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УДК 621.793:539.23 

С.І. Сидоренко, С.О. Замулко 

“ПРЯМА ЗАДАЧА” Й “ОБЕРНЕНА ЗАДАЧА” ІНЖЕНЕРНОГО КОНСТРУЮВАННЯ МАТЕРІАЛІВ 

The paper analyzes tasks associated with new materials design recently applied in material science in light of the 
principle stating that new knowledge design should be based on the previously accumulated knowledge, as well           
as wide application of computer technologies and operating with material science databases. We show that the general 
problem of computer design of materials should be divided into 3 problems. The aim of the direct problem is             
to construct the interpolation polynomial based on available materials science discrete databases available. 
Accumulation, analysis and algorithms of materials science databases operation is a relatively independent task. After 
solving the direct problem (when interpolation polynomial is constructed) an inverse problem may be solved using 
this polynomial: what chemical composition of material can provide obtaining predetermined properties (inverse 
problem of the first order). The inverse problem can be solved (what chemical composition will provide 
predetermined properties) through quantum-simulation modeling (from ab initio, for example). In this case, some 
restrictions are to be imposed on Schrцdinger equation. When it is solved, the researcher obtains the chemical 
composition providing predetermined properties under conditions of imposed restrictions (inverse problem of the 
second order). Solving these problems for specific systems will facilitate creating new materials with predetermined 
properties. 

Вступ 

Сьогодні в теоретичному матеріалознавстві 
все більш широко застосовуються методи “ін-
женерного конструювання матеріалів” — побу-
дови новітніх знань на основі вже накопичених 
оперуванням матеріалознавчими базами даних 
[1—9] та розв’язуванням задач “із перших 
принципів”. 

Одним із найбільш цитованих вчених у га-
лузі інженерного “конструювання” матеріалів є 
професор університету штату Айова (США) 
К. Раджан, який підтримує портал CoSMIC [10], 
що накопичує і структурує інформацію в цій 
сфері. 

Методи “інженерного конструювання ма-
теріалів” одержали назву “Data Base Science 
and Science on Materials Design” (“Наука опе-
рування базами даних та конструювання мате-
ріалів”), які активно розвиваються завдяки сві-
товим науково-освітнім програмам і мережам. 
Ця тенденція є проявом більш загальної тен-
денції — створення фізико-матеріалознавчих 
основ “конструювання” — наперед заданого, 
цілеспрямованого формування складу (хімічно-
го і фазового) та структури (кристалографічної, 
дефектної, електронної) з метою отримання 
матеріалів з новими необхідними властивостя-
ми та новим поєднанням властивостей [6, 11]. 

Актуальність напряму “Data Base Science 
and Science on Materials Design” зумовлена змі-
нами співвідношення між безпосередньо екс-
периментальною роботою дослідника в лабора-

торії і роботою у віртуальних об’єднаннях вче-
них, у віртуальних інтелектуальних просторах, 
що пов’язано з новими можливостями в отри-
манні, накопиченні та поширенні знань — за-
вдяки розвитку світових інформаційно-комуні-
каційних мереж [5].  

Ці пропорції сьогодні змінюються [9, 12] 
на користь теоретичного матеріалознавства: на-
копичення баз даних у світових мережах, In-
ternet-ресурсах та їх аналізу [13—15] як основи 
для пошуку нових матеріалів і нових власти-
востей, теоретичного “конструювання” (перед-
бачення) матеріалів “із перших принципів” із 
застосуванням GRID-технологій у суперком-
п’ютерних кластерах [15—19]. 

Постановка задачі 

Мета статті — модифіковане зображення 
“прямої задачі” й “оберненої задачі” в інженер-
ному “конструюванні” матеріалів.  

“Пряма задача” й “обернена задача” у мето-
дах інженерного “конструювання” матеріалів 

Всі задачі з інженерного “конструювання” 
матеріалів зводяться до трьох: прямої задачі, 
оберненої задачі 1-го роду і оберненої задачі  
2-го роду. Охарактеризуємо кожну з них.  

Припустимо, що є велика кількість баз 
даних, у яких кожному складу або інтервалам 
складів матеріалу поставлені у відповідність фі-
зичні властивості (їх може бути 1, 2, ..., j  і 
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т.д.). Метою розв’язання “прямої задачі” є по-
будова інтерполяційного полінома на основі 
наявних дискретних баз даних. У цій побудові 
(в цих обчислювальних процедурах) склад ма-
теріалу є аргументом, а властивості — функцією 
(у загальному випадку — частково-неперерв-
ною).  

Необхідно побудувати узагальнений алго-
ритм розв’язання “прямої задачі”. Вона має 
такий вигляд. 

Нехай існує K  хімічних елементів, з яких 
може бути створений новий матеріал: 1,N  

2,..., ,...,i kN N N . 
Тоді j-ю властивістю матеріалу jF  є 

( 1) ( 2) ( ) ( )
1 2( , ,..., ,..., , )C C Ci Ck

j i kF N N N N T , 

де iC  — концентрація хімічного елемента iN , 

що входить до складу нового матеріалу, 
1iC =∑ , T  — температура. 

Функція jF  — неперервна у певних інтер-
валах концентрацій і температур, що визнача-
ється діаграмою фазових рівноваг. 

Ставиться задача побудувати інтерполя-
ційний поліном функції jF  по закладених у ба-

зи даних дискретних значеннях jF : 
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де m — ступінь, за якого досягається бажана (за 
критерієм, що встановлений дослідником) точ-
ність інтерполяції експериментальних даних, 

nf  — шукані коефіцієнти інтерполяційного по-

лінома iC
 
на відрізку 0iC — 1iC , T на відрізку 

0[T — 1]T . 

Складність побудови алгоритму пов’язана 
не тільки з тим, що існуючі бази даних дискрет-
ні, а дані в них нееквідистантні, але й також з 
тим, що ці бази різнорідні і мають різну розмір-
ність. Приклади, наведені на рисунку, підтверд-
жують це. 

Крім того, на сьогодні відсутнє світове 
єдине інформаційне поле баз даних, у якому 
алгоритми звернення до баз даних і оперування 
ними були б уніфікованими (що полегшило б 
роботу дослідників). Існуючі бази даних ство-
рені різними колективами дослідників, у різних 
країнах, з використанням різних стандартів і 
містять інформацію різного типу, різного рівня 

агрегування тощо. Все перелічене, звичайно ж, 
ускладнює завдання побудови загального алго-
ритму.  

Таким чином, матеріалознавча спільнота 
іде шляхом створення єдиної уніфікованої роз-
поділеної інтегрованої бази даних (РІБД), що 
має відповідати критеріям достовірності даних, 
уніфікації одиниць вимірів тощо. 

Загальний алгоритм можна застосувати до 
низки конкретних випадків для розв’язання ба-
гатьох практично важливих завдань (контактні 
системи, бар’єрні шари, поєднання матеріалів 
тощо).  

Коли “пряму задачу” вже розв’язано (ін-
терполяційний поліном побудовано), тоді з ви-
користанням цього полінома може розв’язува-
тися і “обернена задача”: які склади матеріалу 
можуть забезпечити отримання наперед зада-
них властивостей (це завдання ми називаємо 
“оберненою задачею 1-го роду”). 

Розв’язання “оберненої задачі” може бути 
здійснене й іншим шляхом — “із перших 
принципів”. При цьому на рівняння Шредін-
гера накладаються певні обмеження, а в ре-
зультаті його розв’язання дослідник отримує 
склади [2, 8, 16, 18, 21], що забезпечують напе-
ред задані властивості за умов накладених об-
межень (цю “обернену задачу” ми називаємо 
“оберненою задачею 2-го роду”).  

Як властивість, яка ставиться у відповід-
ність складу, може бути вибрана структура. 
Структура може також виступати як аргумент, 
а функцією в цьому випадку будуть властивості. 

Взагалі і склад, і структура є аргументами, 
а властивості — функцією, тому що склад ви-
значає структуру, а структура — властивості. Та 
обставина, що структура — складне комплексне 
поняття (розрізняють три типи структури: кри-
сталографічну, електронну та дефектну), а хі-
мічний склад — поняття просте, приводить до 
висновку, що на початковому етапі досліднику 
простіше мати справу з обчислювальними про-
цедурами, де як аргумент виступає хімічний 
склад. 

Крім того, як аргумент (крім складу) по-
винна виступати також і температура. 

Всупереч сумнівам скептиків щодо прак-
тичних результатів інженерного “конструюван-
ня” матеріалів наведемо приклад розв’язання 
задачі інженерного конструювання нових плів-
кових матеріалів проф. Х. Aкai з університету 
Осака [22], який за алгоритмами з використан-
ням задачі по типу “оберненої задачі 2-го ро-
ду” розробив нові комбінації тонкоплівкових 
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матеріалів для підвищення щільності запису 
магнітних носіїв інформації. GMR ratio 6-ша-
рової плівкової композиції Fe—Co—Cu—Ru—
Mn, що використовується в наш час, становить 
19 %, а GMR ratio 3-шарової тонкоплівкової 
композиції Cr—Ca—Ni—As—Fe—Cr—S, запропо-
нованої проф. Х. Aкai, — 720 %.  

Висновки 

Представлено модифіковані задачі, пов’я-
зані з інженерним “конструюванням” нових 
матеріалів, що останнім часом набувають за-
стосування у матеріалознавстві у зв’язку із фор-

муванням ідеології “конструювання нових 
знань на основі вже накопичених знань”, а та-
кож у зв’язку із широким залученням техноло-
гій оперування матеріалознавчими базами да-
них. 

Вперше показано, що загальну задачу з ін-
женерного “конструювання” матеріалів необ-
хідно розділити на 3 задачі: пряму, обернену 
задачу 1-го роду, обернену задачу 2-го роду, які 
сформульовано в загальному вигляді. 

Розв’язання цих задач для конкретних си-
стем дає змогу прискорити та більш точно ви-
значити критерії для створення нових матеріа-
лів із наперед заданими властивостями. 
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