
Представление данных по 
теплофизическим свойствам веществ с теплофизическим свойствам веществ с 
использованием концепций и методов 

Semantic WEBSemantic WEB

О. М. Атаева (ВЦ РАН), О. М. Атаева (ВЦ РАН), 
А  О  Е б  В  Ю  З  А  О  Е б  В  Ю  З  А. О. Еркимбаев, В. Ю. Зицерман, А. О. Еркимбаев, В. Ю. Зицерман, 
Г. А. Кобзев  (ОИВТ РАН), Г. А. Кобзев  (ОИВТ РАН), 
В. А. Серебряков, В. А. Серебряков, К. Б. Теймуразов К. Б. Теймуразов 
(ВЦ РАН)(ВЦ РАН), Р. И. Хайруллин (МФТИ), Р. И. Хайруллин (МФТИ)(ВЦ РАН)(ВЦ РАН), Р. И. Хайруллин (МФТИ), Р. И. Хайруллин (МФТИ)



С учетом собственного опыта и круга интересов С учетом собственного опыта и круга интересов С учетом собственного опыта и круга интересов С учетом собственного опыта и круга интересов 
авторы выбрали в качестве конкретной области авторы выбрали в качестве конкретной области 
теплофизикутеплофизику, точнее , точнее теплофизические свойства теплофизические свойства 
веществ и материаловвеществ и материалов..

Представляется особенно полезным отладить  Представляется особенно полезным отладить  р д др д д
применение концепции в относительно узкой применение концепции в относительно узкой 
предметной области, с характерными для нее типами предметной области, с характерными для нее типами 

                данных и стандартами их представления в БД и данных и стандартами их представления в БД и 
печатных источникахпечатных источниках..

 Т       Т        Технология и практика интеграции данных с Технология и практика интеграции данных с 
использованием концепции использованием концепции Semantic WEBSemantic WEB находятся находятся 
еще в стадии становления  несмотря на отдельные еще в стадии становления  несмотря на отдельные еще в стадии становления, несмотря на отдельные еще в стадии становления, несмотря на отдельные 
успешные примерыуспешные примеры..
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 Теплофизические данные (сжимаемость, Теплофизические данные (сжимаемость,  Теплофизические данные (сжимаемость, Теплофизические данные (сжимаемость, 
энергетические и транспортные свойства), энергетические и транспортные свойства), 
представлены в мировых БД для широчайшего круга представлены в мировых БД для широчайшего круга 
веществ: чистых и растворов  органических и веществ: чистых и растворов  органических и веществ: чистых и растворов, органических и веществ: чистых и растворов, органических и 
неорганических, наноструктур и материалов. неорганических, наноструктур и материалов. 

Для каждого класса существуют свои модели, Для каждого класса существуют свои модели, 
связанные с ними словари понятий и логические связанные с ними словари понятий и логические связанные с ними словари понятий и логические связанные с ними словари понятий и логические 
структуры данных. структуры данных. 

Особенность теплофизических данных Особенность теплофизических данных –– их их фф
преимущественное использование для работы преимущественное использование для работы 
вычислительных приложений, обеспечивающих вычислительных приложений, обеспечивающих 
моделирование различных технологических и моделирование различных технологических и д р рд р р
природных процессов. природных процессов. 

Как следствие, потребность в методах обмена Как следствие, потребность в методах обмена 
неоднородными данными  различающимися неоднородными данными  различающимися неоднородными данными, различающимися неоднородными данными, различающимися 
форматом и структурой, возникла в теплофизике форматом и структурой, возникла в теплофизике 
задолго до того, как проблема интеграции приобрела задолго до того, как проблема интеграции приобрела 
актуальность для информационного сообществаактуальность для информационного сообщества
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актуальность для информационного сообщества.актуальность для информационного сообщества.



Особую актуальность проблеме Особую актуальность проблеме 
интеграции теплофизических данных интеграции теплофизических данных 

придает:придает:рр

Массовое распространение теплофизических Массовое распространение теплофизических р р р фр р р ф
БД в науке, промышленности и образовании.БД в науке, промышленности и образовании.

Повышенное внимание к Повышенное внимание к метрологическим метрологическим 
аспектамаспектам, включающим накопление , включающим накопление больших больших 
массивов первичных данныхмассивов первичных данных, изучение их , изучение их 
неопределенности, воспроизводимости, неопределенности, воспроизводимости, 

          согласованности и т. п.  согласованности и т. п.  
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В тематике ОИВТ РАН подготовка справочных В тематике ОИВТ РАН подготовка справочных 
  й       й     данных по свойствам всегда занимала важное данных по свойствам всегда занимала важное 

место.место.

●●Широкую известность приобрели БД: Широкую известность приобрели БД: 
ИВТАНТЕРМО, ТЕРМАЛЬ, ЭПИДИФ, БД ИВТАНТЕРМО, ТЕРМАЛЬ, ЭПИДИФ, БД 
ударноударно--волновых экспериментовволновых экспериментов, включающие , включающие 
обширные массивы информации по теплофизическим обширные массивы информации по теплофизическим 

  й    й  и термодинамическим свойствам. и термодинамическим свойствам. 
●● Накоплены обширные фонды данных по Накоплены обширные фонды данных по 
молекулярным постоянным  константам молекулярным постоянным  константам молекулярным постоянным, константам молекулярным постоянным, константам 
элементарных процессов в газах и плазме, спектрам элементарных процессов в газах и плазме, спектрам 
атомов и ионов. атомов и ионов. 
●● Разработаны компьютерные системы хранения и Разработаны компьютерные системы хранения и 
обработки слабо структурированных данных, обработки слабо структурированных данных, 
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характерных для наноструктур и наноматериалов. характерных для наноструктур и наноматериалов. 



Как и для других типов научных Как и для других типов научных Как и для других типов научных Как и для других типов научных 
ресурсов, интеграция ресурсов, интеграция 
теплофизических данныхтеплофизических данных включает:включает:

 поддержку данных из множества неоднородных поддержку данных из множества неоднородных 
источников в терминах единой модели; источников в терминах единой модели; источников в терминах единой модели; источников в терминах единой модели; 

 стандартизацию процессов обмена; стандартизацию процессов обмена; 
оз о ос  б а  а    оз о ос  б а  а    WEB (Li ked WEB (Li ked  возможность публикации данных в  возможность публикации данных в  WEB (Linked WEB (Linked 

Open Data) Open Data) с открытым доступом как для человека, с открытым доступом как для человека, 
так и для программных агентов. так и для программных агентов. так и для программных агентов. так и для программных агентов. 
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Цели работы:Цели работы:

 построить онтологию предметной построить онтологию предметной 
области (при наложении некоторых области (при наложении некоторых 
ограничений);ограничений);р );р );
выявить на конкретном примере выявить на конкретном примере 

(теплофизических данных) (теплофизических данных) (теплофизических данных) (теплофизических данных) 
возможности и преимущества возможности и преимущества 
онтологического моделированияонтологического моделирования
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Онтология (по Груберу) это явная формальная Онтология (по Груберу) это явная формальная 
спецификацияспецификация разделяемой разделяемой концептуализацииконцептуализации

предметной областипредметной области

КонцептуализацКонцептуализац Спецификация Спецификация --
ффияия ––

строгое описание   строгое описание   

означает формализацию означает формализацию 
понятий и связей, понятий и связей, 
например в терминах например в терминах 

понятий предметной   понятий предметной   
области, их связей и области, их связей и 

например в терминах например в терминах 
OWLOWL..

отношений отношений 
средствами средствами 

  естественного естественного 
языка.языка.
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Хотя функция онтологии аналогична Хотя функция онтологии аналогична 
схеме БД, язык определения онтологий схеме БД, язык определения онтологий 
синтаксически и семантически богачесинтаксически и семантически богаче

В практическом планеВ практическом плане::
 онтология дает средства для совместного онтология дает средства для совместного 
использования информации (технология «связанных использования информации (технология «связанных 

  LOD)LOD)данных», данных», LOD)LOD);;
 возможность за счет расширяемости онтологии и возможность за счет расширяемости онтологии и 
используемых словарей поддерживать данные с используемых словарей поддерживать данные с используемых словарей поддерживать данные с используемых словарей поддерживать данные с 
aprioriapriori неизвестной структурой неизвестной структурой 
(полуструктурированные данные). (полуструктурированные данные). (полуструктурированные данные). (полуструктурированные данные). 
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КонцептуализацияКонцептуализация (применительно к теплофизике) (применительно к теплофизике) 
ббсводится к выделению нескольких базовых понятий. сводится к выделению нескольких базовых понятий. 

Прежде всего, это:Прежде всего, это:

 Словарь/список веществ Словарь/список веществ [[одно или несколько одно или несколько 
названий и формуланазваний и формула]]

 Словарь/список свойств Словарь/список свойств [[название, обозначение, название, обозначение, 
единица измеренияединица измерения]]

 Набор данных Набор данных [[включает данные по нескольким включает данные по нескольким рр
свойствам для одного вещества, информацию по свойствам для одного вещества, информацию по 
неопределенности данных, их источнику и т.д.неопределенности данных, их источнику и т.д.]]
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Дополнительные понятия, уточняющие Дополнительные понятия, уточняющие 
набор данных: набор данных: неопределенность, неопределенность, 
источник, статус.источник, статус., у, у
 Сведения о Сведения о неопределенностинеопределенности включают: тип включают: тип 

(среднеквадратическая, расширенная с указанием уровня (среднеквадратическая, расширенная с указанием уровня р р р р у урр р р р у ур
значимости и т.п.) и значение. Помимо этого, оценка может значимости и т.п.) и значение. Помимо этого, оценка может 
относиться к набору в целом, отдельным свойствам из набора и относиться к набору в целом, отдельным свойствам из набора и 
даже  зависеть от значения аргумента. даже  зависеть от значения аргумента. 

 Информация об Информация об источнике,источнике, стандартизованная (или стандартизованная (или 
нестандартизованная) библиографическая запись. Данные об нестандартизованная) библиографическая запись. Данные об 
источнике могут относиться к набору в целом, к отдельным источнике могут относиться к набору в целом, к отдельным 
свойствам из набора, или различаться для значений аргумента.свойствам из набора, или различаться для значений аргумента.

 СтатусСтатус данных: экспериментальные, расчетные, справочные;данных: экспериментальные, расчетные, справочные;
для экспериментальных оправдано расширить набор данных для экспериментальных оправдано расширить набор данных для экспериментальных оправдано расширить набор данных для экспериментальных оправдано расширить набор данных 
сведениями об условиях эксперимента (метод измерений, сведениями об условиях эксперимента (метод измерений, 
прибор, подготовка образца и т.п.).  прибор, подготовка образца и т.п.).  
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Типовая форма набора данных Типовая форма набора данных Типовая форма набора данных Типовая форма набора данных 
(из учебной версии БД ИВТАНТЕРМО)(из учебной версии БД ИВТАНТЕРМО)

 Термодинамические Термодинамические 
свойства воды в свойства воды в дд
состоянии идеального состоянии идеального 
газагаза

 Набор данных включает Набор данных включает  Набор данных включает Набор данных включает 
2 константы и 4 2 константы и 4 
функции от функции от 
температуры (таблица температуры (таблица температуры (таблица температуры (таблица 
из 5 столбцов)из 5 столбцов)

 Пропущены сведения Пропущены сведения 
      по источнику и по источнику и 

неопределенности неопределенности 
данных данных 
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Пример более сложной организации Пример более сложной организации 
набора данных набора данных -- значения второго значения второго 
вириального коэффициента вириального коэффициента B(T)B(T)р фф цр фф ц ( )( )

 Данные по источнику и неопределенности привязаны Данные по источнику и неопределенности привязаны 
к опытной точкек опытной точкек опытной точкек опытной точке

 Использовано 2 типа задания неопределенности Использовано 2 типа задания неопределенности ––
среднеквадратичная и по отклонению опытных исреднеквадратичная и по отклонению опытных исреднеквадратичная и по отклонению опытных и среднеквадратичная и по отклонению опытных и 
расчетных данныхрасчетных данных
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Схема данных включает также 
древовидный перечень состояний 
веществавещества

 три агрегатных состояния;три агрегатных состояния; три агрегатных состояния;три агрегатных состояния;
 линии равновесия типа «жидкостьлинии равновесия типа «жидкость--пар»;пар»;

б ( )б ( ) особые точки (тройная и критическая);особые точки (тройная и критическая);
 выделение типа кристаллической решетки выделение типа кристаллической решетки 

(кубическая, тетрагональная и т.п.) для (кубическая, тетрагональная и т.п.) для 
твердого состояния.твердого состояния.рдрд
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Логические связи между свойством Логические связи между свойством Логические связи между свойством Логические связи между свойством 
вещества и его состояниемвещества и его состоянием

 Пример 1. Свойство «вязкость» Пример 1. Свойство «вязкость» 
приложимо к веществу только в приложимо к веществу только в 
состояниях «газ» или «жидкость».состояниях «газ» или «жидкость».дд

 Пример 2. Существует набор свойств, Пример 2. Существует набор свойств, 
применимых к веществу  находящемуся применимых к веществу  находящемуся применимых к веществу, находящемуся применимых к веществу, находящемуся 
только на линии фазового равновесия только на линии фазового равновесия 
( )( )(скажем, «энтальпия испарения»). (скажем, «энтальпия испарения»). 
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Множество состояний вещества с наличием линий или Множество состояний вещества с наличием линий или 
точек равновесия идеальным образом отображается в точек равновесия идеальным образом отображается в 
онтологии с ее иерархией классовонтологии с ее иерархией классов

 Все понятия, относящиеся к Все понятия, относящиеся к 
линии равновесия, линии равновесия, линии равновесия, линии равновесия, 
принадлежат к классу, принадлежат к классу, 
который является который является 
подклассом двух подклассом двух подклассом двух подклассом двух 
родительских классов.родительских классов.

 Каждый из этих классов Каждый из этих классов 
ббобъединяет понятия, объединяет понятия, 
принадлежащие принадлежащие 
родительским, и включает родительским, и включает 
понятия, принадлежащие понятия, принадлежащие 
только ему.  только ему.  
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Возможности онтологии в передаче Возможности онтологии в передаче 
логической структуры данных логической структуры данных ру ур дру ур д
значительно богаче тех, которые значительно богаче тех, которые 
предусмотрены в реляционной предусмотрены в реляционной предусмотрены в реляционной предусмотрены в реляционной 
модели или модели «сущностьмодели или модели «сущность--связь»связь»



Специфика теплофизических данных -
необходимость в онтологии учитывать, наравне 
с логическими ограничениями (типа 
«если….то»), те ограничения, которые связаны 
с физическими принципами

Характерные примеры:Характерные примеры:

 равенство энергий Гиббса на линии фазового равенство энергий Гиббса на линии фазового 
равновесия;равновесия;

  Г бб      Г бб     связь энергии Гиббса, энтропии и энтальпии;связь энергии Гиббса, энтропии и энтальпии;
 интегральная связь энтальпии и теплоемкостиинтегральная связь энтальпии и теплоемкости
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Реалистичность в построении онтологии обеспечивает Реалистичность в построении онтологии обеспечивает 
стратегия стратегия “bottom“bottom up”up” сужение предметной области сужение предметной области стратегия стратегия bottombottom--upup –– сужение предметной области сужение предметной области 
по ряду критериев с сохранением возможности по ряду критериев с сохранением возможности 
последующего расширения.последующего расширения.последующего расширения.последующего расширения.
 Отказ от формализации всех аспектов деятельности по подготовке Отказ от формализации всех аспектов деятельности по подготовке 

данных (выбор моделей, постановка экспериментов и проч.) данных (выбор моделей, постановка экспериментов и проч.) –– только только 
представление данных: исходных или полученных в ходе обработки  представление данных: исходных или полученных в ходе обработки  представление данных: исходных или полученных в ходе обработки. представление данных: исходных или полученных в ходе обработки. 

 Два физических ограничения Два физических ограничения –– (1) данные только для чистых веществ, (1) данные только для чистых веществ, 
исключая смеси и растворы; (2) условия и состояния, позволяющие исключая смеси и растворы; (2) условия и состояния, позволяющие р р ; ( ) у , щр р ; ( ) у , щ
игнорировать зависимость свойств от давления.игнорировать зависимость свойств от давления.

 Предложенные ограничения, не будучи универсальными, позволяют Предложенные ограничения, не будучи универсальными, позволяют 
охватить значительный объем данных  публикуемых или охватить значительный объем данных  публикуемых или охватить значительный объем данных, публикуемых или охватить значительный объем данных, публикуемых или 
представленных в электронных ресурсах.представленных в электронных ресурсах.

 За счет этих ограничений все многообразие данных сведено к набору За счет этих ограничений все многообразие данных сведено к набору  За счет этих ограничений все многообразие данных сведено к набору За счет этих ограничений все многообразие данных сведено к набору 
функций одной переменной, представленных в табличной или функций одной переменной, представленных в табличной или 
аналитической формах. аналитической формах. 
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Второй этап построения онтологии Второй этап построения онтологии ––
спецификацияспецификация концептуализации с концептуализации с 

Классы онтологииКлассы онтологии

спецификацияспецификация концептуализации с концептуализации с 
выделением классов и свойстввыделением классов и свойств

Классы онтологииКлассы онтологии
 Substances, States, Properties, NumericalDataSubstances, States, Properties, NumericalData..
 DimensionsDimensions, , UncertaintiesUncertainties, , EnvironmentConditionsEnvironmentConditions..DimensionsDimensions, , UncertaintiesUncertainties, , EnvironmentConditionsEnvironmentConditions..

 PublicationPublication, , DataData (внешние источники).(внешние источники).

 FunctionsFunctions, , DomainOfFunctionsDomainOfFunctions (аналитическое представление (аналитическое представление ,, ( р д( р д
свойств и контроль области определения функций). свойств и контроль области определения функций). 

 Классы Классы ComputingFuncComputingFunc ии ControlFuncControlFunc потомки по отношению к потомки по отношению к 
классуклассу FunctionsFunctions..классуклассу FunctionsFunctions..

 ComputingFunc ComputingFunc -- объединяет функции, используемые для объединяет функции, используемые для 
вычисления свойств.вычисления свойств.

 ControlFuncControlFunc объединяет булевские функции  используемые для объединяет булевские функции  используемые для  ControlFuncControlFunc -- объединяет булевские функции, используемые для объединяет булевские функции, используемые для 
контроля соотношений между свойствами, которые следуют из контроля соотношений между свойствами, которые следуют из 
физических принципов.физических принципов.
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Технология интеграции и Технология интеграции и Технология интеграции и Технология интеграции и 
связывания данныхсвязывания данных
 Конечная цель онтологии Конечная цель онтологии –– обеспечить возможности обеспечить возможности 

интеграции, то есть связывания разнородных данных, интеграции, то есть связывания разнородных данных, 
 й б      й б     отвечающих предметной области с учетом наложенных отвечающих предметной области с учетом наложенных 

ограничений. ограничений. 
 Предложена технология Предложена технология Linked Open DataLinked Open Data ((LODLOD)), , 

являющаяся порождением и развитием являющаяся порождением и развитием Semantic WebSemantic Webявляющаяся порождением и развитием являющаяся порождением и развитием Semantic WebSemantic Web..
 Публикация в среде Публикация в среде LOD LOD предоставляет издателям и предоставляет издателям и 

потребителям информации значительно больше возможностей потребителям информации значительно больше возможностей 
в сравнении с простым размещением данных в традиционном в сравнении с простым размещением данных в традиционном  сра е  с рос  раз еще е  да   рад ц о о   сра е  с рос  раз еще е  да   рад ц о о  
““web ofweb of documentsdocuments”.  ”.  

 В отличие от гипертекста, где  В отличие от гипертекста, где  линкилинки связывают отдельные связывают отдельные 
документы, записанные в документы, записанные в HTMLHTML, технология , технология LODLOD обеспечивает обеспечивает 

            связи между произвольными связи между произвольными сущностямисущностями, отмеченными в , отмеченными в 
документе посредством документе посредством URI URI для идентификации любых для идентификации любых 
объектов, персон или концепций.  объектов, персон или концепций.  
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