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Целью данного исследования является стандартизация процессов обмена и интеграции данных по теплофизическим свойствам в рамках онтологического моделирования. В работе авторов [1] рассмотрен удачный опыт использования онтологий применительно к свойствам вещества, в основном из области материаловедения. Рассматривая онтологию как элемент Semantic WEB, можно обеспечить доступ к многочисленным словарям и онтологиям общенаучного содержания, таким как  онтология QUIDT [2] по физическим величинам и единицам измерения или международный словарь названий химических веществ ChemSpider [3]. Онтология обеспечивает единую информационную модель для определения семантики и синтаксиса представления и единый словарь для определения смысла данных. Формализуя понятия и концепции предметной области, онтология позволяет адаптировать описание к различным схемам, используемых в БД или документах. Соответствующий  пример отображения онтологии по свойствам материалов на схемы разнородных БД по теплофизическим свойствам приведен в работе [4]. Важный элемент, присущий онтологическому моделированию – возможность перманентного наращивания новых понятий, расширения перечня веществ и номенклатуры свойств.  

Одно из наиболее простых определений онтологии – «семантически точное и машинно-читаемое определение сущностей и их взаимосвязей» [5].  Формализованной записи на языке OWL (Web Ontology Language) предшествует концептуализация предметной области средствами естественного языка. Применительно к теплофизическим данным выделяют три главных класса: «вещества», «свойства», «данные». Каждый элемент из класса «вещества» связаны с одним или несколькими названиями, формальные идентификаторы (например, CAS number), формульное обозначение. С каждым элементом из класса «свойства» связаны его название, обозначение и единица измерения. При построении класса «данные» фиксируются: список свойств, рассматриваемых как константы; список свойств, рассматриваемых как функции; способы задания неопределенности и представления источников данных. 
Наряду с тремя базовыми элементами (вещества, свойства, шаблон данных), схема должна включать древовидный справочник состояний, к которым относятся теплофизические данные. Этот перечень включает три агрегатных состояния, линии равновесия типа  liquid-gas и характерные точки (тройную и критическую).  Для твердого состояния возможно выделение отдельных фаз (кубической, тетрагональной, гексагональной и др). Возникают  связи и ограничения в назначении свойств, в зависимости от агрегатного  состояния. Например, свойство viscosity может использоваться лишь для веществ, находящихся в состояниях liquid  или gas. Другие характеристики (например, энтальпия испарения) применимы только  на фазовых границах. 

Определенные усложнения связаны с многовариантностью в задании неопределенности и источника данных. Для обоих понятий возможно различное присвоение: на весь набор данных, на каждое из свойств или для каждого из значений (точек). Для неопределенности должен быть предусмотрен идентификатор, определяющий способ ее задания (среднеквадратичная, расширенная с указанием доверительного интервала и т.п.), как и само значение неопределенности. 

Как следует из определения [5], вторым этапом построения онтологии является спецификация c записью всех связей и отношений на языке OWL. Предложенная онтологии включает 11 основных классов и 2 класса потомка. Диаграмма на рис. 1 показывает связи классов, после чего приведен их перечень классов с указанием назначения и атрибутами.  
Первая четверка классов определяет ключевые понятия, выделенные для представления набора данных: вещества, свойства, состояния, численные данные.  Смысл большей части атрибутов достаточно понятен из их названия. 
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Рис. 1. Онтология предметной области «теплофизические свойства веществ»
Отметим наличие  двух основных классов (Functions, DomainOfFunctions) и двух потомков класса Functions:  ControlFunc и ComputingFunc. В совокупности они решают задачу  вычисления свойств по формулам при контроле допустимой области изменения аргумента и функций, а также заранее установленных соотношений между различными свойствами, которые в экспериментальных данных выполняются с точностью до некоторой погрешности. Функции делятся на два типа: «вычислительные функции» и «контрольные функции». Вычислительные функции дополнительно содержат указание на вычисляемое свойство, тип и величину погрешности. Результатом вычисления функции является значение свойства, помещаемое в БД. Контрольные функции являются булевскими и отвечают на вопрос, выполняется ли заданное соотношение с требуемой степенью погрешности или нет. Формулы записываются с помощью языка MathML.

Интеграция, то есть единообразное представление данных реализуется с помощью технологии Linked Open Data (LOD), являющуюся порождением и развитием Semantic Web [6]. Публикация в среде LOD предоставляет  значительно больше возможностей в сравнении с простым размещением данных в традиционном “web of  documents”.  В отличие от гипертекста, где  линки связывают отдельные документы, технология связанных данных обеспечивает связи между произвольными вещами, отмеченными в документе посредством URI, которые могут идентифицировать любые объекты, персоны или концепции. Концепция LOD базируется на трех технологиях, каждая из которых поддерживается стандартами группы W3C: Hypertext Transfer Protocol (HTTP), URI (Uniform Resource Identifier) и RDF (Resource Definition Framework). В качестве единой модели связанных данных предлагается RDF,  некоторая модель для представления данных и метаданных, состоящая из пригодных для машинной обработки утверждений, каждое из которых имеет формальный вид «субъект — предикат — объект» и называется триплетом.  RDF обеспечивает построение  моделей данных, не касаясь самой  семантики, отсылая за интерпретацией смысла данных к наличным в сети словарям и онтологиям. 

Исходя из доступности технологий LOD,  предложена  следующая технологическая цепочка. Сделанная запись онтологии на языке OWL обеспечивает построение БД и пользовательского интерфейса.  Все внешние документы, вне зависимости от происхождения загружаются во вновь организованную БД, где формируется хранилище реляционных данных. 

Посредством сервера D2R организуется конверсия этих данных в RDF формат при возможности их автоматического связывания с родственными данными, доступными в сети. Соединение графов модели данных, представленной RDF, с доступными словарями и онтологиями обеспечивает фундамент всей технологии публикации связанных данных.  Технология успешна при  работе с распределёнными знаниями за счет автоматического сцепления RDF-файлов, размещённых в сети любыми авторами с последующей возможностью найти в собранном документе сведения,  которых не было ни в одной из его частей. Важным моментом в предварительной подготовке является поиск и подбор уже действующих словарей. Потенциал технологий LOD применительно к теплофизическим данным в известной степени подтверждает накопленный успешный опыт ее применения к химии, где важнейшим аспектом является интеграция данных по структуре молекул и свойствам вещества [7]. 
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