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Около 20 лет назад в Институте механики МГУ была начата разработка  научной информационной системы АВОГАДРО – Автоматизированное Обеспечение Газовой Динамики Рекомендациями с Оценками достоверности [1-3]. Система  имела целью обеспечение матема​тического  моделирования при проведении  научных исследований и разработке технических проектов, планировании и постановке испы​таний, конструировании устройств с газообразными рабочими телами.

Обычная практика подготовки решения газодинамической задачи  включает в себя, кроме выбора разностной схемы и программирования, поиск и накопление термодинамических данных о компонентах среды, о динамических и кинетических параметрах процессов, протекающих  в газовой среде. При этом, если термодинамическая информация о компонентах  рассматриваемой среды достаточно согласована и достоверна (например, системы ИВТАНТЕРМО, АСТРА [4,5]), то по характеристикам физических и химических процессов почти всегда оказывается невозможной какая-либо априорная оценка достоверности и согласованности данных, выбираемых из различных литературных источников или из кумулятивных баз данных исходной информации. 

Значительная часть проблем такого рода может быть решена благодаря базам рекомендуемых данных о физико-химических процессах с оценками достоверности, сформированным путем экспертных обработок  и предназначенным для надежной информационной  поддержки указанных задач. Специально введенный признак – уровень рекомендуемости отражает степень универсальности данных по отношению к различным приближениям среды, рассматриваемой в конкретной практической задаче. 


В настоящее время функционируют две основные базы данных – ЧАСТИЦА и ПРОЦЕСС. 

База данных ЧАСТИЦА содержит сведения о свойствах частиц (молекулярный вес, потенциал ионизации, энергия сродства к электрону, энтальпия образования, энергии связей, характеристики электронных состояний, колебательные и вращательные постоянные, и др.). Источником информации для этой базы данных являются  справочные издания; при отсутствии справочных данных предлагаются результаты экспертных оценок. В настоящее время база данных содержит характеристики более 200 веществ.


База данных ПРОЦЕСС содержит рекомендуемые коэффициенты математических моделей сечений и констант скорости конкретных физико-химических процессов (более 2000 процессов) на определенных диапазонах температуры и давления с указанием погрешности  и уровня рекомендуемости. Источник информации  - экспертные обзоры экспериментальных  и теоретических данных, выполненные специалистами ведущих научных учреждений.


Назначение этих баз данных -  накопление справочных и рекомендуемых данных, выполнение произвольных запросов в интерактивном и пакетном режимах.


Инфологические схемы всех баз данных были построены в виде многоуровневых ациклических ориентированных графов. 


Базы данных системы АВОГАДРО функционируют под управлением стандартной СУБД реляционного типа с языком манипулирования данными SQL, они снабжены  многоуровневыми диалоговыми интерфейсами различного назначения: 

· административные  интерфейсы  обработки данных, в том числе для ввода новой информации и экспертной верификации хранимых данных;

· пользовательские интерфейсы, поддерживающие расчеты с передачей данных из хранимых фондов;

· экспертные интерфейсы для выработки новых рекомендаций.  


Интерактивный пользовательский интерфейс строился на реализации набора штатных запросов, заранее сформированных после анализа информационных потребностей пользователей различного класса (студенты, аспиранты, специалисты, эксперты физико-химической кинетики и др.).  Типичная экранная форма экспонирования результатов отбора процессов в сеансе работы с базой данных ПРОЦЕСС, приводится на рис.1. 
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Основной  задачей является реорганизация баз данных системы АВОГАДРО  для обеспечения свободного доступа к ним из ИНТЕРНЕТ. Для этих целей разработан Web-ориентированный интерфейс, серверная часть которого реализована на основе MS Internet Information Server и MS SQL Server. Вся клиентская часть функционирует в среде INTERNET-браузера (MS Internet Explorer или Netscape Navigator) и не требует дополнительного программного обеспечения. Поэтому для работы с базами данных достаточно персонального компьютера, подключенного к INTERNET. Для доступа к базовым таблицам и вычислительным модулям разрабатывается оригинальный метод доступа. В настоящее время коллектив обладает хорошо развитой сетевой инфраструктурой (локальная сеть, подключенная к INTERNET по выделенному каналу), аппаратными средствами (персональные компьютеры) и лицензионным программным обеспечением (Windows 2000 Server, MS SQL Server 2000, MS Visual C++ 6.0), необходимым для разработки Web-сервера. 

Литература

1. Информатика в физико-химической газодинамике (под ред.С.А.Лосева, О.П.Шаталова), Труды Института механики МГУ, 1992, 80с.

2.  Лосев С.А., Ковач Э.А., Сергиевская А.Л.  Информационно-математическое моделирование исследований в области физико-математических наук. В сб.: Эволюционная информатика и моделирование. М.: Гос.ИФТП. 1994. C.29-46.

3. Сергиевская А.Л., Ковач Э.А., Лосев С.А.  Опыт информационно-математического моделирования в физико-химической кинетике. М.: Изд-во Моск. ун-та. 1995. 311 с.
4. Gurvich L.V., Iorish V.S., et.al. IVTANTHERMO - A Thermodynamics Database and Software System for the Personal Computer. User’s Guide. CRC Press, Inc. Boca Raton, 1993.
5. Трусов Б.Г. Моделирование химических и фазовых равновесий при высоких температурах (АСТРА-4/рс). М.: МГТУ им. Н.Э. Баумана, 1994.- 50с.






