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Видимый интернет

http://www.worldwidewebsize.com/
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(в широком смысле) 
множество веб-страниц Всемирной паутины, 
не индексируемых поисковыми системами

Невидимый интернет
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• Информация в базах данных

• Защищенная паролями и т.п.

• Запрещенная к индексированию владельцами

• Страницы, формируемые динамически

• Информация в нетекстовых файлах

• (Свежая, поэтому еще не проиндексированная)
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• Универсальные поисковые средства 
и вспомогательные инструменты

• Научные журналы 
(издательства, агрегаторы; списки журналов)

• Нежурнальные рецензируемые публикации 
(конференции, диссертации, книги)

• Репозитории электронных публикаций

• Вторичные источники научной информации

• Патентные базы данных

• Нормативные документы 
(MSDS, ГОСТ, СанПиН)

• Справочные базы данных

Поиск научной информации
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• Google

• Yandex

• Yahoo!

• Bing

• Wikipedia

Весьма подробный (но не оперативно обновляемый) 
списоксписоксписоксписок национальных национальных национальных национальных и специализированныхи специализированныхи специализированныхи специализированных

поисковых средств: Search Search Search Search Engine Engine Engine Engine ColossusColossusColossusColossus

Универсальные поисковые средства
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• SearchSearchSearchSearch

• 1Banana 1Banana 1Banana 1Banana MetasearchMetasearchMetasearchMetasearch

• Mamma Mamma Mamma Mamma MetasearchMetasearchMetasearchMetasearch ---- The Mother of All The Mother of All The Mother of All The Mother of All Search EnginesSearch EnginesSearch EnginesSearch Engines

• AllOneSearchAllOneSearchAllOneSearchAllOneSearch

• NigmaNigmaNigmaNigma

• MetaCrawlerMetaCrawlerMetaCrawlerMetaCrawler

• www.iboogie.tvwww.iboogie.tvwww.iboogie.tvwww.iboogie.tv

полезны тогда, когда необходимо быстро извлечь хоть какую-
нибудь информацию по достаточно широкой тематике,- эти 
средства позволяют проводить одновременный поиск сразу в 
нескольких базах данных

Метапоиск
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• BASE (Bielefeld Academic Search Engine) — научный интернет-поисковик 

международного проекта Open Archives Initiative, сотрудничает с европейским 
научно-информационным проектом DRIVER

• Google Scholar — поисковая система статей, патентов, журналов, рецензий, 

отзывов и т.д.

• Microsoft Academic Search — поисковик по научным публикациям в «глубоком 

вебе» с набором дополнительных сервисов от Microsoft. На сегодняшний день вы 
можете найти при его помощи около 40 млн. публикаций по всем основным 
направлениям науки, исследований и инженерно-технологических разработок. 
Еженедельно база пополняется примерно на 2000 публикаций.

• RefSeek — поисковая система для студентов и ученых.

• Scholar – отличный российский поисковик научных публикаций, авторефератов и 

диссертаций по всем областям науки.

Научные поисковые системы
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Второе рождение самого популярного мультипортала по «Глубокому 
научно-техническому вебу». Теперь поиск по всем ведущим мировым 
научно-техническим базам ведется на основе федеративного поиска от 
компании DeepWeb. Кроме того, поиск по всем базам сразу же переводится 
на 10 основных языков интернета, включая русский.

WorldWideScience
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Не имеющая аналогов по применяемой технологии (базируется на 
распознавании образов), охвату (включает большинство наиболее 
качественных и ведущих издательств) и предметным областям (от бизнеса 
до биотехнологий) система крайне дешевой аренды статей по всем 
ведущим направлениям исследований и разработок по ключевым секторам 
бизнеса. По оценкам является принципиально новым словом в интернет 
поиске, deep web.

DeepDyve
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Научный мета интернет-поисковик, 
поддерживаемый доктором Майклом Бэллом и 
предоставляющий доступ к 137000 научных 
источников

Academic Reference and Research Index

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014



13

Поисковик по научной и технологической информации, базирующийся на 
технологии «глубокого веба». Оперирует в отличие от большинства 
поисковиков не с индексированными страницами, а с базами данных и 
коллекциями. Ищет по 300 самым авторитетным и обширным научно-
техническим и технологическим коллекциям, которые включают в себя 
архивы, сервера, базы данных, не доступные для популярных поисковых 
систем: Elsevier, Highwire, IEEE, Nature, Taylor and Francis и др., а также в 
открытых базах данных: Directory of Open Access Journals, Library of Congress
Online Catalog, Science.gov и Scientific News. Полные тексты статей из 
журналов доступны только для подписчиков.

ScienceResearch
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Поиск по 40 крупнейшим базам данных и 2000 сайтов, 
содержащим свыше 200 млн документов, статей и отчетов о 
научно-исследовательских и опытно-конструкторских работах 
правительственных учреждений США. Поисковик работает на 
основе технологий глубокого веба.

Science.gov
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Комплексная поисковая система, осуществляющая 
лингвистический анализ, математические рассчеты любого 
уровня и вывод информации во всех современных форматах

Wolfram Alpha
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Мощная поисковая машина научной литературы, 
позволяющая делать одновременный поиск в 
различных базах данных крупных издательств

OJOSE: Online JOurnal Search Engine

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
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17

• OpenOpenOpenOpen DirectoryDirectoryDirectoryDirectory
самый большой в мире тематический 

каталог. Авторами и рецензентами каталога являются 
энтузиасты - знатоки Интернета.

• ChemistryChemistryChemistryChemistry: A : A : A : A GuideGuideGuideGuide totototo WebWebWebWeb ResourcesResourcesResourcesResources
Компактный тематический каталог, содержащий ссылки 
только на самые важные информационные ресурсы.

• Data and Property Calculation WebsitesData and Property Calculation WebsitesData and Property Calculation WebsitesData and Property Calculation Websites

Термодинамические ресурсы WWW (поддерживается Prof. G. 
Ali Mansoori, Depts. of Bioengineering, Chemical Engineering and 
Physics, UIC)

Каталоги и метасайты
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• OAIster — Портал, предлагающий известные инициативы открытого 

доступа к различным материалам.

• OALib — Open Access Library

• Open Access Journals Search Engine (OAJSE)

• Open-Access-Netzwerk-Repositorien — Поиск в сети репозиториев

открытого доступа с помощью поисковой платформы, разработанной в 
рамках проекта Немецкого научно-исследовательского объединения 
"Сеть открытого доступа" для поиска документов в репозиториях, 
сертифицированных объединением "Немецкая инициатива по созданию 
информационных сетей".

• ROAR (Registry of Open Access Repositories) — цель проекта -

поддерживать доступ к научным публикациям, предоставляя 
информацию o состоянии репозиториев по всему миру.

• Science-advisor.net — поиск по статьям в свободном доступе и онлайн-

форум для научных дискуссий.

Открытый доступ

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
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информационные центры, содержащие 
периодические издания нескольких издательств

• Национальные и международные 
многодисциплинарные:

– J-STAGE (Япония)

– SciELO (Латинская Америка)

• Тематические

– PubMed Central (био-, медицина, США)

• Коммерческие многодисциплинарные

– EBSCOhost

– eLIBRARY.RU

Агрегаторы
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• EBSCOhost - базы данных компании ЭБСКО. На платформе расположены 
14 полнотекстовых многопрофильных баз данных различной тематики. 

Поиск может проводиться как по каждой базе в отдельности так и по 
всем сразу. Интерфейс поисковой системы на русском языке.

• J-STAGE — мультидисциплинарный национальный японский архив 
научной периодики, содержит практически все современные научные 
журналы Японии (публикации на английском и японском языках). К 

очень многим журналам предоставляется бесплатный доступ.

• Airiti — китайский научный контент в цифровом формате:

– Airiti Scholar (400 журналов на английском языке, изданных в Тайване и в 

других странах);

– Taiwan Electronic Periodical Services (TEPS) (900 периодических изданий, 

изданных в Тайване, по различным темам);

– CEPS (полные тексты журналов, изданных в Китае и в Тайване, по 

естественным, общественным, прикладным наукам и медицине);

– Airiti Books (ABC) (более чем 30000 китайских книг).

Агрегаторы

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
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• SciELO — Scientific Electronic Library Online - научная электронная 

библиотека полных текстов научных журналов Аргентины, Бразилии, 
Чили, Колумбии, Коста Рики, Кубы, Испании. Мексики, Венесуэлы.

• Journals Online - доступ к журналам развивающихся стран (Африка, 

Филиппины, Вьетнам, Шри Ланка, Бангладеш, латинская Америка, 
Монголия, Непал

• REDALYC — научные журналы стран Латинской Америки, Карибского 

бассейна, Испании и Португалии.

• Полнотекстовый архив западных научных журналов
Консорциум НЭИКОН реализовал в рамках государственного контракта с 
Министерством образования и науки проект по размещению 
полнотекстовых архивов (начиная с первого номера) ведущих западных 
научных журналов на Российской платформе НЭИКОН.

Агрегаторы

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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Крупнейший информационный портал с текущей отечественной 
библиографией. Содержит оглавления 6500 российских журналов, для 2050 

есть полнотекстовые копии (и более 1000 журналов в открытом доступе). 
Глубина ретроспекции – с 1995–1997 гг., но для многих журналов – только за 
последние несколько лет. Возможен поиск по тематическому рубрикатору, 
авторскому и предметному указателям

eLibrary – Научная электронная библиотека

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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• Espacenet — европейский ресурс, обеспечивающий доступ к патентным 

базам данных мира, включая Евразийское патентное ведомство и 
Роспатент.

• Patent Searching and Inventing Resources — одна из самых мощных, 

быстрых и легких в использовании патентных поисковых систем.

• PRIORSMART — Ресурс, обеспечивающий доступ к более 60 патентным 

базам данных. Позволяет проводить поиск по названию, реферату, 
формуле изобретения, имени владельца патента, имени изобретателя, 
описанию и МПК. Интерфейс на испанском, английском, французском, 
немецком, русском, японском, китайском и корейском языках.

• Патентная база компании QuesteL — Крупнейший в мире патентный 
фонд, содержащий свыше 50 миллионов документов 80 стран и 

международных патентных ведомств; максимально полная информация 
о родственных патентах (patent family), включая их юридический статус; 
система поиска и визуализации патентной информации.

Патенты

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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• The Free Library - самая большая общедоступная база книг и статей по 

всем направлениям науки, техники и бизнеса с 1995 года до сегодняшнего 
дня.

• JSTOR — Журнальные архивные коллекции, включающие в себя научные 
материалы, опубликованные в более чем в 700 самых 

высококачественных академических журналах по гуманитарным, 
общественным и естественным дисциплинам, а также монографии и 
другие материалы

• World eBook Library — электронная книжная платформа, включающая 

более 3 млн полнотекстовых источников (монографий, научных отчетов, 
официальных документов и др.) и 23 000 аудиокниг 219 000 издателей во 
всех областях знаний.

• Научно-информационный портал twirpx — большое собрание различного 

научного материала, которое может быть востребовано студентами 
различных стран СНГ.

Архивы и библиотеки

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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Cобирает копии веб-страниц, графические материалы, видео-, аудиозаписи 
и программное обеспечение. Архив обеспечивает долгосрочное 
архивирование собранного материала и бесплатный доступ к своим базам 

данных для широкой публики. Декларируемой целью Архива является 
сохранение культурно-исторических ценностей цивилизации в эпоху 
интернет-технологий, создание и поддержка электронной библиотеки

Internet Archive

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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Крупнейшая научно-техническая библиотека рунета, 
интегрировавшая библиотеки Колхоза, Мехмата, gigapedia.org, 
infanata.com и десятки библиотек поменьше. Основная миссия -
систематизировать поток научно-технической обучающей 
литературы, доступной в электронном виде.

Library Genesis

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
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• IngentaConnect — Библиографическая база данных универсального 

профиля, включающая описания статей из англоязычных журналов и 
сборников, а также главы из книг. На настоящее время информационный 
массив объединяет более 4,5 миллионов записей.

• Refdoc — Крупнейшая в мире БД статей из научной периодики (прежде —

ArticleSciences). Включаются сведения о статьях, трудах конференций и 
книгах в области естественных, гуманитарных и общественных наук, 
техники и медицины. Декларируемый объем более 35 млн записей, самые 
старые из которых относятся к 1847 году. Пополнение ежедневное. 

• SCOPUS — Одна из крупнейших мировых реферативных БД (без полных 

текстов). Включает в себя рефераты более 41 млн статей из более чем 
15000 журналов (52% из них европейские) 4000 издательств, более 
300 российских журналов на английском языке.

• Web of Science — доступ к ведущим мировым БД научного цитирования 
с авторитетным политематическим охватом почти 10000 самых 

влиятельных научных журналов в мире.

Реферативные БД

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
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• Пионеры поиска в научных работах по химии - существует с 1907 года

• Ведётся учёт всех известных химических соединений

• Тысячи людей в течение десятков лет вручную составляют 
библиографические справки и заполняют базу данных SciFinder, 
отдельного продукта CAS для поиска публикаций. 

• References from more than 10,000 currently published journals and patents
from more than 63 patent authorities

• Important scientific discoveries from the present to the mid-1800s

• The latest scientific breakthroughs almost as soon as they are published with
references added daily and some patent information as recent as 2 days ago

• The world's largest collection of organic and inorganic substance information

SciFinder (CAS) 

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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SciFinder (CAS): CAS REGISTRY 

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014

> 90 million organic and inorganic substances and

> 65 million sequences

Updated daily !

Different types of substances : Alloys, Coordination compounds, 
Minerals, Mixtures, Polymers, Salts, Sequences, Organometallics, 
Proteins, Inorganic substances 

ExperimentalExperimentalExperimentalExperimental PredictedPredictedPredictedPredicted

PropertiesPropertiesPropertiesProperties 4.5 million (for 3.0 million subst.) 5.1 billion (for 77.3 million subst.)

SpectraSpectraSpectraSpectra 1.3 million (for 929,000 subst.)
76.2 million 13C-NMR and 76.2 

million 1H-NMR (available 
in SciFinder)

Data TagsData TagsData TagsData Tags 12 million (for 3.7 million subst.) N/A
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Крупнейший информационный центр по проблемам естественных наук, создан в 1952 г. 
Фонды ВИНИТИ – это огромный массив ретроспективной информации, сформированной 

на основе опубликованных отечественных и зарубежных документов из более чем 80 
стран на 40 языках. С 1953 г. ВИНИТИ издается Реферативный журнал (РЖ), 

содержащий рефераты (библиографическое описание и краткое содержание) статей из 
журналов, сборников, трудов конференций, монографий, справочников, патентов, 
авторефератов диссертаций, депонированных рукописей по всем отраслям 
естественных наук. 

ВИНИТИ

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014

Ежегодно в РЖ фиксируется 
примерно 1 млн документов. РЖ 
состоит из 28 сводных томов и 
40 отдельных выпусков 
(издаются ежемесячно), которые 
имеют авторские и предметные 
указатели. Сейчас РЖ выходят 
не только в бумажном, но и в 
электронном виде.
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Бесплатный ресурс для получения библиографической 
информации о журналах (аббревиатура и полное 
название, ISSN и др.), индексированных CAS с 1907 г.

Обновляется ежегодно

CAS Source Index (CASSI) Search Tool

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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Крупнейшая библиографическая база данных журналов (более 
95 тыс. названий); не содержит статей или резюме; включены 
описания и аббревиатуры изданий, номера ISSN, веб-адреса 
издателей.

Genamics JournalSeek

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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Базы данных свойствБазы данных свойствБазы данных свойствБазы данных свойств
(и не только ТДи не только ТДи не только ТДи не только ТД)
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• рекомендуемые данные должны быть получены в результате критического анализа 
всех опубликованных данных с использованием адекватных методов обработки 
первичной информации и вычисления термодинамических свойств;

• рекомендуемые значения термодинамических свойств должны образовывать 
систему взаимосогласованных величин;

• рекомендуемые данные должны быть получены с использованием наиболее 
современной информации о фундаментальных константах, ключевых 
термохимических величинах и атомных массах;

• для каждой рекомендуемой величины должна приводиться оценка ее надежности;

• информация о способах получения рекомендуемых величин и их погрешностей 
должна быть доступной;

• необходимо указывать источники первичной информации, которые были 
использованы при получении рекомендуемых данных;

• рекомендуемые данные следует приводить для широкого, логически обоснованного 
набора веществ.

Требования к справочным данным о
термодинамических свойствах веществ

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014

Г.В. Белов “Термодинамические базы данных и программные 
комплексы для термодинамического моделирования”
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Консорциум научных центров, вовлеченных в деятельность, связанную с 
разработкой термодинамических баз данных для неорганических и 
металлургических систем (thermodynamic databanks for inorganic and
metallurgical systems) и их использованием для решения прикладных задач.

Целями организации являются:

• Создание, развитие и распространение высококачественных баз данных, 
позволяющих надежно и эффективно проводить анализ равновесных 
состояний сложных термодинамических систем

• Международное сотрудничество, обеспечивающее унификацию 
термодинамических данных и методов их получения.

SGTE

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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• PURE - свойства химических элементов. Содержит сведения о 
термохимических свойствах для всех стабильных и многих 
метастабильных модификаций от 298.15 K до газообразного состояния.

• SSUB - данные о термодинамических свойствах более 4000 газообразных 
и конденсированных веществ.

• SSOL - термодинамические свойства растворов. Содержит данные для 
400 конденсированных бинарных и тройных систем, а также о свойствах 
некоторых систем более высокого порядка.

• SALTS – термодинамические свойства более 90 двойных, тройных и 
многокомпонентных солевых растворов

• SLAG – база данных для термодинамических расчетов равновесий в 
шлаках в железосодержащих системах

• SGTE Nuclear Database – термодинамические свойства материалов 
атомной энергетики и т.д

Базы данных SGTE

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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Facility for the Analysis of Chemical Thermodynamics

Создан в результате выполнения совместного проекта между McGill University
(Prof. William T. Thompson) и École Polytechnique de Montréal (Profs. Christopher W. 
Bale & Arthur D. Pelton). Проект, начавшийся в 1976 году, предполагал создание 
программных средств для работы с термодинамическими данными и решения 
задач химии металлов. В 1984 году в École Polytechnique был основан 
исследовательский центр CRCT - Centre de Recherche en Calcul Thermochimique / 
Centre for Research in Computational Thermochemistry для того чтобы 
поддержать развитие и использование программного комплекса F*A*C*T при 
решении научных задач и в учебном процессе. 

F*A*C*T-Web - предоставляет свободный доступ к информации о 
термодинамических свойствах индивидуальных веществ, химических реакций 
и возможностям расчета равновесного состава термодинамических систем. 
Содержит хорошо подобранный список ссылок на сайты, имеющие отношение 
к вопросам неорганической химической термодинамики. Сравнительно 
недавно создан объединенный продукт FactSage = FACT + ChemSage

F*A*C*T 

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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http://www.crct.polymtl.ca/fact/

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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http://www.crct.polymtl.ca/fact/documentation/

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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http://www.crct.polymtl.ca/fact/

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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Основана на 10-томном Справочнике "Термические константы веществ", 
изданном в СССР в 1965-1982 гг под редакцией академика В.П.Глушко. 
Содержит сведения о 26 976 веществ, образованных практически всеми 
химическими элементами: термические константы (∆fH° при 0 K и 298,15 K; 
∆fG° при 298,15 K; энергия диссоциации веществ на атомы; изменение 

энтальпии между 0 и 298,15 K; S при 298,15 K; Cp при 298,15 K), параметры 
фазовых переходов (давление, температура фазового перехода, изменение 
энтальпии, изменение энтропии), некоторые кристаллографические данные 
(сингония, пространственная группа, класс симметрии, структурный тип), 
потенциалы ионизации. 

Содержит возможности поиска веществ по молекулярной формуле.

Для физических постоянных даются ссылки на литературу.

Авторы - Институт теплофизики экстремальных состояний РАН и 
Химический факультет МГУ

БД “Термические Константы Веществ”

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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ТКВ

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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Сведения о свойствах около 3300 веществ, образованных из 96 
химических элементов.

Последнее  издание  справочника  на  русском  языке  было  
осуществлено  в  1978-82 гг в  4хтомах.  Каждый  состоит  из  
двух  книг,  в  первой  приводится  обзор  источников  
информации,  ее  погрешностей,  методов  получения  и 
обработки.  Во  второй  - рекомендуемые  значения  
термохимических величин  и  таблицы  термодинамических  
свойств  веществ  в  стандартном  состоянии.  

Материалы  5-го  и  6-го  томов справочника  размещены  в  
интернете  на  сайте  Химического  факультета  МГУ  им.  М.В. 

Ломоносова по адресу http://www.chem.msu.su/rus/tsiv/.

Термодинамические свойства индивидуальных веществ

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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ТСИВ

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014



52

Один из крупнейших электронных справочников по физико-
химическим свойствам  веществ. Содержит  информацию  о 
термохимических свойствах более 7000 органических и 
неорганических веществ:

• энтальпию образования, энтальпию сгорания, теплоемкость, 
энтропию, температуры и энтальпии фазовых переходов, 
давления паров; 

• тепловой эффект и величину изменения энергии Гиббса для 
8000 химических реакций; 

• инфракрасные спектры для 16000 соединений; 

• электронные и колебательные спектры 5000 веществ; 

• спектроскопические параметры  600 двухатомных молекул.

NIST Chemistry Webbook

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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NIST Chemistry Webbook

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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• IL Thermo — БД по ионным жидкостям

• JANAF — БД по термохимическим свойствам органических 

и неорганических веществ с одним или двумя атомами 
углерода

• NISTFLUIDS — БД по термодинамическим и транспортным 

свойствам чистых газов и жидкостей

• NIST Chemical Kinetics Database — БД по химической 

кинетике

• ThermoLit – библиографическая БД по термодинамическим и 
термофизическим свойствам чистых веществ и их бинарных 
и тройных смесей (TRC - Thermodynamics Research Center)

NIST

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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ThermoLit

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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Регулярно обновляемая БД по материаловедению. Включает характеристики и 
свойства 250 тыс. веществ и материалов. Данные включаются в базы на 
основании экспертной оценки публикаций 8 тыс. профильных журналов. 
Включает в себя:

• Не менее 400 томов базы Landolt-Börnstein Database по химическим и физическим 
свойствам материалов;

• 44000 документов по химической безопасности, такие как REACH (Registration, 
Evaluation, Authorization and Restriction of Chemicals - регламент Европейского союза), 
GHS (Globally Harmonized System), директивы RoHS (Restriction of Hazardous 
Substances), WEEE (Waste from Electrical and Electronic Equipment - электронные 
отходы);

• самую полную и наиболее известную базу данных по термофизическим свойствам 
Database on Thermophysical Properties, являющейся частью базы DDBST (Dortmund 
Data Bank Software & Separation Technology) с 300000 фактическими данными;

• Linus Pauling Files (файлы Лайнуса Полинга) - наиболее полная база данных по 
неорганическим твёрдым компонентам, содержащая 190000 документов.

Springer Materials

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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Springer Materials

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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Мощный и удобный программный комплекс, предназначенный для решения 
широкого класса задач, связанных с расчетом фазового и химического 
состава сложных термодинамических систем в состоянии равновесия. 
Позволяет рассчитывать равновесный состав в системах, содержащих до 3-х 
конденсированных растворов, газовую фазу и неограниченное число 
однокомпонентных конденсированных фаз. В состав всех версий 
программного комплекса входит база данных по термодинамическим 
свойствам веществ, сведения в которой заимствованы из таблиц JANAF.

EQS4WIN

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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база данных свойств более 
29 миллионов химических 
веществ, главным образом, 
органических, и их смесей, 
принадлежащая 
королевскому химическому 
обществу Великобритании

ChemSpider

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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Materials-oriented Little Thermodynamic Database for Personal Computers

Довольно полная база данных по термодинамическим свойствам 
индивидуальных веществ с программами расчета равновесного состава и 
решения задач материаловедения. Создана специальной группой, 
организованной японским обществом калориметрии и термического анализа. 

Содержит такие сведения, как ∆fH° (298.15 K), ∆fH° (298.15 K), S° (298.15 K), Cp, 

сведения о теплотах фазовых переходов и изменениях энтальпии фазовых 
переходов для примерно 5000 веществ.

MALT2

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014

Ориентирована на анализ 
процессов производства 
керамики, полупроводников, 
ядерных топлив, материалов для 
производства ядерных реакторов, 
анализа плазмохимических 
процессов и т.д.



61

Предлагает рецензированную инженерную информацию широкого охвата, 
отобранную из наиболее авторитетных источников и предоставленную для 
быстрого и удобного доступа. Обширная коллекция Knovel содержит данные 
о свойствах материалов и процессов, проектные данные, надлежащие 
практики, уравнения и формулы, необходимые для конкретных отраслей и 
инженерных дисциплин.

• International Critical Tables of Numerical Data, Physics, Chemistry and 
Technology (1st Electronic Edition)

• Knovel Critical Tables 2d edition

• Smithsonian Physical Tables 9th Revised Edition

Knovel
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MatNavi (NIMS Materials Database)

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
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Одно из самых крупных 
собраний неорганических 
материалов

• Фазовые диаграммы
• Кристаллические 

структуры
• Термофизические

свойства

Pauling File
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Научно-исследовательская и информационная платформа, которая 
компилирует и критически оценивает данные по конституционным 
свойствам неорганических материалов, диаграммам состояния и т.д. 

MSI Eureka
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БД охватывает практически все 
неорганические материалы, по 
которым когда-либо 
публиковались данные в 
литературе, начиная с 1890 года. 
Постоянно обновляется. Создается 
межународной группой 
специалистов в области фазовых 
диаграмм MSITR, Materials Science
International Team, в межународных
программах по критической 
оценке данных, ведущихся более 
чем 25 лет.
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MSI Eureka
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Программный комплекс для расчета фазовых равновесий в многофазный 
многокомпонентных системах, в состав которого входит банк данных, 
содержащий критически отобранные термодинамические свойства. 
Ориентирован на решение задач металлургии, химии, материаловедения и 
геохимии. Область применимости ограничена только наличием 
термодинамических данных. Термодинамические модели, необходимые для 
анализа соответствующих процессов, включены в состав программного 
комплекса и учтены при разработке структуры базы данных.

MTDATA

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
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В течение 40 лет фирма разрабатывает программное обеспечение для 
моделирования практически любых многокомпонентных гетерогенных 
водных растворов. Основой программного обеспечения OLI является OLI 
Engine, который включает в себя решатели (Solvers), а также анализаторы –
Stream Analyser, OLI Express, Water Analyser. Термодинамический 

программный комплекс OLI позволяет анализировать многокомпонентные 
водные растворы, включая жидкую и газовую фазы, растворы органических 
веществ, в диапазоне температур от -50 до 300 °C при давлении до 1500 
бар. В результате вычислений определяются pH, ионная сила, энтальпия, 
плотность и осмотическое давление. Программа моделирования 

окружающей среды (Environmental Simulation Program) предназначена для 
анализа стационарных процессов. Анализ нестационарных процессов можно 
выполнить при помощи другой программы – DynaChem.

База данных OLI содержит термодинамические, транспортные и физические 
свойства веществ, образованных из 79 химических элементов, их свойства в 
водных растворах, а также свойства более 3000 органических соединений.

OLI

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
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Программный комплекс для расчетов фазовых диаграмм и 
термодинамических характеристик многокомпонентных сплавов.

Продукт компании CompuTherm LLC, созданной в 1996 году для разработки 

программных комплексов, предназначенных для расчета фазовых 
диаграмм. Кроме того, в CompuTherm разработано несколько коммерческих 

баз данных по сплавам.

Pandat

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
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Thermo-Calc
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Мощная и гибкая программа, предназначенная для выполнения 
термодинамических расчетов и построения фазовых диаграмм. При 
разработке особое внимание уделялось возможности исследования 
термодинамических систем с использованием существенно неидеальных 
моделей. Развивается начиная с 1981 профессором Королевского 
Технологического института Бо Сундманом.
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• ASM Alloy Phase Diagram Database — БД по фазовым 

диаграммам и свойствам сплавов

• CEA (Chemical Equilibrium with Applications, NASA) —

программа, предназначенная для расчета равновесного 
состава и свойств сложных термодинамических систем.

• DDBST — один из крупнейших банков данных по 

термофизическим свойствам чистых веществ и их смесей

• PPDS — программное обеспечение для термодинамических 

расчетов и БД по теплофизическим свойствам газов и 
жидкостей

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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• ChemSpider — база данных химических соединений и 
смесей, принадлежащая королевскому химическому 
обществу Великобритании

• Crystallography Open Database

• ICSD — крупнейшая база данных структур кристаллических 
неорганических веществ FIZ Karlsruhe

• SciGlass — БД по составу и свойствам стекол (плотность, 

вязкость, механические, оптические, электрические 
свойства)

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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• Тривиальное название TributylTributylTributylTributyl phosphatephosphatephosphatephosphate

• Систематическое название Phosphoric acid tributyl ester

• Молекулярная (брутто-) формула C12H27O4P

• Рациональная формула (С4Н9О)3Р=О
– … в полуразвернутом виде (СН3СН2СН2СН2О)3Р=О

• Двумерное представление

• Трёхмерное представление

• Молекулярные поверхности

• Идентификаторы
– CAS RN 126-73-8

– IUPAC Standard IUPAC Standard IUPAC Standard IUPAC Standard InChIInChIInChIInChI 1S/C12H27O4P/c1-4-7-10-14-17(13,15-11-8-5-2)16-12-9-6-3/h4-12H2,1-3H3

– IUPAC Standard IUPAC Standard IUPAC Standard IUPAC Standard InChIKeyInChIKeyInChIKeyInChIKey STCOOQWBFONSKY-UHFFFAOYSA-N

– SMILES O=P(OCCCC)(OCCCC)OCCCC

Формы отображения веществ в БД

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014



72

Номер, под которым химическое вещество (или смесь веществ) 
зарегистрировано в Chemical Abstracts Service.

Присваивается в хронологическом порядке, химический смысл 
не закладывается.

TributylTributylTributylTributyl phosphatephosphatephosphatephosphate
TBP; Phosphoric acid tributyl ester; Butyl phosphate; Celluphos 4; Disflamoll TB; 
Tri-n-butyl phosphate; Tributoxyphosphine oxide; Butyl phosphate, ((BuO)3PO); 
Butyl phosphate, tri-; Tributilfosfato; Tributyle (phosphate de); Tributylfosfaat; 
Tributylphosphat; Tributylfosfat; Tributylphsophate; Tributyl ester of phosphoric 
acid; Kronitex TBP; Phosphoric acid tri-n-butyl ester; Syn-O-Ad 8412; NSC 8484; 
tributhyl phosphate

CAS RN данного вещества однозначен 126-73-8

CAS Registry Number

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
Научный семинар лаборатории химической термодинамики, 17 дек 2014
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• Химические соединения представляются как буквенно-цифровые 
линейные последовательности, согласующиеся с номенклатурой IUPAC. 

• Линейные нотации могут быть чрезвычайно компактными, что является 
преимуществом при хранении информации о соединениях. 

• Позволяют свободно обмениваться информацией о химических 
соединениях без необходимости использования специального ПО, 
интерпретация поддерживается поисковыми системами. 

Наиболее популярные типы линейных нотаций:

• SMILES (Simplified Molecular Input Line Entry System)

– в текстовой строке показывает состав вещества и связи между атомами 
(метод валентных связей)

• SMARTS (расширение SMILES)

• InChI (IUPAC International Chemical Identifier)

– компьютеризованный вариант систематического названия 

Линейные нотации

Термодинамика в Глобальной Сети: текстовый поиск и базы данных
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Настоящее: 

Тысячи людей в течение десятков лет вручную составляют 
библиографические справки и заполняют базы данных 

Будущее: 

Системы автоматического распознавания информации 
• CLiDE (SimBioSys, Канада) — наиболее развитая программа из перечисленных, 

но нередко ошибается, требует вмешательства человека и «не знает» многих 
особенностей молекул.

• OSRA (Игорь Филиппов, Frederick National Laboratory for Cancer Research, NIH, 
DHHS, Frederick, MD) — проект с открытыми исходниками. Активно развивается, 
но обладает на данный момент худшим качеством распознавания.

• ChemoCR (Марк Циммерман, институт Фраунгофера, Германия) — находится в 
закрытой разработке: программное обеспечение недоступно, тем не менее 
опубликовано немалое количество работ по алгоритмам, используемым в ней. 

Пополнение баз данных
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http://td.chem.msu.ru/res/useful-links/


