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В рамках современной неравновесной термодинамики (макроскопического подхода описания и ма-

тематического моделирования динамики реальных физико-химических процессов) авторами был разра-
ботан потенциально-потоковый метод описания и математического моделирования этих процессов, при-
менимый в общем случае реальных макроскопических физико-химических систем. В соответствии 
с этим методом описание и математическое моделирование этих процессов заключаются в определении 
через потенциалы взаимодействия термодинамических сил, движущих эти процессы, и кинетической 
матрицы, определяемой кинетическими свойствами рассматриваемой системы, которые, в свою очередь, 
определяют динамику протекания физико-химических процессов в этой системе под действием термо-
динамических сил в ней. Зная термодинамические силы и кинетическую матрицу системы, определяются 
скорости протекания физико-химических процессов в системе, а через эти скорости согласно законам 
сохранения определяются скорости изменения ее координат состояния. Получается, таким образом, 
замкнутая система уравнений физико-химических процессов в системе. Зная потенциалы взаимодейст-
вия в системе, кинетические матрицы ее простых подсистем (отдельных процессов, сопряженных между 
собой и не сопряженных с другими процессами), коэффициенты, входящие в законы сохранения, на-
чальное состояние рассматриваемой системы, внешние потоки в нее, можно получить полную динамику 
физико-химических процессов в этой системе. Однако в случае сложной физико-химической системы, 
в которой протекает большое количество физико-химических процессов, размерность системы уравне-
ний этих процессов становится соответствующей. Отсюда возникает проблема автоматизации формиро-
вания описанной системы уравнений динамики физико-химических процессов в рассматриваемой систе-
ме. В настоящей статье разрабатывается архитектура библиотеки программных типов данных, реали-
зующих заданную пользователем физико-химическую систему на уровне ее расчетной схемы (координат 
состояния системы, энергетических степеней свободы, физико-химических процессов, в ней протекаю-
щих, внешних потоков и взаимосвязи между этими перечисленными компонентами) и алгоритмов зада-
ния ссылок в этих типах данных, а также расчета описанных параметров системы. 
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In the framework of modern non-equilibrium thermodynamics (macroscopic approach of description and 

mathematical modeling of the dynamics of real physical and chemical processes), the authors developed a poten-
tial-flow method for describing and mathematical modeling of real physical and chemical processes applicable in 
the general case of real macroscopic physicochemical systems. In accordance with the potential-flow method, the 
description and mathematical modeling of these processes consists in determining through the interaction poten-
tials of the thermodynamic forces driving these processes and the kinetic matrix determined by the kinetic proper-
ties of the system in question, which in turn determine the dynamics of the course of physicochemical processes in 
this system under the influence of the thermodynamic forces in it. Knowing the thermodynamic forces and the 
kinetic matrix of the system, the rates of the flow of physicochemical processes in the system are determined, and 
according to these conservation laws the rates of change of its state coordinates are determined. It turns out in this 
way a closed system of equations of physical and chemical processes in the system. Knowing the interaction po-
tentials in the system, the kinetic matrices of its simple subsystems (individual processes that are conjugate to each 
other and not conjugate with other processes), the coefficients entering into the conservation laws, the initial state 
of the system under consideration, external flows into the system, one can obtain a complete dynamics of physico-
chemical processes in the system. However, in the case of a complex physico-chemical system in which a large 
number of physicochemical processes take place, the dimension of the system of equations for these processes 
becomes appropriate. Hence, the problem arises of automating the formation of the described system of equations 
of the dynamics of physical and chemical processes in the system under consideration. In this article, we develop 
a library of software data types that implement a user-defined physicochemical system at the level of its design 
scheme (coordinates of the state of the system, energy degrees of freedom, physico-chemical processes, flowing, 
external flows and the relationship between these listed components) and algorithms references in these types of 
data, as well as calculation of the described system parameters. This library includes both program types of the 
calculation scheme of the user-defined physicochemical system, and program data types of the components of this 
design scheme (coordinates of the system state, energy degrees of freedom, physicochemical processes, flowing, 
external flows). The relationship between these components is carried out by reference (index) addressing. This 
significantly speeds up the calculation of the system characteristics, because faster access to data. 
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1. Введение  

Для описания, и соответственно, математического моделирования (ММ) физико-химичес-
ких процессов (ФХП) в настоящее время существуют два подхода [Гроот, 1956; Квасников, 
2003; Крутов и др., 1991; Жоу и др., 2006; Эткин, 2008]: микроскопический (основанный на 
статистической физике и кинетической теории) и макроскопический (основанный на современ-
ной неравновесной термодинамике). Микроскопический подход базируется на известных моде-
лях молекул и применяется только для определенных классов ФХП [Гроот, 1956; Квасников, 
2003], что делает его практически неприменимым [Гроот, 1956]. Макроскопический подход 
основывается на экспериментально исследуемых свойствах веществ и процессов (СВП), при 
этом данный подход не подразумевает вникания в молекулярно-кинетический механизм этих 
ФХП, что обуславливает его практическую применимость, [Гроот, 1956; Крутов и др., 1991; 
Жоу и др., 2006; Эткин, 2008]. 

В рамках современной неравновесной термодинамики (макроскопического подхода) со-
стояние любой физико-химической системы (ФХС) характеризуется ее параметрами состояния 
(ПС) — динамическими величинами, однозначно характеризующими состояние этой системы 
в любой момент времени независимо от ее предыстории, [Крутов и др., 1991; Жоу и др., 2006; 
Эткин, 2008; Старостин, Быков, 2017]. Если рассматриваемая ФХС обладает эффектом памяти 
[Жоу и др., 2006], то для таких систем вводятся дополнительные динамические величины, ха-
рактеризующие накопленный опыт этих систем, которые также являются ее ПС [Жоу и др., 
2006; Старостин, Быков, 2017]. Для описания динамики произвольной ФХС ее ПС вводятся та-
ким образом, что протекание в этой системе каждого процесса конкретной физической приро-
ды вызывает изменение только одного ее ПС, сопряженного с этим процессом [Крутов и др., 
1991; Эткин, 2008; Старостин, Быков, 2017]. Такие ПС называются координатами состояния 
(КС) [Крутов и др., 1991; Эткин, 2008; Старостин, Быков, 2017]. К КС относятся внутренние 
энергии (ВЭ). Далее ВЭ будем обозначать как ,iU  1, ,= Ui m  где Um  — количество этих ВЭ. 
Изменение остальных КС любой ФХС сопряжено с совершением работы (конкретной физиче-
ской природы, например, работы расширения, сжатия, работы по переносу электрического за-
ряда, и т. д.) [Крутов и др., 1991; Эткин, 2008; Старостин, Быков, 2017]. Эти остальные КС бу-
дем обозначать как ,kz  1, ,= zk m  где zm  — количество этих прочих КС. 

Для характеристики скоростей протекания ФХП вводятся координаты процессов (КП) — 
динамические величины, изменение каждой из которых связано с протеканием соответствую-
щего процесса и только этого процесса. В число КП входят как переданные теплоты, так и ос-
тальные КП, изменение которых связано с совершением соответствующей работы. Далее пере-
несенные теплоты мы будем обозначать как ( )

, ,пер
i jQ  1, ,= + Uj i m  1, 1,= −Ui m  а прочие КП — 

как Δ ,rz  Δ1, ,= zr m  где Δzm  — число этих КП в системе [Крутов и др., 1991; Эткин, 2008; Ста-
ростин, Быков, 2017]. 

В работах [Эткин, 2008; Старостин, Быков, 2017; Быков, Старостин, 2012; Быков, Старос-
тин, 2013] с позиций современной неравновесной термодинамики был разработан потенциаль-
но-потоковый метод (ППМ), применимый в общем случае для математического описания 
(с позиций макроскопического подхода) ФХП. В соответствии с этим методом для описания 
ФХП определяются термодинамические силы (ТС), являющиеся в силу второго начала термо-
динамики причиной и необходимым условием протекания этих ФХП (в рамках законов сохра-
нения и первого начала термодинамики) [Гроот, 1956; Жоу и др., 2006; Эткин, 2008; Старостин, 
Быков, 2017]. Также необходимо знать еще и кинетические свойства ФХС, определяющих ди-
намику протекания ФХП в этих системах, движимых ТС независимо от последних, [Старостин, 
Быков, 2017]. В уравнения ППМ кинетические свойства ФХС входят в виде кинетической мат-
рицы (КМ) — «шкалы» кинетических свойств этих процессов [Старостин, Быков, 2017]. 
ТС (определяемые через потенциалы взаимодействия (ПВЗ)), кинетические свойства, уравне-
ния баланса дают возможность в общем случае составить полную систему уравнений ФХП 



И. Е. Старостин, В. И. Быков 

 ____________________ КОМПЬЮТЕРНЫЕ ИССЛЕДОВАНИЯ И МОДЕЛИРОВАНИЕ ____________________  

820 

[Гроот, 1956; Крутов и др., 1991; Эткин, 2008; Старостин, Быков, 2017]. В работах [Гроот, 1956; 
Эткин, 2008; Старостин, Быков, 2017; Быков, Старостин, 2012; Быков, Старостин, 2013] рас-
смотрены примеры математического описания ФХП, полученных ППМ. Поэтому настоящая 
работа посвящена разработке архитектуры программной библиотеки, реализующей ППМ, ко-
торая может быть использована в составе математического обеспечения аналитических и моде-
лирующих информационных систем. 

В работе используются следующие сокращения: 
ВЭ  — внутренние энергии, 
ДС  — дисперсные системы, 
КМ  — кинетическая матрица, 
КП  — координаты процессов, 
КС  — координаты состояния, 
ММ  — математическое моделирование, математическая модель, 
ПВЗ  — потенциалы взаимодействия, 
ППМ  — потенциально-потоковый метод, 
ПС  — параметры состояния, 
СВП  — свойства веществ и процессов, 
ТС  — термодинамические силы, 
ФХП  — физико-химические процессы, 
ФХС  — физико-химические системы, 
ЭСС  — энергетические степени свободы. 

2. Постановка цели и задач 

Целью настоящей статьи является разработка архитектуры программной библиотеки, реа-
лизующей ППМ, подключаемой к математическому ядру аналитических и моделирующих ин-
формационных систем. Для достижения поставленной цели необходимо решить следующие 
задачи: 

• анализ в общем случае структуры реальных ФХС; 
• формулирование допущений, в рамках которых осуществляется математическое описа-
ние реальных ФХС; 

• описание (на базе [Эткин, 2008; Старостин, Быков, 2017]) алгоритма расчета (в рамках 
сформированных допущений) характеристик реальных ФХС (ПВЗ, ТС, КМ, скоростей 
протекания ФХП, скоростей изменения КС и т. д.); 

• разработка схемы реализации в памяти ЭВМ структуры заданной пользователем ФХС; 
• описание системы алгоритмов синтеза (в памяти ЭВМ) пользовательской структуры за-
данной ФХС и расчета ее характеристик. 

3. Общая структура реальных физико-химических систем 

Вещества или их смеси в произвольной ФХС могут находиться в одном из агрегатных со-
стояний: твердом, жидком, газообразном, т. е. представляют собой пространственно разделе-
ные фазы, ограниченные поверхностью раздела [Гуров и др., 2004]. Межфазные границы могут 
представлять собой естественные границы раздела фаз [Гуров и др., 2004], мембранные перего-
родки [Тимашев, 1988], а также перегородки, пропускающие только энергию, но не пропус-
кающие вещество [Гуров и др., 2004]. 

При смешивании двух и более веществ образуется их смесь, в которой могут протекать 
химические превращения и образовываться новые вещества. Такие смеси, называемые дис-
персными системами (ДС), могут быть неоднородными (гетерогенными) и однородными (го-
могенными), называемыми растворами (см. таблицу 1) [Гуров и др., 2004]. 
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Таблица 1. Виды растворов по агрегатному состоянию 

Агрегатное  
состояние раствора Виды растворов 

Твердое 

Раствор замещения: атомы растворенного вещества заменяют в кристалличе-
ской структуре атом растворителя 
Раствор внедрения: атомы растворенного вещества располагаются в междоузли-
ях кристаллической решетки растворителя 

Жидкое Атомы растворенного вещества в сольватных оболочках  
Газообразное Смесь газов  

Табл. 2. Виды гетерогенных дисперсных систем [Гуров и др., 2004] 

Дисперсионная среда Дисперсные фазы Примеры гетерогенных ДС 

Твердая 

Твердые Твердые гетерогенные ДС: минералы, сплавы, компо-
зиционные материалы, бетон 

Жидкие Капиллярные системы: жидкость в пористых телах, 
адсорбенты в растворах, почвы, грунты 

Газообразные Пористые тела: адсорбенты и катализаторы в газах 

Жидкая 

Твердые Суспензии и золи: промышленные суспензии, пульпы, 
пасты, илы 

Жидкие Эмульсии: природная нефть, молоко, млечные соки 
растений, кремы 

Газообразные Газовые эмульсии и пены: флотационные, противопо-
жарные, мыльные пены 

Газообразная 
Твердые Аэрозоли: пыли, дымы, порошки 
Жидкие Аэрозоли: туманы, в том числе промышленные, облака 
Газообразные Гетерогенные системы отсутствуют 

 
Гетерогенные ДС состоят из двух и более фаз (см. таблицу 2). Одна из этих фаз является 

сплошной и называется дисперсионной средой. Остальные фазы, называемые дисперсными фа-
зами, размеры которых больше размеров молекул, раздроблены и распределены в дисперсион-
ной среде [Гуров и др., 2004]. 

Если в гетерогенной ДС размеры дисперсных фаз велики по сравнению с молекулами, то 
такие системы называют взвесями. Промежуточное положение между взвесями и растворами 
занимают коллоидные растворы (или золи), размеры распределенных частиц которых находят-
ся между размерами этих частиц взвесей и растворов [Гуров и др., 2004]. 

ФХП в реальных ФХС подразделяются на гомогенные процессы (протекающие внутри од-
ной фазы) и гетерогенные процессы (протекающие на границе раздела фаз) [Гуров и др., 2004]. 
Отдельно следует рассматривать теплообмен излучением, в том числе и инерционные эффекты 
[Жоу и др., 2006], связанные с этим теплообменом (рис. 1). 

Внутри фазы отдельные вещества могут иметь разные температуры. Примерами таких фаз 
являются смеси газов, молекулярные массы которых сильно различаются между собой. Так как 
в случае коллоидных растворов размеры частиц дисперсных фаз близки к размерам молекул, то 
коллоидные растворы целесообразно рассматривать как одну фазу, в которой могут иметь ме-
сто и нарушения максвелловских распределений, в том числе и различные температуры дис-
персионной среды и дисперсных фаз [Жоу и др., 2006; Эткин, 2008; Старостин, Быков, 2017]. 
Из таблицы 2 видно, что как одну фазу, в которой существуют две или более температур, мож-
но рассматривать гетерогенные дисперсные системы (как минимум одна температура диспер-
сионной среды и как минимум одна температура дисперсной фазы в ней). В таких условиях 
имеет место внутрифазный теплообмен между различными веществами в одной фазе. Также 
могут и температуры степеней свободы молекул газов различаться (в случае двух- или трех-
атомных газов). В этом случае имеет место и теплообмен между разными степенями свободы 
молекул [Гроот, 1956; Полак, 1979]. 
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Рис. 1. Общая структура произвольной физико-химической системы и процессов, в ней протекающих 

Таким образом, внутри одной фазы целесообразно выделить отдельные подфазы, в кото-
рые входят вещества с одинаковыми температурами и отдельные вещества, температуры раз-
личных степеней свободы молекул которых различаются. В таком случае внутри одной фазы 
имеют место ФХП внутри подфаз, между подфазами, отдельными веществами (температуры 
различных степеней свободы молекул которых различаются). Отсюда, в силу сказанного выше, 
в частности из таблиц 1 и 2, в общем случае произвольная ФХС имеет структуру, показанную 
на рис. 1. 

Далее любая подфаза, имеющая свою температуру, а также степени свободы молекул лю-
бых веществ, имеющие свою температуру, будут называться энергетическими степенями сво-
боды (ЭСС). 

4. Ограничения на расчетную схему произвольной заданной  
пользователем физико-химической системы 

Расчет характеристик заданной пользователем ФХС и ФХП в ней осуществляется в рамках 
следующих допущений:  

• пространственные эффекты не учитываем (уравнения ФХП формируются в сосредото-
ченных параметрах); 

• контакт между фазами идеальный. 

5. Формализм формирования уравнений физико-химических  
процессов в произвольной физико-химической системе  
потенциально-потоковым методом 

Согласно результатам, полученным в работах [Эткин, 2008; Старостин, Быков, 2017], име-
ем в рамках приведенных выше допущений следующий алгоритм формирования системы урав-
нений ФХП произвольной заданной ФХС (рис. 1) ППМ. 
1. Исходя из структуры произвольной заданной ФХС составляем список ФХП в этой сис-

теме. 
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2. Задаем: 
• КС-системы ( ,iU  1,= Ui m  — ВЭ отдельных ЭСС; ,kz  1,= zk m  — прочие КС, измене-
ние которых связано с совершением работы в этой системе);  

• перенесенные теплоты ( )
, ,пер

i jQ  1, ,= + Uj i m  1, 1;= −Ui m   

• прочие КП Δ ,kz  Δ1, ;zk m=  
• температуру ,T ∗  относительно которой определяем ТС, движущие ФХП в рассматри-
ваемой ФХС. 

3. Определяем доли образовавшихся в результате протекания ФХП некомпенсированных 
теплот ( ) ,нек

kQ  Δ1, ,= zk m  полученных ЭСС, , 0,i kβ >  1, ,= Ui m  Δ1, .= zk m  Причем 

,
1

1,
Um

i k
i

β
=

=∑      Δ1, .= zk m  

4. Определяем коэффициенты матрицы баланса , ,j kα  1, ,= zj m  Δ1, .= zk m  
5. Определяем ПВЗ: 

• ПВЗ , ,i kZ  1, ,= Ui m  1, ,= zk m  соответствующих i -м ЭСС ,iU  1,= Ui m  и КС ,kz  

1, ;= zk m  
• ПВЗ , ,i kZ  1, ,′= +U Ui m m  1, ,= zk m  соответствующих i -м энергиям взаимодействия Ф ,i  

1, ′= +U Ui m m  и КС ,kz  1, ;= zk m  
• неравновесные температуры ,iT  1, ,= Ui m  соответствующих i -м ЭСС ,iU  1, .= Ui m  
Проверяем условия корректности (условия полного дифференциала энтропии (нелиней-
ной) [Старостин, Быков, 2017] и энергий Ф ,i  1, )′= +U Ui m m  для этих ПВЗ: 

1 1 ,
j i i jz z

U T U T
⎛ ⎞ ⎛ ⎞∂ ∂

=⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟∂ ∂⎝ ⎠ ⎝ ⎠
     1, ,= + Uj i m      1, 1;= −Ui m  

,

1

1 ,
Um

j k

k i i jjU z

Z
z T U T=

⎛ ⎞⎛ ⎞⎛ ⎞∂ ∂⎜ ⎟= ⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟∂ ∂⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎝ ⎠
∑      1, ,= Ui m      1, ;= zk m   

, ,

1 1

,
U Um m

j k j q

q j k jj jU U

Z Z
z T z T= =

⎛ ⎞ ⎛ ⎞⎛ ⎞ ⎛ ⎞∂ ∂⎜ ⎟ ⎜ ⎟=⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟∂ ∂⎝ ⎠ ⎝ ⎠⎝ ⎠ ⎝ ⎠
∑ ∑      1, ,= + zq k m      1, ;= zk m  

,, ,i qi k

q k

ZZ
z z

∂∂
=

∂ ∂
     1, ,= + zq k m      1, ,= zk m      1, .′= +U Ui m m  

6. Определяем коэффициенты матрицы баланса простых подсистем (совокупностей парал-
лельных стадий отдельных процессов, сопряженных между собой и не сопряженных 
с другими такими стадиями): , , ,j k pγ  1, ,= zj m  Δ ,1, ,= z pk m  1, ,= cp n  где Δ ,z pm  — число 
ФХП в p-й простой подсистеме; cn  — число простых подсистем. 

7. Определяем коэффициенты положительно-определенных КМ простых подсистем:  
• главные коэффициенты переноса теплоты в простой подсистеме: , ,

,Δ ,Qp i j
Ql gA  1, ,= + Uj i m  

1, ,= + Ug l m  , 1, 1,= −Ui l m  1, ;= cp n  
• перекрестные коэффициенты переноса теплоты в простой подсистеме: Δ

, ,Δ ,zk
Qp i jA  

1, ,= + Uj i m  1, 1,= −Ui m  Δ ,1, ,= z pk m  1, ;= cp n  



И. Е. Старостин, В. И. Быков 

 ____________________ КОМПЬЮТЕРНЫЕ ИССЛЕДОВАНИЯ И МОДЕЛИРОВАНИЕ ____________________  

824 

• перекрестные коэффициенты остальных процессов в простой подсистеме: ,
Δ ,Δ ,Ql g

zp rA  

1, ,= + Ug l m  1, 1,= −Ul m  Δ ,1, ,= z pr m  1, ;= cp n  

• главные коэффициенты остальных процессов в простой подсистеме: Δ ,
ΔΔ ,zp r

zkA  

Δ ,, 1, ,= z pk r m  1, .= cp n  
Эти коэффициенты должны удовлетворять условию положительной определенности. 

8. Определяем внешние потоки теплоты ( ) ,e
iQ dtδ  1, ,= Ui m  и прочих КС ( ) ,e

kd z dt  
1, .= zk m  

9. Определяем случайные величины: 
• случайные ТС, движущие процессы переноса теплоты в ФХС ( )

,Δ ,сл
Qi jX  1, ,= + Uj i m  

1, 1,= −Ui m  а также движущие прочие ФХП в этой системе ( )
ΔΔ ,сл

zkX  Δ1, ;= zk m  

• случайные составляющие внешних потоков теплоты ( )( ) ,e
i сл

Q dtδ  1, ,= Ui m  и потоков 

прочих КС в систему ( )( ) ,e
k сл

d z dt  1, .= zk m  

10. Определяем ТС, движущие процессы переноса теплоты в ФХС ,Δ ,Qi jX  1, ,= + Uj i m  

1, 1,= −Ui m  в соответствии с 

,Δ ,
∗ ∗

= −Qi j
i j

T TX
T T

     1, ,= + Uj i m      1, 1,= −Ui m  

а также ТС, движущие прочие ФХП в этой системе ΔΔ ,zkX  Δ1, ,= zk m  в соответствии с 

Δ , , , ,
1 1 1 1

Δ ,β α
′∗

= = = = +

⎛ ⎞⎛ ⎞
= +⎜ ⎟⎜ ⎟⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎝ ⎠ ⎝ ⎠
∑ ∑ ∑ ∑

U U Uz

U

m m mm

zk i k l j l j j k
ii j l l m

TX Z Z
T

     Δ1, .= zk m  

11. Определяем ТС в простых подсистемах , ,Δ ,Qi j pX  1, ,= + Uj i m  1, 1,= −Ui m  1, ,= cp n  дви-
жущие перенос теплоты: 

, , ,Δ Δ ,Qi j p Qi jX X=       1, ,= + Uj i m      1, 1,= −Ui m      1, ,= cp n  

а также ТС Δ ,Δ ,zk pX  Δ ,1, ,= z pk m  1, ,= cp n  движущие прочие процессы: 

Δ , , , Δ
1

Δ Δ ,
zm

zk p j k p zj
j

X X
Δ

γ
=

=∑      Δ ,1, ,= z pk m       1, .= cp n  

12. Определяем случайные ТС в простых подсистемах ( )
, ,Δ ,сл

Qi j pX  1, ,= + Uj i m  1, 1,= −Ui m  
1, ,= cp n  движущие перенос теплоты: 

( ) ( )
, , ,Δ Δ ,сл сл

Qi j p Qi jX X=      1, ,= + Uj i m      1, 1,= −Ui m      1, ,= cp n  

а также случайные ТС ( )
Δ ,Δ ,сл

zk pX  Δ ,1, ,= z pk m  1, ,= cp n  движущие прочие процессы: 

( ) ( )
Δ , , , Δ

1

Δ ,
zm

сл сл
zk p j k p zj

j

X X
Δ

γ
=

=∑      Δ ,1, ,= z pk m      1, .= cp n  
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13. Определяем положительно-определенную КМ всей системы: 
• главные коэффициенты переноса теплоты в системе ,

,Δ ,Qi j
Ql gA  1, ,= + Uj i m  1, ,= + Ug l m  

, 1, 1:= −Ui l m  

, , ,
, ,

1

Δ Δ ,
cn

Qi j Qp i j
Ql g Ql g

p

A A
=

=∑      1, ,= + Uj i m      1, ,= + Ug l m      , 1, 1;= −Ui l m  

• перекрестные коэффициенты переноса теплоты в системе Δ
,Δ ,zk

Qi jA  1, ,= + Uj i m  

1, 1,= −Ui m  Δ1, := zk m  

,
Δ Δ

, , , , ,
1 1

Δ Δ ,
z pc mn

zk zr
Qi j Qp i j k r p

p r

A A
Δ

γ
= =

=∑∑      1, ,= + Uj i m      1, 1,= −Ui m      Δ1, ;= zk m  

• перекрестные коэффициенты остальных процессов в системе ,
ΔΔ ,Ql g

zrA  1, ,= + Ug l m  
1, 1,= −Ul m  Δ1, := zr m  

Δ ,
, ,

Δ , , Δ ,
1 1

Δ Δ ,
z pc mn

Ql g Ql g
zr r k p zp k

p k

A Aγ
= =

=∑∑      1, ,= + Ug l m      1, 1,= −Ul m      Δ1, ;= zr m  

• главные коэффициенты остальных процессов в системе Δ
ΔΔ ,zr

zkA  Δ, 1, := zk r m  

Δ , Δ ,
Δ Δ ,
Δ , , Δ , ,

1 1 1

Δ Δ ,
z p z pc m mn

zr zp q
zk k g p zg r q p

p g q

A Aγ γ
= = =

=∑∑ ∑      Δ, 1, .= zk r m  

14. Определяем скорости протекания ФХП в ФХС: 
( )

( )( ) ( )( )
Δ

, , Δ
, , , , Δ Δ

1 1 1

Δ Δ Δ Δ Δ Δ ,
U U zпер m m m

l g сл слQi j zk
Ql g Qi j Qi j Ql g zk zk

i j i k

Q
A X X A X X

dt
δ

= = + =

= + + +∑ ∑ ∑   1, ,= + Ug l m   1, 1;= −Ul m  

( )( ) ( )( )
Δ

, Δ
Δ , , Δ Δ Δ

1 1 1

Δ Δ Δ Δ Δ Δ Δ ,
U U zm m m

сл слQi j zkr
zr Qi j Qi j zr zk zk

i j i k

z A X X A X X
dt

δ

= = + =

= + + +∑ ∑ ∑      Δ1, .= zr m  

15. Определяем скорости протекания ФХП в простых подсистемах: 
( )

( )( ) ( )( )
,

, , , , Δ
, , , , , , , Δ , Δ ,

1 1 1

Δ Δ Δ Δ Δ Δ ,
z pU Uпер mm m

l g p сл слQp i j zk
Ql g Qi j p Qi j p Qp l g zk p zk p

i j i k

Q
A X X A X X

dt

Δδ

= = + =

= + + +∑ ∑ ∑  

1, ,= + Ug l m      1, 1,= −Ul m      1, ;= cp n  

( )( ) ( )( )
,

, , Δ ,
Δ , , , , , Δ Δ , Δ ,

1 1 1

Δ
Δ Δ Δ Δ Δ Δ ,

z pU U mm m
r p сл слQi j zp k

zp r Qi j p Qi j p zr zk p zk p
i j i k

z
A X X A X X

dt

Δδ

= = + =

= + + +∑ ∑ ∑   Δ1, ,= zr m   1, ,= cp n  

где ( )
, , ,пер

l g pQ  1, ,= + Ug l m  1, 1,= −Ul m  1,= cp n  — переданные теплоты, а ,Δ ,r pz  Δ1, ,= zr m  
1,= cp n  — прочие КП в простых подсистемах. 

16. Определяем мощности выделения некомпенсированной теплоты ( ) ,нек
kQ dtδ  Δ1, := zk m  

( )

, , ,
1 1 1

,
U Uz

U

m mmнек
k k

l j l j j k
j l l m

Q zZ Z
dt dt

δ δΔ
α

′

= = = +

⎛ ⎞⎛ ⎞
⎜ ⎟= +⎜ ⎟⎜ ⎟⎜ ⎟⎝ ⎠⎝ ⎠
∑ ∑ ∑      Δ1, .= zk m  
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17. Определяем скорости ,iQ dtδ  1, ,= Ui m  сообщения соответствующих теплот ,iQ  1, ,= Ui m  
к ЭСС: 

( ) ( ) ( ) ( ) ( )1
, ,

,
1 1 1

,
U zпер перm m нек e ei

i j i ji k i i
i k

j i j k сл

Q QQ Q Q Q
dt dt dt dt dt dt

Δδ δδ δ δ δ
β

−

= + = =

⎛ ⎞
= − + + + ⎜ ⎟⎜ ⎟

⎝ ⎠
∑ ∑ ∑      1, .= Ui m  

18. Определяем скорости изменения КП: 

( ) ( )

,
1

,
zm e e

k k kr
k r

r сл

dz d z d zz
dt dt dt dt

Δ δΔ
α

=

⎛ ⎞
= + + ⎜ ⎟⎜ ⎟

⎝ ⎠
∑      1, ,= zk m      ,

1

,
zm

i i k
i k

k

dU Q dzZ
dt dt dt

δ

=

= −∑      1, .= Ui m  

В пунктах 3–9 соответствующие величины определяются с использованием функции со-
стояния (ФС) для этих величин, которые свои для каждой системы и ФХП, в ней протекающих 
[Старостин, Быков, 2017].  

В работе [Старостин, Быков, 2017] был проведен обзор существующих ММ различных 
ФХП и было показано, что ППМ вбирает в себя эти ММ. Именно это обстоятельство дает это-
му методу основное преимущество перед этими моделями [Старостин, Быков, 2017]. 

6. Реализация в памяти ЭВМ структуры  
заданной пользователем физико-химической системы 

С точки зрения программирования структура произвольной ФХС (показанная на рис. 1) 
представляет собой структурный тип данных ФХС (на языке программирования С (Си) это 
структура, на С++ — это класс), показанный на рис. 2.  

Структурные типы данных КС и ЭСС, входящие в структурный тип данных ФХС (рис. 2), 
показаны на рис. 3. Структурный тип данных ЭСС имеет массив ссылок на скорости изменения 
КС (рис. 3, б), входящих в структурный тип данных КС (рис. 3, а). Структурные типы данных 
процессов (кроме процессов теплообмена), входящие в структурный тип данных ФХС (рис. 2), 
имеют массивы ссылок (рис. 4, в) на:  

• ТС перекрестных процессов; 
• скорости изменения сопряженных КС и суммарные ПВЗ, обусловленные энергетиче-

ским взаимодействием между подфазами, сопряженные этим КС; 
• температуры и скорости сообщения теплоты каждой сопряженной ЭСС, а также на ПВЗ 

сопряженных ЭСС, сопряженных соответствующим сопряженным процессу КС. 
В типе данных процессов ссылки на сопряженные процессу ПВЗ и КС входят в структурный 
тип данных сопряженных КС (рис. 4, а). 

Структурные типы данных процессов передачи теплоты, входящие в структурный тип 
данных ФХС (рис. 2), имеют массивы ссылок на (рис. 5):  

• температуры и скорости сообщения теплоты сопряженных ЭСС; 
• ТС сопряженных процессов. 
Структурные типы данных внешних потоков (кроме тепловых), входящие в структурный 

тип данных ФХС (рис. 2), имеют массивы ссылок на сопряженные КС и ПВЗ, сопряженные 
этим КС (рис. 4, б). Эти ссылки входят в структурный тип данных сопряженных КС (рис. 4, а). 

Структурные типы данных потоков теплоты, входящие в структурный тип данных ФХС 
(рис. 2), имеют ссылки на скорости сообщения теплоты сопряженных ЭСС и температуры этих 
ЭСС (рис. 5). 

Структурные типы данных выходных параметров, ФС для СВП, функций для внешних по-
токов, входящие в структурный тип данных ФХС (рис. 2), имеют константные ссылки на: 

• переменные аргументы (например, КС, в том числе и ВЭ ЭСС) этих функций; 
• параметры системы. 
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Рис. 2. Структурный тип данных произвольной физико-химической системы 

 
Рис. 3. Структурные типы данных КС (а) и ЭСС (б) 
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Рис. 4. Структурный тип данных процессов (кроме процессов теплообмена) (б), потоков (кроме тепло-
вых) (в), а также структурный тип данных сопряженных координат состояния (а) 

 
Рис. 5. Структурный тип данных процессов теплообмена и потоков теплоты 

Также в структурный тип данных функций состояния для СВП входит ссылка на величину 
(например, на ПВЗ, коэффициент КМ), рассчитываемую этой функцией; функций для внешних 
потоков — ссылки на внешние потоки. 
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Описанные выше ссылки на языках С и С++ представляют собой указатели на соответ-
ствующие переменные. 

Идентификатором каждого структурного типа данных, входящего в массивы структурного 
типа данных ФХС, является его индекс соответствующего элемента массива в структурном ти-
пе данных ФХС, а также индекс во внутренних массивах структурных типов данных, входящих 
в тип данных ФХС. 

7. Синтез структуры пользовательской физико-химической системы 

Итак, для задания пользовательской ФХС необходимо: 
1) выделить память для массивов, входящих в структурный тип данных ФХС (алгоритм 

AllocSystem);  
2) выделить память для каждой ЭСС, входящей в заданную пользователем ФХС (алго-

ритм AllocEnPow), и задать ссылки на сопряженные КС этой ЭСС (алгоритм 
SyntEnergyPower);  

3) выделить память для процессов, кроме процессов теплообмена (алгоритм AllocProc), 
и задать связь со связанными КС (алгоритм SyntProcCoordSt), связанными ЭСС (ал-
горитм SyntProcEnPow), с сопряженными процессами (алгоритмы SyntProcCrProc, 
SyntProcCrHProc);  

4) выделить память для процессов теплообмена и задать ссылки на связанные ЭСС  
(алгоритм AllocHProc) и память для процессов теплообмена с окружающей средой 
(алгоритм AllocHProcOkr), задать ссылки на сопряженные процессы (алгоритмы 
SyntHProcCrProc, SyntHProcCrHProc);  

5) выделить память для внешних потоков, кроме тепловых (алгоритм AllocStreams), 
и задать ссылки на связанные КС (алгоритм SyntStreamCoordSt);  

6) задать ссылки на сопряженные ЭСС внешних потоков теплоты (алгоритм 
SyntHeatStream);  

7) выделить память для измеряемых выходных параметров системы (алгоритм AllocMY) 
и задать ссылки на входные аргументы и параметры (алгоритмы SyntFunctArgMY 
и SyntFunctParMY); 

8) выделить память для неизмеряемых выходных параметров системы (алгоритм AllocY) 
и задать ссылки на входные аргументы и параметры (алгоритмы SyntFunctArgY 
и SyntFunctParY).  

9) выделить память для ФС СВП (алгоритмы AllocPropT, AllocPropInterPot, AllocPropKinCf, 
AllocPropKinCfCr, AllocPropKinHCf, AllocPropKinHCfCr, AllocPropInPot, 
AllocPropBalProc, AllocPropBalStream, AllocPropBeta, таблица 11) и задать ссылки на ар-
гументы и параметры этих ФС (алгоритмы SyntComFunctProp и SetArgFunctProp);  

10) выделить память для динамических функций внешних потоков (алгоритмы 
AllocExActStream, AllocExActHStream) и задать ссылки на аргументы и параметры 
системы (алгоритмы SyntFunctExtAct и SеtArgFunctExtAct). 

Упомянутые алгоритмы в качестве входных значений принимают идентификаторы соот-
ветствующих типов данных, числа элементов массивов, а результатом их действия являются 
выделение памяти и установление описанных ссылок. 

8. Расчет заданной пользователем физико-химической системы 

Задав в соответствии с предыдущим пунктом пользовательскую ФХС, мы переходим 
к расчету ее текущих характеристик (ПВЗ, КМ, ТС, скоростей протекания ФХП, скоростей  
изменения КС, переменные значения коэффициентов баланса процессов, потоков и коэффи-
циентов бета и т. д.) в соответствии с алгоритмом CountSystem. На вход этого алгоритма 
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CountSystem подается ФХС с заданной в соответствии с предыдущим пунктом структурой, па-
раметрами, ФС для СВП, динамическими функциями для потоков, условиями протекания ФХП 
и текущими значениями параметров состояния, а также константными значениями коэффици-
ентов баланса процессов и потоков и также константными значениями коэффициентов бета. 
Возвращает CountSystem в эту же систему с рассчитанными ПВЗ, КМ, ТС, матрицей баланса, 
коэффициентов бета, скоростями протекания ФХС, скоростями изменения КС и т. д.  

В алгоритме CountSystem выполняются пункты 3–5, 8, 10, 13, 14, 16–18 алгоритма форми-
рования уравнений ППМ. Простые подсистемы любой заданной ФХП в рассматриваемой биб-
лиотеке не учитываются, так как учет этих простых подсистем необходим для задания функций 
состояния КМ рассматриваемой ФХС. 

Описанные в приведенном алгоритме действия основываются на заданных ссылках в со-
ответствии с изложенными в предыдущем пункте алгоритмами синтеза заданной пользовате-
лем ФХС. 

9. Заключение 

Итак, в настоящей работе была разработана архитектура программной реализации разра-
ботанного авторами ППМ математического описания ФХП. Потенциально-потоковый метод 
реализуется в виде библиотеки, подключаемой к математическому ядру информационных сис-
тем. В частности, эта библиотечная реализация ППМ может быть подключена к математиче-
скому ядру САПР, а также гибридных экспертных систем (комбинирующих алгоритм логиче-
ского вывода и математические методы) как средство расчета текущего состояния ФХС, что 
дает возможность алгоритму численного интегрирования получить динамику рассматриваемой 
системы. 

В работах [Быков, Старостин, 2012; Быков, Старостин, 2013; Старостин, Быков, 2017] бы-
ло показано, что рассматриваемый ППМ является расширением химической кинетики и прочих 
математических моделей ФХП. Поэтому рассматриваемая программная библиотека является 
развитием таких существующих библиотек математического моделирования химических пре-
вращений, как, например, KINET [Абраменков и др., 2012]. Прогамма KINET позволяет решать 
прямые и обратные задачи химической кинетики; в основу математического ядра этой про-
граммы положен формализм химической кинетики [Абраменков и др., 2012] — частный случай 
рассматриваемого потенциально-потокового формализма. 

Также рассматриваемая программная реализация ППМ, вбирающая в себя различные ча-
стные модели ФХП [Старостин, Быков, 2017], является расширением соответствующих реали-
заций математических моделей в технике и технологии [Емельянов, Шильникова, 2014; Coker, 
2001; Dobre, Marcano, 2007; Kirkegaard et al., 2008; Regan et al., 2005]. Эта реализация представ-
ляет собой единый подход к компьютерной симуляции и компьютерному анализу ФХП, что 
существенно упрощает компьютерную реализацию задачи моделирования и анализа этих про-
цессов. 
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