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Создан программно�аппаратный комплекс, пред�
назначенный для прогнозирования и проектирова�
ния свойств полимеров и полимерных материалов.
Составной частью комплекса являются разрабо�
танные прототип базы данных полимеров для хра�
нения и поиска информации о свойствах полимер�
ных материалов и композитов на их основе и
прототип программы управления базой данных для
поиска информации в базе данных. С применением
комплекса выполнен выбор кандидата для созда�
ния нового композиционного материала по задан�
ным свойствам заказчика и спрогнозирован подхо�
дящий по свойствам класс полимеров –
полиуретан. Разработана рецептура, и получен об�
разец нового композиционного материала с задан�
ными свойствами на основе полиуретана.

Ключевые слова: база данных; взаимосвязь
«структура�свойство»; композиционный материал;
полиуретан; программно�аппаратный комплекс;
цифровое прогнозирование.

A hardware�software suite for prediction and design of
properties of polymers and polymer materials has been
created. The complex includes a developed prototype
of a polymer database for storing and searching
information about properties of polymer materials and
polymer�based composites, and a prototype of a
database management program for searching
information in the database. The complex was used to
select a candidate for creation of a new composite
material on the basis of properties specified by the
customer, and to predict suitable polymer class
polyurethane on the basis of its properties. The new
composite material with the required properties has
been developed.

Key words: composites; database; digital prediction;
hardware�software suite; polyurethanes; «structure�
property» relationship.

Исследование выполнено в рамках реали�
зации стратегического проекта «Химия новой
экономики». Научно�исследовательский про�
ект «Цифровое прогнозирование и проектиро�
вание веществ с заданными свойствами».

The research was carried out as part of the
implementation of the strategic project «Chemistry
of the New Economy». The name of the project is
«Digital prediction and design of substances with
required properties».
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В последнее время в тематике мировых науч�
ных исследований немаловажное место отводится
применению цифровых технологий в нефтегазо�
химии, в том числе при разработке новых матери�
алов. В Российской Федерации большинство про�
мышленных предприятий, производящих поли�
меры, ориентированы на получение базовых ма�
рок со стандартными свойствами, что не
позволяет должным образом конкурировать с за�
рубежными производителями, переходящими на
индивидуальный подход к каждому перспектив�
ному потребителю. Кроме того, ввиду ограничен�
ности собственного ассортимента затруднен пере�
ход от промежуточного сырья (полимер) к полу�
чению готовой продукции фи изделиям, в связи с
чем задача получения материалов с индивидуаль�
ными или уникальными свойствами является
стратегически важной.

Обработка большого объема данных требует
наличия высокоскоростного доступа к характери�
стикам полимеров и композитов. Это может быть
обеспечено путем создания собственной базы дан�
ных, которая обеспечивает структурированное
хранение информации, высокоскоростной доступ
к значениям, дает возможность расширять базу
данных за счет внесения дополнительных свойств
или информации.

Облачные решения, существующие в настоя�
щее время, не могут обеспечить достаточную безо�
пасность хранения данных и скорость доступа к
информации при обработке данных на стороне
клиента.

Программно�аппаратный комплекс включа�
ет высокопроизводительную рабочую станцию
для проведения компьютерного моделирования
структуры и свойств полимерных и композицион�
ных материалов, постоянно пополняемую базу
данных свойств полимеров базовых полимеров,
композитов, добавок и наполнителей, реактор для
синтеза полимерных композиций и добавок, отде�
лочное оборудование для получения готовых по�
лимерных материалов и опытных изделий на их
основе.

В качестве архитектуры будущей программы
рассматривались несколько вариантов реализа�
ции ПО:

� клиентская часть с локальной базой данных;
� клиент�серверная архитектура;
� трехзвенная архитектура, включающая сер�

вер базы данных, сервер бизнес�логики и клиентс�
кое приложение 1.

Выбор третьего варианта архитектуры про�
граммного комплекса, включающего базу данных
и управляющую программу, обусловлен возмож�
ностью обеспечения требований к хранению дан�

ных (совместный доступ, разграничение прав
пользователей, ссылочная целостность, реплика�
ция), и простотой распространения программы и
обеспечения доступа пользователей, поскольку в
качестве клиента можно использовать браузер,
который установлен на всех персональных компь�
ютерах. На рис. 1 приведены наиболее популяр�
ные серверы баз данных.

Рис. 1. Рынок серверов баз данных по состоянию на
2021 г. 2

В качестве сервера выбран Microsoft SQL
Server, на этапе разработки использовалась вер�
сия Express 3. Клиентская часть разработана с при�
менением среды программирования Embarcadero
RAD Studio 4, сервер бизнес�логики был написан с
использованием uniGUI Web Application
Framework 5, cвязь «сервер баз данных – сервер
бизнес�логики» осуществляется по технологии
Fire DAC (компоненты входят в поставку RAD
Studio) 6, запросы данных проводятся посред�
ством языка SQL.

Программа управления выполнена по трех�
звенной архитектуре, что облегчает разработку
новых версий программы, добавление новых фун�
кций, и алгоритмов обработки свойств полимеров
и композитов.

Клиентская программа (рабочий прототип)
представлена в виде однодокументного окна, от�
крываемого в окне браузера путем перехода на
веб�страницу. Окно разделено на 2 области – об�
ласть навигации и рабочая область.

Прототип программы управления базой дан�
ных позволяет выполнять следующие функции:

� создание, хранение, отображение и вывод в
таблицы основной информации о свойствах поли�
меров и композитов;

� изменение свойств полимеров и композитов;
� осуществлять параметрический поиск ин�

формации по параметрам.
Созданная база данных и программа управ�

ления позволяет производить сбор, корректиров�
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ку и обработку информации по свойствам поли�
меров и композитов.

Созданные прототип базы данных «SMART
Polymer And Composite Database» и прототип про�
граммы управления базой данных «SMART
Polymer And Composite Data Manager» зарегист�
рированы в ФИПС 7, 8.

Разработан и введен в опытную эксплуатацию
программно�аппаратный комплекс по прогнозиро�
ванию и проектированию свойств полимерных и
композиционных материалов на их основе.

Для разработки прототипа базы данных по�
лимеров для хранения и поиска информации о
свойствах полимерных материалов и композитов
на их основе, осуществлен литературный и патен�
тный поиск данных, описывающих свойства поли�
меров и композитов. Рассмотрены и внесены в
базу сведения о десяти базовых полимерах и ком�
позиционных материалах на их основе (полиэти�
лен, полипропилен, поливинилхлорид, полисти�
рол, полиуретан, полиэтилентерефталат, поли�
сульфон, полиэфирсульфон, СКЭП/СКЭПТ,
эпоксидные смолы), значения величин механи�
ческих, физических и физико�химических
свойств (всего более 2000 значений).

Для управления базой данных создан прото�
тип программы управления, предназначенный
для ввода, корректировки и поиска информации о
свойствах полимерных материалов и композитов
на их основе, внесенных в базу данных.

Формы программы позволяют осуществить
подбор полимерного материала или композита по
заданным свойствам как путем выборки из базы

данных, так и путем интеллектуального поиска.
Предусмотрена печать отчетных форм по резуль�
татам поиска.

Программа выполнена по клиент�серверной
технологии и обеспечивает совместный доступ и
редактирование информации в режиме реального
времени. Программа может применяться при по�
иске конструкционного материала с заданными
свойствами, а также использоваться для выбора
кандидатов для проектирования нового материала.

С применением разработанных прототипов
базы данных и программы управления ею осуще�
ствлен выбор кандидата для создания нового ком�
позиционного материала по заданным заказчиком
потребительским и эксплуатационным свой�
ствам:

� предел прочности при растяжении – не ме�
нее 70 МПа;

� плотность – не менее 1200 кг/м3;
� модуль Юнга – не менее 1700 МПа.
Отбор полимеров�кандидатов проведен по

созданной базе данных с применением инстру�
мента «Простой поиск» программы управления
базой данных. Поиск выполнен с помощью SQL�
запроса, который формирует программа. В ре�
зультате проведенного отбора выявлено, что тре�
буемым набором потребительских свойств обла�
дают полиуретаны (рис. 2).

Далее проведены работы по разработке ре�
цептуры материала и получен образец полимера с
заданными свойствами. Выполненные экспери�
ментальные исследования подтвердили факт со�
ответствия свойств полученного образца поли�
уретана заданным характеристикам материала.

Рис. 2. Результаты поиска полимеровJкандидатов с помощью программы управления базой данных «SMART
Polymer And Composite Data Manager»
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В то же время отмечена недостаточная эф�
фективность стандартных инструментальных ме�
тодов исследования для детального анализа и вы�
явления механизма влияния структуры, формы и
концентрации добавок на свойства полученного
материала. В этой связи, для проведения дальней�
ших исследований возникает необходимость в
применении цифровых методов с целью прогно�
зирования свойств полимеров и композитов.

Для разработки научных и технологических
основ создания композиционных материалов с за�
данными свойствами необходимо выполнение
многомасштабного моделирования с использова�
нием методов квантовой химии для количествен�
ного расчета межмолекулярных взаимодействий
«полимер�наполнитель», программного обеспече�
ния COMSOL для моделирования механических
и физико�химических свойств композитов, и ис�
кусственного интеллекта для более точного под�
бора полимеров�кандидатов.


