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ВВЕДЕНИЕ 

После открытия фуллерена и углеродных на�
нотрубок (УНТ) синтезировано множество форм
наноуглерода, различающихся по размеру, мор�
фологии, энергетической стабильности и т.д. [1,
2]. В значительной степени интерес к нанофор�
мам углерода определяется их уникальными
свойствами (особенно УНТ, графена, наноалма�
зов), благодаря которым открываются перспекти�
вы для создания новых устройств. Так, УНТ харак�
теризуются рекордным значением модуля Юнга
(на уровне ТПа), а графены – рекордным значени�
ем теплопроводности (свыше 5000 Вт/мК). Наряду
с “популярными” наноструктурами (УНТ, фулле�
рены) объектом интенсивных исследований ста�
ли объемные формы наноуглерода, прежде всего
нанографит, свойства и направленное изменение
которого связаны с топологией сетки sp2�орбита�
лей [3]. На его основе созданы различные классы
наноматериалов: волокна, стеклоподобный угле�
род, композиты и др. Множество макроскопиче�
ских веществ синтезировано на базе фуллеренов
и частичек алмаза, выступающих в роли нано�
структурных единиц [1, 2]. 

Огромное число изученных форм в сочетании
с потоком данных о вновь синтезированных
определяют актуальность создания в этой области
справочно�аналитических материалов и компью�
терных баз данных (БД). В то же время специфика
предмета и ограниченный уровень знаний доста�
точно сильно сказываются на объеме и качестве

данных, что проявляется в разбросе результатов
измерений и частой смене номенклатуры понятий
и характеристик. Поэтому созданию БД должна
предшествовать большая методическая работа, с
тем чтобы сформулировать принципы обработки
и систематизации информационного потока. 

В статье описаны предварительные итоги ме�
тодической работы, которые позволили: 1) выра�
ботать принципы систематизации форм наноуг�
лерода; 2) сформировать гибкую структуру дан�
ных с учетом возможных вариаций номенклатуры
характеристик. Анализ специфики информаци�
онного потока и данных по свойствам позволил
разработать общую схему описания данных (ме�
таданные [4]), реализованную посредством ин�
струментария БД PostgreSQL [5, 6], рассматрива�
емой как альтернатива коммерческим продуктам
при хранении естественно�научных данных. На
ее основе создана и размещена в сети WEB�ори�
ентированная БД DATA_N [7]. Содержимое БД
включает пока ограниченный объем сведений по
термодинамическим свойствам фуллеренов, их
конденсированных фаз (фуллеритов) и несколь�
ких видов частиц, образующихся при детонаци�
онном синтезе наноалмаза [2]. Основной целью
была отработка принципов и технологии, вклю�
чая возможности: 1) описания произвольных на�
ноформ углерода; 2) хранения и распространения
данных разной структуры и формата – числен�
ных, текстовых, графических, программных ко�
дов и т.п. 

СИСТЕМАТИЗАЦИЯ ДАННЫХ ПО ФИЗИКО�ХИМИЧЕСКИМ 
СВОЙСТВАМ И ПРИМЕНЕНИЮ УГЛЕРОДНЫХ НАНОСТРУКТУР

© 2010 г.   А. О. Еркимбаев, В. Ю. Зицерман, Г. А. Кобзев 
Объединенный институт высоких температур РАН, Москва 

Поступила в редакцию 11.05.2010 г.

Разработаны методические основы создания информационных систем по свойствам наноразмер�
ных объектов. Показано, что основным требованием к таким системам является способность под�
держивать вариации логической структуры данных, проявляемые в перманентной смене номенкла�
туры характеристик и правил идентификации, зависящих от конкретного вида наноструктуры.
Предложена компьютерная технология организации фонда справочных данных, учитывающая спе�
цифику наноструктур и наноматериалов. При конкретной реализации базы данных в качестве сфе�
ры приложения выбран наноуглерод с учетом множества его изученных форм (фуллерены, нано�
трубки, наноалмазы и т.д.), в сочетании с непрерывным потоком данных о вновь открытых формах,
выявлением их свойств и потенциала применения. Схема описания данных основана на многофак�
торной классификации наноформ углерода, использующей топологические признаки, тип химиче�
ской связи и многочисленные морфологические признаки. Текущее содержание базы данных пред�
ставлено термодинамическими свойствами фуллеренов, их конденсированных аналогов и частиц
наноалмаза. Показано, что инструментарий базы данных позволяет в концентрированном виде хра�
нить и распространять численные и качественные данные для множества форм наноуглерода раз�
личной структуры и типологии.
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ЛОГИЧЕСКАЯ СТРУКТУРА ДАННЫХ 
ПО СВОЙСТВАМ НАНОСТРУКТУР 

И НАНОМАТЕРИАЛОВ 

В работах [4, 8, 9] показано, что для обширного
множества соединений информацию по свой�
ствам невозможно встроить в “жесткую” структу�
ру данных: возникает необходимость варьировать
идентификацию и номенклатуру характеристик в
зависимости от разновидности объектов. Реали�
зация этого требования легла в основу предло�
женной концепции и технологии построения
теплофизических БД широкого профиля [8, 9].
Под этим термином понимается система, способ�
ная решать задачи хранения, обработки и распро�
странения данных: для веществ и материалов
произвольного состава и структуры, равно как и
для атомно�молекулярных единиц (молекулы,
кластеры, структуры типа УНТ и проч.); для
представления свойств и характеристик при раз�
личном формате данных; для адекватного учета
совокупности факторов, определяющих свойства
(структура и конфигурация образца, технология
изготовления, факторы влияния и т.п.). Отличи�
тельная черта БД широкого профиля – способ�
ность к настройке на произвольную предметную
область с характерной для нее спецификой объ�
ектов, свойства которых должны быть представ�
лены с достаточной полнотой и достоверностью.
Их использование имеет целью преодолеть огра�
ничения, присущие традиционным БД, среди ко�
торых ориентация на определенный класс ве�
ществ, однозначность их идентификации (по
формуле или наименованию), фиксированные
перечень свойств и логическая структура записи. 

Для проектирования БД широкого профиля
используется технология полуструктурирован�
ных данных (ПСД), определяемых как данные,
логическая структура которых подвержена вариа�
циям при переходе между разными записями [4,
10, 11]. Вариации проявляются в изменении но�
менклатуры идентификаторов и характеристик, а
также типа и формата данных. Возможными при�
чинами вариации структуры данных являются
различия физических свойств веществ и классов,
изменения в номенклатуре данных при смене фи�
зической модели, зависимость описания от диапа�
зона параметров, различия в способах представле�
ния данных, расширение требований к идентифи�
кации соединения.

Переход к ПСД позволяет естественным путем
учесть совокупность факторов, определяющих
наряду с параметрами состояния свойства объек�
та (структуру и конфигурацию образца, техноло�
гию изготовления, факторы влияния, метастабиль�
ность и т.п.); особенности свойств новых веществ и
материалов; различия в свойствах объектов, прояв�
ляемые на макро� (вещество), микро� (атомы, мо�
лекулы, радикалы) и мезоуровнях (кластеры, на�

ноструктуры и т.п.). При разработке БД главная
особенность структуры и схемы описания состо�
ит в том, что она не может быть предугадана, т.е.
априорная схема всегда заменяется апостериор�
ной.

СИСТЕМАТИЗАЦИЯ ДАННЫХ
ДЛЯ НАНОУГЛЕРОДА 

Классификация и идентификация объектов.
Наиболее существенна грань, отделяющая соб�
ственно наноструктуры (кластеры, нанотрубки и
т.п.) от наноматериалов, т.е. объектов макроскопи�
ческой природы, чья структурная единица имеет
размер менее 100 нм. Авторы [12] поэтому разде�
лили нанообъекты на изолированные нанокла�
стеры и нанокластерные системы, а множество
кластеров – на шесть классов, ориентируясь
только на метод синтеза: молекулярные, лиганд�
ные кластеры и т.п. Более детальная классифика�
ция основывается на топологических признаках,
когда за основу принимается число измерений K,
протяженность вдоль которых достигает макро�
скопического масштаба [13]. Этот индекс может
принимать четыре значения ( ). Значе�
ние  соответствует кластеру, а  – макро�
скопическому объекту, для которого приставка
“нано” относится лишь к структурному элементу.
Промежуточные значения  соответствуют
одномерным и двумерным структурам, у которых
макроскопический масштаб охватывает одно или
два измерения (нанопроволока, пленка). 

Также аттестуют элементы, формирующие на�
ноструктуру, но соответствующий индекс здесь

; исключается значение , относя�
щееся к макроскопическим объектам. Класс объ�
ектов, сформированных из элементов одного типа,
определяет “наноформула” вида KDL, а из элемен�
тов нескольких типов – KD{L, M, N}, при том что
выполняется неравенство . На�
пример, кластеры , образованные из химиче�
ской формы , попадают в класс 0D0, поскольку
размерность K = 0 относится и к самому кластеру,
и к структурному элементу . Образованные из это�
го элемента нанопроволока или пленка относятся к
классам, определяемым формулами 1D0, 2D0. 

Наноформы углерода можно классифициро�
вать также по гибридизации химической связи.
Такая схема учитывает способность углерода при�
нимать, наряду с основными (sp3 – алмаз, sp2 –
графит и sp – карбин), смешанные типы гибриди�
зации [14]. В этом случае структура задается либо
наложением двух типов гибридизации (скажем,
sp3 + sp2 для наноалмаза с примесью графита или
аморфного углерода), либо заданием промежу�
точного типа гибридизации типа spn, где n – неце�
лый индекс в интервалах 1–2 или 2–3 (например,

= 0,1, 2,3K
= 0K =3K

=1, 2K

= 0,1, 2L = 3L

{ }≥ maxK L,M,N...

nA
A

A
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для фуллерена С60 индекс n = 2.27). Классифика�
ционную схему хорошо представляет треугольная
диаграмма (рис. 1), вершины которой отвечают
целочисленной степени гибридизации. Вдоль ли�
нии sp2–sp3 располагаются формы с индексом

, например фуллерены и УНТ, вдоль ли�
нии sp1–sp2 – наноформы с , к которым
относятся моноциклы, являющиеся обычно заро�
дышами при образовании УНТ, или слоисто�це�
почечный углерод, построенный из высокона�
пряженных графитовых слоев. Заполнена в схеме
[14] и третья линия (sp1–sp3), на которой распола�
гают гипотетические формы с включением в ре�
шетку алмаза фрагментов в виде цепочек атомов
углерода с sp�гибридизацией [2]. Внутренняя
часть тройной диаграммы заполнена смешанны�
ми формами углерода (аморфный, алмазоподоб�
ный, стеклообразный и др.) со случайным распо�
ложением атомов различной гибридизации. При
тотальном охвате синтезированных и гипотетиче�
ских форм достаточно указать только один ин�
декс (табл. 1).

В то же время для столь многообразного се�
мейства, как наноуглерод, классификация по од�
ному�двум физическим признакам невозможна.
Например, гибридизации sp3, помимо алмаза, от�
вечают еще два аллотропа: лонсдейлит и кубан, ко�
торые при той же топологии и гибридизации ради�
кально отличаются по кристаллической структуре.
Естественно, это многообразие нарастает при пе�
реходе на наноуровень. Скажем, для различения

∈ [2,3]n
∈ [1,2]n

типов наноалмаза указывается его происхожде�
ние (минеральное, детонационный синтез, ме�
теоритное), морфологические признаки (сфери�
ческая или фуллереноподобная форма, полиэд�
рический тип, наноалмазная пленка и др.),
размер, измеряемый в числе атомов или в нм и
т.п. [2, 15]. В качестве идентификатора необходи�
ма и формула элементарного звена, поскольку ал�
мазные структуры могут формироваться не толь�
ко из атомов, но и из молекул того же фуллерена.
Как следствие, классификация, а точнее иденти�
фикация, наноформ должна удовлетворять двум
требованиям: 1) включать достаточно большой
набор признаков для выделения каждой из форм;
2) допускать перестройку набора признаков в за�
висимости от класса объектов. 

Кроме основных признаков (название, топо�
логический индекс, гибридизация), в данной ра�
боте предусмотрено еще два блока. Блок под на�
званием “уровень” разделяет объекты различной
природы. На макроуровне рассматриваются объ�
екты с числом частиц порядка 1023 , на микро�

sp3

sp sp2

Алмаз
лонсдейлит

Карбин Графит

Нанотрубки

Фуллерены
Гипотетические
А/Г�гибриды

Графены

Стекло�
углерод

Карбино (полиино)�
алмазы

“Супералмаз”

Коллапс

C20, П/Г = ∞

C28, П/Г = 3

C32, П/Г = 2

C60, П/Г = 0.6

C70, П/Г = 0.5

“Аморфный”
углерод

“Алмазо�
подобные”
фуллерены

Конденсация

Полициклические
сетки

Моно [N] циклы Графины Слоисто
цепочечный

углерод

Рис. 1. Классификационная диаграмма аллотропных форм углерода [14].

Таблица 1.  Нумерованный список типов гибридизации

1 sp1 6 spn, 1 < n < 3

2 sp2 7 sp1 + sp2

3 sp3 8 sp1 + sp3

4 spn, 2 < n < 3 9 sp2 + sp3

5 spn, 1 < n < 2 10 sp1 + sp2 + sp3
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уровне – одиночные частицы (атомы, молекулы
Cn с небольшим числом атомов ), на ме�
зоуровне – объекты промежуточного масштаба и
природы (кластеры, наноструктуры, пленки и
т.п.). Естественно, что набор идентификаторов
для наноматериалов (макроуровень) заметно от�
личается, включая, например, данные по фазе, от
набора для объектов микро� или мезоуровня.
Второй блок, “экстра�факторы”, конкретизирует
морфологию, состояние объекта, предысторию
образца (происхождение, метод изготовления),
внешние факторы (поля, химическое или терми�
ческое воздействие и проч.).

Типовая структура данных. С использованием
ПСД разработана концептуальная модель для на�
ноструктур с возможностью адаптации к опреде�
ленному виду объектов. Модель обладает “устой�
чивым каркасом” и способна к настройке на
предметную область с характерной для нее но�
менклатурой идентифицирующих признаков и
свойств. Типовая структура, обладая достаточной
общностью, включает блоки: “идентификация”,
“свойства”, “приложения”, “способы получе�
ния” (рис. 2). Совокупность характеристик, опре�
деляющих специфику объектов, распределена по
двум блокам: “идентификация” и “свойства”.
Блок “идентификация” обеспечивает выделение

= −2 10n
формы по топологии, гибридизации, химическим
формулам (брутто и элементарного звена) и це�
лой совокупности детализирующих указателей
(“экстра�факторы”). 

Блок данных “свойство”. Для любого свойства
предложена схема, также допускающая подстрой�
ку к специфике объекта и форме представления
данных. Информация о свойстве распределена по
двум блокам: “численные данные” и “метадан�
ные” (данные о данных). Под метаданными по�
нимаются свойства данных, определяющие их
структуру, допустимые значения и способы пред�
ставления, а также обеспечивающие однозначную
интерпретацию и возможность автоматизирован�
ного анализа [4]. Применительно к свойствам ве�
щества метаданные, помимо тривиальных функций
(определение названия, обозначения, единицы из�
мерения), конкретизируют метод измерения (или
оценки), точное определение физической величи�
ны и, что особенно важно, форму представления
неопределенности. Последний элемент на рис. 2
конкретизирует представление данных как для
самого свойства, так и для его неопределенности,
что необходимо при выборе начал отсчета и стан�
дартных состояний, температурных шкал, мас�
штабов отнесения при записи приведенных вели�
чин (параметров потенциала, критических посто�

Идентификация Свойства
Способы

получения

Название
и классы

Численные
данные

Уровень

Макро

Мезо

Микро

Значения
неопределенности

Значения
свойств

Метаданные

Название

Обозначение

Класс свойств

Метод измерения

Единица измерения

Экстра�
факторы

Структура

Состояние

Предыстория

Конфигурация

Внешние факторы

Представления
данных

...о свойствах

...о неопределенности

Приложения

Рис. 2. Типовая схема организации данных.
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янных и т.п.). Варианты представления данных
для конкретной предметной области и соответ�
ствующие им реперные величины указаны в бло�
ке “представление данных о свойствах”. Метадан�
ные, детализирующие способ оценки неопреде�
ленности, сведены в блок “представление данных
о неопределенности”. Неопределенность может
быть приписана результату измерений и парамет�
рам состояния, задана для каждой точки или одна
на весь набор данных, в абсолютной или относи�
тельной формах. Различают также среднеквадра�
тичную ошибку, ошибки при различных уровнях
значимости результата, количественные и каче�
ственные характеристики прибора и метода [16]. 

Блок “численные данные” предназначен для
хранения данных о свойствах и их неопределен�
ности в виде таблиц или уравнений. Элемент
“значения неопределенности” зависит от инфор�
мации, заложенной в метаданных (константа или
таблица в зависимости от того, задана ли погреш�
ность на весь набор или в каждой опытной точке). 

Ключевая особенность наноструктур – силь�
ная зависимость свойств от технологии изготов�
ления, что позволило автору [12] рассматривать
метод синтеза как ведущий признак в определе�
нии типа кластера. Как следствие, для публикуе�
мых данных характерно смешение сведений о
свойствах и способах получения с детализацией
кинетических факторов, режимных характери�
стик и т.п. Например, данные по свойствам дето�
национных наноалмазов существенно зависят от
мощности и состава ВВ, режима детонации, усло�
вий охлаждения продуктов взрыва и т.п. [17]. С
другой стороны, неопределенность (нечеткость)
данных прямо сказывается на реализации потен�
циальных наноустройств, определяя воспроизво�
димость и разброс характеристик, их надежность,
требования к технологии, стоимость и возмож�
ность организации масштабного производства.
Это обстоятельство, равно как и общий интерес к
возможному использованию углерода при созда�
нии наноматериалов и наноустройств, явилось
основанием для представления информации о
свойствах, приложениях и получении наноугле�
рода в рамках единой БД. В блоках, показанных
на рис. 2, сведения о приложениях и способах по�
лучения могут быть представлены как в виде
обычных наборов текстовой и графической ин�
формации, так и в формализованном виде, ис�
пользуемом в классификаторах. Это позволяет
эксперту применительно к конкретному объекту
лишь указать номер (или идентификатор) соот�
ветствующего раздела. При этом создаваемый
классификатор должен носить открытый харак�
тер, допуская расширение перечней и их под�
стройку к определенным классам объектов. 

РЕАЛИЗАЦИЯ КОМПЬЮТЕРНОЙ БД

Общие сведения. Предложенная технология
работы использует свободно распространяемую
объектно�реляционную БД с открытым кодом
PostgreSQL [5, 6], которая сочетает традиционные
модели с хранением данных “размытой” структу�
ры. Относительная устойчивость “каркаса” дан�
ных, описанная выше, служит дополнительным
аргументом в пользу технологии, наследующей
особенности традиционных и расширяющей их
возможности за счет использования специальных
инструментов. Современная БД PostgreSQL ведет
происхождение из проекта POSTGRES, который
разрабатывался под руководством Майкла Сто�
унбрейкера, профессора Калифорнийского уни�
верситета в Беркли и нашел широкое применение
в научном сообществе: терабайтное хранилище
астрономических данных, проект ALADDIN (A
Labelled Atomic Data Interface), поддержка феде�
ральных порталов Минобразования РФ. Проект
имел целью преодолеть ограниченность реляци�
онной модели, обеспечивая создание и управле�
ние сложными объектами. Отличительная осо�
бенность PostgreSQL – богатство типов данных:
символьных, числовых (произвольной точности),
“больших объектов”, композитных типов (объ�
единяющих элементарные типы) и ряд других. Ее
функциональные возможности позволяют экс�
перту по свойствам веществ, не владея инстру�
ментарием БД, создавать специализированные
типы данных. С практической точки зрения, по�
строение систем на основе PostgreSQL облегчает�
ся за счет: 1) доступности кодов, документации и
сведений по развитию системы; 2) размещения
средств управления БД на WEB�сервере при ми�
нимальных требованиях к программному обеспе�
чению пользователя (архитектура “клиент–сер�
вер”); 3) развитых средств визуального проекти�
рования БД, что для пользователя исключает
необходимость в специальных знаниях по ком�
пьютерной технологии. 

Типы данных. Возможности БД PostgreSQL опре�
деляются типами данных, используя которые, экс�
перт может создавать сложные структуры и ва�
рьировать их в зависимости от наноформы. Выде�
ляются семь основных типов, перечисленных в
табл. 2.

Основой построения произвольных по слож�
ности и варьируемых логических структур явля�
ется “блок данных”. Представляет собой упоря�
доченную последовательность атрибутов, каж�
дый из которых может иметь любой тип данных.
Например, блок “метаданные” на рис. 2, являясь
составным, включает шесть атрибутов, из кото�
рых первые пять являются простыми, а послед�
ний (“представление данных”) – составным. Ва�
рьировать структуру можно, наращивая число ат�
рибутов или заменяя элемент на блок данных.
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ЕРКИМБАЕВ и др.

Скажем, для полного раскрытия понятия “кон�
фигурация” может понадобиться целая структу�
ра, включающая числовые, текстовые и графиче�
ские элементы. 

Другой тип данных, формализующий каче�
ственную информацию, – элемент классифика�
тора. Классификатор создается как перенумеро�
ванный перечень понятий, которые могут прини�
мать конечный набор значений (см., например,
табл. 1). Классификаторы позволяют упорядо�
чить понятия, исключая произвол в их написании
и толковании. С их помощью организованы спис�
ки единиц измерений, топологических индексов,
классов объектов, классов свойств, методов изме�
рений и/или оценок и т.п. Классификатор явля�
ется основным инструментом при организации
данных по перспективным технологиям, позво�
ляя создать списки с детальным описанием воз�
можных приложений, с последующей ссылкой на
имя классификатора и номер позиции в списке.

ТЕКУЩЕЕ СОДЕРЖАНИЕ БД

На данном этапе БД содержит фонд данных по
фуллеренам, их конденсированным фазам и на�
ноалмазу. Критерием выбора компонентов была
доступность термодинамических свойств и воз�
можность отработать технологию хранения при

разных формах представления и номенклатуры
характеристик. 

В первых двух строках табл. 3 только для  и
 в литературе представлен объем информации,

достаточный для того, чтобы рассчитать типовые
термодинамические таблицы, не отличающиеся
по формату от тех, что приведены в термодинами�
ческих справочниках. В основу расчетов положе�
ны термохимические величины и надежная ин�
формация по отнесению колебательных частот
[18]. Для фуллеритов ,  функции оценены
по результатам измерений теплоемкости и эн�
тальпий фазовых переходов. Для обоих фуллери�
тов найдены 3 полиморфные модификации и
определены температуры и теплоты фазовых пе�
реходов. Вблизи 0 К оба фуллерита сохраняют
остаточную энтропию порядка 5 Дж/(моль К).
При этом  находится в стеклообразном состо�
янии, а  остается в виде моноклинной фазы.
Осложняющий момент для  – зависимость фа�
зового состояния от предыстории образца. Так,
при высоких температурах кристалл может иметь
как гексагональную, так и гранецентрированную
решетку. Со временем доминирует гранецентри�
рованная решетка, хотя примерно 10–20% образ�
ца по�прежнему имеет гексагональную решетку.
При охлаждении происходит частичное замора�

C60

C70

C60 C70

C60

C70

C70

Таблица 2.  Возможные типы данных, используемых в DATA_N

Элемент данных Неделимая числовая или текстовая запись.

Блок данных Составной тип данных, объединяющий фиксированное число данных любого из перечис�
ленных типов, включая и сам “блок данных”.

Элемент
классификатора

Один из элементов перенумерованного списка значений, который может принимать не�
которое понятие (подробнее см. ниже). 

Интервал значений Область равномерного распределения величины, ограниченная минимальным и макси�
мальным значениями.

Таблица Тип данных, используемых для представления одномерных или двумерных массивов.
При определении фиксируется число строк и столбцов. Для одномерных массивов число 
строк равно 1. 

Файл Файл произвольного формата, в БД рассматривается как неделимая единица хранения. 
Используется для представления полнотекстовых документов, графиков, исполняемых 
файлов (exe�файлов). 

Ссылка на внешний 
источник

Единицей хранения является адрес хранения документа в сети Интернет. Используется 
для тех же целей, что и файл, рассматриваемый как единица хранения в БД.

Таблица 3.  Наноструктуры, представленные в БД DATA_N

Фуллерены Cn 28 32 44 50 56 60 70 76 84 90 94

Фуллериты Cn(c) 28 32 44 50 56 60 70 76 84 90 94

Фуллериты 
(полимеризованные) [C60]n

кристалл димера 
[C60]2

одномерная орто�
ромбическая фаза

двумерные фазы

ромбоэдрическая тетрагональная

Нанокластеры алмаза
и графита

наноалмаз нанографит наноалмаз с графитовой оболочкой
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живание вращательных степеней свободы и кри�
сталл переходит в ромбоэдрическую либо иска�
женную гексагональную структуру, относитель�
ное содержание которых зависит от условий
проведения эксперимента. Измерения теплоем�
кости  проведены до температуры 560 К, для

 – до 340 К. Экстраполяция на высокие темпе�
ратуры осуществлена расчетным методом с уче�
том вкладов от внутримолекулярных и решеточ�
ных колебаний. Таблицы, приведенные в БД для
этих фуллеритов, ограничены температурой 1000 К.
Уже в этом примере проявляются отступления от
типовой структуры, принятой, например, в БД
ИВТАНТЕРМО или NIST за счет остаточной эн�
тропии и смешивания фаз в пропорции, завися�
щей от предыстории образца. 

Для других  структура данных от�
личалась за счет использования интерполяции
[19, 20] между малыми кластерами  и фул�
леренами , , что не позволило выявить фа�
зовый состав и свойства при температуре ниже
298.15 К. В этом случае набор данных включал
термодинамические константы при 298.15 К и
уравнение для теплоемкости. Для полимеризо�
ванных модификаций фуллерита (третья строка в
табл. 3) в работах [21, 22] проведены исследова�
ния, позволившие рассчитать термодинамиче�
ские таблицы в стандартной форме, такой же, как
и для фуллеритов . Здесь причиной вариа�
ции структуры является объем данных. Для кри�
сталлического димера их оказывается достаточно
для расчета вплоть до 394 К, в то время, как для
одномерной и двумерных фаз данные ограниче�
ны только значениями энтальпии и энтропии по�
лимеризации, что дает оценку функций лишь при
298.15 К. 

Данные из DATA_N хорошо иллюстрируют за�
висимость логической структуры не только от ви�
да объекта, но и от стандартов, принятых в той
или иной научной школе. Для фуллеренов дан�
ные получены методами химической термодина�
мики, в то время как для наноалмазов данные
приводят в форме, принятой в физике высоких
давлений. Вместо стехиометрической формулы
для идентификации используются размер и мор�
фология. Отличие в термодинамических свойствах
от макроскопических аналогов здесь определяет
поверхностная энергия, зависящая от размера и
вида частицы [23]. При этом для доминирующего
компонента (наноалмаз с графитовой оболочкой)
приходится учитывать две границы раздела: гра�
фит–воздух и алмаз–графит. В совокупности воз�
никает необходимость в привлечении уникаль�
ных данных, характерных именно для этого типа
наноформ.

C60

C70

( )≠C 60,70n n

−C C2 5

C60 C70

C C60 70,

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Сформулированы общие принципы организа�
ции БД по свойствам наноразмерных объектов и
описана конкретная реализация для хранения на�
ноформ углерода. Особенность таких БД – вы�
нужденные вариации логической структуры, за�
висящие от вида объектов и формы представле�
ния, использованной в различных источниках.
Типовая структура данных обладает “устойчивым
каркасом” и одновременно способна к настройке
на предметную область с возможностью произ�
вольного расширения номенклатуры идентифи�
каторов и свойств. Для наноуглерода идентифи�
кация проводится по топологии, гибридизации
связи и комплексу морфологических признаков.
Текущее содержание БД представлено термоди�
намическими свойствами фуллеренов, их кон�
денсированных аналогов и частиц наноалмаза.
На этом массиве показано, что инструментарий
БД вполне приспособлен к тому, чтобы в концен�
трированной форме хранить и распространять
данные практически любой структуры, адекватно
передающие специфику любой из известных и
вновь синтезированных форм наноуглерода. 

Работа выполнена при поддержке РФФИ
(грант № 10�08�00623а).
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