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Результаты, представленные в таблице 1, отражают значительное пре-
имущество метрики сравнения на основе критерия вложенности перед мерами 
схожести, предложенными в работах [3, 4], заключающееся в решении пробле-
мы, связанной с неоднозначностью выбора элементарной ячейки. Требование 
совмещения двух решёток затрудняет задачу относительно применения метри-
ки, поскольку в отдельных случаях посредством сортировки параметров векто-
ры трансляции не совмещаются. Метод «сортировки» решает проблему совме-
щения примерно в 72% случаев. Для достижения гарантии совмещения векто-
ров требуется метод, который планируется разработать в рамках дальнейших 
исследований. 

Заключение 
Разработанная метрика сравнения кристаллических решёток, основанная 

на критерии вложенности одной решётки в другую, лучше справляется с зада-
чей идентификации решёток, чем описанные меры схожести параметров эле-
ментарных ячеек. При помощи данной метрики в большинстве случаев решает-
ся проблема неоднозначности выбора элементарной ячейки Браве. 

В настоящей работе был предложен метод совмещения векторов трансля-
ции посредством построения элементарной ячейки Браве по отсортированным 
параметрам ячейки. В отдельных случаях метод некорректно совмещает векто-
ры трансляции. Поэтому, в дальнейшем предполагается построение модифици-
рованного алгоритма, который будет гарантировать совмещение векторов 
трансляции, а, соответственно, сама метрика будет для всех возможных эквива-
лентных решёток устанавливать их тождественность. 
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Д.Е. Яблоков 

 
УНИВЕРСАЛЬНАЯ МОДЕЛЬ ДАННЫХ КАК СРЕДСТВО 

КЛАССИФИКАЦИИ ПРИ РЕШЕНИИ ИССЛЕДОВАТЕЛЬСКИХ ЗАДАЧ 
 

(Самарский национальный исследовательский университет 
имени академика С.П. Королёва) 

 
С всё более глубоким проникновением компьютеров во все сферы науч-

ной деятельности, программные системы становятся всё более простыми для 
использования специалистами, но сложными по внутренней архитектуре. При 
этом задачи, решаемые современной наукой и современными технологиями, 
также значительно усложняются. Исследователям, проводящим эксперимент, 
необходимо получать и обрабатывать достоверную и полную, относящуюся к 
научным проблемам, информацию, но на процесс подобных исследований не-
гативно влияют обстоятельства, требующие изменения структур хранения дан-
ных об исследуемой предметной области или решаемой задаче. Среди них: не-
обходимость тщательного подбора в соответствии с форматом хранения экспе-
риментальных данных, проведение комплексных исследований с использовани-
ем разнотипной исходной информации и, как следствие, необходимость ее ин-
терпретации или нормализации для использования в рамках эксперимента. 
Преодолеть вышеуказанные недостатки можно осуществив выход на качест-
венно новый уровень разработки программного обеспечения подобного класса. 
Необходимо создание универсальной модели хранения и обработки разнород-
ной информации, которая могла бы служить основой для построения различ-
ных информационно-вычислительных систем и формирования среды накопле-
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ния формализованных данных для их дальнейшего применения в процессе рас-
четов, диагностики, прогнозирования или идентификации в любых областях 
экспериментальных наук. 

Классификация является наиболее простой и одновременно наиболее час-
то решаемой задачей универсальной модели хранения данных. Результат про-
ведения классификации – это обнаружение признаков, характеризующих груп-
пы исследуемых объектов как классы, к которым, по этим признакам, можно 
отнести новый объект, сохраняя общую концепцию, определяющую сходства и 
различия, а также другие особенности, уже классифицированной или вновь по-
ступающей и анализируемой информации. 

Объекты любого типа могут быть описаны в терминах некоторой 
упрощенной модели данных основными понятиями которой являются 
сущности и атрибуты (рис. 1). Аттрибуты, в этом случае, представляют собой 
определенные лексические единицы или дескрипторы служащие для описания 
основного смыслового значения ключевых понятий рассматриваемой 
предметной области. 
 

 
Рис. 9. Связь сущностей и атрибутов 

 
Когда подобные понятия определены, то несложно перейти к более кон-

кретному описанию, распространяя семантику выбранной концептуальной мо-
дели на отношения между сущностями и атрибуты отношений (рис. 2). 
 

 
Рис. 10. Отношения сущностей и атрибуты отношений 
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Этот пример является очень упрощенным, но, в тоже время, он может  
быть достаточно общим, чтобы поддерживать большинство приложений и 
обеспечивать добавление данных любого типа без указания конкретных имен 
таблиц или полей, которые необходимы при использовании реляционной 
модели данных в чистом виде. В дополнение к этому важно отметить, что при 
использовании универсальной модели становится возможным ввод 
информации структура которой не определена заранее, а изменение 
структурных связей типа «сущность-аттрибут», «сущность-сущность» или 
«отношение-атрибут» может производиться во время работы приложения. 

По сути, классификацией является любое системное распределение объ-
ектов, явлений или понятий по каким-либо существенным признакам, выбран-
ным для удобства их представления и обработки. Таким образом, классифици-
рованная информация может быть представлена как упорядоченное по некото-
рому принципу множество абстрактных или конкретных сущностей, которые 
имеют сходные классификационные признаки (одно или несколько свойств), 
отобранные для определения критериев общности в описании, поведении или 
каких-либо других измерениях исходных неструктурированных данных. 

Обычно инструменты классификации разделяют по способу их воздейст-
вия на классифицируемый элемент информации. Например, возможна органи-
зация естественной классификации, которая может проводиться по существен-
ным признакам, характеризующим общность предметов, понятий или явлений. 
Предметная область, при этом, описывается элементарными единицами дан-
ных, соответственно относящихся к некоторым примитивам, перечень которых 
априори установлен (рис. 3). Основными понятиями при этом являются: «Мета-
тип», «Тип экземпляра», «Экземпляр», «Иерархическая связь» и т.д. 
 

 
Рис. 11. Типизация данных 
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Как известно, терминологический и понятийный аппараты в кристаллохи-
мии тесно связаны с определениями из теории графов, что позволяет, используя 
соответствующие абстракции описывать кристаллохимические данные. По-
средством взаимосвязанных понятий из области химии и дискретной математи-
ки можно проводить классификацию как базовых элементов, таких как атом, 
так и более сложных, таких как молекулы, кольца, лиганды, сетки и т.п. При-
меняя такую классификацию, для приложений хранения и обработки кристал-
лографической информации данные о молекуле, как о совокупности атомов, 
могут быть представлены в виде пространственного графа, т.е. непустого мно-
жества вершин и множества его двухэлементных подмножеств – ребер. 

Также возможно применение искусственной или вспомогательной класси-
фикации, которая  производится по внешнему или стороннему признаку и слу-
жит для придания множеству исследуемых элементов данных необходимого 
критерия упорядоченности. Такая классификация легко может быть выражена 
через категорирование, когда категории обеспечивают необходимый уровень 
косвенности, при определении критериев общности для элементов информации 
вне зависимости от их принадлежности к конкретному классу. Сущность может 
быть связана с одной или несколькими категориями, что делает возможным при 
анализе или декомпозиции получение представления о сущности в терминах 
множества связанных с ней категорий. Основными понятиями при этом стано-
вятся: «Тип категории», «Категория», «Подчиненная категория» и «Связная ка-
тегория» (рис. 4). 
 

 
Рис. 12. Категорирование данных 

 
Примером такой классификации может служить периодическая таблица 

химических элементов, где механизм категорирования может быть применен 
для указания принадлежности конкретного элемента к той или иной группе, 
например щелочных металлов, галогенов и т.п. 
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