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СРЕДСТВА ПРЕДСТАВЛЕНИЯ ХИМИЧЕСКИХ
РЕАКЦИЙ В БАЗЕ ЗНАНИЙ

Рассматриваются средства описания химических реакций в базе знаний интеллектуальной системы с
использованием технологии OSTIS.

Введение

Проблема представления химических реак-
ций в интеллектуальных системах по химии яв-
ляется весьма актуальной. Представление хими-
ческих реакций в базе знаний[1] системы явля-
ется важной задачей, так как химические реак-
ции отражают различные свойства веществ, про-
являющиеся во взаимодействии с другими веще-
ствами. Однако, большинство современных ком-
пьютерных систем по химии не обладают сред-
ствами для представления химических реакций,
что сказывается на полноте базы знаний проек-
тируемой системы.

Для представления информации современ-
ные системы используют списочные структуры,
которые трудно связать между собой.

I. Подход к решению проблемы

В рамках данной статьи предлагается вве-
сти теоретико-множественное отношение между
множеством исходных веществ и множеством ве-
ществ, которые являются продуктами реакции.
Данный подход реализуется при помощи средств
технологии OSTIS[2], в основе которой лежит
представление знаний в виде унифицированных
семантических сетей с теоретико-множественной
интерпретацией.

С помощью средств технологии OSTIS лег-
ко можно установить взаимосвязь между неко-
торым множеством исходных веществ и резуль-
тирующим множеством веществ, которая и будет
отражать химическую реакцию.

II. Решение проблемы

Для решения проблемы предлагается вве-
сти отношение, отражающее взаимосвязь между
исходным набором химических веществ и резуль-
татом их взаимодействия с дополнительным ука-
занием роли каждого вещества (рисунок 1)

Рис. 1 – Формализованная реакция с указанием
роли

Для указания условий протекания реакции
предлагается ввести метаотношение, которое от-
ражает взаимосвязь между химической реакци-
ей и множеством физических параметров, необ-
ходимых для ее протекания (рисунок 2)

Рис. 2 – Формализованная реакция с указанием
условия протекания

III. Выводы

Предлагаемый способ представления позво-
ляет формализовать любую химическую реак-
цию, что делает возможным всестороннее попол-
нение базы знаний интеллектуальной справоч-
ной системы по химии.
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