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Аннотация 

Статья посвящена конвергентному анализу больших данных по свойствам реальных газов для по-
знания скрытых свойств и структуры кластеров. Экспериментальные данные взяты из онлайн 
книги данных  НИСТ, США, по теплофизическим свойствам флюидов. Взрыв интереса к кластерам 
сегодня связан с их использованием в качестве ядер нуклеации наночастиц. Некоторые учёные 
даже называют кластеры новым состоянием вещества. Но малость энергии связи частиц в класте-
ре в сравнении с энергией теплового движения затрудняет познание природы равновесных кла-
стеров. Автор разработал метод интерактивного компьютерного анализа теплофизических дан-
ных. Высокая точность данных НИСТ, до 12 десятичных знаков, обеспечивает решение обратной 
задачи познания скрытых свойств кластеров. Конвергентное взаимодействие исследователя и 
компьютера позволяет генерировать гипотезы о строении равновесных кластеров и быстро полу-
чать ответ от информационной системы об их корректности. Многооконный режим визуального 
анализа промежуточных результатов позволяет быстро менять алгоритмы и программы анализа, 
обеспечивая конвергентное схождение результатов исследования к окончательному теоретиче-
скому заключению о природе равновесных кластеров. В отличие от технологии Искусственного 
Интеллекта, перекладывающей задачу в основном на компьютер, в данном случае речь идёт о Кон-
вергентном Интеллекте, требующем активной работы исследователя при обеспечении со стороны 
информационной системы эффективной поддержки творческой и познавательной деятельности 
исследователя. Прорыв в познании свойств кластеров опирается на новые, более информативные, 
переменные: плотность фракции мономеров и плотность потенциальной энергии газа. Это откры-
ло путь к ряду открытий фундаментального характера, таких как: рост энергии связи кластеров в 
газе с приближением к точке плавления конденсированного вещества; мягкие структурные пере-
ходы во фракциях кластеров; неизвестная ранее цепочечная форма кластеров при умеренных 
плотностях газа и магические числа частиц в крупных кластерах при плотностях газа, близких к 
критической.
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Abstract 

The paper reflects the real gases properties convergent analysis utilization for clusters’ properties and 
structure cognition. Experimental data are from the NIST, USA, Webbook on Thermophysical Properties of 
Fluid Systems. An explosion of interest to clusters now is stimulated by their utilization as seeds for the 
nanoparticles nucleation. Some scientists even name clusters as a new state of matter. But a small interpar-
ticle bond energy as compared to the thermal agitation energy makes the equilibrium clusters’ nature cog-
nition difficult.  The author has developed the interactive computerized method for thermophysical data 
analysis. A high precision of the NIST data, up to 12 digits, provides the inverse problem solution for hidden 
clusters’ properties cognition. The convergent researcher-computer interaction permits hypotheses gener-



Vol. 14, no 3. 2018          ISSN 2411-1473          sitito.cs.msu.ru

579Тheoretical questions of computer science, computational mathematics,  
computer science and cognitive information technologies

Modern
Information
Technologies
and IT-Education

Boris I. Sedunov

Введение

Конвергентные технологии исследования и разработки 
традиционно широко применяются при проведении масштаб-
ных научно-технических проектов. Так, в атомном проекте [1] 
параллельно с созданием атомного оружия и атомных электро-
станций была революционизирована горнодобывающая про-
мышленность, было создано производство сверхчистых мате-
риалов и материалов с заданными свойствами. Были созданы 
манипуляторы, средства контроля радиационной обстановки, 
мощные установки разделения изотопов и многое другое. Все 
эти направления работ имели согласованные сроки, и к назна-
ченному сроку осуществлялась сопряжённая (конвергентная) 
поставка необходимых изделий или материалов.

Вызовы научно-технического прогресса требуют наряду 
с подготовкой высококвалифицированных профессионалов в 
отдельных узких направлениях готовить специалистов широко-
го профиля, владеющих фундаментальными знаниями и гото-
вых быстро сменить направление работы и быстро вникнуть в 
суть проблем соседней отрасли. В этом случае важнейшими из 
фундаментальных знаний становятся математика, физика и 
компьютерные технологии, свободные от профессиональной 
узости. Но часто, боясь ответственности, узкие профессионалы 
занижают ожидаемые характеристики своих изделий. 

Главный конструктор сложной системы должен уметь 
оценивать потенциальные характеристики будущих комплек-
тующих изделий и темпы совершенствования этих характери-
стик. Тем самым конвергенция отдельных направлений созда-
ния сложной системы заставляет главного конструктора быть 
на шаг впереди узких профессионалов. А опора на компьютер-
ные технологии позволяет профессионалам избавиться от сво-
ей узкой направленности. Главный конструктор сложной систе-
мы - это человек, обладающий конвергентным мышлением, 
способный оценить перспективы развития смежной отрасли, 
способный идти на риск, закладывая в проектируемую систему 
ещё не существующие изделия смежных отраслей, способный 
вовлечь работников смежной отрасли в разработку требуемых 
изделий и обеспечение их высокого качества.

Научные руководители масштабных проектов Курчатов 
И.В. и Королёв С.П. обладали конвергентным мышлением, за-
кладывая развитие новых отраслей науки и промышленности, 
нацеленных на решение жизненно важных для страны задач. 
Мощным инструментом обеспечения конвергентности процес-
сов реализации масштабных проектов были и остаются советы 
главных конструкторов.

Диалектика создания сложных систем такова, что при все-
общем углублении профессионализма в узких направлениях требу-
ется общий широкий взгляд на создаваемую систему для конвер-
гентного развития всех частных направлений. Так, при создании 
системы оперативного космического наблюдения под  руковод-
ством Гуськова Г.Я. автором данной статьи был сформулирован 
принцип сопряжённой разработки системы и базовых для системы 
комплектующих изделий [2], в том числе и работающих на новых 
физических принципах матриц приборов с зарядовой связью (ПЗС) 
с синхронным накоплением энергии движущихся изображений [3]. 
При проектировании системы в неё были заложены ещё не суще-
ствующие матрицы ПЗС, а первые оценки их ожидаемых рабочих 
характеристик производились только теоретически. 

Конвергентный прогноз развития требований к системе 
со стороны заказчиков и роста характеристик базовых комплек-
тующих изделий, с опорой на закон Гордона Мура [4], позволил 
выдать исполнителям технические задания на серию матриц 
ПЗС со всё возрастающей разрешающей способностью. История 
подтвердила правильность стратегии сопряжённой разработ-
ки: на первом лётном образце системы были подтверждены её 
высокие характеристики, а к моменту приёма системы в эксплу-
атацию было налажено производство матриц ПЗС  с повышен-
ным разрешением [5].

Конвергенция направлений работ важна не только для 
создания сложных систем, а также и для решения фундамен-
тальных научных проблем, не поддающихся решению силами 
замкнутых на себя научных коллективов. Одна из проблем, не 
поддававшихся решению в течение многих десятков лет, - это 
проблема познания природы кластеров в реальных газах. Для 
прорыва в её решении потребовалось целеустремлённое соче-
тание компьютерного анализа больших данных и развития тео-
рии реального газа. 

Кластеры - это наноразмерные и субнаноразмерные агре-
гаты атомов или молекул, связанные сравнительно слабыми 
межатомными и межмолекулярными силами и обеспечиваю-
щие отличие реального газа от хорошо известного учёным, пе-
дагогам и студентам идеального газа. 

В науке создалась парадоксальная ситуация, что мы сегод-
ня лучше понимаем свойства идеального газа и конденсирован-
ного вещества, чем промежуточного между ними по величине 
плотности реального газа. Это связано с многообразием типов 
равновесных кластеров, размеры которых и концентрация бы-
стро растут с ростом плотности газа. Фундаментальное исследо-
вание природы кластеров в реальных газах призвано подгото-
вить страну к достойной встрече с неизбежными прорывами в 

ation about the equilibrium cluster structure and to receive a quick response from the information system 
about their correctness. The multi-window mode for intermediate results analysis permits to change easily 
the algorithm and program providing the investigation convergence to the final  theoretical conclusion 
about the clusters’ nature. Unlike the Artificial Intellect technology, which relies mostly on computers’ pow-
er, in our case we consider the Convergent Intellect, which requires the researcher’s active work and an ef-
fective support from the information system for his/her creative and cognitive activity.   
The breakthrough in the clusters’ properties cognition relies on new, more informative, variables: the mono-
mer fraction density and the gas potential energy density. It has opened the way to a number of fundamental 
discoveries, such as: the clusters in gases bond energy growth on approaching the bulk substance melting 
point; soft structural transitions in cluster fractions; the chain clusters existence at moderate densities and 
magic particles numbers in large clusters at densities approaching the critical one.
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сфере компьютеризации точных химических технологий и на-
нотехнологии, а также в развитии метеорологии и экологии. 

Данная работе посвящена конвергентному интерактивно-
му компьютерному анализу теплофизических свойств чистых 
реальных газов, направленному на выявление скрытых свойств 
и структуры равновесных кластеров. Ключом к такому анализу 
служит введённая автором плотность фракции мономеров Dm [6]. 

Мономеры - это базовые частицы реального газа, осущест-
вляющие свободное движение, не будучи связанными с другими 
частицами газа, а базовые частицы реального газа - это атомы 
или молекулы, входящие в состав фракций мономеров и класте-
ров. Фракции мономеров и кластеров подчиняются законам 
идеального газа. В работе [6] предложено и обосновано диффе-
ренциальное уравнение для нахождения Dm:

∂ Dm / ∂ P = Dm /(RTD)				    (1)
Здесь P - давление, являющееся суммой парциальных дав-

лений фракций мономеров и кластеров; D - общая молярная 
плотность базовых частиц, суммирующая парциальные плотно-
сти фракций мономеров и кластеров; T - температура реального 
газа; R - газовая постоянная. Обычно её называют универсаль-
ной газовой постоянной, но при анализе таблиц эксперимен-
тальных данных для теплофизических свойств различных газов 
оказалось, что эти таблицы отражают историю их получения. 
Как известно, универсальная газовая постоянная регулярно 
уточняется, что отражает рост точности измерительных мето-
дов и приборов со временем. В результате, данные в таблицах 
относятся ко времени их получения, а ему соответствует своё 
значение газовой постоянной. Поэтому первой процедурой ана-
лиза теплофизических данных является процедура определе-
ния для каждого газа его эффективной газовой постоянной. Это 
говорит о сверхвысоких требованиях к точности исходных дан-
ных для анализа, вытекающих из сверхвысокой чувствительно-
сти обратных задач к малейшим изменениям исходных данных 
[7].  Метод численного решения дифференциального уравнения 
(1) представлен в работе [8].  

Источником точных данных о теплофизических свой-
ствах реальных газов служит онлайн книга данных  НИСТ, США, 
по теплофизическим свойствам флюидов [9].  Высокая точность, 
до 12 десятичных знаков, данных НИСТ обеспечивает устойчи-
вость и воспроизводимость результатов определения скрытых 
свойств кластеров. Сам процесс формирования книги теплофи-
зических свойств НИСТ может быть отнесён к классу конвер-
гентных. Он включает в себя сбор теплофизических данных из 
исследовательских лабораторий со всего мира, критический от-
бор наиболее достоверных и точных данных и систематизацию 
их, на базе твёрдо установленных законов химической термоди-
намики, опирающуюся на мощный суперкомпьютер НИСТ.

Конвергентная технология формирования точных ис-
ходных данных:

•	 глубокая очистка избранных веществ;
•	 создание точного измерительного оборудования;
•	 экспериментальные исследования свойств чистых ве-

ществ;
•	 сбор теплофизических данных со всего мира;
•	 отбор наиболее точных и достоверных данных;
•	 корреляция между различными теплофизическими 

свойствами; 
•	 систематизация данных с использованием суперком-

пьютера.

Точность выходных данных в книге НИСТ в результате 
отбора и сглаживания флуктуаций исходных эксперименталь-
ных данных, с учётом законов химической термодинамики, по-
вышена по сравнению с исходной на порядки, что обеспечивает 
достаточно точное решение обратной задачи нахождения скры-
тых свойств кластеров.

Конвергентная технология познания свойств кластеров 
опирается на интерактивный компьютерный анализ уникально 
большого объёма точных данных, накопленных во всём мире по 
теплофизическим свойствам реальных газов. Этот огромный за-
пас данных хранит в себе скрытые знания о свойствах класте-
ров, ожидающие своего открытия с помощью современных ин-
формационно-компьютерных технологий. В данной проблеме 
сошлись вместе и конвергентное сотрудничество исследовате-
лей всего мира, и конвергентная компьютерная обработка боль-
ших данных, и конвергентный анализ сверхточных данных с 
опорой на хорошо известные и вновь открываемые законы при-
роды. Конвергентный подход к решению данной проблемы про-
кладывает дорогу и тем направлениям в науке, где также можно 
накопить большие объёмы точных данных о свойствах изучае-
мых объектов.

Цель исследования

Цель данного исследования заключается в разработке 
эффективного метода конвергентного интерактивного компью-
терного анализа точных теплофизических свойств чистых ре-
альных газов, способного обеспечить познание скрытых свойств 
равновесных кластеров и молекулярных взаимодействий ча-
стиц в кластерах.

Интерактивность метода означает активную роль иссле-
дователя, генерирующего рабочие гипотезы, алгоритмы и про-
граммы обработки данных, анализирующего результаты вычис-
лений, представленные в форме графиков. При этом компьютер 
или компьютерная сеть производят заданные вычисления и 
представляют результаты в визуальной форме в виде набора 
графических зависимостей для различных анализируемых ве-
личин.

Конвергентность метода означает оперативное внесение 
корректив в алгоритмы и программы обработки данных, на-
правленных на приближение к физически осмысленному ре-
зультату и в конечном итоге на формулировку новой закономер-
ности в строении и свойствах кластеров. Примером физически 
осмысленного результата служит разработка метода вычисле-
ния плотности фракции мономеров [6]. Только она может слу-
жить аргументом степенных разложений термодинамических 
функций, а не полная плотность реального газа, являющаяся 
суммой парциальных плотностей фракций кластеров и мономе-
ров. Именно отсутствие метода нахождения плотности фракции 
мономеров заставляло и заставляет многих исследователей 
свойств кластеров прибегать к вириальному разложению те-
плофизических функций по полной плотности газа, что не соот-
ветствует законам химической термодинамики.

Скрытые свойства кластеров, подлежащие познанию - 
это зависящие от температуры:

•	 энергия связи кластера;
•	 эффективный объём связи;
•	 константа равновесия фракции кластеров.
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Интерактивный компьютерный метод 
анализа свойств газов

Актуальность исследования свойств кластеров
Линн Ярис из Национальной Лаборатории имени Лоуренса, 

Беркли, США, относит кластеры к новому состоянию материи и 
считает, что кластеры, насчитывающие от трёх до 20 тысяч ато-
мов, служат мостом между газами и конденсированными веще-
ствами (жидкостями и твёрдыми телами). Некоторые их физи-
ческие и химические свойства не присущи конденсированным 
веществам [10]. К этому стоит добавить, что кластеры характе-
ризуются не только числом частиц в них, но и структурной орга-
низацией связей между частицами.

Подобный взгляд на кластеры имеет и российский учёный 
Макаров Г. Н. Он пишет: «Кластеры можно рассматривать как но-
вое состояние вещества с размерами в нанометровом диапазоне. 
В кластерах с одним и тем же элементным составом в зависимо-
сти от их размера могут реализоваться разные типы связей и 
структуры, в результате чего кластеры могут проявлять совер-
шенно различные химические свойства» [11]. 

Недостатки вириального подхода к исследованию 
свойств кластеров

Знание свойств кластеров в равновесных реальных газах 
становится всё более востребованным в связи с огромным инте-
ресом во всём мире к развитию нанотехнологии. Кластеры в 
равновесных газах служат затравкой для нуклеации наноча-
стиц, формирующихся при резком падении давления и темпера-
туры. Книга «Синтез наночастиц из газовой фазы» под редакци-
ей Ива Хуттеля [12] содержит главу Патриса Мелинона 
«Принципы агрегации в газовой фазе». В ней он объясняет свой-
ства кластерных фракций в реальном газе, используя вириаль-
ное уравнение состояния. И многие другие исследователи кла-
стеров пока опираются на вириальное уравнение состояния 
реального газа [13].  Но обсуждаемый здесь анализ теплофизи-
ческих свойств реальных газов дал убедительное подтвержде-
ние неприменимости вириального уравнения состояния реаль-
ного газа для познания свойств кластеров. 

Ричард Фейнман в своём курсе лекций «Статистическая ме-
ханика» [13:124] говорит:  «...мы будем молчаливо предполагать, 
что i-тый вириальный коэффициент определяется взаимодей-
ствиями в пределах i-частичной группы (кластера) частиц.»   
Слово «молчаливо» здесь вставлено не зря: Ричард Фейнман тем 
самым показывает, что это предположение не очень обосновано. 
Он также сказал: «В своё время считалось, что вириальное раз-
ложение может описывать также тройную точку и критические 
явления, однако эта надежда не оправдалась».  Мы показали ра-
нее, что только разложение теплофизических функций по степе-
ням плотности фракции мономеров даёт корректное представ-
ление о кластерах вблизи тройной и критической точек.

Российский учёный-нефтяник Истомин В.А. говорит: «...В 
отличие от второго вириального коэффициента, старшие вири-
альные коэффициенты фактически не имеют реального смысла 
... вид их температурных зависимостей ... оставляет желать луч-
шего» [14]. Мы показали ранее, что и второй вириальный коэф-
фициент не вполне точно отражает свойства димеров, так как 
меняет знак в точке Бойля.

Вириальные разложения часто используются для регуля-
ризации и сглаживания экспериментальных данных. Но их ко-
эффициенты не могут дать корректную оценку свойств класте-
ров. Разложение давления по общей плотности газа, 

суммирующей парциальные плотности кластерных фракций, не 
соответствует химической термодинамике, а именно, закону 
действующих масс, согласно которому молярные плотности 
кластерных фракций должны быть пропорциональны i-той сте-
пени молярной плотности фракции мономеров. Только разложе-
ние теплофизических функций газа по плотности фракции мо-
номеров ведёт к познанию свойств равновесных кластеров и 
молекулярных взаимодействий [15].

Метод анализа теплофизических свойств реальных газов
Этапы компьютерного анализа точных эксперименталь-

ных данных:

1.	 Выбор веществ для анализа;
2.	 Выбор теплофизических свойств газа, подлежащих 

анализу;
3.	 Формирование рабочих таблиц;
4.	 Вычисление наиболее информативных переменных;
5.	 Разработка рабочих программ анализа;
6.	 Решение обратных задач нахождения скрытых пара-

метров;
7.	 Интерактивный анализ;
8.	 Визуальный анализ полученных зависимостей;
9.	 Проверка соответствия результатов законам природы;
10.	 Корректировка рабочих программ;
11.	 Конвергенция математического аппарата и физики 

явления;
12.	 Формулировка новых знаний.

Выбор веществ для анализа в данное время производится 
из числа газов, включённых в электронную базу данных НИСТ 
[9]. Некоторые газы не включены в эту базу данных, но пред-
ставляют интерес для исследования ввиду их особых свойств. 
Это такие газы, как пары щелочных металлов или ртути, диссо-
циированные или ионизированные газы. Их теплофизические 
свойства представлены в Справочнике по теплофизическим 
свойствам газов и жидкостей Н.Б. Варгафтика [16]. Хотя точ-
ность данных в Справочнике не столь высока, особенности меха-
низмов связи частиц в этих газах оправдывают их исследование. 

Выбор свойств газов, подлежащих анализу, определяется 
информативностью тех или иных свойств. После перебора раз-
личных свойств, таких как полная плотность газа D(T, P), его те-
плоёмкость, коэффициент Джоуля Томсона, была выбрана наибо-
лее информативная переменная - плотность потенциальной 
энергии:

W (T, P) =  D(T, P)  U (T, P)			   (2)
Молярная потенциальная энергия U (T, P) реального газа 

нами определена, как разность между внутренней энергией ре-
ального газа E (T, P) и  внутренней энергией идеального газа E 
(T, 0): U (T, P) = E (T, P) - E (T, 0). Она имеет ясный физический 
смысл и отражает изменение внутренней энергии газа при ро-
сте давления от нуля до P.

Разложение плотности потенциальной энергии W (T, P) по 
степеням Dm  в соответствии с законом действующих масс имеет 
вид:

W (T, P) =  Σ En (T) Kn (T) Dm
n	 n = 2,3,4,...	 (3)

Выражение (3) имеет ясный физический смысл: плотность 
потенциальной энергии есть сумма произведений энергий свя-
зи En (T) n - частичных кластеров на их число в единице объёма  
Nn  = Kn (T) Dm

n, где Kn (T) - константа равновесия n - частичных 
кластеров.
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Формирование рабочих таблиц происходит путём скачи-
вания из базы данных НИСТ или переноса из Справочника Вар-
гафтика Н.Б. изотермических данных при выбранной темпера-
туре T в диапазоне давлений от нуля или минимально 
возможного до  выбранного максимального значения Pmax. Рабо-
чие таблицы дополняем рядами значений плотности фракции 
мономеров Dm (T, Pi) и плотности потенциальной энергии W (T, 
Pi), где i - номер строки в таблице.

Разработка рабочих программ анализа потребовала 
много итераций, пока были выбраны эффективные программы 
оценки свойств кластеров. В результате мы остановились на 
следующей последовательности действий:

1. Вычисление коэффициентов разложения Wn (T) функции 
W (T, P) по степеням Dm:  

Wn (T) =  En (T) Kn (T).				    (4)
Эта операция производится последовательно. Сначала вы-

числяем второй коэффициент W2 (T), отражающий вклад диме-
ров в плотность потенциальной энергии. Затем вычитаем из W 
(T, P) вклад димеров, равный W2 (T) Dm

2, и находим третий коэф-
фициент W3 (T), отражающий вклад тримеров. Продолжаем эту 
процедуру, пока стабильность находимых коэффициентов  Wn 
(T) остаётся удовлетворительной. Процедуры нахождения коэф-
фициентов Wn (T) требуют использовать интерактивный режим, 
так как при каждом значении n необходимо выбирать нижнюю 
и верхнюю границы Dm, при которых отношение к Dm

n разности 
W (T, Dm) и аналитического продолжения Wn-1 (T, Dm) с ранее най-
денными коэффициентами максимально близко к константе, 
принимаемой нами за Wn (T). При малых Dm отклонение от кон-
станты растёт в связи с малостью величины Dm

n, а при больших 
Dm растёт вклад кластеров с числом частиц больше n.

2. Найдя значения Wn(T) для ряда температур с малым ша-
гом между соседними температурами, определяем зоны линей-
ности графической зависимости ln (Wn(T)) от 1000 / T. Эти зоны 
соответствуют температурному диапазону доминирования 
определённого изомера фракции n - частичных кластеров. Для 
каждой зоны определяем коэффициент наклона графика, рав-
ный энергии связи En соответствующего изомера в kK. Эта про-
цедура также интерактивна, так как требует визуальной оценки 
границ диапазона линейности выбранной части графика. В 
дальнейшем запланирована разработка программы автомати-
ческой оценки коэффициентов прямой, аппроксимирующей 
прямолинейный участок. Но обнаружение его на графике всё 
ещё будет требовать визуального анализа.

3. В области высоких плотностей реального газа обнару-
жена дискретность ряда чисел n [17], аналогично наблюдению 
магических чисел частиц в кластерах, генерируемых в неравно-
весных условиях в молекулярных пучках. Согласно Борису Ми-
хайловичу Смирнову [18], магические числа - это такие числа 
атомов или молекул, при которых твердотельный кластер об-
ладает повышенной стабильностью  по сравнению с кластера-
ми с соседними размерами. Дискретность ряда чисел частиц в 
равновесных кластерах исключает возможность использова-
ния процедур, описанных в разделе 1. Поэтому при плотности 
реального газа выше одной третьей доли от критической плот-
ности мы строим график зависимости от ln (Dm) логарифма при-
ращения W (T, Dm) к аналитическому продолжению Wn-1 (T, Dm) со 
всеми ранее найденными коэффициентами. Тангенс угла на-
клона прямолинейной части такого графика даёт нам число ча-
стиц в кластере, соответствующее очередному прямолинейно-
му участку. 

Нахождение коэффициентов Wn (T) относится к классу 
обратных задач и требует особой аккуратности в связи с тем, что 
результаты обратных задач сильно зависят от точности исход-
ных данных. Несмотря на то, что исходные данные в базе дан-
ных НИСТ имеют высокую точность, процедура нахождения оче-
редного коэффициента зависит от точности вычисления 
предыдущих коэффициентов. Поэтому визуальные интерактив-
ные процедуры позволяют оценить ошибки вычислений и вне-
сти коррективы в алгоритм вычисления коэффициентов, доби-
ваясь их наивысшей стабильности.

Проверка результатов на соответствие законам приро-
ды возможна только при интерактивном режиме нахождения 
параметров связи кластеров. Современный компьютер не может 
перешагнуть за рамки заложенной в него математической моде-
ли и проверять все промежуточные результаты на соответствие 
законам природы. В данной работе возникла парадоксальная 
ситуация: при вычислении параметров связи кластеров по про-
цедурам, описанным в пунктах 1. и 2., возник кажущийся рост 
энергии связи димеров при температуре, существенно превы-
шающей критическую температуру. Но рост энергии связи ди-
меров с ростом температуры противоречит здравому смыслу. 
Детальный анализ этого факта привёл к открытию нового меха-
низма парных молекулярных взаимодействий - растущего с тем-
пературой вклада расталкивания мономеров в потенциальную 
энергию газа. После учёта этого виртуального механизма пар-
ной связи высокотемпературная ветвь энергии связи приблизи-
лась к константе.

Корректировка рабочих программ в процессе анализа, 
как это видно из предыдущего параграфа, связана не только с 
математическими аспектами вычислений, но и с более точным 
пониманием физики явлений. Это обстоятельство не позволяет 
пока разработать программу вычислений, полностью освобо-
ждающую исследователя от участия в вычислительном процес-
се. Поэтому пока задача анализа теплофизических свойств ре-
альных газов требует усовершенствования методов и средств 
информирования исследователя о промежуточных результатах 
вычислений и усовершенствования способов и средств управле-
ния вычислительным процессом по промежуточным результа-
там анализа. С подобной проблемой могут встретиться исследо-
ватели и в других отраслях науки, где возможно накопление 
больших данных об исследуемом объекте.

Конвергенция математического аппарата анализа и 
физики явления в данном случае требует исключения из мате-
матического аппарата переменных, лишённых физического 
смысла. Находимые в процессе вычислений температурные за-
висимости энергий связи должны иметь понятный физический 
смысл. Найденные параметры связи кластеров должны обеспе-
чивать соответствие вычисленных с их использованием тепло-
физических свойств экспериментальным значениям. Поэтому, 
использование полной плотности или давления реального газа 
в качестве аргумента разложения термодинамических функций 
должно быть исключено, так как оно противоречит закону дей-
ствующих масс.

Формулировка новых знаний становится возможной при 
наблюдении повторяемости результатов анализа в ряду подоб-
ных веществ. А отклонения температурных зависимостей пара-
метров связи в некоторых веществах от типичных зависимостей 
стимулируют поиск неизвестных пока механизмов молекуляр-
ной связи.
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Результаты познания свойств и структуры кластеров
В связи с тем, что данная работа посвящена демонстрации 

высокой эффективности конвергентного подхода к анализу 
больших данных по теплофизическим свойствам реальных га-
зов, мы не будем здесь детально рассматривать физико-химиче-
ские аспекты работы, а приведём только ссылки на более ран-
ние работы автора, в которых подробно рассмотрены 
соответствующие проблемы. А здесь мы перечислим наиболее 
существенные результаты исследования:

1.	 Разработан метод интерактивного компьютерного 
анализа теплофизических свойств реальных газов, ко-
торый позволил найти для двух десятков исследован-
ных чистых газов характеристики малых кластеров, 
содержащих до четырёх частиц. С повышением степе-
ни автоматизации анализа планируется распростра-
нить этот метод на более широкое число чистых газов;

2.	 Подтверждена корректность использования новых пе-
ременных - плотности фракции мономеров и плотно-
сти потенциальной энергии для определения характе-
ристик кластеров [19];

3.	 Обобщена формула Сакура-Тетроде, описывающая за-
висимость энтропии атомарных газов от молярного и 
квантового объёмов, на реальные молекулярные газы 
с использованием плотности фракции мономеров и 
энтальпии газа [6].

4.	 Обнаружено влияние на результаты вычислений 
уменьшения свободного объёма для движения моно-
мера из-за наличия других мономеров, проявляющее-
ся в виде виртуальных кластеров [20];

5.	 Обнаружен вклад взаимного расталкивания мономе-
ров в потенциальную энергию газа при высоких тем-
пературах и разработан метод корректного вычисле-
ния энергии парной связи [19];

6.	 Продемонстрирована корректность определения па-
раметров связи кластеров путём сравнения вычислен-
ных коэффициентов Джоуля-Томсона для полярных и 
неполярных газов и их величин из базы данных НИСТ 
[15];

7.	 Выявлена большая группа газов, характеристики кла-
стеров в которых подобны, хотя и существенно отли-
чаются по величине параметров связи. Кластеры в та-
ких газах предложено считать нормальными [19];

8.	 Обнаружены газы с аномальным поведением класте-
ров. Так, в парах воды обнаружены тетрамеры [21], а в 
газообразном неоне тримеры [22] с аномально боль-
шой энергией связи;

9.	 Обнаружен рост парной энергии связи в благородных 
газах с приближением к тройной точке, говорящий о 
росте направленности межатомной связи, характер-
ной для твёрдого тела, но при температурах выше 
температуры плавления [22];

10.	 Обнаружен нетипичный рост парной энергии связи в 
алканах с ростом температуры, объясняемый особой 
ролью атомов водорода в механизме молекулярных 
взаимодействий в алканах [19];

11.	 Открыт неизвестный ранее тип кластеров - цепочеч-
ные кластеры, с универсальным механизмом присое-
динения новой частицы к существующей цепочке [17, 
23];

12.	 Обнаружено подобие ряда магических чисел частиц в 
больших неравновесных кластерах и дискретности 
ряда чисел частиц в больших трёхмерных равновес-
ных кластерах, вносящих существенный вклад в те-
плофизические свойства реального газа при его плот-
ности выше одной трети от критической плотности 
[24, 25];

13.	 Объяснён максимум теплоёмкости сверхкритических 
флюидов мягким структурным переходом от газо-по-
добного флюида, содержащего крупные кластеры, к 
жидко-подобному флюиду, содержащему крупные 
поры [17, 24, 26]. Обнаружено подобие закона измене-
ния теплофизических свойств сверхкритических флю-
идов вдоль линии мягкого структурного перехода за-
кону Кюри-Вейсса для магнитных материалов [24, 26].

Заключение

Ключ к успеху в масштабных исследовательских проектах, 
опирающихся на мощную экспериментальную базу и глубокие 
фундаментальные знания - в гармоническом сочетании методов 
компьютерного анализа больших данных и фундаментальных 
научных знаний, нацеленном на извлечение скрытых знаний о 
механизмах и свойствах глубинных процессов и формулировку 
новых теорий строения материи на соответствующем уровне. 

Конвергентное сочетание интерактивного компьютерного 
анализа больших данных о теплофизических свойствах реаль-
ных газов и глубокого знания принципов химической термоди-
намики, направленное на построение физически осмысленной 
картины кластеров в реальных газах, привело к совершенство-
ванию теории реального газа и к ряду открытий в части струк-
туры и свойств равновесных кластеров и молекулярных взаимо-
действий.
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