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Введение.


Настоящее учебное пособие предназначено для студентов химических профилей педагогических университетов. Основное отличие от большого числа учебных пособий по информатике заключается в акценте на химический аспект информации, ибо, как отметил лауреат Нобелевской премии по химии Жан-Мари Лен, парадигма современной химии это синтез «инструктированных» (т.е. информированных) соединений. Таким образом, данное учебное пособие не является в чистом виде компиляцией из учебников, предназначенных для технических университетов, в нем отражается опыт работы со студентами химического факультета МПГУ. Уровень подготовки школьников, естественно, разнообразен, однако ввиду того, что наш контингент учащихся не готовил себя, в отличие от поступающих на физико-технические факультеты, к серьезному изучению информатики, приходится учить их тому, что они должны были бы знать по школьным учебным программам. Главное отличие от материала учебников для средней школы заключается в большем акценте на искусственный интеллект, нейрокомпьютеры, квантовые компьютеры, а также акцент на химические аспекты, такие, как потенциальный ящик, экспертные системы при химическом анализе, буферные растворы и т.п. Данное учебное пособие является промежуточным (по времени развития информационных технологий), гибридным произведением между «учебником-ликбеза», учебником-справочником и оригинальным учебником. Автор надеется, что доли первых двух частей этого гибрида будут уменьшаться, а последняя расти с бурным развитием информационных технологий, имеющим место в наши дни.


Пособие написано на основании лекционного курса «Информатика», читаемого автором в течении ряда лет на химическом факультете МПГУ. Нормативный базовый курс информатики (как это осуществляется на математическом факультете МПГУ) состоит из трех «китов»: 1) собственно информатика, 2) программирование, 3) информационные технологии. В данном случае материал сжат до одного курса, в течении одного семестра. Это не могло не наложить отпечаток на комплектование материала данного учебного пособия.


Внимательный читатель возможно обнаружит несовпадение определений, приведенных в данном пособии, с некоторыми учебниками. Это связано с многогранностью понятия «информации», которому имеется более 20 определений, причем все они формально обоснованы. Автор полагает, что нечеткие определения не самое плохое, ибо зазубренное определение без понимания его сути – серьёзный недостаток, связанный чаще всего с недостаточной научной глубиной понимания данного закона. Еще Ф.Энгельс отмечал научную недопустимость («hard and fast lines») жестких границ. Академик Л. Мандельштам также отмечал условность и относительность определений в науке. Бурное развитие информационной науки приводит в наши дни к изумительным результатам: синтез музыки в головах участников, который осуществляла компьютерная программа, позволяющая воспроизводить индивидуальные мелодии участника концерта и интегральную музыку многих (Джеймс Фунг из Торонто).


Входит в обращение  демосцена, это (произведение) творения искусства в компьютерном исполнении, например, дедективная история. Происходящее на экране формируется в реальном времени, основывается на математических расчетах и программных алгоритмах. Происходящее на сцене сопровождается музыкой, которую сочиняет компьютер и пользователь. Фестивали компьютерного искусства – это уже реальность. Растет в этой сфере и преступность либо это кража, либо иные изощренные  формы проникновения в личные электронные хранилища граждан и фирм. Мобильные телефоны скоро станут миникомпьютерами. Все это ускоряет использование компьютеров  в образовании, одновременно осложняя создание    долговременных стабильных курсов по дисциплине «Информатика».                                 

Понятие информатики.

Выдающийся  датский ученый XX века Нильс Бор полагал, что и в обучении отдельным дисциплинам не может быть единого подхода. Быстрое, взрывное развитие естественных наук способствует методическому разобщению. Информатика призвана смягчить это разобщение.

Прежде всего, отметим, что само понятие информации вмещает в себя целый комплект определений, которые характеризуют многообразие каналов общения человеческого сообщества с окружающим миром (или, если угодно, с мирами).

Лауреат Нобелевской премии Норберт Винер дал краткое определение: «Информация есть информация, а не материя и не энергия». Винер понимал, что дать краткое и емкое определение, включающее в себя все аспекты этой необычной научной дисциплины невозможно и, будучи математиком, избрал кратчайшее из возможных определений.

В книге Д.С. Чернавского « Синергетика и информация» собрано более 20 определений. Нас химиков будут интересовать только некоторые из них. Отметим, что парадигма современной химии есть создание инструктированных веществ, способных воспринимать, перерабатывать и передавать информацию.

Больших успехов в формировании этих новых мировоззрений добились  лауреат Нобелевской премии Жан-Мари Лен и его ученики.

Поясним это на простом примере, приведенном лауреатом Нобелевской премии И.  Р. Пригожиным.

Перед нами два вида снежинок: а) пушистые, б) плоские пластинчатые. Современная наука позволяет точно указать, в каких условиях формировались снежинки. В случае а) был медленный процесс, температура и давление соответствовали образованию кристалликов близких к равновесному, случай б) соответствует резкому перепаду температуры и давления.

Если у нас есть информация о погоде за неделю, мы можем точно указать, в какие дни вероятнее всего образовалась та или другая снежинка. Можно сконструировать прибор, который умеет считывать информацию и по форме снежинок сообщать о прошедшей погоде. Можно привести другие примеры. Например, создание высокоселективного катализатора, предполагает введение в вещество определенную инструкцию по взаимодействию с реагирующими молекулами.

Полезно следующее утверждение: ВЕЩЕСТВО, ЭНЕРГИЯ, ИНФОРМАЦИЯ суть три вершины, с которых наука смотрит на сложный мир.

Формальное определение предмета информатика следующее: «Информатика это новая информационная индустрия и научная дисциплина, связанная с использованием компьютеров и сети Интернет» (В. А. Каймин).

Часто под информатикой понимают совокупность дисциплин, изучающих свойства информации, таким образом многогранность этой науки обусловлена тем, что, возникнув на стыке нескольких фундаментальных и прикладных дисциплин, она не имеет с ними резких и жестких границ. Теоретическую основу информатики составляют математическая логика, комбинаторный анализ, теория алгоритмов, а в последнее время с информатикой в значительной мере соприкоснулась химия.

Как отмечали академики Глушков и Ершов, без компьютерной грамотности человек XXI века фактически соответствует малограмотному человеку прошлого столетия.

Итак, компьютерная грамотность это важнейшая составляющая, характеризующая образованного человека XXI века.

Отметим два аспекта:

а) интеллектуальный аспект. Умение без ошибок писать, не  столь существенно, ибо компьютер поправит, для этого существует текстовой редактор. Важнее те мысли, которые вы хотите передать компьютеру. Специалисты уже давно нацелились на создание машин имитирующих мыслительные способности человека. Эта проблема искусственного интеллекта.

Япония предложила мировому сообществу  создать на паях суперкомпьютер, способный, в определенной мере, имитировать мыслительную деятельность. Однако деньги вложило только японское правительство.

США пошло по другому пути, создали серию быстро заменяемых персональных компьютеров (далее везде PC). Предполагается, что сеть из разных РС сможет выполнить те функции, которые соответствуют интеллектуальным способностям среднего человека.

б) второй аспект компьютерной грамотности это использование информационных технологий в преподавании. Преподавание физики, химии, биологии, астрономии и других дисциплин может быть поднято на более  высокий уровень, если использовать РС.

Исключительно эффективно и плодотворно обучение иностранным языкам с помощью РС.

РС органично подходит для активизации учащихся на занятиях по любому предмету.

Это не просто новое техническое средство, ибо РС позволяет не только получать новую информацию в разном виде, но и, что наиболее существенно(!), внедряться в процесс обучения более активно, чем это удавалось раньше при традиционном, классическом методе.

Учащийся, внедряясь (а порой и участвуя в создании) в программу, становится более самостоятельным в формировании себя как личности, более подготовленным к тому состоянию, которое может быть сформулировано в шуточной форме: « Высшее образование это то, на что вы способны после того, как вы все забыли».

Курс информатики включает в себя три составляющие: теория информации, программирование и информационные технологии. Это полноценные курсы для будущих педагогов. В нашем университете такой подход практикуется на математическом факультете.

О понятиях термина ИНФОРМАЦИЯ уже упоминалось. Нам представляется более подходящей следующая формулировка: Информация – это те сведения, которые живое существо черпает из окружающей среды, чтобы поддержать свое существование.

Информатика проходила много этапов развития. Начальной точкой многие считают 1834 год, когда был создан первый проект механической вычислительной машины, в то же время дочь поэта Байрона Ада Лавелас создала первую программу.

Работа в этом направлении велась учеными разных специальностей многих стран.

Мы не будем повторять интересную историю развития информатики как науки, она должна быть вам известна либо из школьного курса, либо можно почитать в учебниках, отметим только, что за последние десятилетия сменилось четыре поколения РС.

Полная смена ЭВМ происходит каждые 5 лет, и каждые 3 года наблюдалась смена программного обеспечения. Причем имеет место тенденция к снижению этих сроков.

Существенной вехой в развитии информатики была разработанная известным теоретиком Джоном фон Нейманом, так называемая, «архитектура фон Неймана», имеющая следующее строение:

1. Арифметико – логическое устройство;

2. Устройство управления;

3. Запоминающее устройство;

4. Система ввода;

5. Система вывода.

Эта архитектура используется во всех современных ЭВМ.

Фактически фон Нейман предложил хранить в памяти   машины систему управления (через системный диск).

Предполагается, что существует устройство, способное создавать, передавать, хранить и обрабатывать информацию (далее везде (И)).

Принципы функционирования   этого устройства и методы управления ими принято называть информационной технологией. Другими словами информационная технология отвечает на вопрос как:

1. Принимать и хранить (И);

2. Обрабатывать, чтобы было удобно человеку;

3. Использовать ЭВМ с максимальной эффективностью;

В информационной технологии можно отметить два аспекта:

1. Изучение устройств и принципов действия вычислительной техники;

2. Систематизация приемов и методов работы с программами.

В нашем курсе мы сосредоточимся на 2 –ом аспекте.

  Классификации. Ввиду многогранности понятия (И), имеет место различные  аспекты (И), для философов это объективная и субъективная, для физиков это сигналы разных видов (оптические, звуковые, электрические и т.д.), для химиков сигнал есть образ, химия, по сути, охватывает большой раздел (И) – распознавание образов.Физико-химический подход к пониманию возникновения понятия (И) связан с необходимостью различать хаотическую(пары иода) и упорядоченную(кристаллы) части системы.Само представление (И)  очень формально может быть разделено на аналоговую и цифровую. Человек привык к аналоговой, РС дает в основном цифровую.

Мы никогда не найдем двух одинаковых листьев на дереве, это аналоговая (И).

Можно разным краскам и разным звукам присвоить номер, тогда аналоговая (И) превратится в цифровую. Цифровая запись музыки – это шаг вперед в восприятии звуковой (И) с расширением в культурно-эстетическом направлении.

Аналоговая (И) непрерывна, цифровая дискретна.

На рояле между нотами ми и фа нет звуков, на скрипке есть (небольшое смещение пальцев великого мастера). Если художник имеет только одну зеленую краску, то для большей точности в передаче аналоговой (И) он вынужден смешивать разные краски, чтобы предать красоту лужайки. В японской графике есть 37 оттенков серого цвета, следовательно, несколько словесных, а также письменных сигналов.

В ЭВМ имеется устройство преобразующее аналоговую (И) в цифровую (И), называемое аналого-цифровое преобразование (АЦП). Пример аналоговой (И) – графики непрерывных функций, в цифровом варианте то же самое выражают гистограммы. Уменьшая дискретность (шаг в масштабе), в пределе цифровая (И) может по качеству практически не отличаться от аналоговой.

Напомним, что в ЭВМ используют двоичную систему исчисления. Единица  для представления (И) бит, выбирается один из двух знаков 0 или 1.

Байт – единица обработки или передачи (И) через группу из 8 битов, содержит 256 единиц (И), ибо важна позиция символа. Файл – единица хранения (И), имеющая уникальное имя.

Разрядность компьютера характеризует, со сколькими байтами одновременно может работать компьютер (большинство современных РС - 32 разрядные).

Обработка (И) в компьютере происходит на специальной микросхеме, называемой процессором (П). (П) обрабатывает несколько битов одновременно

Словарик 1.

Системный загрузочный диск – С:;

Загрузочный сектор – Boot Record;

Корневой каталог – Root Directory;

Таблица FAT –(File Allocation  Table)

Подчеркивают буквы первые в аббревиатуре.

Вирусы – специальные саморазмножаемые программы. Их задача испортить или уничтожить программу, заражение при копировании (также через Internet) – интернет – международная компьютерная сеть, связывающая компьютеры во всех странах, хранящая гигантские объемы (И).

Доступ в Internet свободен, при надлежащей небольшой оплате.

Серверы – компьютеры, подключенные к сети ЭВМ, помогающие работать менее мощным машинам.

Программа – упорядоченная последовательность команд.

Информатика и химия.

Как отметил лауреат нобелевской премии Жан(Мари Лен: «В химии, как и в других областях знаний, язык информации приходит на смену языку состава и структур, по мере того как наука развивается в направлении создания все более сложных архитектур и процессов». За последние 10 лет ученые значительно продвинулись в понимании химии как науки об информации. Этому способствовало бурное развитие новейших методов исследования на наномолекулярном уровне. Сформировался новый раздел химии ( супрамолекулярная химия, которая граничит практически со всеми классическими химическими дисциплинами: неорганической, органической, физической и коллоидной. Именно супрамолекулярная химия позволила сформулировать информационную парадигму. Супрамолекулярная химия включает в себя как отдельный подраздел супермолекулярную химию, в отличие от которой она охватывает такие поддающиеся расчету понятия, как поверхность соприкосновения, фазовая граница, которые необходимы для понимания взаимодействия сложных объектов. Ключевое слово в супрамолекулярной химии не размер, а информация, а задача ( проложить дорогу к пониманию сложности. Отметим, что пограничное положение супрамолекулярной химии предполагает не жесткость, а размытость границ. Вообще границы в науке условны, что отмечали многие ученые прошлого столетия, в частности, Ф. Энгельс.


Начиная с алхимиков, целью химиков был синтез веществ с заданными свойствами. Это может быть достигнуто, если используются инструктированные компоненты, способные вступать в процессы, предопределенные заложенной в них информацией. Супрамолекулярная химия ( есть химия молекулярных ансамблей, удерживаемых нековалентными взаимодействиями (HBз). НВз ( например, взаимодействие диполей, молекулярных пленок, ван-дер-ваальсовы взаимодействия, а также взаимодействия, обусловленные корреляцией электронных спинов и т.д.


При наличии молекулярной информации и способности ее считывать возможны процессы самоассоциации и самоорганизации, воспроизведения, а также создания программированных супрамолекулярных систем. Для обозначения свойств супрамолекулярных комплексов используют математические символы включения ((С((, пересечения ((∩((. Символ ( ( означает субстрат, ( ( означает рецептор. Субстрат несет информацию, рецептор выступает как приемник информации.


Химия превращается в науку о несущем информацию веществе. Например, пушистая объемная снежинка и в форме плоской пластинки несут информацию о погоде, при которой каждая формировалась. Химические системы могут хранить информацию либо в аналоговой форме, закодированной в виде геометрических образов, т.е. это форма, расположение центров распознавания, либо в цифровой ( в виде различных состояний, разных степеней окисления и т.п. Центральной проблемой в хемионике (так называется раздел химической информации) является проблема распознавания. Распознавание базируется на структурной информации, хранящейся во взаимодействующих партнерах. Один из взаимодействующих партнеров называется рецептор (обозначается греческой буквой (), а другой ( субстрат (используется буква (). Информация, хранящаяся в партнерах (в обоих!), определяется надежностью считывания. Зависящей от различий в свободной энергии взаимодействия между разными комбинациями (позициями, численными соотношениями, расстояниями и т.п.) рецептор ( субстрат. Существенно, что в отличие от электронных информационных устройств, это не процесс двоичного типа «да/нет», это пороговый процесс, репером которого служит параметр КБТ! Здесь КБ ( константа Больцмана, Т ( температура в шкале Кельвина. Репер ( указатель позиции в каком-либо устройстве. Понятие порогового процесса может служить оценка числа линий, проявляющихся спектральным устройством в спектре атома водорода. Согласно математической формуле Ридберга
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Здесь N и M квантовые числа, R ( постоянная Ридберга, dE ( энергия перехода. Несложно составить программу, регистрирующую количество линий, соответствующих переходу электрона с уровня, характеризуемого квантовым числом N на уровни M, при данном N число таких уровней должно быть бесконечно много. Прибор фиксирует конечное число уровней, число которых можно взять в любом учебнике по строению атома. Если же мы в программу введем ограничитель в виде min dE=КБТ, то число линий численно окажется практически равным числу, выявляемому с помощью физического прибора.


Молекулярное распознавание составляет основу передачи и обработки информации на супрамолекулярном уровне. Результат распознавания связан с изменением электронных, ионных, оптических или конформационных свойств, которые обеспечивали генерацию сигнала (или сигналов). Способность к молекулярному распознаванию определяется как спецификой энергии взаимодействия, так и информацией, считываемой при СЕЛЕКТИВНОМ связывании субстратов с молекулой рецептором. Простое связывание не есть еще распознавание, которое является целенаправленным связыванием. Рецепторы можно назвать целенаправленными лигандами. Распознавание осуществляется посредством структурно хорошо организованного определенного набора межмолекулярных взаимодействий. Только при селективном (избирательном) связывании ( с ( происходит обмен и энергией и информацией. Если проводить аналогию с классической физической химией, то энергообмен аналогичен энтальпии, а энтропия аналогична информации. О смысловой близости энтропии и информации вам уже сообщалось. Эта идея особенно четко продвигалась в науку французским ученым Бриллюэном. Образование комплекса предполагает определенный уровень термодинамической или кинетической устойчивости. В последнем случае необходимо, чтобы время существования комплекса было больше, чем время считывания информации.


Молекулярное распознавание предполагает хранение информации на молекулярном уровне и считывание ее на супрамолекулярном уровне. С 1970 года химики использовали термины молекулярное распознавание и информация при обобщенном рассмотрении селективного комплексообразования ионами металлов. Выходит журнал Journal Molecular Recognition (журнал молекулярного распознавания). Селективное связывание конкретного какого-то субстрата с соответствующим рецептором (0 предполагает обязательное молекулярное распознавание. Распознавание предполагает комплементарность в двойственном отношении: а) геометрическую, б) на уровне энергии взаимодействия. Отсюда следует принцип оптимального соотношения в объеме информации, которую способен воспринять субстрат. Поскольку процесс селективного взаимодействия симметричен, можно в этом принципе ( и ( поменять местами. Отметим лишь, что этот принцип является аналогом теоретического принципа мультиплетной теории катализа А.А. Баландина, который утверждает, что для того, чтобы катализатор ускорял реакцию необходимо соблюдение принципа геометрического и энергетического соответствия.


Вводится термин плеромеры ( комплементарные партнеры; этот термин есть гибрид двух греческих слов плерома ( дополнение и мерос ( часть, что следует понимать как части дополняющие друг друга до целого. Предлагается использовать скобочные обозначения, введенные в квантовую механику Дираком для описания двух взаимно сопряженных векторов. Обозначения ((((( означает, что А и В две плероментарные единицы (плеромеры), либо комплементарные центры связывания.


Для достижения максимальной способности i-го рецептора к распознаванию необходимо соблюдение определенных условий:

1) Пространственная комплементарность (i и (k (форма, размер, симметрия)

2) Комплементарность на уровне взаимодействий, центры (i и (k должны быть расположены в благоприятных участках супрамолекулярных объектов. Иными словами участки должны быть гидрофобными (или гидрофильными).

3) Большая площадь контакта (i и (k , обеспечивающая

a) Множественность взаимодействия нескольких центров связывания (ибо одно нековалентное взаимодействие слабее ковалентного)

b) Необходимо сильное суммарное взаимодействие

c) Должен соблюдаться эффект благоприятной среды, т.е. ( и ( должны иметь подходящий набор сольвофобных и сольвофильных участков.

Различают положительное и отрицательное распознавание (отталкивание). Молекулярные рецепторы рассматриваются как обобщенная координационная химия.


Геометрическая комплементарность зависит от того, достаточно ли хороша подгонка архитектур ( и (, благоприятно ли расположение центров связывания. Если поверхность контакта достаточно велика, чтобы ( был способен обволакивать ( так, чтобы реализовалась большое число нековалентных взаимодействий, что позволит рецептору «почувствовать» молекулярную форму, размер и архитектуру субстрата. Это реализуется для (, содержащее внутримолекулярные полости, щели или карманы, в которые может заходить конкретный (. Если геометрия ( имеет вогнутую форму, то центры связывания располагаются внутри полости, такие ( называют эндорецепторы, если же центры вне полости, то это экзорецепторы. Однако возможны (особенно для биосистем) гибкие рецепторы, способные подстраиваться к конкретному (i . Многие рецепторы суть макрополициклы, причем эти циклы могут иметь цилиндрическую, сферическую и бициклическую формы. Гибкость рецепторов имеет огромное значение для специфического селективного взаимодействия ((( . Создавать гибкие (, осуществлять контроль над их динамическими свойствами намного труднее, чем подобрать жесткие рецепторы. В данном случае компьютерное моделирование и компьютерный молекулярный дизайн могут оказать существенную помощь.


Известно, что распознавание ионов щелочных металлов основано на применении краун эфиров или других макроциклов. Способность макроциклов более селективно образовывать определенные устойчивые комплексы называют макроциклическим эффектом. Связывание и распознавание нейтральных молекул основано на действии водородных связей, а также на определенным образом организованных (в инструктированных структурах) электростатических и донорно-акцепторных взаимодействиях. Распознавание анионов галоидов осуществляется с помощью устройств, содержащих протонированные макроциклические полиамины. На эффектах селективного распознавания базируется каталитическая селективность. Мы уже упоминали о близости принципов распознавания с принципами мультиплетной теории Баландина. Существенным обстоятельством является в этих случаях множественное узнавание. Так, например, высокая селективность при гидролизе АТФ обусловлена действием многофункционального анионного рецептора, содержащего макроциклический полиамин, связывающий анионы и акридильная группа способствующая (-стэкингу, а также, естественно, каталитический центр, осуществляющий гидролиз. Ферменты ( самые селективные и достаточно активные катализаторы, созданные природой. Но их действие происходит в строго нормированных природой условиях (рН,Т). Если использовать имеющиеся у природных ферментов центры узнавания, то можно создать искусственный биокатализатор, работающий в более жестких условиях, кроме того, его можно перепрофилировать на другой субстрат (вместо этанола взять, например, бутанол).


Создаются каталитические антитела (абзимы), способные снижать энергию активации химической реакции за счет понижения энергии образования переходного комплекса. Абиотические (т.е. искусственные, но использующие части природных) катализаторы ( это супрамолекулярные катализаторы, которые могут работать в условиях, слишком жестких для работы природного фермента. Абиотический подход позволяет предполагать, что можно сформировать (например, на стадии формирования силикагеля) «отпечаток» ( аналог переходного состояния, что создаст возможность оформить технологически желательный химический процесс.


Разделение сложных смесей в настоящее время стремятся осуществить с помощью селективных мембран. Транспорт частиц через мембраны ( раздел физической химии, который по темпам развития превосходит другие подразделы. Селективный транспорт через пористую перегородку (мембрану) бурно развивающаяся область физической химии, которую уже принято выделять в отдельную дисциплину и называть мембранологией. Можно сказать, что мембранология ( это супрамолекулярная химия в действии. Селективный транспортный перенос через мембрану связан с молекулярным распознаванием. Рассматриваются, как правило, два пути селективного переноса:

1. При посредничестве носителя (см. схему рис. а)
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Создание трансмембранных каналов (см. схему рис. б)


В некоторых случаях имеет место сопряженный процесс транспорта частицы (иона) (1, сопровождаемый транспортом в том же направлении другой частицы (иона) (2. это, так называемый, симпорт. Но бывают случаи движения в противоположных направлениях, так называемый антипорт. Носители, иначе переносчики, должны иметь соответствующее сочетание липофильных и гидрофобных свойств, ибо им приходится обволакивать частицу плохо растворимую в воде, но комплекс должен быть достаточно хорошо растворимым.


Отметим, что молекулярные и супрамолекулярные образования, в которых акты молекулярного распознавания могут быть преобразованы в сигналы (или процессы), представляют собой информационные устройства на молекулярном уровне.

В частности генерирование особого молекулярного сигнала связано с распознаванием, которое выражается в химическом превращении. Особый (избирательный) сигнал зависит от того, какие продукты и с какой скоростью образуются. Молекулярные устройства ( это структурно организованные и функционально интегрированные химические системы. Функция, осуществляемая устройством, является следствием интегрирования элементарных операций, выполняемых отдельными компонентами. Компоненты молекулярных устройств подразделяются на

1. активные, осуществляющие заданную операцию

2. структурные, создающие необходимое пространственное расположение, в частности, для гибких систем за счет молекулярного распознавания

3. вспомогательные ( модифицирующие активные и структурные компоненты.

Можно провести аналогию с гетерогенным катализом. Инструктированные (т.е. нацеленные на определенную реакцию) катализаторы синтезируют таким образом, чтобы они содержали 

1. активные центры

2. структурообразующий промотор

3. электронно-модифицирующий промотор.

Например, наиболее продвинутый катализатор синтеза аммиака имеет активные центры ( атомы железа, оксид алюминия ( структурообразующий промотор и калий ( электронный модификатор.


Развивается новый раздел химии ( семиохимия, в котором изучаются все аспекты химических устройств, отвечающие за генерацию, преобразование, обработку, передачу и прием (восприятие, отклик на сигнал) молекулярных сигналов. Следует отметить особенность химических устройств, которые работают медленнее электронных, но зато обладают множественностью в одном переносчике информации. Имеется ввиду, что по каналу связи движется переносчик, имеющий размер, форму, заряд и оболочку лигандов. Далее множественность распознавания, которая проявляется в действии двух и более компонент одновременно (или последовательно). Например, распознавание нуклеиновых кислот происходит одновременно за счет координации к связанному иону металла и образования водородных связей с кислородными центрами.


Фирма Hewlett-Packard разрабатывает компьютеры, содержащие переключатели, сформированные из молекул ротоксана. Молекула помещается между двумя проводниками. Напряжение, передаваемое по проводникам, меняет форму молекулы, которая изменяет при этом свое электрическое сопротивление. Если сопротивление низкое, переключатель считается замкнутым, этому соответствует логическая единица, иначе ( логический ноль. Планируется создание на этой базе модуль памяти, способный хранить 1 трлн. бит на квадратном сантиметре (в 1000 раз больше, чем у современных кремниевых модулей памяти). В этом случае можно сконструировать суперкомпьютер размером с ручные часы.
Вклад российских ученых в химическую информатику.

В свете информационной парадигмы химии, провозглашенной лауреатом Нобелевской премии Жан-Мари Ленем, представляется необходимость упомянуть о работах Алексея Александровича Баландина и Николая Ивановича Кобозева, предвосхитившие многие новейшие теоретические концепции.


Академик А.А.Баландин еще в 1940-1941гг. опубликовал ряд работ по математическому описанию сложных химических реакций, при этом использовались теории графов и матричные представления. Использовались передовые для того времени представления: топология реакционных комплексов, что прямо соответствует идеям супрамолекулярной химии Жан-Мари Лена. Далее развивался симплексный метод. Предложена идея структурных матриц, которая позволяет связать закон действующих, справедливый для элементарных реакций, с соответствующим выражением для сложных реакций.


Рассматривалась алгебра реакционных сетей. Разработан большой раздел, который Баландин обозначил как «Основы структурной алгебры. Химия и структура». Начинается этот раздел так: «Числа, величины, свойства, объекты образуют ряд, в котором физика изучает преимущественно свойства объектов, выражаемые через их величины (массы, ускорение, заряды и т.п.), тогда как химия в первую очередь интересуется самими объектами (вещества, молекулы, атомы, реакции, равновесные состояния и т.п.), характеризуемые их структурой».


А.А. Баландин отметил, что в химии существует связь между дискретными объектами (молекулами) и непрерывными величинами – их термодинамическими характеристиками.


Были введены такие революционные для химии 40-х годов прошлого века понятия как теория групп и изоморфные преобразования.


Была поставлена цель: «Найти такие выражения для химических объектов, которые путем изоморфного замещения давали бы значения для их свойств».


Многие положения «алгебры» Баландина предвосхитили концепцию Жан-Мари Лена. Статьи были опубликованы в известных авторитетных журналах, а так как в то время в Европе и Америке работали многие крупные ученые эмигранты из России, то через них эти могли стать определенной «замороженной» частью интеллектуальной памяти, которая проявилась в работе  Жан-Мари Лена. Ростки, заложенные А.А. Баландиным, не исчезли, а были придавлены существовавшей в России (тогда СССР) политической, репрессивной системой. Вернувшись к активной работе в 1953г. А.А. Баландин сосредоточился на разработке теории катализа, что позволило в умеренной форме использовать  эти идеи в мультиплетной  теории, связь которой с идеями Жан-Мари Лена отмечалась в предыдущих лекциях.

См. также: А.А. Баландин, «Мультиплетная теория катализа», 1970г, изд. МГУ.


Профессор МГУ им. Ломоносова Николай Иванович  Кобозев был выдающимся теоретиком по физической химии. Рассматривая термодинамику процессов информации, он выдвинул ряд смелых идей, расширяя наши представления об энтропии информации. Было отмечено, что энтропия информации по Шеннону и количество информации отличаются знаками. Очевидное в наши дни утверждение о том, что энтропия информации безразлична к содержанию информации.


Дано несколько моделей процесса получения информации на молекулярном уровне.


Получение информации – это не самопроизвольный процесс, при этом всегда затрачивается энергия. Получение системой информации приводит к понижению энтропии. Следовательно, система находится в неустойчивом состоянии. Воздействие внешнего хаотического мира должно в конце концов привести к рассеянию информации (процесс диссипации).


Н.И. Кобозев проанализировал термодинамически модель процесса мышления на молекулярном уровне.


Человек использует три типа мышления: логический, вероятностный и интуитивный, причем ни один из них не может  быть изъят без ущерба для всей мыслительной деятельности. В свете этого утверждения очевидно, что создание мыслящей машины в принципе не возможно. Создание «вживленного» в человеческий организм компьютера возможно. Эта «органопроекция» (по П. Флоренскому) позволит расширить возможности накапливать знания, формировать множественность знаний, приблизиться к решению проблем, которые кажутся теперь неразрешимыми.


Первичной основой всякого познавательного акта является распознавание объектов, образов, символов и, следовательно, возможность отбора.


Рассматривается центральный для теории распознавания образов вопрос об условиях, при которых физико-механическая система (сочетание веществ, комбинация структур, распределение энергетических ресурсов в организме, в машине) приобретает способность к распознаванию в определенных границах. Сам акт распознавания универсален: атомы распознают друг друга при взаимодействии. Человек создал сложные распознающие системы типа: спектрометры, хроматографы, ионоселективные электроды и т.п.


В области мышления дело обстоит иначе: для информации характерна изоэнергетичность исходов, поэтому ее характер не зависит от интенсивности сигнала, а определяется семантикой!


Для биологической информации интенсивность сигнала (звук, свет) является существенной для потребителя в том смысле, что интенсивность должна превышать шумовые сигналы фона.


Символьная передача информации есть выработанные человечеством за многие тысячелетия универсальная, безэнтропийная и безэнергетическая форма. По мнению Кобозева, в этом случае с мыслительной деятельности снимается термодинамическое «вето».


Безэнтропийно только опознание символа человеческим сознанием. Граница безэнтропийности по Кобозеву связана с нечеткостью или искажением изображения символа.   

См. Н.И. Кобозев. « Исследование в области термодинамики процессов информации и мышления», изд. МГУ, 1971, 194с.

Напомним некоторые положения из программ средней школы.

Взаимодействие с помощью программ (компьютер + человек)  называется программным интерфейсом.

Физические устройства для управления компьютером называются аппаратным интерфейсом.

Компьютер прибор модульный. Он состоит из различных устройств,  каждое их них выполняет определенные задачи. Например, периферийным устройством является принтер.

В микросхемах заложена оперативная память (ОП).

ОП состоит из ячеек, в каждой 1 байт данных, ячейки имеют адрес.   Количество байтов в ОП зависит от объема. В современных ПК, типа Pentium, ОП составляет несколько гигабайт (1 Гбайт = 1024Мбайт,1Мегабайт =  1024Кбайт,1Кбайт=1024байт).

Память хранится либо на гибких дисках (объемом несколько Мбайт), либо на жестком диске (винчестере).

Минимальный размер адресного пространства называется кластером. Размеры кластеров составляют несколько десятков Кбайт.

Работая на ПК мы пользуемся обширным пакетом служебных программ, который называется операционной системой (ОПСИС).

Под управлением ОПСИС происходит

1. Работа аппаратных устройств;

2. Запуск программ;

3. Взаимодействие между ПК и пользователем.

Навыки работы с ОПСИС необходимо развивать специально.

Например, в оболочке WINDOWS 98 внизу экрана имеется кнопка пуск, значок с флажком. Подводим указатель мыши к иконке  и щелчком открываем меню. Далее подводим указатель мыши к соответствующему пункту меню и щелчком открываем. Для ряда пунктов справа имеется треугольник   (это указатель вложенного меню), подводим указатель мыши и щелчком открываем и т.д.

Системная шина, ее роль,  в основном, заключается   в передаче   (И) между процессором и остальными устройствами ЭВМ.

Регистровая память, быстрая, обеспечивается несколькими   регистрами внутри процессора.

КЕШ память, это устройство имеется в некоторых модификациях ПК, она велика по объему, но имеет меньшее быстродействие. Имеется несколько уровней КЕШ памяти, их задача сглаживать   противоречие быстрый процессор – медленная оперативная память. КЕШ память третьего уровня (L3) располагается вне чипа.

Математический сопроцессор (микросхема) берет на себя  вычислительные функции.


Компьютер типа Pentium PRO имеет  процессор, который называется опережающим, он содержит пул команд, которые не соблюдают строгой очередности. Если для выполнения, какой либо  команды нет необходимости   в ожидании, пока предыдущая команда закончится, то можно упредить работу.

Сервер – сетевой компьютер, помогающий в работе других ПК и используемый для хранения общей (И).


ВЗУ – внешнее запоминающее устройство (гибкие и жесткие диски, магнитная лента).


НОД накопители на оптических дисках. Магнитооптические накопители состоят из стекла покрытого слоем из сплава  Те, Fe, и Co. Этот сплав имеет температуру Кюри 145ºС, т.е. его легко можно перемагнитить.



Для считывания данных используется эффект Керра, который связан с изменением направления поляризации лазерного луча.


Винчестер состоит из набора пластин, это металлические диски, покрытые ферритом Ва, Cr2 O3 и другими оксидами.


Сенсорные устройства. Это высокочувствительные устройства, реагирующие на определенные внешние воздействие. Понятие сенсор вы встретите в физической химии,    и в биологии.  

Существуют сенсорные экраны. В них изменяются характеристики в точке прикосновения пальцев. Воздействия подразделяются на ультразвуковые, фотоэлектрические, резистивные и емкостные.

Световое перо воспринимает свет от люминофора экрана.


Для ввода плоского изображения используется сканер.


Разрешение зависит   от размеров экрана и минимального элемента изображения (зерно 0,24 – 0,28 мм).


Принтеры бывают трех типов – матричный (иголки), струйный (чернила из сопел) и лазерный (лазерный луч).


Модем – преобразует аналоговую информацию через электрический сигнал   звукового диапазона в цифровую, на другом конце линии происходит обратное преобразование.


Семплы – образцы звучания различных музыкальных инструментов, хранящихся в памяти музыкальной карты.


Наблюдается тенденция к созданию миниатюрных компьютеров, таких как Note Book) (блок нот), Hand Help (секретарь), Palm Top      (карманный).


В настоящее время успешно развивается международная компьютерная сеть – Интернет, связывающая миллионы компьютеров во всем мире, что не только расширяет общение людей, но и создает гигантское хранилище (И).

Если вы желаете подключиться к сети Интернет, вам необходимо связаться с провайдером. Провайдер это организация, предоставляющая услуги по подсоединению и доступу в Интернет, размещение сайтов и электронной почты.

Знакомство с Интернет лучше осуществить непосредственно работая на компьютере, в нашем университете можно приобрести навыки на специально организованных занятиях.

Символические имена серверов и сайтов даются провайдером. Сайт – это информационные ресурсы, на некотором сервере.

Протокол  - правила (соглашения) передачи (И) в сети. В интернете два типа:   

1)    ТСР/IP   - базовые протоколы для общения между компьютерами, 2) прикладные http (гипертексты файлов).


Гипертекст – вид текста, имеющий ссылки, позволяющие скачками перемещаться по документу.


Гиперссылки – выделенные определенным образом участки гипертекста, которые содержат скрытые от пользователя адреса перехода на другие сайты, серверы, страницы.


Браузер – программа – клиент, облегчающая процессы перемещения между узлами глобальной сети, поиска, сбора и хранения.

Аббревиатура, встречающаяся при ссылке на Интернет три буквы WWW, означают World Wide Web, английские слова дословно означают мировая широкая паутина.


Физическому адресу соответствует символический (доменный) адрес.

Например, http: www.mikrosoft.com  означает протокол получаемых услуг, имя ЭВМ, имя домена. Имя домена из 2-4 слов, старший правый либо страна, либо узел, либо тип организации.  


Com – коммерческие организации.


Ru – Россия, de – Германия, us – США, edu – образование, gov – правительство, org   некоммерческие организации, net- сеть.


Суффиксы имен сайтов маркируют имена провайдеров.


Для входа в Интернет требуется запустить браузер, используя поисковые системы (порталы), удобной для предметного поиска является система Апорт, ее имя aport.ru. При поиске информации в этом случае используют ключевые слова. Например, «Ахметов общая химия» или «Журнал физической химии».


Другие отечественные поисковые системы Рамблер и Индекс запрашиваются путем rumbler. ru, yandex.ru.


Зарубежные поисковые системы Infoseek и altavista.com,infoseek.com.


Поиск информации осуществляется по запросам, например, Computer Science. Связки     при организации запросов: соответствует операнд &,    или вертикальная черта│, связка не обозначается знаком ( - ).

Например, запрос: учебник & физическая химия, запрос: информатика │(computer science).


Как уже упоминалось, для работы с аппаратными устройствами существует спецпрограмма – операционная система. Она берет на себя   заботы пользователя. Успешная работа с компьютером есть успешная работа  ОПСИС.

При включении компьютера процессор обращается к спецячейке, если там есть программа, она начинает выполняться. Для того, чтобы в ячейке что-то было, даже при выключенном компьютере, предназначена специальная микросхема ПЗУ (постоянно запоминающее устройство). Программы микросхем ПЗУ записываются на заводе. Этот комплекс программ называется BIOS (базовая система ввода/вывода). Когда процессор начинает работать, он попадает в ПЗУ, там расположены программы, необходимые для запуска компьютера.


Существует много ОПСИС. Мы будем рассматривать Microsoft Windows 98. Более подробная роль ОПСИС заключается в обеспечении работы интерфейсов. Интерфейс – это взаимодействие. Различают аппаратный и программный интерфейсы.

Аппаратный – обеспечивает работу всех узлов оборудования, программный всех программ в компьютере. Взаимодействие между аппаратурой и программами обеспечивается аппаратно – программным интерфейсом.


Аппаратный интерфейс отлажен изготовителем.


В игровых приставках нет ОПСИС, там джойстик вводит информацию жестко обусловленную правилами игры. Настоящая ОПСИС должна:

1. Быть признанной и использоваться на разных ПК как стандартная;

2. Работать с аппаратными устройствами различных фирм, в том числе «старых»;

3. Обеспечивать возможность запуска самых разных программ,    созданных разными людьми< выпущенных разными фирмами;

4. Представлять средства для проверки настройки обслуживания компьютера, его устройств и программ, которые на нем установлены;

Различают интерфейс пользователя.

Способ взаимодействия человека с программами называют интерфейс пользователя.

Интерфейс пользователя, в свою очередь, подразделяется на: 1) удобный, 2)развитый (у программ больше возможности, но работать с ними не просто), 3) гибкий, что означает возможность работать несколькими способами (таблицы, графики и т.д.),   4) жесткий – означает, что допускается только такой тип работы, какой в инструкции, 

5) примитивный, он прост для изучения, но не удобен в работе.

Можно отметить три возможных интерфейса пользователя и ОПСИС:

1. Когда ОПСИС только с клавиатуры,   существует специальная командная строка (чаще всего в низу экрана);

2. Графический интерфейс, когда используется мышь+иконка;

3. Речевой интерфейс, его еще нет в серийном производстве.

Для избежания путаницы жесткие диски разбивают на каталоги. На дисках имеется файловая структура. Сейчас часто диски делятся на «логические диски».

Программная оболочка   MS –DOS имеет неграфическую   ОПСИС, использует интерфейс командной строки.

Более передовые программные оболочки Windows 98 и более совершенные версии Windows 2001/

В канале связи сообщения из символов одного алфавита может преобразовываться в сообщение другого алфавита. Правила такого однозначного преобразования называются КОДОМ.

СЛОВАРИК

Тактовая частота есть время исполнения инструкции. Например,  если тактовая частота 300МГц  (мега герц), то компьютер способен исполнить 300 млн.  инструкций в с.

Для кремневых плат максимальная тактовая частота 3Ггц (Гигагерц), для плат из As3Ga в десять раз больше.


Увеличение тактовой частоты убыстряет работу компьютера, но при этом увеличивается выделение тепла.


Повышение разрядности процессора также увеличивает скорость работы. 32 разрядные работают с 4 байтами за такт


СD-ROM устройство для чтения музыкальных и программных компакт-дисков.

ЯЗЫКИ ПРОГРАММИРОВАНИЯ.


Иногда некоторые преподаватели пытаются поставить под сомнение вопрос о необходимости (желательность они не отрицают) обучать программированию студентов химиков, биологов, географов и др. Не проще ли научить их «кнопочному» общению с компьютером, т. е. работать с пользовательскими программами? На наш взгляд, так могут думать только преподаватели, которые не до конца осознали тот потенциал, который заложен в компьютерном способе обучения.


Лауреат Нобелевской премии в области квантовой электродинамики Ричард Фейман, занимавшийся также компьютерным моделированием, отмечал, что многие вопросы теоретической физики стали для него более понятными, когда к решению проблемы подключался компьютер. Фейман в своих последних работах писал о «компьютерном мышлении», как о важном факторе познания сложных вопросов науки.


Действительно, компьютер не просто вычислительная машина, это новый инструмент, способствующий расширению масштабов диалога человека с Природой. Это по терминологии  П. Флоренского «мозговая органопроекция».


Например, студенту на семинаре по физической химии дается задание, обсчитать величину свободной энергии для набора из 10 возможных продуктов взаимодействия этана с кислородом при наборе 3 – 5 температур от     300 К до 600 К. Указать термодинамически наиболее вероятный состав смеси продуктов (предполагается, что селективный катализатор не использовался). Правильно составленная программа позволит среднему студенту дать ответ на поставленную задачу в отведенные на семинар 2 академических часа.


Аналогично быстро может быть решена задача о возможном (вероятном) механизме химической реакции по данным формальной кинетики.


Другое упражнение: оценить, как быстро сжимаются энергетические уровни для электрона «пойманного» в потенциальных ящиках:



а) прямоугольный ящик с бесконечно высокими стенами, меняются и длина,           

                           и уровни энергии (L = L + 1  и  n = n + 1);



б) прямоугольный ящик со стенками умеренной высоты;



в) сферический ящик.


Эта задача быстро может быть решена на компьютере, возможно, что часть этой задачи мы успеем сегодня подготовить к компьютерному эксперименту. Упражнение должно закончиться заключением (выводом), результатом размышления студента. В этом случае достигаются, по крайней мере, две важные педагогические цели:

1) учащийся составляет программу, лучше понимает суть тех формул, которые положены в основу расчета;

2) учащийся успевает обдумать результат.

              Не менее важным является развитие любопытства, т. е. интерес к модельной задаче. Учащемуся представляется возможность самостоятельно «поиграть» с данными, модифицировать, а порой и улучшить задачу.


Как отметил профессор Ю. И. Рыжиков: «Человек неизмеримо увеличит свой интеллект, если сделает частью своей натуры способность планировать свои действия, вырабатывать общие правила и способ их применения к конкретной ситуации, организовывать эти правила в осознанную и выразимую структуру – одним словом, сделается программистом, если не по характеру работы, то по духу. А развивать эти качества может только практическое программирование».


Для того, чтобы программировать, необходимо изучить хотя бы один язык программирования. Дело в том, что программирование в машинных КОДах трудоемко. 


В настоящее время, множество вспомогательных операций, необходимых для создания программ, поручены компьютеру, который использует языки программирования. Различают языки близкие к процессору (машинному КОДу) – это языки низкого уровня (ассемблер). Языки близкие (т. е. удобные) к пользователю – языки высокого уровня.


Команды программы процессор непосредственно выполнить не может, необходима трансляция в инструкции, понятные процессору. В языках программирование используются два вида трансляторов: транслятор компилятор, преобразующий исходный КОД в машинный, в результате образуется объектный модуль. Транслятор обрабатывает текст программы не сразу, а во время работы. Современные компиляторы работают так, чтобы объектный модуль был минимальным, а скорость максимальная. Такой «интеллектуальный» компилятор называют оптимизирующим. Откомпилированные программы работают в десятки раз быстрее.


Практически все программы сейчас откомпилированы их расширение отмечается в каталоге окончанием .exe , .com или .bat (резервный). 


Компилируемые языки Паскаль, Фортран и др.


Программу для себя лучше писать на интерпретируемом языке, тогда в программу можно внести коррективы в любой момент, для откомпилированных языков это сделать труднее. Однако развитие программного обеспечения идет очень быстро. Если раньше для разработки программ использовали автономные компиляторы типа Turbo Pascal, то ныне вводят мощные средства визуального программирования Visual Basic, Delphi  и др.

  
Visual Basic используется в серьезных современных системах, основанных на технологии «клиент-сервер».


Различают три типа языков программирования:



а) процедурные (Fortran, Pascal, Basic);



б) логические (ЛИСП, ПРОЛОГ);



в) объектно-ориентированные (Java, C++, Ada).


Для коротких программ удобнее процедурные, для исследования алгоритмов, искусственного интеллекта и т. п. удобнее логические, объектно-ориентированный предназначен для больших, сложных программ. 


Информационный процесс есть совокупность элементарных информационных актов. Можно провести аналогию с химическим процессом, который мы определим как совокупность элементарных физико-химических актов (отвлечемся от различия в понятиях химический процесс и химическая реакция).


Информационная система – совокупность устройств обеспечивающих информационный процесс.


В химии совокупность устройств обеспечивающих химический процесс можно назвать технологической системой.


Пусть задача заключается в решении квадратного уравнения:  ax2 + bx + c = 0.


Пользуясь компьютером можно решить задачу, составив программу: 


   
Input   a, b, c

         D = b*b – 4xaxc

                                                      If D
[image: image2.wmf]³

0  
Then



PRINT 
X1 = (-b + SQR(D))/(2*a),  X2 = (-b – SQR(D))/(2*a)



Else
 


PRINT «Нет действительных корней»



END

В химии технологическая система для осуществления процесса H2 + Cl2 = 2HCl предполагает знание механизма и наличие устройств: реактор, печь, приемник и т. п. Механизм известен:


Cl2 + hν → 2Cl∙


Cl∙ + H2
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  HCl + H∙


H∙  + Cl2
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2 Cl + S  Cl2 + S

Необходимо знать К1, К2 и K3, а также их зависимость от температуры и давления (в данном конкретном случае необходимо иметь информацию о материале и форме реактора).

Последнее замечание характеризует важное свойство информации – содержательность (иначе семантика). Для передачи (И) необходимо, чтобы приемник (сенсор) и передатчик имели одинаковую семантику. Образно говоря необходимо, чтобы эти устройства говорили на одном языке.

Однако об этом более подробно в следующей лекции. Сейчас обсудим решение проблемы плотности энергетических уровней для электрона в потенциальном ящике с бесконечно высокими стенками. Рассмотрим одномерный случай.

Уравнение связывающие энергию квантового уровня с размером области нахождения электрона хорошо известно:

Е = 3.81*n2/L2  ,   

    здесь n – квантовое число, L – размер ящика, 3.81 – коэффициент пропорциональности в эВ/(Ангстрем)^2. Мировоззренческое значение этой формулы известно: квантование энергии электрона заключенного в потенциальный ящик и сжатие квантовых уровней при L→ к бесконечности.

Задача заключается в следующем: оценить размеры области, в которой энергетический спектр следует считать дискретным. Уточним задание: спектр считается дискретным, когда разность в энергиях соседних уровней больше средней тепловой энергии окружающей среды, которая при Т = 300К составляет примерно 0.04 эВ.



2


L = L + 1



dE = 3.81*(2*n +1)/L^2



if dE<0.04 
then 11



else 
goto 2



11 PRINT    L
Этот вариант предполагает использование меток.

Более эффективен цикл с использованием операторов


DO…LOOP, например,


Input   n




L =1


DO




L = L + 1


dE = 3.81*(2*n + 1)/L^2


LOOP  While  dE<0.04


PRINT  L

  
END

Вместо строки LOOP  while  dE<0.04 можно записать LOOP  until  dE>0.04.

Эта программа может быть для любознательных расширена: уменьшив величину ограничителя dE<0.0001, поставив PRINT  L перед оператором LOOP, мы получим серию L, или если пожелаем, то выведем на экран и L, и dE. Можно результат представить в виде графика, для этого необходимо указать режим SCREEN 9 и использовать оператор PSET (x,y). 

Вводя разные значения n и исходного квантового уровня, вы обнаружите, что критические квантовые размеры ящика увеличиваются. Это означает, что для возбужденных состояний электрон может образовывать большие по размеру квантовые объекты. Модель потенциального ящика полезна при теоретическом выборе красителей определенной окраски (см. Карапетьянц М. Х., Дракин С. И. «Строение вещества»). 

Информацию желательно характеризовать каким-либо числом. Принято говорить о емкости (И). 

Мера Хартли: 

Пусть имеется N состояний системы S. Если каждое состояние закодировать (например, двоичным кодом определенной длины), то количество (И) для единичного сообщения  H = kּlogaN.    В двоичной системе                                         Н = log2N  бит.

Теорема Хартли: если в Х = {x1, x2, x3…xn} выделить произвольный элемент xi, то для этого потребуется logan единиц информации.

Мера Шенона: пусть имеется алфавит из n букв, тогда I информация (точнее емкость) равна: 


I = -
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Pi log2Pi ,  где Pi – вероятность появления i-ой буквы в сообщении.

Количество информации на одну букву текста в русском алфавите (33 буквы + пробел):

 по Хартли   H = log234 = 5 бит

 по Шенону  Н = 4.72 бита.

Суммарное количество (И) для сообщения из М букв:



Н(М) = -К
[image: image6.wmf]å

=

n

i

1

mi log2Pi  ,   

            
где mi – число i-ых букв в сообщении, К –масштабный множитель.

С ростом длины сообщения mi/M→Pi получается формула Шенона:



H(M→∞) → -K(M
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Формулы по структуре напоминают знаменитую формулу Больцмана для энтропии (S):



S = K lnW,

здесь W – термодинамическая вероятность, К – константа Больцмана. Бриллюэн ввел понятие негоэнтропии I:



I = K logP, 

где Р – вероятность осуществления некоего события или «сложность» устройства объекта. Отсюда возник объединенный закон Бриллюэна:



I + S = const.

Чем больше мы знаем о системе, тем меньше ее энтропия. Утрачивая (И) мы увеличиваем энтропию.

Шенон занимался теорией передачи (И) по каналам связи. Очевидно, что при передаче сообщения от источника до приемника в канале связи имеются неизбежные помехи (шумы). В технических устройствах эти помехи часто обусловлены тепловыми флуктуациями. Отсюда понятна причина возможной связи энтропии с информацией, ибо энтропия первоначально была введена как характеристика теплового беспорядка.

По Колмогорову, любая (И) может рассматриваться как программа для построения некого объекта-оператора.

(И) сама по себе пассивна, это лишь программа, вводимая в «реализующее устройство».

Таким образом можно полагать, что реализация какой-либо (И) в оператор есть однозначное отображение оператора в этой (И), а также существование механизмов, реализующих это отображение.

Допустим (И) зафиксирована на каком-то носителе. Очевидно, что сама по себе она пассивна. Для целенаправленных действий (например, копирование) требуется устройство, т. е. машины, умеющие воспринимать, считывать и, вообще, обрабатывать (И). Как мы уже знаем, отдельные операции, осуществляемые этими устройствами, называются элементарными информационными актами. Их совокупность суть информационный процесс. Совокупность устройств, обеспечивающих реализацию этих процессов – информационная система. 

Если известна (И), как извлекать квадратный корень, то может быть сконструирован оператор (в разных языках программирования он имеет свое обозначения), но может быть и более общий оператор, способный производить возведение в любую дробную степень.

По В. Корогодину оператор есть некое стороннее воздействие на систему, изменяющее спонтанный ход событий. Существенной стороной информации является ее действенность. С действенностью тесно связана семантика (содержательность). Семантика (И) может проявиться в специфике кодируемого ей оператора. Каждая конкретная (И) однозначно определяет оператор, для построения которого она использована.

Никакая (И) сама по себе не может построить кодируемый ею оператор, для этого она должна быть включена в информационную систему.

Словарик: 

Алгоритм – конечная система правил преобразования (И) над конечным алфавитом. 

Программа – конечная, упорядоченная последовательность операторов.

Алгоритмические языки – средство для записи алгоритмов. Для их исполнения требуется интерпретирующая система. Известны интерпретирующие системы управления базой данных (СУБД), такие как dBASEIV и FoxPro. Последняя обладает высокими скоростными характеристиками, при этом поддерживаются многоуровневые меню, управление цветом, принтер, язык запросов SQL (Structured Query Language). Эти системы реализованы в средах Macintosh, Unix, Windows. 

Попробуйте составить собственную программу по зависимости энергетического спектра электрона в потенциальном ящике. 

На Паскале, предлагаемая программа не выводит спектр.



PROGRAM  BOX;


       Var    n,L: integer;



    dE: real;

writeln  (‘введите n’);


       Readln (n);



    
L: = 1;


       Begin



    Repeat   L: = L + 1;


       dE: = 3.81*(2*n +1)/L^2;



Until  dE<0.04


       Writeln (‘dE =’,dE)



END
СВОЙСТВА ИНФОРМАЦИИ. БИОИНФОРМАЦИЯ.


Производительность ПК зависит от тактовой частоты, разрядности и особенностей архитектуры (например, наличие КЭШ-памяти). Напомню, что тактовая частота – промежуток времени между двумя последовательными импульсами от генератора тактовой частоты, синхронизирующей работу узлов ПК. На выполнение процессором одной базовой операции отводится определенное количество тактов. Разрядность – количество битов, которые могут обрабатываться одновременно. Pentium II  32 разрядный обрабатывает 32 бита или 4 байта. Pentium IV 64 разрядный обрабатывает 64 бита или 8 байтов.


Согласно Колмогорову любая информация может быть представлена как программа для построения некого объекта – оператора. Например, извлечения квантового корня. Как мы отмечали на предыдущих занятиях, сама по себе информация пассивна, это лишь программа, вводимая в реализующее устройство.


Информация по Колмогорову есть мера алгоритмической хаотичности. Энтропия (S), как известно, есть мера тепловой хаотичности, своеобразный директор, управляющий распределением тепловой энергии по степеням свободы. Если нет регулятора (специального устройства) это хаос. Отсюда можно усмотреть определенное родство этих понятий.


В этом смысле (утверждение Бриллюена) запись S + I = const означает закон, справедливый для изолированной системы.


Отметим, что информация допускает только две математические операции – суммирование и деление.


Суммирование может рассматриваться как один из возможных путей возникновения новой информации. Возможно также уничтожение информации при делении.


Суммирование есть объединение 2-х и более записей в единый текст. Деление – разбивка текста на 2 и более частей, при этом предполагается, что носители (И) допускают эти операции (т. е. носители идентичны).


Следует отметить, что для информации нет закона сохранения: сумма может быть больше слагаемых, возможно также уменьшение и даже исчезновение (И).


Однако для (И) имеет смысл также понятие ценности и эффективности.


Пусть Pi есть вероятность осуществления события при использовании (И), Р – вероятность спонтанного осуществления, тогда Ci – ценность (И) равна:





Сi = 
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Это понятие имеет смысл только для конкретной цели i.


Эффективность Ai равна:

Ai = 
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  (2)



где В – количество (И).


Биологическая информация.


Биоинформация допускает следующую (возможную) классификацию:



а) генетическая (реализуется путем записи в ДНК);



б) поведенческая (реализуется через запись в генетических кодах нервных клеток);



в) логическая, она накапливается через приобретения знаний, умением ценить идеи, терпимостью к противоположным мнениям, толерантность по отношению к многообразию реального мира.


Носителями биоинформации являются нервные клетки, устная и письменная речь, зрительная (информация через позы и движения в танцах балерин и пчел).


Эти типы биологической информации имеют верхнею границу: для генетической это количество ДНК в клетках, для поведенческой это количество нервных клеток в организме. Логическая информация характеризуется емкостью носителей информации в тех технических системах, которые используются человеком для записи и хранения информации.


Никакая (И) сама по себе не может построить кодируемый ей оператор, для этого она должна быть включена в соответствующую информационную систему. Можно выделить завершенную (И), когда она достаточна для конструирования соответствующего оператора и незавершенная (И), когда она может кодировать только фрагмент.


Пример из физической химии. Необходимо определить энергию диссоциации двухатомной молекулы по спектральным данным. Пусть имеется информация по опытным спектрам двухатомных молекул о частоте колебания. Тогда оператор может точно вычислить только энергию первого основного уровня. Для вычислении энергии диссоциации необходимо иметь информацию об ангармонической постоянной.


Первая неполная информации соответствует идеализированной модели гармонического осциллятора, в которой энергия равна:




Е = ω*(n + 0.5),




(3)  


здесь ω – частота колебания, n -  квантовое число. Уже для второго колебательного уровня более реальна модель ангармонического осциллятора, с ангармонической постоянной Х. Энергия в этом случае равна:




Е = ω*(n + 0.5) – Х*ω*(n + 0.5)^2


(4)


Математические условия разрыва химической связи соответствуют какому-то критическому значению колебательного квантового числа no. Его легко найти из условия:  
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Подставив no вместо n в формулу (4) мы получим оценку энергии диссоциации двухатомной молекулы, выраженную в обратных см, по известным переходным множителям можно вычислить энергию в Джоулях. Таким образом, информация об ангармонизме является более полной.


Модель – некий новый объект, отражающий существенные черты изучаемого объекта.


Один и тот же физический объект может иметь много моделей, разные объекты могут описываться одной моделью.


Понятие алгоритма (Ал).


(Ал) есть последовательность действий со строго определенными правилами выполнения.


Алгоритмизация и моделирование могут рассматриваться как наиболее общие методы информатики. (Ал) – объекты пограничной между математикой и информатикой научной дисциплины – теории алгоритмов.


При работе на ЭВМ программисты опираются на значительную формализацию данного понятия. Образно говоря, речь идет о правилах выполнения определенного предписания (определенных инструкций). Происходит формализация процесса решения задачи. Целесообразность предусматриваемых алгоритмом действии обеспечивается точным анализом составителя алгоритма. Теория (Ал) базируется на следующих положениях:

1) Алгоритм разбивает процесс решения задачи на конечную дискретную последовательность шагов;

2) Алгоритм не должен содержать только детерминированные (без неопределенностей) инструкции;

3) Алгоритм обязательно должен приводится к конкретному результату (вывод о том, что нет решения – также есть результат). 

Для использования алгоритмов необходимы вычислительные машины. Теория этого вопроса разрабатывалась в абстрактных теориях.

Абстрактные машины Поста и Тьюринга были описаны в 1936 г. для доказательств различных утверждений о свойствах программ.


Рассмотрим универсальный автомат Дж. Фон Неймана, который будет весьма полезен в дальнейшем, когда мы перейдем к системам искусственного интеллекта (СИИ).


Универсальный автомат фон Неймана иногда называют самовоспроизводящимся автоматом фон Неймана. По фон Нейману теоретически возможен универсальный автомат, так обозначают устройство (механизм) такой сложности, что при наличии правильных инструкций оно может выполнять операции любого другого устройства (механизма).


Отсюда следует важный мировоззренческий вывод о том, что на определенном этапе эволюции самовоспроизводящихся автоматов для выполнения все более сложных операций исчезает необходимость усложнения самих автоматов. Оказывается ля этого достаточно задавать все более сложные инструкции. Эволюция автоматов уступает место эволюции информации.


Следовательно, по фон Нейману возможна бесконечная биологическая эволюция!


Для этого необходимо только модифицировать и расширять генетические инструкции.


В универсальном автомате фон Неймана должно быть 4 блока А, Б, В, Г; I – означает инструкции.     


А – блок сбора ресурсов и их переработки по инструкции I, Б – аппарат копирования I, В – блок контроля (подключен к А и Б), Г – запоминающий блок. 
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Схема универсального автомата фон Неймана.


Архитектура ЭВМ по фон Нейману предполагает наличие следующих элементов:

1) Структуры памяти;

2) Способов доступа к памяти и внешним устройствам;

3) Система команд;

4) Организации интерфейсов.

Схема классической архитектуры фон Неймана имеет следующий вид:








ВЗУ – внешнее запоминающее устройство, ОЗУ – оперативное запоминающее устройство.


Сплошные линии – потоки информации, штриховые линии – потоки инструкций.



Энтропия и информация.


Энтропия S важнейшая термодинамическая функция. Фактически она управляет возможностями черпать энергию из окружающей среды. Как известно для этого необходимы хотя бы два уровня температуры Т1 и Т2. Произведение S*T есть энергия. Если температура не меняется, то изменение энтропии может быть связано с изменением объема V, например, для идеального газа справедлива формула:
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здесь К – константа Больцмана.


Рассмотрим виртуальный опыт:


Пусть одна молекула, например UF6, находится в сосуде объемом V. Стенки сосуда имеют температуру Т. Молекула, ударяясь о стенки быстро приобретет ту же температуру. Пусть у нас имеются идеальные перегородки, которыми мы без затраты энергии можем делить сосуд пополам, молекула при этом окажется в одной из половин, объем доступного пространства будет V/2. Пусть у нас имеется прибор, позволяющий фиксировать, в какой из половин находится молекула. В результате получаем: было симметричное распределение вероятностей по 50 % на каждую половину, стало 0% и 100%.


Энтропия в первом случае равна:
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здесь V0 – нормировочный объем, он должен превосходить объем молекулы, при этом V0<<V, ситуация соответствует законам, справедливым для идеального газа. После введения перегородки энтропия будет равна:
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Изменение энтропии 
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. За счет изменения энтропии можно совершить работу, например, сдвигая перегородку до восстановления прежнего объема. 
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. Если при этом во внешнем мире ничего не изменилось, то, повторяя этот процесс, можно было бы сконструировать вечный двигатель второго рода. Но это противоречит 2-му закону термодинамики.

Следовательно, во внешнем мире кое-что произошло, а именно, изменилась информация о положении молекулы. Это соответствует 1 биту информации.

Процесс измерения уменьшается энтропию молекулы, но одновременно увеличивает информацию. Если последовательно уменьшать объемы нахождения молекулы, то энтропия будет последовательно уменьшаться, а информация (I) увеличиваться. Можно записать закон:





S+I=const

(9)

Чем больше известно о молекуле (или в общем случае о физической системе), тем меньше ее энтропия.

Следует сразу подчеркнуть, что речь идет о способности воспринимать информацию внешними приборами, автоматами. Под информацией в данном эксперименте понимается определенная доза порядка. Энтропия мера беспорядка, воспринимая информацию мы уменьшаем беспорядок. Если поместить молекулу в элементарный объем V0, то S=0, а информация достигнет максимума:





Imax=
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Вероятность найти частоту в объеме V равна:





Рmin=
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Чтобы зафиксировать частоту в V0, необходимо усвоить информацию порядка 
[image: image23.wmf]o

V

V

ln

, т. е. произвести не меньшее количество энтропии во внешнем приборе.

За информацию приходиться «платить» увеличением энтропии внешних систем:
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Любое измерение, которое увеличивает информацию о молекуле, должно обязательно сопровождаться увеличением энтропии прибора (или внешней среды).


Формулы Больцмана (13) и Шенона (14) очень похожи, если рассматривать их с позиции теории вероятностей.
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здесь W есть термодинамическая вероятность.


Однако информация I соответствует одной единственной выработке из большого числа возможных состояний W. Мера этой информации есть lnW. 


Энтропия S соответствует возможности нахождения системы с некоторой вероятностью (1/W) в каждом из доступных состояний.


По Б. Б. Кадомцеву:


Пусть объем информации I соответствует набору символов матрице по тексту страницы книги, тогда S=0, т. к. имеется только одна фиксированная последовательность расположения типографских знаков. Если матрицу подогреть, символы начнут прыгать в соответствии с тепловым хаосом, в результате I→0, S→max.


Но возможен случай, когда часть символов сохраняет текст, другая часть тепловой хаос, в результате S+I=const, «забывание» информации приводит к увеличению энтропии. 

 Следует различать микро и макросостояния. Закон Бриллюэна относится только к информации о макросостояниях. Информация о микросостояниях, т.е. мгновенные значения импульса и координаты для каждой молекуле в резервуаре, содержащем 1 л газа при нормальных условиях, не может храниться, запоминаться и передаваться. Способность макросистемы воспринимать информацию связана с множественностью устойчивых состояний, в которых система может задерживаться на время считывания информации. Емкость информации связана именно с числом устойчивых макросостояний Wстац.

Для рецепции (т. е. считывания) информации необходим переход от хаоса возможных микросостояний в возможное стационарное макросостояние. Этот переход требует затрат энергии, которая при этом рассеивается (диссипирует). Информационные системы суть диссипативные (И. Пригожин) системы. Любая информационная система должна содержать статическую и динамическую подсистемы. С ними связаны физическая энтропия (мера разнообразия незапоминаемых состояний) и макроинформация (Бриллюэн). Как мера множества состояний запоминаемых и хранящихся до времен больших, чем время считывания. 1 Дж/К = 1024 бит,                    бит = 10-24 Дж/к.

 1. Кобозев Н.И., «Избранные труды», Т1, (1978), с. 273.

       2. Бажин Н.М., Иванченко В.А., Пармон В.Н., «Термодинамика для химиков», М., изд. Химия, 2000, 407 с.

       3. Кадомцев Б.Б., «Динамика и информация», М., Редакция журнала «УФН», 1997Ю 399 с.

ПАРАЛЛЕЛЬНЫЕ ОРГАНИЗАЦИИ ВЫЧИСЛИТЕЛЬНОГО ПРОЦЕССА. НЕЙРОННЫЕ СЕТИ.


Архитектура фон Неймана является основой вычислительных машин уже более 60 лет. Однако для ЭВМ, содержащих элементы искусственного интеллекта, возникает необходимость разработки систем с параллельной организацией информационного (вычислительного) процесса.


Параллельная организация предполагает такую работу ЭВМ, когда осуществляется одновременное выполнение нескольких программ или отдельных частей программ на независимых устройствах.


Имеется несколько способов введения параллелизма в архитектуру ЭВМ. Отметим две:

1) Конвейерная обработка;

2) Мультипроцессорная обработка, осуществляемая несколькими процессорами, каждый имеет свои команды, взаимодействие процессоров осуществляется через общее поле памяти.

Для таких ЭВМ требуется высокая степень интеграции на одной плате. Например, в Pentium Pro на одной плате содержится 5,5 млн. транзисторов, к 2006 г. это количество должно возрасти до 350 млн., а к 2011 г. предполагается 1 млрд. транзисторов на кристалле при тактовой частоте 10 ГГц и производительностью 2,5 тысячи MFLOPS (1MFLOPS = 106  операций с плавающей запятой в сек.). Следовательно, одна плата есть суперЭВМ, в этом случае придется отказаться от кремния и плату делать из GaAl3.


В известной суперЭВМ, созданной под руководством С. Крея, реализована архитектура ОКМД (одиночный поток команд, множественный поток данных). Производительность первых машин этого типа порядка 50-100 MFLOPS. Стоимость таких машин несколько десятков млн. долларов.


Другой путь МКМД (множественный поток команд, множественный поток данных). Существенно, что при этом подходе возникает необходимость синхронизации связи между процессорами. Недостатком МКМД архитектур является невозможность составления программ на стандартных языках. Для эффективной работы приходится вводить новые языки параллельного программирования, такие как Ада, Модула-2 и другие.


Принцип вычисления в таких системах основан на управлении потоком данных, в отличие от фон-неймановского, базирующегося на управлении потоком команд.


Поток данных (Data Flow) имеет следующие особенности, полезные при разработке систем искусственного интеллекта:

1) Команду со всеми имеющимися в данный момент операндами можно выполнять независимо от состояния других команд (возможно выполнение множества команд) – это первый уровень параллелизма.

2) Нет адресов памяти, ибо обмен данными непосредственно между командами.

3) Так как обмен данными между командами реализуется напрямую, то нет необходимости осуществлять управление последовательностью выполнения команд, имеет место не централизованная, а распределительная обработка.
Однако, недостаток тот же, что и для МКМД: необходимы новые языки программирования, создание новых текстов прикладных задач и приложений.


Параллельная организация обработки информации реализуется в сложных биологических системах. В биосистемах уже имеются нейронные сети. Нейрон – нервная клетка. Нейрон состоит из сомы (тело), дендритов и аксона (см. рисунок). Дендриты – это известные из неорганической химии игольчатые кристаллы. На соме и дендритах расположены окончания нервных клеток, называемых синапсами. Проходя синапс, электрический потенциал меняет свою амплитуду. Аксон – это выход, через который сигнал поступает на синапсы других нейронов.


 Информацию о внешнем мире человек получает от сенсорных устройств, представляющих собой совокупность специализированных нервных клеток. Природой носителей информации в сенсорных системах является электрические потенциалы.


Обработанные в соме входные сигналы поступают на аксон (выход), которые преобразуются в пачку импульсов (спайк). Большое влияние на архитектуру систем искусственного интеллекта оказала идея заимствованная у природы конструирования искусственных нейронных сетей.

ПОНЯТИЕ О НЕЙРОКОМПЬЮТЕРЕ.


В отличие от однопроцессорной машины фон Неймана основным операционным блоком (процессором) в нейрокомпьютере является нейронная сеть.

Обычно принято подразделять задачи, решаемые на ЭВМ, на три класса:

1) Формализуемые, например, решение алгебраического уравнения;

2) Трудноформализуемые, например, моделирование взаимодействия совокупности ядерных частиц в потенциальной яме;

3) Неформализуемые, например, распознавание образов, кластеризация данных и т.п. Распознавание образов заключается в сопоставлении выходных данных с некоторым эталоном.

Кластеризация данных заключается в группировке объектов по близости некоторых свойств.

Существенно, что в нейрокомпьютер вводится блок обучения. Для того, чтобы нейрокомпьютер мог решать задачи на распознавание, он должен пройти «курс обучения» на конкретную задачу.

В нейрокомпьютере хранится не программа решения задачи (как в машине фон Неймана), а программа корреляции связей между нейронами. Первый выходной сигнал отличается (желаемого) реального, придается смысл ошибки, блок обучения устанавливает новые коэффициенты корреляции между нейронами, уменьшая отличия (ошибку).

Для машин фон Неймана при разработке программ приходится подгонять алгоритм решения под структуру машины. В случае нейрокомпьютера приходится подстраивать структуру машины под решаемую задачу.

Обычно, когда упоминаются термины нейрон или нейронная сеть, подразумеваются искусственные технические объекты (устройства), принцип работы которых аналогичен таковому соответствующего биологического объекта.

Нейронная сеть – это динамическая система, представляющая собой совокупность связанных технических нейронов, способных давать (генерировать) выходную информацию как отклик на подачу (воздействие) возбуждения на входе.

Нейронная сеть составляет основу нейронных компьютеров и является необходимой составной частью, реализующей алгоритм решения задачи.

Математическая модель узлового элементарного процессора может быть представлена уравнением 
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здесь y – выходной сигнал, аi – синаптические коэффициенты или коэффициенты межнейронной связи, xi – входной сигнал, n – число входов, ао – начальное состояние нейрона, ( - называется функцией активации (возбуждения).

Используются разные функциональные зависимости ( от хi .

Нейронные сети бывают многослойными с прямыми и перекрестными связями.

Алгоритм обучения.

Персептрон – устройство, позволяющее распознать различные изображения. Понятию о персептроне мы обязаны Розенблатту (1957 г.).

Модель персептрона является основой для разработок наиболее сложных алгоритмов обучения с учителем. Рассмотрим простейшую однослойную модель персептрона Розенблатта (см. рисунок). Используется алгоритм обучения с учителем. Имеется К входных синапсов, соответственно, n – возможных возбуждений, для каждого из которых указан выходной сигнал уn.

Обучение персептрона осуществляется на основе следующего алгоритма:

1. Всем сетевым коэффициентам (их называют весами, статистическими аналогами порядков связей в квантовой химии) придается малое случайное значение.

2. На вход сети подается очередное возбуждение, вычисляется суммарный сигнал     

      по всем входам для j – го нейрона 
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Здесь wij – весовой коэффициент связи j – го нейрона с входом i.

3. Вычисляется значение выхода для каждого нейрона (функция активации в   

      персептроне Розенблатта является пороговой)




yj = 0, если Sj ( b



yj = 1, если иначе

bj – порог, соответствующий нейрону j, в простейшем случае все пороги    равны.

4. Вычисляется ошибка сети (ошибка общения с возбуждением)

ei=(i-yi.

5. Осуществляется модификация весового коэффициента связи

wij(t+1)=wij(t)+(xiej



t – номер такта функционирования сети,

 ( - коэффициент обучения.

6. Пункты 2 – 5 повторяются до тех пор, пока ошибка сети не станет меньше      заданной.

Набор обучающих инструкций составляет алгоритм обучения многослойной нейронной сети.

Вначале устанавливается набор коэффициентов связи. В этом случае имеет место некий произвол, однако, опыт подсказывает, что величина коэффициентов вначале должна быть небольшой. Произвольность выбора разумных коэффициентов не сказывается на конечном результате.

Процедуру обучения поясняет следующая схема:                                                                              

                                                                                                     нейросеть обучена

                                                          нейросеть                                                                  Е((

  






                                                                                отклик

                                                                                сети


                                                                                                                                Е((
Ошибка обучения Е, ( - допустимое значение ошибки.

По сравнению с традиционными задачами по оптимизации, задача на обучение нейронной сети отличается большей размерностью. Для простейших нейроимитаторов, реализованных на ПК, количество параметров составляет 103 – 104.

Для любознательных: 

Более подробное изложение темы «Нейрокомпьютеры», «Распознавание образов» приведено в монографических учебных пособиях.

Комарцева Л.Г., Максимов А.В., «Нейрокомпьютеры», изд. МГТУ им. Н. Э. Баумана, 2002, 319 с., Галушкин А.И., «Нейрокомпьютеры», кн.3, М., ИПРЖР, 2000.

МАТЕМАТИЧЕСКОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ.

Моделирование понятие интуитивно знакомое, ибо в детстве все мы играли в игрушки, которые есть настоящие модели. А игра часто представляла собой моделирование реального объекта или процесса. 


Собственно ЭВМ были созданы для решения прикладных задач с помощью математического моделирования. Для формирования представления о модели необходимо абстракция. Лауреат Нобелевской премии Норберт Винер писал: «Никакая существенная часть Вселенной не является настолько простой, чтобы ее можно было постичь и ею управлять без абстракции. Абстракция есть замещение части Вселенной, подлежащие исследованию, моделью подобной, но более простой структуры». 


Модель есть представление объекта в некоторой форме, отличной от реальной.


Реальный объект имеет множество признаков, из которых следует выбрать наиболее существенный по отношению к целевой задаче. Выбор существенного признака (или признаков) базируется на соображениях необходимости и достаточности. Отсюда очевидно, что имеют место: 



а) цель (научное исследование, презентация и т. п.);



б) существование самого объекта моделирования;



в) возможность моделирования (например, только недавно удалось смоделировать «черную дыру»).


В прикладных областях человеческой деятельности можно выделить следующие виды абстрактных моделей:

1. вербальные (например, протокол милиции);

2. математические (язык формул);

3. информационные (класс знаковых моделей, описывающий информационный процесс).

Возможен другой подход к классификации: разделение моделирования по специфики действия: военные, 

игровые, текстовые и т. п. В этом подходе мы выделим три важных для химиков типа: математическое, графическое и обучающее. Можно сюда добавить модель события и модель процесса. 

Наиболее удобен для компьютерного моделирования можно считать математическую модель, для которой 

необходимо знаковая  формализация.


Что касается цели, то выделяют: 



а) понимание;



б) управление;



в) прогноз.

Технологическая схема решения определенной задачи при математическом моделировании имеет вид:





Схема математического моделирования.


Математическая модель характеризует существенные черты объекта или процесса языком уравнения и других математических средств. Математическое моделирование широко применяется в физике, химии, биологии, экологии и военном деле. 


Теоретические аспекты достаточно разработаны. Различают жесткие и мягкие модели. Примером жесткой модели является таблица умножения. Мягкая модель может образно передаваться принципом, «чем дальше в лес, тем больше дров». 


Рассмотрим модель войны.


Пусть х и у – численности противостоящих армий, a и b – мощность соответствующего им оружия. Если полагать, что каждый солдат армии х убивает а солдат армии у, соответственно каждый солдат армии у убивает b солдат армии х, то математическая модель войны описывается уравнениями:
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Эта жесткая модель имеет точное решение:
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Эволюция численности армий характеризуется гиперболами 1) и 2) см. рис.


     Y













X

Если начальная точка лежит в высшей биссектрисы угла, на одном из гипербол 1), то выиграет армия у, если ниже, то армия х. Если точка лежит на прямой, то обе армии будут уничтожать друг друга полностью.


Однако можно предположить другой сценарий. Если а, b не константы, а функции, зависящие от х и у. Тогда система уравнений, не решается явно, а модель называется мягкой.
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Система уравнений №мягкой» модели подается изменениям (возможен выбор функций).


В математике разработаны методы, позволяющие сделать выводы общего характера, не зная точного явного вида функций. 


Рассматриваются разные типы устойчивости систем, описываемым такими уравнениями и утверждается, что структурная (топологическая) устойчивость не меняется при изменении функций а (х, у) и b (x, y). Весьма плодотворным оказывается такой подход при приближенном описании событий, характеризуемых определенным классом моделей. Рассмотрим, например, модель Мальтуса, описывающую рост населения Земли.
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   х – численность населения, t – время, K – константа. 



Интегрируя, получаем:
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здесь хо – есть исходная численность, хt – численность к моменту t. Если оценить К для какого-то периода времени по известным хt, xo и t , то модель Мальтуса предсказывает экспоненциальный рост, который очень быстро приведет к перенаселению Земли. Однако, очевидно, что с ростом населения, увеличивается конкуренция за ресурсы. Отсюда следует переход к мягкой модели, когда 
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, что должно смягчить огорчительный вывод о скором перенаселении планеты. Сейчас население планеты чуть больше 6 млрд., при аккуратном использовании ресурсов может выдержать 16 млрд.


Простейшая зависимость 
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, так называемая, логистическая модель очень полезна при моделировании в экологии. Для качественных выводов численные значения коэффициентов не так важны. Запишем формулу логической модели в виде 
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результат анализа изменения численности населения планеты (или рыб в озере) иллюстрируется следующим графиком:


  Y




  B



D


  A




Время t       


Линия BD характеризует стационарное состояние, кривая 1 – модель Мальтуса, 2 – мягкая модель. Между точками А и В эволюция системы (т. е. изменение численности населения) характеризуется ростом, после точки В население уменьшается. Таким образом, стационарный режим вдоль ВD устойчив. Если использовать логистическую модель в экологии, для оценки уровня забора воды из озера, сбора отработанной воды, интенсивности вылова рыбы и    т. д., то соответствующая формула логической модели может быть записана в следующем виде:
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здесь С может означать квоту вылова рыбы в озере. 


Математический анализ показывает, что имеется критическое значение С=1/4 . Если С>1/4, то вся популяция будет уничтожена за конечное время, независимо от начального ее количества.


  Ученые оценивают состояние науки в России и полагают (академик В. И. Арнольд), что оно вблизи критической точки. Население России пока вдали от критической отметки.  Существенным в математической модели является выбор параметра «С». Например, в экономике ориентация на оптимизацию может привести к неустойчивому состоянию, когда малейший всплеск природных катаклизмов приведет к разрушению планируемой системы.


Следует ориентироваться на модели с обратной связью. Например, уравнение:
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характеризует эволюцию во времени системы с обратной связью.


Оптимальное значение К=0,5, но при небольших отклонениях от этой величины, система сама себя регулирует, например, уменьшает доход, чтобы уцелеть. В школьном образовании следует избегать аксиоматически схематического типа преподавания, избегать шаблонов. Стремиться прививать учащемуся ориентироваться на здравый смысл, инструкцию, связь с реалиями сложного мира. Математические модели прививают школьнику (да и студенту) способность думать о реалиях мира через призму мягкого моделирования.


Можно так сформулировать цель университетского образования, которое в значительной мере является фундаментальным естественнонаучным образованием: воспитывать умение математически исследовать явления реального мира. Иными словами: научиться составлять и исследовать мягкие математические модели. Уточним понятие математической модели.  Прежде всего, записывается функция:
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где х1, х2,… - параметры, которые известны точно или с определенной, необходимой для практического использования точностью.


Однако в природе существуют события или процессы, параметры которых мы можем указать только с некоторой вероятностью.


Ученые все больше убеждаются в том, что современный мир есть вероятностный мир.


Моделирование в области компьютерных технологий может быть разделено на:

1) использование базовых программных средств, таких как текстовый редактор, табличных процессоров, СУБД, пакетов прикладных программ;

2) компьютерное моделирование, которое в свою очередь делиться на:

а) имитационное моделирование;

б) графическое моделирование, визуализацию процессоров;

в) прикладное, специализированное моделирование в сочетании с измерительной аппаратурой, датчиками, сенсорами и т. п.


Условная классификация.


Условно математическое моделирование может быть разделено на:

1) дескриптивное (описательное);

2) оптимизационное;

3) многокритериальное (часто по противоречивым критериям, например, питание должно быть разнообразным, колоритным и дешевым);

4) игровое;

5) имитационное.

Наибольший интерес для нас представляет имитационное моделирование. В нем заложены идеи подражания 

реальному процессу, например, имитация движения молекул как шариков. Чаще всего эти модели используются при описании больших систем, при условии четко и просто сформулировано поведение объектов, составляющих эти системы. 


Имитационные модели позволяют выделить существенные черты объекта, обнаружить влияние на объект факторов, о существовании которых мы и не подозреваем. В настоящее время компьютеры используются не только для численных экспериментов, но и для аналитических преобразований. В квантовой химии компьютер часто используется для «визуализации абстракций», например, изображается распределение электронной плотности или спиновой плотности.


В общем случае моделирование используется как плодотворный абстрактный инструмент, который позволяет а) понять существенные черты сложного объекта, его взаимодействия с окружающим миром, б) познать возможности управления объектом, т. е. выделить управляющий фактор, отсюда следует прогностический аспект моделирования.


Модели, направленные на понимание часто называют дескриптивными (описательными). 


Модели, направленные на оптимизацию, оптимизационными, а направленные на прогноз – прогностическими.


Важный этап моделирования ранжирование, т. е. распределение по уровню важности.


Сначала полезно исследовать упрощенную (огрубленную) модель, что способствует выделению и пониманию главных свойств модели.


Сначала проводится тестирование, при котором решается задача (проблема) с уже известным ответом. Например, тестируется задача на нахождение корней кубического уравнения, корни которого нам известны. Если программа справилась, то можно полагать, что она может находить корни других нелинейных уравнений. 


 Появление средств визуального программирования Visual Basic, Delphi и других значительно облегчает работу пользователей.


Особую роль играет при математическом моделировании компьютерная научная графика. Ее цель сделать невидимое и абстрактное «видимым». Например, можно «увидеть» облако электронной плотности в атомах и молекулах. Существенно, что эти зарисованные «монстры» можно рассматривать со всех сторон, а не только их проекции на плоскость, которые приводятся во всех быстро стареющих вузовских учебниках.


Современная квантовая химия атомов и молекул дает много примеров, когда мы видим то, что, вообще говоря, увидеть невозможно.


Универсальных систем компьютерной научной графики не существует из-за огромного разнообразия объектов. Умение использовать графические возможности того языка программирования, на котором составлены сами программы не представляется нам излишним, ибо графики в этом случае становятся не просто иллюстрациями, как в статьях, а в большей мере познавательным инструментом в исследовательской работе.


Модели, используемые в химии, часть которых компьютеризирована:

1) Потенциальный ящик (используются также в физике);

2) Модель ионной атмосферы Дебая-Хюккеля (электрохимия);

3) Буферные растворы (аналитическая химия);

4) Гидратированные (сольватированные) ионы (неорганическая химия);

5) Модель электродного двойного слоя (электрохимия);

6) Рост дендритов (раздел фрактальной математики в физике);

7) Строение и проницаемость мембран (физхимия, биохимия);

8) Полимеры, теория полимерных цепей (физхимия);

9) Метод Монте-Карло в химической кинетике (физхимия);

10) Много моделей по квантовой химии атомов и молекул (неорганическая химия);

11) Модель осцилляторы (используется также в физике) физхимия;

12) Брауновское движение (используется также в физике) физхимия;

13) Модель коллоидной мицеллы (коллоидная химия);

14) Модель ДЛФО (используется к коллоидной химии);

15) Структурнообразование в дисперсных системах;

16) Модель Менделеевской таблицы (общая неорганическая химия);

17) Модельное столкновение двух атомов водорода с образованием молекулы (физхимия);

18) Модель цепной реакции (физхимия);     

19) Титрование кислот и щелочей со сменой индикатора;

20) Буферные растворы (аналитическая химия).

МОДЕЛИРОВАНИЕ СИСТЕМ БАЗЫ ДАННЫХ

База данных предполагает реализацию специфических информационных моделей, среди которых существенной является инфологическая модель (модель характеризующая семантику предметной области). Если, например, база данных касается термодинамических характеристик веществ, таких как энтальпия, энтропия, теплоемкость и свободная энергия. Информационно-логический уровень представления данных и их связь по известным формулам термодинамики позволяет пользователю в удобной форме получить константы равновесия, степень конверсии, а при отсутствии сведений о данном объекте, осуществить их расчет из спектроскопических данных, часть которых может содержаться в базе данных, часть вводиться интерактивно пользователем на основе новейших экспериментальных данных. 

Даталогические модели содержат фактографические данные, использование которых поддерживаются конкретной СУБД. 

Тезарусные модели – модели многоязычных словарей – переводчиков.       

Дескрипторные модели – это модели документальных шаблонов.

Дескриптор – ключевое слово (описатель).

Иерархическая модель базы данных была исторически первой, она естественным образом опирается на ранжирование, которое предполагается общепринятым. Более продвинутой считается сетевая модель данных. Однако в настоящее время принято считать более современной реляционную модель данных. Эта модель позволяет работать не с элементами данных, а с макрообъектами. Преимущества этой модели заключаются простота и наглядность для пользователей – непрограммистов, без профанации с точи зрения теории. Эта модель оказалась наиболее удачной для использования в системах представления знаний, т. е. имеет прямое отношение к искусственному интеллекту.

Основной структурой данных в реляционной модели является отношение (relation). Отношение может быть представлено графически или в виде матрицы. 

Множества данных группируются в домены. N – арным отношением R называется подмножество декартова произведения доменов. 
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Полное декартово произведение – это набор возможных сочетаний из n элементов, где каждый элемент берется из своего домена. Возможность схождения конкретного элемента в домен обуславливается законами предметной области . например, содержимое доменов может быть следующим:
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Полное декартово произведение содержит 15 троек и одну двойку, ибо иод не может быть жидким в обычных условиях.


Имеем:


(Cl, +1, г); (Cl, +1, ж); (Cl, +1, тв)


(Br, +1, г); (Br, +1, ж); (Br, +1, тв)


(I, +1, г); (I, +1, ж); (I, +1, тв)


(Cl, 0, г); (Cl, 0, ж); (Cl, 0, тв)


(Br, 0, г); (Br, 0, ж); (Br, 0, тв)


(I, 0, г);                     ; (I, 0, тв)


Отношение R моделирует реальную ситуацию, оно содержит шесть строчек, невозможность жидкого состояния иода в нулевой степени окисления учитывается прочерком.


Реляционные отношения опираются на специальные теоретико-множесмтвенные отношения реляционной алгебры.


Более подробный материал читатель найдет в учебном пособии Карпова Т. С., БАЗЫ ДАННЫХ модели, разработка, реализация, СПб, изд. Питер, 2002, 304 с.


В этой книге достаточно подробно описан стандартный язык SQL.

ИСКУССТВЕННЫЙ ИНТЕЛЛЕКТ (ИИ).


Проблема (ИИ) сформировалась в середине прошлого столетия, на стыке кибернетики, лингвистики, психологии и программирования. Суть идеи в следующем – поручить машине то, что раньше могли делать только люди.


Различают два направления:

1) бионическое (искусственный разум);

2) функциональное (алгоритм человеческого интеллекта на ЭВМ).

По первому направлению можно задать вопрос, а действительно ли методы, используемые в 

(ИИ) имитируют то, что принято называть интеллектом? 

По второму направлению также возникает вопрос, есть ли такие аспекты индивидуальной 

деятельности человека, которые невозможно смоделировать на ЭВМ? 


Было отмечено, что превзойти в (ИИ) наивысшее достижение человеческого интеллекта сложнее, чем моделирование рядового интеллекта. Образно говоря, вопрос заключается в следующем, можно ли создать сверхгениальное произведение искусства, вводя, например, в машину тексты всех произведений Чайковского и получить на выходе супергениальное произведение? А может быть удастся создать гибридную музыку гениев Чайковского + Бах + Моцарт?


Искусство – «товар штучный», научные гениальные достижения – это продукт коллективного труда. Еще Ньютон отмечал, что все его достижения есть результат того, что он «стоял на плечах гениев».


Разработка программ (ИИ) существенно отличается от обычного традиционного программирования.


Необходимо сконструировать систему (ИИ).


При традиционном программировании построение включало в себя алгоритм + данные, в развитых системах имеется еще устройство поддержки. 


Для системы (ИИ) необходимы элементы знания и стратегия обработки знаний. Ключевое слово в системах (ИИ) – знание.


При традиционном программировании все необходимое заложено в языке программирования.


Для системы (ИИ) проблема заключается в понимании, что такое знания, какие знания хранить в виде базы знаний (БЗн), в каком виде, как их использовать?


Возникла необходимость в введении профессионального языка (не путать со сленгом, который также входу у программистов). Известно, что профессиональный язык облегчает взаимное понимание, позволяет быстрее добиться до сути проблемы.


Система (ИИ) должна содержать два сорта знаний: знания о языке общения (должен быть подключен лингвистический процессор) и знания о предмете (должна быть база знаний). Иными словами, семантический граф предложения позволяет соотнести имеющиеся в тексте информацию с содержащейся в Базе знаний.


  Основные части системы (ИИ):

1) Базы знаний и данных (БЗн и БД);

2) Механизм ввода и вывода;

3) Интерфейс с пользователем.

Организация работы осуществляется в разных средах по-разному, однако, общим является.

Функциональное моделирование человеческих рассуждений. Известно, что для человека 

характерно использовать следующие способы рассуждения:


а) от общего к частному – это дедукция;


б) от частного к общему – это индукция;


в) от частного к частному – это аналогия.

Способ дедукции известен со временем Аристотеля, он является базой формальной логики 

(силлогистика).

Основой формальной логики являются аксиомы, т. е. даются правила построения новых 

объектов (правила вывода), проверка корректности и т. п.

База знаний формируется во многом на этой основе. Необходимо различать базы данных (БзД) 

и банки данных (БнД).


БзД – совокупность взаимосвязанных именованных данных с общими правилами организации, описания, хранения и обработки (например, количество мест в больнице).


БнД – система информационных, математических, программных, языковых и технических средств, предназначенных для централизованного накопления и коллективного многоаспектного использования данных в некоторой прикладной области.


(БнД)
включает одну или несколько (БзД) и систему управления ими (СУБД), а также комплекс прикладных программ.


Разрабатываются базы данных (БЗн), хранящие и использующие общие закономерности предметных областей. (БнД) и (БзД) бывают документальными и фактографическими.


Документальные автоматические информационные системы (АИС) обеспечивают поиск и выдачу документов по содержанию. Простейший поиск – это использование дескриптов – ключевых слов из проблемной области. Совокупность ключевых слов сопоставляет с дескрипторами документа (поисковым образом).


На входе в систему (ИИ) поступает описание задачи, которого нет в (БЗн). Далее по правилам вывода формулируется новая теорема и т. п. Например, решается уравнение Шредингера с новым подходом, на основе матрицы плотности вероятности. Приходится также учитывать, что знания людей неоднородны. 


Различают следующие типы знаний:

1) фактографические знания – это количественные и качественные характеристики конкретных объектов, явлений, событий и т. п. Их принято было хранить в справочниках, таблицах, сейчас электронные способы в виде (БД).

2) Понятийные знания – это набор базовых понятий в конкретной области, их взаимосвязь. Этот тип знаний составляет основу научных знаний. Например, фазовая граница, правило фаз Гиббса, химический потенциал и т. п.

3) Конструктивные знания, которые включают в себя знания о структуре и взаимодействии частей сложных объектов, например: связь электронов друг с другом и с ядром в сложных атомах, связь атомов в молекулах и кластерах.

4) Процедурные знания – методы, алгоритмы и программы для решения задач, которые человек умеет решать, например, медицинская диагностика. Исторически машинной обработке подвергались типы 1) и 4).

В перспективе более широкое (пока не массовое) внедрение (ИИ) будет связано с разработкой а) речевого ввода, б) 

«распределенного» (ИИ) на базе сетей ЭВМ, в) обработка картин, скульптур и т. д. на основе оптоэлектронных и голографических систем.


Упомянутое в начале лекции бионическое направление имеет конечной целью создание искусственного разума, предполагаемые этапы развития разработка персептронных устройств, т. е. устройств способных обучаться по ходу действия, создание нейрокомпьютеров, нейронные сети и т. п. 


Функциональное направление имеет целью воспроизведение на ЭВМ алгоритмов, определяющих те или иные направления человеческого интеллекта, например, классификация, распознавание образов, обучение и т. п. Знания, в отличие от данных, имеют следующие свойства:

1) внутренняя интерпретируемость, т. е. способны не только хранить, но и показывать как использовать.

2) стуктуированность, т. е. способностью разбивать сложные объекты на более простые и устанавливать связь между объектами.

3) связанность, под этим понимается способность отражать закономерности фактов и устанавливать причинно-следственные связи.

4) активность знаний – это обеспечение целенаправленного использования информации.

Системы (ИИ) должны способствовать моделированию рассуждений человека при решении прикладных задач, 

при этом «ВВОД», а также механизм «ВЫВОДА» определяется способом представления знаний и видом моделирующих рассуждений. Важным инструментом системы (ИИ) являются параллельные асинхронные сети и когнитивная компьютерная графика.


Динамизм компьютерной графики, отсутствие ограничений на форму, характер и вид изображений, использование дополнительных цветовых и музыкальных эффектов включают действие «правополушарных» мозговых каналов связи.





Особенности систем (ИИ).


Предполагается, что информационная система (ИИ) имеет:

1) модель внешнего мира;

2) способность генерировать решение;

3) возможность работать с нечеткой информацией;

4) человеко-машинную концепцию принятия решений;

5) способность к эволюции и адаптации.

Пункт 1) обеспечивает единство семантического и практического аспектов реализуемых в системе информацио-

ных процессов. 


Пункт 2) позволяет уменьшить объем хранимой (И), анализировать большие объемы (И), исключать присущие человеку логические ошибки, иногда формировать не шаблонный подход.


Согласно 3) средства ЭВМ позволяют работать с неопределенностями (нечеткая логика, коэффициенты уверенности и т. п.), позволяют принимать «разумные» решения в реальном мире плохо поставленных (не доопределенных) задач. Выручает избыточность знаний + четкая организация знаний.


В пункте 4) реализуется диалог человека с ЭВМ, что уменьшает риск ошибок, обогащается база знаний. Следует особо отметить, что (БЗн) стремиться пополниться.


В наиболее продвинутых системах (ИИ) (например, экспертная система EURISCO) в зачатной форме содержится «самосознание», выражаемое метаправилами (т. е. правилами построения и модификации правил). Имеется также так называемая «Форсайтовская» программа, в которой используется дарвиновская схема естественного отбора. В настоящее время системы (ИИ) ориентированы на конкретные, узкие области.


В схеме системы (ИИ) см. рис. Можно отметить следующие блоки: 1 – база целей, прагматическая (стимулы, действия, критерии); 2 – база знаний, в ней содержатся основные закономерности (формулы, соотношения) предметной области, сведения о структуре базы данных (БД);  3 – база данных (БД) содержит структурированные фактографические сведения; 4 – блок представления знаний; в нем содержится модель внешнего мира (например, состояние молекул белка в каком-либо жидкости); 5 – блок интерпретаций, в нем реализуется обработка запросов в терминах модели внешнего мира; 6 – блок вывода решений, в котором формулируется результат запроса (т. е. дается вывод о полученных результатах). Возможен поиск готового решения, например: min функции ƒ (x, y) можно найти приравнивая к нулю первую производную, или перебором, если функция не дифференцируема. Кроме того на основе опыта или в процессе обучения может быть выведен частный вывод, а далее осуществлена сборка частных выводов; 7 – блок усвоения знаний, имеется только в наиболее развитых системах (ИИ). Имеется ввиду способность обучаться, к накоплению знаний, к коррекции целей и т. п.


При работе системы (ИИ) сначала инициируется база целей, затем необходимые части из (БЗн) и (БД).



  

   












СХЕМА СИСТЕМЫ (ИИ).


Работа в области информатики и (ИИ) должна опираться на логику. Логика систематизирует правильные способы рассуждений, способствует становлению самосознания, интеллектуальному развитию личности, помогает формированию научного мировоззрения.


Логика необходима для точного выражения мыслей, иначе мыслительная деятельность не эффективна, особенно это важно при обучении, воспитании и в научной работе. 

Системы в информатике.

Формальных определений можно привести несколько. Наибольшей значимостью по ходу развития практической информатики обладает понятие операционной системы (ОС). Мы уже сталкивались с этим понятием. Приведем несколько иной, но, в общем, аналогичный взгляд на ОС, которая может рассматриваться как комплекс системных и программных средств. Недостатком этого определения является дополнительное вложение в него слова система. Нас интересует такое понимание этого термина, которое ближе к химическому понятию системы.


Система – есть целое, состоящее из взаимосвязанных между собой  элементарных объектов. Элементарный объект суть элемент сложной системы. ОС опирается на базовую систему ввода/вывода (BIOS), которая также не является элементарным объектом.


Системный эффект (принцип эмержентности) заключается в появлении у сложной системы нового качества (нового свойства), которым не обладал ни один из объектов в отдельности. В химии имеется множество примеров системного эффекта, например: взаимодействие газообразного аммиака с галоидоводородами дает на выходе соли – галоиды аммония.


Всякая система  представляет собой сложный объект, который может быть выделен из окружающей среды по какому-либо признаку. Например, ракушки и камушки могут быть выделены со дна залива по свойству твердости, а не по свойству температуры. Предполагается, что система имеет границы, которые могут быть не четкими (размытыми) и частично прозрачными.


 В физической химии под системами понимаются совокупности объектов, взаимодействие между которыми существенно больше, чем с объектами окружающей среды (чем с большинством объектов окружающей среды).


Существенной особенностью понятия системы в любой естественно - научной дисциплине является указание устройства, в котором находится система. Это часто опускается, исходя из предположения, что для научного описания в этом нет необходимости. В случае информатики особенно наглядно просматривается роль, устройства, например, IBM –386 и Pentium – PRO, позволяют в разной степени получать качественную информацию о свойствах сложной системы.


Все системы взаимодействуют с окружающей средой. Воздействие среды на систему называют «входами», воздействия системы на среду – «выходами». Можно представить некоторую систему в виде черного ящика, указав «входы» и «выходы». Такое описание часто используется в информатике. Системные программисты – наиболее квалифицированная часть специалистов, связанных с работой в области информационного моделирования. Для более глубокого понимания, а также возможного использования или ограничения вредного воздействия, необходимо иметь информацию о структуре системы. Часто структура сложной реальной системы заменяется теоретической моделью. Структура такой модели характеризуется параметром порядка. В кристалле параметром порядка является постоянная решетки, для разбавленных растворов электролитов по теории Дебая-Хюккеля параметром порядка является Дебаевский радиус, т.е. радиус абстрактного виртуального шара.


Образное представление структуры системы – это графическое изображение специфики взаимодействия элементов системы. Примерами структур в химии являются строение двойного электрического слоя по Гуи-Чепмену, образующегося при погружении металлического электрода в раствор электролита, структурные формулы молекул в органической химии со времен Бутлерова изображаются с помощью валентных штрихов. Бутлеровские модели молекул были исключительно плодотворными, в дальнейшем ряд выдающихся ученых (Полинт, Коулсон и др.) наполнили валентный штрих квантово – химическим содержанием, что значительно продвинуло информационное содержание о строении веществ и позволило Жан – Мари  Лену сформулировать новую парадигму современной химии.

Понятие о графах.

Граф – это средство визуального абстрактного представления о структуре системы. Граф состоит из вершин и дуг (ребер). Вершины чаще всего изображаются кругами. Связи между вершинами изображаются линиями. Если линия направленная, что отмечается  стрелками – это дуга, если без стрелки – это ребро. Граф называется ориентированным, если все линии в нем направленные. Графы используются в разных областях человеческой деятельности. Пример графа – карта Московского метрополитена. Примером химического использования являются молекулярные структуры, графическое изображение расположение атомов (или радикалов) в разных плоскостях трехмерного пространства. На дисплее это более удобно, ибо допускаются вращения на разные углы, причем учитываются оси симметрии молекул.


Использование квантово – химического метода Хюккеля и методики Коулсона позволило, используя «взвешенный граф» (в химической терминологии – «порядок связи»), насытить валентный штрих количественным содержанием. Порядок связи в изображениях молекулярных структур представлен числом, записанным над линией связи атомов. Порядок связи есть «весовой коэффициент» (см. нейронные сети), характеризующий прочность связи. Кроме того, в молекулярных структурах указываются стрелки с численным значением индекса свободной валентности, т.е. приводится информация о способности данного атома присоединять свободный радикал (см. рис. В приложениях) в молекулярных структурах, методы расчета которых разработаны Коулсоном, Гофманом, Дьюаром и др. указывается также формальная заряженность атомов (эти числа ставятся сразу около атомов, изображаемых кружочками) и дипольный момент. В более продвинутых современных расчетных методиках указываются карты распределения электронной и спиновой плотности, а также другие характеристики, например, энергия корреляции и т.п.


С этими разделами вы познакомитесь на соответствующих курсах по физической химии и по строению молекул.
КВАНТОВЫЙ КОМПЬЮТЕР (Q – компьютер).


Универсальный Q – компьютер – это устройство, время вычисления на котором меньше, чем для универсальной машины Тьюринга (Т – компьютер). Другое определение более научное; Q – компьютер –это устройство, на котором при выполнении вычислений можно использовать квантово-механическую интерференцию. В Q – устройствах имеется, так называемый, примитивный (основной) элемент (по-английски «gate», это, например: NOT и AND). Можно дать следующее определение универсального Q – компьютера как определенную сложную сеть взаимосвязанных примитивных элементов (gate, webs). 


Понятие сложности.


Обычно теорию сложности связывают с вычислением функций. Речь идет о том, какие функции могут быть вычислены, как быстро, какой энергетический ресурс и какой объем памяти при этом потребуется. Для Q – компьютеров добавляется «с какой вероятностью?»


Нас будет интересовать также вопрос о глубине знаний. «Логическая глубина» (по Беннету) есть время работы самой короткой Т – программы, по которой вычисляется данное ψ состояние, исходя из «пустого входа». Последнее по биотерминологии предполагает тот путь эволюции, который потребуется, чтобы развить ψ состояние (т. е. живые клетки) из простейших возможных предшественников (например, неорганические молекулы NH3, H2O, CO2 и т. п.). Однако физическая реальность такова, что большинство случайных состояний порождается не «длинными программами», которые имеют сложность сопоставимую со сложностью предшественников, а короткими программами в сочетании с недетерминированным оборудованием. Последнее означает, что обмен теплом со стенками оборудования не дискретен.


«Логическая глубина» для квантового состояния есть время выполнения самой короткой Q – программы, которая порождает это состояние исходя из пустого входа. Случайные числа могут быстро порождаться из коротких Q – программ.


Q – логическая глубина не наблюдаема даже в принципе, ибо содержит информацию о всех мирах.


Представление о многолистном мире как о реальности сложного мира упоминал покойный А. Д. Сахаров. В настоящее время многие ученные в серьезных работах рассматривают многолистную Вселенную, английский термин universe (Вселенная) рассматривают наряду с multiverse (параллельные Вселенные или миры). 


Квантовое вычисление это одна из многих новых технологий, которые в давние времена начинались с механических счетов. Следует отметить, что работа даже нынешнего поколения обычных компьютеров сильно зависит от квантово-механических законов. Дело в том, что  работа большинства микропроцессов в обычных компьютерах основаны на квантовой механике. Тенденция к миниатюризации лишь увеличивает долю квантово – механических эффектов в пограничных областях контактов при использовании интегральных схем на сверхчистых малодефектных платах.


Следует отметить, что все современные компьютеры, в сущности, основаны на различных модификациях идеи универсальной машины Тьюринга и Q – компьютер есть ЭВМ, использующая квантово-механический эффект интерференции, для совершения нового типа вычислений, которые, даже в принципе, невозможно выполнить на универсальной машине Тьюринга.


Квантовые вычислительные машины – это принципиально новый способ использования природы!


Q – логическая глубина – хорошая  мера информации, т.к. придает значение сложности, которая присуща всем мирам, и, следовательно, помещена туда «принудительно» каким-то глубинным процессом.


Существенно, что нам рано или поздно приходится принимать во внимание множественность миров. Отсюда возникает утверждение, которое можно рассматривать как следствие III-го закона термодинамики:

Никакая реализуемая физически система не может быть приведена в состояние, не коррелированное с внешним миром, иначе её энтропия S=0!


Оператор эволюции всегда смешивает внешние и внутренние степени свободы, переход к внешним степеням свободы предполагает переход к пространству функций.


Важным понятием является сложность функций, в частности функций, описывающих физический объект. В настоящее время разработаны методы, характеризующие вычислимые функции.


Мера сложности отражает дилемму либо «глубина», либо формальное «знание». В формальной логике считается, что «логическая глубина» - это время работы самой короткой Т – программы. Однако наблюдаемые сложные состояния, которые различны в различных мирах, являются не истинно глубокими, а всего лишь случайными. Поскольку Q-логическая глубина – свойство квантового состояния (вектора в многомерном пространстве функций), то не требуется, чтобы квантовая подсистема имела точно определённую Q – логическую глубину, хотя это желательно как аппроксимация.


Информация в квантовой системе может целиком содержаться в корреляциях с другими системами.

Поскольку компьютеры на молекулярном уровне являются существенно квантовыми, то приведенные утверждения не означают ничто иное как отражение вероятностного характера реального мира, который по мере миниатюризации устройств увеличивается. Разработчики должны принять во внимание, что если возникла необходимость создавать работающие на молекулах компьютеры, то придется учитывать неопределенность в осуществлении квантовых событий.


Однако многие принципы фундаментальной науки, лежащие в основе разрабатываемых устройств, еще не до конца понятны, что, естественно, сдерживает финансирование.


Миниатюризация современных компьютеров имеет предел, когда квантовый шум искажает или заглушает сигнал. В качестве возможных решений возникших трудностей предполагают использовать квантово-механическое поведение устройств. Кроме того, предполагается использовать логикоподобные языки и комбинаторные алгоритмы.


Поскольку в настоящее время считается весьма перспективным параллельное вычисление, то решение проблемы ищут также в направлении «квантового параллелизма». Российским ученым А. Колмогоровым сложность охарактеризована как длина алгоритма, соответствующего данной задаче. Вводится оператор перестановки К. Обычно интерес представляет вычисление хороших функций, ибо случайная логическая функция будет всегда иметь сверхсложность (например, экспоненциальную). Хорошая функция имеет короткое описание, следовательно, малую колмогоровскую сложность.

Оказывается, что в практических расчетах исследователь имеет дело не с числами, графами или схемами, а с начальным сегментом соответствующего конструктивного мира, переупорядоченного с помощью оператора К, иначе говоря, происходит замена большого объекта его коротким описанием, далее предпринимаются попытки преодолеть вычислительные трудности, порожденные этой заменой.


Использование квантово-механической интерференции позволяет устройствам работать с двубитными элементарными преобразователями (их называют gate – «гейтами»),что существенно убыстряет вычисления. Двубитные единицы передачи (И) называют Q – битами. 


Квантовые компьютеры ещё не вошли в серийное производство. Но будущее за этим типом технологии, ибо она позволит проводить вычисления при участии параллельных вселенных (universe→multiverse). Квантовый компьютер может распределить составляющие сложной задачи между множеством параллельных вселенных, а затем осуществить синтез и анализ результатов.


Термин универсальный компьютер предполагает, что он может выполнить то, что может делать любой другой компьютер при наличии достаточного времени. Иными словами, необходимо иметь в виду физические ресурсы, требуемые для решения конкретной сложной задачи.


Разложение на множители больших чисел (или поиск: является ли данное большое число простым) относят к сложным задачам, главным образом, из-за потребности к огромным количествам ресурсов.


Соответствующий алгоритм (его называют алгоритм Шора), очень интересует шифровальщиков. Существует целая наука – криптография (секретная передача информации и установление её подлинности). Существует много методов кодирования и дешифровки секретной информации. Например, алгоритм RSA (по имени ученых Rivest, Shamix, Adelman). Пусть было взято два каких-то 125-значных числа, при перемножении их получим 250-значное число. Попробуйте разгадать эти два числа. По алгоритму Шора потребуется 10500  вычислительных ресурсов. Во всей Вселенной всего 1080 атомов. Таким образом, видимая Вселенная не содержит достаточное количество ресурсов для разложения на множители этого числа. Для Q – компьютера задача проще: опытный вариант квантового криптографического устройства уже создан в фирме IBM.


Классический бит характеризует два состояния, например, направление вектора (стрелки) вверх или вниз, чему соответствуют символы ‌ 0> и ‌ 1>. Однако, квантовый вектор имеет ещё два состояния поляризации 




( ‌ 0> + ‌ 1> ) /
[image: image57.wmf]2

 и  ( ‌ 0> - ‌ 1> ) /
[image: image58.wmf]2



Эти квантовые биты (Q - биты) могут иметь ещё запутанные состояния, например, 





 Ψ - = ( ‌ 01> - ‌ 10> ) /
[image: image59.wmf]2



Может быть много Q – битов в суперпозиции с комплексными коэффициентами.


При компьютерной обработке квантовых состояний должны учитываться:

1) суперпозиция

2) интерференция

3) неопределенность

4) некопируемость

Некопируемость означает, что неизвестное квантовое состояние не может быть точно скопировано (клонировано), 

(т.е. клонировано).

Понятие о телепортации (бессиловые переносы информации). Например, пара электронов в синглетном

 состоянии представляют один Q – бит, но если партнеры достаточно удалены (как в куперовских парах, ответственных за сверхпроводимость, разделенных на ≈14 ангстрем), то их называют ebit – «эбит»(entlanged pair bit).


Чтобы телепортировать один Q – бит, требуется два классических бита плюс один ebit.


Телепортация фотона осуществлена Баумистером и сотрудниками в 1997г. Этот эксперимент может быть рассмотрен как модель для телепортации электрона (точнее, одного из его свойств – спинового момента количества движения).


Пусть имеется парапозитроний. Это нестабильный атом со временем жизни 1Е-07 сек, образованный электроном и позитроном с нулевым полным спином. Добавим ещё один электрон с волновой функцией  f(q׀)v(s׀), здесь q – координаты пространственного распределения зарядового «облака», s – его спиновые координаты. Известно, что распределение электрического заряда в атомах не совпадает с распределением спиновой плотности. Трехчастичная система описывается волновой функцией 

 φ(q1,s1;q2,s2;q3,s3)=f(q1)ν(s1)Ue(q2)Up(q3)V(s2,s3)


Здесь Ue(q2),Up(q3) – координатные волновые функции электрона и позитрона в позитронии, V(s2,s3) – спиновое распределение в атоме позитрония спинов электрона и позитрона. Если электрон индекс 1 и позитрон индекс 2 направляются навстречу друг другу, то они могут образовать атом позитрония с волновой функцией Ф(q1,s1,q2,s2)=F(q1,q2)V(s2,s3). Состояние электрона 3, после того как образовался парапозитроний с волновой функцией Ф, характеризуется волновой функцией f(q2,s3)=g(q3)W(s3). Таким образом, спиновое состояние электрона 1 телепортируется к электрону 3, который первоначально был неполяризован.


Квантовый автомат должен быть абстрактным, его математическая модель должна использовать только общие принципы квантовой физики без описания физической реализации. Все произвольные процессы в природе необратимы. Под логической необратимостью понимается невозможность по сигналу на выходе установить сигнал на входе. 


Нейронные сети – это создание компьютерных сетей, моделирующих работу мозга человека. Известно, что в мозгу человека 100 млрд. (1011) нейронов, число узлов и связей передают 1022 бит, возможна фиксация 10^(100^10) (гугол в 10й степени) элементарных образов, без учета голографических отображений, которые приведут к ещё большему увеличению информационной способности человека.


Каждый нейрон не есть хранилище единицы информации, а является участником хранения множества образов и их произведения.


Реальные возможности мозга как функции отражения неисчерпаемы. Имеет смысл принимать за бесконечность

все то, что выходит за границы гугола (!), иными словами, актуализируется бесконечность. Мозг может менять временной масштаб восприятия и анализа ситуаций в широких пределах.

Как было проверено на бушменах, за 40 тыс. лет (от кроманьонца) человеческий мозг практически 

не эволюционирует. Вместе с тем, человек в животном мире отличается особой способностью к обучению. Это обусловлено относительной молодостью человеческого организма, проявляющемся в стремлении к играм до пожилого возраста, стремлении оставить о себе память. Взять, например, наскальные рисунки – явное свидетельство стремления древних людей донести свои овеществленные мысли до далеких поколений. Сейчас в эпоху компьютеров такие возможности возросли в громадной степени.


Формально различают триаду:




hardware (технические средства)




software (программное обеспечение)



brainware ( методы, модели и алгоритмы, теории программирования и передачи сигналов, 

теория принятия решений, искусственный интеллект).


Быть специалистом в каждой из области этой триады, по-видимому, также сложно, как быть одновременно композитором, виртуозным исполнителем и дирижером крупного музыкального произведения. В какой-то мере это удалось Рахманинову.


Пробивают себе дорогу в педагогический процесс обучающие компьютерные системы. Основная причина медленного внедрения связана с мощным психологическим барьером стареющего поколения преподавателей, твердо уверенных в том, что с помощью мела и доски они гораздо лучше сумеют донести знания до учащихся, нежели молодой преподаватель, владеющий компьютерной техникой. Психологические аспекты новых информационных технологий обучения достаточно подробно описаны в учебном пособии А.В. Могилева, Н.И. Пака и Е.К. Хеннера «Информатика»,М., Academa, 2000, 810 стр. в нем отмечено, что существенный момент прогресса в обучении с помощью компьютеров связан с активизацией работы каждого учащегося. По мнению авторов, при традиционном способе обучения, примерно, 75% учащихся пассивно воспринимают материал урока.


Мы полагаем, что участие студентов в самом процессе через создание программ создает больше возможностей творчески подходить к заданию, успевать обдумать результат и дать разумное резюме – вот те основные позитивные стороны компьютерного обучения. При этом происходит сближение, пока на формальном уровне, семестровых практических работ с затратным временем один раз в неделю с курсовыми и дипломными работами, выполняемыми в течение семестра. Речь идет об обучении предметам, не связазанным с подготовкой учителя информатики.


Можно выделить три типа обучающих программ:

1) тренировочные

2) контролирующие

3) имитационно-моделирующие

Первые два типа широко используются, созданы автоматизированные обучающие системы (АОС). Третий тип 

предполагает в ряде случаев совместную работу программиста и педагога предметника. Разрабатываются интеллектуальные обучающие системы.



Терминология

Квантовое вычисление – вычисление, которое предполагает использование квантово-механических процессов, 

например, квантово-механической энергии.


Вычислительная задача считается легкообрабатываемой, если для ее выполнения требуются ресурсы, которые не растут экспоненциально.


Квантовая криптография – любая форма криптографии, которая может быть реализована только на квантовом компьютере.


Декогерентность - когда различные ответвления квантового вычисления в разных вселенных по-разному воздействуют на окружающую среду, уменьшая интерференцию, вычисление не получится.


Утверждается, что законы физики допускают существование компьютеров, способных передать любую физически возможную среду, привлекая разумные количества ресурсов.


Квантовые явления могут включать множества вселенных, следовательно, могут не поддаваться моделированию в пределах одной вселенной.


Как от амплитуды вероятностей перейти к самим вероятностям. Для простоты рассмотрим только действительные волновые функции.




Пусть Ψ=c1φ1+c2φ2  (здесь φ2,φI – волновые функции состояний 1 и 2)




          P=  Ψ^2=c1^2φ1^2+c2^2φ2^2+2c1c2φ1φ2


Если пренебречь интерференционным членом, то все просто: P есть сумма вероятностей. Но интерференционные члены существенная часть квантовой механической теорией! Грубый «крупнозернистый» подход, когда пренебрегают  интерференцией.


Смешанное состояние: состояние, возникающее как суперпозиция 2х и более состояний, иначе имеем чистое состояние.


Пусть энергия может принимать только два значения Е1 и Е2, φ1 и φ2  соответствующие им волновые функции. Рассмотрим линейную комбинацию






Ψ=c1φ1+c2φ2


Такая волновая функция «присутствует» в обоих состояниях. Система реально ни на Е1, ни на Е2, а в некоем промежуточном состоянии. Если измерять энергии, мы получим либо Е1, либо Е2 с вероятностью c12и с22 (все числа

реальные,  по предположению). Это и есть коллапс (или редукция) волновой функции.


Существенное отличие квантовой информации от классической: квантовой информацией можно обменяться, но ее нельзя дублировать. Для телепортации требуется использование как квантового, так и классического каналов передачи информации.




Понятие диссипация энергии.


Универсальный компьютер может быть реализован как сложная сеть взаимосвязанных примитивных элементов, называемых gates (по англ. gate - калитка). Изменение энтропии при действии гейта AND изменяет энтропию на ln 2 единиц, что означает, что выделяется в окружающую среду кТ ln 2 единиц энергии. В реальных ЭВМ из-за несовершенств конструкции рассеивается в окружающую среду (диссипирует) около 1010 кТ единиц теплоты. Даже в биологических устройствах с их ДНК «машинами» на каждый бит диссипирует около 100 кТ теплоты.




Логика. (См. Н.Д. Угринович. Информатика и информационные технологии, М., 2002)


В вычислительной технике используются четыре основных логических операции: AND, OR, XOR, и NOT.

Операция логического умножения (конъюнкция), используют операнд «&» или «^».

Операция логического сложения (дизъюнкция), используют символы «+» или «v».

Операция инверсии, логического отрицания, используют символ черты над символом операнда или «кочерга» «¬».

Логическое следование (импликация), используется символ стрелки «→», означает «если…, то…».

Логическое равенство (эквивалентность) используют три черточки «≡». В учебниках приводятся таблицы истинности.

 В квантовом случае  добавляются согласно фон Нейману следующие операции:




f (M (  N)=f(M) + f( N)



                 
f (M ( N)=f(M)f( N)


Здесь (  сложение по модулю 2,   (  прямое произведение. (См. В.В. Белокуроав, О.Д. Тимофеевская, О.Х. Хрусталев. Квантовая телепортация – обыкновенное чудо, Ижевск, 2002)            

ФИЛОСОВСКИЕ АСПЕКТЫ ИНФОРМАТИКИ

В настоящее время излучение с планеты Земля в метровом диапазоне больше, чем у Солнца, Юпитера и других больших небесных тел. Отсюда следует, что Земля приобретает статус космического объекта, из которого исходит заметный поток информации. Удаленные космические объекты, обладающие высоким уровнем развития, могут уже сейчас установить, что на Земле существует цивилизация. 

Информация есть продукт взаимодействия сознания (или нескольких сознаний) и материи. Это определение имеет философскую направленность.

С другой стороны получение сигнала еще не означает получение информации, ибо реципиент в зависимости от состояния личного тезауруса может не воспринять или оценить ее как нулевую. 

Многогранность понятия информации, отражает многообразие взаимопроникновения ее в области, занятые классическими, традиционными научными дисциплинами, что создает определенную «рыхлость» в пограничных районах. Отсюда следует отсутствие универсальных, четких методов оценки таких категорий как содержательность, полезность или ценность. 

Можно рассматривать информатику, как междисциплинарную фундаминтально-прикладную науку об информации и информационных взаимодействиях в природе и обществе. Л. Цымбал осуществляет следующую философскую классификацию: 

1) объективная информация, отражающая динамику материального мира, содержится в физических полях.

2) генетическая информация, свойственная, главным образом, живой природе, обусловленная возможностью отрываться от объекта отражения с последующим преобразованием в КОД носителя.

3) Идеализированная информация, возникающийся как результат субъективного восприятия объективной информации.

Живые системы как элементы эволюции природных процессов производят своим разумом

воображаемый мир вторичного отражения, описывают этот мир с помощью идеализированной информации. 


Совершенно очевидно, что информатика – комплексная наука. 


Общество в развитых странах  воспринимает идеализированную информацию как товар, обладающий определенной стоимостью.


Философия обобщает научные результаты разных наук, а информатика их выражает и отображает. Отображение реализуется в идеализированной информации. Считается, что информатика возникла с первыми живыми реципиентами, т. е. много тысяч лет назад, когда появились первые наскальные рисунки. 


Предполагается, что существует информационное поле, триаду (углы треугольника) этого поля составляют объективная информация, генетическая информация и идеализированная информация. Формально считается, что сгустком в первом случае служит материя, во втором – плод, в третьем – мозг. Идеализированная информация играет большую роль, вероятно, существуют поля идеализированной информации, которые в совокупности позволяют, глубже эффективнее проникать в материальный мир.


Иногда считают, что материальный мир есть динамичная совокупность симбиоза материи и информации.


Мир воображения создает иллюзии, отвлечения от реального мира, цель подобного действия заключается в увеличении привлекательности для живых существ процесса эволюции.


Реальный конструктивизм усиливается воображением, что стимулирует целеустремленность.


Качество объективной информации, как адекватного отображения реального мира – это проблема философии и физико-математических наук (включая химию).


Качество генетической информации – это проблема генетики.


Качество идеализированной информации – это проблема кибернетики, теории вероятностей, теории информации и алгоритмов, теории катастроф, теории и практики моделирования + все гуманитарные науки.


Существует поток информации, динамика этого потока описывает некой кривой, на которой могут располагаться критические точки, так называемые точки потери устойчивости. В этих точках система зависит от небольшого числа степеней свободы, именуемых параметрами порядка.


Описание закона информативности по Л. Цымбалу:


Пусть х – переменная, выражающая степень достигнутой интеграции баз данных, k – степень информированности, параметр информационного масштаба, показатель средней степени информированности доз идеализированной информации в процессе ее интеграции.


При изучении некого объекта мы примем, что вероятность правильного решения зависит от того, какой объем информации φ1 об объекте накоплен к данному моменту. Причем φ1=ƒ (k,х). Существенно также знать φ2=ƒ (D) – степень сложности объекта, здесь D – параметр порядка.


Функция распределения Р может быть записана в виде: Р=φ [φ1 (k,x); φ2 (D)].


Если  k=0 и х=0, то   Р =
[image: image60.wmf])
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Реципиент опирается только на базу знаний, это соответствует ассоциативному анализу по фреймам. Параметр D в данном случае можно рассматривать как коэффициент разнообразия, он выражает масштаб выборки возможных состояний. Очевидно, что при D → 0, Р → 1 и при D >> 1, Р →0.

В реальных условиях имеет место неравномерное распределение вероятностей.

Закон информативности имеет следующий вид:

Р1 = [1 + 
[image: image61.wmf]exp

*

D

(-kx)]-1.

Вероятность Р1 генерации реципиентом адекватной идеализированной информации об объекте увеличивается с ростом интеграции баз данных по S-образной кривой. Предполагается, что реципиент обладает базой знаний и взаимодействует с информационными потоками.

Были осуществлены разнообразные эксперименты по выявлению влияния информационного поля на случайный процесс. В США в лаборатории Питсбургского университета был осуществлен эксперимент: при вбрасывании игральной кости, бросающий должен был сильно желать, чтобы выпало задуманное значение. 170 тыс. бросков показало, что имеет место значительное превышение желаемых результатов над среднестатистическим.

В рассказе «Ночная игра в кости» Нобелевского лауреата по литературе японского писателя Ясунари Кавабата есть персонаж – танцовщица Митико. Она могла бросать несколько костей, и на них выпадал желаемый результат. Конечно, это достигалось ежедневными тренировками, пальцы изучали форму костей, но писатель описал также случай, когда только что купленные две кости ей удавалось бросить так, чтобы получить желаемый результат. Митико так и сказала, что необходимо «пожелать»! Трудно предположить, что это чистая выдумка писателя. 

Выдающийся виолончелист М. Ростропович свидетельствует: «Существуют также парапсихологические, гипнотические эффекты во время работы с оркестром. Если ты хочешь, чтобы эта фраза звучала так, и ты знаешь, как, ты каким-то образом можешь это внушить. Для этого должно быть очень сильное чувство и сильное желание».

Наш выдающийся философ П. А. Флоренский также предполагал существование в биосфере особой части вещества, вовлеченного, а круговорот культуры или, точнее, круговорот «духа». В терминах сегодняшней науки круговорот есть поток информации.

Мир животных существует в сложившейся информационной среде, мир человека – в информационной среде им же стремительно расширяемой.

Мозг человека может менять временной масштаб восприятия в широких пределах. За 40 тысяч лет (от Кроманьонца) человеческий мозг практически не эволюционирует. Все дело в том, что человек способен обучаться до самой старости.  

В книге «Измененные состояния сознания» Файдыш Е. А., М., 1993, 135 с. приводится анализ информационного аспекта восприятия реального мира при «измененных состояниях сознания». В частности приводятся экспериментальные факты, подтверждающие, что мозг не является единственным местом концентрации сознания. В свете этого становится понятным возможности бросания костей Митико. Существенно, и это отмечено в повести, что она не при всех «измененных состояниях сознания» могла повторять свой эксперимент. Файдыш пишет, что новая междисциплинарная наука Синергетика позволяет описывать условия возникновения, развития и стабилизации потоков и вихрей взаимодействующих полей. При измененных состояниях реализуются ситуации, когда канал поступления информации  и орган восприятия нелокализованы. Такой тип взаимодействия возможен в диссипативных системах, описываемых синергетикой информационных процессов.    
[image: image62.wmf]   

Приложение 1.

МЕТОД ПОЛОВИННОГО ДЕЛЕНИЯ ДЛЯ УРАВНЕНИЯ 
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Пусть дано уравнение:
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причем функция 
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 (рис. 1). Для вычисления корня уравнения (1), принадлежащего отрезку 
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 то для продолжения вычислений выберем ту из частей данного отрезка 
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имеет противоположные знаки. Концы нового отрезка обозначим через 
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Рис. 1                                                         
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Новый суженный промежуток 
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 снова делим пополам и проводим вычисления по разобранной схеме и  т. д. В результате получаем либо точный корень уравнения (1) на каком-то этапе, либо последовательность вложенных отрезков 
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Число 
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 - общий предел последовательностей 
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Оценку погрешности решения на 
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-м шаге вычислений можно получить из соотношения (3) в виде:
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Здесь 
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Def
fna(x#)=x# - cosx#

x1# = 0

x0# = 1

y0#=fna(x0#)

y1# = fna(x1#)

Do

x2# = 5# + (x1# +x0#)

y2# = fna(x2#)

IF
SGN (y2#) = SGN (y0#)
THEN

x0# = x2#

y0# = y2#

ELSE

x1# = x2#

y1# = y2#

END 
IF

PRINT x1#, x0#

LOOP
WHILE    ABS (y2#)

>.000000000001#

PRINT x2#




Приложение 2.

Золотухина Анастсия

Зачётная работа студ. 2 курса по физической химии

Определение влияния температуры и давления на реакцию       получения циклогексана гидрированием бензола

Рассмотрим следующую реакцию:
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Для решения нашей задачи необходимо сначала вычислить измене​ние значений энатльпии, энтропии и энергии Гиббса реакции, а также константу реакции в диапазоне температур 298 – 698 К (с промежутком 100о). 

1. Из справочника физико-химических величин находим для участ​вующих в реакции веществ стандартную энтальпию образования, стандартную энтропию и коэффициенты теплоемкости а и b. Эти данные удобно записать в виде таблицы (табл. 1):

Таблица 1.

	
	Бензол С6Н6
	Водород Н2
	Циклогексан С6Н12

	
[image: image100.wmf]0

H

f

D

, Дж/моль
	82930
	0
	-123100

	
[image: image101.wmf]0

298

S

, Дж/моль К
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	-33,90
	27,28
	-51,72
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	0,47187
	0,00326
	0,5988


2. Находим изменение этих величин в реакции при стандартных ус​ловиях. Для этого из суммы, например, энтальпий продуктов сле​дует вычесть сумму энтальпий реагентов, при этом энтальпия обра​зования вещества умножается на соответствующий коэффициент.
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3. Теперь у нас есть все данные, которые нужны для вычисления за​висимости энтальпии, энтропии и энергии Гиббса от температуры. Получим необходимые формулы.

1) Для вычисления энтальпии воспользуемся формулой Кирхгофа:
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где 
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- тепловой эффект реакции при искомой температуре;
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- вычисленный нами тепловой эффект при стандартных ус​ловиях;
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- изменение теплоемкости в ходе реакции.

Зависимость теплоемкости от температуры представляет собой степенной ряд, однако, ограничимся первыми двумя членами этого ряда, для которых мы ранее вычисляли коэффициенты a и b. Тогда эта зависимость будет иметь вид:
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Подставляя (6) в (5) и интегрируя, получаем:
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Теперь мы можем вычислить значения энтальпии реакции для диа​пазона температур от 298 до 698 К с интервалом в 100 К. Эти вы​числения удобно проводить в Excel: в одной колонке набираем зна​чения температуры, а в соседнюю вводим формулу и получаем необ​ходимые числа.
2) Выразим зависимость энтропии от температуры. Для изобариче​ского процесса имеем:
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Как и при вычислении энтальпии, подставляем зависимость тепло​емкости от температуры, интегрируем и получаем:
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Подставляем те же значения температуры, которые мы брали для эн​тальпии и получаем соответствующие значения энтропии.

3) В том же диапазоне вычисляем энергию Гиббса реакции по фор​муле:
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4) Найдем константу равновесия реакции при различных температу​рах. Существует следующая зависимость энергии Гиббса и кон​станты:
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Если изменение энергии Гиббса, сопровождающее химическую ре​акцию, равно нулю (
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Отсюда выражаем константу реакции:
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Аналогично вычисляем значения константы при тех же температу​рах.

Полученные данные можно представить в виде таблицы (табл. 2).

Таблица 2.

	Темп-ра, К
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	298
	-206030
	-362,8
	-97915,6
	1,46 . 1017

	398
	-211919
	-379,922
	-60710
	92906022

	498
	-216637
	-390,546
	-22144,9
	210,2997

	598
	-220183
	-397,068
	17263,57
	0,031045

	698
	-222558
	-400,763
	57174,98
	5,26 . 10-5


4. Используя Excel, построим графики зависимости энтальпии, эн​тропии и энергии Гиббса реакции от температуры.

График 1. Зависимость энтальпии реакции от температуры.


График 2. Зависимость энтропии реакции от температуры.



График 3. Зависимость энергии Гиббса реакции от температуры.

Особый интерес представляет третий график: на нем видно, как энергия Гиббса меняет знак. С помощью Excel можно убедиться, что это происходит при Т = 554,4 К.

5. Расчет состава равновесной смеси (см. Бахтина Г. Д. и др. Химическое рановесие: Учебное пособие к практическим занятиям по физической химии. ВолгГТУ. – Волгоград, 2000. – 46 с.).

Для определения равновесного состава химической системы при заданной температуре необходимо знать состав исходной смеси реагирующих веществ и константу равновесия при этой температуре.

Расчет состава равновесной смеси осуществляется на основе закона действующих масс путем составления уравнения с одним неизвестным х, через которое выражаются равновесные концентрации (парциальные давления, мольные доли) всех участников данной реакции на основе стехиометрии этой реакции. Если одно из веществ к моменту равновесия прореагирует в количестве х молей, то и другие вещества вступают в реакцию или образуются в таком количестве, которое определяется этой величиной х и соответствующими стехиометрическими коэффициентами в уравнении химической реакции.

Таким образом, молярная концентрация всех участников реакции в состоянии равновесия может быть выражено через хi и подставлено в соответствующую формулу закона действия масс с известной (заданной) константой равнвесия.

В зависимости от типа реакции, а также от того, в каком соотношении смешаны реагирующие вещества, получаются уравнения различной сложности (линейные, квадратные, кубические и т. д.).

Сперва рассмотрим эту задачу в общем виде.

Например, для реакции:
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полагаем, что количество молей компонентов в исходной неравно​весной смеси:
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Пусть x – количество молей вещества А, прореагировавшего до наступления состояния равновесия. Тогда, в соответствие со стехиометрией реакции, в реакцию вступает 2x молей вещества В и образуется х молей вещества С.

Тогда в равновесной смеси:
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Общее число молей в равновесной смеси:
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Мольные доли компонентов в системе:
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Тогда
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Так как 
[image: image137.wmf]n

N

p

P

K

K

D

×

=

, а для данной реакции 
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, то можно получить выражение для константы 
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Таким образом, мы получили уравнение четвертой степени относительно х.

Теперь рассмотрим изучаемую нами реакцию.
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Будем считать, что исходные участники реакции находятся в начальной смеси в количестве молей, соответствующем стехиометрии реакции, то есть:
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тогда в равновесной смеси
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а общее количество молей в равновесной смеси
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Мольные доли компонентов в состоянии равновесия:
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Получаем следующее уравнение: 
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Ввиду того, что изменение знака 
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 происходит в области 498 – 598 К, будем рассматривать равновесие в этом интервале с промежутком 20 К. Для этих значений температур можно легко вычислить значения константы равновесия по приведенным в п. 3 формулам. Занесем полученные данные в табл. 3.

Таблица 3.

	Темп-ра, К
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	498
	-216637
	-390,546
	-22144,9
	210,2997

	518
	-217440
	-392,127
	-14317,9
	27,7881

	538
	-218196
	-393,56
	-6460,82
	4,23942

	558
	-218905
	-394,854
	1423,539
	0,735762

	578
	-219568
	-396,021
	9332,495
	0,14341

	598
	-210183
	-397,068
	17263,57
	0.031045


Подставляя полученные значения константы и выбранные значения для давления (например, Р = 0,1; 1; 10 атм) в (17) мы получаем уравнения четвертой степени, аналитическое решение которых затруднительно. Для отыскания корней мы используем метод деления отрезка пополам. Программа для этого метода для функции y = x - cosx приводится ниже. 

def fna(x#) = x#-cosx#

x1# = 0

x0# = 1

y0# = fna(x0#)

y1# = fna(x1#)

do

x2# = 5# + (x1# + x0#)

y2# = fna(x2#)

if sgn(y2#) = sgn(y0#) then

x0# = x2#

y0# = y2#

else

x1# = x2#

y1# = y2#

end if

print x1#, x0#

loop while abs(y2#) >.00000001#

print x2#

end
Вместо функции y = x – cosx вводим функцию (17).

Полученные по этому методу значения для нашей реакции записываем в виде таблицы (табл. 4) и строим графики в Excel (график 4).

Таблица 4.

	Т, К
	                     Давление, атм

	
	0,1 атм
	1 атм
	10 атм

	298
	0,999909
	0,999488422
	0,9999909

	348
	0,9941696
	0,99896318
	0,99981562

	398
	0,9427539
	0,98981435
	0,998188708

	448
	0,6622863
	0,93858695
	0,989072204

	498
	0,0699806
	0,74075794
	0,953320146

	548
	0,0073242
	0,264120101
	0,84581375

	598
	1,335E-05
	0,012569427
	0,59116935

	648
	1,907E-06
	0,00042343
	0,201686591

	698
	9,5E-07
	0,000022888
	0,020729064


График 4. Зависимость количества молей образовавшегося циклогексана от температуры и давления.

Из графика 4 видно, что с возрастанием давления количество молей образовавшегося циклогексана возрастает.

Исходя из полученных значений х, можно рассчитать мольные доли компонентов в смеси по формулам (15). Результаты расчета для Р = 0,1; 1; 10 атм занесены в табл. 5.

Таблица 5а.

	T, K
	Р = 0,1
	     Мольная доля 

	
	X
	Бензол
	Водород
	Циклогексан

	298
	0,99991
	9,0975E-05
	0,0002729
	0,9996361

	348
	0,99417
	0,00573021
	0,0171906
	0,9770792

	398
	0,94275
	0,0488557
	0,1465671
	0,8045772

	448
	0,66229
	0,16775461
	0,5032638
	0,3289815

	498
	0,06998
	0,24538394
	0,7361518
	0,0184643

	548
	0,00732
	0,24953971
	0,7486191
	0,0018412

	598
	1,3E-05
	0,24999917
	0,7499975
	3,338E-06

	648
	1,9E-06
	0,24999988
	0,7499996
	4,768E-07

	698
	9,5E-07
	0,24999994
	0,7499998
	2,375E-07


Таблица 5б.

	T, K
	Р = 1
	    Мольная доля 

	
	X
	Бензол
	Водород 
	Циклогексан

	298
	0,999949
	0,0005108
	0,001532
	0,997957

	348
	0,998963
	0,0010336
	0,003101
	0,995866

	398
	0,989814
	0,0098836
	0,029651
	0,960465

	448
	0,938587
	0,0518587
	0,155576
	0,792565

	498
	0,740758
	0,1458279
	0,437484
	0,416688

	548
	0,26412
	0,2294148
	0,688244
	0,082341

	598
	0,012569
	0,2492069
	0,747621
	0,003172

	648
	0,000423
	0,2499735
	0,749921
	0,000106

	698
	2,29E-05
	0,2499986
	0,749996
	5,72E-06


Таблица 5в.

	T, K
	Р = 10
	       Мольная доля 

	
	X
	Бензол
	Водород
	Циклогексан

	298
	0,999991
	9,0998E-06
	2,73E-05
	0,9999636

	348
	0,999815
	0,00018428
	0,0005528
	0,9992629

	398
	0,998188
	0,0018015
	0,0054045
	0,992794

	448
	0,989072
	0,01058092
	0,0317428
	0,9576763

	498
	0,953320
	0,04094582
	0,1228375
	0,8362167

	548
	0,845814
	0,10542226
	0,3162668
	0,578311

	598
	0,591169
	0,18362099
	0,550863
	0,2655161

	648
	0,201687
	0,235148
	0,705444
	0,059408

	698
	0,020729
	0,24868397
	0,7460519
	0,0052641


График 5а. Мольные доли компонентов при Р = 0,1 атм.

График 5б. Мольные доли компонентов при Р = 1 атм.

График 5в. Мольные доли компонентов при Р = 10 атм.


Приложение 3.

CLS

Kw# = 1E-14

Ka# = .00001

Cha# = .1

PRINT "recomend.Ca=0.05;0.1;0.4"

PRINT "test all"

INPUT "концентрация соли слабой кислоты Ca"; Ca#

DEF FNA (x#) = (x# / Ka# + 1) * (x# + Ca# - HC - Kw# / x#) - Ca# - Cha#

FOR HC = .01 TO .21 STEP .01

x1# = 1E-10

x0# = 1

y0# = FNA(x0#)

y1# = FNA(x1#)

DO

x2# = .5# * (x1# + x0#)

y2# = FNA(x2#)

IF SGN(y2#) = SGN(y0#) THEN

x0# = x2#

y0# = y2#

ELSE

x1# = x2#

y1# = y2#

END IF

LOOP WHILE ABS(y2#) > .000000000001#

PRINT "ph="; -LOG(x2#) / LOG(10)

SCREEN 12

WINDOW (-240, -200)-(240, 200)

y = (-LOG(x2#) / LOG(10)) * 30

x = 400 * HC

LINE (-240, 1)-(240, 1)

LINE (1, -200)-(1, 200)

LOCATE 1, 40, 1: PRINT "ph"

LOCATE 15, 75, 1: PRINT "mol/litr"

PSET (x, y)

NEXT HC

END

См. К. Эберт, Х. Эдерер, «КОМПЬЮТЕРЫ» применение в химии. М., «Мир», 1988, 415 с.

Приложение 4.

Графика в Паскале.

program krug;

uses graph;

var device, mode: integer;

begin

device:=0;

initgraph(device, mode, 'c:\pascal\bgi'); (* Инициализация графического режима *)

circle(340,200,80); (* Параметры выводимой окружности *)

readln;

closegraph

end.

program oval;

uses graph;

var device, mode: integer;

begin

device:=0;

initgraph(device, mode, 'c:\pascal\bgi'); (* Инициализация графического режима *)

ellipse(150,100,0,360,100,40); (* Параметры выводимого эллипса *)

readln;

closegraph

end.

program grproba;

uses graph;

var device, mode: integer;

begin

device:=0;

initgraph(device, mode, 'c:\pascal\bgi'); (* Инициализация графического режима *)

putpixel(50,100,white);

rectangle(350,50,40,300);

circle(200,100,50);

line(100,50,250,150);

readln;

closegraph

end.

program equation; (* График функции *)

uses graph;

var x,dx: real;

x1,x2:real;

y:real;

mx,my: integer;

x0,y0: integer;

px,py: integer;

grdriver: integer;

grmode: integer;

grpath: string;

Errcode: integer;

i: integer;

  begin

  grdriver:=VGA;

  grmode:=VGAHi;

  grpath:='c:\pascal\bgi';

  initgraph(grDriver, grMode, grpath);

  Errcode:=graphresult;

  if Errcode <> grOK then

     begin

     writeln('Error Initgraph');

     writeln('For ending work press <Enter>');

     readln;

     Halt(1);

end;

x0:=320; y0:=240;

mx:=20; my:=20;

line(10,y0,630,y0);

line(x0,10,x0,470);

x1:=-15;

x2:=5;

dx:=0.1;

x:=x1;

while(x<x2) do

begin

y:=0.5*x*x+x*4-3;

px:=x0+round(x*mx);

py:=y0-round(y*my);

putpixel(px,py,white);

x:=x+dx;

end;

readln;   end.

program pixel;

uses graph;

var device, mode: integer;

begin

device:=0;

initgraph(device, mode,'c:\pascal\bgi');

putpixel(50,100,green);

readln;

closegraph

end.

program rectangle;

uses graph;

var device, mode: integer;

begin

device:=0;

initgraph(device, mode, 'c:\pascal\bgi');

rectangle(350,50,40,400);

readln;

closegraph

end.

program Sfera;

uses Graph,crt;

Var i,j,k:integer;

    a,b:real;

    x,y,z:real;

    x1,y1,z1:real;

    R1,R2:integer;

    X2,Y2:integer;

    Gd,Gm:integer;

procedure Vivod(X,Y,Z:real);

Begin

  X1:=X*cos(a)-Y*sin(a);

  Y1:=X*sin(a)*cos(b)+Y*cos(a)*cos(b)-Z*sin(b);

  Z1:=X*sin(a)*sin(b)+Y*cos(a)*sin(b)+Z*cos(b);

  X2:=round(X1)+150;

  Y2:=round(Y1)+150;

  PutPixel(X2,Y2,Blue);

End;

Begin

  Gd:=Detect;

  Gm:=0;

  InitGraph(Gd,Gm,'C:\pascal\bgi');

  R1:=100;

  R2:=20;

  a:=0.3;

  b:=0.2;

  For k:=1 to 100 do

  begin

  For i:=-60 to 60 do

  For j:=-180 to 180 do

  Begin

    X:=(R1+R2*cos(3*i))*cos(j);

    Y:=(R1+R2*cos(3*i))*sin(j);

    Z:=R2*sin(j);

    Vivod(X,Y,Z);

  End;

  a:=a+10*pi/180;

  b:=b+10*pi/180;

  clrscr;

  textbackground(0);

  window(0,0,24,80);

  clrscr;

  end;

end.

Приложение 5.

Программа по курсу «Информатика» для студентов II курса 

химического факультета МПГУ.

Составил проф. Ю.С. Мардашев.


В данной программе по лекционному курсу «Информатика» осуществлена гибридизация информатики и программирования. В настоящее время появилось много пакетов прикладных программ, наличие которых якобы избавляет от необходимости программирования. Однако, как отмечал классик компьютерного образования в России А.П. Ершов, сие правильно только для частных исследовательских или технических задач. При этом «непрограммирующий пользователь» лишается заметной части творческого потенциала, ибо известно, что программирование является уникальным средством развития творческого мышления. 


Как пишет известный специалист по информатике профессор Ю.И. Рыжиков: «Человек неизмеримо увеличит свой интеллект, если сделает частью своей натуры способность планировать свои действия, вырабатывать общие правила и способ их применения к конкретной ситуации, организовывать эти правила в осознанную и выразимую структуру – одним словом, сделаться программистом, если не по характеру работы, то по духу. А развивать эти качества может только практическое программирование».


Семестровый курс включает в себя – лекции 16 ч. и практические занятия в дисплейном классе 32 ч. + зачет 2 ч.


Ввиду того, что для студентов химического факультета информатика не представляется базовой дисциплиной, в практической части данного курса сделан упор на освоение доступном по временной емкости изучении программирования, ориентируясь на задачи физической и аналитической химии, а также химической технологии и экологии. Мы полагаем, что при освоении части информационной технологии через предмет (химия) можно получить определенный выигрыш в смысле более глубокого понимания учащимися программирования на одном из современных алгоритмических языков (по выбору Pascal или QBasic). Кроме того, учащиеся знакомятся с пакетом программ Microsoft-Word для WINDOWS, что позволит им в дальнейшем культурно оформлять курсовые и дипломные работы.


Отдельные сложные разделы такие, как «Язык запросов SQL» и знакомство с «Fox Pro», и INTERNET, предполагается прорабатывать факультативно, для интересующихся и кружковцев по линии СНО.


Мы предполагаем, что нам удается избежать «опасных» перекосов, таких как         а) «кнопочный», сводящий предмет к набору инструкций по порядку нажимания кнопок; б) «потребительский» (синдром непрограммирующих пользователей), что, по мнению директора института информатики РАН проф. Р.М. Юсупова, приводит «к выдавливанию программирования из обучения».


Серьезную трудность при обучении химиков является широкий диапазон степени предварительной (школьной) подготовки, что естественно, ибо информатика не была их любимых предметов, к тому же уровень оснащенности компьютерами средних школ имеет широкий разброс.

1. Информатика в разных научных дисциплинах.

Информационные технологии в народном образовании. Компьютерная грамотность как вторая грамотность. Проникновение информационных технологий в процессы обучения физики, химии, математики, биологии, лингвистики и т.д.

2.   Понятия об устройствах и принципах действия ЭВМ (технические средства -           

hardware). Персональные компьютеры (ПК) фирмы IBM, совместимость   моделей, последние разработки Pentium MMX, Pentium PRO.

3. Программное обеспечение (Software). Операционная система (Microsoft   

Windows 95, Windows 98). Программный интерфейс, аппаратный интерфейс.

4. Кодирование информации, цвет, графика, мультипликативность (анимация).   

Оперативная память, жесткие диски (винчестеры), дискеты, лазерные компакт диски. ПЗУ. Кластер как минимальный размер адресного пространства. Процессор. Тактовая частота, максимальная тактовая частота для кремниевых плат и для плат из арсенида галия. Дислокации, их негативная роль и пути устранения. Хэширование и кэширование при работе ПК. BIOS (базовая система ввода/вывода).

5. Интерфейсы: программный, аппаратный. Аппаратно-программный. 

      Интерфейсы пользователя: а) удобный, б) развитый, в) гибкий, г) жесткий, д) 

      примитивный. Другой вариант классификации: 1) интерфейс командной 

      строки, 2) графический интерфейс, 3) речевой интерфейс.

6. Общая характеристика языков программирования: языки низкого уровня, языки высокого уровня. Трансляторы: 1) транслятор интерпретатор, 2) транслятор компилятор. Классификация языков: 1) процедурные (Fortran, Pascal, Basic и др.); 2) логические ЛИСП, ПРОЛОГ; 3) объектно-ориентированные C++, Java и др.

7. Понятие об информации в биохимических системах. Информационный процесс,

связь с химией и математикой.

Информоператор в биохимических процессах.

Биохимическое определение информации как совокупности приемов, правил или сведений, необходимых для построения информоператора. Определение информации по Н. Винеру.
8. Три вида биоинформации: а) генетическая, б) поведенческая, г) логическая.

9. Количественная мера информации по Шенону. Связь количества информации с энтропией.

Семантика информации. Основные свойства биохимической информации – действенность, фиксируемость, измеряемость (К. Шенон), инвариантность к носителям, размножаемость, мультипликативность, изменчивость.

Информоператор как посредник, необходимый для проявления действенности.

10. Информационная система для биохимических процессов.

Проблема распознавания. Универсальный (самовоспроизводящийся автомат фон Неймана).

Определение информации по А. Колмогорову.

Теорема об отображении множеств сигналов на множество информоператоров.

11. Суммирование и деление – две возможные операции над информацией. Поризм.

Ценность и эффективность информации.

12. Искусственный интеллект. «Тест Тьюринга».

Отличие разработки программ в искусственном интеллекте от обычного программирования. Бионическое и функциональное направления в искусственном интеллекте. Организация систем искусственного интеллекта. Триада: hardware, software, brainware.

13. Базы данных (СУБД), банки данных, базы знаний. Экспертные системы.

Автоматизированные информационные системы (АИС), дескрипты. Интерпретирующие СУБД FoxPro, среды: Macintosh, Unix, Windows.

14. Особенности системы искусственного интеллекта. Функциональное

моделирование человеческих рассуждений. Схема искусственного интеллекта.

Персептроны.

15. Принцип Черча – Тьюринга, Универсальная Машина Тьюринга. 

Понятие о квантовом компьютере.

16. Проблема возникновения биоинформационной системы как проблема

 возникновения жизни. Экологические аспекты информатики. Всемирная сеть (WEB) Интернет.

17. Философское понятие информации: объективная информация, генетическая информация и идеализированная информация.

ЛИТЕРАТУРА

1. Рыжиков Ю.И., Информатика, Санкт-Петербург, изд. Корона, 2000, 255с.

2. Симонович С., Евсеев Г., Практическая информатика, М., АСТ-пресс, 2000, 479с.

3. Корогодин В.И., Корогодина В.Л., Информатика как основа жизни, Дубна, изд. Феникс, 2000, 206с.

4. Гусева А.И.Ю., Учимся информатике, М., изд. Диалог-МИФИ, 1998, 319с.

5. Зубов В.С., Программирование на языке TURBO PASCAL, М., изд. «Филинъ», 1997, 320с.

6. Бобровский С., Программирование на языке QBasic, изд. «DЕССКОМ», «ИНФОРМКОМ-ПРЕСС», М., 2000, 207с.

7. ЭБЕРТ К., ЕДЕР Х., КОМПЬЮТЕРЫ применение в химии, М., МИР, 1998, 415с.

8. Квантовый компьютер и квантовые вычисления, т. 2, Ижевск, 1999.

9. Алексеев А.П. Информатика 2001, изд. СОЛОН-Р, М., 2001, 364с.

10. Алиев В.К., Языки BASIC, 2000, СОЛОН-Р, М., 223с.

11. Карлащук В.И., Обучающие программы, 2001, М., 528с.

� EMBED PBrush  ���





  I





Ш





  I I





   I





  I





   I I





  ВЗУ





Устройство ввода





Устройство вывода





процессор





  ОЗУ





База 


примеров





� EMBED AutoCAD.Drawing.15  ���





Интерпретация


и вычисление


ошибки 


обучения Е





Коррекция 


коэффициентов


связи нейронов





Выбор


алгоритма


подачи 


примеров





Анализ результатов





Конец  


Вывод результатов





Исходный объект





Уточнение модели





Исследование





Выбор метода исследования





Математическая модель





Поиск математического описания





Выделение существенных свойств объекта





Выявление цели











	1)














       2)	





3











      


       1   








                   2  





     Входной


    интерфейс





   Выходной     


   интерфейс





    4 знаний


Представление





     6


 Вывод решений





 7 блок усвоение    


 знаний





5 блок интерпретации





 


   1








   3








   2





� EMBED Excel.Sheet.8  ���





� EMBED Excel.Sheet.8  ���





� EMBED Excel.Sheet.8  ���





� EMBED Excel.Sheet.8  ���





� EMBED Excel.Sheet.8  ���





� EMBED Excel.Sheet.8  ���





� EMBED Excel.Sheet.8  ���








_1095611320.unknown

_1108111624.unknown

_1113047371.unknown

_1113744503.unknown

_1114155567.unknown

_1114182258.unknown

_1114182526.unknown

_1114335249.unknown

_1114336999.xls
Диаграмма3

		298		0.0005108		0.001532		0.997957

		348		0.0010336		0.003101		0.995866

		398		0.0098836		0.029651		0.960465

		448		0.0518587		0.155576		0.792565

		498		0.1458279		0.437484		0.416688

		548		0.2294148		0.688244		0.082341

		598		0.2492069		0.747621		0.003172

		648		0.2499735		0.749921		0.000106

		698		0.2499986		0.749996		0.00000572



T, K

Бензол

Водород

Циклогексан

Т, К

Мольная доля



Лист1

		

				Давление, атм

		Т, К		0,1 атм		1 атм		10 атм

		298		0.999909		0.999488422		0.9999909

		348		0.9941696		0.99896318		0.99981562

		398		0.9427539		0.98981435		0.998188708

		448		0.6622863		0.93858695		0.989072204

		498		0.0699806		0.74075794		0.953320146

		548		0.0073242		0.264120101		0.84581375

		598		1.34E-05		0.012569427		0.59116935

		648		1.91E-06		0.00042343		0.201686591

		698		9.50E-07		0.000022888		0.020729064





Лист1

		



Т, К

0,1 атм

1 атм

10 атм

Т, К

Кол-во циклогексана



Лист2

				Р = 1		Мольная доля																Мольная доля						Р = 0,1

		T, K		Бензол		Водород		Циклогексан				X						T, K		Бензол		Водород		Циклогексан				X

		298		0.0005108		0.001532		0.997957				0.999949						298		9.10E-05		0.0002729		0.9996361				0.99991

		348		0.0010336		0.003101		0.995866				0.998963						348		0.00573021		0.0171906		0.9770792				0.99417

		398		0.0098836		0.029651		0.960465				0.989814						398		0.0488557		0.1465671		0.8045772				0.94275

		448		0.0518587		0.155576		0.792565				0.938587						448		0.16775461		0.5032638		0.3289815				0.66229

		498		0.1458279		0.437484		0.416688				0.740758						498		0.24538394		0.7361518		0.0184643				0.06998

		548		0.2294148		0.688244		0.082341				0.26412						548		0.24953971		0.7486191		0.0018412				0.00732

		598		0.2492069		0.747621		0.003172				0.012569						598		0.24999917		0.7499975		3.34E-06				1.30E-05

		648		0.2499735		0.749921		0.000106				0.000423						648		0.24999988		0.7499996		4.77E-07				1.90E-06

		698		0.2499986		0.749996		5.72E-06				2.29E-05						698		0.24999994		0.7499998		2.38E-07				9.50E-07





Лист2

		



T, K

Бензол

Водород

Циклогексан

Т, К

Мольная доля



Лист3

		



T, K

Бензол

Водород

Циклогексан

Т, К

Мольная доля



		





298 398 498 598 698


0


0,2


0,4


0,6


0,8


1


Т, К


Ст. дисс.


Ряд1 Ряд2 Ряд3 Ряд4




MBD00009359.xls

Диаграмма10


			298			0.999909			0.9994884221			0.9999909


			348			0.99416956			0.99896318			0.99981562


			398			0.9427539			0.98981435			0.998188708


			448			0.66228628			0.93858695			0.989072204


			498			0.0699806			0.74075794			0.9533201456


			548			0.00732421			0.264120101			0.84581375


			598			0.00001335			0.012569427			0.59116935


			648			0.000001907			0.00042343			0.201686591


			698			0.00000095			0.000022888			0.020729064





Т, К


Ст. дисс.





Лист1


			


			Зависимость энтальпии от температуры


			Т, К			Энтальпия


			298			-206030


			398			-218699.18


			498			-230196.86


			598			-240523.04


			698			-249677.72








Лист1


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0





Т, К


Энтальпия, Дж/моль





Лист2


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0





Т, К


Энтальпия, Дж/моль





Лист5


			


			Зависимость энтропии от температуры


			Т, К			Энтропия


			298			-362.8


			398			-379.9224699815


			498			-390.5460668111


			598			-397.0679176736


			698			-400.7631789162








Лист5


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0





Т, К


Энтропия, Дж/моль К





Лист4


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0





Т, К


Энтропия, Дж/моль К





Лист3


			


			Зависимость энтальпии и энергии Гиббса от температуры


			Т, К			Энтальпия			Эн.Гиббса			Энтропия


			Ряд 1			Ряд 2			Ряд 3


			298			-206030			-97915.6			-362.8


			398			-211919.18			-60710.0369473556			-379.9224699815


			498			-216636.86			-22144.9187280481			-390.5460668111


			598			-220183.04			17263.5747688077			-397.0679176736


			698			-222557.72			57174.9788834863			-400.7631789162








Лист3


			0			0			0


			0			0			0


			0			0			0


			0			0			0


			0			0			0








			0			0			0


			0			0			0


			0			0			0


			0			0			0


			0			0			0





Т, К


Энергия Гиббса, Дж/моль





			


			Зависимость степени диссоциации от давления и температуры


			Т, К			Давление, атм


						0.1			1			10


			Ряд 1			Ряд 2			Ряд 3			Ряд 4


			298			0.999909			0.9994884221			0.9999909


			348			0.99416956			0.99896318			0.99981562


			398			0.9427539			0.98981435			0.998188708


			448			0.66228628			0.93858695			0.989072204


			498			0.0699806			0.74075794			0.9533201456


			548			0.00732421			0.264120101			0.84581375


			598			0.00001335			0.012569427			0.59116935


			648			0.000001907			0.00042343			0.201686591


			698			0.00000095			0.000022888			0.020729064








			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0








			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0





Т, К


Ст. дисс.





			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0





Т, К


Ст. дисс.





			


			Зависимость Кр от температуры


			Т, К			Кр


			498			210.2997


			518			27.7881


			538			4.23942


			558			0.735762


			578			0.14341


			598			0.031045








			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0











_1114337098.xls
Диаграмма2

		298		0.000090975		0.0002729		0.9996361

		348		0.00573021		0.0171906		0.9770792

		398		0.0488557		0.1465671		0.8045772

		448		0.16775461		0.5032638		0.3289815

		498		0.24538394		0.7361518		0.0184643

		548		0.24953971		0.7486191		0.0018412

		598		0.24999917		0.7499975		0.000003338

		648		0.24999988		0.7499996		0.0000004768

		698		0.24999994		0.7499998		0.0000002375



T, K

Бензол

Водород

Циклогексан

Т, К

Мольная доля



Лист1

		

				Давление, атм

		Т, К		0,1 атм		1 атм		10 атм

		298		0.999909		0.999488422		0.9999909

		348		0.9941696		0.99896318		0.99981562

		398		0.9427539		0.98981435		0.998188708

		448		0.6622863		0.93858695		0.989072204

		498		0.0699806		0.74075794		0.953320146

		548		0.0073242		0.264120101		0.84581375

		598		1.34E-05		0.012569427		0.59116935

		648		1.91E-06		0.00042343		0.201686591

		698		9.50E-07		0.000022888		0.020729064





Лист1

		



Т, К

0,1 атм

1 атм

10 атм

Т, К

Кол-во циклогексана



Лист2

						Мольная доля						Р = 0,1

		T, K		Бензол		Водород		Циклогексан				X

		298		9.10E-05		0.0002729		0.9996361				0.99991

		348		0.00573021		0.0171906		0.9770792				0.99417

		398		0.0488557		0.1465671		0.8045772				0.94275

		448		0.16775461		0.5032638		0.3289815				0.66229

		498		0.24538394		0.7361518		0.0184643				0.06998

		548		0.24953971		0.7486191		0.0018412				0.00732

		598		0.24999917		0.7499975		3.34E-06				1.30E-05

		648		0.24999988		0.7499996		4.77E-07				1.90E-06

		698		0.24999994		0.7499998		2.38E-07				9.50E-07





Лист2

		



T, K

Бензол

Водород

Циклогексан

Т, К

Мольная доля



Лист3

		





298 398 498 598 698


0


0,2


0,4


0,6


0,8


1


Т, К


Ст. дисс.


Ряд1 Ряд2 Ряд3 Ряд4




MBD00009359.xls

Диаграмма10


			298			0.999909			0.9994884221			0.9999909


			348			0.99416956			0.99896318			0.99981562


			398			0.9427539			0.98981435			0.998188708


			448			0.66228628			0.93858695			0.989072204


			498			0.0699806			0.74075794			0.9533201456


			548			0.00732421			0.264120101			0.84581375


			598			0.00001335			0.012569427			0.59116935


			648			0.000001907			0.00042343			0.201686591


			698			0.00000095			0.000022888			0.020729064





Т, К


Ст. дисс.





Лист1


			


			Зависимость энтальпии от температуры


			Т, К			Энтальпия


			298			-206030


			398			-218699.18


			498			-230196.86


			598			-240523.04


			698			-249677.72








Лист1


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0





Т, К


Энтальпия, Дж/моль





Лист2


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0





Т, К


Энтальпия, Дж/моль





Лист5


			


			Зависимость энтропии от температуры


			Т, К			Энтропия


			298			-362.8


			398			-379.9224699815


			498			-390.5460668111


			598			-397.0679176736


			698			-400.7631789162








Лист5


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0





Т, К


Энтропия, Дж/моль К





Лист4


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0





Т, К


Энтропия, Дж/моль К





Лист3


			


			Зависимость энтальпии и энергии Гиббса от температуры


			Т, К			Энтальпия			Эн.Гиббса			Энтропия


			Ряд 1			Ряд 2			Ряд 3


			298			-206030			-97915.6			-362.8


			398			-211919.18			-60710.0369473556			-379.9224699815


			498			-216636.86			-22144.9187280481			-390.5460668111


			598			-220183.04			17263.5747688077			-397.0679176736


			698			-222557.72			57174.9788834863			-400.7631789162








Лист3


			0			0			0


			0			0			0


			0			0			0


			0			0			0


			0			0			0








			0			0			0


			0			0			0


			0			0			0


			0			0			0


			0			0			0





Т, К


Энергия Гиббса, Дж/моль





			


			Зависимость степени диссоциации от давления и температуры


			Т, К			Давление, атм


						0.1			1			10


			Ряд 1			Ряд 2			Ряд 3			Ряд 4


			298			0.999909			0.9994884221			0.9999909


			348			0.99416956			0.99896318			0.99981562


			398			0.9427539			0.98981435			0.998188708


			448			0.66228628			0.93858695			0.989072204


			498			0.0699806			0.74075794			0.9533201456


			548			0.00732421			0.264120101			0.84581375


			598			0.00001335			0.012569427			0.59116935


			648			0.000001907			0.00042343			0.201686591


			698			0.00000095			0.000022888			0.020729064








			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0








			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0





Т, К


Ст. дисс.





			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0


			0			0			0			0





Т, К


Ст. дисс.





			


			Зависимость Кр от температуры


			Т, К			Кр


			498			210.2997


			518			27.7881


			538			4.23942


			558			0.735762


			578			0.14341


			598			0.031045








			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0


			0			0
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Диаграмма1

		298		0.0000090998		0.0000273		0.9999636

		348		0.00018428		0.0005528		0.9992629

		398		0.0018015		0.0054045		0.992794

		448		0.01058092		0.0317428		0.9576763

		498		0.04094582		0.1228375		0.8362167

		548		0.10542226		0.3162668		0.578311

		598		0.18362099		0.550863		0.2655161

		648		0.235148		0.705444		0.059408

		698		0.24868397		0.7460519		0.0052641
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Циклогексан

Т, К

Мольная доля



Лист1

				Р = 10		Мольная доля

		T, K		Бензол		Водород		Циклогексан				X

		298		9.10E-06		2.73E-05		0.9999636				0.999991

		348		0.00018428		0.0005528		0.9992629				0.999815

		398		0.0018015		0.0054045		0.992794				0.998188

		448		0.01058092		0.0317428		0.9576763				0.989072

		498		0.04094582		0.1228375		0.8362167				0.95332

		548		0.10542226		0.3162668		0.578311				0.845814

		598		0.18362099		0.550863		0.2655161				0.591169

		648		0.235148		0.705444		0.059408				0.201687

		698		0.24868397		0.7460519		0.0052641				0.020729
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Диаграмма2


			298			0.000090975			0.0002729			0.9996361


			348			0.00573021			0.0171906			0.9770792


			398			0.0488557			0.1465671			0.8045772


			448			0.16775461			0.5032638			0.3289815


			498			0.24538394			0.7361518			0.0184643


			548			0.24953971			0.7486191			0.0018412


			598			0.24999917			0.7499975			0.000003338


			648			0.24999988			0.7499996			0.0000004768


			698			0.24999994			0.7499998			0.0000002375
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Т, К


Мольная доля





Лист1


			


						Давление, атм


			Т, К			0,1 атм			1 атм			10 атм


			298			0.999909			0.999488422			0.9999909


			348			0.9941696			0.99896318			0.99981562


			398			0.9427539			0.98981435			0.998188708


			448			0.6622863			0.93858695			0.989072204


			498			0.0699806			0.74075794			0.953320146


			548			0.0073242			0.264120101			0.84581375


			598			1.34E-05			0.012569427			0.59116935


			648			1.91E-06			0.00042343			0.201686591


			698			9.50E-07			0.000022888			0.020729064








Лист1
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									Мольная доля									Р = 0,1


			T, K			Бензол			Водород			Циклогексан						X


			298			9.10E-05			0.0002729			0.9996361						0.99991


			348			0.00573021			0.0171906			0.9770792						0.99417


			398			0.0488557			0.1465671			0.8045772						0.94275


			448			0.16775461			0.5032638			0.3289815						0.66229


			498			0.24538394			0.7361518			0.0184643						0.06998


			548			0.24953971			0.7486191			0.0018412						0.00732


			598			0.24999917			0.7499975			3.34E-06						1.30E-05


			648			0.24999988			0.7499996			4.77E-07						1.90E-06


			698			0.24999994			0.7499998			2.38E-07						9.50E-07








Лист2
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Диаграмма10



				298				0.999909				0.9994884221				0.9999909



				348				0.99416956				0.99896318				0.99981562



				398				0.9427539				0.98981435				0.998188708



				448				0.66228628				0.93858695				0.989072204



				498				0.0699806				0.74075794				0.9533201456



				548				0.00732421				0.264120101				0.84581375



				598				0.00001335				0.012569427				0.59116935



				648				0.000001907				0.00042343				0.201686591



				698				0.00000095				0.000022888				0.020729064







Т, К



Ст. дисс.







Лист1



				



				Зависимость энтальпии от температуры



				Т, К				Энтальпия



				298				-206030



				398				-218699.18



				498				-230196.86
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				Зависимость энтропии от температуры
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				498				-390.5460668111



				598				-397.0679176736



				698				-400.7631789162











Лист5



				0				0



				0				0



				0				0



				0				0



				0				0







Т, К



Энтропия, Дж/моль К







Лист4



				0				0



				0				0



				0				0



				0				0



				0				0







Т, К



Энтропия, Дж/моль К







Лист3



				



				Зависимость энтальпии и энергии Гиббса от температуры



				Т, К				Энтальпия				Эн.Гиббса				Энтропия



				Ряд 1				Ряд 2				Ряд 3



				298				-206030				-97915.6				-362.8



				398				-211919.18				-60710.0369473556				-379.9224699815



				498				-216636.86				-22144.9187280481				-390.5460668111



				598				-220183.04				17263.5747688077				-397.0679176736



				698				-222557.72				57174.9788834863				-400.7631789162
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				Зависимость степени диссоциации от давления и температуры



				Т, К				Давление, атм



								0.1				1				10



				Ряд 1				Ряд 2				Ряд 3				Ряд 4



				298				0.999909				0.9994884221				0.9999909



				348				0.99416956				0.99896318				0.99981562



				398				0.9427539				0.98981435				0.998188708



				448				0.66228628				0.93858695				0.989072204



				498				0.0699806				0.74075794				0.9533201456



				548				0.00732421				0.264120101				0.84581375



				598				0.00001335				0.012569427				0.59116935



				648				0.000001907				0.00042343				0.201686591



				698				0.00000095				0.000022888				0.020729064
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				Зависимость Кр от температуры
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				498				210.2997
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Диаграмма1

		298		0.999909		0.999488422		0.9999909

		348		0.9941696		0.99896318		0.99981562

		398		0.9427539		0.98981435		0.998188708

		448		0.6622863		0.93858695		0.989072204

		498		0.0699806		0.74075794		0.953320146

		548		0.0073242		0.264120101		0.84581375

		598		0.00001335		0.012569427		0.59116935

		648		0.000001907		0.00042343		0.201686591

		698		0.00000095		0.000022888		0.020729064
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Лист1

		

				Давление, атм

		Т, К		0,1 атм		1 атм		10 атм

		298		0.999909		0.999488422		0.9999909

		348		0.9941696		0.99896318		0.99981562

		398		0.9427539		0.98981435		0.998188708

		448		0.6622863		0.93858695		0.989072204

		498		0.0699806		0.74075794		0.953320146

		548		0.0073242		0.264120101		0.84581375

		598		1.34E-05		0.012569427		0.59116935

		648		1.91E-06		0.00042343		0.201686591

		698		9.50E-07		0.000022888		0.020729064
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Диаграмма10


			298			0.999909			0.9994884221			0.9999909


			348			0.99416956			0.99896318			0.99981562


			398			0.9427539			0.98981435			0.998188708


			448			0.66228628			0.93858695			0.989072204


			498			0.0699806			0.74075794			0.9533201456


			548			0.00732421			0.264120101			0.84581375


			598			0.00001335			0.012569427			0.59116935


			648			0.000001907			0.00042343			0.201686591


			698			0.00000095			0.000022888			0.020729064
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			Зависимость энтальпии от температуры
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			Зависимость энтропии от температуры


			Т, К			Энтропия
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			Зависимость энтальпии и энергии Гиббса от температуры


			Т, К			Энтальпия			Эн.Гиббса			Энтропия


			Ряд 1			Ряд 2			Ряд 3


			298			-206030			-97915.6			-362.8


			398			-211919.18			-60710.0369473556			-379.9224699815


			498			-216636.86			-22144.9187280481			-390.5460668111


			598			-220183.04			17263.5747688077			-397.0679176736
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			448			0.66228628			0.93858695			0.989072204


			498			0.0699806			0.74075794			0.9533201456


			548			0.00732421			0.264120101			0.84581375


			598			0.00001335			0.012569427			0.59116935


			648			0.000001907			0.00042343			0.201686591
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Диаграмма7

		



Т, К

Энтальпия, Дж/моль



Лист1

		

		Зависимость энтальпии от температуры

		Т, К		Энтальпия

		298		-206030

		398		-218699.18

		498		-230196.86

		598		-240523.04

		698		-249677.72





Лист1

		



Т, К

Энтальпия, Дж/моль



Лист2

		



Т, К

Энтальпия, Дж/моль



Лист5

		

		Зависимость энтропии от температуры

		Т, К		Энтропия

		298		-362.8

		398		-379.9224699815

		498		-390.5460668111

		598		-397.0679176736

		698		-400.7631789162





Лист5

		



Т, К

Энтропия, Дж/моль К



Лист4

		



Т, К

Энтропия, Дж/моль К



Лист3

		

		Зависимость энтальпии и энергии Гиббса от температуры

		Т, К		Энтальпия		Эн.Гиббса		Энтропия

		Ряд 1		Ряд 2		Ряд 3

		298		-206030		-97915.6		-362.8

		398		-211919.18		-60710.0369473556		-379.9224699815

		498		-216636.86		-22144.9187280481		-390.5460668111

		598		-220183.04		17263.5747688077		-397.0679176736

		698		-222557.72		57174.9788834863		-400.7631789162





Лист3

		





		





		

		Зависимость степени диссоциации от давления и температуры

		Т, К		Давление, атм

				0.1		1		10

		Ряд 1		Ряд 2		Ряд 3		Ряд 4

		298		0.999909		0.9994884221		0.9999909

		348		0.99416956		0.99896318		0.99981562

		398		0.9427539		0.98981435		0.998188708

		448		0.66228628		0.93858695		0.989072204

		498		0.0699806		0.74075794		0.9533201456

		548		0.00732421		0.264120101		0.84581375

		598		0.00001335		0.012569427		0.59116935

		648		0.000001907		0.00042343		0.201686591

		698		0.00000095		0.000022888		0.020729064





		298		0.999909

		348		0.99416956

		398		0.9427539

		448		0.66228628

		498		0.0699806

		548		0.00732421

		598		0.00001335

		648		0.000001907

		698		0.00000095





		



Т, К

Ст. дисс.



		

		Зависимость Кр от температуры

		Т, К		Кр

		498		210.2997

		518		27.7881

		538		4.23942

		558		0.735762

		578		0.14341

		598		0.031045





		0		0

		0		0

		0		0

		0		0

		0		0

		0		0
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Диаграмма9

		



Т, К

Энергия Гиббса, Дж/моль



Лист1

		

		Зависимость энтальпии от температуры

		Т, К		Энтальпия

		298		-206030

		398		-218699.18

		498		-230196.86

		598		-240523.04

		698		-249677.72





Лист1

		



Т, К

Энтальпия, Дж/моль



Лист2

		



Т, К

Энтальпия, Дж/моль



Лист5

		

		Зависимость энтропии от температуры

		Т, К		Энтропия

		298		-362.8

		398		-379.9224699815

		498		-390.5460668111

		598		-397.0679176736

		698		-400.7631789162





Лист5

		



Т, К

Энтропия, Дж/моль К



Лист4

		



Т, К

Энтропия, Дж/моль К



Лист3

		

		Зависимость энтальпии и энергии Гиббса от температуры

		Т, К		Энтальпия		Эн.Гиббса		Энтропия

		Ряд 1		Ряд 2		Ряд 3

		298		-206030		-97915.6		-362.8

		398		-211919.18		-60710.0369473556		-379.9224699815

		498		-216636.86		-22144.9187280481		-390.5460668111

		598		-220183.04		17263.5747688077		-397.0679176736

		698		-222557.72		57174.9788834863		-400.7631789162





Лист3

		





		



Т, К

Энергия Гиббса, Дж/моль



		

		Зависимость степени диссоциации от давления и температуры

		Т, К		Давление, атм

				0.1		1		10

		Ряд 1		Ряд 2		Ряд 3		Ряд 4

		298		0.999909		0.9994884221		0.9999909

		348		0.99416956		0.99896318		0.99981562

		398		0.9427539		0.98981435		0.998188708

		448		0.66228628		0.93858695		0.989072204

		498		0.0699806		0.74075794		0.9533201456

		548		0.00732421		0.264120101		0.84581375

		598		0.00001335		0.012569427		0.59116935

		648		0.000001907		0.00042343		0.201686591

		698		0.00000095		0.000022888		0.020729064





		298		0.999909

		348		0.99416956

		398		0.9427539

		448		0.66228628

		498		0.0699806

		548		0.00732421

		598		0.00001335

		648		0.000001907

		698		0.00000095





		



Т, К

Ст. дисс.



		

		Зависимость Кр от температуры

		Т, К		Кр

		498		210.2997

		518		27.7881

		538		4.23942

		558		0.735762

		578		0.14341

		598		0.031045





		0		0

		0		0

		0		0

		0		0

		0		0

		0		0
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Диаграмма5

		



Т, К

Энтропия, Дж/моль К



Лист1

		

		Зависимость энтальпии от температуры

		Т, К		Энтальпия

		298		-206030

		398		-218699.18

		498		-230196.86

		598		-240523.04

		698		-249677.72





Лист1

		



Т, К

Энтальпия, Дж/моль



Лист2

		



Т, К

Энтальпия, Дж/моль



Лист5

		

		Зависимость энтропии от температуры

		Т, К		Энтропия

		298		-362.8

		398		-379.9224699815

		498		-390.5460668111

		598		-397.0679176736

		698		-400.7631789162





Лист5

		



Т, К

Энтропия, Дж/моль К



Лист4

		



Т, К

Энтропия, Дж/моль К



Лист3

		

		Зависимость энтальпии и энергии Гиббса от температуры

		Т, К		Энтальпия		Эн.Гиббса		Энтропия

		Ряд 1		Ряд 2		Ряд 3

		298		-206030		-97915.6		-362.8

		398		-211919.18		-60710.0369473556		-379.9224699815

		498		-216636.86		-22144.9187280481		-390.5460668111

		598		-220183.04		17263.5747688077		-397.0679176736

		698		-222557.72		57174.9788834863		-400.7631789162





Лист3

		





		





		

		Зависимость степени диссоциации от давления и температуры

		Т, К		Давление, атм

				0.1		1		10

		Ряд 1		Ряд 2		Ряд 3		Ряд 4

		298		0.999909		0.9994884221		0.9999909

		348		0.99416956		0.99896318		0.99981562

		398		0.9427539		0.98981435		0.998188708

		448		0.66228628		0.93858695		0.989072204

		498		0.0699806		0.74075794		0.9533201456

		548		0.00732421		0.264120101		0.84581375

		598		0.00001335		0.012569427		0.59116935

		648		0.000001907		0.00042343		0.201686591

		698		0.00000095		0.000022888		0.020729064





		298		0.999909

		348		0.99416956

		398		0.9427539

		448		0.66228628

		498		0.0699806

		548		0.00732421

		598		0.00001335

		648		0.000001907

		698		0.00000095





		



Т, К

Ст. дисс.



		

		Зависимость Кр от температуры

		Т, К		Кр

		498		210.2997

		518		27.7881

		538		4.23942

		558		0.735762

		578		0.14341

		598		0.031045





		0		0

		0		0

		0		0

		0		0

		0		0

		0		0
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