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ВВЕДЕНИЕ   

Накопление и систематизация фактографических 
данных о свойствах веществ и материалов издавна 
является одним из основных направлений деятельно-
сти в естественнонаучных и инженерных дисципли-
нах: физической химии, кристаллографии, материа-
ловедении и др. [1–3]. Широкое использование для 
этих задач электронных ресурсов (баз данных, вы-
числительных систем, Web-порталов и др.) при по-
стоянно возрастающем объеме их использования по-
зволяет отнести эту сферу научной деятельности к 
так называемой e-Science,  которую отличает не 
столько компьютеризация исследования, сколько 
преимущественная ориентация на работу с данными, 
включая их получение, систематизацию, хранение и 
распространение для коллективной работы. Особен-
ности e-Science позволяют говорить о новом этапе в 
научной методологии, 4-й парадигме [4], дополняю-
щей стандартную триаду: теория, эксперимент и мо-
делирование.   

Ключевым (хотя далеко не единственным) эле-
ментом при работе с данными о свойствах является 
база данных (БД).  Если на определенном этапе пере-
ход к БД от многотомных справочников обеспечил 
заметные достижения в создании и поддержке ин-
формационных ресурсов, то со временем резкий рост 
объемов данных при многообразии их форматов и 
моделей привел к тому, что действующая инфра-
структура оказалась неспособной обеспечить эффек-
тивную организацию рабочего процесса [5] .  

Автономность БД с жесткой фиксацией исполь-
зуемых терминов и логических структур практически 
исключает возможность беспрепятственного обмена 
данными без активного участия человека-эксперта. В 
информационном сообществе в качестве главного 
ограничителя возможностей БД называют так назы-
ваемую потерю семантики в ходе проектирования 
БД, когда принятая концептуальная модель реализу-
ется в виде физической модели. По сути, это означа-
ет, что каждая из БД имеет собственный понятийный 
аппарат, который (без специальных инструкций) ос-
тается неизвестным для пользователя. Чтобы постро-
ить правильный запрос, пользователь любой из БД 
должен знать названия сущностей и их атрибутов, 
как минимум – принятые названия веществ и их фи-
зических свойств. При этом любые тематически род-
ственные БД с неизбежностью имеют различия в 
концептуальной схеме.  

Применительно к свойствам вещества первым ша-
гом к преодолению неоднородности БД была бы 
стандартизация названий путем использования об-
щедоступных и одинаково трактуемых индексов, на-
пример CAS Register Number.  По сути, это пробле-
ма повторяет на новом этапе ту же проблему 
стандартизации, которая еще до компьютерной эры 
заняла важное место в международном сотрудниче-
стве в физике, химии, кристаллографии и др. Под 
эгидой IUPAC (Международный союз по чистой и 
прикладной химии) и CODATA (комиссия по чис-
ленным данным в науке и технологии)  разработаны 
многочисленные рекомендации для обозначений, 
терминологии, химической номенклатуры, единиц 

измерения и пр. Повсеместный переход к компью-
терным средствам заметно обостряет  проблему, по-
скольку встает вопрос не только одинаковой трак-
товки человеком, но и совместимости данных с 
множеством приложений и компьютерных средств 
поиска. Поэтому даже такой простейший аспект, как 
разнобой в названии веществ, обусловленный бога-
той синонимией, может стать непреодолимым барье-
ром при поиске. 

Проблема интеграции ресурсов и, прежде всего, 
БД достаточно давно обсуждается как в компьютер-
ном сообществе, так и среди экспертов по системати-
зации научных данных [1, 3, 5, 6]. Один из очевид-
ных подходов – выработка принятой в сообществе 
логической схемы,  обеспечивающей стандартизацию 
в именовании веществ, свойств, состояний и прочих 
аспектов. В качестве интегрирующей модели стала 
использоваться модель, основанная на стандартах 
XML, долгое время служившего наиболее исполь-
зуемым форматом при  обмене структурированной 
информацией – между программами, между людьми, 
между компьютером и человеком [7]. XML, или рас-
ширяемый язык разметки (eXtensible Markup 
Language) создан для описания данных и концентри-
рует свое внимание на их сущности,  что принципи-
ально отличает его от языка HTML, созданного для 
отображения, т.е. показа данных. Существенно, что 
XML – это свободный и расширяемый язык, где раз-
работчик имеет возможность предлагать свои теги, 
используя которые можно создать  структуру доку-
мента в полной аналогии с таблицами реляционной 
БД. Тот факт, что данные хранятся в обычных тек-
стовых файлах, позволяет в технологии XML исполь-
зовать программно и аппаратно независимые реше-
ния. Обмен данными путем их преобразования в 
 XML-формат позволяет упростить связь несовмес-
тимых сред  и делает данные доступными для раз-
личных программ, благодаря чему он стал языком, 
применяемым для обмена информацией через Ин-
тернет, а сами XML-документы своеобразными хра-
нилищами данных. Стандарт под названием XML 
Schema предоставляет значительную часть информа-
ции, которая хранится обычно в  БД, и может быть 
принят как стандарт структуры данных в определен-
ной профессиональной среде.  

Разумеется, XML-технология была подхвачена в 
естественнонаучных дисциплинах для целей обмена 
и интеграции численных данных. Во множестве дис-
циплин появились собственные версии XML [8] со 
своими словарями, средствами поддержки в виде на-
страиваемых браузеров и программ, реализующих 
графические представления, вычислительные серви-
сы и пр. Они позволяют работать с данными самой 
разной структуры и содержания, например,  полу-
ченными в молекулярной динамике (MODML), вы-
числительной нейрофизиологии (NeuroML), биоин-
форматике (BSML) и даже спелеологии (Cave Survey 
Markup Language). Широкую известность и распро-
странение получили языки для описания химической 
информации (CML) [9] и математических выражений 
(MathML) [10].  

Для стандартизации обмена данными в термоди-
намике и материаловедении были разработаны и ши-
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роко анонсированы языки ThermoML и MatML. Про-
ект ThermoML [11], поддержанный IUPAC, в качест-
ве основной цели имел стандартизацию форм хране-
ния и обмена теплофизическими данными для более 
чем 120 свойств при различных формах представле-
ния и различном статусе данных (эксперименталь-
ные, расчетные, справочные). Близкие по сути задачи 
призван решать язык MatML [12, 13], с той разницей, 
что объектами являются не вещества с известной 
стехиометрией, а материалы, свойства которых су-
щественно зависят от технологии изготовления, фак-
торов внешнего воздействия и т.п. Возможности и 
ограничения в применении обоих языков достаточно 
подробно описаны в нашей работе [6].  

К этой же тематике, связанной с физическими 
свойствами, относится стандарт  XSAMS: XML 
Schema for Atomic, Molecular and Solid Data [14], соз-
данный для совместимости БД, содержащих пара-
метры атомных и молекулярных процессов, а также 
характеристик взаимодействия частиц с поверхно-
стью твердого тела. Стандарт предлагает физикам 
универсальную структуру, но только для обмена 
данными, без контроля их достоверности. Процесс 
описывается путем ссылки на начальное и конечное 
состояние, а сами данные представлены либо в таб-
личной форме, либо в виде параметров аппроксими-
рующих выражений. Поскольку считаются важными 
источник и происхождение данных, схема наклады-
вает жесткие требования на информацию по источ-
никам данных и методам их генерации. Полное опи-
сание структуры XSAMS-документов можно найти в 
руководстве [15]. 

Постепенно, однако, в информационном сообще-
стве пришло осознание недостатков, присущих XML-
технологиям, особенно при стандартизации данных в 
науке. XML-схема обеспечивает синтаксис и струк-
туру данных, но не их семантику (т.е. смысл), необ-
ходимую при гибком отображении словарей и схем 
данных. В итоге для тех же целей роль  XML-схем 
заняли онтологии, формализующие  в закодирован-
ном виде структуру знаний. Подробнее их возможно-
сти в организации научного знания описаны в сле-
дующем разделе. Здесь достаточно отметить, что 
размещение в сети онтологии, закодированной на 
языке OWL (Web Ontology Language), позволяет ка-
ждому из понятий предметно-ориентированного сло-
варя присвоить   уникальный идентификатор, так на-
зываемый URI (Uniform Resource Identifier), на 
который могут ссылаться автономные ресурсы, обес-
печивая его единую трактовку.  

Ориентация на онтологии легла в основу концеп-
ции онтологически основанных БД, которая преду-
сматривает семантическое отображение структур 
данных, потенциально сводящее локальные БД в 
единое пространство данных при согласовании их 
терминологии и  логической структуры. Доступность 
семантики при компьютерной обработке данных – не 
единственное преимущество онтологий при их со-
поставлении с традиционными БД или жестким 
XML-стандартом. К достоинствам онтологического 
подхода относятся: легкость запроса информации 
при общедоступной семантике;  возможности инте-

грации ресурсов; эффективные средства проектиро-
вания БД.   

Осознание огромного потенциала, заложенного в  
онтологиях для систематизации и распространения 
научного знания, стимулировало активную деятель-
ность по разработке предметно-ориентированных он-
тологий для формализации отдельных сегментов 
многих научных дисциплин: медико-биологических, 
химии, наук о Земле и др. Появились онтологии для 
наук о материалах [16–18], а также наноструктур [19]. 
Параллельно в сфере информационных технологий 
разработаны новые продукты, полученные гибридиза-
цией БД и онтологий. Механизм работы всех этих про-
дуктов использует некоторое взаимное отображение 
между концептуальной схемой БД и онтологией.  

В целом традиционные БД и онтологии по своим 
возможностям для систематизации данных оказались 
взаимно дополнительны. БД способны к структури-
рованию и хранению больших объемов данных при 
высокой эффективности их поиска. С одной стороны, 
онтологии позволяют устранить их главные дефекты 
– отсутствие общепонятной семантики, жесткую, не-
способную к эволюции структуру. С другой стороны, 
сама онтология совместно с экземплярами данных не 
способна заменить БД из-за падения эффективности 
поиска с ростом объема данных. 

Цель настоящей работы – выявить возможности и 
преимущества новых технологий, использующих 
связку «онтология–БД» при организации научных 
данных по свойствам вещества. Онтология обеспечит 
для предметной области, определяемой кругом объ-
ектов и набором свойств, терминологический сло-
варь, соотношения между понятиями и структуру 
данных, а ее связка с БД – возможности хранения 
при эффективном поиске больших объемов данных.  

ОНТОЛОГИИ И БД  –  ВОЗМОЖНОСТИ 
СОВМЕСТНОГО ИСПОЛЬЗОВАНИЯ 

В последние годы, концепция онтологии, исход-
но возникшая как философская категория, перешла в 
сферу информатики, где она определяет структуру 
для формальной спецификации понятий и отношений 
в определенной области знаний. Наиболее простым и 
точным ее определением считается то, которое дал 
Грубер [20]: «Онтология есть  спецификация концеп-
туализации», т.е. стандартизованное и закодирован-
ное представление знаний в определенной предмет-
ной области. Кодирование или запись на машинно-
интерпретируемом языке (например, OWL) обеспе-
чивает принципиальную возможность восприятия и 
поиска данных программными агентами.  Главное 
назначение онтологии в том, что они добавляют к 
данным семантику (смысл, правильное толкование) и 
соотношения, что в совокупности описывает «зна-
ние» с возможностью его машинной интерпретации. 

При разработке онтологии используют четыре ти-
па составляющих элементов:  понятия/концепты, со-
отношения, экземпляры и аксиомы. Концепты – это 
классы сущностей или объектов в определенной об-
ласти знания, например, вещества, свойства, состоя-
ния и т.п. Отдельные классы связаны соотношениями – 
либо типа класс–субкласс (таксономия), либо ассо-
циативными соотношениями, которые определяют 
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свойства или роли отдельных понятий. Общие поня-
тия конкретизируют экземпляры, так что онтология 
вместе с экземплярами, представленная на OWL, вы-
полняет функцию записи данных, примерно так же, 
как XML-документ (см. Введение). Наконец, аксио-
мы устанавливают присущие данной области огра-
ничения  значений отдельных понятий или экземпля-
ров. Например, при определении свойств молекул 
аксиомы могут выделить класс радикалов, по отно-
шению к которым лишено смысла их  отнесение к 
твердой фазе. Тем самым аксиомы позволяют доста-
точно формально представить многочисленные «реа-
лии»  предметной области.  

Оценить богатый потенциал, заложенный в онто-
логиях для хранения и распространения данных, 
можно,  сопоставляя их возможности с БД [21]. При 
кажущемся сходстве решаемых задач между ними 
имеются глубокие различия. Онтология служит для 
распространения информации, определяя на фор-
мальном языке концепции и соотношения, которые 
представляют содержание и структуру предметной 
области. В то время как концептуальная схема БД, 
определяя все понятия и структуру данных, служит 
только для тех целей, что реализует конкретная БД. 
Распространение информации посредством онтоло-
гии проводится согласованным образом, т.е. переда-
ваемая ею структура данных является общедоступ-
ной и одинаково трактуемой  в определенном 
сообществе. Все члены сообщества могут использо-
вать онтологию и имеют доступ к информации.  

Простой пример дает единое соглашение об имено-
вании веществ, принятое согласно  онтологии ChEBI 
(Chemical Entities of Biological Interest Ontology) [19], ко-
торая присваивает каждому из низкомолекулярных ве-
ществ уникальный идентификатор, и для согласованной 
номенклатуры необходима ссылка на эту онтологию и 
соответствующий веществу ID. Так, ID, присвоенный 
метану, имеет вид CHEBI:16183, а ссылка в любой 
из БД на уникальный URI www.ebi.ac.uk/chebi/ 

searchId.do?chebiId=CHEBI:16183 обеспечивает 
единую (и доступную для компьютера) трактовку 
этого термина. Аналогично можно обеспечить ссыл-
ки и на другие понятия, представленные в онтологии:  
названия свойств, физических состояний, единиц из-
мерения и т.п.  

Более полный перечень ключевых различий между 
БД и онтологией приведен в табл. 1 [21]. Наряду с се-
мантикой, которая теряется в ходе проектирования БД, 
в таблице указаны некоторые дополнительные призна-
ки. В частности, БД немыслима без содержания в виде 
данных, в то время как в онтологии наличие экземпля-
ров не обязательно (instances optional). С другой сто-
роны, онтология немыслима без таксономии классов 
(хотя и не сводится к ней), а в БД таксономия как 
структурный компонент отсутствует. В итоге фор-
мальный характер онтологии позволяет реализовать 
машинные выводы и рассуждения, что совершенно не 
предусмотрено в концептуальной схеме БД. 

Применительно к тематике «свойства веществ и 
материалов» особую роль играет возможность на 
уровне онтологий поддерживать эволюцию схемы 
данных, связанную с расширением круга объектов и 
появлением новых, ранее неизвестных понятий (по-
следний пункт в табл. 1). Как отмечалось в наших 
работах [1, 2, 22], вся практика систематизации  дан-
ных по свойствам  показывает невозможность под-
держивать их логическую схему для  широкой сово-
купности веществ, не вступая в противоречие с 
объективной потребностью передать их специфику и 
описания, принятые в разных коллективах. Хорошим 
примером служит возникшая необходимость пере-
стройки  стандарта ThermoML при переходе к зада-
чам представления данных для свойств биоматериа-
лов (ферментов и протеинов) и равновесий в 
растворах [23]. Другой пример эволюции схемы дан-
ных связан с постепенным включением наноструктур 
в химические БД, что с необходимостью ведет к из-
менению правил идентификации [1, 19]. 

 
 

Таблица 1  
 

БД и онтологии – характерные признаки и отличия 
 

Концептуальная схема БД Онтология  
Определяет структуру БД на формальном 
языке 

Определяет набор концепций и соотношений, которые 
представляют содержание и структуру предметной облас-
ти на формальном языке 

Фокусируется на данных Фокусируется на смысле   
Сущности  Классы 
Атрибуты Соотношения 
Ограничения  Аксиомы 
Нет таксономии Таксономия – ключевой элемент  
Данные – ключевой элемент Экземпляры данных не обязательны 
Семантика только в концептуальной схеме, 
спроектирована для человека, не эволюцио-
нирует с изменением БД и приложений 

Семантика – ключевой элемент, доступный программной 
обработке 

Схему трудно изменять и поддерживать Потенциально легче изменять и поддерживать 
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Вывод о  безусловном преимуществе онтологий 
был бы, однако, совершенно преждевременным. По-
мимо того, что  БД обеспечивают наиболее популяр-
ный и эффективный способ хранения данных, их от-
личает высокая производительность при поиске и 
реализации сложных запросов, недостижимая для 
других архитектур. Поэтому, рассматривая роль он-
тологии в информационной инфраструктуре, иссле-
дователи выбрали в качестве основной стратегии не 
«вытеснение» БД, а создание своеобразной связки  
путем так называемого database-to-ontology mapping. 
Ее задача использовать преимущества обеих конст-
рукций, в основном за счет соединения семантики с 
высокой производительностью при работе с данны-
ми. Анализ предложенных концепций и продуктов 
дан в ряде обзоров [24–26]. Авторы [26], исходя из 
того, какая из двух концепций (онтология или схема 
БД) может рассматриваться как ведущая, выделили 
две стратегии. Первая из них ориентирована на ис-
пользование онтологий для усиления функциональ-
ности БД. Тогда БД  рассматривается как ведущий 
элемент, усиленный связью с онтологией для целей:  
реализации запросов с использованием согласован-
ной в сообществе специалистов семантики; облегчения 
проектирования БД; обеспечения интеграции несколь-
ких БД. Вторая стратегия, напротив, рассматривает БД 
как возможный инструмент усиления или даже раз-
работки онтологии.  

В соответствии с двумя стратегиями можно выде-
лить две концепции взаимного отображения БД и он-
тологии и два типа продуктов. Первой концепции со-
ответствует БД, основанная на онтологии (DBBO – 
database based on ontology), когда смысл сущностей, 
записанных в БД,  определен ссылкой на соответст-
вующую онтологию. Для каждой таблицы или атри-
бута устанавливается связь с концепцией, включен-
ной в онтологию, – см. приведенный выше пример со 
ссылкой на название вещества в онтологии ChEBI. 
Вторая концепция предполагает проектирование 
структуры, получившей название онтологии, осно-
ванной на БД (OBDB, Ontology Based on DB). Задача 
такой структуры разместить экземпляры онтологии в 
БД, чтобы обеспечить достаточную эффективность 
при управлении, т.е. загрузке, поиске и реализации 
сложных запросов.  В основном эта концепция наце-
лена на решение задач Semantic Web, где требуется 
организовать хранение и управление архивами доку-
ментов, записанных на языке RDF (resource definition 
framework), который используется для связывания 
тематически родственных документов в глобальной 
сети [27].   

В настоящей статье нас будет интересовать первая 
стратегия, ориентированная на технологию БД.  Сис-
тема, построенная по принципу DBBO, включает: 
исходно принятую БД с заполняющими ее записями; 
онтологию для семантического индексирования БД; 
возможные ссылки на другие онтологии с целью 
расширения словаря; соотношения между каждым  
элементом БД и онтологическим понятием. Онтоло-
гия в такой структуре лишь обеспечивает семантику, 
но не содержит экземпляров – их роль выполняют 
записи БД. По сравнению с традиционной архитек-
турой БД, система DBBO включает два дополни-

тельных уровня. Первый из них (онтологический) 
включает одну или несколько онтологий для опреде-
ления понятий предметной области, причем эти оп-
ределения никак не связаны с конкретными прило-
жениями, для которых спроектирована БД. Второй 
уровень (концептуальный) представлен соотноше-
ниями, связывающими онтологический уровень с ло-
гической моделью данных, причем выбор концептов 
может быть использован для автоматической генера-
ции логической модели БД.    

Следует заметить, что выделение концепции 
DBBO (как и сама аббревиатура), по-видимому, при-
надлежит авторам  [26], в то время как другие авторы 
[24, 25] неправомерно используют аббревиатуру  
OBDB вне зависимости от конкретной схемы взаим-
ного отображения онтологии и БД.  Работ, посвя-
щенных методам усиления БД  за счет связи с онто-
логией, пока немного, хотя уже предложены 
конкретные алгоритмы отображения и языки запро-
сов, расширяющие возможности традиционного язы-
ка SQL. Особый интерес представляет алгоритм 
Round-Trip Engineering («поездка в оба конца») 
[28], способный обеспечить согласование реляцион-
ной схемы БД и концептуальной схемы или онтоло-
гии в тех случаях, когда возникает потребность в 
поддержке их эволюции при расширении информа-
ционного содержания. Алгоритм позволяет синхро-
низировать концептуально-реляционное отображение 
с появлением новой семантики.  

Усиление функциональности за счет онтологии 
возможно не только для уже существующей БД, но и 
на этапе ее проектирования.  От проектировщика 
требуются хорошие знания о специфике предметной 
области, которые он должен формализовать в виде 
концептуальной схемы, используя различные инст-
рументы типа UML. Для одной и той же предметной 
области схемы разных экспертов будут радикально 
отличаться, а сами БД становятся гетерогенными, по 
сути, недоступными для машинно-реализуемой инте-
грации. Подход, при котором в  основу проекта БД 
положена определенная онтология, заметно ускоряет 
процесс разработки и снимает ряд возникающих ог-
раничений. В частности, концептуальные схемы, 
предлагаемые разными экспертами, в известной сте-
пени унифицируются, поскольку базируются на еди-
ной модели области. Кроме того, уже на этапе проек-
тирования снимается проблема семантики, поскольку 
каждый элемент данных получается отображением 
онтологических понятий, имеющих точное опреде-
ление и смысл.  

Наряду с проектированием БД, использование он-
тологий открывает возможности в интеграции БД, 
ранее созданных без ссылок на онтологии. Методы 
интеграции издавна занимают важное место в техно-
логии БД [3, 6, 7]. Под интеграцией в общем случае 
понимается их физическое или виртуальное соедине-
ние в одном месте, что позволяет пользователю ис-
пользовать общий интерфейс и единую систему запро-
сов. В ходе интеграции производится объединение 
схем и самих данных. Онтология предоставляет есте-
ственный и достаточно эффективный способ  объе-
динения схем, позволяя преодолеть проблемы с от-
сутствием семантики в исходных БД. Пользователь 
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может формулировать в терминах онтологии запро-
сы, которые будут обращены к  «подключенным» к 
онтологии БД. Тем самым онтология будет играть 
роль эффективного посредника между пользователем 
и данными.   

Подобный подход получил название доступ к 
данным, основанный на онтологиях, или OBDA 
(ontology based data access).  В ODBA-системе ис-
точник  может рассматриваться как единая БД. Хотя 
в целом такой подход к интеграции БД является от-
носительно новым, уже сейчас, по мнению авторов 
[25, 26], можно указать несколько технологий, опро-
бованных в разных проектах. Простейшая из них 
предполагает, что для набора БД принимается одна 
онтология как посредник между пользователем и 
данными.  При этом сама онтология может включать 
в качестве модулей несколько специализированных 
онтологий. Существенно при этом, чтобы все объе-
диняемые ресурсы примерно одинаково отражали 
специфику предметной области. Затруднения возни-
кают, когда один из ресурсов отражает какой-то оп-
ределенный аспект, не характерный для других. 
Кроме того, одна онтология может не справиться с 

задачей интеграции ресурсов, когда их содержание 
расширяется так, что выходит за грань ранее приня-
той концептуализации. Альтернативой этой техноло-
гии служит использование множества онтологий, ка-
ждая из которых соответствует одной из подлежащих 
интеграции БД. В этом случае любые изменения или 
расширения, относящиеся к одному ресурсу,  затра-
гивают только одну онтологию. Ключевым элемен-
том технологии является процедура взаимного ото-
бражения онтологий (alignment of ontologies). 
Наконец, был предложен и промежуточный подход, 
когда каждому ресурсу ставится в соответствие одна 
онтология, но над ними располагается общий кон-
тролируемый словарь базисных терминов общей 
предметной области. Схематично различия трех тех-
нологий представлены на рис. 1.  

В нашей работе [29] было показано, насколько 
эффективным оказывается онтология при проектиро-
вании БД по теплофизическим свойствам и интегра-
ции данных из множества источников. Другие реали-
зованные к настоящему времени примеры интеграции 
БД при посредстве онтологий по свойствам веществ 
рассмотрены в следующем разделе.  

 
 

 
 
 

Рис. 1. Иллюстрация различий в технологиях OBDA (ontology based data access) [26] 
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ПРАКТИКА СВЯЗЫВАНИЯ ОНТОЛОГИЙ С БД 
ПО СВОЙСТВАМ ВЕЩЕСТВ И МАТЕРИАЛОВ 

Один из наиболее впечатляющих примеров рас-
ширения функциональности БД за счет  связывания с 
онтологией дает упомянутая выше БД химического 
содержания ChEBI [19],  преимущественно ориенти-
рованная на низкомолекулярные соединения (исклю-
чены белки,  нуклеиновые кислоты и пептиды). БД 
охватывает молекулярные сущности, их группы и 
классы. Первое из понятий относится к любым иден-
тифицируемым по составу атомам, молекулам, ио-
нам, наноструктурам  и т.п., второе – к группам  свя-
занных атомов (или один атом) в составе молекулы 
(methyl, CH3), а третье (класс) к совокупности  моле-
кул или групп, охваченных классификационным при-
знаком, например, alkane (R-CH3). Каждую сущ-
ность, а также группу и класс  идентифицирует 
уникальный идентификатор ChEBI ID (например, 
CHEBI:15377 для воды), свободный для цитирова-
ния в сети пользователем или программным агентом.  

В записи для молекулярной сущности (рис. 2) ука-
заны химические данные (определение, формула, мас-
са, заряд), названия, как принятое в ChEBI, так и   си-
нонимы из других источников, структурная инфор-
мация,  кодированная  в  линейных  нотациях  (InChI и  

SMILES), а также детализированная в Molfile (коор-
динаты атомов и матрица связности). Наряду с этим в 
записи представлены регистрационные номера в 
химических классификаторах (CAS, Beilstein и 
др.) и ссылки на другие БД с обширной информа-
цией, например, термодинамической в БД NIST  
(webbook.nist.gov/chemistry/), или токсикологиче-
ской в БД ChemIDplus (chem.sis.nlm.nih.gov/ 
chemidplus/ chemidlite.jsp).  

Главным элементом онтологии, интегрированной 
с БД, является таксономия в виде ациклического 
графа, когда любое понятие может происходить от 
нескольких родительских понятий. Внизу рис. 2 по-
казаны дочерние (incoming) и родительские 
(outgoing) классы, непосредственно связанные с ве-
ществом в записи (в данном случае paracetamol, 
C8H9NO2). На рис. 3 приведен фрагмент древовид-
ной структуры, охватывающий всю таксономию, свя-
занную с веществом, причем пользователь имеет 
возможность навигации с вызовом данных для любой 
сущности, представленной на «дереве».  Обращение 
к URI с указанием онтологии и уникального ID непо-
средственно связывает внешний ресурс (или пользо-
вателя) с соответствующей записью, например URI  
www.ebi.ac.uk/chebi/searchId.do?chebiId=46195 связы-
вает его с записью в БД для парацетамола.  

 
 

 
 

Рис. 2. Внешний вид типовой записи в БД ChEBI 
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Рис. 3. Фрагмент «дерева», включающего сущность ChEBI:46195 в общей таксономии 
 
 

 
 

Рис. 4. Схематичное представление суб-онтологии Role 
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Рис. 5. Сущности, относящиеся к суб-классу f 
uel additive из суб-онтологии chemical role 

 
Таким образом, наличие онтологии открывает для 

пользователя или внешнего ресурса возможности, 
исходно отсутствующие в БД. В частности, по иден-
тификатору ChEBI можно сделать ссылки на любые  
сущности БД, определить их логические и ролевые 
связи, встроенные в многоуровневые таксономии. В 
результате можно возложить на программного агента 
реализацию сложных запросов с поиском веществ по 
структуре, функциям, биологической роли  и т.п. В 
целом это означает, что наряду с данными для кон-
кретного вещества ChEBI предоставляет фрагмент 
«знаний», характеризующих предметную область. 

Есть также несколько удачных примеров исполь-
зования онтологий для интеграции данных в мате-
риаловедении,  где многообразие типов данных и бо-
гатство словарей проявляются наиболее ярко. Среди 
таких примеров база знаний PLINIUS, оперирующая 
результатами исследований по свойствам керамик, 
онтологическое описание свойств ползучести конст-
рукционных материалов, стандарт ISO 10303-235: 
“Engineering properties for product design and veri-
fication” с охватом  информации о промышленных 
изделиях, наряду с традиционными материалами [6]. 
Стандарт предусматривает единую информационную 
модель для определения семантики и синтаксиса пред-
ставления и единый словарь для определения смысла 
данных. В сравнении с ранее внедренным языком раз-
метки MatML [13, 14],  онтология  способна обеспе-
чить более высокий уровень стандартизации материа-
ловедческих данных, формализующей определение 
свойств, методов обработки и использования. 

В наиболее общем виде онтология по свойствам 
материалов предложена в работе [16]. Онтология, 
покрывающая предметную область, построена в виде 
семи субонтологий, распределенных по трем груп-
пам, рис. 6. Четыре базовые онтологии дают опреде-
ления терминов, названий и словарей, представляю-
щих основные концепции для каждой из областей. 
Каждая из онтологий основана на таксономии клас-
сов, представленных в словаре понятий. Базовые он-
тологии Process и Environment на рис.  6 дают опи-
сания соответственно методов производства и 
измерения и характеристик среды (состав атмосферы, 
температура, pH и т.п.). Сверх четырех базовых, в 
общую онтологию включена субонтология Materials 
Information, детализирующая сведения по конкрет-

ному объекту путем агрегирования других классов 
(вещество, свойство и т.п.). Используя базовые онто-
логии, эта онтология агрегирует все термины и кон-
цепции, характеризующие материал и конкретный 
образец, методы и условия измерения, критерии ка-
чества данных и пр. В частности, при построении он-
тологии Unit Dimension используется синтаксис 
MathML (версия, предназначенная для передачи 
формул), чтобы ввести операции, необходимые при 
согласовании различных единиц измерения.  

Онтология, получившая название Matinfo, была 
размещена на портале [30] и встроена в общую схему 
Semantic Web. Основная задача, решаемая при по-
средстве разработанной онтологии [16], – обмен дан-
ными между тремя БД Японии: AIST (Advanced In-
dustrial Science and Technology), NIMS (National 
Institute of Material Science) и широко используемой 
структурой MatDB [31], содержащей данные по тес-
тированию материалов. Основной объем инфор-
мации в указанных БД относится к тепловым и 
механическим свойствам. На рис. 7 показана часть 
структуры тепловых данных, представленных в двух 
БД (AIST, NIMS) и онтологии. Обмен данными реа-
лизован с использованием промежуточного уровня, 
занятого онтологией Matinfo. Стрелки на рисунке 
показывают взаимное отображение концепций онто-
логии и сущностей в БД.   

Структура данных NIMS приспособлена к хране-
нию экспериментальных данных, в соответствующих 
полях хранятся основные метаданные, thermalCon-
ductivity и  chemicalFormula. Напротив, в БД AIST 
метаданные конкретизируются пользователем, в поле 
с именем property вводится текстовая строка, что по-
зволяет дополнять или модифицировать имена 
свойств при фиксированной схеме. Дополнительную 
сложность вносит то, что БД AIST  способна хранить 
как скалярные, так и тензорные значения теплопро-
водности, характерные для монокристаллов или ма-
териалов с выраженной анизотропией строения. Эта 
же возможность закреплена и в онтологии, где воз-
можно отразить как скалярную величину, так и про-
извольную матрицу. Отображение полей каждой из 
БД производится посредством XSLT (Extensible 
Stylesheet Language Transformations) шаблонов, при-
чем первичная подстройка осуществлялась в полуав-
томатическом режиме.   

В соответствии с классификацией, рассмотренной 
в предыдущем разделе, использование онтологии 
Matinfo полностью соответствует концепции OBDA 
(доступ к данным, основанный на онтологии), при-
чем здесь использована одна онтология, включающая 
в себя все понятия в науке о материалах, которые мо-
гут встретиться в интегрируемых источниках. 

Аналогичные цели решает разработанная система 
MatSeek [17] с главной целью интеграции структур-
но и тематически разнородных БД. Концептуальную 
основу этой системы образует онтология MatOnto, 
которая аналогично Matinfo описывает базовые кон-
цепции и логические соотношения в науке о мате-
риалах. В ряде отношений, однако, эта онтология за-
метно отличается.  
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Рис. 6.  Суб-онтологии, включенные в общую онтологию Matinfo по свойствам материалов [16] 
 
 
 

 
 
 

Рис. 7. Отображение схем данных для теплопроводности в БД  AIST, NIMS и онтологии [16] 
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Прежде всего, она нацелена на интеграцию дан-
ных из достаточно далеких предметных областей, ко-
торые объединены лишь тем, что используются на 
равных основаниях при исследовании. Например, 
при разработке топливных элементов в качестве ин-
тегрируемых ресурсов выбраны три БД: Inorganic 
Crystal Structure Database (ICSD), Ionic Radii database, 
и Phase Equilibria Diagrams (PED). Онтология, уста-
новленная в системе MatSeek на стороне сервера, за-
писана на языке OWL и  выступает посредником ме-
жду пользователем и группой неоднородных БД.  

Второе важное отличие, связанное с проведением 
логических рассуждений, состоит в активном при-
влечении внешних онтологий, в том числе онтологий 
так называемого верхнего уровня, аккумулирующих 
базовые научные концепции: процесс, гипотезу, экс-
перимент, активность и пр. Наконец, онтология 
встроена в достаточно сложную информационную 
структуру MatSeek, функционирующую как прило-
жение в среде Semantic Web. MatSeek предоставляет 
Web-платформу для работы с БД и аналитическими 
средствами, позволяет формулировать основанные на 
онтологии динамические запросы к интегрируемым 
ресурсам, предлагает пользователю поисковый ин-
терфейс в стиле Google. Ядром этой системы являет-
ся онтология, выполняющая ряд задач: интеграцию 
разнородных структурно и тематически БД; пред-
ставление информации о происхождении данных, 
включая описание источника, методов получения, 
неопределенности и т.п.;  проведение формальных 
рассуждений с целью выделения нового знания. На 
рис. 8 показан верхний уровень онтологии с выделе-
нием основных классов и пояснением связей между 
концептами, относящимися к структуре и свойствам 
материалов. Как видно из рисунка, онтология имеет 5 
классов верхнего уровня:   
 Property – таксономия с 9 субклассами (ме-

ханические, электрические и т.д.);  
 Family – таксономия материалов с 6 субклас-

сами (металлы, стекла, керамика, полимеры, гибрид-
ные материалы, эластомеры);  

 Process – два субкласса (Manufacturing и 
Measurement);  
 Structure – два субкласса (Crystalline и 

Amorphous);  
 Measurement Data – таксономия результатов 

измерений,  интегрирует 4 субкласса, охватывающих 
данные из разных источников (Material Property-
Data, PerformanceData, Modelling and Simulation-
Data, CharacterizationData) 

Как уже говорилось, важным элементом, обога-
щающим выразительность онтологии MatOnto, яв-
ляется широкое привлечение концептов из других 
онтологий и словарей, например, онтологии по еди-
ницам измерений, академическому предметному 
классификатору и др. Сверх того, понятия, актуаль-
ные для материаловедения, связаны с  более абст-
рактными лингвистическими понятиями, присущими 
естественному языку.  Для их внедрения использова-
на онтология верхнего уровня DOLCHE (Descriptive 
Ontology for Linguistic and Cognitive Engineering), 
формулирующая такие абстракции как Endurant 
(thing, object), Perdurant (process, event), Abstract, 
Quality. Другая из привлеченных онтологий EXPO 
ориентирована на формализацию научного контента 
в любой из естественнонаучных дисциплин, ориен-
тированных на эксперимент как основную методоло-
гию. Ключевые понятия EXPO определяют цели, 
объект эксперимента, выдвинутые гипотезы, резуль-
таты и т.п. Привлечение онтологий верхнего уровня 
обеспечивает расширяемость MatOnto с распростра-
нением  на другие сегменты материаловедения.  

Таким образом, потенциал онтологии MatOnto 
раскрывается за счет ее способности к  интеграции 
неоднородных ресурсов, в том числе тематически 
удаленных, как, например, БД по ионным радиусам и 
фазовым диаграммам. По логике построения и ре-
шаемым задачам онтология, как и вся система Mat-
Seek, соответствует концепции OBDA, когда онтоло-
гия выступает как посредник между пользователем и 
набором разнородных БД. 

 
 
 

 
 

Рис. 8. Схематичное представление верхнего уровня онтологии MatOnto [17] 
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Заслуживает внимания еще одна попытка исполь-
зования онтологий в сфере материаловедения для 
доступа к опытным данным [18]. В отличие от рас-
смотренных проектов в духе OBDA, здесь предложе-
на иная концепция, использующая трансформацию  
языка  MatML в соответствующую онтологию. Эта 
трансформация преодолевает принципиальные огра-
ничения MatML при обмене данными. Прежде всего, 
это древовидная структура документа, противореча-
щая практике запросов, использующих базовые тер-
мины предметной области. Кроме того, как отмеча-
лось во Введении, XML схемы не описывают 
семантику, что и послужило основанием для отказа 
от MatML как средства интеграции данных в пользу 
онтологического моделирования. В то же время при 
переходе к онтологии в работе [18] предложено сохра-
нить и интегрировать содержание MatML-документов 
– в какой-то степени по аналогии с реляционными БД. 
Этот подход предполагает набор правил для выделения 
из данной MatML-схемы соответствующей онтологии, 
включающей классы и соотношения, а также специ-
альный алгоритм, преобразующий данные исходного 
документа в экземпляры онтологии. Построенной  пу-
тем такой конверсии онтологии авторы [18] присвоили 
название MatOWL. При этом, поскольку MatOWL 
есть все-таки OWL-версия MatML-схемы, эта конвер-
сия ограничена в части семантики. Поэтому преду-
смотрено расширение онтологии за счет дополни-
тельных концепций, соотношений и аксиом – либо 
путем их прямого внедрения, либо путем отображе-
ния MatOWL на какую-либо из существующих он-
тологий в области науки о материалах.  

Для конверсии самих данных, содержащихся в  
MatML-документах, в экземпляры онтологии предло-
жена довольно сложная процедура, использующая 
промежуточную конструкцию – объектную модель 
MatOO. Модель имеет древовидную структуру как 
исходный MatML-документ, а также представлена в 
виде классов и соотношений, как  должно быть в онто-
логии. Рис. 9 схематично представляет трансформацию 
данных в экземпляры онтологии в RDF-формате.  

Таким образом, исходный материал в виде 
MatML-документов удается конвертировать в типо-
вой формат, предусмотренный Semantic Web для це-
лей распространения  в сети. Далее при большом 
объеме данных становится актуальной апелляция к 
технологиям OBDB, чья задача разместить экземпля-
ры онтологии в БД, чтобы обеспечить достаточную 
эффективность при управлении, т.е. загрузке, поиске 
и реализации сложных запросов.   

ПРОЕКТИРОВАНИЕ ТЕПЛОФИЗИЧЕСКОЙ БД 
НА ОСНОВЕ ОНТОЛОГИИ 

Общая концепция DBBO была опробована ранее 
при создании БД по теплофизическим свойствам ве-
ществ [32]. Роль онтологии здесь особенно сущест-
венна, поскольку, наряду с унификацией семантики, 
необходимо поддерживать эволюцию схемы данных 
и  аксиомы, отражающие логические и математиче-
ские ограничения, присущие данной области. Клю-
чевое понятие – набор данных, включающий для од-
ного вещества несколько констант и температурных 
функций, а также сведения о фазовом состоянии ве-
щества, единицах измерений, неопределенности и 
источнике данных. Основные списки  – веществ, 
свойств, фазовых состояний, единиц измерений и т.д. 
считаются открытыми, что позволяет в рамках онто-
логии поддерживать эволюцию схемы данных.  

Концептуализация предметной области привела к 
выбору 12 базовых понятий, послуживших основой 
для построения соответствующих классов (табл. 2). 
Среди них группа из 4 базовых классов (вещества, 
состояния, свойства, численные данные), 6 
вспомогательных классов и 2 класса, определяющих 
вычисляемые функции и аргументы.  При этом класс 
Functions порождает 2 субкласса, определяющих 
значения свойств и выполнение математических 
ограничений, устанавливаемых требованиями 
предметной области, например, равенство энергии 
Гиббса для сосуществующих фаз (жидкость–газ или 
жидкость–твердое тело).  

 
 

 
 

Рис. 9. Схематичное представление конверсии MatML-документа в экземпляры онтологии [18] 
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Таблица 2 
 

Классы онтологии теплофизических свойств веществ [32] 
 

Core classes 
Substances  Определяет вещества, для которых приводятся данные 
States Определяет агрегатные состояния вещества 
Properties  Определяет свойства вещества 
NumericalData  Определяет набор численных данных для функциональной зависи-

мости свойств вещества в определенных условиях от аргументов 
Subsidiary classes 

ConstantsOfSubstance Определяет набор численных значений констант в определенных ус-
ловиях среды. 

EnvironmentalConditions Указывает агрегатное состояние вещества и ссылки на набор классов 
Uncertainties Определяет тип погрешности физической величины 
Dimensions Определяет размерности физических величин 
Data Определяет перечень данных из справочников физических величин 
DataSource Определяет источники данных для классов NumericalData, Data  

Functions and arguments 
DomainOfFunctionDefinition Определяет перечень аргументов и ограничений физических свойств 

для функций 
Functions Определяет функции для вычисления и проверки корректности зна-

чений физических величин 
ComputingFunc (субкласс 
Functions)  

Определяет перечень функций для вычисления значений свойств 

ControlFunc (субкласс 
Functions) 

Определяет перечень проверочных функций, которые контролируют, 
выполняется ли заданное соотношение при допустимой погрешности 

 
При разработке онтологии активно привлекались 

внешние источники (существующие онтологии и слова-
ри) для унификации семантики. В частности, для име-
нования веществ использован словарь СhemSpider, ко-
торый обеспечивает присвоение веществу уникального 
идентификатора, например, для водорода CSID:762 и 
соответствующего URI www.chemspider.com/Chemical-
Structure.762.html. Отдельные термины, связанные с фа-
зами, свойствами, размерностями приняты из онтологий 
ChemAxiom  и QUDT (Quantities, Units, Dimensions and 
Data Types) [32].  

Физические принципы, определяющие свойства 
веществ, накладывают целую совокупность ограни-
чений на использование понятий.  Логические  огра-
ничения   записаны с использованием конструкций 
языка OWL. Среди логических ограничений: разбие-
ние класса свойств на два непересекающихся класса 
(свойства-функции  и свойства-константы);  обяза-
тельность определения аргумента для свойства-
функции; согласованность ссылок на состояния ве-
щества с видом свойств-функций (например, запрет 
на свойство viscosity в состоянии solid). Математиче-
ские ограничения задаются отдельно для каждого эк-
земпляра-свойства. Они относятся к свойствам-
функциям: требования к области определения, области 
существования, характеру монотонности и, возможно, 
другим характеристикам (например, связи двух и более 
функций). Математические ограничения  касаются не 
классов, а экземпляров свойств, поскольку области оп-
ределения и существования функций определяются 
для каждого свойства отдельно и список свойств до-
пускает расширение. На основании построенной онто-
логии сгенерирована реляционная БД в СУБД 
PostgreSQL. В соответствии с 12 классами онтологии 

создано 12 java-классов, которые отображаются на 
таблицы реляционной БД данных, рис. 10. 

На том же рис. 3 (справа) приведен список ассо-
циативных свойств (соотношений), определяющих 
каждую сущность. Первые два (is_a, has_part) опре-
деляют простейшие виды логической связи, восемь 
остальных  – фиксируют химический контекст в от-
ношениях двух веществ, например, соотношение 
has_functional_parent (как видно из рис. 2) указыва-
ет, чем является paracetamol по отношению к друго-
му веществу paracetamol sulfate. Особое значение в 
списке имеет последнее соотношение has_role, по-
зволяя раскрыть множество аспектов в свойствах и 
приложении веществ. Оно связывает базовую субон-
тологию Molecular structure, в рамках которой по-
строена таксономия веществ, с другой субонтологией  
Role, которая включает три класса верхнего уровня 
(biological role, chemical role, application), рис. 4. 
При этом chemical role  классифицирует сущности 
по их «химически значимой» роли (кислота, основа-
ние, лиганд), biological role  определяет их «биоло-
гически значимую» роль, а application дает класси-
фикацию по целевому использованию, например 
drug, pesticide и др. (рис. 4).  Все сущности, относя-
щиеся к этой субонтологии, так же как и вещества, 
имеют уникальный ID, что позволяет связывать 
внешний ресурс с любой из сущностей в онтологии 
role. Пользователь может совершать навигацию по 
дереву, соответствующему ролевой онтологии, точно 
так же, как и для веществ, включенных в БД. Напри-
мер, выделив  дочерний субкласс fuel additive в 
классе chemical role, можно найти все вещества, от-
вечающие этому понятию (рис. 5) и выявить их ха-
рактеристики и связи.  
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Рис. 10. Таблицы теплофизической БД [32] 
 
 

Для системы загрузки данных разработан комплекс, 
позволяющий анализировать и загружать данные с их  
проверкой на соответствие онтологии  и выполнение 
ограничений. Задача системы не ограничивается хра-
нением введенных данных,  предполагая возможность 
ряда вычислительных операций, в том числе: для  кон-
троля корректности численных данных, основанного 
на физических принципах; расчета физического свой-
ства в произвольной точке, например, при произвольно 
заданной пользователем температуры; для случая до-
бавления пользователем нового свойства в виде фор-
мулы или программного кода.  

Разработанная система заметно облегчила проек-
тирование реляционной БД за счет связи с онтологи-
ей. Помимо унификации семантики, онтология обес-
печила выполнение  логических и математических 
связей между понятиями и сохранение за пользова-
телем права наращивать списки веществ, свойств, 
единиц измерения и прочих элементов набора дан-
ных при эволюции концептуальной схемы.  

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Более десятилетия назад авторы опубликовали 
статью [2], в которой  была обоснована необходи-
мость активного внедрения новых технологий рабо-
ты с данными для поддержки и эффективного  разви-
тия общенаучной тематики «Свойства веществ и 
материалов». Ее специфика, включая многообразие 
форм представления, требования к совместному хра-
нению «сырых» и обработанных данных, перманент-
ное обновление логической структуры и физических 
моделей с появлением новых объектов – все это по-
ставило экспертов перед необходимостью отхода от 
традиционных форм хранения в автономных БД. За 

прошедшие годы доминирование работы с данными 
стало тенденцией во многих дисциплинах, называе-
мых теперь e-science [4, 5], что, естественно, не 
обошло и отмеченную нами тематику.  

В настоящей работе изучен один из новых подхо-
дов к работе с данными по свойствам, использующий 
различные технологии связывания БД с онтологиями 
[24–27]. Сами по себе БД, будучи созданы в разных 
коллективах, с неизбежностью порождают разнобой 
в терминологии, логических схемах и форматах дан-
ных. Онтология оказалась идеальным средством  
унификации семантики и подчинения множества 
концептуальных схем единой структуре, к тому же 
согласованной в научном сообществе. В результате 
открывается путь к широкой интеграции структурно 
или даже тематически  разнородных ресурсов с воз-
можностью обмена данными и использования в со-
вместной работе. Нами проанализирован опыт свя-
зывания онтологий с БД для ряда областей знания: 
химии, материаловедения, теплофизики.  

В компьютерном сообществе предложено  не-
сколько возможных подходов к такому связыванию. 
Один из них, названный DBBO, предполагает проек-
тирование БД путем отображения онтологии на кон-
цептуальную схему БД, т.е. ее согласование с внешним 
стандартизованным ресурсом. Другая концепция, 
OBDB, имеет прямое отношение к методологии Se-
mantic Web. В этом случае БД используется как хра-
нилище онтологий совместно с экземплярами дан-
ных, которые могут быть включены  в пространство 
связанных данных.  Наконец, предложена концепция 
OBDA для интеграции  разнородных БД за счет ис-
пользования онтологии как семантического посред-
ника при формулировании запроса между пользова-
телем и БД.   
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Рассмотренные в работе примеры показывают, 
что привлечение онтологии, формализующей знания 
в предметной области, позволяют не только унифи-
цировать и сделать общедоступной семантику пред-
метной области, но и обеспечить распространение 
знаний, закодированных в логических соотношениях 
между концептами. Применительно к тематике 
«Свойства веществ и материалов» формализация 
знания в онтологии позволяет решить старую про-
блему [1] – постоянно варьировать форму идентифи-
кации новых объектов и номенклатуру свойств и ха-
рактеристик, что особенно актуально для таких 
областей, как биоинформатика или нанотехнологии. 
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