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Введение. Поиск соединений, структурные формулы которых содер-
жат заданный фрагмент,— одна из наиболее трудоемких задач обработ-
ки химической информации [i] . 

Для размещения баз данных (БД) используются в основном нако-
пители на магнитных или оптических дисках с последовательным (по-
битовым) способом записи-чтения данных. Запросы к содержимому БД 
требуют передачи значительных объемов информации из внешней в опе-
ративную память ЭВМ для обработки, что существенно ограничивает 
скорость поиска. Кроме того, для кодирования-декодирования изображе-
ний структур необходимы дополнительные вычислительные затраты. 

Голографическая память (ГП) со страничной организацией данных 
обеспечивает хранение и считывание информации двумерными массива-
ми размером N X N . Тот факт, что считываемый, из Ш массив данных 
представлен в оптическом виде, создает естественные предпосылки для 
его -обработки параллельными оптико-электррнными (ОЭ) средствами. 
При этом информация может обрабатываться непосредственно в памяти 
без ввода просматриваемого массива в ЭВМ. Ввиду высокой плотности 
упаковки данных такая память имеет довольно большую емкость при от-
носительно небольших ;размерах. ГП документального типа [2], обеспе-
чивающая хранение изображений в их естественном (т. е. не кодирован-
ном) виде, позволяет производить быструю выдачу документов большой 
размерности. 

Таким образом, параллельная ГП в сравнении с магнитной или оп-
тической побитовой позволяет: 

обеспечить высокую скорость вьщачи данных (ilO® — 10® бит/с на 
один порт); 

реализовать оптическим способом параллельный ввод массива дан-
ных в ОЭ-спецпроцессоры, которые, в частности, могут быть выполнены 
в виде однокристальных фоточувсгвительных БИС или СБИС; 

использовать свои преимущества в емкости памяти для ускорения 
поиска (например, путем преобразования сложных, но «экономных» 
(с точки зрения затрат емкости памяти) алгоритмов вычислений в более 
простые, но «неэкономные»); 

решать задачи поиска изображений с применением аналоговых ме-
тодов в ГП документального типа. 
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Рис. 1 

Блок-схема ОЭ-системы поиска представлена на рис. 1. Поток дан-
ных с ГП оптическим способом вводится в ОЭ-спецпроцессор. Данные о 
химических соединениях представляются в ГП в страничном виде так, 
что поиск сводится к выполнению спецпроцессором параллельных логи-
ческих операций. В ЭВМ передаются лишь результаты поиска. Такая 
система позволяет обеспечить высокую скорость обработки информации, 
определяемую темпом вывода данных с Г,П при использовании внещней 
ЭВМ низкого быстродействия. 

Цель статьи — изложить опыт организации базы данных химических 
соединений в системе параллельная голографическая память — фото-
электронный БИСнпроцессор, обеспечивающей быстрый поиск соедине-
ний по фрагментам структурных формул. Рассмотрены использованные 
в ГП способы представления информации о химических соединениях в 
виде двумерных массивов данных и параллельные ОЭ-методы ассоциатив-
ного поиска данных. 

Схема базы данных. Структурная формула химического соединения 
представляется в виде двумерного графа, в вершинах которого изображе-
ны химические элементы, а в ребрах — химические связи. Пример такого 
графа для соединения 2,3-дифенил-4-тиазолидинол показан на рис. 2, а. 
Фрагментом структурной формулы является некоторый набор связанных 
вершин данного графа. Так, па рис. 2, а могут быть выделены восемь 
типов 2-вершинных фрагментов (СО—N, СО—СП2, N—С, С П - С П и 
т.д.), 12 типов 3-вершинных (СО—N—СН, СО—N—С, N—СП—С, 
N—С—СП и т. д.), 19 типов 4-'верпшпных (рис. 2, б) и т. д. В общей 
сложности структурные формулы органических соединений содержат в 
среднем —(100 фрагментов с числом вершин до семи. 

Традиционно поиск производится путем сравнения фрагмента, предъ-
явленного в запросе, со всеми однотипными фрагментами набора соеди-
нений, выделяемых в БД при помощи первичных дескрипторов, харак-
теризующих определеппые структурные особенности в соединениях. Од-
нако ввиду больших объемов БД химических соединений (например, 
автоматизированный банк данных STN INTERNATIONAL [1] содержит 
описание более 7 X 10® соедипепий) при помощи существующих первич-
ных дескрипторов возможно выделять только довольно крупные наборы 
соединений, а дальнейшая их обработка требует больших вычислитель-
ных затрат. Это побудило нас использовать при поиске описания струк-
турных формул в виде их полных фрагментных составов, начиная от 
2-вершинных и кончая 7нвершинными. Описания структурных формул 
представляются в инвертированном виде. В этом случае кэ/кдому фраг-
менту ставится в соответствие список соединений, в состав структурных 
формул которых он входит. 

Очевидно, что такое описание является избыточным, так как фраг-
менты с меньшим числом вершин могут многократно фигурировать в 
описаниях более крупных фрагментов, а каждое соединение будет вхо-
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п Ln In Чг Лд 

2 189 12 15 89 

3 744 72 14 326 

4 2 383 300 5,5 410 

5 5 318 835 3 499 

6 9 844 2156 2 616 

7 16 516 4653 1,7 878 

Примечание.. п — число вершин 
фрагмента; ! , „ — количество типов 
фрагментов на 10= соединений; q^ — 
— количество голограмм, содержащих 
коды фрагментов; -- количество го-
лограмм, содержащих списки регист-
рационных номеров соедииепий; 
— среднее количество номеров в спис-
ке соединений. 

дпть в списки нескольких фрагментов. Это 
требует донолпительного объема памяти, 
однако, как будет показано далее, позво-
ляет довольно эффективно сузить диапа-
зон поиска и 371ачительно упростить алго-
ритмы обработки данных и тем самым 
уменьшить время поиска соединений. 

Будем исходить из того, что БД со-
держит информационную и поисковую 
области. Информационная область вклю-
чает имеющийся набор описаний соеди-
нений, а поисковая — описания структур-
ных формул па основе их фрагментных 
составов. 

В оппсапия соедииепий включены: 
регистрационные номера соединений, на-
звания, брутто-формулы, структурные 
формулы, молекулярные веса; в описания 
фрагментов — их регистрационные номе-
ра, структурные формулы, а также дан-
ные о регистрационных номерах соедине-
нии, в состав формул которых входит 
каждый из представленных фрагментов. 
В основу схемы БД положена реляцион-

ro•feлл'япn^ ^^^ представляется совокупностью плоских файлов (таблиц) 
Ф Р Л Г М Р Н Т ' различных свойствах соединений^ Ключом i a S 
ФРЛ1 МЕН Г, содержащего описания фрагментов, является онисап е 
структурной формулы фрагмента, а файла С Т Р У К Т У Р Г солепжапГо 
описания соединений,- регистрационный номер соедин^шя В Га 

фрагмента, но которой определится' е о 
номер в БД (при наличии в БД огтсания идентичного фра^ента) а таГ 
же количество и список регистрационных номеров искТмыГ о^ ит'еннй 
Далее но наиденным регистрационным номерам извлекается т ^ Х я и i 
имеющейся в БД информации о соединении извлекается любая из 

ниц д Х Г х ' гГ .ж^^Г ' ' "™' ' структурных формул и формирование стра-
в ь т ^ я ™ ^̂  ускорения поиска кодирование описаний фрагментов 
выполняется таким образом, чтобы проверку идентичности описаний 
фрагментов (в запросе и в БД) можно было осущестшть с Г Г щ ы о 
алгоритмов, не требующих больших вычислительных затрГт 

Для кодирования фрагментов первоначально составляются табтгнптг 
кодов вершнн и связей. Все возможные тины вершин и связей р а « 
в е й " " i l f ' K ™ " " нумеруются (число типов вер^^.н й о с Г 
з е и - 12). Кодом вершины или связи является двоичное представление 
TojS^ZTS ' - Д и р о в а 1 я тина верг;ииы о " водится 1 оант, для кодирования типа связи — 1/2 байта 
и.ппл!^'' составлении вектора описания фрагмента коды вершин в дво-
С е л " возрастания соответс^вующх^х им 
ч сел выстраиваются в цепочку, образуя вектор длиной п Cmi^ где ^ 
число вершнн в составе данного фрагмента. Далее следуют коды связей 
Г и связь (между^роиз'воль ь м 
I и /с-и вершинами) отводится 1/2 байта: первые (/г - 1) /2 байта на свя 
зилервои вершины, далее (п-2)/2 на связки второй (исключали рвую)" 
Н т. д., всего но числу сочетаний {n-i)n/2 позиций или {п-\)пК IZ 
та Таким образом, каждой паре вершин отводится заданная ^ к ^ щ ™ 
(1/2 байта) в векторе онисания, где указывается код связи ^ П ) если 

собо" ПлТ;™"^"' вершины^^ие связа1ь межд" 
^ ^ T Z + T X ^ T a ' ^ ' ^ ^ ^ ^ ^ определяется числом вершин фра'г' 

Проверку идентичности фрагментов можно осуществить за один та1'т 
сравнением векторов на совпадение, для этого необходимо, чтобы вект^ 
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Рис. 3 
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описания однозначно определялся структурой фрагмента. При наличии 
однотипных вершин коды их располагаются произвольно, что принодит 
к изменению вектора кодов связей. Поэтому полученный вектор будет 
иметь однозначный вид только в том случае, если все вершины, входя-
щие в его состав, различны. В противном случае производится нормали-
зация вектора путем перенумерации однотипных вершин. Выбирается та-
кая их последовательность, при которой двоичное слово, соответствующее 
вектору описания фрагмента, имеет максимальное значение. 

При вводе данных в ГП ;векторы структур фрагментов донолпяются 
полями номера фрагмента, а также номеров соединеии11 и их колпчест15а, 
в состав структурных формул которых входит этот фрагмент. Затем по-
лученные векторы компонуются в физические двоичные страницы (дву-
мерные массивы). Для обеспечения контроля ошибок в процессе поиска 
и стабильной мощности сигнального пучка ири регистрации голограмм 
даиньш представляются в парафазном коде (каждый разряд а̂  вектора 
дополняется инверсным ему, т. е. заменяется на Ога.). Пример komhohois-
ки страниц данных поисковой области приведен на рис. 3. Вектор струк-
туры фрагмента дополняется нулями до величины ((?„), кратной 32. За-
тем 32 полных вектора (длиной (?„ + (?с, где — длина вектора, допол-
няющего описание фрагмента, также кратная 32) формируются в внде 
матрицы размером ((?„ + (?с) X 32, которая делится на ((?„ + (?=)/32 суо-
матриц размером 32X 32, составляющих группу страниц данных. 1аштм 
образом, каждая страница данных содержит 16 парафазиых разрядов 32 
различных векторов. 

Алгоритм поиска. Для ускорения поиска в файлах используются нп-
дексирование и упорящочеиие по первичным ключам. Файл ФРАГМ1<.Н1 
упорядочен по значениям поля описания структурных формул фрагмен-
тов и имеет, как показано на рис. 4, двухуровневый индекс. Уровню 1 

yt̂ acmnu ipaij^a ФРАГМЕНТ 

Оайл 
СТРУКТУРА 

Номера 
I соединений 

Индекс участка 

Индекс зоны 
Число Адрес 
вер- таблицы 
шин(п) ИНДЕКС 

УЧАСТКА, 

Иод первого Адрес 
фрагмента участ-
участка ка Nn Тп-7,П 

V 
ЧиСМО 
соеди-
нений 

Номера 
соеди-
нений 

Рис. 4 
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соответствует ИНДЕКС ЗОНЫ. Файл 
ФРАГМЕНТ разделен на шесть зон 
для хранения описаний 2-, 3-, . . . 
. . ., 7-вершинпых фрагментов. ИН-
ДЕКС ЗОНЫ служит для определе-
ния зоны поиска по числу вершин 
предъявленного фрагмента. Уровню 
2 соответствует ИНДЕКС УЧАСТ-
КА, который представляет собой 
упорядоченную таблицу значений 
первичного ключа. Каждое из этих 
значений содержит наибольшее зна-
чение первичного ключа среди всех 
записей указанного участка. С каж-
дым зпачеппем ключа в индексе 
связан указатель соответствуюш;его 
участка. Размеры участка и индекса выбираются из соображений мини-
мизации времени поиска. 

Схема поиска представлена на рис. 4. Предъявленный для поиска 
фрагмент кодируется по аналогии со структурами фрагментов БД Но 
числу вершин фрагмента в ЭВМ, используя ИНДЕКС ЗОНЫ выСсля 
ются помер зоны, которая может содержать описание данного фрагмента 
и адрес соответствующей таблицы ИНДЕКС УЧАСТКА В резутьтате 
поиска по упорядоченной таблице ИНДЕКС УЧАСТКА определяется 
адрес участка памяти (УН), где проводится сравнение кода предъявтен 
ного фрагмента н ключей файла ФРАГМЕНТ (значений поля описаная 
структурных формул фрагментов БД). Если в БД обнаружен ф р а ™ 
идентичный предъявленному, в рамках того же участка проводится 
считывание информации о фрагменте. роиз»одптся 

В процессе поиска, таким образом, выполняются операции считыва-
ния данных из ГН, .поиска но совнадению в рамках УН и но у-товию 
«больше - меньше)) в таблицах ИНДЕКС ЗОНЫ и ИНДЕКС УЧАСТК\ 
n n P m . r S ™ ' ' ' " " эксперимента - подтверждение возможности ' и 
оценка эффективности предложенного алгоритма поиска данных в систе-
ме ГН — 0:Э-споцпроцессор (см. рис. 1). 

В качестве ГН использована экспериментальная голографич^ская 
память емкостью 1 Гбайт [3]. ГН содержит 300 модулей пГмяп"1Йп ) 
на каждом из которых в виде микроголограмм (МГ) размещается 320 X 
Х320 страниц кодированных данных (32X 32 бит). Модуль памяти раГ-

но 8 МГ (основное ноле и дублирующее) и включает 320 дорожек Вы-
m i l ^ ^ M n ' ' " путем пошагового механического переме-
щения МН с временем перехода 20 мс, а выбор МГ на дорожке - акусто-
онтическим дефлектором с временем переключения 50 мкс. ВначалГи^о-

^ ^ ' дорожки, а в случае о б н а р у ^ Х я 
щ"й ^"не переключается на МГ, находящуюся в д/блпрую 

^представляющей собой 
набор радиально ориентированных ячеек рис. 5). Модуль выбирается 
механическим захватом и вводится в один ш двух каналов - X и я ^ 
поиска данных. Во втором канале встроен ОЭ поисковый спецпроцесс^ 
даТныГ"""" ассоциативный поиск параллельно по с т р а Г £ 

Спецпроцессор создан на основе однокристального фотоматричного 
в ы п Т Г Г Т ^ ^ (ФМАЗУ) размером 32 X 36 элеменгоГ 4 Г ФМАЗУ 
запись Т л я м и к р о о п е р а ц и и : 1) параллельная UeKTpoitan 
запись 36-разрядпого слова по любой группе адресов (строк ФМАЗУ) 
? е р о м ^ 3 2 Т я Г б преобразование\тран!гцы даш.ыГра : 
мером X 36 бит; 3) хранение записанной информации- А) электтт^Р 
ское считывание из ФМАЗУ двоичного Зб-разряд^но'гГсГва ^ ^ a ^ Z 
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< 
Рис. 6 

адресу; 5) параллельное сравнение (с точностью до замаскированных 
разрядов) входного слова с данными, записанными в ФМАЗУ. 

ФМАЗУ представляет собой двумерную решетку фоточувст1вительных 
ячеек, имеющих память и образующих матрицу из 32 36-разрядных слов 
(в данной работе были использованы 32 из 36 разрядов ФМАЗУ), объ-
единенных системой ортогональных разрядных шин записи и выборки в 
парафазном коде, адресных шин и шин совпадения. Каждая шина адре-
са, совпадения и разрядная шина имеют отдельный внешний вывод. 

Структурная схема управления ФМАЗУ изображена на рис. 6. 
В режиме поиска проводится параллельное по странице данных сравне-
ние заданных разрядов вектора запроса с соответствующими разрядами 
векторов (строк) страницы. Страница проецируется в илоскость фотопри-
емных элементов ФМАЗУ, а соответствующие 2 байта предъявленного в 
запросе вектора загружаются в регистр ключа. В регистр маски в'водит-
ся 32-разрядный вектор, определяющий разряды, по которым произво-
дится сравнение. Полученное слово опроса (содержимое регистра ключа 
с выборочно замаскированными разрядами) подается на разрядные шины 
ФМАЗУ. На шинах соннадания возникают сигналы, пропорциональные 
числу несовпавших битов слова опроса и каждого из векторов страницы 

(вычисляется набор функций 2 {ащЪг + анФг) г=1 
для 32 векторов, 

где h — номер строки страницы данных, i — номер разряда, {а,)^ — век-
тор ключа, b — вектор запроса). 

Поиск значений «больше — меньше» реализуется путем поразрядно-
го сравнения вектора запроса с векторами страницы данных. В этом слу-
чае используются два регистра памяти по 32 разряда — регистр проме-
жуточной памяти (РП1) и основной (РП2), а также узлы логическом оо-
работки. , 

Поясним работу алгоритма на примере поиска больших значении. 
Первоначально в РП1 заносятся все единицы, а в РП2 — все пули. В ка-
честве слов опроса последовательно по разрядам предъявляются едини-
цы (остальные разряды маскируются). В результате на каждом такте 
опроса из ФМАЗУ считываются одноименные разряды 32 векторов {аьл 
для всех / i e [ l , 32 ] ) . В РП1 запоминается результат конъюнкции С„г = 
= П Ghj, где G,.̂  = йл̂ Ь; + — функция равнозначности j разрядов 
векторов страницы данных и вектора запроса^ В РП2 суммируются ре-
зультаты вычисления функции 4> = Ckj-ia^^ (вычисляется функция 
jf .̂ = у Cnj-iahjbj), т. е. па каждом такте добавляются номера векто-
ров, совпавших с вектором запроса по предыдущим разрядам и содержа-
щих больший i-й разряд (если таковые имеются). После 32 тактов опро-
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са в РП1 остаются номера векторов, совпавших с вектором запроса по 
всем 32 разрядам, а в РП2 — номера строк с большими значениями 
векторов. 

Экспериментальная модель базы данных строилась на основе 10̂  
соединений. Из структурных формул этих соединений были выделены 
фрагменты с числом вершин от 2 до 7. В таблице представлены количе-
ство типов фрагментов в зависимости от их размера (числа вершин), 
средние размеры списков соедияений и количество микроголограмм для 
их регнстрацпи. ИНДЕКС ЗОНЫ размещ;ался на магнитном диске п пе-
ред началом работы в1вод'ился в оперативную память ЭВМ GM-4. ИН-
ДЕКС УЧАСТКА, участки файла ФРАГМЕНТ и информация о сосдп-
нениях регистрировались в ГН. При поиске в ГП были реализованы 
представленные выше методы сравнения данных по совпадению и в пре-
делах «больше — меньше» непосредственно на ФМАЗУ под управлоппем 
микроэвм. Она же выполняла операцию контроля ошибок, проводила 
анализ результатов сравнения и принятие решения. 

Из кода предъявленного в запросе фрагмента последовательно выде-
лялись по 2 байта, из которых формировались коды опроса страниц дан-
ных. В случае сравнения по совпадению результат опроса очередной 
страницы логически перемножался с результатом обработки иредыдуидих 
страниц, после чего проводился анализ на наличие совпавших кодов 
предъявленного и считанных из ГП фрагментов. При отсутствии совпа-
дения процесс продолжался на следуюш;ей группе страниц и т. д., пока в 
файле ФРАГМЕНТ не обнаруживалась запись, содержащая ключ, иден-
тичный коду предъявленного для поиска фрагмента. 

После идеятификации фрагмента считывались его регистрационный 
номер и список соединений, в состав структурных формул которых он 
входит. После этого из файла СТРУКТУРА считывались структурные 
формулы, названия, бруттонформулы и молекулярные веса выбранных 
соединений. 

Экспериментально подтверждена возможность и эффективность ра-
боты ГП совместно с ОЭ-спецпроцессором, реализующим параллельную 
обработку страницы данных размером 32 X 32 бит. ЭВМ была разгруже-
на от передачи и обработки большого объема данных, обработка в основ-
ном проводилась непосредственно в ГП, а в ЭВМ вводились результаты 
поиска. Время поиска соединений по фрагментам структурных формул 
определялось временем доступа в экспериментальном обра13це ГП и со-
ставило единицы секунд в пределах модуля памяти (информациоппая 
емкость ~2,5 Мбайта) и ~iO с в рамках всего объема ГП. 

Повышение скорости поиска можно достичь путем применения более 
быстрых средств выборки данных. Так, например, при использовании 
электрооптического дефлектора время протавольного доступа в пределах 
модуля может составлять ~liOO мкс [5], что позволяет увеличить ско-
рость поиска примерно в 100 раз. Дальнейшее увеличение производитель-
ности системы достигается за счет использования более чувствительных 
парафазных фотоматриц, управляемых транспарантов с большим быстро-
действием и введения нескольких портов выборки данных из ГП. 

Важно подчеркнуть, что время поиска данных для предложенного 
алгоритма слабо зависит от объема БД, в которой проводится поиск. По-
этому использование системы в конфигурации, показанной па рис. 1, тем 
эффективнее, чем больше объем обслуживаемой БД. 

Авторы выражают благодарность участникам эксперимента 
А. А. Блоку, А. П. Лнтвинцевой, И. Б. Татарниковой. 
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ОПТОВОЛОКОННЫЙ ДАТЧИК ЗВУКА 

Развитие оптических методов передачи и обработки информации 
ускорило разработку волоконно-оптических датчиков [1, 2] физических 
величин, и в частности световодных акустических датчиков [3—5]. 

Передача акустической информации по волоконным световодам по-
зволяет достигнуть высокой чувствительности и помехозащищенности 
измеряемого сигнала. Световодные датчики можно использовать при 
сильных электромагнитных излучениях, в условиях взрыво- и пожаро-
опасности. Дополнительно возникают возможности передачи больших 
объемов информации с применением мультиплексирования. 

В данной статье описан волоконно-оптический датчик звука с виб-
рирующим световодом [6], конструкция которого показана на рис. 1. 
Датчик содержит металлический корпус 5, в котором с помощью ком-
паундного эпоксидного клея ВК-9 закреплены два световода 3 и 12. Для 
передачи оптического излучения использованы многомодовые кварцевые 
световоды КВСП-50 с диаметрами сердцевины волокна 50 мкм и обо-
лочки 125 мкм. Показатель преломления световода Пс = 1,5, а числовая 
апертура NA == 0,2. Каждый световод имеет длину 0,5 м. Зеркальные 
торцы на световодах выполнялись с помощью твердосплавного резца 
ВК^8 [7]. Качество сколов контролировалось микроинтерферометром 
МИИ-4 с увеличением Х500 и микроскопом МБС-9. На свободных кон-
цах световодов 3, 12 установлены оптические соединители 2, 13 типа 
ВОК — ВОК с внешним диаметром наконечника 2,5 мм для стыковки 
с источником света 1 и фотоприемником 15. 

Световод 3 закреплен в корпусе датчика в цилиндрическом капил-
ляре 4 из нержавеющей стали. Внешний диаметр капилляра равен 
2,5 мм, а внутренний точно соответствует размеру сердцевины волокна. 
После закрепления эпоксидом световода 3 внутри капиллярной трубки 
производилась шлифовка зеркального торца наконечника. На внешней 
поверхности капилляра выполнялась резьба, с помощью которой про-
изводились крепление световода 3 в корпусе датчика и регулировка за-
зора между световодами 3 и 12. 

Другой световод 12 закрепляется эпоксидом внутри датчика, обра-
зуя при этом консольную балочку 11 длиной 17 мм. Шток Ю, выпол-
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Рис. 1. Конструкция оптоволокон-

ного акустического датчика: 
1 — источник света; 2, 13 — оптиче-
ские соединители; 3, 12 — светово-
ды; 4 — капилляр, 5 — корпус датчи-
ка; в — крышка; 7, S — кольца; 9 — 
мембрана; 10 — шток; 11 — балочка; 

14 — заглушка; 15 ~ фотодиод 
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