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Аннотация. Рассмотрен один из аспектов информационной деятельности ВИНИТИ РАН, связанный с 
исследованиями в области химии и химической технологии. Дано описание методов реализации двух 
направлений по данной тематике -  формирования хранилища химической информации и предоставле
ния накопленной информации потребителям.
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В формировании глобального информационного общества большую роль играют научные ин
формационные институты. ВИНИТИ РАН -  это крупнейший научно-информационный и аналитиче
ский центр России, который обеспечивает с 1952 г. российское и мировое сообщество научно- 
технической информацией по проблемам точных, естественных и технических наук.

Настоящий доклад посвящён одному из аспектов информационной деятельности ВИНИТИ 
РАН, связанному с исследованиями в области химии и химической технологии.

Информационная деятельность по этой тематике осуществляется в двух направлениях:
-  формирование хранилища химической информации;
-  предоставление накопленной информации потребителям.
Работа по накоплению информации о химических соединениях и реакциях из потока отече

ственной и зарубежной научной литературы ведется в ВИНИТИ РАН с 1974г. По состоянию на 2024 
г. База структурных данных по химии ВИНИТИ РАН (База СД) содержит информацию о более чем 
5,7 млн. химических структур, около 1,7 млн. химических реакций и 15 млн. свойств химических 
соединений [1]. Ежегодно она пополняется информацией о более чем 30 тыс. соединений и 20 тыс. 
реакций.

В Базе СД структурной информации о химических веществах и реакциях сопутствуют коммен
тарии, которые являются дополнительными данными об особенностях химических молекул и про
цессов.
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База СД даёт возможность ученому-химику оперативно получать нужную информацию о со
ставе и характеристиках веществ, способах их синтеза, реакциях с их участием, сферах использова
ния (фармакология, защита окружающей среды и др.).

Одним из основных элементов технологического процесса формирования Базы СД является 
комплектование входного потока документов для аналитической обработки. Спецификой Базы СД 
является ее направленость на аккумуляцию данных, отраженных в научно-технической литературе по 
органической химии, и главным образом касающихся проблем органического синтеза. Современное 
общество нуждается в постоянном создании новых жизненно важных химических веществ с заранее 
заданными свойствами.

Для формирования информационного хранилища был разработан полностью автоматизирован
ный технологический процесс, который включает три основных этапа:

1. Формирование интегрированного электронного ресурса документов на основе входного по
тока.

2. Извлечение структурной химической информации из документов, ввод её в Базу СД и науч
ное редактирование введённой информации. Эта работа выполняется квалифицированными специа- 
листами-химиками.

3. Автоматическая проверка корректности введённой в Базу СД информации.
Неоспоримым достоинством данной технологии является исключение работы с использовани

ем бумажных носителей информации на каждом из указанных этапов.
С самого начала формирования Базы СД её содержание было востребовано зарубежными и 

отечественными потребителями. Данные передавались в специальных обменных форматах.
Несомненно, что в накопленном большом массиве востребованной информации, необходимо 

обеспечить эффективный поиск, под которым понимается точность, полнота и наглядность результа
тов при быстром выполнении запросов. Следует отметить, что внутренний формат данных Базы СД 
предназначен для технологических нужд, а обменные форматы успешно используются для взаимо
действия между базами данных, но они, так же как внутренние форматы, не предназначены для 
ведения эффективного поиска. Поэтому, в 2013г. были начаты разработки эффективных поисковых 
систем, функционирующих в интерактивном и автономном режимах, основанных на создании 
рабочих баз данных с иерархическим упорядочением информации о химических структурах и 
реакциях.

При работе в интерактивном режиме клиент получает через Интернет доступ ко всей базе дан
ных, размер которой может достигать порядка 106 записей. Апробация системы на массиве данных 
порядка 105 записей показала высокую эффективность поиска [2, 3]. В настоящее время ведутся 
работы по созданию новых усовершенствованных систем поиска химической информации Базы СД в 
режиме online.

Альтернативой интерактивного режима доступа является режим offline, при котором клиенту 
предоставляется пользовательская база данных (ПБД), которая представляет собой локальный массив 
Базы СД, сформированный то тем или иным признакам (как правило, это календарный период 
времени формирования массива: месяц, квартал, полугодие, год) [4, 5]. ПБД может быть также 
сформирована, например, в результате обработки годового объема выпусков одного конкретного 
научного журнала. Работа автономных систем поиска структур и реакций возможна на обычном 
персональном компьютере в автономном режиме без использования внешних СУБД. Это позволяет 
системе оперативно предоставлять достаточный объем актуальной химической информации для 
пользователей, не обладающих большими вычислительными мощностями.

ПБД может быть так же тематической -  содержащей информацию о химических структурах и 
реакциях, обладающих заданными характеристиками.
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В настоящее время созданы ПБД, содержащие в совокупности более 1,2 млн. записей химиче
ских структур и более 0,7 млн. записей химических реакций. Так же сформирована тематическая 
ПБД комплексных химических соединений на основе данных из научных публикаций 2022-2023гт.

Дополнительную информацию о Базе СД и системам поиска химической информации можно 
получить на сайте ВИНИТИ РАН по ссылке http://www.viniti.ru/products/bd-sd.
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