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ПРЕДИСЛОВИЕ

Монография подготовлена в рамках выполнения проекта: «Создание базы знаний наноматериалов и нанотехнологий Чувашской Республики» по гранту РФФИ р_поволжье_а - Региональный конкурс Поволжье (код проекта 13-02-97071, научный руководитель – доктор физ.-мат. наук, профессор Абруков В.С.). 
При выполнении данного проекта впервые в России и в мире был создан пример базы знаний наноматериалов и нанотехнологий. 

Основой послужили экспериментальные исследования в области наноматериалов и нанотехнологий, проведенные и проводимые в настоящее время в Чувашской Республике. 

Объектами экспериментальных исследований были полученные в различных технологических режимах: наноматериалы на основе нанопленок линейно-цепочечного углерода (ЛЦУ), нанопленки металлов и полупроводников, тонкопленочные бинарные и многослойные системы, объемные наноструктурированные материалы на металлической основе.
База знаний была создана с помощью методов интеллектуального анализа данных (МИАД) – Data Mining с использованием аналитической платформы *.

Под базой знаний в монографии понимается информационно-аналитическое и вычислительное средство, которое:

- содержит в себе все связи между всеми переменными объекта, 

- позволяет вычислять значения одних переменных через другие,

- позволяет решать, как прямые, так и обратные задачи, 

- позволяет прогнозировать характеристики и свойства еще не исследованных объектов, 

- позволяет прогнозировать параметры технологического процесса для получения объекта с требуемыми характеристиками.

В монографии представлена база знаний наноматериалов. В качестве иллюстрации возможностей МИАД планируется представить в монографии созданные авторами базы знаний в других областях фундаментальных и прикладных исследований.

ВВЕДЕНИЕ

В экспериментальных исследованиях есть несколько важных, на наш взгляд, проблем, связанных с обработкой, анализом и моделированием экспериментальных данных независимо от того в какой области науки и техники они получены. 

Эти проблемы следующие.

- как лучше обобщить полученные экспериментальные данные?

- можно ли их обобщить так, чтобы можно было решать, как прямые, так и обратные задачи?

- можно ли их обобщить так, чтобы иметь возможность прогнозировать результаты еще не проведенных экспериментов и определять технологии получения объекта с заранее заданными свойствами?

Есть также другие вопросы:

- как повысить значимость конкретного эксперимента?

- как увеличить точность определения первых и вторых производных от экспериментальных зависимостей, а также задачи графической обработки экспериментальных зависимостей, например, определение касательной к графику и точки пересечения ее с осями координат?

- как можно лучше представить экспериментальные результаты научной общественности (в отчетах НИР, в журналах)

Мы считаем, что все эти вопросы можно решить с помощью создания Базы Знаний.

Под Базой Знаний в области естественных и технических наук мы понимаем информационное средство, которое: 

- содержит в себе все связи между всеми переменными объекта, 

- позволяет вычислять значения одних переменных через другие,

- позволяет определять первые и вторые производные экспериментальных зависимостей, решать графические задачи обработки экспериментальных данных,
- позволяет решать, как прямые, так и обратные задачи, 

- позволяет прогнозировать характеристики и свойства еще не исследованных объектов, 

- позволяет прогнозировать параметры технологического процесса для получения объекта с требуемыми характеристиками.

Глава 1. Интеллектуальный анализ данных. 

Интеллектуальный анализ данных - это процесс нахождения знаний в совокупности данных, соответствующих какому-либо объекту или процессу, с помощью принципов, которые использует человеческий мозг при решении различных задач. Под ним также может пониматься процесс решения задач, которые обычно решает человек. Отсюда и название. 

Под знаниями в данной работе понимается, в первую очередь, связи (зависимости) между свойствами и характеристиками объекта или процесса; параметрами технологий создания объекта или внешними условиями, в которых протекает процесс. 

1.1. Методы интеллектуального анализа данных.

К числу непосредственно методов интеллектуального анализа данных (МИАД) относятся: нейронные сети, деревья решений, самоорганизующиеся карты Кохонена, метод поиска ассоциаций и др. 

Задачи, решаемые МИАД: 

Классификация – отнесение отдельных совокупностей результатов реального эксперимента (измерений, наблюдений, событий) к одному из заранее известных классов 

Кластеризация – группировка отдельных совокупностей результатов измерений (наблюдений, событий) в отдельные кластеры (в отличие от классификации в этом случае классы заранее не известны). Результаты измерений (наблюдений, событий) внутри кластера «похожи» друг на друга и отличаются от результатов измерений (наблюдений, событий), вошедших в другие кластеры. Чем больше похожи объекты внутри кластера и чем больше отличий между кластерами, тем точнее кластеризация. 

Аппроксимация - установление качественных и количественных зависимостей между результатами измерений (наблюдений, событий)? параметрами технологий создания объекта, внешними условиями процесса. 

Прогнозирование – экстраполяция качественных и количественных зависимостей между результатами измерений (наблюдений, событий)? параметрами технологий создания объекта, внешними условиями процесса за пределы имеющихся данных.
Фундаментальные и прикладные научные проблемы формулируются в некоторых случаях по-другому, но решение большинства из них сводится к той или иной задаче МИАД или к их комбинации. 

МИАД обладают свойством адаптивности, обобщения, моделирования сложных нелинейных зависимостей в массивах данных.

Несмотря на стремительное развитие компьютерных технологий большинство ученых редко использует данные методы. Вместе с тем, актуальность применения новых высокоэффективных способов интерпретации данных сейчас возрастает. 

Ряд ученых уже оценили высокую эффективность применения интеллектуальных алгоритмов анализа данных. Например, специалисты НПУ "Казаньгеофизика" используют аппарат искусственных нейронных сетей для распознавания нефтеносных и "пустых" зон по комплексу геофизических и геохимических параметров. Результаты их исследований показывают, что МИАД обеспечивают корректное решение поставленной задачи с вероятностью более 98% (против 54,3% при классификации традиционным в геофизике методом линейно-статистического анализа с помощью дискриминантных функций). 

МИАД в широком понимании этого термина представляют собой комплекс средств обработки экспериментальных данных, их анализа и моделирования. МИАД включают в себя различные инструменты предобработки данных: определения качества данных (выявление аномалий в данных, выявление дубликатов и противоречий), очистки данных (устранения аномалий, выбросов, экстремальных значений, спектральной обработки); инструменты предварительного анализа данных (факторный и корреляционный анализ), инструменты моделирования (линейная и логистическая регрессии, деревья решений, искусственные нейронные сети, самоорганизующиеся карты Кохонена). 

В целом – это комплекс методов «обнаружения нетривиальных, практически полезных знаний» в данных (таблицах, базах данных).
Среди МИАД можно особо отметить искусственные нейронные сети (ИНС). ИНС – это инструмент аппроксимации экспериментальных функций нескольких переменных и он играет главную роль в создании вычислительных многофакторных моделей, позволяющих обобщать существующие экспериментальные данные, вычислять (прогнозировать) целевую функцию эксперимента без проведения «новых экспериментов». 

В основе их применения лежит теорема советских математиков Колмогорова и Арнольда, адаптированная применительно к ИНС теоремой Хехт-Нильсена.

ИНС позволяют использовать разнородные (как качественные, так и количественные) данные, «непредставительные» (неполные) выборки, анализировать сильно нелинейные связи. 

ИНС имеют преимущества по сравнению с классическими математическими методами моделирования и вычисления в двух случаях:

1. Когда задача не может быть адекватно формализована (представлена в аналитическом виде, то есть в виде формулы или в виде дифференциального уравнения), так как она содержит величины, которые непонятно как ввести в формулу или дифференциальное уравнение.

2. Когда задача может быть формализована, но не существует математического аппарата для ее решения (примеры – уравнение Шредингера, уравнение распространения волны горения).

ИНС имеют преимущества по сравнению с классическими математическими методами вычислений в трех случаях:

1.2. Искусственные нейронные сети

ИНС – это вычислительные структуры (вычислительные модели), построенные по принципу организации и функционирования биологических нейронных сетей — сетей нервных клеток (нейронов) в биологических организмах. Само понятие ИНС  возникло при исследовании процессов, протекающих в человеческом мозге с целью понять, как человек думает. Первой работой в этом направлении была работа Маккалока и Питтса. 

В последующем, после разработки алгоритмов обучения, ИНС стали использовать и в целях, не связанных с изучением работы человеческого мозга.

Оказалось, что ИНС можно с успехом применять при решении целого ряда фундаментальных и прикладных научных задач: распознавание изображений, прогнозирование, управление и др.

В основе ИНС лежит понятие единичного искусственного нейрона.

Единичный искусственный нейрон (рис.1,а) состоит из входов, синапсов, сумматора, аксона и нелинейного преобразователя.
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Рис. 1. Схема искусственного нейрона (а) и схема ИНС прямого распространения (б): 
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 - нелинейный преобразователь сигнала (передаточная функция, функция активации).

В синапсах входные сигналы умножаются на число, характеризующее силу (вес) синапса. Сумматор выполняет сложение сигналов, поступающих по синапсам. Нелинейный преобразователь реализует нелинейную функцию одного аргумента – выходного сигнала сумматора. Эта функция называется передаточной функцией нейрона. 

Единичный искусственный нейрон является элементарным процессором и он выполняет достаточно простые математические операции. Но объединение их в сеть позволяет таким довольно простым процессорам решать самые сложные задачи. 

Число нейронов и схемы объединения их в сеть могут быть различными. Рассмотрим наиболее распространенный тип – ИНС прямого распространения (feed forward), в котором нейроны объединены в слои – рис.1,б. 

Приведенная схема ИНС состоит из одного входного слоя, одного внутреннего («скрытого») слоя и одного выходного слоя. Нейроны в слое не связаны друг с другом, но они связаны с нейронами предыдущего и следующего слоя по принципу "каждый с каждым". 

Вычисления производятся следующим образом. Перед поступлением на нейроны «скрытого» слоя входные данные умножаются на веса вычислительных путей (линии, соединяющие левый слой с центральным) нейронов «скрытого» слоя. После прохождении «скрытого» слоя данные умножаются на веса вычислительных путей нейрона выходного слоя. Нейрон выходного слоя выдает результат вычислений. 

Принципиальным отличием ИНС от обычных компьютерных программ является то, что «работать» эта вычислительная структура может только после «обучения» на примерах (базе данных примеров). Примерно также обучаются дети (. 

Обучение заключается в нахождении совокупности (матрицы) весов вычислительных путей между нейронами, которая обеспечивает возможность «правильного» отображения входного вектора данных в выходной сигнал при любом наборе входных величин, то есть возможность «правильного» отображения входной информация в выходную. 

Во время обучения различные наборы входных данных (из базы данных примеров) подаются на входной слой ИНС, а полученные выходные сигналы сравниваются с известными целевыми значениями (из той же базы данных примеров), подсчитываются ошибки, модифицируются «веса синапсов», которые дают наибольший вклад в ошибку (с помощью алгоритма "обратного распространения ошибки"*), и этот цикл повторяется много раз, пока не достигается приемлемая точность отображения входной информация в выходную. Число циклов может достигать 1000 …10000. 

На рис. 2 приведена схема процесса обучения (http://ifets.ieee.org/russian/depository/v8_i4/html/4_image07.jpg)
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Рис. 2. Схема процесса обучения ИНС

Выбор и подготовка данных для обучения сети является самым важным этапом решения задачи. Набор данных для обучения должен быть выбран исходя из задачи исследования, очищен, то есть должны быть исключены противоречия, дубликаты, аномальные значения. 

При этом важно учесть основное правило: если на входе «мусор», то и на выходе тоже получится «мусор». С другой стороны определенным плюсом ИНС является следующая аксиома: правильно построенная ИНС – модель не может быть «хуже» экспериментальных данных, она может быть только лучше ( .

Существуют теоретически и эмпирически установленные правила использования ИНС. 

Например, установлено, что ИНС с одним внутренним слоем решают большинство практических задач. 

ИНС с двумя внутренними слоями могут решать задачи любой сложности, поэтому использование ИНС с большим числом внутренних слоев не оправдано.

При выборе числа нейронов во внутреннем слое необходимо соблюдать следующее правило: общее количество вычислительных путей в ИНС должно быть существенно меньше, чем количество примеров в обучающем наборе. Например, для ИНС с входным слоем из пяти входных сигналов и одним нейроном в выходном слое (одна выходная целевая функция) при 100 примерах для обучения, число нейронов во внутреннем слое должно быть не более 4 (5*4=20 путей к входному слою плюс 1*4=4 пути к выходному слою, всего 24 пути, и тогда 100/24 равно 4). Если число нейронов в скрытом слое будет больше, чем надо, может наступить "переобучение" ИНС, когда она будет выдавать хорошие результаты на входных данных, соответствующих одному из примеров, но давать плохие в остальных случаях. Это «плохо», если речь идет о задачах обобщения закономерностей в данных (решение задач интерполяции, экстраполяции), но это может быть «хорошо», если речь идет о задаче запоминания (хранения) имеющихся в данных зависимостей в удобном компактном виде.

При переобучении ИНС-модель хорошо запоминает и восстанавливает примеры из базы данных, но плохо «вычисляет» целевую функцию для других наборов данных, отличающихся от тех, что были в базе данных примеров. 

Для того, чтобы контролировать, что делает ИНС-модель (просто запоминает примеры, или обобщает существующие в примерах данных зависимости) поступают следующим образом. При обучении базу данных примеров делят на две части. Большую (обучающую) используют для обучения, а меньшую (тестовую) - для проверки обученной ИНС на точность восстановления закономерностей в данных.

Для повышения качества обучения следует стремиться к независимости входов, то есть к отсутствию корреляций между факторами. Но это правильно, если число примеров мало. Если число примеров велико, то это правило можно не использовать..

Еще одно правило: эмпирически установлено, что лучше использовать три отдельные ИНС для каждого из трех «выходов», чем одну ИНС для всех трех «выходов» (как на рис.1,б). 

Существует еще несколько правил, которые описаны в специальной литературе.

Окончательный подбор оптимальной для конкретного исследуемого явления структуры ИНС осуществляется эмпирически, с помощью использования нескольких близких по структуре ИНС с разным числом нейронов (вычислительных путей).

1.3. Методика моделирования данных

При моделировании явлений, процессов часто приходится сталкиваться с тем, что теоретический аналитический подход (формулы, дифференциальные уравнения) не работает. Это объясняется тем, что хорошие с точки зрения теории методы имеют мало общего с действительностью. Чаще всего аналитик сталкивается с ситуацией, когда трудно сделать какие-либо четкие предположения относительно исследуемой задачи. Уравнения не известны, и единственным источником сведений для ее построения модели является таблица экспериментальных данных типа "вход – выход", каждая строка которой содержит значения входных характеристик объекта и соответствующие им значения выходных характеристик. Особые сложности возникают, когда задача многофакторная. 

В результате аналитики вынуждены использовать эвристические или экспертные предположения и о выборе информативных признаков, и о классе функций, и о параметрах выбранной задачи. Выводы, получаемые при таком подходе, базируются на простой, но фундаментальной гипотезе о монотонности пространства решений, которую можно выразить так: "Похожие входные ситуации приводят к похожим выходным реакциям системы". Идея на интуитивном уровне достаточно понятная, и этого обычно достаточно для получения практически приемлемых решений в каждом конкретном случае.

В результате применения такого метода решений академическая строгость приносится в жертву реальному положению вещей. 

С точки зрения МИАД следует обратить внимание на один момент: процесс извлечения знаний из данных происходит по той же схеме, что и установление физических законов: сбор экспериментальных данных, организация их в виде таблиц и поиск такой схемы аналитического решения, которая, во-первых, делает полученные результаты очевидными и, во-вторых, дает возможность предсказать новые факты. При этом имеется ясное понимание того, что наши знания об анализируемом процессе, как и любом физическом явлении, в какой – то степени приближение. Вообще, всякая система рассуждений о реальном мире предполагает разного рода приближения. Фактически МИАД – это стремление узаконить физический подход в отличие от математического к решению задач анализа данных. 

Физический подход - это такой подход, при котором аналитик готов к тому, что анализируемый процесс может оказаться слишком запутанным и не поддающимся точному анализу с помощью строгих аналитических методов. Но можно все же получить хорошее представление о его поведении в различных обстоятельствах, подходя к задаче с различных точек зрения, руководствуясь знанием предметной области, опытом, интуицией и используя различные эвристические подходы. При этом мы движемся от грубой модели ко все более точным представлениям об анализируемом процессе. Слегка перефразировав Р. Фейнмана, скажем так: можно идеально изучить характеристики анализируемой системы, стоит только не гнаться за точностью.

Общая схема работы при этом выглядит следующим образом:
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Таким образом, данный подход подразумевает, что: 

1. При анализе нужно отталкиваться от опыта эксперта. 

2. Необходимо рассматривать проблему под разными углами и комбинировать подходы. 

3. Не стоит стремиться сразу к высокой точности. Двигаться к решению нужно от более простых и грубых моделей ко все более сложным и точным. 

4. Стоит останавливаться как только получим приемлемый результат, не стремясь получить идеальную модель. 

5. По прошествии времени и накоплению новых сведений нужно повторять цикл – процесс познания бесконечен.

1.4. Подготовка исходных данных для моделирования
Методика анализа и моделирования с помощью МИАД базируется на различных алгоритмах извлечения закономерностей из исходных данных. Но любой метод сам по себе не даст хороший результат без правильно измеренных (полученных, подготовленных) данных. Именно качество данных, в первую очередь, является основой построения хорошей модели данных.

Ниже описаны некоторые правила подготовки данных к анализу и моделированию. 

Общая схема использования МИАД состоит из следующих шагов: 

[image: image10.png]Tanoresa, npeananoerie

Cfiap 1 ncTamaTH3ALMA
RanHs

Moagop nonenn

TecTuposaie, uHTepnpETILAS
pesyneraos

Venonsaceanie





Эта последовательность действий не зависит от предметной области, поэтому ее можно использовать для любой сферы деятельности.

Выдвижение гипотез

Гипотезой в данном случае считается предположение о влиянии определенных факторов на целевые функции задачи. Автоматизировать процесс выдвижения гипотез пока невозможно. Эту задачу должны решать эксперты – специалисты в предметной области. На первом шаге нужно собрать и систематизировать все предположения. Результатом данного шага должен быть список всех факторов и целевых функций.

В процессе подбора влияющих факторов необходимо абстрагироваться от уже имеющихся в наличии данных. 

Формализация и сбор данных

Далее необходимо опередить способ представления данных, выбрав один из 3-х видов – число, строка, логическая переменная (да/нет). 

Чем больше будет данных для анализа, тем лучше; их проще отбросить на следующих этапах, чем собрать новые сведения. 
Есть несколько методов сбора, необходимых для анализа данных: 

Получение из измерительных систем. Обычно в них есть механизмы экспорта данных, поэтому извлечение нужной информации из них чаще всего относительно несложная операция. 

Получение сведений из косвенных данных, например из таблиц физико-химических свойств объекта. 

Собранные данные нужно преобразовать к единому формату, например, Excel либо текстовой файл с разделителями.

Данные обязательно должны быть унифицированы, т.е. одна и та же информация везде должна описываться одинаково. 
Не допускается наличие группировок, итогов и прочее, т. е. нужна обычная таблица. В каждую строку заносится пример (результат измерения). Упорядоченность строк не требуется, нужна обычная таблица.

Количество примеров должно быть значительно больше количества факторов. В противном случае высока вероятность, что случайный фактор окажет серьезное влияние на результат. Если нет возможности увеличить количество данных, то придется уменьшить количество анализируемых факторов, оставив наиболее значимые.

Желательно, чтобы данные покрывали как можно больше примеров реального процесса, а пропорции различных примеров должны примерно соответствовать реальному процессу. Например, если при создании системы диагностики больных подавать только сведения о больных, то система не будет знать о существовании в природе здоровых людей. И соответственно, любой человек с ее точки зрения будет обязательно чем-то болен.

Построение моделей – анализ

Существует большое количество механизмов построения моделей, каждый имеет свои ограничения и решает определенный класс задач, поэтому на практике их надо комбинировать и проверять на практике. 

В целом, можно дать следующие рекомендации, не зависящие от конкретного механизма моделирования. 
Уделить большое внимание очистке данных. Собрав данные в нужном объеме, нельзя быть уверенным, что они будут хорошего качества. Чаще всего, качество данных оставляет желать лучшего, поэтому необходимо их предобработать. Для этого есть методы удаления шумов, сглаживание, редактирование аномалий и прочее.

Не гнаться за абсолютной точностью. Все равно идеальный результат получить невозможно. Если получена модель необходимо начать ее использование. Только на практике можно оценить полученный результат. Нужно параллельно работать над совершенствованием модели с учетом полученных на практике результатов. 
При невозможности получения приемлемых результатов следует вернуться на предыдущие шаги схемы построения модели. Ошибки могут быть допущены на любом шаге, в частности может быть некорректно сформулирована первоначальная гипотеза. 

Для оценки адекватности полученных результатов можно воспользоваться формальными способами оценки качества модели: тестировать построенные модели на различных выборках для оценки их обобщающих способностей, т.е. способности давать приемлемые результаты на данных, которые не предоставлялись системе при построении модели. Некоторые механизмы анализа могут "запоминать" предъявленные ей данные и на них демонстрировать прекрасные результаты, но при этом полностью терять способность к обобщению и на тестовых (из неизвестных системе ранее) данных выдавать очень плохие результаты. При формальной оценке можно отталкиваться от положения, что если на тестовых данных модель дает приемлемые результаты значит она правильная.
Глава 2. Обзор работ в области создания баз знаний
Первым в качестве проекта, имеющего отношение к проблеме создания баз знаний, с точки зрения постановки задач обобщения результатов фундаментальных и прикладных исследований и задачи прогнозирования новых перспективных материалов и технологий их создания, можно назвать инициативу «Materials Genome Initiative - MGI» выдвинутую для обсуждения и принятия решений правительством США в 2011 году. 
Первый стратегический план проекта MGI представлен в июне 2014 года: 2014 Materials Genome Initiative Strategic Plan - http://www.nist.gov/mgi/upload/MGI-StrategicPlan-2014.pdf. 

В преамбуле MGI отмечается, что идейной основой проекта является проект «Human Genom» - «Геном человека»– известный мировой научно-исследовательский проект. 
В реализации MGI предусматривается участие правительства США (в лице National Science and Technology Council и других федеральных органов), университетов и национальных лабораторий США, проводящих исследования в области материаловедения; профессиональных организации и сообществ (DOD, DOE, NIST и NSF) и промышленности. 

Глобальная цель MGI заключается в: 1) обеспечении комплексной научной, образовательной и инновационной инфраструктуры в области создания новых материалов, (2) достижении национальных интересов связанных с развитием промышленности и других сфер с помощью создания новых материалов, (3) подготовке специалистов нового поколения для обеспечения прогресса в области создания новых материалов. 
Назначение MGI – обеспечить ресурсами и ускорить создание и внедрение новых материалов путем повышения уровня государственно-частного кооперирования, расширения доступа к экспериментальному оборудованию, к современным компьютерным программным средствам моделирования, результатам моделирования, к имеющимся современным экспериментальным данным, описывающим свойства и закономерности изменения свойств материалов. 
Планируется, что это позволит ускорить разработку и создание новых высокотехнологичных материалов, которые революционизируют внутреннее производство для достижения широкого круга национальных целей в таких областях, как энергетика, здравоохранение, транспорт, продовольствие и сельское хозяйство, национальная оборона; обеспечит первенство США в разработке и производстве новых, отвечающих современным требованиям, материалов. 
Считается, что MGI  станет катализатором более широкого сотрудничества между всеми заинтересованными в разработке современных материалов сторонами, в том числе, федеральными ведомствами, промышленностью, профессиональными обществами, университетами и научными учреждениями. 
Планируется что MGI обеспечит широкий доступ к современным экспериментальным средствам исследования материалов и измерения характеристик материалов; к экспериментальным данным, накопленным в области материалов; методам синтеза и обработки материалов, методам анализа данных, методам управления данными, методам моделирования и вычислительным методам; компьютерным средствам реализации методов моделирования и вычисления. 

В июне 2014 года Консорциум исследовательских университетов, национальных лабораторий и академических издательств объявил о намерении создать пилотный фонд данных о материалах как часть Национальной службы данных (NDS) с целью расширения доступа к данным и их совместного использования. 
Если в 2012 году федеральные агентства выделили на реализацию MGI 63 млн. долларов, то в настоящее время примерный бюджет работ в рамках MGI составляет сотни миллионов долларов и в нем участвуют федеральные органы (с момента запуска MGI федеральное правительство инвестировало более $ 250 млн в R&D деятельность и создание инновационной инфраструктуры), университеты и национальные лаборатории, частные компании, профессиональные общества и институты.  
Научные направления MGI предусматривают, в частности:

- использование "комбинаторных" методов в экспериментальной разработке и создании новых материалов (в России эти методы планируется начать использовать в Нижнем Новгороде).   

- разработку моделей анализа данных, компьютерных прогностических моделей создания новых материалов, 

- подготовку студентов в области вычислительного материаловедения и анализа «больших данных» - «Big Data» - как новой исследовательской парадигмы 

- выявление проблем и решений в области управления данными о материалах

Направленность нашей работы совпадает с направленностью MGI с точки зрения задачи обобщения результатов фундаментальных и прикладных исследований и задачи прогнозирования новых перспективных материалов и технологий их создания.

Отличие нашей работы в научном плане заключается в следующих положениях:

- значительно более узкая область научных исследований – наноматериалы и нанотехнологии

- экспериментальные данные результатов фундаментальных и прикладных исследований будут браться нами из открытых источников

- планируется обобщить данные исследований проведенных не только в США, но и в России, а также в других странах мира

- планируется создание базы знаний в современном понятии этого термина (в MGI такое понятие не используется, хотя научные задачи, планируемые к решению в рамках MGI, соответствуют некоторым задачам, которые решает база знаний)

- основным средством создания базы знаний в нашем проекте являются методы интеллектуального анализа данных – data mining. Этот термин -  data mining - отсутствует в первых документах MGI. В стратегическом плане реализации  MGI (2014 год) он есть (встречается в 6 местах, посвященных компьютерным методам решения задач MGI). 

- в стратегическом плане реализации  MGI (2014 год) отсутствует упоминание об искусственных нейронных сетях, как методе создания многофакторных качественных, количественных и вычислительных моделей экспериментальных данных. 

- в разделе стратегического плана реализации  MGI (2014 год), в котором выражена позиция Национального научного фонда США (NSF)  встречается термин machine learning (аналог термина neural networks – нейронные сети). Об этом методе говорится в аспекте перспектив использования нейронных сетей и data mining для прогностического моделирования. 

Здесь стоит отметить суть позиции NSF по отношению к MGI. 

Она заключается в следующем.

NSF отмечает, что новые и перспективные материалы имеют решающее значение для многих национальных потребностей США. NSF рад участвовать в MGI через программу «Проектирование материалов для революционного развития и проектирования будущего США» (DMREF). Интеграция теории, передовых вычислительных методов, визуальной аналитики, методов анализа данных, инновационных экспериментальных методов имеет решающее значение для революции в области материаловедения. NSF будет способствовать этой интеграции в рамках программы DMREF. Исследования в рамках DMREF будут включать в себя следующие направления: выяснение влияния микроструктуры поверхностей и покрытий на свойства и характеристики конструкционных материалов, выявление взаимосвязей между составом, степенью обработки, структурой, параметрами технологических процессов с помощью измерений и экспериментов. Обязательные направления исследований включают в себя (1) методы создания материалов и методы измерения характеристик материалов; (2) теоретические исследования свойств материалов; (3) методы анализа данных и статистические алгоритмы; (4) прогностическое моделирование с помощью машинного обучения (нейронные сети), интеллектуального анализа данных (data mining), методов аппроксимации данных.

Для характеристики современного состояния исследований по теме работы был проведен поиск в в научной электронной библиотеке России: http://elibrary.ru – система РИНЦ (российский индекс научного цитирования). В ней содержится около 20 млн. документов (монографий, статей из научных журналов и сборников, отчетов НИР). 

Как показывает опыт ее использования, она не дает всю имеющуюся за рубежом информацию по теме поиска, но заметные (популярные) направления исследований она отражает. По российским работам она дает достаточно полную информацию по работам, опубликованным в центральных журналах и журналах из списка ВАК.  

Поиск, проведенный 4 декабря 2014 года показал следующее. 

По запросу «materials and genome» (поиск документов, содержащих текст на английском языке) поиск дал 1799 ссылок. Ниже приведен список первых двадцати работ (оставлены работы по новым материалам, исключены работы, относящиеся к медицинскому и биологическому понятию  «genome»). 

Результаты говорят о том, что проект MGI является актуальным. Причем стоит отметить, что все работы относятся к 2013 и 2014 годам. 
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По запросу «nano and genome» поиск дал только 54 ссылки. Просмотр названий работ показывает, что они не относятся к нанотехнологиям и что проект MGI мало связан с нанотехнологиями и больше относится к материаловедению. 

По запросу «materials and genome and data and mining» поиск всего 6 ссылок. Все они приведены ниже. Просмотр названий работ показывает, что они не относятся к проекту MGI. Это говорит о том, что средствa data mining еще не нашли широкого применения в рамках MGI. Аналогичные результаты дал поиск по запросам «materials and genome and neural» и «materials and genome and machine and learning». 

ВСЕГО НАЙДЕНО ПУБЛИКАЦИЙ: 6 из 19824720
[image: image28.png]



	№
	Публикация
	Цит.

	1
[image: image29.wmf]
	FARM ANIMAL GENOMICS AND INFORMATICS: AN UPDATE
Fadiel A., Anidi I., Eichenbaum K.D.
Nucleic Acids Research. 2005. Т. 33. № 19. С. 6308.
	5

	2
[image: image30.wmf]



	ГЕНЕТИЧЕСКИЕ ИССЛЕДОВАНИЯ КАК ОСНОВА ИНТЕГРАЦИИ НАУК О ЖИЗНИ И ЧЕЛОВЕКЕ
Янковский Н.К., Боринская С.А.
Вавиловский журнал генетики и селекции. 2009. Т. 13. № 2. С. 384-389.
	1

	3
[image: image32.wmf]
	IDENTIFICATION OF NOVEL HUMAN GLIOBLASTOMA-SPECIFIC TRANSCRIPTS BY SERIAL ANALYSIS OF GENE EXPRESSION DATA MINING
Su Y., Xiong J., Zhang Y., Fu X., Peng X., Bing Z., Zeng X.
Cancer Biomarkers. 2013. Т. 13. № 5. С. 367-375.
	0

	4
[image: image33.wmf]
	HAPLOTYPE-BASED LINKAGE DISEQUILIBRIUM MAPPING VIA DIRECT DATA MINING
Li J., Jiang T.
Bioinformatics. 2005. Т. 21. № 24. С. 4384.
	4

	5
[image: image34.wmf]
	A NEW VERSATILE DATABASE CREATED FOR GENETICISTS AND BREEDERS TO LINK MOLECULAR AND PHENOTYPIC DATA IN PERENNIAL CROPS: THE APPLEBREED DATABASE
Antofie A., Lateur M., Oger R., Patocchi A., Durel C.E., Van de Weg W.E.
Bioinformatics. 2007. Т. 23. № 7. С. 882.
	1

	6
[image: image35.wmf]
	METAROUTER: BIOINFORMATICS FOR BIOREMEDIATION
Pazos F., Guijas D., Valencia A., De Lorenzo V.
Nucleic Acids Research. 2005. Т. 33. № suppl_1. С. D588.
	


Был проведен поиск документов по темам близким к теме нашей работы. Результаты следующие.

По запросам «knowledge and base and data and mining» and «knowledge and base and neural» поиски дали, соответственно, 739 и 1410 ссылок. Ниже приведены списки первых двадцати работ (среди них «попалась» одна из работ заявителей проекта по базе знаний наноматериалов). 

Результаты говорят о том, что data mining и нейронные сети являются хорошо зарекомендовавшими себя средствами создания баз знаний. 
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The International Journal of Advanced Manufacturing Technology. 2002. Т. 20. № 7. С. 532-544. 
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	CONDITION STATE EVALUATION OF EXISTING REINFORCED CONCRETE BRIDGES USING NEURO-FUZZY HYBRID SYSTEM
Kawamura K., Miyamoto A.
Computers & Structures. 2003. Т. 81. № 18-19. С. 1931-1940. 
	


Но поиски по запросам прямо относящихся к проекту «knowledge and base and nano and data and mining» и «knowledge and base and nano and neural» не дали ссылок.  

В целом результаты поиска документов показывают, что направление работ по проекту является актуальным, но примеры работ, в которых бы была поставлена или реализована задача создания баз знаний в области нанотехнологий найдены не были. 

Поэтому можно ожидать, что результаты нашей работы превосходят мировой уровень. 

Анализ состояния исследований по созданию баз знаний в области наноматериалов и нанотехнологий в России за последний год (2014) показал следующее:

1. Обсуждения данной проблемы с российскими участниками XII International Conference on Nanostructured Materials (NANO 2014), July 13 – 18, 2014, Moscow, Lomonosov State University) и анализ работ представленных на конференции показали, что работ аналогичных нашей как с точки зрения цели проекта – создания базы знаний в области наноматериалов и нанотехнологий, так и с точки зрения применения для обобщения экспериментальных данных методов интеллектуального анализа данных в России нет.

2. Поиск проведенный в главной электронной библиотеке России elibrary.ru (на ней основан российский индекс цитирования - РИНЦ) подтвердил это. 

Вначале был проведен поиск по следующим запросам: 

- «интеллектуальный and анализ and эксперимент» – 24 ссылки, 

- «нейронные and эксперимент» – 45 ссылок.

Результаты показывают, что в России методы интеллектуального анализа данных и в частности, нейронные сети, находят применение при обобщении результатов экспериментальных исследований. 

Но поиск по запросам «интеллектуальный and анализ and нанотехнологии» и «нейронные and нанотехнологии» дал всего по две ссылки. Они приведены ниже. 
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	ПАРАЛЛЕЛЬНЫЕ МЕХАНИЗМЫ - НОВОЕ НАПРАВЛЕНИЕ В МАШИНОВЕДЕНИИ
Каганов Ю.Т., Хейло С.В., Глазунов В.А.
Теоретические и прикладные аспекты современной науки. 2014. № 2-1. С. 52-56. 
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	АДАПТИВНАЯ ЛОГИКА В ОБРАЗОВАТЕЛЬНЫХ И ПРОИЗВОДСТВЕННЫХ ТЕХНОЛОГИЯХ
Сучилин В.А., Архипова Т.Н.
Вестник Ассоциации ВУЗов туризма и сервиса. 2014. № 1. С. 61-67. 
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	НАНОТЕХНОЛОГИИ В ПЛОСКОСТИ ФИЛОСОФСКОЙ РЕФЛЕКСИИ
Бейлин М.В.
Журнал научных публикаций аспирантов и докторантов. 2014. № 6 (96). С. 86-90. 
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	ИННОВАЦИОННОЕ ОБЕСПЕЧЕНИЕ ТЕХНОЛОГИЧЕСКОЙ БЕЗОПАСНОСТИ АГРАРНОЙ ОТРАСЛИ УКРАИНЫ
Жаворонкова Г.В., Крачок Л.И.
Журнал правовых и экономических исследований. 2014. № 2. С. 150-156. 
	


Анализ работ показал, что они не относятся к теме нашей работы. 

Поиск по запросам, непосредственно касающихся нашей работы (он проводился за 2013 и 2014 гг.) показал следующее.

По запросам «база знаний наноматериалов» и «база знаний нанотехнологий» поиск дал только 2 ссылки – обе работы принадлежат исполнителям проекта.
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	СОЗДАНИЕ БАЗЫ ЗНАНИЙ – НОВОЕ НАПРАВЛЕНИЕ ИССЛЕДОВАНИЙ НАНОМАТЕРИАЛОВ И НАНОТЕХНОЛОГИЙ
Абруков С.В., Смирнов А.В.
Вестник Чувашского университета. 2013. № 3. С. 52-56.
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	СОЗДАНИЕ БАЗЫ ЗНАНИЙ: БУДУЩЕЕ МИРА НАНОМАТЕРИАЛОВ И НАНОТЕХНОЛОГИЙ
Абруков В.С., Абруков С.В., Смирнов А.В., Карлович Е.В.
В сборнике: Фундаментальные и прикладные аспекты новых высокоэффективных материаловВсероссийская научная Интернет-конференция с международным участием : материалы конференции. ИП Синяев Дмитрий Николаевич. Казань, 2013. С. 8-15.
	


Поэтому можно сделать вывод, что полученные по проекту результаты являются новыми как с точки зрения методологии работы, так и с точки зрения полученных результатов.

Анализ состояния исследований по созданию баз знаний в области наноматериалов и нанотехнологий за рубежом за последний год (2014) показал следующее:

1. Обсуждения данной проблемы с участниками the 3rd International Conference on Nanotek & Expo, December 02-04, 2013 Hampton Inn Tropicana Las Vegas, USA и зарубежными участниками XII International Conference on Nanostructured Materials (NANO 2014), July 13 – 18, 2014, Moscow, Lomonosov State University, а также анализ работ представленных на этих конференциях, показали, что работ аналогичных нашей как с точки зрения цели проекта – создания базы знаний в области наноматериалов и нанотехнологий, так и с точки зрения применения методов интеллектуального анализа данных для обобщения экспериментальных результатов, нет. 

2. Для характеристики современного состояния исследований по теме проекта был проведен поиск в научной электронной библиотеке России: http://elibrary.ru. В ней содержится около 20 млн. документов (монографий, статей из научных журналов и сборников, отчетов НИР). Как показывает опыт ее использования, она не дает всю имеющуюся за рубежом информацию по теме поиска, но заметные (популярные) направления исследований она отражает. По российским работам она дает достаточно полную информацию по работам, опубликованным в центральных журналах и журналах из списка ВАК.  

Вначале был проведен поиск по следующим запросам: 

- «data and mining and experiment» - 30 ссылок; 

- «neural and experiment» - 102 ссылки. 

Эти результаты показывают, что за рубежом, также как и в России, методы интеллектуального анализа данных и в частности, нейронные сети, находят применение при обобщении результатов экспериментальных исследований. 

Поиск по запросам «knowledge and base and data and mining» and «knowledge and base and neural» дал, соответственно, 25 и 35 ссылок. Результаты говорят о том, что data mining и нейронные сети являются хорошо зарекомендовавшими себя средствами создания баз знаний.

Но поиск по запросам прямо относящихся к проекту «knowledge and base and nanotechnology and data and mining» и «knowledge and base and nanotechnology and neural» не дали ссылок. 

В целом результаты поиска показывают, что направление работ по проекту является актуальным, но примеры работ, в которых бы была поставлена задача создания баз знаний в области нанотехнологий, найдены не были. 

Поэтому можно ожидать, что результаты выполнения проекта превосходят мировой уровень. 

В качестве дополнения к анализу состояния исследований по созданию баз знаний в области наноматериалов и нанотехнологий за рубежом можно отметить следующее.

1. В июле 2013 года был проведен поиск в базе данных Scopus (в то время заявители имели доступ к Scopus). Понятие knowledge base (knowledge based system) в статьях, посвященных исследованиям в области нанотехнологий, встречалось часто, но ни в одной из статей не встречается одновременно с понятием knowledge base понятия data mining или neural networks. Это говорит о том, что даже за рубежом эти методы не начали использоваться широко при создании базы знаний в области нанотехнологий.

Глава 3. Наноматериалы на основе линейно-цепочечного углерода
Введение
В последнее время серьезное внимание уделяется развитию полупроводниковых приборов на основе тонких пленок. 

В этом направлении, с целью получения новых полупроводниковых приборов, в ЧувГУ проводятся исследования электрофизических и оптических характеристик пленок линейно-цепочечного углерода с внедренными в них атомами различных химических элементов (Ti, Ni, Li, Sn, Pb, Bi Ag, Au, Cu, Cd, Li, S, Se, Te), меняющими свойства пленок. 

Согласно существующим представлениям внедрение атомов  в межцепочечное пространство может происходить без химического взаимодействия (интеркалирование), или  с разрывом π связи, которое может закончиться  реакцией присоединения. В первом и во втором случае получается металлосодержащая модифицированная углеродная пленка с новыми свойствами. 

Исследования, проведенные с многослойными пленками, привели к синтезу пленочных материалов с полупроводниковыми свойствами, многослойными пленками с диодными характеристиками. 

В периодической системе элементов Д.И. Менделеева углерод расположен в главной подгруппе IV группы, с порядковым номером 6.   Исходя из электронной структуры атома углерода в основном состоянии, можно прийти к выводу о его двухвалентности, так как на внешнем электронном слое находятся два неспаренных электрона. Поэтому для описания реального четырехвалентного состояния прибегают к представлению о возбуждении атома углерода и гибридизации его атомных орбиталей.  Такое описание базируется на представлении о том, что после смешения орбиталей происходит образование новых гибридных орбиталей, равноценных по энергии. При этом гибридизацию следует понимать как математическую, квантовомеханическую модель, а не как некий физический процесс. Для атома углерода возможны три типа гибридизации (три валентных состояния).

Sр3-гибридизация – на схеме рис. 1. представлена модель электронных состояний атома углерода, которая определяет структуру алмаза. 
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Рисунок 1. Схема образования четырех sp3-гибридных орбиталей: а – негибридизованные орбитали атома углерода; б – орбитали атома углерода в состоянии sp3-гибридизации
Sр2-гибридизация – на схеме рис. 2 представлена модель электронных состояний атома углерода, которая определяет структуру графита.
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Рисунок 2 – Схема образования трех sр2-гибридных орбиталей: a –  негибридизованные орбитали атома углерода; б –  орбитали атома углерода в состоянии sp2-гибридизации
Sр-гибридизация – на схеме рис. 3 представлена возможная модель электронных состояний атома углерода, способного обеспечить синтез новой аллотропной формы углерода - линейно-цепочечного углерода. 
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Рисунок 3 – Схема образования двух sp-гибридных орбиталей: а –  негибридизованные орбитали атома углерода; б –  орбитали атома углерода в состоянии sp-гибридизации
Двойная углерод-углеродная связь состоит из σ-связи и π-связи. Синтез аллотропной формы углерода в состоянии  Sp 1 впервые был осуществлен в ИНЭОС АН СССР в 1959 году методом окислительной дегидрополиконденсации ацетилена. По данным электронной микродифракции были интерпретированы две модификации, названные  (- и (-карбином. Параметры гексагональной ячейки были определены соответственно: a(= 5.08 Å, с(= 7.80 Å, а(= 4.76 Å, с(= 2.58 Å. Авторы предположили, что  (-карбин - это  полииновая форма углеродной цепочки ( (С(С(С(С( )n, а   (-карбин - кумуленовая форма ( =С=С=С= )n. 

На основании теории гибридизированных состояний электронную структуру кумуленовой формы цепочек углерода можно представить, так как изображено на рис.4.
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Рисунок 4. Электронная структура молекулы линейно-цепочечного

углерода

Сигма (σ) связь обеспечивает механическую устойчивость молекуле углеродного полимера, а пи (π) связь, кроме механической устойчивости, обеспечивает электрические свойства данного материала, поскольку π-электроны делокализованы и принадлежат всей цепочке атомов. Технические свойства пленки ЛЦУ приведены в таблице 1.

Таблица 1

	Твердость
	Варьируется от 4000 до 9000 HV

	Адгезия
	Адгезия на большинстве подложек (включая нержавеющую сталь, стекло, силиконовую резину) сильнее связей внутри подложки

	Толщина пленки
	До 10 мкм (на твердых подложках). Рекомендуемая толщина для большинства применений 1000-2000 Å

	Скорость роста пленки
	1000 А/мин

	Покрываемые площади
	До 150х150 мм. Более крупные детали могут покрываться при их вращении.

	Износостойкость
	Чрезвычайно высокая, при малых нагрузках износостойкость ЛЦУ превосходит алмазоподобные пленки в 2.5 раза

	Морфологическая поверхность
	Очень гладкая и однородная поверхность, шероховатость порядка 1 Å

	Коэффициент трения
	0.1-0.2


Пространственная структура пленки ЛЦУ в модельном представлении показана на рис. 5. Измеренное расстояние между цепочками углерода составляет порядка 5 ангстрем.
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Рисунок 5. Модель пленки ЛЦУ

По оси У проводимость пленки металлическая, а отсутствие связи между цепочками  (только Ван-дер-Ваальсовы силы) делает пленку в направлении Х и Z диэлектриком. Это уникальное электрическое свойство пленки – рекордная анизотропия электрофизических свойств. Так удельная проводимость вдоль углеродной цепочки σ1 и перпендикулярно σ2 различаются на шесть порядков.  σ1 /σ2 =106
Как видно из описания структуры пленки ЛЦУ она обладает свойствами электрической, механической и химической (количество концевых атомов углерода на три -четыре порядка меньше атомов связанных двойной связью) анизотропией. Поскольку σ-связь С-С прочнее π-связи, поэтому возможны реакции сопровождающиеся разрывом π – связи с образованием двух новых простых σ –связей. 
На рисунке 6 представлена модель межцепочечного пространства, размеры которого позволяют разместить в нем атомы других веществ. Если внедрение не сопровождается химическим взаимодействием, такой процесс называется «интеркаляцией». В случае химического взаимодействия при разрыве π-связи будет осуществлена реакция присоединения.
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Рисунок 6. Модель внедрения атомов других веществ (серебра) в межцепочечное пространство

3.1. Легирование и интеркалирование атомами Ag пленок линейно-цепочечного углерода.
Легирование атомами серебра осуществлялось методом одновременного осаждения, другими словами атомы Ag внедрялись в пленку ЛЦУ в момент её синтеза. 
Интеркалирование атомами серебра. 
Известно, что при прямом взаимодействии углерода с серебром не образуется химического соединения между указанными элементами. Исходя из представлений общей химии о том, что серебро не карбидообразующий элемент, внедрение серебра в пленку ЛЦУ рассматривалось, как процесс интеркаляции.

Эксперимент по внедрению серебра стоился по схеме показанной

на рисунке 7. На кварцевую подложку термическим испарением в вакууме наносили пленку серебра. Поверх серебра синтезировали пленку ЛЦУ. Полученный сэндвич помещали в печь с температурой 4000С. Отжиг проводился в атмосфере воздуха. 
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Рисунок 7. Структура образца, подготовленного для интркаляции

Внешний вид образца до и после отжига показан на рисунке 8. 
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Рисунок 8. Внешний вид образца до и после отжига

Морфология поверхности исследована на микроскопе Femtoscan в атомно-силовом режиме. Структура поверхности до и после отжига показана на рисунке 9. На рисунке 9 видны принципиальные изменения в топологии поверхности.
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Рисунок 9. Структура поверхности пленочной системы Ag – ЛЦУ до (а) и после (б) отжига

Таким образом, при внедрении в пленку ЛЦУ атомы серебра не взаимодействуют с углеродом в состоянии Sp1. Это подтверждают РФЭ спектры, полученные на приборе LAS – 3000 ( “Riber”), оснащенном полусферическим анализатором с задерживающим потенциалом OPX – 150. Для возбуждения фотоэлектронов использовали рентгеновское излучение алюминиевого анода (AlK(  = 1486,6 эВ) при напряжении на трубке 12 кВ и токе эмиссии 20 мА. Калибровку фотоэлектронных пиков проводили по линии углерода  С 1s с энергией связи (Есв) 285 эВ, 
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Рисунок 10. Рентгено-фотоэлектронный спектр системы Ag+ЛЦУ после отжига

На спектрограмме цифры черного цвета относятся к не возмущенным атомам серебра (рис. 11).
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Рисунок 11. РФЭ спектр Ag0
Наблюдаемое небольшое расхождение объясняется тем, что некоторое количество атомов серебра находятся в окружении атомов углерода. 

По другому обстоит дело, если прибавить к серебру атомы меди. В этом случае при отжиге наблюдается взаимодействие между углеродом в Sp1 состоянии и атомами Ag и Cu. В таблице приведены атомные концентрации трехкомпонентной системы Ag-Cu-ЛЦУ.

	№№
	       Атомные концентрации, %

	 
	С
	Ag
	Cu
	Si

	4
	58
	34,5
	7,5
	 


На рисунке 12 представлены РФЭ спектры углерода С1s (1) от пленки ЛЦУ, С1s (2), Ag3d (3) и Cu2p (4) от системы Ag-Cu-ЛЦУ. В случае 2,3,4 наблюдается химический сдвиг, что однозначно указывает на произошедшую реакцию присоединения атомов серебра и меди к линейно-цепочечному углероду. 
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Рисунок 12. РФЭ спектры системы Ag-Cu-ЛЦУ после отжига

Термообработанные пленки Ag-Cu-ЛЦУ исследовались на просвечивающем электронном микроскопе Jem-2100. Результат представлен на рисунке 13.
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Рисунок 13. Структура пленочной системы Ag-Cu-ЛЦУ после отжига

Для спектрофотометрических исследований использовались пленки серебра толщиной порядка 50 нм, и меньше, которые  прозрачны, в синей области спектра.
Тонкая пленка серебра прозрачна в области длины волны 325 нм (рис.14). 
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Рисунок 14. Спектр пропускания пленки серебра толщиной 50 нм

 При уменьшении толщины пленки серебра в системе Ag-ЛЦУ после отжига стали наблюдать нарушение сплошности. Данный факт представлен на рисунке 15.
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Рисунок 15. Образование кластеров Ag-ЛЦУ после отжига при различных толщинах пленок серебра

Исследуя указанные кластерные системы на спектрофотометре Lambda 25 было зарегистрировано плазмонное поглощение, которое можно наблюдать на рисунке 16. Если такую пленку поместить между пленками ЛЦУ толщиной 100 и 200 нанометров и отжечь при 4000С, то получим на спектрограмме пик поглощения в области 425 нм..
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Рисунок 16. Спектр пропускания системы Ag+ЛЦУ до (зеленая) и после (красная) отжига

Подбирая соотношение толщин пленок серебра и пленок ЛЦУ можно получить спектрограмму плазмонного поглощения высокого качества, как показано на рисунке 17.
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Рисунок 17. Спектр пропускания системы Ag-ЛЦУ после отжига с пиком плазмонного поглощения в области 425 нм.

Меняя состав пленок, толщину пленок, температуру отжига, состав атмосферы можно получить спектры пропускания необычного вида. Так при синтезе бинарной системы AgSe с пленкой ЛЦУ был получен спектр пропускания с линейным краем поглощения. (см. рис.18)
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Рисунок 18. Селенид серебра с ЛЦУ после отжига в втмосфере азота

Если толщину пленки серебра увеличить до 3000Å, а толщину пленки ЛЦУ оставить в размере 1000Å, то при отжиге наблюдается эффект сползания. Этот случай показан на рисунке 19. Представленное изображение получено на атомно-силовом микроскопе в режиме АСМ. Формирование двухфазной системы Ag-ЛЦУ происходит, по – видимому, в жидком состоянии, причем эта часть поверхности является атомно- гладкой.
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Рисунок 19. Эффект сползания двухфазной системы Ag + ЛЦУ с поверхности толстой пленки серебра после термообработки при 4500С

При отжиге системы Ag-ЛЦУ изменяются электрофизические характеристики синтезированных металло-углеродных пленок.  Эти изменения регистрировались по  вольтамперным характеристикам (ВАХ). ВАХ получали на образцах показанных, на рисунке 20.
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Рисунок 20. Вид образца для снятия ВАХ вдоль поверхности пленок, где 1, 2 – алюминиевые электроды

Вольтамперные характеристики представлены на рисунке 21. После отжига сопротивление пленки увеличивается на порядок. Поскольку геометрические параметры пленки после отжига не меняются, можно говорить об изменении удельного сопротивления.
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Рисунок 21. ВАХ системы Ag+ЛЦУ до (черная) и после (красная) отжига

Из вольтамперной характеристики следует, что сопротивление пленки Ag-ЛЦУ после отжига увеличилось на порядок. Поскольку размеры образца не изменилис в результате отжига, то и удельное сопротивление также изменилось на порядок.

Измерение сопротивления перпендикулярно пленочной системы Ag – ЛЦУ осуществлялось на образцах внешний вид, которых приведен на рисунке 22.
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Рисунок 22. Вид образца для снятия вольтамперных характеристик; где 1- электрод под пленкой, 2- электрод над пленкой
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Рисунок 23. ВАХ системы Ag – ЛЦУ поперек пленки до (черная) и после (красная) отжига

До отжига сопротивление поперёк пленки было 4,3 Ом, после отжига оно стало 10,6 Ом.

Барьер Шоттке формируется при контакте металл – полупроводник. В качестве полупроводника в данных исследованиях применялся кристаллический кремний с собственной проводимостью. Проведенные эксперименты c системой кремний – Ag, показали, что у данной системы сопротивление перехода зависит от приложенного напряжения. Причем эта зависимость носит скачкообразный характер. Подтверждением служит ВАХ перехода Si-Ag на рисунке 24.
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Рисунок 24. Вольтамперная характеристика барьера Шоттке для системы кремний-серебро

3.2. Интеркалирование ЛЦУ атомами кадмия
Интеркалирование пленок ЛЦУ осуществлялось по схеме рисунка 7. На покровное стекло термическим испарением наносилась пленка кадмия, на пленку кадмия ионно-плазменным способом синтезировалась пленка ЛЦУ на 99% состоящая из углерода в Sp1 состоянии. Далее пленки отжигалась при температуре 4500С в печи МИМП – ВМ с заданной глубиной вакуума 0.95 бар. Результат отжига показан на рисунке 25, который наглядно иллюстрирует изменение прозрачности двух ранее пространственно разделенных непрозрачных пленок. 

[image: image189.jpg]



                                               а                              б

Рисунок 25. Система Cd – ЛЦУ(а) до и (б) после отжига

Как видно из рисунка 25 в результате термической обработки двухслойная система Cd – ЛЦУ превратилась в однородную, двухфазную систему. Регистрация оптических характеристик была проведена на спектрофотометре Lambda 25. Изменение в спектре  пропускания показано на рисунке 26.

Рисунок 26. Спектр пропускания пленочной системы Cd – ЛЦУ до (красная) и после (зеленая) отжига

Из спектрограммы видно, что в области спектра, начиная с длины волны 600 nm, прозрачность увеличилась в 8 раз. Изменение структуры поверхности системы Cd - ЛЦУ было исследовано на атомно-силовом микроскопе Femtoscan. Результат показан на рисунке 27.
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Рисунок 27. Изменение морфологии поверхности системы Cd-ЛЦУ
до (1) и после (2) термообработки

Электрофизические исследования пленок проводились вдоль поверхности подложки. В этом случае структура образца показана на рисунке 28. Электроды 1,2 изготавливались из алюминия, путем термического испарения в вакууме. 
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Рисунок 28. Структуры образцов для снятия вольт-амперных характеристик, где 1, 2 – алюминиевые электроды

Сначала испарением в вакууме на алюминиевые электроды наносилась пленка кадмия и измерялась ее вольт-амперная характеристика. Затем вся система отжигалась на воздухе, в результате чего кадмий превращался в окисел. Вольт-амперная характеристика пленки кадмия до отжига и после отжига на воздухе представлена на рисунке 29. 
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Рисунок 29. ВАХ пленки кадмия до и после отжига

Поскольку геометрические размеры образца остаются без изменения, то отношение сопротивлений можно заменить  отношением удельных сопротивлений.

R2 / R1 = ρ2 / ρ1 =  66.                                             (1)
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Рисунок 30. Вольт-амперные характеристики пленок Cd и пленочной системы Cd – ЛЦУ после отжига на воздухе

На рисунке 30 приведены вольт-амперные характеристики пленки окиси кадмия и пленки отожженной пленочной системы Cd-ЛЦУ, которые свидетельствуют, что пленка окиси кадмия и отожженная пленочная система Cd-ЛЦУ имеют удельное сопротивление одного порядка.

Дальнейшее исследование проводили методом РФЭС на приборе LAS – 3000 (“Riber”), оснащенном полусферическим анализатором с задерживающим потенциалом OPX-150. Для возбуждения фотоэлектронов использовали рентгеновское излучение алюминиевого анода (AlK(  = 1486,6 эВ) при напряжении на трубке 12 кВ и токе эмиссии 20 мА. Калибровку фотоэлектронных пиков проводили по линии углерода  С 1s с энергией связи (Есв) 285 эВ.

Рентгено-фотоэлектронный спектр (РФЭС) системы Cd-ЛЦУ приведен на рисунке 31. 
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Рисунок 31. РФЭ-спектры системы Cd – ЛЦУ

Стрелкой указан один из максимумов чистого кадмия в состоянии Cd-3d3. Верхний спектр относится к кадмию находящемуся в пленочной системе Cd-ЛЦУ после термообработки. Наблюдается положительный химический сдвиг равный 0,8 эВ. Для окиси кадмия химический сдвиг отрицательный и равен – 0,9 эВ, поэтому в системе окиси кадмия нет. 

Поскольку в системе имеется углерод, рассмотрим приведенный на рисунке 32 его РФЭ-спектр.
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Рисунок 32. РФЭ-спектр углерода находящегося в системе Сd-ЛЦУ

Из рисунка 32 следует, что в составе термообработанной пленки Cd-ЛЦУ находится кислород, через который кадмий  присоединен к углеродной цепочке по разорванной  π-связи.
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Рисунок 33. РФЭ-спектры связанного и свободного кислорода

Спектр РФЭС для кислорода находящегося в составе термообработанной системы Cd-ЛЦУ показан на рисунке 33. Справа изображен спектр кислорода в основном состоянии. Из сопоставления спектров видно, что максимум спектра кислорода в системе Cd-ЛЦУ сдвинут на 0,5 эВ в сторону большей энергии связи.

Пленочная структура Сd-ЛЦУ формировалась на пластине NaCl и отжигалась, после чего пленка отмывалась в дисциллированной воде. Далее пленка исследовалась на просвечивающем электронном микроскопе Jem-2100. Результат представлен на рисунке 34. 
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Рисунок 34. Структура пленочной системы Cd-ЛЦУ после отжига

Как следует из рисунка 34, после отжига, пленочная система Cd-ЛЦУ становится наноструктурированной с размерами кластеров порядка 10 nm.

Переход кремний-кадмий на рисунке 35 приведен в качестве иллюстрации диодной характеристики классической системы полупроводник – металл.
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Рисунок 35. Вольтамперная характеристика перехода кремний-кадмий

Если отжечь данную систему при 4500С в атмосфере воздуха, то кадмий перейдет в окись кадмия и на переходе кремний – окись кадмия возникнет фотоактивность, что и показано на рисунке 36.
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Рисунок 36. Фотоактивность перехода Si-CdO
Кривая темнового тока выделена черным цветом, фотоактивная – красным.

Если на переход нанести пленку ЛЦУ то фотоактивность несколько возрастает, о чем свидетельствует ВАХ на рисунке 37.
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Рисунок 37. Фотоактивность с пленкой ЛЦУ

Одновременно возрастает и темновой ток. Отжиг данной системы при 4500С в атмосфере азота приводит к существенному возрастанию фотоактивности, как показано на рисунке 38.
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Рисунок 38. Фотоактивность перехода кремний-Cd-ЛЦУ при отжиге

При исследовании плазмонного поглощения было показано, что это явление наблюдается и в серебро-никелевых пленках, поэтому было решено применить серебро-никелевую пленку в составе барьера Шоттке. 

На рисунке 39 представлена вольтамперная характеристика отожженной в азоте системы Si+AgNi+Cd+ЛЦУ, которая показала высокую фотоактивность.
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Рисунок 39. Фотоактивность системы Si+AgNi+Cd+ЛЦУ

На рисунке 40 приведена для сравнения вольтамперная характеристика промышленного фотосопротивления ФСД-Г1.


[image: image205.wmf]-6

-4

-2

0

2

4

6

-0,0025

-0,0020

-0,0015

-0,0010

-0,0005

0,0000

0,0005

0,0010

0,0015

ФСД-Г1

I=-0,0023A



I=-9,523E-7A




Рисунок 40. ВАХ прибора ФСД-Г1

Все вольт-амперные характеристики фотоактивности получены при одинаковой освещенности.

3.3. Интеркалирование ЛЦУ атомами теллура

Исследование взаимодействия теллура с линейно-цепочечным углеродом проводилось по той же схеме, что и с кадмием. Отжиг пленочной системы Те-ЛЦУ проводили при температуре 4500С на воздухе. Результат представлен рисунком 41.
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Рисунок 41. Результат отжига системы Те-ЛЦУ

Черная метка поставлена с противоположной от пленки стороны, поскольку различить их было сложно.

Спектр пропускания системы Те-ЛЦУ до отжига и после представлен на рисунке 42.
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Рисунок 42. Спектры пропускания системы Те-ЛЦУ до отжига 1 и после отжига 2

Если сравнить спектр пропускания термообработанной системы Те-ЛЦУ со спектром пропускания (рис.43) покровного стекла (применяется в качестве подложки), то можно сделать вывод об абсолютной прозрачности полученного после отжига пленочного материала Те-ЛЦУ в диапазоне от 350 nm до 1000 nm. Из данного факта следует, что система Те-ЛЦУ после отжига становится диэлектриком, что подтверждается отсутствием проводимости. 
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Рисунок 43. Спектр пропускания покровного стекла применяемого в качестве подложки

Исследование топографии поверхности системы Те-ЛЦУ на зондовом микроскопе в атомно-силовом режиме представлено на рисунке 44.
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Рисунок 44. Изменение морфологии поверхности системы Те-ЛЦУ при отжиге

На рисунке 45 наблюдается общая для всех систем металл-ЛЦУ картина изменения топологии при отжиге связанная с укрупнением зернистости.
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Рисунок 45. Структура системы Те-ЛЦУ после отжига

Исследования на просвечивающем электронном микроскопе показали, что после отжига пленочная система Те-ЛЦУ по сравнению с системой Cd-ЛЦУ более рыхлая и имеет слабый контраст, поскольку как диэлектрик прозрачна для электронов.

Отожженная система Те-ЛЦУ исследовалась методом РФЭ-спектроскопии. Спектр теллура показан на рисунке 46.
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Рисунок 46. РФЭС теллура для термообработанной системы Те-ЛЦУ

Стрелками отмечены положения максимумов для теллура в основном состоянии. Произошедший химический сдвиг при отжиге составил 2,6 эВ в сторону увеличения энергии связи. Представленный спектр свидетельствует о наличие в пленке атомарного теллура и теллура связанного. РФЭ-спектр углерода в составе системы Те-ЛЦУ, представлен рисунком 47.
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Рисунок 47. РФЭС углерода в составе пленки Те-ЛЦУ

Анализируя РФЭС рисунок 47,  можно отметить, что внедрение атомов теллура в пленку ЛЦУ сопровождается присоединением к углеродным цепочкам через кислород. Происходит это путем разрыва π – связи. Рассмотрим РФЭ-спектр кислорода находящегося в системе Те-ЛЦУ.

Как и в случае с кадмием справа расположен РФЭ-спектр кислорода в основном состоянии  (рисунок 48). Если максимум кислорода в системе с кадмием смещен в область больших значений энергии, то в случае с теллуром он смещен в область меньших энергий на 0,8 эВ.
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Рисунок 48. РФЭС кислорода в системе Те-ЛЦУ в сравнении со свободным кислородом

Используя в качестве подложки пластины кремния с n-проводимостью, было изготовлено фотоактивное пленочное сопротивление, вольт-амперная характеристика, которого показана на рисунке 49. Технология изготовления состояла в следующем. На пластину кремния с n-проводимостью наносилась пленка алмазоподобного углерода ta-C на него напылялся слой теллура. Пленка ta-C служила барьером. 
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Рисунок 49. ВАХ системы Si-ta-C-Te (красная кривая при освещении)

Необходимо отметить, что алмазоподобная пленка ta-C состоит из ¾ углерода в состоянии Sp3 и ¼ углерода в состоянии Sp2.

Отжиг пленочной системы Si-Cd-ta-C уменьшает проводимость  на прямом переходе на порядок. Это изменение представлено на рисунке 50.
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Рисунок 50. Изменение ВАХ при отжиге  системы Si+Cd+ ta-C
Если поменять местами пленки Cd и ta-C после отжига проводимость такой системы увеличивается почти в три раза.
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Рисунок 51. Увеличение проводимости для системы Si-ta-C-Cd до и после отжига

При уменьшении толщины  алмазоподобной пленки до 100 нм  в том же диапазоне напряжений от – 30 в до +30 в ток увеличивается  в 5 раз. Полученный результат показан на рис. 52.
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Рисунок 52. Изменение вольт-амперной характеристики при отжиге

Если пленку Сd заменить на пленку Те, то прямой ток уменьшится в 5 раз. Это следует из анализа ВАХ (рис. 51 и 53).
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Рисунок 53. ВАХ до и поле термообработки для материала Si-taC-Te
Проведенные многочисленные эксперименты показали, что на основе ЛЦУ могут быть созданы тонкопленочные наносистемы с широким спектром электрофизических и оптических характеристик. 

Характеристики и свойства данных наносистем зависят от самых различных факторов и параметров технологий изготовления наносистем.

Классические математически методы моделирования принципиально не могут обобщить, на необходимом для практического использования уровне, полученные экспериментальные результаты, не только из-за отсутствия в настоящее время теоретических моделей взаимодействия углерода в Sp1 состоянии с другими химическими элементами, но и из-за многофакторности зависимостей электрофизических и оптических характеристик наносистем на основе ЛЦУ. 

Это и послужило причиной постановки задачи создания базы знаний наносистем на основе ЛЦУ. 
Глава 4. Наноструктурированные объемные материалы 

Научно-технический прогресс в 21-ом веке во многом связан с созданием новых материалов и технологических процессов их получения и производства. Развитие важнейших отраслей техники - машиностроения, металлургии, электроаппаратостроения, транспорта, авиакосмической и др. - невозможно без значительного улучшения свойств существующих материалов и разработки новых, с более высокими показателями прочности, жаропрочности, износостойкости, электро-и теплопроводности. 
Конструкционные материалы сложны, состоят из большого количества компонентов и часто работают при экстремальных температурах и больших давлениях. С каждым годом повышаются параметры их эксплуатации: давление, температура, механические напряжения, эрозионный износ, сопротивление коррозии и др. Наибольшей востребованностью у современной промышленности пользуются такие металлические материалы, которые способны сохранять по всему своему объему физико-механические и эксплуатационные свойства не только при комнатных, но и при повышенных температурах. К тому же они должны быть технологичны при их производстве и дальнейшем изготовлении из них готовой продукции. 

Жаропрочные металломатричные материалы должны обладать высокой фазовой и структурной стабильностью, обеспечение которой для большинства современных материалов является не только актуальной, но и сложной научно-технической задачей. Это обусловлено, прежде всего, тем, что идеи, заложенные в классическом методе создания микрогетерогенной структуры материалов с металлической матрицей путем легирования ее элементами с переменной растворимостью, образующими после закалки и естественного или искусственного старения тонкодисперсные выделения упрочняющих интерметаллидных фаз, принципиально не позволяют рассчитывать на возможность создания материалов для эксплуатации при температурах, равных 0,90…0,95 от температуры плавления Тпл матричного материала. Процессы закалки ведутся, как правило, при температурах не выше (0,85…0,90)Тпл, а структурные изменения, предшествующие полному растворению упрочняющих фаз, с заметной скоростью идут уже при (0,75…0,80)Тпл.

Принципиально иной метод создания микрогетерогенной структуры реализуется в так называемых дисперсно-упрочненных материалах, к которым относятся композиционные материалы, упрочненные равномерно распределенными в матрице высокодисперсными частицами, которые химически не взаимодействуют с матрицей и не растворяются в ней вплоть до температуры ее плавления. Существующие модели упрочнения металлов тонкодисперсными частицами, основанные на рассмотрении взаимодействия движущихся дислокаций с этими частицами, приводят к линейной зависимости прироста прочности матричного материала от обратной величины среднего межчастичного расстояния. При этом наибольший эффект упрочнения следует ожидать в том случае, если среднее расстояние между частицами будет составлять 100…500 нм, а средний размер самих частиц будет находиться в диапазоне от 10 нм до 50 нм. Помимо «прямого» эффекта упрочнения за счет частиц, связанного с возникновением дополнительного напряжения, необходимого для скольжения дислокаций при наличии в матрице второй фазы, наблюдается также «косвенный» эффект упрочнения от стабилизации границ зерен, который, как правило, выше «прямого» эффекта упрочнения.

Если учесть, что согласно теории Холла-Петча, прирост деформирующего напряжения зависит для традиционных материалов линейно от обратной величины размера их зерна, то представляется необходимым для повышения прочности также у дисперсно-упрочненных материалов создавать в них зеренную структуру ультрамикродисперсного или даже нанодисперсного типа (менее 100 нм).

Очевидно, что при наделении металлических материалов распределенными по их объему упрочняющими частицами со средним размером не более 100 нм они подпадают, согласно принятой терминологии, под категорию объемных наноструктурных металломатричных материалов. К этой же категории относятся и все другие металлические материалы, в которых отсутствуют частицы упрочняющих фаз нанодисперсного уровня (или они имеются, но их размеры более 100 нм), но средний размер зерна этих материалов не превышает 100 нм. В этом случае речь, прежде всего, идет о традиционных материалах, в которых каким-либо способом удалось измельчить зерно до нанодисперсного уровня. Среди таких способов доминирующее положение занимает так называемая интенсивная пластическая деформация (ИПД), имеющая различные варианты ее осуществления. Среди них наиболее изученным является метод равноканального углового прессования (РКУП), представляющего, по-сути, экструзию металла, только не в направлении приложения давления прессования, а под каким-то к нему углом, например, 90°. В результате создания в очаге деформации мощного напряженно-деформированного состояния с преобладающей деформацией сдвига удается значительно измельчить зерно и, тем самым, повысить прочностные характеристики материала. Так при уменьшении за счет ИПД размера зерна стали 3 с 100000 нм до 80 нм (в 1250 раз) предел прочности повысился с 435 МПа до1005 МПа, т.е. в 2,3 раза. Многочисленными исследованиями в этом направлении показано, что свойства полученных методами ИПД объемных наноструктурных металломатричных материалов определяются не только формированием ультрамелких зерен, но и структурой их границ.

Несмотря на действительную эффективность методов ИПД и, особенно, РКУП для упрочнения металлических материалов, все же они пока относятся более к «экзотичным», нежели к высокотехнологичным, способным к внедрению в промышленность методам получения и производства объемных наноструктурных материалов. Для того, чтобы получить измельченную структуру даже ультрамикроскопического (более 100 нм) типа, необходимо процесс РКУП повторить с одной и той же заготовкой несколько (10…30) раз. В противном случае эффект значительного измельчения зерна не будет достигнут. Реализованная же в промышленных масштабах разновидность метода РКУП - так называемый Conform-процесс - предусматривает одноразовую обработку заготовки, причем, преимущественно большой длины. В этом случае не наблюдается какого-либо существенного измельчения структуры заготовки, и эффект упрочнения не превышает 5…8%. Кроме того, при высоких температурах измельченные зерна начинают расти, и достигнутое за счет ИПД упрочнение материала может исчезнуть частично или полностью. Для предотвращения этого необходимо, как было указано выше, чтобы обрабатываемый методами ИПД материал уже имел дисперсно-упрочненную структуру и, в частности, содержал бы, по крайней мере, тугоплавкие упрочняющие частицы нанодисперсного уровня.

В связи с вышеизложенным, представляется, что методы ИПД (РКУП, винтовая экструзия, кручение под давлением и пр.), основанные на многоразовом интенсивном объемном деформировании металлического материала, более интересны в научном плане, нежели в качестве действительно высокой технологии для получения жаропрочных материалов.

В этом плане более подходит другой метод ИПД, основанный на интенсивной обработке порошковых металлических материалов в высокоэнергетических шаровых мельницах - аттриторах и вибромельницах. Речь идет о так называемом методе механического легирования, обеспечивающем возможность равномерного распределения в матричном материале упрочняющих его фаз требуемой дисперсности. При размоле в энергонапряженной мельнице, особенно, в аттриторе частицы исходных порошков, подвергаясь интенсивной пластической деформации (ИПД), разрушаются, а из осколков путем сварки трением возникают новые. Указанные процессы многократно повторяются во времени (обычно, от 1ч до 2ч) до тех пор, пока не образуется гомогенная гранулированная композиция, в которой исходные компоненты диспергированы друг в друга. Как правило, гранулированная композиция имеет агрегатную структуру. Тугоплавкая упрочняющая фаза (например, оксиды, карбиды, нитриды, бориды и пр.) располагается по границам сильно деформированных осколков частиц порошка основы, которые имеют, в зависимости от степени интенсивности обработки, мелкокристаллическое, ультрамелкокристаллическое или даже нанокристаллическое строение. Для получения из гранулированной композиции компактного тела она подвергается дальнейшей термодеформационной обработке с использованием элементов порошковой и гранульной металлургии.

Данный метод уже достаточно давно нашел промышленное применение для производства жаропрочных материалов на основе никеля, титана для авиационного и ракетного двигателестроения, получения электрических контактов на основе серебра с добавками оксидов кадмия, олова, меди и др. В связи с освоением промышленностью порошков тугоплавких соединений нанодисперсного уровня большие надежды на него возлагаются и для получения объемных наноструктурных металломатричных материалов, содержащих такие упрочняющие фазы. Однако, здесь следует отметить, что нанодисперсные порошки склонны к агломерации не только при их обработке в аттриторе, но и при транспортировке и хранении. Они в таком состоянии пирофорны, опасны для здоровья (особенно, для органов дыхания, кожи) и являются по сравнению с промышленными порошками обычной дисперсности весьма дорогостоящими.

Обойтись без нанодисперсных порошков для получения жаропрочных объемных наноструктурных материалов на металлической основе позволяет так называемый метод реакционного механического легирования, разработанный в середине 70-х годов прошлого столетия в Венском техническом университете и далее развитый совместно с этим университетом в Институте экспериментальной металлургии Словацкой АН и с 1983 года - в Чувашском государственном университете. Этот метод является разновидностью механического легирования и заключается в совместной обработке в энергонапряженной шаровой мельнице (аттриторе, вибромельнице) порошков матричного металла и элементов, взаимодействующих с основой или между собой с образованием упрочняющих тугоплавких фаз нанодисперсного (менее 100 нм) уровня. При оптимальных условиях обработки порошковой смеси в мельнице и правильно подобранном химическом составе порошковой смеси упрочняющие фазы уже возникают на этой стадии технологического передела. В этом случае имеет место процесс, называемый механохимическим синтезом. В противном случае наблюдается незавершенность этого процесса, и его завершение обеспечивается дальнейшей термообработкой и/или термодерформационным переделом.

Одними из первых исследований по созданию дисперсно-упрочненных композиционных материалов с использованием данного метода были исследования, направленные на получение жаропрочных материалов на основе порошковой меди, упрочненной нанодисперсными частицами оксида алюминия, которые образовывались в результате твердофазного взаимодействия (механохимического синтеза) легирующей добавки – алюминия - с кислородом по механизму внутреннего окисления. Для получения по этой технологии дисперсно-упрочненного композиционного материала Cu-Al2O3 в качестве исходных порошков использовались порошки меди, алюминия и оксида меди. Во время обработки в аттриторе алюминий и оксид меди равномерно распределялись в медной матрице. При этом алюминий, взаимодействуя с кислородом воздуха и оксидом меди, частично окислялся. Окислению подвергалась и сама медь. Затем полученные гранулы подвергались термообработке в среде Н2/Н2О в пропорции 1/50 или 1/100 при температуре 700°С. Алюминий, частично уже окисленный, вступал во время термообработки в реакцию с окисью меди, восстанавливая ее в медь, а также с парами воды и, тем самым, образовывал собственный оксид Al2O3. Соотношение Н2/Н2О было выбрано таким образом, чтобы доокислить алюминий, а также железо, стертое с рабочих поверхностей аттритора, и в тоже время восстановить оставшийся оксид меди. Далее гранулы компактировали при давлении 800МПа в брикеты, которые нагревали в среде водорода при температуре 800…850°С и затем их экструдировали в полуфабрикаты. Для обеспечения хорошего качества поверхности горячеэкструдированных полуфабрикатов и снижения усилия прессования перед нагревом брикеты заворачивались в фольгу, а под донную часть подкладывался медный диск толщиной 2 мм.

Рекристаллизация и связанное с ней разупрочнение данных материалов наблюдались лишь при температурах свыше 800°С, что объясняется созданием в этих материалах действительно достаточно оптимальной с позиций теории дисперсного упрочнения структуры, особенно, тонкой, характеризующейся как наличием в ней субзерен нанодисперсного уровня, упрочняющих оксидов со средним размером 28…90 нм, так и высокой плотностью дефектов кристаллического строения. 

Благодаря вышеприведенным свойствам, эти материалы могут быть рекомендованы для изготовления из них изделий, связанных с эксплуатацией при высоких нагрузках в условиях повышенных температур, например, для электродов контактной сварки.

Таким образом, обзор наиболее современных методов получения объемных наноструктурных материалов на металлической основе показал, что наиболее перспективным и в промышленности реализуемым методом создания таких материалов, но обладающих также высокой прочностью при нагреве до (0,90…0,95)Тпл, является реакционное механическое легирование.

На модельных порошковых композициях на основе алюминия с исходным содержанием в них 3%масс., 4%масс. и 5%масс. углерода были проведены исследования и изучены механизмы образования при механическом реакционном легировании в наноструктурированной алюминиевой матрице тугоплавких соединений, размеры частицы которых исчисляются десятками нанометров. Было установлено, что в результате осуществления механохимического синтеза уже на этапе реакционного механического легирования в аттриторе высокочистого порошка алюминия аморфным углеродом (сажей) происходит образование зародышей карбидов Al4C3 и в меньшей степени - оксидов Al2O3. 

Методами дифференциально-термического, рентгеноструктурного, рентгенофазового анализов, оптической и электронной микроскопии было показано, что в процессе дальнейшей термодеформационной обработки полученных в аттриторе гранул в конечный материал в виде горячепрессованных полуфабрикатов происходит переход неравновесной структуры исследуемых материалов в равновесную: выделяется углерод из пересыщенного твердого раствора алюминия и рост карбидов. Также было установлено, что с увеличением процентного содержания углерода увеличивается средний размер упрочняющих наночастиц (карбидов алюминия Al4C3), возрастает их относительный объем, но при этом происходит сокращение расстояния между ними и уменьшается количество дисперсоидов в единице объема. При этом, наряду с процессом укрупнения наночастиц за счет выделения углерода из пересыщенного твердого раствора алюминия, наблюдается рост упрочняющих фаз также в результате диффузионной коалесценции их частиц по растворно-осадительному механизму.

Проведенные исследования позволили установить два механизма упрочнения структуры исследуемых материалов: деформационный (наклеп, нагартовка), преобладающий на этапе проведения обработки исходной порошковой шихты в аттриторе, во время которой развивается процесс ее интенсивной пластической деформации (ИПД), и дисперсный за счет упрочнения алюминиевой матрицы  термодинамически стабильными частицами, преимущественно, карбида алюминия Al4C3, максимальное увеличение объема которых в матрице происходит при термической обработке полученные в аттриторе гранул. Эти частицы когерентно связаны с матрицей и блокируют движение дислокаций, тем самым, препятствуя росту зерен материала при его нагреве.

Установлено также, что преобладающим механизмом снижение прочностных свойств исследуемых материалов при их нагреве является диффузионная коалесценция упрочняющих их частиц по растворно-осадительному механизму.

Проведенные при комнатной и повышенной температурах механические испытания образцов полученных материалов системы Al-C-О c разным процентным содержанием углерода показали, что во всем диапазоне температур испытаний прочностные свойства, в частности, материала с 5%масс. углерода превышают свойства известных промышленно освоенных материалов на алюминиевой основе. 

Таким образом, очевидно, что характеристики и свойства наноструктурированных материалов зависят от различных факторов и параметров технологий изготовления. Классические математически методы моделирования принципиально не могут обобщить, на необходимом для практического использования уровне, полученные экспериментальные результаты, не только из-за отсутствия в настоящее время теоретических моделей, но и из-за многофакторности зависимостей характеристик материалов. Это и послужило причиной постановки задачи создания базы знаний наноструктурированных материалов с целью разработки рекомендаций и алгоритмов оптимизации химического состава, структурных характеристик и технологических параметров получения материалов в зависимости от предъявляемых к ним физико-механических, технологических и эксплуатационных свойств.

Глава 5. Многофакторные вычислительные модели наноматериалов на основе ЛЦУ и объемных наноструктурированных материалов.

5.1. Многофакторные вычислительные модели электрофизических характеристик наноплёнок ЛЦУ с внедрёнными в них атомами металлов и неметаллов.
Данные модели основаны на экспериментах по исследованию электрофизических характеристик наноплёнок ЛЦУ с внедрёнными в них атомами металлов и неметаллов (ЛЦУА). 
Впервые ЛЦУА были получены в Чувашском государственном университете, в межвузовской (ЧГУ-МГУ) лаборатории высоких технологий, с использованием запатентованной технологии и различных ноу-хау. 
ЛЦУА могут представлять большой интерес для элементов твердотельной электроники, фотодатчиков, сенсоров, медицинских приложений и т.д. 

Рассмотрим, как мы проводили моделирование. 

Экспериментальные данные были представлены в том виде, в котором они были получены в процессе измерений. 

Пример данных представлен в таблице 1 (скриншот российской англоязычной аналитической платформы Loginom, разработчик – BasegroupLab, www.basegroup.ru)..

Таблица 1. Пример данных, использованных для создания модели «Вольтамперная характеристика ЛЦУА» (видно только начало таблицы по строкам – всего в таблице строк - 698).
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Затем была выбрана соответствующая собранной базе данных архитектура ИНС (рис. 1) и проведено ее обучение. Обучение заключалось в том, что различные наборы данных всех столбцов, кроме «Current» (электрический ток) подавались на входной слой ИНС (входные данные), а соответствующие значения «Current» устанавливались в выходном слое ИНС (выходные данные) и с помощью известного метода обучения ИНС – метода «обратного распространения ошибки» создавалась вычислительная ИНС-модель, позволяющая определять (прогнозировать) значение «Current» и строить графики зависимости «Current» от любой из входных характеристик (все эти операции делаются автоматически в Loginom Studio). 
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Рис. 1. Архитектура искусственной нейронной сети – многофакторной вычислительной модели вольтамперных характеристик ЛЦУА. На черном фоне слева – факторы, определяющие значение электрического тока, справа – его значение.

Полученная модель используется следующим образом: вводятся значения факторов и ИНС–модель мгновенно выдает прогноз значения электрического тока и график зависимости тока от любого из факторов.
Примеры представлены на следующих рисунках. 
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Рис. 2. Экран многофакторной вычислительной модели «Вольтамперная характеристика ЛЦУА» для случая внедрения атомов кадмия (48) и теллура (52). В левой части рисунка – некоторые методы предварительной обработки данных, которые мы использовали в данном случае. Над графиком – набор конкретных значений факторов и вычисленное значение тока.
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Рис. 3. Архитектура искусственной нейронной сети – многофакторной вычислительной модели вольтамперных характеристик ЛЦУА, решающей обратную задачу – определение того, какой дополнительно элемент надо внедрить в ЛЦУА, чтобы получить требуемую вольтамперную характеристику (требуемое значение тока при заданном напряжении). При обучении ИНС – построении многофакторной вычислительной модели используется те же данные (Табл. 1), но меняется назначение данных: значение тока становится входным фактором, а номер и группа элемента 1 – выходными целевыми функциями.
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Рис. 4. Экран модели решения обратной задачи – определение того, какой дополнительно элемент надо внедрить в ЛЦУА, чтобы получить требуемую вольтамперную характеристику (требуемое значение тока при заданном напряжении). Показан график зависимости номера и группы дополнительно внедряемого элемента от толщины пленки ЛЦУ. Зеленая линия - номер группы.
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Рис. 5. Экран многофакторной вычислительной модели «Вольтамперная характеристика ЛЦУА» для случая внедрения атомов лития (3) и астата (85). Над графиком – набор конкретных данных. Все они выделены красным – в таблице, использованной для обучения ИНС все эти значения отсутствовали (эксперименты с атомами лития и астата пока провести не удалось). Этот результат – это прогноз не проведенного эксперимента!

Рис. 6. Экраны ИНС-моделей вольтамперных характеристик (приведена только малая часть информации), решающих прямые и обратные задачи, а также задачи прогнозирования.
5.2. Многофакторные вычислительные модели оптических характеристик наноплёнок ЛЦУ с внедрёнными в них атомами металлов и неметаллов.
Данные модели основаны на экспериментах по исследованию оптических характеристик (спектров прпускания) наноплёнок ЛЦУ с внедрёнными в них атомами металлов и неметаллов (ЛЦУА). 

Полученные вычислительные ИНС - модели позволяют на основе обобщения экспериментальных данных вычислять спектр коэффициента пропускания ЛЦУА в зависимости от количества видов атомов (один или два вида) внедрённых в ЛЦУ, вида атомов (номер и группа атомов в соответствии с периодической таблицей Менделеева) и толщины ЛЦУА, а также прогнозировать оптические характеристики новых видов ЛЦУА. Они способны также решать обратную задачу: определять количество видов атомов, виды атомов и толщину ЛЦУА, которые обеспечивают требуемое значение коэффициента пропускания ЛЦУА. 

Для создания вычислительных ИНС – моделей мы использовали российскую русскоязычную аналитическую платформу Deductor (разаработчик – BasegroupLab, www.basegroup.ru). 
Рассмотрим схему создания модели «Спектр коэффициента пропускания ЛЦУА».

Сначала экспериментальные данные по спектрам коэффициента пропускания различных ЛЦУА были представлены в виде таблицы – рис.1.
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Рис. 1. Экран аналитической платформы Deductor с импортированной таблицей данных по спектру пропускания ЛЦУА. Приведено только начало таблицы. Всего в таблице 243 строки. 

Затем были выбраны архитектуры ИНС, соответствующие собранным данным, и проведены их обучение. Всего было получено пять ИНС - моделей решающих различные прямые и обратные задачи закономерностей спектра пропускания ЛЦУА.

Рассмотрим методику решения одной из прямых задач – выявления закономерностей зависимости коэффициента пропускания от номеров элементов, внедренных в ЛЦУА и номеров групп этих элементов (в соответствии с таблицей Менделеева).
В этом случае обучение заключалось в том, что различные наборы значений столбцов 1, 2, 4, 5, 7, 8 табл. 1 подавались на входной слой ИНС, а соответствующие значения коэффициента пропускания устанавливались в выходном слое ИНС и с помощью известного метода обучения ИНС – метода «обратного распространения ошибки» создавалась вычислительная ИНС - модель спектра пропускания ЛЦУА. 

Особенностью используемой нами аналитической платформы Deductor является то, что для контроля точности обучения, в процессе реализации  метода «обратного распространения ошибки», используемые экспериментальные данные делятся на две части. Первая часть (большая, обычно около 80%) – используется для обучения, оставшаяся часть (20%) не используется, а служит только для проверки точности получаемой модели. Подробнее – в комментариях к рис. 3.  

На рис. 2 представлена архитектура ИНС, использованная для создания модели.
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Рис. 2. Архитектура искусственной нейронной сети – многофакторной вычислительной модели спектра пропускания ЛЦУА. На черном фоне слева – факторы, определяющие значение коэффициента пропускания (пропускная способность).

Полученная модель представляет собой модель типа «чёрного ящика». Полученный «чёрный ящик» может использоваться для определения (прогнозирования) спектра пропускания ЛЦУА для различных комбинаций, внедренных в ЛЦУ атомов без проведения экспериментов следующим образом. Номера и группы атомов (в соответствии с периодической таблицей элементов Менделеева), толщина пленки ЛЦУ и одно интересующее значение длины волны света устанавливаются во входном слое ИНС. После этого «черный ящик» мгновенно вычисляет соответствующее этому набору данных значение коэффициента пропускания, а также (!) непосредственно весь спектр пропускания. Модель также позволяет вычислять зависимости коэффициента пропускания от всех остальных входных факторов.

На рис. 3 представлена диаграмма рассеяния, характеризующая точность созданной модели. Как видно из диаграммы средняя погрешность аппроксимации 6-факторной экспериментальной функции спектра коэффициента пропускания не превышает нескольких процентов – см. подпись к рис. 3.*
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Рис. 3. Диаграмма рассеяния, характеризующая точность созданной модели. Зеленые точки – численные значения коэффициента пропускания, использованные при обучении ИНС («эталонные»). Красные - численные значения коэффициента пропускания, которые вычисляет ИНС – модель после обучения. Отличие ординат соответствующих друг другу красной и зеленой точек отражает абсолютную ошибку аппроксимации. 
Примеры, иллюстрирующие возможности созданной модели при выявлении закономерностей спектра пропускания, представлены на рис. 4 – 9. Приведена только малая часть (не более 5%) принципиально отличающихся друг от друга графиков, отражающих выявленные закономерности. На всех графиках вверху приведены фиксированные значения входных факторов. Ниже – значение коэффициента пропускания для вышеприведенных значений факторов (оно же отмечено как ордината графика). Над левой частью графика галочкой отмечен аргумент функции коэффициента пропускания (он же отмечен как абсцисса). 
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Рис. 4. Интерполяция зависимости коэффициента пропускания от номера элемента 1. 
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Рис. 5. Интерполяция зависимости коэффициента пропускания от номера элемента 2
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Рис. 6. Интерполяция зависимости коэффициента пропускания от толщины пленки ЛЦУ.
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Рис. 7. Интерполяция зависимости коэффициента пропускания от толщины пленки ЛЦУ.
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Рис. 8. Интерполяция спектра пропускания.
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Рис. 9. Экстраполяция спектра пропускания. График иллюстрирует способности ИНС – модели экстраполировать полученные экспериментальные данные (над графиком приведены значения факторов выходящие за пределы обучающей выборки). 

По рис. 9 важно отметить следующее. Если рис. 4 - 8 отражает способности ИНС – модели интерполировать зависимости коэффициента пропускания в пределах обучающей выборки, то рис. 9 отражает способность ИНС – модели прогнозировать зависимости коэффициента пропускания (в данном случае – спектр пропускания) для случая гипотетического внедрения в пленку атомов ванадия и астата (эти эксперименты реально не проводились). 

На рис. 10 приведена иллюстрация возможности решения с помощью ИНС обратной задачи эксперимента. При создании этой модели использовалась та же таблица, что приведена на рис. 1, но целевыми функциями были номера элементов внедряемых в ЛЦУ (а не значение спектра пропускания, которое, как и остальные величины стали входными факторами). Эта ИНС - модель решает задачу определения того, какие элементы надо внедрить в ЛЦУ, чтобы обеспечить различные значения коэффициента пропускания для конкретного значения длины волны света.
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Рис. 10. Иллюстрация возможности решения с помощью ИНС обратной задачи эксперимента: определение того, какие элементы надо внедрить в ЛЦУ, чтобы обеспечить различные значения коэффициента пропускания для конкретного значения длины волны света.

На рис. 11 приведен экран аналитической платформы Deductor, отражающий комплекс ИНС – моделей, полученный на основе экспериментальных данных по внедрению в ЛЦУ различных атомов. 

Этот комплекс является базой знаний спектров пропускания ЛЦУА. Данная база знаний обобщает на принципиально новом уровне полученные экспериментальные данные, позволяет решать как прямые, так и обратные задачи интерполяции и экстраполяции закономерностей спектра пропускания. 
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Рис. 11. Экран аналитической платформы Deductor, отражающий комплекс ИНС – моделей, полученный на основе экспериментальных данных по внедрению в ЛЦУ различных атомов. Над графиками в таблице представлено решение обратной задачи – определения того, какие атомы (с какой электроотрицательностью) необходимо ввести в ЛЦУ, чтобы получить значение коэффициента пропускания равного 0,4 при длине волны 400 нм и толщине пленки ЛЦУравной 2200 нм. 
5.3. Многофакторные вычислительные модели характеристик фотодатчиков на основе тонких пленок металлов и нанопленок линейно-цепочечного углерода.

Данные модели основаны на экспериментах по исследованию фотоэлектрических свойств фоточувствительных систем на основе тонких пленок металлов и нанопленок ЛЦУ. 
Фоточувствительные системы получались с помощью напыления пленок металлов методом терморезистивного испарения на подложку из монокристаллического кремния в вакуумной установке УВР-3М. Затем в ряде экспериментов на пленки металлов производилось напыление пленок ЛЦУ и пленок ЛЦУ легированных азотом на модернизированой вакуумной ионно- плазменной установки «УРМ Алмаз» при давлении 10-4 Па. 
Для исследования характеристик полученных фотосенсоров были проведены измерения зависимостей темнового тока и фототока от напряжения. 
Рассмотрим схему создания ИНС-моделей. 

Сначала экспериментальные данные по характеристикам фотодатчиков и параметрам технологий их создания были организованы в виде таблицы – рис. 1. 
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Рис. 1. Экран аналитической платформы Deductor с импортированной таблицей данных по характеристикам фотодатчиков и параметрам технологий их создания . Для моделирования были отобраны следующие данные: используемые металлы (Cd, Ag, Ni) и сплав Ag-Ni; значения полной электронной энергии атомов используемых металлов, их энергии ионизации, сродства к электрону, электроотрицательности по Полингу; наличие или отсутствие пленок ЛЦУ; значения темнового тока, фототока и напряжения, а также отношения фототока к темновому току- k. На рисунке показана только часть таблицы, всего в таблице 149 строк.

На рис. 2 приведены результаты корреляционного анализа. Целевой величиной (выходным полем) было значение отношения фототока к темновому току - k. Остальные величины были входными факторами. Анализ полученных данных позволяет сделать важный вывод. Невысокие значения корреляции показывают, что связи k с входными факторами является существенно нелинейными, и для выявления этой связи не подходят ни классические математические и графические методы анализа данных, ни статистические. 

	Входные поля
	Корреляция с выходными полями

	№
	Поле
	k=Iфото / Iтемн

	1
	Полная электронная энергия, а#е#э
	0,426

	2
	Энергия ионизации, kcal/mol
	-0,373

	3
	Сродство к электрону, kcal/mol
	0,43

	4
	Электроотр-по-Полингу
	0,414

	5
	Iтемн#
	0,649

	6
	Iфото
	0,309

	7
	U,В
	0,383


Рис. 2. Результаты корреляционного анализа связи целевой функции - отношения фототока к темновому току – k и семи входных факторов.
Для моделирования были выбраны структуры ИНС, соответствующие характеру и количеству собранных данных. Всего было получено несколько ИНС – моделей,  решающих различные прямые и обратные задачи выявления и обобщения закономерностей содержащихся в экспериментальных данных. 

Рассмотрим методику решения одной из прямых задач – выявление закономерностей зависимости k от напряжения U и технологических параметров создания фотодатчиков. Обучение ИНС заключалось в том, что различные наборы значений столбцов 1, 9-11, 14 (рис.1*) подавались на входной слой ИНС, а соответствующие значения k устанавливались в выходном слое ИНС и с помощью известного метода обучения ИНС – метода «обратного распространения ошибки» создавалась вычислительная ИНС - модель устанавливающая зависимости k от входных факторов. 

На рис. 3 представлена структура ИНС, использованная для создания данной модели. 

Полученная ИНС - модель может использоваться для определения (прогнозирования) зависимости k от U и технологических параметров создания фотодатчиков следующим образом. Значение полной электронной энергии, значение напряжения и наличие («да») или отсутствие («нет») ЛЦУ, ЛЦУ легированной азотом и термообработки устанавливаются во входном слое ИНС. После этого ИНС – модель «мгновенно» вычисляет соответствующее этому набору данных значение k, а также зависимости k от любого из факторов при фиксированных значениях остальных факторов. 
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Рис. 3. Структура ИНС – многофакторной вычислительной модели зависимости отношения фототока к темновому току – k от напряжения - U и технологических параметров создания фотодатчиков. На черном фоне слева – факторы, определяющие значение k.

Примеры, иллюстрирующие возможности созданной модели при выявлении закономерностей зависимости k от напряжения и технологических параметров создания фотодатчиков, представлены на рис. 4 - 8 с краткими комментариями. 
Приведена только малая часть (не более 5%) принципиально отличающихся друг от друга графиков, отражающих выявленные закономерности. 
На всех рисунках в таблице над графиками приведены фиксированные значения входных факторов. В нижней строчке таблицы - значение k для вышеприведенных значений факторов (оно же отмечено на графике как ордината). Над левой частью графика галочкой отмечен аргумент функции k (он же отмечен на графике как абсцисса). 
Полученный комплекс ИНС – моделей является базой знаний характеристик фотодатчиков и технологий их создания на основе тонких пленок металлов и нанопленок линейно-цепочечного углерода, которая способна решать различные научные и технологические задачи разработки новых типов фотодатчиков. 
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Рис. 4. Интерполяция зависимости отношения фототока к темновому току – k от Полной электронной энергии металла или его сплава при U=10 В. Остальные технологические параметры: ЛЦУ легированная азотом – «да», термообработка – «да». Как показывает ИНС – модель, при увеличении U до 20 В график смещается вправо, а при уменьшении U до 2 В - влево.
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Рис. 5. Интерполяция зависимости отношения фототока к темновому току – k от Полной электронной энергии металла или его сплава при U=2 В. Остальные технологические параметры: ЛЦУ легированная азотом – «да», термообработка – «нет». Результат показывает, что отсутствие «термообработки» существенно меняет закономерности зависимости k как качественно (график имеет ярко выраженный экстремум), так и количественно (максимальное значение k на порядок меньше, чем при «термообработке») - сравните с рис. 4.
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Рис. 6. Интерполяция зависимости отношения фототока к темновому току – k от напряжения U. Остальные технологические параметры: Полная электронная энергия = -5200, ЛЦУ легированная азотом – «да», термообработка – «да».
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Рис. 7. Интерполяция зависимости отношения фототока к темновому току – k от напряжения U. В отличие от случая рис. 6 на металлическую пленку напылялась пленка ЛЦУ нелегированная азотом. Остальные технологические параметры: Полная электронная энергия = -6200, термообработка – «да».

На рис. 8 приведена одна из иллюстраций возможности решения с помощью ИНС обратной задачи. При создании этой ИНС - модели использовалась та же таблица, что приведена на рис. 1, но целевой функцией была полная электронная энергия металла. 
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Рис. 8. Пример решения обратной задачи – задачи определения того, какая электронная энергия должна быть у металла, чтобы фотодатчик выдавал требуемое значение усиления тока (коэффициент k) при напряжении 2 В. Остальные технологические параметры: ЛЦУ – «да», ЛЦУ легированная азотом – «нет», термообработка – «да», темновой ток – 9,9*10-6 А, График показывает, какой полной электронной энергией должен обладать металл, чтобы при напряжении 2 В обеспечивать разные значения k.
5.4. Многофакторные вычислительные модели характеристик наноструктурированных материалов
Данные модели основаны на экспериментах по исследованию характеристик наноструктурированных материалов. Технологии получения описаны в главе 4. 

Рассмотрим схему создания ИНС-моделей. 

Сначала экспериментальные данные по характеристикам материалов и параметрам технологий их создания были организованы в виде таблицы – рис. 1.

[image: image246.png]Deductor Studio Lite (1\Bin-LUanyHog\LLlanyHos1-nonosuHa.ded) - [MS Excel (a3a aanHbix: LWanyHos12-06beanHerHan.xls [Tabanua: uct1$])] - g

[ oaiin Mpaska Bug Ceponc Owrwo ? NER
DE-H SRS ~8 4" EBS BEMD B
Bl Cucreom 2« x| Tosmo X Cremierea x| -
R -0 = A I R T
= Bl Cuerepint npeaen OTHOCUTENBHOE ~
© [EIVS Evcel Gesanamwene| | |Ocvona|  S02,% | AZO3% | Bowepcay | TeepempeversrawnC_ | | P | oreorennss
@ [X] MS Excel (Basaganmor: | e, ] ] 10 250 1266 £
NCn o o i E 70 El
B Eonerene sy | s o i = 20 s
2t Koppormvonnetiane |0 s o i =0 s s
B noan o i o i = s .
; h i o i =0 527 c
Hospocers 4143421 || )
3 Heipocers | d [eu [] 3 10 250 1405 14
o o s i =0 155 i
o o i i = 07 s
o o i i 0 s .
o o i i 0 st i
o o o L =0 e o
o o o i =0 2 £
o i o i = 547 s
o s o i =0 T :
o i o i = s :
o i o i =0 57 s
o o f i = 1255 s
o o i i 0 16 .
o o i i i ot 1

%

27122014




Рис. 1. Экран аналитической платформы Deductor с импортированной таблицей данных по характеристикам материалов и параметрам технологий их создания. На рисунке показана вся таблица, все 20 строк.
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Рис. 2. Статистические данные эксперимента.
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Рис. 3. Экран построения модели линейной регрессии (аппроксимации)
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Рис. 4. Диаграмма качества модели линейной регрессии. Данные показывают, что линейная модель обладает большими погрешностями.
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Рис. 5. Зависимость предела прочности материала от содержания окиси кремния.
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Рис. 6. Зависимость предела прочности материала от содержания окиси алюминия.
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Рис. 7. Зависимость предела прочности материала от времени выдержки материала при температуре 250 С.
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Рис. 8. Зависимость предела прочности материала от температуры испытания. Время выдержки – 10 часов.

Приведенные результаты получены с помощью линейной регрессии. Качество модели линейной регрессии невелико (см. рис.4). Поэтому была построена вычислительная модель с помощью ИНС. Структура подобранной, исходя их таблицы экспериментальных данных, ИНС показана на следующем рисунке. 
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Рис. 9. Структура ИНС – многофакторной вычислительной модели зависимости относительного удлинения от состава материала, технологических параметров и предела прочности. На черном фоне слева – факторы, определяющие значение относительного удлинения.
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Рис. 10. Диаграмма качества ИНС - модели. 
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Рис. 11. Зависимость относительного удлинения от содержания окиси кремния.
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Рис. 12. Зависимость относительного удлинения от содержания окиси алюминия.
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Рис. 13. Зависимость относительного удлинения от времени выдержки материала при температуре 250 С.
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Рис. 14. Зависимость относительного удлинения от температуры испытания. Время выдержки – 10 часов. 
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Рис. 15. Зависимость относительного удлинения от температуры испытания при добавлении в материал только 4% окиси кремния. Время выдержки – 10 часов. 
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Рис. 16. Зависимость относительного удлинения от температуры испытания при добавлении в материал 4% окиси кремния и 4% окиси алюминия. Время выдержки – 10 часов. 
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Рис. 17. Зависимость относительного удлинения от температуры испытания при добавлении в материал только 4% окиси алюминия. Время выдержки – 10 часов. 
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Рис. 18. Прогноз зависимости относительного удлинения от температуры испытания при добавлении в материал только 4% окиси кремния. Время выдержки – 150 часов (такой эксперимент не проводился). 
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Рис. 19. Прогноз зависимости относительного удлинения от времени выдержки при температуре испытания 500 часов (такой эксперимент не проводился) при добавлении в материал только 4% окиси кремния.

Далее представлены результаты решения обратной задачи: каков должен быть состав материала, чтобы он обладал требуемыми значениями предела прочности и относительного удлинения.
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Рис. 20. Структура ИНС – многофакторной вычислительной модели решающей обратную задачу. На черном фоне слева – требуемые характеристики материала. Слева – содержание окисей кремния и алюминия обеспечивающие требуемые характеристики материала.
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Рис. 21. Диаграмма качества ИНС - модели. 
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Рис. 22. Графики соотношения количества окисей кремния и алюминия, обеспечивающие различные значения относительного удлинения. 
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Рис. 23. Графики соотношения количества окисей кремния и алюминия, обеспечивающие различные значения относительного удлинения при другом значении температуры испытания по сравнению с рис. 22. 
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Рис. 24. Графики соотношения количества окисей кремния и алюминия, обеспечивающие различные значения относительного удлинения при другом значении выдержки по сравнению с рис. 23. 
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Рис. 25. Структура ИНС – многофакторной вычислительной модели решающей обратную задачу. На черном фоне слева – требуемые характеристики материала и задаваемое значение окиси алюминия. Слева – содержание окиси кремния, обеспечивающее требуемые характеристики материала.
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Рис. 26. Экран процесса обучения ИНС (создания ИНС-модели).
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Рис. 27. Диаграмма качества ИНС - модели. 
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Рис. 28. Таблица качества ИНС - модели. 
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Рис. 29. Зависимость количества окиси кремния необходимого для обеспечения требуемых характеристик материала от содержания окиси алюминия. 
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Рис. 30. Зависимость количества окиси кремния необходимого для обеспечения требуемых характеристик материала от содержания окиси алюминия (при другом по сравнению со случаем рис. 29 значении температуры испытания). 

Заключение
Базы знаний позволяют придать принципиально новое качество уже имеющимся данным: получать на их основе новые «экспериментальные» результаты (существенно выходящие за диапазон использованной выборки данных), выявлять новые не выявленные ранее закономерности объекта. 
База знаний в области наноматериалов и нанотехнологий может стать научной основой разработки форсайтов и дорожных карт для фундаментальных научных исследований и дополнительным инструментом форсайтов и дорожных карт для прикладных исследований и наноиндустрии в целом. 

В качестве ожидаемого (в будущем) результата проведенной работы можно предположить появление принципиального изменения в форме представления результатов научных исследований в научных журналах и отчетах по НИР. 

Мы предполагаем, что в качестве требования к форме представления результатов экспериментальных исследований может появиться требование представления (в качестве приложения к статье) исполняемого компьютерного модуля многофакторной вычислительной модели проведенного эксперимента, полученной с помощью искусственных нейронных сетей, обобщающей все данные эксперимента и позволяющей читателю быстро  вычислять целевые функции эксперимента при любом наборе конкретных значений параметров (переменных), визуализировать любые зависимости, содержащиеся в экспериментальных данных, прогнозировать (аппроксимировать) выявленные в работе закономерности за пределы обучающей выборки. 
Если сравнить традиционную форму представления результатов экспериментальных исследований в научной статье (в виде таблиц и графиков) и в виде компьютерного модуля многофакторной вычислительной модели, то можно отметить следующее. 
Таблицы позволяют видеть значения целевой функции и значения параметров, ей соответствующих. Но она не позволяет непосредственно определить промежуточные значения целевой функции при другом наборе параметров, интересующих читателя, а также выходить за пределы диапазонов табличных данных. 
График (семейство графиков для функции двух переменных) позволяет видеть зависимость в целом, но он (оно) не позволяет видеть зависимость функции при всех наборах 2-х переменных. 

И очень трудно представить графически экспериментальную функцию трех переменных и, тем более, функцию большего числа переменных. 

Компьютерный модуль многофакторной вычислительной модели эксперимента позволяет решать все вышеперечисленные задачи мгновенно, а кроме того еще и ряд других задач, в частности, обратные задачи и задачи получения новых «экспериментальных» результатов без проведения дополнительных экспериментов (задачи прогнозирования). 

Основные причины некоторого, иногда встречающегося, неприятия данной проблемы по созданию баз знаний в области наноматериалов и нанотехнологий, а также в других областях фундаментальных и прикладных исследований (горение, солнечная электростанция, семейные отношения, вузовское образование и др.) связаны с неверием в методы искусственного интеллекта (Data Mining, в частности, искусственные нейронные сети), которое, в свою очередь, объясняется незнанием этих методов, а также псевдонаучными статьями в СМИ больше дискредитирующими эти методы, чем объясняющие их. 
Отсутствие вопросов, критических замечаний по результатам работы объясняется в большей степени тем, что задача создания БЗ – это новая задача, необходимость которой еще непонята научным сообществом, многие представители которого привыкли использовать привычные методы обработки экспериментальных данных. 

Этим же объясняется и отсутствие, казалось бы, таких естественных вопросов, как: а какова точность аппроксимации многофакторных зависимостей, а какова точность прогноза, а проверялись ли полученные модели на реальных данных? Между тем, все необходимые процедуры, манипуляции, спекуляции, повышающие качество сырых данных, и все процедуры верификации БЗ разработаны и существуют. Они все включены в современные аналитические платформы, содержащие методы искусственного интеллекта и реализуются в процессе создания многофакторных моделей, верификации полученных результатов и БЗ (некоторые из них – автоматически – в процессе создания многофакторных вычислительных моделей). О них не всегда говорят. Но это объясняется характером научного доклада. Если речь идет о рекламе или популяризации задачи создания БЗ в научной среде, которая не знает об этой проблеме, то это вполне допустимо. Если же речь идет о выступлении в среде специалистов в области методов искусственного интеллекта, то все эти  процедуры: манипуляции, спекуляции и все процедуры верификации БЗ докладываются. 
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