
Ìèíåðàëîãè÷åñêàÿ ïðàêòèêà, ìåòîäû è ñðåäñòâà ìèíåðàëîãè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé 295

ÊÐÈÑÒÀËËÎÃÐÀÔÈ×ÅÑÊÀß È ÊÐÈÑÒÀËËÎÕÈÌÈ×ÅÑÊÀß ÁÀÇÀ ÄÀÍÍÛÕ
ÄËß ÌÈÍÅÐÀËÎÂ È ÈÕ ÑÒÐÓÊÒÓÐÍÛÕ ÀÍÀËÎÃÎÂ (WWW-ÌÈÍÊÐÈÑÒ)

À. Â. ×è÷àãîâ, Ä. À. Âàðëàìîâ
Èíñòèòóò ýêñïåðèìåíòàëüíîé ìèíåðàëîãèè ÐÀÍ, ×åðíîãîëîâêà

ÌÈÍÊÐÈÑÒ (MinCryst) — Êðèñòàëëîãðàôè÷åñêàÿ
è Êðèñòàëëîõèìè÷åñêàÿ Áàçà äàííûõ, ðàçâèâàþùàÿñÿ
â äâóõ âàðèàíòàõ: ëîêàëüíîì (îòäåëüíûé ÏÊ) — c
1985 ã., è, ñ 1997 ã., â ñåòåâîì (WWW): http://
database.iem.ac.ru/mincryst. Ñåòåâîé âàðèàíò (WWW-
ÌÈÍÊÐÈÑÒ), â ñâîþ î÷åðåäü, òàêæå ðàçâèâàåòñÿ â äâóõ
âàðèàíòàõ: ðóññêîÿçû÷íîì è àíãëîÿçû÷íîì ñ ñîîòâåò-
ñòâóþùèìè èíòåðôåéñàìè. Èíôîðìàöèîííûé Ôîíä
ëîêàëüíîãî è ñåòåâîãî âàðèàíòîâ ÌÈÍÊÐÈÑÒà èäåí-
òè÷åí è ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè íàñ÷èòûâàåò 6330 çà-
ïèñåé ïî ïðèðîäíûì è ñèíòåòè÷åñêèì ìèíåðàëàì,
ñòðóêòóðíûì àíàëîãàì ìèíåðàëîâ, èçáðàííûì íåîðãà-
íè÷åñêèì âåùåñòâàì (ñèëèêàòàì), ïðîñòûì âåùåñòâàì
è ïðîñòûì îêèñëàì (âñåãî 2800 êðèñòàëëè÷åñêèõ ôàç ñ
óíèêàëüíûìè íàçâàíèÿìè).

Ñòåðæíåâàÿ èäåÿ ÌÈÍÊÐÈÑÒà — ñèíòåç èíôîðìà-
öèè î êðèñòàëëè÷åñêîé ôàçå, ðàññìàòðèâàåìîé êàê “ìî-
íîêðèñòàëë” (ôóíäàìåíòàëüíàÿ õàðàêòåðèñòèêà — êîîð-
äèíàòû àòîìîâ â ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêå) è êàê “ïîëèêðè-
ñòàëë” (ôóíäàìåíòàëüíàÿ õàðàêòåðèñòèêà — ìåæïëîñ-
êîñòíûå ðàññòîÿíèÿ) è çàìåíà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ïî-
ëèêðèñòàëë-ñòàíäàðòîâ ðàñ÷åòíûìè äåëàåò ÌÈÍÊÐÈÑÒ
óíèâåðñàëüíîé, êîìïëåêñíîé è îðèãèíàëüíîé ðàçðàáîò-
êîé, íå èìåþùåé àíàëîãîâ íè â Ðîññèè, íè çà ðóáåæîì.

ßäðî ÌÈÍÊÐÈÑÒà — Áàçà äàííûõ ïî êðèñòàëëè÷åñ-
êèì ñòðóêòóðàì ìèíåðàëîâ è èõ ñòðóêòóðíûõ àíàëîãîâ.
Èìåííî òîëüêî ýòà ñîñòàâëÿþùàÿ èçâëåêàåòñÿ èç ìàòåðè-
àëîâ, îïóáëèêîâàííûõ â îòêðûòîé ïå÷àòè. Ñïåöèàëüíî
ðàçðàáîòàííûé Ïðîãðàììíûé Ïàêåò ïîçâîëÿåò àâòîìàòè-
÷åñêè ñôîðìèðîâàòü âòîðóþ, ïðîèçâîäíóþ îò ïåðâîé, Áàçó
ðàñ÷åòíûõ ïîëèêðèñòàëë-ñòàíäàðòîâ, è òàêèì îáðàçîì ðå-
àëèçîâàòü ñòåðæíåâóþ èäåþ ÌÈÍÊÐÈÑÒà î äâóõ òèïàõ
èíôîðìàöèè î êðèñòàëëè÷åñêîé ôàçå.

ÁÀÇÎÂÀß ÇÀÏÈÑÜ ïî èíäèâèäóàëüíîìó êðèñòàë-
ëè÷åñêîìó âåùåñòâó ñîäåðæèò èíôîðìàöèþ î õèìè÷åñ-
êîì ñîñòàâå, ñèììåòðèè, ïàðàìåòðàõ ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åé-
êè, êîîðäèíàòàõ àòîìíûõ ïîçèöèé ñ èçîòðîïíûìè òåì-
ïåðàòóðíûìè ôàêòîðàìè è çàñåëåííîñòÿìè, èíôîðìàöèþ
î ìåæïëîñêîñòíûõ ðàññòîÿíèÿõ, HKL-èíäåêñàõ è èíòåí-
ñèâíîñòÿõ ñèëüíåéøèõ ðåôëåêñîâ ðåíòãåíîäèôðàêöèîí-
íîé êàðòèíû ïîëèêðèñòàëë-ñòàíäàðòà, à òàêæå ññûëêè
íà ñîîòâåòñòâóþùèå ïóáëèêàöèè ïî ðàñøèôðîâêå èëè
óòî÷íåíèþ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû. Çàïèñü ñïåöè-
ôèöèðóåòñÿ ïî ïîëåçíîìó ñâîéñòâó, îñîáåííîñòÿì õè-
ìè÷åñêîãî ñîñòàâà è ñòðóêòóðû, à òàêæå ïî PT-óñëîâèÿì
ñèíòåçà. Ìèíåðàëû êëàññèôèöèðîâàíû ïî íèçøèì òàê-
ñîíàì Ñòðóêòóðíî-õèìè÷åñêîé ñèñòåìàòèêè À. À. Ãîäî-
âèêîâà [1]. Â 2004 ã. â ÌÈÍÊÐÈÑÒ áûëè ââåäåíû íîâûå
ðàçäåëû. Ïåðâûé êàñàåòñÿ îöåíêè ïîòåíöèàëüíîé ýíåð-
ãèè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ìèíåðàëîâ è èõ ñòðóêòóð-
íûõ àíàëîãîâ ýêñïðåññ-ðàñ÷åòîì ïî óðàâíåíèþ, ïðåä-
ëîæåííîìó Ãëýññåðîì è Äæåíêèíñîì [2, 3]. Ðàñ÷åò äàåò
çíà÷åíèÿ ñ òî÷íîñòüþ äî 7 % äëÿ êðèñòàëëè÷åñêèõ ôàç,

èìåþùèõ ýíåðãèþ áîëåå 5000 kJ/mol. È òàêàÿ îöåíêà
âûïîëíåíà äëÿ 2000 êðèñòàëëè÷åñêèõ ôàç, âõîäÿùèõ â
Ôîíä ÌÈÍÊÐÈÑÒà.

Âòîðîé íîâûé ðàçäåë ñâÿçàí ñ ñèñòåìàòèêîé ìèíå-
ðàëîâ â ñîîòâåòñòâèè ñ íîâåéøåé êðèñòàëëîõèìè÷åñ-
êîé êëàññèôèêàöèåé Ì. ×èðèîòòè [4]. Ñòðóêòóðà ìèíå-
ðàëà, îòðàæàåìàÿ ôîðìóëîé åãî ñòðóêòóðíîãî òèïà [5]
â ñî÷åòàíèè ñ êðèñòàëëîãðàôè÷åñêèìè ïàðàìåòðàìè è
õàðàêòåðèñòèêàìè, äîìèíèðóåò â îñíîâàõ ýòîé ÷èñòî
êðèñòàëëîõèìè÷åñêîé êëàññèôèêàöèè. Òàêñîí ïî ×èðè-
îòòè õàðàêòåðèçóåò ñîâîêóïíîñòü ìèíåðàëîâ, äëÿ êîòî-
ðûõ ìîæåò áûòü íàïèñàíà îáùàÿ ôîðìóëà ñòðóêòóðíî-
ãî òèïà. È åñëè ÌÈÍÊÐÈÑÒ âêëþ÷àåò èíôîðìàöèþ î
íåîðãàíè÷åñêèõ êðèñòàëëè÷åñêèõ ôàçàõ — ñòðóêòóð-
íûõ àíàëîãàõ ìèíåðàëîâ, òî êëàññèôèêàöèÿ ïî Ì.×è-
ðèîòòè äàåò Ïîëüçîâàòåëþ ÌÈÍÊÐÈÑÒà èíôîðìàöèþ
îá èçîñòðóêòóðíûõ ãðóïïàõ ñðåäè ìèíåðàëîâ. Òàêèì
îáðàçîì, ýòà êëàññèôèêàöèÿ ïðåêðàñíî äîïîëíÿåò êðè-
ñòàëëîõèìè÷åñêèé àñïåêò ÌÈÍÊÐÈÑÒà.

WWW-ÌÈÍÊÐÈÑÒ èíòåãðèðîâàí ÷åðåç ñèñòåìó
ññûëîê ñ ñåòüþ ìåæäóíàðîäíûõ ìèíåðàëîãè÷åñêèõ Áàç
äàííûõ, è, òàêèì îáðàçîì, ÷åðåç ÌÈÍÊÐÈÑÒ ìîæíî
âûéòè íà ëþáîé òèï èíôîðìàöèè î ìèíåðàëàõ. Â ñâîþ
î÷åðåäü, äàííûå èç WWW-ÌÈÍÊÐÈÑÒà ìîãóò áûòü
âûçâàíû âî âíåøíèå Áàçû äàííûõ ÷åðåç ìåõàíèçì ãå-
íåðàëüíîãî çàïðîñà.

Â 2005 ã. ðàçðàáîòàíà íîâàÿ ïðîãðàììà ãðàôè÷åñêî-
ãî àíèìèðîâàííîãî èçîáðàæåíèÿ ìîäåëåé êðèñòàëëè÷åñ-
êèõ ñòðóêòóð êàê â øàðàõ-ñôåðàõ, òàê è â ïîëèýäðàõ.
Ïðîãðàììà WWW-CrystPic ôîðìèðóåò òðåõìåðíîå
èçîáðàæåíèå ìîäåëè êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû è ðå-
àëèçîâàíà â âèäå Java-3D-àïïëåòà.

Ê WWW-ÌÈÍÊÐÈÑÒó îáåñïå÷åí ñâîáîäíûé è ïî-
ñòîÿííûé äîñòóï ëþáîìó Ïîëüçîâàòåëþ ñåòè ÈÍÒÅÐ-
ÍÅÒ. Êëèåíòñêàÿ ÷àñòü ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà ëþ-
áûì ãðàôè÷åñêèì WWW-áðàóçåðîì, ðåàëèçîâàííûì íà
ëþáîé ïëàòôîðìå ñ ïîääåðæêîé ÿçûêîâ Java è JavaScript.
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