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В 1977 г. в Московском энергетическом институ​те по инициативе Госстандарта СССР был создан Центр данных Минвуза СССР по термодинамическим свойствам газов и жидкостей. Организован​ный на базе коллектива одного из отделов проблемной теплофизической лаборатории МЭИ, накопившей немалый опыт работы в этой области, Центр действует под методическим руководством Комиссии по теплофи-зическим таблицам газов и жидкостей Научного совета АН СССР по комплексной проблеме «Теплофизика и теплоэнергетика».

В своей деятельности центр решает две основные задачи: обеспечение научно-исследовательских и проектно-конструкторских организаций на​дежными данными о теплофизических свойствах большой группы техни​чески важных веществ и координация теплофизических исследований, проводимых в вузах страны. В связи с этим в течение ряда лет здесь-ведутся научные исследования и разработки по созданию автоматизиро​ванных систем, обеспечивающих эффективное обслуживание потребите​лей информацией по теплофизике.

Данные о свойствах веществ должны поставляться (и, как правило, поставляются) пользователю в трех формах — в виде таблиц, диаграмм и уравнений. Набор свойств, диапазон параметров и тип входных пере​менных задаются потребителем. Перечень термодинамических функций,, областей и изолиний состояния, а также входных аргументов (независи​мых переменных), встречающихся при решении задач проектирования и оптимизации физико-энергетических, химико-технологических, авиацион​ных, ракетных и других установок, практически неограничен, так как постоянно возникают новые задачи, а вместе с ними новые потребности в теплофизической информации. Например, в последнее время многие-потребители помимо таблиц хотят получать аналитические зависимости для различных термодинамических функций, допускающие прямой расчет соответствующих параметров при заданных входных переменных. Это обстоятельство особенно важно в тех случаях, когда время определения свойств составляет значительную часть общего времени решения задачи. В этом смысле весьма показательны данные,  приведенные членом-кор-
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машинного времени на вычисление только теплофизических свойств ра​бочих тел и теплоносителей составляют до 80% общих затрат на реше​ние задачи оптимизации.

В общем случае вариант запроса в центр строится на основе данных, приведенных в табл. 1, 2, 3, с учетом формы их представления и типа вещества. Отметим, что в настоящее время к группе технически важных относят десятки чистых веществ и сотни смесей, состоящих из двух и более компонент. Полная совокупность вариантов запроса определяется всевозможными комбинациями элементов множеств пяти категорий, при​чем каждое множество содержит достаточно большое число элементов, и это в результате приводит к практически неограниченному числу ва​риантов. Ясно, что с помощью справочной литературы оперативно и пол​ностью решить задачу обеспечения теплофизическими данными невоз​можно. Поэтому очевидна необходимость использовать автоматизирован​ные информационные системы специализированного назначения на базе высокопроизводительных ЭВМ.

Научные и методические вопросы разработки теплофизических информационных систем
Основу конкретной теплофизической информаци​онной системы составляют базы данных, адекватно определяющих пове​дение термодинамических поверхностей соответствующих веществ в за​данной области состояний, и пакет прикладных и управляющих программ, сопряженный с математическим обеспечением используемой ЭВМ. Осо​бенность рассматриваемых систем состоит в том, что каждая из них на основе ограниченной входной информации о веществе — обычно такая информация представляет собой файл — массив данных, состоящий из 200—300 чисел — способна генерировать выходные теплофизические дан​ные в соответствии с вариантом запроса пользователя. При этом в зави​симости от типа запроса в ЭВМ каждый раз осуществляются вычисли​тельные процедуры, связанные с решением алгебраических и трансцен​дентных уравнений, систем линейных и нелинейных алгебраических уравнений,  минимизацией  функционалов  и  т.  д.   По   существу,   внутри
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ских свойств (без проведения итерационных процессов) лишь при вход​ных переменных ([image: image5.png]


, Т). Во всех других случаях необходимо решать ли​бо трансцендентное или алгебраическое уравнение, либо систему нели​нейных алгебраических уравнений второго или третьего порядка (послед​нее требуется, например, при расчете свойств на линии насыщения при входной переменной р). Несмотря на кажущуюся простоту задачи, здесь возникают определенные вычислительные проблемы.

В центре выполнен цикл работ по составлению и исследованию раз​личных алгоритмов вычисления термодинамических свойств на основе соотношений (5). Установлены и рекомендованы наиболее эффективные алгоритмы,  зависящие,  главным  образом,  от  производительности  ЭВМ.

Построение аппроксимаций для научно-технических расчетов. Выше уже отмечалось, что во многих случаях потребителю необходимо иметь аналитические зависимости, представляющие собой явные функции от входных переменных. Задачу построения аналитических зависимостей должна решать автоматизированная информационная система в динами​ческом режиме, который будем называть режимом аппроксимации. Мас​сив исходных данных для построения нужных потребителю функций формируется внутри ЭВМ с помощью базовой системы уравнений.

В целях получения простых и удобных для программирования ана​литических зависимостей в центре выполнен большой комплекс работ, связанный с построением наиболее эффективных алгоритмов и программ, реализующих приближение таблично заданных функций.

Определение констант аппроксимации из условий минимума функ​ционала производилось по двум вычислительным схемам: сведения к си-системе нормальных уравнений (классическая схема минимизации) и прямой минимизации функционала. Во втором случае минимизирую​щий вектор определен методом логического поиска без сведения задачи к решению системы нормальных уравнений.

В Центре данных был исследован обширный круг алгоритмов, при​чем особое внимание было уделено методам поиска без вычисления про​изводных и вопросам выбора начального приближения. Процедура ми​нимизации практически всегда состояла из двух этапов. На первом осу​ществлялся выбор начального приближения методом сканирования; на следующем — итерационный процесс, определяющий стратегию спуска. Были исследованы методы Данилина и Пшеничного, Хука и Дживса, Нелдера—Мида, Розенброка, Пауэлла, метод линеаризации Ньютона. Расчеты проводились для функционалов, обладающих различной сте​пенью сложности рельефов. Главная цель исследований состояла в том, чтобы установить наиболее эффективные алгоритмы, на базе которых можно было бы разработать пакет прикладных программ, рассчитанный на пользователя широкого профиля. В качестве приближающих зависи​мостей были рассмотрены многочлены, дробно-рациональные выражения и комбинации элементарных функций. Для многочисленных приближе​ний исследованы три вычислительные схемы: неортогональные много​члены в МНК-схеме (метод наименьших квадратов), квазиортогональные многочлены в ортогональной схеме и квазиортогональные многочлены в МНК-схеме. Последний алгоритм, оказавшийся весьма эффективным и малочувствительным к ошибкам округления, является оригинальной разработкой центра4. В случае дробно-рациональных выражений рас​смотрены линейная и нелинейная схемы включения в минимизируемый функционал. Для произвольных комбинаций элементарных функций все-

4 См.: Сычев В. В., Спиридонов Г. А., Касьянов Ю. И. Построение аппроксима​ций для научно-технических расчетов.— ИЖФ, 1983, т. 45, № 5, с. 855—860.
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сторонне изучены алгоритмы, основанные на использовании прямых ме​тодов минимизации без вычисления производных, уже упоминавшихся выше. Особое внимание при этом было уделено устойчивости численно-итерационного процесса и быстроте сходимости траектории спуска в точ​ку минимума.
В результате большого объема исследований, проведенных научной группой центра за последние пять лет, здесь был разработан пакет при​кладных программ на языке ФОРТРАН, включенный в состав матема​тического обеспечения теплофизической информационно-решающей си​стемы.
Решение перечисленных выше проблем позволило приступить к раз​работке информационных систем, обеспечивающих обслуживание поль​зователей.  Конкретные  примеры  таких  систем  рассматриваются  ниже.
Информационно-решающая система на базе высокопроизводительной ЭВМ
Такая стационарная система базируется на ЭВМ с быстродействием в несколько миллионов операций в секунду, с разви​той системой терминальных устройств, допускающей работу в режиме диалога с разделением времени. Запрос пользователя передается в ЭВМ с соответствующего терминального устройства с помощью стандартных единиц доступа. При необходимости можно организовать выборку термо​динамических данных о веществе в любую структурную часть программы после их вычисления в теплофизической части системы. В будущем такие системы, требующие, вообще говоря, развитого периферийного оборудова​ния и центральных процессоров производительностью в несколько мил​лионов операций в секунду, должны объединиться в сеть коллективного пользования и стать основой технического обеспечения систем автомати​зированного проектирования.
Научная группа Центра данных разработала на базе высокопроизво​дительной ЭВМ теплофизическую информационно-решающую систему, обеспечивающую потребителей данными о термодинамических свойствах группы технически важных газов и жидкостей. Система функционирует в ВЦ АН СССР. Производительность ЭВМ — около 2 млн. операций в се​кунду, объем оперативной памяти — 3 Мбайт. ЭВМ имеет дисководы ем​костью по 60 Мбайт, 25 алфавитно-цифровых дисплеев и ряд других тер​минальных устройств. Исходная информация о веществе поступает в виде последовательного файла, содержащего коэффициенты базовой системы уравнений (1—4) и ряд физических постоянных, характерных для данного вещества (газовая постоянная, критические параметры и т. д.). Необхо​димые термодинамические данные генерируются в ЭВМ на базе инфор​мационного файла о веществе с использованием вычислительных про​цедур, оформленных в виде программных модулей на языке ФОРТРАН. Структура запроса содержит информацию о типе вещества, области со​стояний, форме выдачи данных, типе входных переменных, их численные значения и перечень выдаваемых функций. Система имеет два режима работы: табличный и режим аппроксимации.
В первом случае выходная информация о термодинамических свойст​вах конкретного вещества выдается в виде таблицы чисел. Структура таб​лицы зависит от варианта запроса. На с. 35 приведены примеры сег​ментов термодинамических таблиц, выданных на запрос в переменных (Р, Т).
Во втором режиме пользователю выдаются коэффициенты аппрокси​мации, приближающей подобласть требуемой термодинамической поверх-
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Информационно-решающие системы на базе малых ЭВМ
Весьма перспективным представляется распро​странение теплофизической информации на магнитных носителях — маг​нитных лентах, кассетах и дискетах. Такие носители информации пред​ставляют собой внешние запоминающие устройства, характерные для мини- и микро-ЭВМ. Они компактны, удобны для транспортировки и тиражирования. С точки зрения генерации теплофизических данных прин​ципиальные основы здесь те же, что и для высокопроизводительной ЭВМ. Разница, обусловленная ограниченной скоростью вычислений малых ЭВМ, состоит лишь в выборе исходной системы уравнений и алгоритми​зации процедуры расчета.
В этом случае система исходных уравнений по сравнению с базовой (1—4) содержит дополнительные аппроксимации, которые строятся пред​варительно и предназначены для того, чтобы свести к минимуму число итерационных процессов, «потребляющих» значительную часть машинно​го времени.
В качестве таких аппроксимаций привлекаются потенциал Гиббса в идеально-газовом состоянии, температурные зависимости плотности на линии инверсии, плотности на линии затвердевания, плотности на макси​мальной изобаре и т. д.
Следует отметить, что с точки зрения генерирования информации со​вокупность носителя и ЭВМ целесообразно называть информационно-решающей системой, а с точки зрения накопления, хранения и производ​ства теплофизических данных сам носитель (магнитная лента, кассета, дискета) с содержащимися на нем информационными файлами о вещест​вах, управляющей программой и пакетом генерирующих необходимые данные программ вполне естественно называть справочником. Между та​ким справочником и традиционным печатным изданием принципиальной разницы нет: в обоих случаях извлекается необходимая информация. В первом случае данные получают естественным способом («читают»), во втором — «чтение» осуществляется на ЭВМ (см. простейшую схему теплофизического справочника на магнитном носителе).
Информационно-решающая система на базе ЭВМ СМ-4. Распростра​нение информации на магнитных лентах. В настоящее время в Центре данных завершены работы по созданию информационно-решающей систе​мы на базе ЭВМ СМ-4. Разработаны система исходных уравнений, схема ее загрузки и программно-алгоритмическое обеспечение. Внешний носи​тель информации — магнитная лента емкостью 9 Мбайт, входной язык — ФОРТРАН. Информационно-решающая система обеспечивает выдачу термодинамических данных в однофазной и двухфазной областях, а так​же на линиях равновесия фаз для входных переменных: давление—тем​пература, давление—энтальпия, давление—энтропия, температура—энталь​пия, температура—энтропия, давление — степень сухости, температура — степень сухости, энтальпия — степень сухости, энтропия — степень сухости и т. д. Базы данных о веществах содержат информационные файлы для азота, воздуха, кислорода, метана, этана, этилена и гелия-4. Принцип ор​ганизации программных модулей и информационных файлов о веществе обеспечивает возможность загрузки системы в процессе ее эксплуатации. Это дает возможность вводить в магнитный носитель информационные файлы о новых веществах по мере получения для них базовой системы уравнений (1—4).
В настоящее время ЭВМ семейства СМ получили широкое распростра​нение в научно-исследовательских и проектно-конструкторских организа-
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Пиях, а также в научных и учебных лабораториях вузов. Это позволяет организовать принципиально новую систему обслуживания пользователей.

Центр данных готовит исходную магнитную ленту, загруженную па​кетом управляющих и прикладных программ и информационными фай​лами о веществе. Такой носитель мы называем справочником-эталоном. В целях надежности справочники-эталоны изготовляются в нескольких экземплярах и хранятся в Центре данных. Далее осуществляется «тира​жирование» справочника на носитель пользователя. Практически эта процедура сводится к переписи с ленты на ленту и требует весьма незна​чительного времени. Переданный потребителю носитель (справочник) регистрируется в картотеке Центра. По мере появления информационных файлов для новых веществ справочник-эталон обновляется («переиздает​ся»), о чем информируется потребитель.

Информационно-решающая, система на базе малой ЭВМ, имеющей гибкие диски. Распространение теплофизических данных на магнитных дискетах. В настоящее время в Центре данных функционирует малая ЭВМ четвертого поколения, имеющая накопители на гибких магнитных дисках. Ее оперативная память — 512 кбайт, производительность 1 млн. операций в секунду (при работе с 16-битовыми словами и при выполнении опера​ций типа «регистр в регистр»). Машина имеет два дисковода на гибких магнитных дисках емкостью по 10 Мбайт. Для работы используются, глав​ным образом, диски (дискеты) емкостью 1 Мбайт. Операционная система допускает мультипольный режим работы. В качестве устройств ввода — вывода имеются четыре алфавитно-цифровых дисплея и два устройства алфавитно-цифровой печати. Входные языки — АССЕМБЛЕР, ФОРТРАН, PLM, БЭЙСИК и ПАСКАЛЬ.

В настоящее время начаты работы по созданию теплофизического справочника на магнитной дискете. В качестве входного языка выбран алгоритмический язык ПАСКАЛЬ. Разработанный в последнее время и сочетающий лучшие качества таких широко известных языков, как АЛГОЛ-60, ФОРТРАН, PL-1, ои начал активно использоваться в нашей стране для ЕС ЭВМ, БЭСМ-6 и др. В ближайшее время ПАСКАЛЬ может стать основным языком для машинных расчетов в науке.

Теплофизический справочник на магнитной дискете емкостью в 1 Мбайт может содержать информационные файлы для 400—500 ве​ществ. Другими словами, такая дискета эквивалентна совокупности спра​вочников, состоящей из 400—500 томов, причем каждый «том» обеспечи​вает выдачу информации для различных вариантов входных переменных, шагов, набора функций и т. д. Информационные возможности такого «тома» несравнимы ни с одним печатным изданием.

В заключение необходимо сделать следующее замечание. Обслужива​ние потребителей информацией на магнитных носителях еще только начи​нается. Достаточно длительное время будет осуществляться «переходный период», когда одновременно с информационно-решающими системами будут широко использоваться справочники в форме различных печатных изданий. В связи с этим Центр данных ведет большую работу по подго​товке и изданию справочных монографий о термодинамических свойствах большой группы технически важных веществ. К настоящему времени со​трудниками Центра совместно с научными коллективами ВНИЦ ГСССД и Одесского института инженеров морского флота опубликованы справоч​ные монографии, содержащие данные о термодинамических свойствах азота, воздуха, метана, кислорода, этилена и этана. Несомненно, однако, что будущее за автоматизированными информационно-решающими систе​мами и справочниками на магнитных носителях.

УДК 002
