
Уважаемые коллеги!

От имени Редакционного совета поздравляю вас с выпуском юбилейного, 50‑го номера 
журнала, который уже девятый год издается при активной поддержке нашей авторской ау‑
дитории, представляющей вниманию читателей актуальные материалы по вопросам раз‑
работки и использования современных компьютерных технологий в различных предмет‑
ных областях.

Подготовка юбилейного выпуска ознаменовалась знаковым событием в научной сре‑
де — в подмосковном наукограде Дубна была принята резолюция XVI конференции «Нау‑
ка. Философия. Религия», цель которой состояла в рассмотрении новых возможностей, 
а также вызовов, проблем и угроз, возникающих перед человечеством в связи с возраста‑
нием роли информации, знаний, а также информационных и коммуникативных технологий 
в жизни современного общества. Текст резолюции опубликован в нашей дискуссионной 
рубрике «Точка зрения».

В резолюции, в частности, отмечается, что процесс интенсивного развития средств ИКТ 
имеет амбивалентный характер — приносимые ими польза и удобства сочетаются с суще‑
ственными рисками, которые необходимо учитывать при внедрении средств ИТ‑поддержки 
в различных сферах жизнедеятельности. В связи с этим следует особо отметить материа‑
лы данного выпуска, включенные в разделы «IT‑бизнес», «IT‑менеджмент» и «Методология 
науки», посвященные концептуальным подходам к разработке и внедрению инстру ментария 
программной поддержки. Остальные публикации нашего юбилейного номера посвящены 
вопросам алгоритмизации и математического обеспечения, лежащих в основе  построения 
современных систем компьютерного моделирования.
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введение

Прогнозирование возможности обра‑
зования и свойств неорганических 
соединений исключительно на осно‑

ве информации о параметрах химических 
элементов, входящих в их состав, является 
одной из сложнейших химических задач. 
Для ее решения известны следующие под‑
ходы:

квантово‑механический, основанный  •
на решении уравнения Шредингера или его 
обобщений (уравнения Клейна—Гордона, 
Паули, Дирака и т. п.);

простейшие эмпирические двух‑ и трех‑ •
мерные критерии образования соединений 
с заданными свойствами (например, фак‑
тор толерантности Гольдшмидта, правило 
Лавеса);

многомерные эмпирические класси‑ •
фицирующие закономерности, получаемые 
с помощью методов компьютерного распо‑

знавания образов в N‑мерном пространст‑
ве признаков.

Решение уравнения Шредингера очень 
объемно даже для самых несложных хими‑
ческих систем. Поэтому химикам пришлось 
разрабатывать простейшие эмпирические 
критерии для классификации химических 
объектов. Как правило, подобные класси‑
фикации являлись приближенными, грубыми 
оценками, для более сложных химических 
систем их точность была недостаточна, по‑
этому были разработаны многомерные кри‑
терии. Переход к большому числу критериев 
возможен только при использовании компь‑
ютеров и специальных систем поиска взаи‑
мосвязей в больших объемах данных. Так 
сформировалась предметная область «ком‑
пьютерное конструирование соединений».

Термин «компьютерное конструирова‑
ние»  (computer‑assisted  design)  в  химии 
впервые появился в семидесятых годах про‑
шлого века в работах Corey и Wipke приме‑
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Методы распознавания образов 
в компьютерном конструировании 
неорганических соединений

По свойствам неорганических веществ и материалов существует огромное количество баз 
данных, содержащих разнонаправленную информацию. Статья посвящена вопросам исполь-
зования накопленных данных для поиска методами распознавания образов закономерностей, 
позволяющих осуществлять прогнозирование образования еще не синтезированных веществ 
и оценку их свойств.
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соединений с помощью компьютера. Со‑
блюдение правил валентности для углеро‑
да и водорода упрощает решение задачи 
компьютерного конструирования органиче‑
ских соединений в отличие от неорганиче‑
ских соединений, где правило валентности 
соблюдается не для всех видов химических 
связей между атомами.

Термин «компьютерное конструирование 
неорганических соединений», появивший‑
ся в 90‑е годы прошлого века, обозначает 
поиск совокупности химических элементов 
и их соотношения для создания определен‑
ной  молекулярной  или  кристаллической 
пространственной структуры соединения, 
позволяющей реализовать  необходимые 
функциональные свойства.

С помощью методов компьютерного кон‑
струирования неорганических соединений 
в данное время решаются следующие ти‑
пы задач:

образование (отсутствие образования)  •
соединений в химической системе;

образование (отсутствие образования)  •
соединений заданного количественного со‑
става в химической системе;

прогнозирование  типа кристалличе‑ •
ской структуры;

интервальное прогнозирование значе‑ •
ний свойств неорганических соединений.

Для компьютерного конструирования не‑
органических соединений обязательным яв‑
ляется выполнение двух условий: 1) наличие 
больших объемов достоверной информации 
о свойствах неорганических веществ и ма‑
териалов; 2) использование алгоритмов для 
анализа накопленных химических данных 
и поиска в них взаимосвязей, позволяющих 
осуществлять прогнозирование различных 
свойств неорганических веществ.

Базы данных по свойствам 
неорганических веществ

Интегрированная система баз данных 
по свойствам неорганических веществ и ма‑
териалов (БД СНВМ), разработанная в Ин‑

ституте металлургии и материаловедения 
им. А. А. Байкова РАН (ИМЕТ РАН), является 
источником информации для компьютерного 
анализа. В настоящее время она объединя‑
ет следующие базы данных (БД) [1]:

1)  по свойствам неорганических соеди‑
нений «Фазы», содержащую информацию 
о свойствах более 46 тыс. тройных соедине‑
ний (т. е. соединений, образованных тремя 
химическими элементами) и более 17 тыс. 
четверных соединений;

2)  фазовым диаграммам полупроводни‑
ковых систем «Диаграмма», содержащую 
оцененную  высококвалифицированными 
экспертами информацию о фазовых диа‑
граммах полупроводниковых систем. В на‑
стоящее время в этой БД собрана деталь‑
ная информация о нескольких десятках наи‑
более важных для полупроводниковой элек‑
троники систем;

3)  свойствам акустооптических, электро‑
оптических и нелинейнооптических веществ 
«Кристалл», которая сейчас включает ин‑
формацию о параметрах более 120 мате‑
риалов;

4)  ширине запрещенной зоны неоргани‑
ческих веществ «Bandgap», которая в на‑
стоящее время содержит данные о более 
3 тыс. веществ;

5)  свойствам  химических  элементов 
«Elements», включающую данные о более 
90 параметрах химических элементов.

Общий  объем БД  около  9  Гбайт. Ин‑
тегрированная  информационная  систе‑
ма позволяет специалистам получать со‑
вокупную  информацию  о  свойствах  ве‑
ществ и материалов сразу же из разных 
БД. Система доступна зарегистрирован‑
ным  пользователям  из  сети  Интернет 
(http://www.imet‑db.ru).

Постановка задачи

Формальная постановка задачи компью‑
терного конструирования неорганических 
соединений может быть дана следующим 
образом. Пусть каждое неорганическое со‑
единение описано вектором 
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где L — количество химических элементов 
в соединении, а M — количество парамет‑
ров химических элементов, выбранных для 
описания. Каждое соединение, a, также ха‑
рактеризуется принадлежностью к опреде‑
ленному классу: a x K( ) { , ,..., }∈ 12 , где K — ко‑
личество классов. Обучающая выборка со‑
стоит из N объектов: S x xN= { ,..., }1 . 

Обозначим подмножество объектов обу‑
чающей выборки из класса  a j Kj , ,...,= 1  как 
S x a x aaj j= ={ | ( ) }. Цель обучения — постро‑
ить классифицирующие правила, которые 
позволяют не только отличить объекты раз‑
ных классов в обучающей выборке, но и об‑
ладают прогностической способностью об‑
разовывать новые комбинации химических 
элементов, которые не использовались для 
обучения, и относить их к одному из К клас‑
сов. Таким образом осуществляется пере‑
ход к классической задаче распознавания 
образов по прецедентам. Особенностью 
предметной области является только фор‑
мирование признакового описания, имею‑
щего составную структуру: набор свойств 
элементов  (компонентов неорганическо‑
го вещества) повторяется L раз. Часто для 
улучшения признакового описания добав‑
ляют алгебраические функции от свойств 
элементов или свойств простых двухкомпо‑
нентных соединений.

Количество классов К зависит от кон‑
кретной  задачи. Например,  при  прогно‑
зировании возможности образования со‑
единений заданного состава AxByCz экспе‑
риментально исследованные химические 
системы разбиваются на два класса: с об‑
разованием  соединения  состава  AxByCz 
и без образования соединения этого со‑
става при обычных условиях. При прогно‑
зе типа кристаллической структуры извест‑
ные соединения разбиваются на несколь‑
ко классов, соответствующих разным кри‑
сталлическим структурам при нормальных 
условиях.

Методика прогнозирования

Для компьютерного анализа данных ис‑
пользуются методы обучения ЭВМ распо‑
знавания образов по прецедентам [3]: ал‑
горитм вычисления оценок  (АВО); метод 
бинарных решающих деревьев (МБРД); ли‑
нейный дискриминант Фишера (ЛДФ); ло‑
гические закономерности (LoReg); поиск 
логических закономерностей (ПЛЗ); поиск 
двумерных линейных разделителей (ПДЛР); 
алгоритм линейной машины (АЛМ); обуче‑
ние нейронных сетей (ОНС); метод k бли‑
жайших соседей (KNN); голосование по ту‑
пиковым тестам (ГТТ); генетический алго‑
ритм (ГА); статистическое взвешенное го‑
лосование (СВГ); метод опорных векторов 
(SVM); формирование понятий с исполь‑
зованием растущих пирамидальных сетей 
(ConFor) — разработка ИК им. В. М. Глуш‑
кова НАН  Украины [4].

В результате  компьютерного анализа 
каждый  алгоритм  распознавания  обра‑
зов  строит  классифицирующую законо‑
мерность, переменными которой являются 
свойства химических элементов, включен‑
ные в описание химических систем. С по‑
мощью процедуры скользящего контроля 
выбираются наилучшие алгоритмы распо‑
знавания образов, которые далее исполь‑
зуются для принятия коллективного реше‑
ния с использованием следующих подхо‑
дов [5]: метод Байеса (МБ); области компе‑
тенции (ОК); шаблоны принятия решений 
(ШР); динамический метод Вудса (МВ); ком‑
плексный комитетный метод — голосова‑
ние по большинству (КГ); комплексный ко‑
митетный метод — усреднение (КС); логи‑
ческая коррекция (ЛК); выпуклый стабили‑
затор (ВС).

Наилучший алгоритм принятия коллек‑
тивного  решения  выбирается  на  основе 
распознавания объектов, выбранных по таб‑
лице случайных чисел (равномерное рас‑
пределение), которые исключаются из обу‑
чающей выборки и в процессе обучения, 
и в процессе принятия коллективного ре‑
шения. На последнем этапе конструирова‑
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использованные для оценки качества рас‑
познавания, добавляются в обучающую вы‑
борку, и заново инициируется процесс по‑
строения коллективного решения с исполь‑
зованием выбранного наилучшего алгорит‑
ма. Наиболее точные алгоритмы обучения 
и принятия коллективного решения исполь‑
зуются далее для прогнозирования [2]. При‑
надлежность еще не изученной химической 
системы к тому или иному заданному классу 
прогнозируется путем подстановки в най‑
денные закономерности только значений 
свойств элементов, входящих в состав не‑
исследованной системы.

конструирование соединений  
типа AlMnCu2

Приведем  пример  использования  ме‑
тодов распознавания образов в неоргани‑
ческой химии для решения задачи поиска 
новых перспективных магнитных материа‑
лов. Неорганические соединения состава 
ABX2 со структурой AlMnCu2 (фазы Гейсле‑
ра) привлекают внимание в качестве пер‑
спективных магнитных материалов для соз‑
дания запоминающих устройств большой 
емкости.

В качестве исходных данных анализиро‑
вались данные о 278 известных фазах Гейс‑
лера состава ABX2, 70 соединениях со струк‑
турой MgCuAl2, 38 соединениях со структу‑
рой GdSnPt2, 37 соединениях со структурой 
YSiPd2, 20 соединениях со структурой NaTl, 
11  соединениях  со  структурой  PrGaGo2, 
10 соединениях со структурой YSiRh2, 16 со‑
единениях со структурой, отличной от при‑
веденных выше, и 486 примерах отсутствия 
соединений состава ABX2 (A и B — металлы 
или полуметаллы; X–Mg, Al, Fe, Co, Ni, Cu, 
Ru, Rh, Pd, Ag, Ir, Pt или Au), извлеченные 
из БД СНВМ.

Данные  о  системах  представлялись 
в виде набора значений свойств химиче‑
ских элементов A, B и X, в который входи‑
ли следующие параметры: псевдопотенци‑
альный радиус (по Цангеру), энтальпия ис‑

парения, температуры плавления, кипения 
и Дебая, первые три потенциала ионизации, 
расстояния до внутренних и до валентных 
электронов (по Шуберту), регулярный но‑
мер (по Менделееву — Петтифору), элек‑
троотрицательность (по Полингу), химиче‑
ский потенциал Мидемы, квантовый номер, 
теплопроводность, номер группы в Перио‑
дической системе, молярная теплоемкость, 
энтальпии плавления, испарения и атомиза‑
ции, энтропия твердого тела, атомный вес, 
плотность, линейный коэффициент терми‑
ческого расширения, металлический радиус 
(по Веберу) и т. д. (всего 108 значений для 
каждой системы).

В таблице 1 даны результаты экзамена‑
ционного распознавания со скользящим 
контролем. По четыре лучших алгоритма 
для каждого распознаваемого класса (вы‑
делены серым фоном) были использованы 
при принятии коллективного решения, ре‑
зультаты которого приведены в табл. 2 (се‑
рым фоном отмечены методы, которые бы‑
ли далее использованы при прогнозирова‑
нии новых соединений для каждого клас‑
са). Следует отметить, что использование 
коллективов алгоритмов позволило значи‑
тельно повысить достоверность прогнози‑
рования.

Заключение

Благодаря  большим  массивам  нако‑
пленной  материаловедческой  информа‑
ции появляется возможность использова‑
ния хранимых данных для получения но‑
вых знаний. В данной работе показывает‑
ся эффективность применения алгоритмов 
распознавания образов и методов коллек‑
тивного принятия решения для получения 
высококачественных прогнозов при оцен‑
ке образования неорганических соедине‑
ний. Результаты этого подхода иллюстри‑
руются на задаче прогнозирования новых 
фаз Гейслера с благородными металлами. 
Дело в том, что в последние годы сплавы 
Гейслера с Co, Fe или Ni стали применяться 
для производства жестких дисков большой 
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Таблица 1

Прогнозирование возможности образования и типа кристаллической структуры 
интерметаллидов состава ABX2 разными алгоритмами

Алгоритм

Достоверность экзаменационного распознавания, %

Прогнозируемый класс

Возможность  
образования  
соединения

Многоклассо-
вое прогнози-

рование

Фазы 
Гейслера

NaTl YSiRh2 MgCuAl2 GdSnPt2 YSiPd2 PrGaCo2

АВО 80 60,4 71,9 81,6 79,5 67,6  — 53,9 58,0

ПДЛР 80  — 71,6 81,3 74,2 42,7 37,2 51,1 49,1

МБРД 56,9 63,1 47,5 50,6 53,2 57,7 40,8 40,7 48,4

ЛДФ 81,3 76,5 70,6 80,9 79,3 65,2 53,9 62,9 66,5

АЛМ 88 84,1 83,8 86,6 87,5 58,9 44,7 59,9 61,8

LoReg 86 76,8 82,6 86,9 85,4 64,3 52,0 57,3 60,2

ОНС 82,9 68,5 70,2 79,3 82,2  —  —  — 56,7

KNN 92,3 89,6 89,4 93,5 94,1 63,4 44,7 40,7 39,7

ConFor 97,0 95,2 91,3 91,8 90,0 86,7 82,4 81,4 83,5

SVM 59,3 59,0 60,2 73,7 94,5 48,0 51,2 49,5 54,7

СВГ  — 28,8 75,2  — 76,9  — 20,6 43,2 45,4

Таблица 2

Прогнозирование возможности образования и типа кристаллической структуры 
интерметаллидов состава ABX2 разными методами принятия коллективного решения

Метод

Достоверность экзаменационного распознавания, %

Прогнозируемый класс

Возмож-
ность обра-

зования  
соединения

Многоклас-
совое про-
гнозирова-

ние

Фазы 
Гейслера

NaTl
YSi

Rh2

MgCuAl2 GdSnPt2 YSiPd2 PrGaCo2

МБ 100 99,2 99,7 100 98,6 94,7 92,1 97,0 96,5

ОК 100 100 100 100 96,2 94,5 91,3 93,4 93,8

ШР 100 100 100 100 98,8 96,8 93,9 96,4 96,6

МВ 77,9 76,2 98,9 81,2 86,7 87,1 94,4 81,4 79,7

КГ 96,5 92,3 95,8 97,4 97,2 86,3 62,5 92,4 92,5

КС 96,5 100 100 100 98,6 96,9 95,1 94,7 95,1

ЛК  — 99,8 99,9 100 98,7 90,6 95,6 92,1 92,2
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является высокая реакционноспособность 
нанопорошков на основе Co, Fe или Ni. По‑
этому для повышения плотности записи бы‑
ло предложено начать экспериментальный 
поиск новых более химически стойких фер‑
ромагнитных фаз Гейслера с благородны‑
ми металлами. Полученные теоретические 
прогнозы позволят сократить время и за‑
траты на поиск химически стойких новых 
фаз Гейслера.
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Редакция не принимает к публикации за‑
метки, тезисы и доклады от первого лица.

Материалы статьи формируются в тексто‑
вом редакторе MS Word (версий 6.0 и более 
поздних) и предоставляются в стандартном 
формате DOC или кросс‑формате RTF. Фор‑
мат листа А4, размеры полей: левого, право‑
го, верхнего, нижнего — по 2 см. Шрифт Times 
New Roman размером 14 рт. Межстрочный ин‑
тервал — полуторный (1,5). Нумерация стра‑
ниц обязательна.

К статье прилагаются:
заглавие на русском и английском язы‑ •

ках;
аннотация объемом 300–500 знаков на  •

русском и английском языках;
сведения об авторах на русском и анг‑ •

лийском языках: ФИО, должность, наимено‑
вание организации, почтовый адрес (включая 
индекс).

Таблицы
Названия строк и столбцов таблицы и ее 

заголовок должны быть краткими, но без со‑
кращений. Таблицы анонсируются автором по 
тексту статьи.

Все данные, представленные в таблице, на‑
бираются в формате: одно значение — одна 
ячейка, одна строка (количество ячеек равно 
количеству столбцов).

Пример оформления таблицы:

Таблица 1

Бесплатные аналоги наиболее популярных 
приложений

№ Назначение
Платные 
программы

Бесплатные 
аналоги

1

2

3

Формулы
Создаются  средствами  встроенного 

в MS Word (до версии 2007) формульного ре‑
дактора Equation или внешнего MathType с ис‑
пользованием стандартных настроек.

Формулы, набранные во встроенном ре-
дакторе MS Word 2007, в работу не прини-
маются.

Пример 1. Сложная, но правильно записан‑
ная формула с помощью Equation:

 
x
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D D k H H
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q x xi i
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∈ =
= ∑ +









δ ( )

1
.   (1)

Номера  формул  указываются  справа 
в круглых скобках.

Недопустимо в отдельной строке создавать 
формулы или их части другими редакторами 
или с помощью печатных символов.

Не допускается создание формульных вы‑
ражений с помощью составных символов в 
строке (или строках) или при помощи вектор‑
ных редакторов.

Пример 2. Некорректная запись формуль‑
ного выражения:

             m    ki

     N = ∑  ‑‑‑‑‑‑.                   (1)
           i = 1     di

Пример 3.  Корректная  запись  этого же 
формульного выражения:

  N
k
d

i

ii

m

=
=
∑

1

.  (1)

Допускается набор специальных знаков и 
символов греческого алфавита при помощи 
системного символьного шрифта Symbol.

Стиль формул и переменных в тексте:
цифры и греческие буквы, скобки в фор‑ •

мулах, стандартные обозначения типов: sin, 
cos, log, e (основание натурального логариф‑
ма) пишутся прямо;

латинские буквы (английский алфавит)  •
набираются светлым курсивом;

греческие буквы в формулах — прямым  •
начертанием.

Рисунки
Графики и диаграммы предосталяются 

в файлах Excel.
Векторные изображения. В том числе для 

создания векторных иллюстраций (блок‑схем, 
графиков, рисунков) — рекомендуется исполь‑
зовать пакеты Adobe Illustrator (до версии CS5), 
Corel Draw (до версии X5). Допускается так‑
же выполнение схем средствами редакторов 
MS Word или Visio. 

Если иллюстрации представлены в стан‑
дартном графическом редакторе MS Word, они 
должны быть сгруппированы; если в форма‑
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те внешнего редактора — каждую векторную 
иллюстрацию нужно сохранить в отдельном 
файле и предоставить в исходном формате 
того графического средства, в котором иллю‑
страция была изначально выполнена. В назва‑
нии файла следует отразить имя автора и по‑
рядковый номер рисунка (например, Петров_
Рис_1).

Экранные формы, отсканированные 
изображения и снимки с цифровых фото-
аппаратов прилагаются к тексту статьи как 
растровые jpg‑файлы с разрешением не ни‑
же 300 dpi.

Иллюстрации, заимствованные автором 
из других источников, должны иметь соот‑
ветствующие ссылки.
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в) статья в книге типа «сборник трудов» или 
«сборник статей»:

Иванов А. А., Петров И. С. Электронная 
коммерция. В кн.: Современный бизнес. М.: 
МАКС Пресс, 2004;

г) статья в журнале:
Земляков С. Д., Рутковский В. Ю. Функ‑

циональная  управляемость  и  настраивае‑
мость систем координатно‑параметрическо‑
го управления // Автоматика и телемеханика. 
1986. № 2;

д) доклад в сборнике трудов конференции:
Desai М., Ray A. A fault detection and isolation 

methodology // Proc. 20‑th IEEE / Conf. On Deci‑
sion and Control. San Diego, 1981.

Возможны также ссылки на электронные 
носители. Если материал представляет собой 
электронную публикацию (имеет заголовок и ав‑
торов), он помещается в составе списка лите‑
ратуры с указанием ссылки на сайт‑источник. 
Если же в статье используются какие‑либо дан‑
ные, предоставляемые электронным ресурсом, 
то предпочтительнее оформить ссылку на этот 
ресурс в виде концевой сноски по тексту статьи.

Доработка статьи
При необходимости доработки дата готов‑

ности статьи в редакции меняется, и, следова‑
тельно, отодвигается срок ее опубликования. 
Если автор согласен внести изменения в ста‑
тью, то при представлении в редакцию нового 
варианта необходимо приложить и первона‑
чальный вариант.

Принятие к публикации
В адрес автора направляется электронный 

экземпляр рукописи статьи с замечаниями на‑
учного редактора. Исправленный автором ва‑
риант возвращается на e‑mail редакции и счи‑
тается окончательным с содержательной точ‑
ки зрения.

В случае значительных изменений автором 
отредактированного текста статья будет снята 
с рассмотрения на предмет ближайшей публи‑
кации и перенесена на последующую.

Замечания рецензентов
В случае отрицательной рецензии на ру‑

копись статьи редколлегия вправе отказать 
автору в опубликовании этой статьи, а также 
имеет право оставить у себя электронный эк‑
земпляр рукописи (или один экземпляр статьи 
в бумажном варианте).

Уважаемые авторы!
Коллектив редакции надеется на вашу ак‑

куратность в выполнении изложенных требо‑
ваний.

При возникновении вопросов или сомне‑
ний просим оперативно связаться с редакцией 
(в противном случае возможны потери време‑
ни на переделку, переписывание или перери‑
совку материалов статьи).
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