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Ïðèìåíåíèå ìîäåëèðîâàíèÿ çíàíèé
â ñåìàíòè÷åñêèõ ñåòÿõ «îáúåêò—ñâîéñòâî»
äëÿ ïðîåêòèðîâàíèÿ íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé
ñ çàäàííûìè ñâîéñòâàìè

Ïðåäñòàâëåíî ìîäåëèðîâàíèå çíàíèé â ñåìàíòè÷åñêèõ ñåòÿõ «îáúåêò—ñâîéñòâî». Ïðåä-

ëîæåíà ìåòîäèêà ïîëó÷åíèÿ íîâûõ çíàíèé î ñîñòàâå ñîåäèíåíèé ñ òðåáóåìûìè ñâîéñò-

âàìè, êîòîðàÿ îñíîâàíà íà èçìåðåíèè ðàññòîÿíèé ìåæäó ãðóïïàìè ñâîéñòâ. Ðàññìîòðåíî

åå ïðèìåíåíèå ïðè ïîëó÷åíèè íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, îáëàäàþùèõ ýëåêòðî-

îïòè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè.

Íàâåäåíî ìîäåëþâàííÿ çíàíü ó ñåìàíòè÷íèõ ìåðåæàõ «îá’ºêò—âëàñòèâ³ñòü». Çàïðîïî-

íîâàíî ìåòîäèêó îòðèìàííÿ íîâèõ çíàíü ïðî ñêëàä ñïîëóê ç íåîáõ³äíèìè âëàñòèâîñòÿìè,

ÿêà áàçóºòüñÿ íà âèì³ð³ â³äñòàíåé ì³æ ãðóïàìè âëàñòèâîñòåé. Ðîçãëÿíóòî ¿¿ çàñòîñóâàííÿ

ïðè îòðèìàíí³ íîâèõ õ³ì³÷íèõ ñïîëóê ç åëåêòðîîïòè÷íèìè âëàñòèâîñòÿìè.

Ê ë þ ÷ å â û å ñ ë î â à: ìîäåëèðîâàíèå, çíàíèÿ, ñåìàíòè÷åñêàÿ ñåòü, ðàññòîÿíèÿ,
ñâîéñòâà.

Ðàçëè÷íûå âèäû çíàíèé îáðàçóþò èåðàðõè÷åñêóþ ñèñòåìó, îòäåëüíûå

ýëåìåíòû êîòîðîé ñâÿçàíû ñòðóêòóðíûìè è ñåìàíòè÷åñêèìè ñâÿçÿìè. Ïî-

ýòîìó c ó÷eòîì ðàáîòû [1], â êîòîðîé ðàññìàòðèâàåòñÿ ñïåöèàëüíûé òèï

ñåòåâîé ñòðóêòóðû — ñåòü «îáúåêò — ñâîéñòâî», ñèñòåìó çíàíèé óäîáíî

ïðåäñòàâëÿòü â âèäå ñåìàíòè÷åñêîé ñåòè, âåðøèíû êîòîðîé ñîîòâåòñòâóþò

ïîíÿòèÿì, à äóãè îòíîøåíèÿì ìåæäó ïîíÿòèÿìè. Ýòà ñåòü ïðåäñòàâëÿåò

ñîáîé îðèåíòèðîâàííûé àöèêëè÷åñêèé ãðàô, â êîòîðîì âåðøèíû ñîîòâåòñò-

âóþò îáúåêòàì è ñâîéñòâàì. Áóäåì ðàññìàòðèâàòü äâà òèïà îáúåêòîâ —

ñîñòàâíûå è ïåðâè÷íûå — è äâà òèïà ñâîéñòâ: ñâîéñòâà ñîñòàâíûõ è

ñâîéñòâà ïåðâè÷íûõ îáúåêòîâ (ÏÎ). Ïîä ïåðâè÷íûìè áóäåì ïîíèìàòü

îáúåêòû, âõîäÿùèå â ñîñòàâ ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ. Ïðåäëàãàåìàÿ ïðîöåäóðà

ïîëó÷åíèÿ íîâûõ çíàíèé î ñîñòàâå ñëîæíûõ îáúåêòîâ, îáëàäàþùèõ íóæ-

íûìè ñâîéñòâàìè, îñíîâàíà íà èçìåðåíèè ðàññòîÿíèé ìåæäó ãðóïïàìè

ñâîéñòâ ÏÎ [2]. Ïðîåêòèðîâàíèå ñòðóêòóðû ñîåäèíåíèé ñ òðåáóåìûìè

ISSN 0204–3572. Ýëåêòðîí. ìîäåëèðîâàíèå. 2007. Ò. 29. ¹ 5 85

�������������	
�
�

�����	���
�����
�����



ñâîéñòâàìè ÿâëÿåòñÿ âàæíîé ïðèêëàäíîé ïðîáëåìîé, êîòîðóþ ïîìîæåò

ðåøèòü ðàçðàáîòêà ýôôåêòèâíîãî ìàòåìàòè÷åñêîãî ìåòîäà ïîëó÷åíèÿ íîâûõ

çíàíèé î ñòðóêòóðå ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ, îáëàäàþùèõ íóæíûìè ñâîéñòâàìè.

Ñåòü îáúåêò — ñâîéñòâî. Ñåìàíòè÷åñêàÿ ñåòü îáúåêò — ñâîéñòâî

ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ÷åòûðåõñëîéíûé ãðàô ïèðàìèäàëüíîé ñåòè, îòäåëü-

íûå ñëîè êîòîðîãî îáðàçóþò åãî âåðøèíû. Îáîçíà÷èì P, A, S, V ñëåäóþ-

ùèå ìíîæåñòâà âåðøèí ñåòè îáúåêò — ñâîéñòâî. Ñëîé P ñîîòâåòñòâóåò

ñâîéñòâàì, îáîçíà÷àþùèõ ñâîéñòâà è îòíîøåíèÿ ÏÎ. Ýëåìåíòû P —

ïåðâè÷íûå ñâîéñòâà. Ñëîé A ñîîòâåòñòâóåò íàèìåíîâàíèÿì ÏÎ. Ñëîé S
ñîîòâåòñòâóåò íàèìåíîâàíèÿì ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ, ñëîé V — ñâîéñòâàì

ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ. Âåðøèíû ñëîÿ A, ñîîòâåòñòâóþùèå ÏÎ, ñîåäèíÿþòñÿ

äóãàìè ñ âåðøèíàìè ñëîÿ P, ïðåäñòàâëÿþùèìè ïåðâè÷íûå ñâîéñòâà, à

âåðøèíû ñëîÿ S, ñîîòâåòñòâóþùèå ñîñòàâíûì îáúåêòàì, ñîåäèíÿþòñÿ äó-

ãàìè ñ âåðøèíàìè ñëîÿ V, ïðåäñòàâëÿþùèìè ñâîéñòâà ñîñòàâíûõ îáúåê-

òîâ. Äóãè íàïðàâëåíû îò ïåðâè÷íûõ è ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ ê ñâîéñòâàì.

Êðîìå òîãî, âåðøèíû ñëîÿ A, ñîîòâåòñòâóþùèå ÏÎ, ñîåäèíÿþòñÿ äóãàìè

ñ âåðøèíàìè ñëîÿ S, ïðåäñòàâëÿþùèìè ñîñòàâíûå îáúåêòû. Äóãè íàïðàâ-

ëåíû îò ÏÎ ê ñîåäèíåíèÿì, ïðè÷åì ÏÎ, îò êîòîðûõ èñõîäÿò äóãè, âõîäÿò â

ñîñòàâ òåõ ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ, â êîòîðîì ýòè äóãè çàêàí÷èâàþòñÿ.

Îáùèå ïðèíöèïû ïîëó÷åíèÿ íîâûõ çíàíèé â ñåòè. Íîâûå çíàíèÿ â

ñåòè îáúåêò — ñâîéñòâî ïîëó÷àþò âûâîäîì ïî àíàëîãèè. Âûâîä ðàññóæ-

äåíèé ïî àíàëîãèè îñíîâàí íà ïåðåíåñåíèè ðàññóæäåíèé èç èññëåäîâàí-

íîé îáëàñòè íà ãîìîìîðôíóþ, ò. å. îáëàñòü â íåêîòîðîì ñìûñëå ïîõîæóþ

íà èññëåäîâàííóþ. Â êà÷åñòâå èññëåäîâàííîé îáëàñòè äëÿ ëîãè÷åñêîãî

âûâîäà ðàññóæäåíèé ïî àíàëîãèè ïðèíèìàþò äâå ãðóïïû ñëîæíûõ îáúåê-

òîâ G
1

è G
2

íåêîòîðîé ïðåäìåòíîé îáëàñòè. Ãðóïïà G
1

ñîñòîèò èç îáúåê-

òîâ, êàæäûé èç êîòîðûõ îáëàäàåò õîòÿ áû îäíèì èç òðåáóåìûõ ñâîéñòâV �

.

Â ãðóïïó G
2

âõîäÿò ñîåäèíåíèÿ èç ïðåäìåòíîé îáëàñòè, îáëàäàþùèå

íåæåëàòåëüíûìè ñâîéñòâàìè V �

.

Çàäà÷à ñîñòîèò â òîì, ÷òîáû íàèëó÷øèì îáðàçîì ïîñòðîèòü ãîìî-

ìîðôíóþ îáëàñòü, ò.å. òðåáóåòñÿ ñêîíñòðóèðîâàòü îáúåêòû ãðóïïû G
3
, äëÿ

êîòîðûõ ñ ìàêñèìàëüíîé âåðîÿòíîñòüþ ìîæíî ñäåëàòü ñëåäóþùèé ëîãè-

÷åñêèé âûâîä ðàññóæäåíèé ïî àíàëîãèè: îáúåêòû ãðóïïû G
3

ñóììàðíî

îáëàäàþò ñâîéñòâàìè îáúåêòîâ ãðóïïû G
1

è íå îáëàäàþò ñâîéñòâàìè

îáúåêòîâ ãðóïïû G
2
. Òàêîé âûâîä åñòü íå ÷òî èíîå, êàê íåêîòîðîå íîâîå

çíàíèå î ñîñòàâå îáúåêòîâ, îáëàäàþùèõ íóæíûìè ñâîéñòâàìè. Î÷åâèä-

íî, ÷òî äîñòîâåðíîñòü òàêîãî çíàíèÿ òðåáóåò äàëüíåéøåé ïðîâåðêè íà

ïðàêòèêå.

Ïðåäïîëàãàåì, ÷òî ñòåïåíü ïîäîáèÿ îáúåêòîâ ãîìîìîðôíîé îáëàñòè

îáúåêòàì èññëåäîâàííîé îáëàñòè îïðåäåëÿåòñÿ ñòåïåíüþ ïîõîæåñòè èëè
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áëèçîñòè ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ ñîåäèíåíèé ãðóïïû G
3

ê ïåðâè÷íûì ñâîéñò-

âàì ãðóïïû G
1

è ñòåïåíüþ îòëè÷èÿ èëè óäàëåííîñòè îò ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ

ãðóïïû G
2
. Ïðàâèëî âûâîäà ïî àíàëîãèè ìîæíî ñôîðìóëèðîâàòü ñëå-

äóþùèì îáðàçîì.

Ïóñòü P
1

è P
2

— ìíîæåñòâà ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ ñîåäèíåíèé ãðóïï G
1

è

G
2
, V �

è V �

— ñîîòâåòñòâåííî æåëàòåëüíûå è íåæåëàòåëüíûå ñâîéñòâà

ñîåäèíåíèé. Ïóñòü P
3

— ïåðâè÷íûå ñâîéñòâà íåêîòîðîãî ïðîåêòèðóåìîãî

ñîåäèíåíèÿ ñ íåèçâåñòíûìè ñâîéñòâàìè èç ãðóïïû G
3
. Òîãäà, åñëè

ðàññòîÿíèå ìåæäó ìíîæåñòâàìè ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ P
1

è P
3

ñîñòàâëÿåò

d P P r( , )
1 3 1

� , ãäå r
1

— íåêîòîðûé ïîðîã, òî P V V
3

� � �
� �

( ) ( ) ñ íåêîòîðîé

äîñòîâåðíîñòüþ q
1
, ò. å. ïðîåêòèðóåìîå ñîåäèíåíèå áóäåò îáëàäàòü æåëà-

òåëüíûìè ñâîéñòâàìè è, åñëè d P P r( , )
2 3 2

� , ãäå r
2

— íåêîòîðûé ïîðîã, òî

P V V
3

� � �
� �

( ) ( ) ñ íåêîòîðîé äîñòîâåðíîñòüþ q
2
, ò. å. ïðîåêòèðóåìîå

ñîåäèíåíèå áóäåò îáëàäàòü íåæåëàòåëüíûìè ñâîéñòâàìè. Çäåñü èññëåäî-

âàííàÿ îáëàñòü — G
1

è G
2
, à ãîìîìîðôíàÿ åé — ãðóïïà G

3
. Äëÿ ïðèìå-

íåíèÿ ýòîãî ïðàâèëà íåîáõîäèìî ïðàâèëüíî èçìåðÿòü ðàññòîÿíèå ìåæäó

ìíîæåñòâàìè ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ.

Ïîñòðîåíèå ìåðû äëÿ èçìåðåíèÿ ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñâîéñòâàìè.

Ìåðà äëÿ èçìåðåíèÿ ñòåïåíè áëèçîñòè ãðóïï ñâîéñòâ äîëæíà îáëàäàòü

ñëåäóþùèì åñòåñòâåííûì ñâîéñòâîì: ìàêñèìàëüíî ðàçëè÷àòü ðàçíûå

ãðóïïû ñâîéñòâ. Ïîñòðîèì ìåðó, óäîâëåòâîðÿþùóþ ýòîìó ñâîéñòâó. Îáî-

çíà÷èì N — ÷èñëî ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ â ñåìàíòè÷åñêîé ñåòè îáúåêò —

ñâîéñòâî, M — ÷èñëî ñâîéñòâ ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ, n k( ) — ÷èñëî ÏÎ,

âõîäÿùèõ â ñîñòàâíîé îáúåêò sk . Ñèìâîëàìè p p N1
,..., îáîçíà÷èì ïåðâè÷-

íûå ñâîéñòâà ñåòè. Áóäåì êîäèðîâàòü ñâîéñòâî, âûðàæàþùåå íåêîòîðîå

êà÷åñòâî îáúåêòà, ÷èñëîì 1 ïðè íàëè÷èè äàííîãî êà÷åñòâà ó îáúåêòà, à

÷èñëîì 0 — â ñëó÷àå åãî îòñóòñòâèÿ. ×èñëîâûå ñâîéñòâà îáúåêòîâ áóäåì

êîäèðîâàòü ÷èñëàìè, êîòîðûå âûðàæàþò ýòè ñâîéñòâà.

Âåêòîðîì êîäîâ x x x xk k k Nk� ( , , ..., )
1 2

ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ ñîñòàâíîãî

îáúåêòà sk íàçîâåì âåêòîð, ýëåìåíòàìè êîòîðîãî ÿâëÿþòñÿ êîäû äëÿ sk âñåõ

ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ, âõîäÿùèõ â ñåìàíòè÷åñêóþ ñåòü îáúåêò — ñâîéñòâî.

Óñðåäíåííûì âåêòîðîì êîäîâ äëÿ ãðóïïû ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ

G s s sK1 1

1

2

1 1
�{ , , ..., }

( ) ( ) ( )
íàçîâåì âåêòîð h x x x N

( ) ( ) ( ) ( )
( , , ..., )

1

1

1

2

1 1
� , êîîðäèíàòû

êîòîðîãî ðàâíû ïîêîìïîíåíòíûì ñðåäíèì çíà÷åíèÿì êîäîâ ïåðâè÷íûõ

ñâîéñòâ âñåõ ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ, âõîäÿùèõ â äàííóþ ãðóïïó:

x
K

x x
K

xv N
v

K

Nv
v

K

1

1

1

1 1

1

1

1

1 1( ) ( ) ( ) ( )
, ...,� �

� �

	 	 .

Âåêòîðû êîäîâ ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ íåêîòîðîé ãðóïïû ñîñòàâíûõ îáúåê-

òîâ ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñîâîêóïíîñòü òî÷åê â ïðîñòðàíñòâå R N . Åñëè

èìåþòñÿ äâå ãðóïïû ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ, òî ïîëó÷èì äâå òàêèå ñîâî-

Ïðèìåíåíèå ìîäåëèðîâàíèÿ çíàíèé â ñåìàíòè÷åñêèõ ñåòÿõ «îáúåêò—ñâîéñòâî»
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êóïíîñòè òî÷åê. Â êà÷åñòâå ìåðû äëÿ èçìåðåíèÿ ñòåïåíè áëèçîñòè ãðóïï

ñâîéñòâ öåëåñîîáðàçíî âçÿòü ìåðó, ïîñòðîåííóþ ñëåäóþùèì îáðàçîì.

Äëÿ êàæäîé èç ñîâîêóïíîñòåé òî÷åê íàõîäÿò òî÷êè ñ óñðåäíåííûìè

êîîðäèíàòàìè, êîòîðûå ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé óñðåäíåííûå âåêòîðû êîäîâ

ñîîòâåòñòâóþùèõ ãðóïï. Â êà÷åñòâå ìåðû áëèçîñòè ýòèõ ãðóïï áåðóò

åâêëèäîâó äëèíó ðàññòîÿíèÿ ìåæäó íèìè. Îäíàêî ïîñòðîåííàÿ òàêèì

ñïîñîáîì ìåðà íå ÿâëÿåòñÿ îïòèìàëüíîé, ïîñêîëüêó îíà íå îáëàäàåò ñâîéñò-

âîì ìàêñèìàëüíîãî ðàçëè÷åíèÿ ðàçíûõ ãðóïï ñâîéñòâ. Äëÿ íàõîæäåíèÿ

ìåðû, îáëàäàþùåé òàêèì ñâîéñòâîì, ïîñòðîèì â R N îäíîìåðíîå ïîä-

ïðîñòðàíñòâî W (íåêîòîðóþ ïðÿìóþ ëèíèþ) è ñïðîåêòèðóåì íà ýòî ïîä-

ïðîñòðàíñòâî îáå ñîâîêóïíîñòè òî÷åê. Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷èì äâà â îáùåì

ñëó÷àå ïåðåñåêàþùèõñÿ ìíîæåñòâà òî÷åê íà ýòîé ïðÿìîé.

Ïîñêîëüêó âûáîð íàïðàâëåíèÿ ëèíèè W âëèÿåò íà ðàññòîÿíèÿ ìåæäó

ïðîåêöèÿìè âåêòîðîâ êîäîâ è, ñëåäîâàòåëüíî, íà èõ áëèçîñòü, òî ïðÿìàÿ W
äîëæíà áûòü âûáðàíà òàê, ÷òîáû öåíòðû ïðîåêöèé z

1
è z

2
âåêòîðîâ êîäîâ

èç ðàçíûõ ãðóïï ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ áûëè óäàëåíû îäèí îò äðóãîãî íà-

ñòîëüêî äàëåêî, íàñêîëüêî ýòî âîçìîæíî. Òàêîé âûáîð íàïðàâëåíèÿ ïðÿ-

ìîé ïîçâîëèò íàèáîëåå îïòèìàëüíî ðàçëè÷àòü ðàçíûå ãðóïïû ñîñòàâíûõ

îáúåêòîâ. Ïîëó÷åííîå â ðåçóëüòàòå òàêîé îïòèìèçàöèè ðàññòîÿíèå ìåæäó

òî÷êàìè z
1

è z
2

ñëåäóåò âçÿòü â êà÷åñòâå ìåðû áëèçîñòè ñâîéñòâ îáåèõ

ãðóïï. Ïîäïðîñòðàíñòâî W, íà êîòîðîå ïðîåêòèðóþòñÿ âåêòîðû êîäîâ

ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ, íàçîâåì ïðîåêòèâíîé ïðÿìîé.

Ïðîåêöèÿ zk âåêòîðîâ êîäîâ ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ x x x xk k k Nk� ( , ,..., )
1 2

ñîñòàâíîãî îáúåêòà sk íà ïðÿìóþ W îïðåäåëÿåòñÿ ôîðìóëîé

z c x c x c xk k k N Nk� � � �
1 1 2 2

... , (1)

ãäå c c cN1 2
, ,..., — êîñèíóñû óãëîâ, îáðàçóåìûõ ïðÿìîé W ñ îñÿìè êîîðäèíàò.

Ðàçáðîñîì îòíîñèòåëüíî ïðîèçâîëüíîé òî÷êè z ïðîåêöèé âåêòîðîâ

êîäîâ ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ äëÿ ãðóïïû ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ íàçîâåì ñóì-

ìàðíîå ðàññòîÿíèå ýòèõ ïðîåêöèé äî òî÷êè z è îáîçíà÷èì D z
1
( ).

Öåíòðîì ïðîåêöèé ãðóïïû ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ íàçîâåì ñðåäíåå çíà-

÷åíèå ïðîåêöèé äëÿ âåêòîðîâ êîäîâ ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ äàííîé ãðóïïû.

Ïóñòü G
1

è G
2

— äâå ãðóïïû ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ, ñîñòîÿùèõ ñîîò-

âåòñòâåííî èç K è L ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ. Äëÿ êàæäîãî ñîñòàâíîãî îáúåêòà

èç ýòèõ ãðóïï ïîñòðîèì íà îñíîâå ñåìàíòè÷åñêîé ñåòè îáúåêò — ñâîéñòâî

âåêòîð êîäîâ åãî ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ. Ïîëó÷èì K L� âåêòîðîâ, êîòîðûå â

ïðîñòðàíñòâå R N îòîáðàçÿòñÿ äâóìÿ ìíîæåñòâàìè âåêòîðîâ: X
1

è X
2
.

Ñïðîåöèðóåì ýòè ìíîæåñòâà íà ïðîåêòèâíóþ ïðÿìóþ. Îáîçíà÷èì ìíî-

æåñòâà ïðîåêöèé X
1

è X
2

ñîîòâåòñòâåííî Z
1

è Z
2
, à èõ öåíòðû — z

1
è z

2
:

z
K

z z zK1 1

1

2

1 11
� � � �




�

�


�

�
( ) ( ) ( )

... , z
L

z z zL2 1

2

2

2 21
� � � �




�

�



�

�

( ) ( ) ( )
... . (2)
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Îáùèì ðàçáðîñîì îòíîñèòåëüíî íåêîòîðîé òî÷êè z ïðîåêöèé äëÿ âåê-

òîðîâ êîäîâ ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ îáúåäèíåííîé ãðóïïû ñîñòàâíûõ îáúåê-

òîâ G G G�
1 2
� íàçîâåì ñóììàðíîå ðàññòîÿíèå ïðîåêöèé îáúåäèíåííîé

ãðóïïû ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ G G G�
1 2
� äî òî÷êè z. Îáîçíà÷èì åãî D z( ).

Îáùèé öåíòð îáúåäèíåííîãî ìíîæåñòâà ïðîåêöèé Z Z Z�
1 2
� èìååò

âèä

z
K L

z z z z z zK L�

�

� � � � � � �

1

1

1

2

1 1

1

2

2

2 2
( ... ...

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )
).

(3)

Âåêòîð ðàçíîñòè h óñðåäíåííûõ âåêòîðîâ êîäîâ äëÿ ãðóïï ñîñòàâíûõ

îáúåêòîâ G
1

è G
2
, óìíîæåííûé íà êîýôôèöèåíò

K L

K L�

, h h h� �
( ) ( )1 1

�

�

� � � �

KL

K L
x x x x x xN N( , , ... ),

( ) ( ) ( ) ( ) ( ) ( )

1

1

1

2

2

1

2

2 1 2

èìååò ñëåäóþùèå êîìïîíåíòû:

h
KL

K L
x xj j j�

�

�( )
( ) ( )1 2

, j N�1,..., .

Ïîñòðîèì êâàäðàòíóþ ìàòðèöó H h hT
� , ãäå âåðõíèé èíäåêñ T îáîçíà÷àåò

îïåðàöèþ òðàíñïîíèðîâàíèÿ ñ ýëåìåíòàìè

g h h
KL

K L
x x x xjk j k j j k k� �

�

� �( ) ( )
( ) ( ) ( ) ( )1 2 1 2

, j k N, , ...,�1 .
(4)

Ââåäåì ìàòðèöû B ( )1
, B ( )2

è B B B� �
( ) ( )1 2

, ñîñòîÿùèå ñîîòâåòñòâåííî

èç ýëåìåíòîâ

b x x x xij iu u ju u
u

K
( ) ( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( )
1 1 1 1 1

1

� � �

�

	 , i j N, , ...,�1 ,

b x x x xij iu u ju u
u

N
( ) ( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( )
2 2 2 2 2

1

� � �

�

	 , i j N, , ...,�1 ,
(5)

b b bij ij ij� �
( ) ( )2 1

, i j N, , ...,�1 .

Ïðåäïîëîæèì, ÷òî ìàòðèöà B íå âûðîæäåíà. Îáîçíà÷èì b jk
( )�1

ýëåìåíòû

ìàòðèöû B �1
, îáðàòíîé ìàòðèöå B. Äîêàæåì ñëåäóþùóþ òåîðåìó î çíà-

÷åíèÿõ íàïðàâëÿþùèõ êîñèíóñîâ óãëîâ ïðÿìîé W.

Òåîðåìà 1. Äëÿ òîãî ÷òîáû ïðîåêòèâíàÿ ïðÿìàÿ W îáåñïå÷èâà-

ëà ìàêñèìóì ðàññòîÿíèÿ ìåæäó öåíòðàìè ïðîåêöèé z
1

è z
2

âåêòîðîâ êîäîâ

ãðóïï ñîåäèíåíèé G
1

è G
2

ïðè ôèêñèðîâàííîì çíà÷åíèè ðàçáðîñîâ ïðîåê-

öèé êàæäîé ãðóïïû îòíîñèòåëüíî ñâîåãî öåíòðà, äîñòàòî÷íî, ÷òîáû âåê-

òîð çíà÷åíèé íàïðàâëÿþùèõ êîñèíóñîâ óãëîâ ïðîåêòèâíîé ïðÿìîé W
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ÿâëÿëñÿ ñîáñòâåííûì âåêòîðîì ìàòðèöû B H�1
äëÿ åå íåíóëåâîãî ñîáñò-

âåííîãî çíà÷åíèÿ l hB hT
�

�1
.

Ä î ê à ç à ò å ë ü ñ ò â î. Îáùèé ðàçáðîñ ïðîåêöèé äëÿ âåêòîðîâ êîäîâ

ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ îáúåäèíåííîé ãðóïïû G G G�
1 2
�

îòíîñèòåëüíî îáùåãî öåíòðà z èìååò âèä

D z z z z z z z zK L( ) ( ) ... ( ) ( ) ... (
( ) ( ) ( ) (

� � � � � � � � �
1

1 2 1 2

1

2 2 2 2)
)� z . (6)

Ïðåîáðàçóåì (6) ê âèäó

D z z z z z z z z zK( ) ( ) ... ( )
( ) ( )

� � � � � � � � � �
1

1

1 1

2 1

1 1

2

� � � � � � � � � �( ) ... ( )
( ) ( )z z z z z z z zL1

2

2 2

2 2

2 2

2

� � � � � � � � � �( ) ( ) ... ( ) ( )
( ) ( )z z z z z z z zK1

1

1

2

1

2 1

1

2

1

2

� � � � � � � � � �( ) ( ) ... ( ) ( )
( ) ( )z z z z z z z zL1

2

2

2

2

2 2

2

2

2

2

� � � � � �

� �

	 	2 2
1

1

1

1 2

1

2

2
( ) ( ) ( ) ( )

( ) ( )z z z z z z z z
i

K

i
i

L

i .

Ïîñêîëüêó, K z z
i

K

i1

1

1
�

�

	
( )

à L z z
i

L

i2

1

2
�

�

	
( )

, íàõîäèì

D z D K z z L z z( ) ( ) ( )� � � � �
1 1

2

2

2
, (7)

ãäå D
1

ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé çíà÷åíèå ñóììû ðàçáðîñîâ äëÿ ïðîåêöèé

âåêòîðîâ êîäîâ ñîåäèíåíèé ãðóïï G
1

è G
2

îòíîñèòåëüíî ñâîèõ öåíòðîâ,

D z z z z
i

K

i
i

L

i1

1

1

1

2

1

2

2

2
� � � �

� �

	 	( ) ( )
( ) ( )

.

Èç (2) è (3) ïîëó÷àåì

z
K L

K z z z

K

L z z zK
�

�

� � �

�

� � �1
1

1

2

1 1

1

2

2

2
( ... ( ...

( ) ( ) ( ) ( ) ( )

L

L

K z L z

K L

( )
)

2

1 2



�

�
�



�

�
�

�

�

�

.
(8)

Ïîäñòàâëÿÿ (8) â (7), íàõîäèì

D z D
K L

K L
z z( ) ( )� �

�

�
1 1 2

2
.

(9)

Îáîçíà÷èì âòîðîå ñëàãàåìîå â (9) D
2
. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ äîêàçà-

òåëüñòâà òåîðåìû äîñòàòî÷íî íàéòè òàêèå êîýôôèöèåíòû c c cN1 2
, ,..., , êî-

òîðûå ìàêñèìèçèðîâàëè áû D
2

ïðè ôèêñèðîâàííîì çíà÷åíèè ïåðâîãî

ñëàãàåìîãî: D C
1

0� � �const . Äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷è ìàêñèìèçàöèè âîñïîëü-
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çóåìñÿ ìåòîäîì Ëàãðàíæà. Äëÿ ýòîãî ââåäåì ìíîæèòåëü Ëàãðàíæà l è

ìàêñèìèçèðóåì âûðàæåíèå

f D C D l� � �
2 1

( ) (10)

ïî êîýôôèöèåíòàì c c cN1 2
, ,..., è l. Äëÿ òîãî ÷òîáû íàéòè ìàêñèìóì f, íàäî

ðåøèòü ñèñòåìó óðàâíåíèé

�

�

f

ci

� 0, i N�1,..., ,
�

�

f

l
�0 .

(11)

Èñïîëüçóÿ (1), (2) è (5), ïðåîáðàçóåì D
1

ê âèäó

D c x
K

c x
i

K

j ji
j

N

i

K

j ji
j

N

1

1

1

1 1

1

1

1
�




�

�
�

�



�

�
�

� � � �

	 	 	 	
( ) ( )

2

1

2

1 1

1

1

2

1
� �




�

�
�



�

�
�

� � � �

	 	 	 	

i

L

j ji
j

N

i

L

j ji
j

N

c x
L

c x( ) ( )
�

� � � �

�� ��

		 		c x x c x xj ji
j

N

i

K

i j ji
j

N

i

L

( ) (
( ) ( ) ( )1

11

1 2 2

11

i
( )

)
2 2

�

� � � �

��

		 c c x x x x c cj k ji
j k

N

i

K

i ki i j k( )( )
( )

,

( ) ( ) ( )1

11

1 1 1
( )( )

( )

,

( ) ( ) ( )x x x xji
j k

N

i

L

i ki i
2

11

2 2 2

��

		 � � �

� � �

� � �

	 	c c b c c b c c bj k jk
j k

N

j k jk
j k

N

j k jk
j k

N
( )

,

( )

, ,

1

1

2

1 1

	 .
(12)

Ïðèìåíÿÿ (1) è (2), ïðåîáðàçóåì D
2

ê âèäó

D
K L

K L
z z

K L

K L K
c x

L
j ji

j

N

i

K

i
2 1 2

2 1

11

1 1
�

�

� �

�




�

�
�

�

��

		( )
( )

� �

	 	



�

�
�

�

1

2

1

2L

j ji
j

N

c x ( )

�

�




�

�
�

�



�

�
�

�

�
� �

	 	

K L

K L
c x c x

K L

K L
c xj j

j

N

j j
j

N

j
( ) ( )

(
1

1

2

1

2

j
j

N

jx( ) ( )
)

1

1

2

2

�

	




�

�
�

�



�

�
�

. (13)

Èñïîëüçóÿ (12) è (13), çàïèøåì âûðàæåíèå (10) â âèäå

f
K L

K L
c x x C c c bj j

j

N

j j k jk
j k

�

�




�

�
�

�



�

�
�

� �

� �

	 ( )
( ) ( )

,

1

1

2

2

1

N

l	




�

�
�



�

�
�

.
(14)

Èç (11), ó÷èòûâàÿ (4) è (14), ïîëó÷àåì ñëåäóþùóþ ñèñòåìó óðàâíåíèé äëÿ

íàõîæäåíèÿ âåêòîðà íåèçâåñòíûõ êîýôôèöèåíòîâ c � ( , ,..., )c c cN1 2
:

( )h h b l cj k jk j
j

N

� �

�

	 0

1

, k N�1,..., . (15)
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Â ìàòðè÷íîì âèäå (15) ìîæíî çàïèñàòü òàê: ( )B H lE T�

� �
1

0c , ãäå E —

åäèíè÷íàÿ ìàòðèöà. Îòñþäà âûòåêàåò óòâåðæäåíèå òåîðåìû î òîì, ÷òî

èñêîìîå ðåøåíèå c � ( , ,..., )c c cN1 2
ÿâëÿåòñÿ ñîáñòâåííûì âåêòîðîì ìàò-

ðèöû B H�1
äëÿ åå íåíóëåâîãî ñîáñòâåííîãî çíà÷åíèÿ l. Íàéäåì ýòî çíà÷å-

íèå l èç óðàâíåíèÿ det ( )B H lE�

� �
1

0, êîòîðîå ðàâíîñèëüíî óðàâíåíèþ

det ( )
, , ...,

h h b lj k jk j k N� �
�1

0. Îòñþäà ïîëó÷àåì

l
h h

l
bN j k

jk
j k N

det

, , ...,

�



�

�



�

� �

�1

0. (16)

Èñïîëüçóÿ ñâîéñòâà îïðåäåëèòåëåé, ðàçëîæèì îïðåäåëèòåëü â ïðàâîé

÷àñòè (16) íà ñóììó îïðåäåëèòåëåé è ïåðåïèøåì (16) â âèäå

l l B h B h h BN

i

N

i i
i iK

N

i iK
�

�

� � �	 	
1

1 1

1
det det ( ... ) det

, ...,

i iK1
0

, ...,

�

�

�

�

�

�
� . (17)

Çäåñü Bi — ìàòðèöà, ïîëó÷àåìàÿ èç ìàòðèöû B çàìåíîé â íåé i-ãî ñòîëáöà

íà âåêòîð-ñòîëáåö hT
. Ñèìâîëîì Bi iK1, ...,

îáîçíà÷åíà ìàòðèöà, ïîëó÷àåìàÿ

èç ìàòðèöû B çàìåíîé â íåé íåñêîëüêèõ ñòîëáöîâ i i iK K1 2 1, ,..., , � , íà

âåêòîð-ñòîëáåö hT
. Â ñèëó ýòîãî îïðåäåëèòåëü òàêîé ìàòðèöû ðàâåí íóëþ,

è, ñëåäîâàòåëüíî, (17) ìîæíî ïåðåïèñàòü â âèäå

l B l h
B

B
N

i

N

i
i�

�

�

�

�

�

�

�

�
�	

1

1

0det
det

det

. (18)

Ðàññìîòðèì âñïîìîãàòåëüíóþ ñèñòåìó ëèíåéíûõ óðàâíåíèé ( )yB hT T
�
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Ñëåäîâàòåëüíî, èç (18) íàõîäèì l hB hT
�

�1
. Òåîðåìà äîêàçàíà.

Ýòàïû ðåøåíèÿ çàäà÷è ïðîåêòèðîâàíèÿ ñîñòàâà ñîñòàâíûõ îáúåê-

òîâ ñ çàäàííûìè ñâîéñòâàìè. Äëÿ íàãëÿäíîñòè ðåøåíèå ýòîé çàäà÷è
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áóäåì ñîïðîâîæäàòü ïðàêòè÷åñêèì ïðèìåðîì, îñíîâàííûì íà äàííûõ,

ïðèâåäåííûõ â [3]. Ïóñòü òðåáóåòñÿ ñïðîåêòèðîâàòü íîâûå õèìè÷åñêèå

ñîåäèíåíèÿ (ñîñòàâíûå îáúåêòû), îáëàäàþùèå ýëåêòðîîïòè÷åñêèìè ñâîéñò-

âàìè. Èçâåñòíî, ÷òî ýëåêòðîîïòè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè îáëàäàþò êðèñòàëëû

ôòîðèäîâ, èìåþùèå êðèñòàëëè÷åñêèå ñòðóêòóðû òèïà LiCaAlF6 è Na2SiF6,

à êðèñòàëëû ôòîðèäîâ, èìåþùèå ñòðóêòóðó òèïà Trirutile, òàêèìè ñâîéñò-

âàìè íå îáëàäàþò. Äëÿ ïðîñòîòû îãðàíè÷èìñÿ ðàññìîòðåíèåì ñîñòàâíûõ

îáúåêòîâ ñî ñòðóêòóðàìè òèïà Na2SiF6 è Trirutile.

Íà ïåðâîì ýòàïå ïðîåêòèðîâàíèÿ ñòðîèì ñåìàíòè÷åñêóþ ñåòü îáúåêò —

ñâîéñòâî, îïèñûâàþùóþ çíàíèÿ î ñâîéñòâàõ ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ ôòîðèäîâ.

Íà âòîðîì ýòàïå â ñåìàíòè÷åñêîé ñåòè îáúåêò — ñâîéñòâî âûäåëÿåì

ìíîæåñòâî ñâîéñòâ ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ V �

, êîòîðûì ñîîòâåòñòâóþò òðå-

áóåìûå ñâîéñòâà ïðîåêòèðóåìîãî ñîñòàâíîãî îáúåêòà, è ìíîæåñòâî

ñâîéñòâV �

, êîòîðûì ñîîòâåòñòâóþò íåæåëàòåëüíûå ñâîéñòâà ïðîåêòèðóå-

ìîãî ñîñòàâíîãî îáúåêòà. Â ðàññìàòðèâàåìîì ïðèìåðåV �

— ýòî ñâîéñòâî

«èìåòü ñòðóêòóðó òèïà Na2SiF6», à V �

— ñâîéñòâî «èìåòü ñòðóêòóðó òèïà

Trirutile».

Íà òðåòüåì ýòàïå â ñåìàíòè÷åñêîé ñåòè îáúåêò — ñâîéñòâî âûäåëÿåì

ìíîæåñòâî âåðøèí ãðóïïû G
1
, ñîîòâåòñòâóþùèõ èçâåñòíûì ñîñòàâíûì

îáúåêòàì, êîòîðûå èìåþò ñâÿçè ñî ñâîéñòâàìè ìíîæåñòâàV �

, è íå èìåþò

ñâÿçåé ñî ñâîéñòâàìè ìíîæåñòâà V �

, è ìíîæåñòâî âåðøèí G
2
, ñîîòâåòñò-
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Õèìè÷åñêî

å

ñîåäèíåíèå

ÏÎ Ïåðâûé ÏÎ Âòîðîé Ïî

1 2 Tm So H Rs C Tm So H Rs C

LiMgAlF6 MgF2 AlF3 1536 13,68 268,7 0,72 14,7 1545
15,8

9
361 0,39 17,95

LiMnAlF6 MnF2 AlF3 1133 22,25 202,4 0,83 16,2 1545 15,89 361 0,39 17,95

LiCaInF6 CaF2 InF3 1691 16,36 291,8 1 16,0 1445 33,5 250 0,8 15,93

LiMnTiF6 MnF2 TiF3 1133 22,25 202,4 0,83 16,2 1500 21,1 342 0,67 15,93

LiMnVF6 MnF2 VF3 1133 22,25 202,4 0,83 16,2 1679 23,18 271 0,64 21,62

LiMnCrF6 MnF2 CrF3 1133 22,25 202,4 0,83 16,2 1677 22,5 277 0,61 18,82

LiMnRhF6 MnF2 RhF3 1133 22,25 202,4 0,83 16,2 1460 26 175 0,66 15,93

LiFeGaF6 FeF2 GaF3 1375 20,79 158 0,78 16,2 1225 28 255 0,62 15,93

LiCoInF6 CoF2 InF3 1400 19,59 159,1 0,74 16,4 1445 33,5 250 0,8 15,93

LiNiInF6 NiF2 InF3 1430 17,6 157,2 0,69 15,3 1445 33,5 250 0,8 15,93

Óñðåäíåííîå

çíà÷åíèå
h1

Tm1*

1309

So1*

19,92

H1*

204,7

Rs1*

0,8

C1*

15,9

Tm2*

1496

So2*

25,3

H2*

279

Rs1*

0,64

C2*

17,3

Òàáë. 1. Ïåðâè÷íûå ñâîéñòâà äëÿ ãðóïïû ñîåäèíåíèé G1 ñî ñâîéñòâàìè V
�



âóþùèõ èçâåñòíûì ñîñòàâíûì îáúåêòàì, êîòîðûå èìåþò ñâÿçè ñî ñâîéñò-

âàìè ìíîæåñòâà V �

, è íå èìåþò ñâÿçåé ñî ñâîéñòâàìè ìíîæåñòâà V �

.

Ïðåäïîëîæèì, â ïåðâóþ ãðóïïó âîøëè 10 õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, ïðè-

âåäåííûå â òàáë. 1, à âî âòîðóþ ãðóïïó — 10 õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé,

ïðèâåäåííûå â òàáë. 2.

Íà ÷åòâåðòîì ýòàïå â ñåìàíòè÷åñêîé ñåòè îáúåêò — ñâîéñòâî âûäå-

ëÿåì ìíîæåñòâî âåðøèí, ñîîòâåòñòâóþùèõ ÏÎ äëÿ ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ

ãðóïï G
1

è G
2
, à òàêæå ìíîæåñòâî âåðøèí, ñîîòâåòñòâóþùèõ ïåðâè÷íûì

ñâîéñòâàì, ê êîòîðûì ïîäõîäÿò ñòðåëêè îò ýòèõ ÏÎ. Ïåðâûé è âòîðîé ÏÎ

ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 1 è 2. Ïåðâè÷íûé îáúåêò LiF âõîäèò âî âñå ñîåäè-

íåíèÿ, ïîýòîìó åãî ïåðâè÷íûå ñâîéñòâà íå âëèÿþò íà ïðèíàäëåæíîñòü

ñîåäèíåíèÿ ê òîé èëè èíîé ãðóïïå è îí â äàëüíåéøåì íå ó÷èòûâàåòñÿ.

Íà ïÿòîì ýòàïå îïðåäåëÿåì âåêòîðû êîäîâ ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ äëÿ

ãðóïï ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ G
1

è G
2
. Â ïðèìåðå ðàññìîòðåíî ïÿòü ïåðâè÷-

íûõ ñâîéñòâ: Tm — òî÷êà ïëàâëåíèÿ; So è H — ñòàíäàðòíàÿ ýíòðîïèÿ è

ñòàíäàðòíàÿ ýíòàëüïèÿ äëÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ ïðîñòûõ îêèñëîâ; Rs — ðà-

äèóñ èîíîâ; C — èçîáàðè÷åñêàÿ òåïëîåìêîñòü. Èõ çíà÷åíèÿ ïðèâåäåíû â

òàáë. 1 è 2 äëÿ ïåðâîãî è âòîðîãî ÏÎ, ïðè ýòîì êîäû ñâîéñòâ âûáðàíû òàê,

÷òîáû îíè ñîâïàäàëè ñ ýòèìè çíà÷åíèÿìè.

Íà øåñòîì ýòàïå âû÷èñëÿåì óñðåäíåííûå âåêòîðû êîäîâ h
1

è h
2

óñðåäíåíèåì çíà÷åíèé ïåðâè÷íûõ ñâîéñòâ (ñì.òàáë. 1 è 2). Çàòåì íàõîäèì

öåíòðèðîâàííûå âåêòîðû êîäîâ âû÷èòàíèåì ïîëó÷åííûõ óñðåäíåííûõ

çíà÷åíèé êàæäîãî ñòîëáöà èç ôàêòè÷åñêèõ èõ çíà÷åíèé.
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Õèìè÷åñêîå

ñîåäèíåíèå

ÏÎ Ïåðâûé ÏÎ Âòîðîé Ïî

1 2 Tm So H Rs C Tm So H Rs C

LiMgCrF6
MgF2 CrF3 1536 13,68 268,7 0,72 14,72 1677 22,5 277 0,615 18,82

LiMgGaF6 MgF2 GaF3 1536 13,68 268,7 0,72 14,72 1225 28 255 0,62 15,93

LiMgRhF6 MgF2 Rh3 1536 13,68 268,7 0,72 14,72 1460 26 175 0,665 15,93

LiNiTiF6 NiF2 TiF3 1430 17,6 157,2 0,69 15,31 1500 21,1 342,2 0,67 15,93

LiNiVF6 NiF2 VF3 1430 17,6 157,2 0,69 15,31 1679 23,1 271 0,64 21,62

LiCoCrF6 CoF2 CrF3 1400 19,59 159,1 0,745 16,44 1677 22,5 277 0,615 18,82

LiCuCrF6 CuF2 CrF3 1043 16,4 128,5 0,73 16,8 1677 22,5 277 0,615 18,82

LiZnCrF6 ZnF2 CrF3 1148 17,61 183 0,74 15,69 1677 22,5 277 0,615 18,82

LiNiFeF6 NiF2 FeF3 1430 17,6 157,2 0,69 15,31 1300 25 239 0,645 15,93

LiNiCoF6 NiF2 CoF3 1430 17,6 157,2 0,69 15,31 1230 27 187,2 0,61 15,93

Óñðåäíåííîå

çíà÷åíèå
h2

Tm3*

1352

So3*

16,96

H3*

184,9

Rs3*

0,72

C3*

15,6

Tm4*

1474

So4*

24,7

H4*

245

Rs4*

0,63

C4*

17,4

Òàáë. 2. Ïåðâè÷íûå ñâîéñòâà äëÿ ãðóïïû ñîåäèíåíèé G2 ñî ñâîéñòâàìè V
�



Íà ñåäüìîì ýòàïå ïðîåêòèðîâàíèÿ âû÷èñëÿåì ìàòðèöû B ( )1
, B ( )2

è

B B B� �
( ) ( )1 2

, îáðàòíàÿ ìàòðèöà B �1
, à òàêæå ìàòðèöà H ïðè K L� �10.

Íà âîñüìîì ýòàïå âû÷èñëÿåòñÿ íåíóëåâîå ñîáñòâåííîå çíà÷åíèå ìàò-

ðèöû B �1H è äëÿ íåãî — ñîáñòâåííûé âåêòîð. Äëÿ ðàññìàòðèâàåìîãî ïðè-

ìåðà ñîîòâåòñòâóþùèé ñîáñòâåííûé âåêòîð èìååò âèä (– 0,0002, 0,0359,

0,0017, 0,6283, – 0,0276, 0,0004, 0,0363, 0,0015, – 0,7754, – 0,0242). Êîñè-

íóñû óãëîâ, îáðàçóåìûõ îïòèìàëüíîé ïðîåêòèâíîé ïðÿìîé ñ êîîðäèíàò-

íûìè óãëàìè ïðîïîðöèîíàëüíû çíà÷åíèÿì ýòîãî âåêòîðà, ïðè ýòîì êîýô-

ôèöèåíò ïðîïîðöèîíàëüíîñòè íå èãðàåò íèêàêîé ðîëè.

Íà äåâÿòîì ýòàïå íàõîäèì ïðîåêöèè óñðåäíåííûõ âåêòîðîâ êîäîâ íà

ýòó ïðÿìóþ: z hT
1 1

�c è z hT
2 2

�c . Òîãäà z
1

1889� , , z
2

16201� , . Èõ îáùèé

öåíòð ðàâåí 1,7545.
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Õèìè÷åñêîå

ñîåäèíåíèå

ÏÎ Ïåðâûé ÏÎ Âòîðîé Ïî

1 2 Tm So H Rs C Tm So H Rs C

LiMgInF6 MgF2 InF3 1536 13,68 268,7 0,72 14,72 1445 33,5 250 0,8 15,93

LiMnFeF6 MnF2 FeF3 1133 22,25 202,4 0,83 16,24 1300 25 239 0,645 15,93

LiMnGaF6 MnF2 GaF3 1133 22,25 202,4 0,83 16,24 1225 28 255 0,62 15,93

LiMnInF6 MnF2 InF3 1133 22,25 202,4 0,83 16,24 1445 33,5 250 0,8 15,93

LiZnInF6 ZnF2 InF3 1148 17,61 183 0,74 15,69 1445 33,5 250 0,8 15,93

LiCdInF6 CdF2 InF3 1345 20 167,4 0,95 15,93 1445 33,5 250 0,8 15,93

LiMgTiF6 MgF2 TiF3 1536 13,68 268,7 0,72 14,72 1500 21,1 342,2 0,67 15,93

LiMgFeF6 MgF2 FeF3 1536 13,68 268,7 0,72 14,72 1300 25 239 0,645 15,93

LiMgCoF6 MgF2 CoF3 1536 13,68 268,7 0,72 14,72 1230 27 187,2 0,61 15,93

LiFeTiF6 FeF2 TiF3 1375 20,79 158 0,78 16,28 1500 21,1 342,2 0,67 15,93

LiCoTiF6 CoF2 TiF3 1400 19,59 159,1 0,745 16,44 1500 21,1 342,2 0,67 15,93

LiZnTiF6 ZnF2 TiF3 1148 17,61 183 0,74 15,69 1500 21,1 342,2 0,67 15,93

LiZnVF6 ZnF2 VF3 1148 17,61 183 0,74 15,69 1679 23,18 271 0,64 21,62

LiNiCrF6 NiF2 CrF3 1430 17,6 157,2 0,69 15,31 1677 22,5 277 0,615 18,82

LiFeFeF6 FeF2 FeF3 1375 20,79 158 0,78 16,28 1300 25 239 0,645 15,93

LiCoFeF6 CoF2 FeF3 1400 19,59 159,1 0,745 16,44 1300 25 239 0,645 15,93

LiCuFeF6 CuF2 FeF3 1043 16,4 128,5 0,73 16,8 1300 25 239 0,645 15,93

LiZnFeF6 ZnF2 FeF3 1148 17,61 183 0,74 15,69 1300 25 239 0,645 15,93

LiCuCoF6 CuF2 CoF3 1043 16,4 128,5 0,73 16,8 1230 27 187,2 0,61 15,93

LiCoRhF6 CoF2 RhF3 1400 19,59 159,1 0,745 16,44 1460 26 175 0,665 15,93

LiNiRhF6 NiF2 RhF3 1430 17,6 157,2 0,69 15,31 1460 26 175 0,665 15,93

LiCuGaF6 CuF2 GaF3 1043 16,4 128,5 0,73 16,8 1225 28 255 0,62 15,93

Òàáë. 3. Ïåðâè÷íûå ñâîéñòâà ïðîåêòèðóåìûõ ñîåäèíåíèé ãðóïïû G3



Íà äåñÿòîì ýòàïå â ñåìàíòè÷åñêîé ñåòè îáúåêò — ñâîéñòâî âûáèðàåì

ÏÎ äëÿ ïðîåêòèðóåìîãî ñîñòàâíîãî îáúåêòà â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðàâèëîì

âûáîðà, êîòîðîå ñîñòîèò â ñëåäóþùåì. Âûáèðàþòñÿ îáúåêòû, èìåþùèå

ñâÿçè ñ ïåðâè÷íûìè ñâîéñòâàìè, ñ êîòîðûìè èìåþò ñâÿçè ÏÎ ãðóïïû

ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ G
1
. Ó âûáðàííûõ îáúåêòîâ îòñóòñòâóþò ñâÿçè ñ ïåð-

âè÷íûìè ñâîéñòâàìè, ñ êîòîðûìè èìåþò ñâÿçè ÏÎ ãðóïïû ñîñòàâíûõ

îáúåêòîâ G
2
. Ïðè âûáîðå ÏÎ ñëåäóåò ó÷èòûâàòü èõ ñîâìåñòèìîñòü â

ñòðóêòóðå ïîëó÷àåìîãî ñîñòàâíîãî îáúåêòà. Ïðåäïîëîæèì, ÷òî òàêèì

îáðàçîì áûëè âûáðàíû ñîñòàâíûå îáúåêòû, ïðåäñòàâëåííûå â òàáë. 3.

Äëÿ ïðîâåðêè ïðàâèëüíîñòè âûáîðà âû÷èñëÿåì ïðîåêöèþ z c x� �
1 1

3( )

� � �c x c xN N2 2

3 3( ) ( )
... âåêòîðà êîäîâ êàæäîãî âûáðàííîãî ñîñòàâíîãî îáúåê-

òà íà ïðîåêòèâíóþ ïðÿìóþ. Åñëè z z z z
1 2

* *
� � � , òî âûáîð ñ÷èòàåòñÿ ïðà-

âèëüíûì. Äëÿ ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ, ïðèâàåäåííûõ â òàáë. 3 ïîñëåäîâàòåëü-

íî ñâåðõó âíèç z ðàâíî 1,8395; 1,9060; 2,0089; 2,1339; 1,8838; 2,0870;

1,6272; 1,6115; 1,5784; 1,7448; 1,6329; 1,6715; 1,6521; 1,6135; 1,7291;

1,6173; 1,5107; 1,6558; 1,4776; 1,5440; 1,4934; 1,6136. Ïîñêîëüêó

z
1

1889� , , z
2

16201� , , òîëüêî ïåðâûå øåñòü ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ ñîãëàñíî

äàííîé ìåòîäèêå âûáðàíû ïðàâèëüíî, à îñòàëüíûå — îøèáî÷íî.

Ðàññìîòðåííûé ïðèìåð ïîçâîëÿåò ïðîâåðèòü ïðàâèëüíîñòü ìåòîäèêè,

òàê êàê ñòðóêòóðà ðåøåòêè ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ â òàáë. 3 çàðàíåå èçâåñòíà:

ïåðâûå øåñòü ñîåäèíåíèé èìåþò ñòðóêòóðó êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè

òèïà Na2SiF6, à âñå ïîñëåäóþùèå õèìè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ èìåþò ñòðóê-

òóðó êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè òèïà Trirutile. Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷åíî

100 % ïðàâèëüíûõ îòâåòîâ, ÷òî ïîäòâåðæäàåò ïðàâèëüíîñòü ìåòîäèêè.

Âûâîäû. Çíàíèÿ î ÏÎ, âõîäÿùèõ â ñîñòàâ ñëîæíûõ îáúåêòîâ, èñïîëü-

çóþòñÿ ïðè ïîëó÷åíèè íîâûõ çíàíèé î ñîñòàâå ñëîæíûõ îáúåêòîâ, êîòî-

ðûå îáëàäàþò òðåáóåìûìè ñâîéñòâàìè. Äëÿ îïòèìèçàöèè âû÷èñëåíèé ïðè

íàõîæäåíèè òàêîãî ðîäà çíàíèé èñïîëüçîâàíà âñïîìîãàòåëüíàÿ ïðîåêòèâ-

íàÿ ïðÿìàÿ â ìíîãîìåðíîì åâêëèäîâîì ïðîñòðàíñòâå, êîòîðàÿ ïîñòðîåíà

òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ïðîåêöèè íà ýòó ïðÿìóþ âåêòîðîâ êîäîâ èç ðàçíûõ

ãðóïï ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ áûëè óäàëåíû îäèí îò äðóãîãî íàñòîëüêî äàëå-

êî, íàñêîëüêî ýòî âîçìîæíî. Äîêàçàííàÿ òåîðåìà î âûáîðå íàïðàâëåíèÿ

ïðîåêòèâíîé ïðÿìîé ïîçâîëÿåò îïòèìàëüíûì îáðàçîì ðàçëè÷àòü ðàçíûå

ãðóïïû ñîåäèíåíèé. Ïðåäëîæåííàÿ ìåòîäèêà ïîçâîëÿåò ðåøàòü çàäà÷è

ïðîåêòèðîâàíèÿ ñîñòàâíûõ îáúåêòîâ ñ íóæíûìè ñâîéñòâàìè.

The knowledge modeling in the «object-property» semantic network is presented. The technique

of the new knowledge receiving about a combination structure with properties demanded. This

technique is based on the distance measuring between the groups of properties. Its application is

considered for new chemical compounds receiving which possess the electro optical properties.
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