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Рассмотрен объектно−реляционный 
подход к созданию базы данных, пред-
назначенной для информационной 
поддержки многомасштабной схемы 
расчета многослойной полупрово-
дниковой наноструктуры (МПНС). 
В разработанной ранее схеме расчета 
МПНС для определения свойств всей 
структуры использовано иерархиче-
ское представление расчетных дан-
ных, полученных с помощью различных 
вычислительных модулей по каждому 
слою рассматриваемой МПНС в от-
дельности. В отличие от известных 
материаловедческих баз данных, ко-
торые служат только для хранения и 
поиска информации по существующим 
структурам и их свойствам, представ-
ленная база данных — центральный 
блок схемы расчета МПНС, с помощью 
которого осуществляется обмен дан-
ными между различными расчетными 
модулями. Описан современный 
подход к проектированию материа-
ловедческих баз данных, а именно: 
представлена реляционная модель 
хранения данных, которая применяет-
ся для решения ресурсоемких и раз-
номасштабных задач. Использована 
объектно−реляционная архитектура 
планировщика, которая позволяет 
обеспечить высокоскоростной обмен 
данными между различными расчет-
ными модулями схемы расчета МПНС. 
Представлена реализация простого 
и удобного пользовательского интер-
фейса, позволяющего осуществлять 
выборку данных, согласно заданному 
критерию, а также формировать фай-
лы, содержащие входные данные для 
вычислительных модулей. Предложен-
ные подходы могут быть применены 
в различных отраслях науки, включая 
авиационную и ракетно−космическую 
отрасли, в частности в системах управ-
ления инженерными (материаловедче-
скими) данными.
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объектно−реляционная архитектура, 
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Введение

Применение имитационного 
моделирования для разработки 
новых технологий по получению 
многослойных полупроводнико-
вых наноструктур с заданными 
свойствами в настоящее время 
является актуальным.

Существует широкий спектр 
материаловедческих баз данных, 
однако все они рассматривают 
проблему с какой−то одной точки 
зрения. Отдельно можно выделить 
несколько групп.

1. Базы данных по физиче-
ским свойствам различных мате-
риалов.

Эти базы содержат инфор-
мацию о различных физических 
свойствах веществ, однако, в боль-
шинстве своем, не хранят данных 
о кристаллической структуре со-
единения. К таким базам относят-
ся, например: Chemical Abstracts 
Service, Cambridge Scientific Ab-
stracts METADEX, MIT Material 
Properties Database [1], база дан-
ных по полупроводникам ФТИ им. 
А. Ф. Иоффе РАН [2].

2. Кристаллографические ба-
зы данных.

Базы данных этой группы 
включают в себя информацию 
о строении довольно большого 
количества химических соеди-
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нений, однако содержат мало информации о тре-
буемых физических свойствах. Это такие базы как: 
Crystallography Open Database, Inorganic Crystal 
Structure Data, NIST Structural Database.

3. Базы данных, содержащие научные статьи по 
материаловедению.

Достоинством таких баз данных является боль-
шой объем разнообразной информации о различных 
свойствах веществ. К недостаткам можно отнести 
следующие: данные зачастую бывают плохо струк-
турированы, что существенно осложняет поиск и 
дальнейшую работу с ними. Пример такой базы дан-
ных: Ulrich’s Periodical Directory. 

Цель работы — создание программного обе-
спечения, позволяющего осуществлять информа-
ционную поддержку вычислительных эксперимен-
тов по предсказательному моделированию новых 
многослойных полупроводниковых наноструктур с 
заданными параметрами и прогнозируемыми свой-
ствами. 

Особенности архитектуры информационной 
поддержки для расчета многослойной 
полупроводниковой наноструктуры

Многослойная полупроводниковая нанострукту-
ра (МПНС) — выращенная на подложке неоднород-
ная структура, состоящая из различных полупрово-
дниковых слоев, имеющих определенную толщину 
(измеряется в НМ), химический состав и в общем 
случае отличающихся шириной запрещенной зоны 
и параметрами кристаллической структуры. При по-
лучении таких структур между двумя различными 
слоями формируется гетеропереход, на котором воз-
можна повышенная концентрация носителей заряда. 
Следуя иерархическому представлению многослой-
ных полупроводниковых наноструктур, предложен-
ному в работе [3], в МПНС выделяют:

− подложку — кристаллическую основу, на ко-
торую наносят полупроводниковые слои;

− кристаллический массив полупроводника – 
слой с определенным химическим составом и кри-
сталлической структурой;

− интерфейсы — границы раздела слоев; 
− примыкающие к интерфейсу приповерхност-

ные и надповерхностные кристаллические массивы 
(приповерхностные и надповерхностные слои, со-
стоящие из 1—3 атомарных слоев).

Созданная база данных (БД) является составной 
частью многомасштабной схемы расчета (МСРПН) 
структуры и свойств МПНС, представленной в рабо-
те [3]. В эту схему также входят блоки, базирующиеся 
на статической и динамической модели твердого тела. 
Блок, состоящий из программных модулей, которые 
опираются на статическую модель, используется для 
теоретических расчетов равновесных свойств полу-
проводниковых кристаллических структур и МПНС 
на их основе. В него входят различные программные 

модули. Так, программный модуль по плотной упа-
ковке монокристаллов, построенный на базе модели 
ионно−атомных радиусов [4, 5], позволяет определять 
метрические параметры, в том числе координаты 
базисных атомов и значения параметров элемен-
тарной ячейки для отдельных кристаллических 
слоев МПНС, основываясь на кристаллохимической 
информации. Программный модуль, базирующийся 
на квантово−механических расчетах, с помощью 
которых моделируют атомно−кристаллическую и 
электронную структуру, а также отдельные свой-
ства МПНС, включает в себя методы первоприн-
ципной молекулярной динамики в рамках теории 
функционала электронной плотности с использо-
ванием базиса плоских волн и PAW−потенциалов 
(программные комплексы VASP [6] и PWscf [7])[8, 9]. 
В динамический блок входят программные модули, 
позволяющие моделировать изменения структуры 
МПНС во времени, в том числе изучать начальные 
этапы роста МПНС, рассматривать структуры с де-
фектами, в том числе протяженными, и т. д. В этих 
расчетных модулях применяют методы молекуляр-
ной динамики (с подбором параметров потенциалов 
межатомного взаимодействия на БД первопринцип-
ных расчетов), кинетический метод Монте−Карло и 
др. В разработанной БД хранится как информация 
о расчетных и экспериментальных данных по кри-
сталлической структуре и химическому составу по 
отдельным слоям МПНС, так и по всей структуре в 
целом. Кроме того, она обеспечивает хранение про-
межуточных результатов расчетов и передачу дан-
ных между расчетными модулями. В дальнейшем 
в БД планируется хранить результаты расчетов 
отдельных физических свойств, характерных для 
полупроводниковых материалов, и данные по спо-
собам получения конкретных полупроводниковых 
наноструктур.

На рис. 1 приведены примеры иерархического 
представления для однослойной полупроводнико-
вой наноструктуры GaN/Si (InN/Si) и для много-
слойной полупроводниковой наноструктуры GaN/
AlGaN/AlN на подложке Al2O3. Данные по каждому 
выделенному слою хранятся в разработанной БД 
отдельно. Например, в БД хранится информация по 
кристаллическому массиву Si, приповерхностному 
слою Si, интерфейсу, надповерхностному слою GaN и 
кристаллическому массиву GaN (см. рис. 1, а). Анало-
гичный способ хранения информации используется 
для структуры GaN/AlGaN/AlN/Al2O3, представлен-
ной на рис. 1, б.

Планировщик на основе описаний операций с 
данными и спецификаций информационных потоков 
должен обеспечивать взаимодействие расчетных 
модулей многомасштабной схемы расчета (входные 
данные одного модуля — выходные данные друго-
го) [3]. 

При создании МСРПН использовали иерар-
хическую последовательность построения вычис-
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лительных алгоритмов. МСРПН состоит из двух 
основных блоков, каждый из которых соответствует 
стационарной и динамической модели, а также соот-
ветствующей схемы базы данных. Блоки МСРПН со-
держат различные расчетные модули. Каждый такой 
модуль решает определенные задачи, и может быть 
рассмотрен как отдельная программа с определенной 
функциональностью. При разработке информаци-
онной поддержки применялся принцип последова-
тельного иерархического представления и хранения 
данных во взаимосвязи структура — свойство на 
различных уровнях структурной иерархии. Для кон-
кретной МПНС собираются исходные и рассчетные 
данные по кристаллическому массиву подложки, по 
каждому приповерхностному и надповерхностно-
му слою, а также по интерфейсам отдельно в виде 
таблиц. Затем полученные данные объединяются и 
ставятся в соответствие данным, известным из экс-
периментов, или рассчитанным с помощью МСРПН 
макросвойствам многослойной полупроводниковой 
наноструктры в целом.

В ходе проведенных работ была построена 
реляционная модель хранения данных [10], а так-
же разработана объектно−
реляционная архитектура 
планировщика. На рис. 2 
представлена спроектиро-
ванная схема БД. 

Согласно данной схе-
ме, каждому монослою (блок 
«Кристаллохимическая фор-
мула») ставятся в соответ-
ствие характеристики, полу-
ченные при помощи различ-
ных расчетных модулей (от-
ношение «многие−к−одному»), 
его химический состав (отно-
шение «один−ко−многим») и 
геометрия соединения (отно-
шение «многие−к−одному»). 

Химическая формула со-
единения (блок «Химический 

состав») и элементы таблицы 
Менделеева связаны отношени-
ем «многие−ко−многим». Для его 
реализации использована ассо-
циативная сущность. Химиче-
ские элементы и типы радиусов 
также связаны соотношением 
«многие−ко−многим» (посколь-
ку каждому химическому эле-
менту может соответствовать 
набор радиусов для различных 
типов связи). Для реализации 
данного соотношения вводится 
ассоциативная сущность, кото-
рая включает в себя значения 
радиусов, а также ссылку на 

таблицу, содержащую дополнительную информацию 
— заряд и координационное число, соответствующие 
данному атому.

Федоровская группа (блок «Кристаллографи-
ческая информация») принадлежит к определенной 
кристаллической системе (отношение «многие−к−
одному»). Для каждой федоровской группы опреде-
лен набор позиций Уайкова, ссылающихся на нее 
при помощи внешнего ключа (отношение «один−ко−
многим»). Позиция Уайкова принадлежит к опреде-
ленному типу, который, в свою очередь, опреде-
ляется таблицей типов позиций Уайкова. Условие 
принадлежности атома какой−либо позиции Уайкова 
означает, что центр атома находится в определен-
ном объеме, лежит в плоскости или на прямой, и т. д. 
Другими словами, это условие ограничивает область 
изменения координат атома.

Элементарная ячейка (блок «Структурные ха-
рактеристики элементарной ячейки»), соответству-
ющая рассматриваемому монослою, представлена 
как собственными характеристиками, так и набором 
составляющих ее атомов, а также связей между ни-
ми (отношение «один−ко−многим»). Атомы и связи 

Рис. 1. Полупроводниковые наноструктуры 
GaN/Si (InN/Si) (а) 
и GaN/AlGaN/AlN/Al2O3 (б)

Рис. 2. Схема
базы данных

МОДЕЛИРОВАНИЕ ПРОЦЕССОВ И МАТЕРИАЛОВ
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ссылаются на содержащую их ячейку с помощью 
внешнего ключа. Кроме того, связь ссылается на па-
ру атомов, которые она связывает между собой (два 
отношения «один−к−одному»).

Рассматриваемый монослой определяется хи-
мическим составом (формулой) и кристаллической 
структурой. Также при задании химической форму-
лы существенным является число компонент и тип 
химической связи (ионная, ковалентная и пр.).

Геометрия соединения определяется федоров-
ской группой (которая принадлежит определенной 
кристаллической системе). Каждому химическому 
элементу, входящему в данное соединение, ставит-
ся в соответствие атомный радиус (в зависимости 
от типа связи в соединении) и позиция Уайкова 
(в зависимости от выбранной федоровской группы, 
с учетом кратности конкретного атома, входящего 
в химическую формулу). Причем для ионного типа 
связи при выборе радиуса также имеют значение 
координационное число и заряд атома.

Монослою с заданными химической формулой 
и кристаллической структурой ставятся в соответ-
ствие результаты расчетов, которые могут быть по-
лучены при помощи различных расчетных модулей 
(модуль плотной упаковки, модуль первопринципно-
го расчета, модуль подгонки (фиттинга) потенциала, 
молекулярно−динамический модуль).

Результатами являются как физические свой-
ства (плотность упаковки, полная энергия, распре-
деление электронных плотностей и т. д.), так и струк-
турные характеристики (постоянные решетки, углы, 
координаты атомов). При этом данные, полученные 
в результате работы одного модуля, могут быть ис-
пользованы как входные для другого.

В приложении, реализующем функции плани-
ровщика, было построено отображение реляцион-
ной модели в объектную и реализован интерфейс 
пользователя (рис. 3), позволяющий осуществлять 
выборку данных, согласно заданному критерию, а 
также сохранять результат выполнения запроса в 
текстовый файл для последующего импорта в це-
почку расчетных модулей. 

Реализация объектно−реляционного отображе-
ния (ORM) базировалась на технологии NHibernate 
[11, 12]. Ее существенной особенностью является аб-
страктная инвариантная модель представления дан-
ных, которая может быть легко адаптирована в слой 
пользовательского интерфейса (механизм mapping) 
и среду СУБД (механизм connection). В процессе вы-
полнения данной работы для задания отображений 
использовали код на языке C# и соответствующую 
библиотеку Fluent NHibernate. 

Покажем, например, как планировщик форми-
рует в БД представления и рабочие файлы импор-
та для расчетных программных модулей системы 
МСРПН. Пользователь, в удобном графическом ин-
терфейсе (см. рис. 3), задает число компонент, из кото-
рых состоит рассматриваемая химическая формула, 
вводит наименование химических элементов (базис-
ных атомов), входящих в нее, и их коэффициенты в 
химической формуле. В соответствии с тем, какой 
тип связи имеет место в материале с рассматривае-
мой химической формулой (ионной, ковалентной и 
т. д.), пользователь имеет возможность выбрать зна-
чения радиусов базисных атомов с учетом значений 
соответствующих координационных чисел [4]. Далее 
задается геометрия рассматриваемой структуры. Из 
списка всех возможных федоровских групп симме-
трии и соответствующих им наборов возможных 
позиций Уайкова, которые определяют границы 
значений координат базисных атомов, входящих в 
химическую формулу, пользователь выбирает кон-
кретное геометрическое представление заданной 
химической формулы. Итогом работы этого блока 
является файл с данными о химическом составе, зна-
чениях радиусов атомов химических элементов, из 
которых состоит рассматриваемое вещество. Таким 
образом, с помощью БД формируются представления 
и рабочие файлы для расчетных модулей, которые 
при необходимости могут быть отредактированы 
пользователем. Результаты работы различных рас-
четных модулей МСРПН также сохраняются в спе-
циализированной подсхеме БД.

При создании информационной поддержки для 
хранения и манипулирования свойствами много-
слойной полупроводниковой наноструктуры ис-
пользовали следующие программные средства и 
технологии:

− Microsoft SQL Server 2008 — целевая СУБД;
− NHibernate — ORM−библиотека;
− NET Framework 3.5 — программная платфор-

ма;
− Microsoft Visual Studio 9.0 — среда разработки 

(язык программирования — C#).

Заключение

Классифицированы и структурированы соот-
ветствующие данные предметной области и собраны 
функциональные требования для реализации проек-

Рис. 3. Пользовательский интерфейс информационной под-
держки
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Abstract. The article examines the object−relational approach to the 
creation of a database, designed to provide informational support to the 
multiscale computational scheme of multilayer semiconductor nanos-
tructures. The MSNS computational scheme developed earlier by our 
group uses hierarchic representation of computational data obtained 
by various computational modules. Each layer of MSNS is treated 
separately. In contrast to well−known materials databases, which serve 
for storing and retrieving of information on existing structures and its 
properties, the database described in this paper is the central unit of 
MSNS computational scheme. The database provides data interchange 
between various computational units. In this paper we describe the 
modern approach to material database design. More specifically, data 
storage relational model which applies to solving resource−intensive 
and different−scale problems is proposed. Object−relational scheduler 
architecture is used in our work. It allows high−speed data exchange 
between various computational units of MSNS computational scheme. 
We introduce simple and user−friendly interface allowing criteria−based 
data retrieving as well as creation of input files for computational 
modules. These approaches can be applied in various branches of sci-
ence, including the aviation and space industry, in particular in control 
systems of engineering (materials science) data.

Key words: database, object–relational architecture, multilayer semi-
conductor nanostructures, multiscale calculation scheme.
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та. Разработана информационная поддержка вычис-
лительного эксперимента, включающая схему БД, 
ограничения целостности, правила агрегирования 
данных и прототип пользовательского интерфейса. 
Кроме того, построено отображение реляционной 
модели в объектную, а также реализован планиров-
щик, являющийся поставщиком данных в приложе-
ния. Разработанная многомасштабная схема расчета 
апробирована на компьютерных моделях процессов 
получения перспективных многослойных гетеро-
структур и для оценки их базовых параметров.
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