранятся данные 
о самых разных свойствах веществ. Эти БД отличаются не 
только структурами данных, но и программно-аппаратными 
средствами, обеспечивающими их функционирование [3-4]. 
Следует отметить, что они содержат обширную информацию, 
но в достаточно узкой области. Каталог подобных БД может 
быть получен по ссылке http://iric.imet-db.ru/ [5]. Ситуация, 
когда ни одна из разработанных систем не содержит полного 

1 ACS Publications [Электронный ресурс]. URL: https://pubs.acs.org/ (дата обращения: 02.12.2019); ScienceDirect [Электронный ресурс]. URL: https://www.
sciencedirect.com (дата обращения: 02.12.2019); Springer Nature [Электронный ресурс]. URL: https://link.springer.com (дата обращения: 02.12.2019); Wiley 
Online Library [Электронный ресурс]. URL: https://onlinelibrary.wiley.com (дата обращения: 02.12.2019).
2 NIST Data Gateway [Электронный ресурс]. URL: https://www.nist.gov/srd (дата обращения: 02.12.2019); NIMS Materials Database (MatNavi) [Электронный 
ресурс]. URL: http://mits.nims.go.jp/index_en.html (дата обращения: 02.12.2019); SpringerMaterials Homepage https://materials.springer.com (дата обращения: 
02.12.2019).

набора данных о свойствах того или иного объекта (вещества 
или материала) и обучаемому требуется использовать сразу 
несколько информационных ресурсов для поиска необходи-
мых сведений, является типичной не только для неорганиче-
ского материаловедения, но и для других предметных обла-
стей [6].
Очевидно, что для обеспечения качественного информацион-
ного-образовательного сервиса для материаловедов необхо-
дима интеграция информационных систем в данной предмет-
ной области. В нашей стране первые успешные шаги в этом 
направлении были предприняты в начале века в ИМЕТ РАН 
для интеграции наиболее используемых российскими пользо-
вателями информационных систем [7]. Это позволило консо-
лидировать информационные ресурсы и значительно сокра-
тить время, затрачиваемое пользователями на поиск нужных 
сведений. Примененный подход консолидации на основе ме-
тода EAI показал свою эффективность и хорошую масштабиру-
емость при подключении к интегрированной ИС СНВМ ресур-
сов, разработанных в разных организациях (например, 
справочника по термическим константам веществ – «ТКВ», 
разработанного ОИВТ РАН совместно с МГУ) и даже странах 
(ИС «AtomWork», разработанной в NIMS, Япония) [8].
Одной из сложностей при интеграции гетерогенных ИС СНВМ 
является разнородность описываемых в них химических объ-
ектов. Так, например, ИС «Диаграмма» содержит сведения на 
уровне химической системы, т.е. набора химических элемен-
тов, образующих определенную фазовую диаграмму полупро-
водниковой системы. Другие ИС СНВМ (например, ИС «Кри-
сталл») описывают свойства веществ с конкретным 
соотношением элементов, с учетом кристаллических модифи-
каций веществ, т.е. на этом уровне описывается количествен-
ный состав вещества и его кристаллическая решетка. Такая 
несовместимость описаний химических объектов в разных ИС 
СНВМ диктует необходимость использования многоуровнево-
го описания химических объектов в интегрированной ИС, как 
минимум, на уровне химических систем, веществ и их модифи-
каций. С учетом подобного описания был разработан метод 
поиска релевантной информации в контексте интегрирован-
ной ИС СНВМ, основанный на теоретико-множественном под-
ходе [9].

Теоретико-множественный подход 
к оценке релевантности
Суть теоретико-множественного подхода заключается в ис-
пользовании метабазы, содержащей информацию по интегри-
руемым ИС СНВМ (множество D), химическим системам (мно-
жество S) и их свойствам (множество P). Для описания 
взаимосвязи между элементами множеств D, S и P определя-
лось тернарное отношение W на множестве U, являющимся 
декартовым произведением: U = D × S × P. Принадлежность 
элемента (d, s, p) отношению W, где d ∈ D, s ∈ S, p ∈ P интерпре-
тируется следующим образом: “в интегрируемой ИС d содер-
жится информация по свойству p химической системы s”.
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Таким образом, поиск релевантной информации о конкретной 
химической системе s сводился к определению отношения R, 
являющегося подмножеством декартова произведения S × S 
(иными словами, R ⊂ S2). Таким образом, о любой паре (s1, 
s2) ∈ R можно сказать, что система s2 является релевантной си-
стеме s1. Для практического решения задач поиска релевант-
ной информации в интегрируемых ИС СНВМ часто использо-
вались следующие правила для построения отношения R [7]:
1) Для любых множеств s1 ∈ S, s2 ∈ S, в которые входят обозна-
чения химических элементов eij, s1 = {e11, e12, ..., e1n}, 
s2 = {e21, e22, ..., e2n}, верно, что, если s1 ⊆ s2 (то есть, все химиче-
ские элементы из системы s1 содержатся в системе s2), то (s1, 
s2) ∈ R.
2) Отношение R симметрично. Иными словами, для любых 
s1 ∈ S, s2 ∈ S верно, что, если (s1, s2) ∈ R, то и (s2, s1) ∈ R.
Также использовались альтернативные варианты построения 
отношения R, названные классами релевантности и отмеча-
лась возможность более четкого определения релевантной 
информации при использовании отношений R вида: R ⊂ (d1, s1, 
p1) × (d2, s2, p2), где d1, d2 ∈ D, s1, s2 ∈ S, p1, p2 ∈ P.
Улучшение релевантности поиска достигалось также за счет 
использования уровня, учитывающего количественный со-
став вещества ci или кристаллическую модификацию конкрет-
ного вещества mi, вместо обозначений химических систем si в 
случаях, когда пользователь запрашивал релевантную инфор-
мацию, находясь на уровне неорганических веществ или их 
модификаций в иерархии понятий система-вещество-модифи-
кация [9].
При поиске на уровне веществ учитывался количественный 
состав соединения. Парой (aimin, aimax) обозначалось количе-
ственное вхождение химического элемента ei ∈ s в состав, 
aimin, aimax ∈ R+, aimin ≤ aimax. Если aimin = aimax, то вещество имеет по-
стоянный состав по элементу ei ∈ s. Для каждого элемента хи-
мической системы ei ∈ s пользователь при поиске мог задать 
пару (rimin, rimax), где rimin, rimax ∈ R+, обозначающую допустимый 
интервал вхождения i-го элемента в состав вещества (R+ – мно-
жество неотрицательных действительных чисел). Тогда реле-
вантными являлись все вещества, относящиеся к той же хими-
ческой системе, у которых для каждой пары (rimin, rimax) 
выполняется aimin ∈ [rimin, rimax] или aimax ∈ [rimin, rimax]. Другими 
словами, если логическая дизъюнкция [rimin ≤ aimin & aimin ≤ rimax] 
+ [rimin ≤ aimax & aimax ≤ rimax] = true для всех ei ∈ s, то данные о веще-
стве считаются релевантными.
При поиске релевантной информации с учетом кристалличе-
ских модификаций mi учитывались сингонии, т.к. часто инфор-
мация о кристаллических структурах указывалась по-разному. 
Например, для ниобата лития (LiNbO3) в разных информаци-
онных источниках ИС СНВМ указывается гексагональная или 
тригональная кристаллографическая система, что, по сути, со-
ответствует одной кристаллической модификации.
Однако, следует заметить, что несмотря на то, что описанный 
подход, в целом, обеспечивает приемлемый уровень релевант-
ности поиска, он страдает от отсутствия возможности получе-
ния количественной оценки релевантности поиска и, как 
следствие, принципиальной невозможности настройки пара-
метров поисковой выдачи на основе изменения соответствую-
щих метрик. Отметим, что такая настройка является полезной 
в некоторых случаях, в частности при формировании обучаю-
щих выборок для задач машинного обучения [10-11] при ком-
пьютерном конструировании неорганических веществ [12].

Графовый подход к оценке 
релевантности
Для поиска релевантной информации и получения количе-
ственной меры оценки релевантности в рамках интегриро-
ванной ИС по свойствам неорганических веществ и материа-
лов предлагается использовать графовую модель, в основе 
которой лежит взвешенный граф G=(V,E), построенный на хи-
мических объектах, описываемых в рамках интегрированной 
ИС СНВМ.
Определим множество вершин V графа G. В соответствии с 
принятым трехуровневым описанием химических объектов в 
интегрированной ИС множество вершин состоит из трех непе-
ресекающихся подмножеств V={S, C, M}, где S – множество хи-
мических систем si (качественный состав вещества), C – множе-
ство химических систем ci (количественный состав вещества), 
таких, что и M – множество кристаллических модификаций 
конкретных веществ mi.
Определим множество ребер E графа G, как объединение непе-
ресекающихся подмножеств E=Es ∪ Ec ∪ Em ∪ Esc ∪ Ecm, где Es – 
ребра, инцидентные только множеству вершин S, Ec – ребра, 
инцидентные только множеству веществ C, Em – ребра, инци-
дентные только множеству модификаций M. Связность вершин 
графа из классов S, C, M достигается за счет ребер Esc, связываю-
щих вершины S и C, и Ecm, связывающих вершины С и М. Заме-
тим, что ребра, связывающие вершины S и M, отсутствуют.
Определим элементы подмножеств E, воспользовавшись три-
виальными функциями Fs(с) и Fс(m), возвращающими хими-
ческую систему по заданному веществу (качественный состав 
по количественному) и количественный состав вещества по 
кристаллической модификации вещества соответственно. Тог-
да, учитывая, что система является множеством элементов 
s = {e1, e2, ..., en} получим множество ребер:
Es = {(si, sj)}, где si = {ei1, ei2, ..., ein}, sj = {ej1, ej2, ..., ejm}, | si | = n, | sj | = m, 
m – n = 1, si □ sj; (1)
Ec = {(ci, cj)}, где Fs(ci) = Fs(cj); (2)
Em = {(mi, mj)}, где Fc(mi) = Fc(mj); (3)
Esc = {(si, cj)}, где Fs(cj) = si; (4)
Ecm = {(ci, mj)}, где Fc(mj) = ci. (5)
При поиске релевантной информации для химического объек-
та необходимо, чтобы существовал путь между соответствую-
щим объектом и релевантным ему, а меру релевантности не-
сложно вычислить, учитывая веса ребер на соответствующем 
пути. Таким образом, приходим к необходимости введения 
действительной функции W, определенной на множестве ре-
бер графа:
W (Es) = W ((si, sj)) = 10N, где N = max ( | si |, | sj | ); (2.1)
W (Ec) = W ((ci, cj)) = ); (2.2)
где n = | Fs(ci) | = | Fs(cj) |, qik и qjk – количественное вхождение 
k-го элемента в состав веществ ci и cj, т.е. Q: elk → R+ (соответ-
ственно Q(elik) = qik , Q(eljk) = qjk), а порядок элементов в веще-
стве выбирается так, чтобы обеспечить минимальное значе-
ние целевой функции W (Ec).
W (Em) = 0,1; (2.3)
W (Esc) = W ((si, cj)) = 10N, где N = | Fs(cj) | = | si |; (2.4)
W (Ecm) = 0,5.  (2.5)
Приведем фрагмент графа релевантности для химических си-
стем Cu-In-S и In-S (рис. 1) и на его примере укажем его свой-
ства и обоснуем роли весов ребер для оценки релевантности 
химических объектов.
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W (Es) = W ((si, sj)) = 10N, где N = max ( | si |, | sj | );   (2.1) 
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где n = | Fs(ci) | = | Fs(cj) |, qik и qjk – количественное вхождение k-го элемента в состав веществ ci и cj, 
т.е. Q: elk → R+ (соответственно Q(elik) = qik , Q(eljk) = qjk), а порядок элементов в веществе выбирается так, 
чтобы обеспечить минимальное значение целевой функции W (Ec). 

W (Em) = 0,1;       (2.3) 

W (Esc) = W ((si, cj)) = 10N, где N = | Fs(cj) | = | si |;   (2.4) 

W (Ecm) = 0,5.        (2.5) 

 Приведем фрагмент графа релевантности для химических систем Cu-In-S и In-S (рис. 1) и на его 
примере укажем его свойства и обоснуем роли весов ребер для оценки релевантности химических объектов. 
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Исходя из определения множества ребер E видно, что граф ре-
левантности разбивается на подграфы, построенные на базе 
вершин из множества химических систем S. Более того, не су-
ществует пути в графе между веществами из разных химиче-
ских систем в обход вершин химических систем. Сами же вер-
шины систем связаны ребром только в случае, если множество 
элементов одной из систем является собственным подмноже-
ством другой системы и их мощности отличаются на единицу.
Рассмотрим подграф, построенный на базе вершины химиче-
ской системы In-S и состоящий из веществ и их модификаций, 
относящихся в этой системе. Следует заметить, что подграф, 
образованный вершинами из множества C, является полным, 
т.к. все вершины (InS, In2S3, In4S5, In6S7) связаны друг с другом и 
образуют клику. Отметим, что отличаются веса ребер, соеди-
няющих вещества-вершины. Вес ребра – величина характери-
зующая степень близости (похожести) количественных соста-
вов: чем меньше различие, тем меньше вес (“стоимость”) 
перехода по ребру, а соответствующее вещество считается бо-
лее релевантным.
Аналогично подграф модификаций, построенный на базе вер-
шины-вещества, является полным, а веса всех ребер равны 0,1 
– на рис. 1 таким ребром соединены α-In2S3 и β-In2S3. Отметим, 
что переход от модификации к соответствующему веществу 
имеет стоимость 0,5, а переход от вещества к системе – 100 
(102), что делает более релевантным данные о других модифи-
кациях того же вещества, нежели переход на уровень других 
веществ.
Несложно видеть, что для функции W (2.1-2.5), заданной на 
множестве, образуемом элементами множеств S, C и M, выпол-
няются аксиомы тождества, симметрии и правило треуголь-
ника. Таким образом, функция W является метрикой в про-
странстве химических объектов.

Особенностью ИС СНВМ является то, что данные по тем или 
иным свойствам веществ часто хранятся на разных уровнях 
детализации описания химических объектов. Например, в ИС 
«Кристалл» данные по показателям преломления веществ 
хранятся на уровне кристаллических модификаций (M), а 
сведения по температуре плавления задаются на уровне ко-
личественного состава веществ (C). В тоже время, данная ИС 
не описывает фазовые диаграммы соответствующих систем, 
но соответствующая дополнительная информация может 
быть получена из ИС «Диаграмма», которая описывает дан-
ное свойство на уровне качественного описания химических 
объектов, т.е. на уровне химических систем (S). Таким обра-
зом, для того, чтобы предоставить исчерпывающие свойства 
химического объекта необходимо просмотреть свойства, за-
данные на более высоких уровнях описания. Поэтому ребра, 
соединяющие вершины разных классов (Esc и Ecm) необходи-
мо преобразовать в пары дуг с разным весом так, чтобы веса 
дуг от модификаций к веществам и от веществ к системам 
оказались равны нулю:
W’ ({(ci, mj)}) = 0,5, где Fc(mj) = ci; (3.1)
W’ ({(mj, ci)}) = 0, где Fc(mj) = ci; (3.2)
W’ ({(si, cj)}) = 10N, где Fs(cj) = si , N = | Fs(cj) |; (3.3)
W’ ({(cj, si)}) = 0, где Fs(cj) = si. (3.4)
Очевидно, что функция W’ (3.1-3.4) является мерой в простран-
стве химических объектов, позволяющей выявлять полный 
набор свойств химического объекта – для этого достаточно 
получить свойства всех объектов, достижимых их текущего со 
стоимостью пути равной нулю. W’ не является метрикой в 
силу нарушения симметричности и неравенства треугольни-
ка. Ориентированный граф релевантности химических 
свойств (рис. 2) содержит дуги с нулевым весом, обозначенные 
пунктиром, добавленные согласно правилам (3.2) и (3.4).
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что делает более релевантным данные о других модификациях того же вещества, нежели переход на уровень 
других веществ. 

Несложно видеть, что для функции W (2.1-2.5), заданной на множестве, образуемом элементами 
множеств S, C и M, выполняются аксиомы тождества, симметрии и правило треугольника. Таким образом, 
функция W является метрикой в пространстве химических объектов. 

Особенностью ИС СНВМ является то, что данные по тем или иным свойствам веществ часто хранятся 
на разных уровнях детализации описания химических объектов. Например, в ИС «Кристалл» данные по 
показателям преломления веществ хранятся на уровне кристаллических модификаций (M), а сведения по 
температуре плавления задаются на уровне количественного состава веществ (C). В тоже время, данная ИС не 
описывает фазовые диаграммы соответствующих систем, но соответствующая дополнительная информация 
может быть получена из ИС «Диаграмма», которая описывает данное свойство на уровне качественного 
описания химических объектов, т.е. на уровне химических систем (S). Таким образом, для того, чтобы 
предоставить исчерпывающие свойства химического объекта необходимо просмотреть свойства, заданные на 
более высоких уровнях описания. Поэтому ребра, соединяющие вершины разных классов (Esc и Ecm) 
необходимо преобразовать в пары дуг с разным весом так, чтобы веса дуг от модификаций к веществам и от 
веществ к системам оказались равны нулю: 

W’ ({(ci, mj)}) = 0,5, где Fc(mj) = ci;     (3.1) 

W’ ({(mj, ci)}) = 0, где Fc(mj) = ci;     (3.2) 

W’ ({(si, cj)}) = 10N, где Fs(cj) = si , N = | Fs(cj) |;    (3.3) 

W’ ({(cj, si)}) = 0, где Fs(cj) = si.     (3.4) 

Очевидно, что функция W’ (3.1-3.4) является мерой в пространстве химических объектов, позволяющей 
выявлять полный набор свойств химического объекта – для этого достаточно получить свойства всех объектов, 
достижимых их текущего со стоимостью пути равной нулю. W’ не является метрикой в силу нарушения 
симметричности и неравенства треугольника. Ориентированный граф релевантности химических свойств 
(рис. 2) содержит дуги с нулевым весом, обозначенные пунктиром, добавленные согласно правилам (3.2) и 
(3.4). 
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Обсуждение результатов и дальнейшего 
развития модели
Предложенная графовая модель является попыткой отразить 
степень похожести химических сущностей. Похожие попытки 
в областях, связанных с органической и неорганической хими-
ей, предпринимались в работах [13-20]. В  этом смысле, стои-
мость пути, задаваемая W является метрикой различия между 
соответствующими химическими объектами, являющимися 
вершинами графа. Чем более похожи объекты, тем они «бли-
же», значит стоимость пути в графе меньше. Меру и метрику, 
предложенные в работе, планируется использовать при ран-
жировании релевантной информации, отображаемой при ин-
теграции ИС СНВМ, в частности в единой точке доступа http://
www.imet-db.ru, учитывая что релевантность обратно пропор-
циональна стоимости пути в графе.
Стоит заметить, что в широком смысле, согласно данным в ра-
боте определениям, граф релевантности является несвязным 
из-за отсутствия пути между вершинами из , такими, что s1 ∩ s2 
= ∅. Например, в текущей модели отсутствует связность между 
химическими системами In-S и Ga-As, хотя In и Ga во многом 
похожи, как элементы из одной подгруппы периодической си-
стемы. В этом смысле в некоторых случаях с химической точки 
зрения целесообразно ввести правила для образования ребер 
между веществами и системами (в которых меняется элемент 
из той же подгруппы периодической системы), пусть и с доста-
точно большим весом.
Введение W’ позволяет отобрать химические объекты, чтобы 
собрать воедино все сведения о запрашиваемой химической 
сущности из разных ИС СНВМ, что особенно полезно при со-

ставлении выборок для машинного обучения или при поиске 
всех свойств искомого химического объекта. 
В качестве возможных путей дальнейшего развития графо-
вой модели планируется уточнять веса, рассчитываемые по 
выражениям (2.1)-(2.5) с дальнейшим учетом многокомпо-
нентности химических систем, т.е. принимая во внимание не 
только мощность множества элементов химической системы 
и настраивая веса дуг в подграфе системы согласно количе-
ству химических элементов, входящих в ее состав, но и дру-
гие факторы, обусловленные наличием периодических зави-
симостей. Это должно способствовать более точной 
балансировке графа относительно рассматриваемых много-
компонентных систем.

Использование результатов работы 
в образовании
Прикладной аспект разрабатываемой графовой модели за-
ключается в ее использовании в интегрированной ИС по свой-
ствам неорганических веществ и материалов для ранжирова-
ния релевантной информации при поиске по составу 
соединения. Рассмотрим типовой пример использования ин-
тегрированной ИС в образовании в качестве справочника по 
физико-химическим свойствам веществ. Пользователь захо-
дит на страницу www.imet-db.ru и использует таблицу Менде-
леева для задания качественного состава вещества, указывая, 
например, Li-Nb-O, при этом адрес автоматически меняется на 
http://www.imet-db.ru/?system=Li-Nb-O и интегрированная си-
стема выдает список найденной информации по данной хими-
ческой системе (рис. 3).
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СНВМ, в частности в единой точке доступа http://www.imet-db.ru, учитывая что релевантность обратно 
пропорциональна стоимости пути в графе. 

Стоит заметить, что в широком смысле, согласно данным в работе определениям, граф релевантности 
является несвязным из-за отсутствия пути между вершинами из 𝑠𝑠𝑠𝑠1 ∈ 𝑆𝑆𝑆𝑆, 𝑠𝑠𝑠𝑠2 ∈ 𝑆𝑆𝑆𝑆, такими, что s1 ∩ s2 = ∅. 
Например, в текущей модели отсутствует связность между химическими системами In-S и Ga-As, хотя In и Ga 
во многом похожи, как элементы из одной подгруппы периодической системы. В этом смысле в некоторых 
случаях с химической точки зрения целесообразно ввести правила для образования ребер между веществами и 
системами (в которых меняется элемент из той же подгруппы периодической системы), пусть и с достаточно 
большим весом. 
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Далее пользователь выбирает интересующие его свойства, 
описанные в других ИС. Например, если требуются данные по 
ширине запрещенной зоны ниобата лития, то следует выбрать 
ИС «Bandgap», если диэлектрическая проницаемость, то ИС 
«Кристалл» (полный список свойств показывается в виде 
всплывающего списка при наведении на состав); если необхо-
димы сведения по другим веществам в данной химической си-
стеме, следует выбрать ИС «Фазы» или «AtomWork». В любом 
случае, пользователю предоставляется возможность просмо-
тра информации по данной химической системе и веществам, 
содержащейся в интегрируемых ИС, что полезно в рамках лю-
бого образовательного курса, рассматривающего свойства не-
органических веществ.

Заключение

В работе с использованием графовой модели расширено поня-
тие релевантной информации при интеграции ИС СНВМ. Но-
вая модель позволяет получить количественные оценки реле-
вантности информационного поиска на базе расчета пути во 
взвешенном графе, что позволяет осуществлять ранжирова-
ние химической информации, найденной в консолидирован-
ных источниках. При помощи весов дуг в пространстве хими-
ческих объектов вводится метрика, позволяющая 
количественно оценивать степень похожести химических объ-
ектов. Предложенный подход применим не только для обуча-
ющихся пользователей – химиков-материаловедов, осущест-
вляющих поиск информации, но и для использования в ИС 
компьютерного конструирования неорганических соедине-
ний при формировании на основе релевантности обучающих 
выборок для систем машинного анализа данных. Созданная 
интегрированная информационно-справочная система по 
свойствам неорганических веществ используется в учебном 
процессе ряда российских ВУЗов.
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