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Актуальность создания баз данных по различным характеристикам веществ, используемых в науке и технике, в настоящее время не подвергается сомнению. В то же время следует подчеркнуть, что некоторые из этих характеристик определяются математической моделью исследуемого вещества, в рамках которой они и используются. В связи с этим столь же актуальной становится и задача создания информационных систем по имеющимся математическим моделям и соотнесении им фактографических баз данных. Как показывает опыт, решение последней задачи требует достижения определенной степени согласия между специалистами относительно ценности различных моделей и их взаимных отношений, а также относительно используемой терминологии. До последнего времени основным путем для достижения такого общепринятого мнения служила организация конференций и семинаров по затрагиваемым вопросам, а также публикации научных результатов.

В настоящее время  сформировался еще один путь – открытая дискуссия на основе современных информационных (сетевых) технологий. В связи с этим исключительно важной представляется задача разработки новых организационных форм совместной работы широкого круга заинтересованных специалистов для решения рассматриваемых проблем. В нашем случае  речь идет о математическом моделировании в физико-химической газодинамике. 

Данная работа ориентирована на создание функционирующей в сети Интернет открытой научной информационной системы, способной к непрерывному развитию и позволяющей принять участие в создании этой системы любому заинтересованному специалисту. Общая идея проекта заключается в том, что научная информационная система по физико-химической газодинамике создается на базе и параллельно с электронным журналом по этой науке. Доступ к обеим компонентам осуществляется с помощью стандартных браузеров. Предполагается, что информационная система содержит описание семантической структуры рассматриваемой науки средствами XML с помощью соответствующей схемы. Такой подход решает три задачи. Во-первых, он позволяет обеспечить широкое обсуждение этой структуры научной общественностью в рамках указанного электронного журнала. Во-вторых, это дает возможность включать в качестве компонентов рассматриваемой информационной системы появляющиеся в Интернет базы данных и пакеты прикладных программ (например, создаваемую в Институте Высоких Температур базу данных по термодинамическим свойствам веществ) с адекватным указанием их места в данной науке. В-третьих, он дает возможность отслеживать дальнейшее развитие науки путем соответствующей доработки схем или создания альтернативных схем, учитывающих последние достижения. Наполнение информационной системы осуществляется частично коллективом разработчиков как самостоятельно, так и путем организации ссылок на имеющиеся в Интернет ресурсы, частично с помощью указанного электронного журнала. 

Электронный журнал играет в данном проекте двоякую роль. С одной стороны он служит средством активного обсуждения заинтересованными лицами создаваемой информационной системы и закладываемых в нее принципов. С другой стороны он является одним из основных источников необходимой для наполнения информационной системы новой научной информации, получаемой непосредственно в электронном виде. Последнее обстоятельство должно существенно облегчить решение задачи наполнения указанной системы. Около 20 лет назад в Институте механики МГУ была начата работа по созданию научной информационной системы по физико-химической газодинамике [1-5]. На базе накопленных при этом материалов были созданы базы данных по кинетическим характеристикам физико-химических процессов, база математических моделей процессов, а также начато издание справочника по физико-химической газодинамике [6]. Эти материалы могут служить источниками информации для разрабатываемой системы.

Распределенная по различным городам редколлегия журнала может рассматриваться как прообраз неформального коллектива единомышленников, работающих над решением общей задачи. Отработанная методика работы редколлегии может затем быть использована для организации коллективов, нацеленных на решение конкретных задач, возникающих в процессе создания информационной системы. 

Архитектуру создаваемой информационной системы можно представлять себе в виде совокупности взаимосвязанных слоев, начиная с чисто вербального описания, ориентированного на студентов и начинающих исследователей, и кончая полностью формализованным описанием аксиоматизированных математических моделей. Эта архитектура подробно описана в итоговом отчете по гранту РФФИ № 98-07-91176 «Разработка концепции научной информационной системы на примере физико-химической газодинамики».


Что касается информационных технологий, на которые опирается проект, то здесь принципиальной установкой является ориентация на максимальное использование стандартов и промышленного программного обеспечения. По своим идеям проект очень хорошо вписывается в рамки активно развиваемой сейчас технологии электронного бизнеса (Business-to-Business, B2B). Это обстоятельство позволяет надеяться, что большинство возникающих в проекте программистских задач можно будет решить стандартными средствами. Наиболее перспективным средством в создании технологии B2B приято считать использование XML. В основу данного проекта также положено использование XML и сопутствующих ему продуктов. Отметим, в частности, что в своей первоначальной версии - с жестко фиксированным DTD - эта технология плохо приспособлена для отображения временной эволюции научного знания, а также адекватного отражения конкурирующих точек зрения на данную науку. С появлением технологии пространств имен и механизма преобразования схем это ограничение может быть преодолено. Кроме того, эти технологии позволяют обеспечить дружественный к пользователю интерфейс, причем пользователь может сам принять активное участие в создании такого интерфейса, создав собственную схему. Такой подход позволяет решить еще одну принципиально важную задачу – отказаться в процессе создания системы от отбора имеющейся научной информации и ограничиться только ее накоплением и организацией.


В соответствии с описанными подходами реализация проекта предполагает создание двух взаимосвязанных и принципиально новых продуктов: 1. Электронного журнала, совмещающего в себе черты традиционного научного журнала и постоянно действующей электронной конференции по рассматриваемой науке. 2. Научной информационной системы, содержащей, в частности, библиотеку имеющихся математических моделей и фактографическую информацию по этим моделям. Несколько условно такую систему можно охарактеризовать как «гибрид» более или менее традиционной информационной системы и системы поиска релевантной информации в среде Интернет. 


В настоящее время функционирует пробная версия электронного журнала (http://www.csa.ru/Avogadro/). Статьи принимаются пока практически в любом электронном формате (ТЕХ, Winword, PDF и т.д.) и хранятся в виде архива.  Предполагается перейти на формат XML и создать соответствующую базу данных, позволяющую хранить все поступающие в журнал материалы. Использование XML базы данных позволит хранить их в максимально структурированной форме, существенно облегчающей как доступ к релевантной информации, так и автоматизацию отдельных процессов обработки этой информации. Поэтому в качестве первоочередной задачи ставится разработка соответствующей XML базы данных, содержащей в качестве отдельных объектов XML элементы.  Следующий круг задач связан с организацией дискуссий в журнале. Прообразом этой работы является организация дискуссий в Интернет. Идеи, высказанные в дискуссии, как с научной, так и с этической точки зрения имеют не меньшую важность, чем опубликованные в статье. Поэтому выступления в дискуссиях должны храниться на тех же основаниях, что и отдельные статьи. Это требует создания соответствующего программного обеспечения. Для облегчения перехода на XML при подготовке публикаций представляется весьма полезным разработать специальные  схемы (формы) для отдельных типов публикаций (теоретические работы по конкретным математическим моделям, описание экспериментальных данных и т.д.) на основе разработанного общего описания структуры рассматриваемой науки. 

Первой реализацией научной информационной системы в области физико-химической газодинамики была система Автоматизированного Обеспечения Газовой Динамики Рекомендациями с Оценками достоверности (АВОГАДРО), ее краткое описание можно найти в Интернет по адресу http://jan.imec.msu.ru/~avogadro/. Создание научной информационной системы. Ввиду постоянного развития науки создание научной информационной системы никогда нельзя считать законченным. Но необходимо приведение информационной системы к виду, соответствующему современному состоянию науки, и создание механизма и  программных средств ее дальнейшего сопровождения и развития. В связи с этим  предполагается создать «скелет» (каркас) указанной системы и на примере заполнения ее отдельных частей отработать методику ее наполнения и сопровождения. На первом этапе будет разрабатываться  схема (XML словарь) для физико-химической газодинамики. Эта работа будет проводиться в тесном взаимодействии со всеми ведущими специалистами России.  Соответствующие организационные формы (помимо создаваемого электронного журнала) в Институте механики МГУ уже наработаны в ходе работ над системой АВОГАДРО. Далее следует создание базы данных для хранения информационного фонда. В целом ожидаемыми результатами являются функционирующие электронный журнал описанного выше типа и  информационная система, а также средства сопровождения этой системы.
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