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Рассмотрены общие проблемы накопления, систематизации и аттестации численных данных по
свойствам наноразмерных объектов. Показано, как своеобразие их физических свойств отражается
на процедуре подготовки справочного фонда, предваряющего построение базы данных. В качестве
примера приведены данные по свойствам наномодификаций углерода: нанотрубок, графена и др.
Выявлены ключевые особенности данных для наноструктур: частые вариации номенклатуры
свойств, проявление размерного эффекта, высокий уровень неопределенности данных. Предложе%
на процедура аттестации данных, включающая сведения об их неопределенности и индикаторы ка%
чества, оценивающие полноту информации по объекту исследований и методу измерений/оценки,
а также по степени воспроизводимости результатов. 

УДК 004.652:538.975

ВВЕДЕНИЕ

Развитие нанотехнологий, основанных на ис%
пользовании наноструктур и наноматериалов,
требует разработки соответствующих систем
справочных данных, охватывающих разнообра%
зие физико%химических характеристик этих но%
вых материалов. Существующие справочные си%
стемы и базы данных (БД) во многом не соответ%
ствуют этим требованиям, что вызывает
необходимость пересмотра принципов, лежащих
в основе построения справочных систем и БД
применительно к наноструктурам и наноматери%
алам. В связи с этим в данной работе развивается
подход к построению систем справочных данных о
физико%химических, механических, оптических и
других свойствах наноматериалов. Основные осо%
бенности, отличающие наноструктуры от макро%
скопических материалов, связаны с зависимостью
их физико%химических характеристик от размера,
способа приготовления и степени очистки. 

Ниже изложены концепция подхода к постро%
ению (БД) и соответствующие процедуры на кон%
кретном примере проектирования БД по нано%
формам углерода [1]. Углеродные наноструктуры
привлекают инженеров и исследователей уни%
кальными свойствами и перспективами исполь%
зования в электронике, материаловедении и др.
областях [2, 3]. Наиболее важными представите%
лями этого семейства являются фуллерены, угле%
родные нанотрубки (УНТ), графены, наноалма%
зы. Сюда же относятся углеродные нановолокна,
наноконусы, нанолуковицы и др. Для всех пере%
численных объектов до сих пор не существует
устоявшейся терминологии и общей системы
данных, как это имеет место в случае макроско%
пических материалов с определенными характе%
ристиками. С другой стороны, большой объем до%

ступных на сегодня данных позволяет именно на%
ноуглерод выбрать в качестве полигона при
отработке новых технологий систематизации,
пригодных для охвата более широкого класса на%
нообъектов. Существенно, что при формализа%
ции логической структуры была возможность
опереться на обширную литературу, обобщаю%
щую результаты исследований различных моди%
фикаций наноуглерода, в том числе и на серию
обзоров [4–8].

КЛЮЧЕВЫЕ ОСОБЕННОСТИ 
НАНОСТРУКТУР И НАНОМАТЕРИАЛОВ

Специфика численных данных. Можно выде%
лить три характерные особенности, которые при%
ходится учитывать при компьютеризации фонда
справочных данных:

– многообразие форм, наблюдаемых в нано%
мире, не позволяющее сформировать устойчивую
номенклатуру характеристик; зависимость при%
знаков и характеристик от конкретного класса по%
рождает важнейшее требование к БД – поддержку
данных с гибкой структурой, допускающей вариа%
ции типа, объема и содержания данных [9]; 

– промежуточное положение наноструктур
между индивидуальной молекулой и веществом,
откуда следует расширение номенклатуры
свойств за счет переноса макроскопических ха%
рактеристик на микромасштаб (механические
свойства и теплопроводность УНТ и графена, фа%
зовые переходы в кластерах, изменение фазовой
диаграммы алмаз–графит при переходе к наноча%
стицам);

– высокий уровень неопределенности данных,
вплоть до полной невоспроизводимости измере%
ний в одной или разных лабораториях. Среди ис%
точников неопределенности можно выделить
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сильную зависимость от метода и условий синтеза,
а также ряд неконтролируемых факторов: струк%
турные дефекты, примеси на поверхности и т.п.

Размерный эффект. Универсальным фактором,
определяющим специфику данных, является раз%
мерный эффект, проявляющийся в зависимости
свойств от конечных размеров нанообъекта. Раз%
мерный эффект служит одним из основных ис%
точников неопределенности данных. Так, тепло%
проводность и электропроводность УНТ суще%
ственно зависят от их длины в результате перехода
от баллистических к диффузионным механизмам
переноса [8]. При этом на характерную длину, со%
ответствующую переходу, влияют содержание и
тип дефектов, что определяется методом и усло%
виями получения. Для графенов коэффициенты
переноса существенно зависят от продольного и
поперечного размеров образца, а также от струк%
туры края (хиральности). В отсутствие надежных
сведений о размерах объекта, его структуре, хи%
ральности и содержании дефектов неопределен%
ность данных может быть весьма существенной.
Так, результаты измерений [10] указывают на
спад теплопроводности и электропроводности
индивидуальной однослойной УНТ на 2–3 по%
рядка при увеличении ее длины менее чем на 1%.
В итоге длина объекта не характеризует его
свойств без дополнительных сведений по услови%
ям синтеза.

Для многослойных УНТ и графенов проявле%
нием размерного эффекта служит также зависи%
мость свойств от числа слоев n. Так, согласно [11],
теплопроводность многослойного графенового
листа уменьшается по мере роста n, достигая при
n > 4 значения, соответствующего графиту. Для
УНТ тенденция противоположна: тепло% и элек%
тропроводность образца возрастают с увеличени%
ем числа слоев [12]. 

Наряду с размерными эффектами, приходится
учитывать неопределенность поперечных разме%
ров. Например, определить тепло% и электропро%
водность, модули упругости и др. можно, только
располагая значениями поперечных размеров
объекта. Если толщина (ширина) объекта исчис%
ляется одним или несколькими атомными слоя%
ми, возникает проблема, связанная с произволь%
ным выбором значения этого параметра. Напри%
мер, теплопроводность графена определяется из
зависимости теплового потока через образец от
градиента температуры [13], который вычисляет%
ся при известной толщине графенового слоя.
Обычно ее принимают равной расстоянию между
соседними слоями в кристаллическом графите
0.34 нм. Но возможно и альтернативное значение
(характерный размер атома углерода), меньшее в
2–3 раза. Произвол в выборе толщины приводит
к более чем 100%%ной неопределенности изме%
ренного значения теплопроводности. Аналогич%
ная проблема возникает при определении модуля
Юнга УНТ [7], удельного растягивающего уси%

лия, отнесенного к относительному увеличению
длины. Поскольку удельное усилие выражается
через поперечное сечение образца, произвол в
определении толщины стенки УНТ влечет и
100%%ную неопределенность в оценке модуля
Юнга. 

Ключевая роль размерного эффекта для нано%
материала означает появление нового параметра
состояния, в качестве которого принимается раз%
мер формирующей материал структурной едини%
цы (кристаллита, коллоидной частицы и др.). Во
многих случаях проявляется зависимость свойств
и от более тонких деталей, например дисперсно%
сти (распределения по размерам), объемной доли
ΔV/V межзеренных границ раздела и проч. [14].
Надежная идентификация наноматериала вклю%
чает сведения о распределении параметров струк%
турных единиц (в простейшем случае о распреде%
лении по размерам) и способе его получения.
Примерами могут служить углеродные наномате%
риалы: тканеподобный материал из однослойных
УНТ, многослойная графеновая бумага, пряжа из
УНТ и т.п. При идентификации таких материалов
следует учитывать, что составляющие их элемен%
ты характеризуются разбросом в значениях как
геометрических, так и физических параметров.
Характер распределения этих параметров, зави%
сящий от метода и условий производства, прямо
влияет на макроскопические (транспортные, ме%
ханические и др.) характеристики такого матери%
ала. Важность детализации иллюстрирует пример
[15] с изменением типа проводимости (с полу%
проводникового на металлический) пленки из
однослойных УНТ после обработки азотной кис%
лотой, которая приводит к удалению с поверхно%
сти присоединенных молекул или сорбирован%
ных радикалов, что радикально изменяет элек%
тронную структуру. 

Высокая чувствительность к наличию на по%
верхности молекул или радикалов служит допол%
нительным источником неопределенности, по%
скольку присоединение радикалов к поверхности
УНТ или графена изменяет электронные свой%
ства, что сказывается на электрических характе%
ристиках. Так, электропроводность чистого гра%
фенового листа на 2–3 порядка превышает значе%
ние, характерное для окисленного графена с
содержанием кислорода на уровне 10% [16] за
счет возникновения запрещенной зоны при
окислении. Теплопроводность графена также ха%
рактеризуется падающей зависимостью от числа
присоединенных радикалов, которые являются
центрами рассеяния для фононов, препятствуя их
бесстолкновительному распространению вдоль
образца. Иногда возможно удаление радикалов
при термообработке или обработке химически
активными веществами. В итоге геометрия и
структура объекта не позволяют определить од%
нозначно его свойства без привлечения надеж%
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ных данных о типе и количестве радикалов, при%
соединенных к поверхности.

Таким образом, измеряемым характеристикам
нанообъектов присуща неустранимая неопреде%
ленность, связанная с атомарной структурой. Тем
не менее запросы практики требуют, чтобы для
наноструктур, как и для обычных материалов,
проводилась экспертиза данных с учетом всех до%
ступных сведений по размеру и структуре объек%
та, методу измерений, условиям синтеза и т.п. По%
дробнее вопросы аттестации данных будут рас%
смотрены в последнем разделе. 

Многофакторность описания. Наряду с высо%
кой неопределенностью, к общей характеристике
данных можно отнести и многофакторность опи%
сания. Идентификация нанообъекта предполага%
ет задание целого набора количественных и каче%
ственных признаков, определяющих структуру,
размеры, морфологические особенности, метод
синтеза и т.п. Аналогично данные по свойствам
приобретают смысл только при развернутом опи%
сании метода измерений, состояния образца,
внешней среды и других условий. 

Подобная многофакторность характерна в це%
лом для материалов, свойства которых всегда
определяет целый комплекс факторов (техноло%
гия, структурные особенности, влияние среды и
т.п.), что радикально отличает материал от обыч%
ных соединений (или растворов), свойства кото%
рых определяет исходный состав и/или структур%
ная формула [17]. Для проектирования материало%
ведческих БД была сформулирована концепция
materials metrology [18], согласно которой резуль%
тат измерения представим только в связке с дан%
ными по методу и объекту, а полнота этих данных
определяет меру достоверности численных значе%
ний. Автор [18], исходя из опыта создания БД для
сверхпроводников и керамики, выработал проце%

дуры для объективной аттестации качества дан%
ных по материалам любой природы. Значимость
этих процедур только возрастает при переходе к
объектам наномира, поскольку возрастает число
экстра%факторов, определяемых методом синтеза
и/или измерения: любой из них значительно
сильнее сказывается на численных данных и
функциональных зависимостях. 

ОБЩИЙ ПОДХОД К ПОСТРОЕНИЮ 
СИСТЕМЫ ДАННЫХ

Опираясь на разработанные материаловедами
процедуры [17, 18] и опыт конкретной работы по
систематизации данных для наноструктур [4–8],
можно предложить примерную схему формиро%
вания БД (рис. 1). Проектирование фонда данных
идет по двум линиям: характеристика объектов и
характеристика свойств. Первая из линий (слева)
предполагает создание классификационной схе%
мы, выделяющей классы наноструктур по сово%
купности признаков, в качестве которых приняты
топологические характеристики, геометрические
параметры, метод синтеза и т.п. После отнесения
объекта к одной из ее рубрик возникает задача его
детальной идентификации посредством ряда
идентифицирующих признаков. Например, в
рубрике для УНТ выделяемому объекту задаются
диаметр, число слоев, индексы хиральности и
сведения об условиях синтеза. В общем случае на%
бор признаков различен для каждой из рубрик и
охватывает достаточно большой набор характе%
ристик: формулу мономерного звена и их число в
наноструктуре/кластере, морфологические осо%
бенности, термическую предысторию, действие
внешних факторов и т.п. 

Вторая линия на рис. 1 (справа), иллюстрирует
этапы работ при детализации сведений о свой%

Схема описания

Классификация

Идентификация

Типы данных

Параметры 

Номенклатура 

Аттестация данных

 данных

Рис. 1. Схема, иллюстрирующая проектирование фонда данных.

состояния

свойств
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ствах. Начальные этапы представляют выбор па%
раметров состояния и номенклатуры свойств.
Помимо температуры и давления, в качестве па%
раметров могут рассматриваться данные по соста%
ву и дисперсности. Номенклатура свойств суще%
ственно зависит от класса объектов, а также от
технологических задач, на решение которых наце%
лено создание фонда данных. Существенно, что
для кластеров, нанотрубок и аналогичных струк%
тур номенклатура охватывает как молекулярные
характеристики, так и типичные макроскопиче%
ские свойства, что отражает промежуточное поло%
жение наноструктур. К примеру, нанотрубкам
приписывают механические характеристики, при%
сущие конструкционным материалам [7], или ад%
сорбционные свойства, типичные для пористого
материала [6]. 

Специфика объекта и форма представления в
источнике предопределяют тип и формат данных,
принимаемых на этапе подготовки исходного ма%
териала. Всегда целесообразно хранить, наряду
со справочными (критически оцененными), ис%
ходные данные в том виде, как они приведены в
источнике, тем более что для наноструктур на%
блюдается исключительный разнобой в форме
представления. Основными являются три фор%
мы: табличная, математические выражения, гра%
фическая. 

Независимо от формы представления данные
в любой БД всегда сопровождаются метаданными
[19], т.е. описательной информацией о структуре
и смысле данных. Разъясняя содержание, мета%
данные определяют названия, обозначения, еди%
ницы измерения, метод измерения/оценки, на%
конец, форму представления физической вели%
чины и ее неопределенности. Представление
данных – многозначное понятие, охватывающее
детали в определении свойства, используемые ти%
пы данных, набор измерений для многомерных
данных с указанием их типов и значений. Детали%
зация необходима, поскольку нередко определе%
ние свойства связано с контекстом: метод измере%
ния, модель, область применения и т.п. Характер%
ный пример – твердость материала, определяемая
по методу измерения (твердость по Кнупу, Викер%
су, Роквеллу и т.д.). Множественность в определе%
нии термодинамических свойств связана с выбо%
ром стандартного состояния, начала отсчета, тем%
пературной шкалы. Метаданные сопровождают
также сведения о неопределенности, поскольку
достаточно многообразны способы их оценки и
представления: абсолютная и относительная
ошибка, одна оценка на весь набор или отдельно
для каждой опытной точки, с включением дове%
рительного интервала при заданном уровне зна%
чимости. Последним этапом является аттестация
данных – интегрирующая совокупность сведе%
ний, представленных по отдельности в массивах
содержательной информации и метаданных.

КЛАССИФИКАЦИЯ НАНООБЪЕКТОВ

Общепризнанной классификации нанообъек%
тов пока не создано. Простую схему предложил
Суздалев [14]. Он разделил мир наноструктур на
изолированные нанокластеры и нанокластерные
системы (материалы), а множество кластеров –
на 6 типов, ориентируясь только на метод синтеза:
молекулярные лигандные, газофазные безлиганд%
ные, коллоидные, твердотельные, матричные,
пленочные. Все виды фуллеренов и УНТ тогда по%
падают в класс газофазных безлигандных класте%
ров. Вместо простого разбиения наноструктур на
материалы и кластеры, авторы [20] выделяют че%
тыре типа объектов, ориентируясь на число изме%
рений, для которых характерен макроскопиче%
ский масштаб. Это число может принимать четы%
ре значения, K = 0, 1, 2, 3. Значение K = 0
соответствует кластеру, протяженность которого
по любому измерению не превышает 100 нм. На%
против, значение K = 3 принадлежит макроско%
пическому веществу, т.е. наноматериалу. При%
ставка “нано” в этом случае обозначает лишь раз%
мер структурного элемента, формирующего
данный материал. Промежуточные значения K =
= 1, 2 соответствуют одномерным и двумерным
структурам. 

Для структурных элементов, из которых обра%
зован объект классификации, размерность может
принимать только три значения, L = 0, 1, 2. Тогда
класс объектов, сформированных из элементов
одного типа, определяет “наноформула” вида
KDL, а из элементов нескольких типов – KD {L,
M, N…}, притом что K ≥ max {L, M, N…}. Все
кластеры вида CN, образованные из химической
формы C (атома углерода), попадают в один класс
0D0, поскольку размерность K = 0 относится и к
самому кластеру, и к мономерному звену. Образо%
ванные из этого элемента нанотрубка или графен
определяются тогда формулами 1D0 и 2D0. Число
классов этой классификации всегда конечно. Так,
например, при использовании трех структурных
элементов, число классов, определяемых “нано%
формулой” KD {L, M, N}, исчерпывается значе%
нием 36 [20]. 

ИДЕНТИФИКАЦИЯ ОБЪЕКТА

Схема классификации позволяет отнести объ%
ект к одной из ее рубрик, после чего возникает за%
дача идентификации, т.е. однозначного выделе%
ния объекта из класса подобных (УНТ, графены,
кластеры и т.п.), которые заполняют рубрику
классификационной схемы. Так, выделение объ%
екта в пределах класса, определяемого топологи%
ческой наноформулой, требует задать признаки,
конкретизирующие химический состав, размер,
структуру и т.п. Например, для кластера AN топо%
логическую формулу 0D0 требуется дополнить
химической формулой мономера A, их числом в
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кластере N и символом точечной группы симмет%
рии (D3h, Td, Oh etc). Именно так представлены
данные для глобальных минимумов атомных и
молекулярных кластеров, собранные в БД [21].

Подобная идентификация оказывается не%
практичной, когда число N достигает 103–104; бо%
лее оправданными характеристиками являются
размер кластера, указатель на вид кристалличе%
ской решетки и морфологические особенности.
Характерный пример дает представление резуль%
татов моделирования для нескольких семейств уг%
леродных кластеров [22]. Идентификация достига%
ется здесь только указанием диаметра кластера в
нм и характерной структуры: bucky%diamonds (ча%
стицы с алмазоподобным ядром, покрытым фул%
лереновой оболочкой), икосаэдрические класте%
ры, фуллерены и фуллереноподобные структуры
(клетки и луковицы). Несколько типов нанокла%
стеров приходится учитывать при синтезе детона%
ционных наноалмазов [23, 24]. В зоне реакции
появляются частицы нанографита, наноалмаза и
наноалмаза, покрытого графитовой оболочкой.
Каждый из них определяется диаметром, а по%
следний тип характеризуется к тому же толщиной
оболочки. 

Другой обширный класс наноструктур – нано%
трубки. Эти объекты попадают в класс, который
определяется топологической формулой 1D0 и в
пределах которого конкретный объект выделяется
указанием химической формулы мономера (C,
BN, BeO), индексов хиральности, диаметра и чис%
ла слоев. Помимо этого, для точной идентифика%
ции привлекаются сведения о структурных дефек%
тах, состоянии поверхности и прочих факторах,
определяемых условиями синтеза. Приведенные
примеры показывают, что система идентифика%
ции не может быть задана априорно, т.е. без учета
особенностей каждого из классов наноструктур. 

Идентификация наноматериалов несколько
сложнее, поскольку приходится конкретизиро%
вать исходный материал (матрицу) без учета на%
норазмерных включений, а также и сами эти
включения. Для материалов есть довольно общая
рекомендация [25], которая содержит такие при%
знаки, как класс материалов, промышленная
марка, химический/фазовый состав, геометрия
образца, виды обработки и т.п. Для характеристи%
ки наноразмерных включений, естественно, при%
менимы те же идентификаторы, что и для изоли%
рованных наноструктур, а также их объемная или
весовая доля, дисперсность, объемная доля меж%
зеренных границ раздела и проч. [14]. В целом,
идентификация наноструктур должна удовлетво%
рять двум требованиям: использованию большо%
го набора признаков, определяющих размеры,
химический состав, структуру и прочие факторы,
и возможности смены набора признаков при пе%
реходе от одного класса наноструктур к другому.

На рис. 2 и 3 указан “остов”, примерный пере%
чень блоков данных, используемых для иденти%
фикации объектов. Прозрачный вид первого из
них (“идентификация материала”) подчеркивает,
что для макроскопических объектов необходима
дополнительная система признаков, например
сведения о кристаллической фазе. Последний из
блоков (“экстра%факторы”, рис. 3) детализирует
сведения о выбранном объекте и конкретном об%
разце, включая сведения о структуре, факторах
влияния, условиях синтеза и проч. Структура и
тип данных каждого из блоков варьируется в за%
висимости от типа наноструктуры, что предпола%
гает использование концепции полуструктуриро%
ванных данных [9].

Идентификация

Идентификация материала

Топологическая формула

Название/я

Химический состав

Размеры в нм (число 

Экстра%факторы

мономеров)

Рис. 2. Примерная схема представления данных для идентификации объекта. 
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АТТЕСТАЦИЯ ДАННЫХ

Схематизация процедур. Аттестация данных
(АД) – совокупность процедур, включающая
многоплановую экспертизу представленных дан%
ных и заканчивающаяся итоговой оценкой не%
определенности в виде значения погрешности и
присвоения данным определенной категории до%
стоверности. В более сложных случаях достаточ%
но, чтобы итогом аттестации было решение, при%
нятое по набору критериев о приемлемости набо%
ра данных [18]. 

Согласно упрощенной схеме на рис. 4, первый
этап экспертизы включает три оценки, определя%
ющие полноту, согласованность и воспроизводи%
мость данных. Первая должна дать ответ на во%

прос, достаточно ли полно отражена в данных
идентификация (спецификация) объекта. Ее
вклад в оценке качества следует из того, что дан%
ные по свойствам не имеют ценности и смысла
без детальной идентификации объекта. Полнота
идентификации означает, что известны значения
всех идентифицирующих признаков и заполнены
блоки, схематично указанные на рис. 2. 

Вторая процедура при АД (рис. 4) дает ответ на
аналогичный вопрос, касающийся cведений о ме%
тоде измерения/оценки данных. Развитие нано%
технологий оказалось возможным в результате
использования целого арсенала современных фи%
зических методов, позволяющих определить
структурные характеристики образца и его хими%
ческий состав. К ним относятся электронная

Экстра%факторы

Структура

Состояние

Предыстория

Конфигурация

Внешние факторы

Рис. 3. Содержание блока данных “экстра%факторы”.

Процедуры
аттестации

данных

Идентифи%

объекта

Детализация 

измерений

Воспроизводи%

измерений

Проверка на
согласование с

другими 

Проверка на
соответствие
корреляциямизмерениями

метода мость

Рис. 4. Схема, иллюстрирующая процедуры аттестации данных.

кация

4
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(ионная) микроскопия, спектроскопия комбина%
ционного рассеяния (СКР), методы электронной
спектроскопии (оже%спектроскопия, рентгенов%
ская фотоэлектронная спектроскопия, спектро%
скопия электронных потерь) и многие другие.
Конечная цель в описании метода состоит в том,
чтобы представить достаточную информацию для
сопоставления разных результатов и оценки их до%
стоверности. Достаточная информация о методе
позволяет оценить его надежность с учетом того,
что любой из методов имеет характерный для него
диапазон условий, где он может применяться. 

Широкое привлечение, наряду с эксперимен%
тальными данными, корреляций или теоретиче%
ских методов (преимущественно методов кванто%
вой химии) требует, чтобы и на них распространя%
лись оценки, касающиеся достоверности и
полноты. Как правило, для этого приводят обще%
употребительное название метода и его версии
программной реализации, параметров модели и
прочие детали. Например, при детализации дан%
ных по энергетике углеродных кластеров [22] ука%
зано, что они получены моделированием, осно%
ванным на self%consistent and environment%depen%
dent (SCED) гамильтониане, в сочетании с
линейной комбинацией атомных орбиталей. Дета%
лизация метода предполагает также, что задан на%
бор так называемых оптимизированных парамет%
ров углерода. Существенным моментом в описа%
нии и оценке достоверности теоретического
метода является сопоставление результата с дан%
ными экспериментов и/или альтернативных рас%
четов. 

Третья процедура из отмеченных на рис. 4 дает
заключение о воспроизводимости измерений, т.е.
повторении одиночного наблюдения в пределах
одной или разных лабораторий. Более высокий
уровень достоверности проверяется по корреля%
ции с другими измерениями, теоретическими или
феноменологическими моделями. В сочетании с
качественной оценкой сведений по объекту и ме%
тоду исследований воспроизводимость является
основой для итоговой оценки неопределенности.
При создании БД удобна формализация каче%
ственных (интуитивных) характеристик посред%
ством введения индикаторов, например, с выделе%
нием трех уровней качества (высокий, средний,
низкий), определяющих полноту сведений об объ%
екте, методе, а также воспроизводимости данных. 

Численная и качественная оценки неопределенA
ности. Помимо качественной необходима числен%
ная оценка неопределенности данных. Многооб%
разие типов и форм наноструктур (даже если огра%
ничиться наноуглеродом), методов их синтеза и
исследования, приводит к необходимости исполь%
зовать несколько вариантов оценки неопределен%
ности. 

Первый из них применим при оценке результа%
тов, на которых слабо сказывается специфика на%
норазмерного объекта. Так, все публикации по

термодинамическим свойствам фуллеренов и фул%
леритов представляют результаты в той же форме,
что принята в термохимии традиционных соеди%
нений. Использование калориметрических мето%
дов в сочетании с типовыми оценками молекуляр%
ных постоянных позволяет использовать обычные
способы оценки неопределенности, например в
виде среднеквадратичной оценки [26]. Метадан%
ные детализируют характер статистической оцен%
ки. К ним относятся среднеквадратичная погреш%
ность, доверительный интервал при заданном
уровне значимости, комбинированная оценка,
включающая погрешности зависимой и независи%
мой переменной. Применительно к нанострукту%
рам, как правило, ограничиваются среднеквадра%
тичной оценкой с указанием типа (абсолютная
или относительная).

Второй вариант оправдан в условиях “неустра%
нимой неопределенности”, связанной с размер%
ным эффектом или сильным влиянием метода
синтеза. Эксперт, ответственный за наполнение
БД, принимает во внимание возможности кон%
кретного метода в сочетании с данными по вос%
производимости его результатов. В итоге он может
предложить оценку неопределенности в виде ин%
тервала значений с указанием нижней и верхней
границ, но без детализации вероятностного закона
распределения в пределах интервала. 

Третий вариант применим при использовании
теоретических методов расчета, прежде всего ме%
тодов квантовой химии. Специфика наноструктур
состоит в том, что объем публикуемых данных, по%
лученных расчетно%теоретическими методами,
постоянно нарастает одновременно с увеличени%
ем точности и надежности. Показателями не%
определенности здесь служат систематическая
погрешность, присущая каждому из методов и
обычно присутствующая в публикации, и каче%
ственная оценка воспроизводимости (согласо%
ванности), получаемая из сопоставления с анало%
гичными расчетами или доступными экспери%
ментальными данными. Итогом, как и в преды%
дущем варианте, служит экспертная оценка в ви%
де интервала значений.

Категории достоверности данных. По индикато%
рам качества в сочетании с численной оценкой не%
определенности можно выделить различные кате%
гории данных, аналогично тому, как это сделано
для обычных материалов [18]. В таблице приведе%
ны условия отнесения данных к одной из восьми
категорий, определяющих уровень достоверности.
По три категории достоверности отведено для экс%
периментальных (категории 1–3) и расчетно%тео%
ретических (категории 4–6) данных. Например,
экспериментальным данным можно присвоить
категорию 1 при известной статистической по%
грешности (обычной при исследовании макроско%
пических объектов) и высоком уровне каждого из
индикаторов качества. В более сложном случае
(проявление размерного эффекта) такой же уро%
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вень достоверности присваивается при оценке не%
определенности в виде интервала значений и тех
же значениях индикаторов качества. 

Снижение уровней качества и/или отсутствие
численных оценок погрешности переводит экс%
периментальные данные в категории 2 или 3.
Аналогично оценивается уровень теоретических
данных: по наличию данных о систематической
погрешности метода и индикаторах качества (ка%
тегории 4–6). 

Потребности практики вынуждают привлекать
и другие категории данных: коммерческие и ти%
пичные. К первым относятся данные, сопровож%
дающие поставляемую на рынок продукцию (на%
пример, фуллерен или УНТ, которые производятся
в промышленных масштабах). К категории типич%
ных отнесены литературные данные, представлен%
ные без указания их достоверности, состояния
объекта и т.п. Причины появления подобных дан%
ных разнообразны: предварительные результаты,
недостаточно надежный источник, приближен%
ный характер оценок и т.п. В отсутствие альтерна%
тив, их представление в БД оправдано при четком
указании, что данные представлены без оценки. 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Изложены общие принципы построения си%
стемы данных по свойствам наноразмерных объ%

ектов, реализация которых может обеспечить
проектирование компьютерной БД [1, 9]. Такое
построение включает формирование логической
структуры данных, адаптированной к особенно%
стям объектов, и аттестацию данных с оценкой
неопределенности и присвоением данным соот%
ветствующей категории достоверности. При фор%
мировании структуры данных эксперт определяет
необходимый набор идентификаторов и номен%
клатуру свойств, указывая для каждого из атрибу%
тов тип и формат данных. Требования к структуре
данных, обусловленные спецификой нанораз%
мерных объектов, полностью соответствуют кон%
цепции полуструктурированных данных [9, 19],
чья логическая структура подвержена вариациям
при переходе между записями. Их преимущество
в том, что эти данные не имеют жесткой и апри%
орно заданной структуры. 

Для проектирования соответствующих БД со%
здан ряд технологий, например использующих
XML [27]. Предложенная в работах [1, 9] техноло%
гия использует свободно%распространяемую БД
PostgreSQL [28, 29]. Ее особенность в том, что она
сочетает традиционную (реляционную) модель с
задачей хранения данных, обладающих нечеткой
(варьируемой) структурой. Технологические воз%
можности PostgreSQL оказались вполне достаточ%
ными для создания БД по свойствам наноуглеро%
да [1], несмотря на исключительное многообра%

Предложенные категории данных для наноразмерных объектов 

№ Категория данных Условия отнесения данных к данной категории

1 Экспериментальные, высокого 
уровня достоверности 

Наличие данных о статистической (или интервальной) оценке неопреде%
ленности при высоком уровне каждого из индикаторов качества. 

2 Экспериментальные, среднего 
уровня достоверности

Наличие данных о статистической (или интервальной) оценке неопреде%
ленности при среднем уровне хотя бы одного из индикаторов качества. 

3 Экспериментальные, низкого 
уровня достоверности

Наличие данных о статистической (или интервальной) неопределенности 
при низком уровне хотя бы одного из индикаторов качества. Отсутствие 
сведений о неопределенности. 

4 Теоретические (оцененные), 
высокого уровня достоверности 

Наличие данных о систематической погрешности при высоком уровне 
каждого из индикаторов качества. 

5 Теоретические (оцененные), 
среднего уровня достоверности

Наличие данных о систематической погрешности при среднем уровне хо%
тя бы одного из индикаторов качества. 

6 Теоретические (оцененные), 
низкого уровня точности

Наличие данных о систематической погрешности при низком уровне хотя 
бы одного из индикаторов качества. Отсутствие сведений о систематиче%
ской погрешности.

7 Коммерческие Некоторый объем данных о свойствах, включенный в документацию, 
предоставляемую производителем или поставщиком продукта. 

8 Типичные Типичные величины, принятые из литературы, без указания уровня досто%
верности. Они дают представление о порядках величин и характере функ%
циональных зависимостей. В БД могут быть введены как данные без оцен%
ки (unevaluated data) с четким указанием, что достоверность представлен%
ных величин не имеет никаких подтверждений.
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зие структур и материалов, относящихся к этому
классу. 

Наряду с вариацией структуры, особенностью
численных данных для нанообъектов является
исключительно высокий уровень неопределен%
ности, что и послужило основанием предложить
определенную процедуру, которая формализует
аттестацию данных, сводя ее к назначению инди%
каторов качества и присвоению данным катего%
рии достоверности (по таблице). Изложенная
концептуальная схема допускает настройку на
произвольный класс наноразмерных объектов, с
возможностью изменить (или расширить) клас%
сификационную схему, принципы идентифика%
ции, номенклатуру свойств и процедуры аттеста%
ции. Существенно, что предложенное программ%
ное обеспечение позволяет эксперту осуществлять
эту настройку, не располагая специальными зна%
ниями по технологии БД. 

Авторы выражают благодарность Э.Е. Сону за
полезное обсуждение работы. Работа выполнена
при поддержке РФФИ (проект № 10%08%00623).
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