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Библиографический список 

ВВЕДЕНИЕ 

Несмотря на большое число книг, статей и учебных пособий, например [1—7], посвященных

проведению физико-химических вычислений, в существующей литературе имеется

определенный пробел по использованию программируемых микрокалькуляторов ПМК —

отечественных и зарубежных — для выполнения различных физико-химических расчетов,

связанных с многократным применением соответствующих часто довольно громоздких

формул, подбором параметров, статистической обработкой результатов наблюдений и т. п.

Статьи и книги [8—11], содержащие программы для ПМК, обычно касаются изложения

общематематических вопросов или достаточно несложных химических задач и не отражают

возможностей и практики использования ПМК и микро-ЭВМ при решении

физико-химических проблем. 

Предлагаемая читателю-химику книга нацелена в основном на изложение некоторых

достаточно распространенных расчетных задач из физико-химической практики с

применением ПМК или микро-ЭВМ. Книга состоит из двух частей. В первую часть

включены программы для проведения вычислений из следующих областей физической

химии: фазовые и химические равновесия, кинетика химических реакций, газовая

хроматография, обработка масс-спектров. Каждая приводимая программа для ПМК

«Электроника БЗ-34» или «TI Programmable 59» содержит преамбулу с изложением

постановки задачи, алгоритма ее решения и основных формул, собственно программу и

обязательно контрольный пример, в большинстве случаев из химической практики.

Программы записаны в трехстолбцовой форме с указанием адресов (А), выполняемых

(посредством нажатия соответствующих клавиш ПМК) команд (Ком) и кодов (К) этих

команд, высвечивающихся на экране ПМК при загрузке и редактировании программы. В

инструкциях к программам величины, численные значения которых высвечиваются на

экране ПМК после выполнения команды С/П, набраны жирным шрифтом, при этом в

двойных круглых скобках может рядом находиться ИПЫ, означающее, что именно из

регистра памяти N нажатием клавиш ИПЫ может быть вызвано на экран это численное

значение. 

Вторая часть книги по своему замыслу резко отличается от первой. Появление его вызвано

желанием авторов дать читателю для проведения физико-химических расчетов более

мощный инструмент. Использование микро-ЭВМ позволяет значительно расширить круг

решаемых задач и в ряде случаев распространить решение задач первого раздела на

системы с большим числом компонентов, что уже оказывается невозможным при

применении ПМК. 

Авторы намеренно не приводят программ на языках микро-ЭВМ, соответствующих

предлагаемым, программам для ПМК. Используя описанные алгоритмы, читатель без труда

может составить нужные ему программы, способные на микро-ЭВМ обрабатывать

значительно большие массивы данных со значительно большей скоростью, ориентируясь на

конкретный вариант задачи. Помимо ознакомления с алгоритмами, приведенными в первой

части, читателю необходимо для этого овладеть и языком программирования микро-ЭВМ.

Обычно для таких задач используют один из диалоговых языков — Бейсик или Фокал. 
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Язык Бейсик широко распространен и описан, например, в работе [12]. Язык Фокал

применяется на мини- и микро-ЭВМ ДВК, «Электроника-60», СМ-3, СМ-4, БК 0010 и т. д., в

различных во многом сходных версиях Фокал-71, Фокал-С, Фокал БК0010. Он обладает

рядом достоинств, в том числе компактностью программ, однако Фокал значительно менее

распространен, чем Бейсик. Поэтому и литературы, посвященной Фокалу, чрезвычайно

мало. Учитывая, что пользователи микро-ЭВМ ДВК и «Электроника-60» работают рядом с

профессиональными программистами, способными оказать квалифицированную помощь, и

могут использовать руководства по языку [13,14], авторы сочли необходимым сделать упор

на описание версии Фокал БК 0010 для массовой отечественной микро-ЭВМ, в основном

находящейся в личном пользовании. Описанию особенностей программирования для этой

ЭВМ посвящена первая глава второй части. Следующие две главы имеют цель познакомить

читателя с некоторыми статистическими методами обработки наблюдений и методами

вычислительной математики. Авторы не претендуют на оригинальность идей. Более

подробно с ними можно познакомиться по работам [15—21], откуда и заимствовано

большинство описанных методов. В частности, все формулы, связанные с точностью

вычислительных методов, приведенных в главе 3 второй части, основываются на [20].

Авторам хотелось лишь дать читателю готовый набор «инструментов» в виде краткого

описания идеи, заложенной в тот или иной метод, и соответствующих готовых программ на

двух языках. 

В целом, говоря об использовании микро-ЭВМ для физико-химических расчетов, авторы

надеются, что алгоритмы первой части и «инструменты» второй позволят читателям в

значительной мере упростить процесс внедрения компьютеров в химическую практику.

Скачать книгу Мариничев А. Н., Турбович М. Л., Зенкевич И. Г. Физико-химические

расчеты на микро-ЭВМ. Ленинград, Издательство Химия, 1990 
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