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Введение 

Базы данных термодинамических параметров, позволяющие рассчиты-
вать термодинамические функции индивидуальных веществ, играют суще-
ственную роль при разработке приложений, использующихся в расчетах раз-
личных процессов и технологий в разных областях науки и техники. 

Как правило, для накопления информации и разработки базы данных 
термодинамических параметров индивидуальных веществ уходит не один 
десяток лет. Как и авторы статей [1, 2], выделим два наиболее полных спра-
вочника (баз данных) по термодинамическим свойствам веществ. В России 
одним из ведущих является Термоцентр им. В.П. Глушко. По термодинами-
ческим свойствам веществ издано 8 томов в виде книг [3], два тома которых 
доступны на сайте [4]. Существует и электронная версия как в виде отскани-
рованных страниц, так и электронной базы данных [5], взятых из справочни-
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ков [3, 4]. К иностранным разработкам следует отнести справочник по тер-
модинамическим и теплофизическим свойствам веществ, количество кото-
рых составляет более 6000, разработанный Национальным институтом стан-
дартов и технологий США (NIST) [6]. 

Что касается программных продуктов, включающих базы данных тер-
модинамических параметров индивидуальных веществ, то существуют про-
граммы, которые не обновляются, – например, NASA CEA [7], написанная 
на языке Fortran c последним обновлением от 2003 г., IVTANTHERMO – 
термоцентр имени В.П. Глушко, последнее обновление происходило в 2003 г. 
Также существуют платные актуальные программы с демонстрационной 
версией: FactSage [8, 9], Thermo-Calc [10, 11] и HSC Chemistry [12]. Согласно 
электронной библиотеке e-library, за последние пять лет зарегистрировано 43 
базы данных или программных продуктов по расчету термодинамических 
функций ограниченного количества веществ, что подтверждает актуальность 
данной проблемы.  

Однако несмотря на многообразие программ расчета термодинамиче-
ского равновесия, большинство из них имеют узкую область применения и 
могут быть использованы только для конкретного типа задач в определенной 
области знаний. К универсальным программам следует отнести лишь про-
граммные комплексы ИВТАНТЕРМО, REAL и ТЕРРА. 

В связи с этим была поставлена задача разработки базы данных и про-
граммы расчета термодинамических свойств индивидуальных веществ с ис-
пользованием справочников [3 – 4]. В качестве среды разработки выбрана 
Visual Studio 2019, объектно-ориентированный язык программирования С#. 
Для запуска программы в операционных системах семейства Windows по-
требуется установка платформы .NET Framework версии 4.7.2 и выше. 

Согласно онтологическому подходу к изучению данной предметной 
области, приведенному в статье [13], система понятий знаний включает сле-
дующую информацию: свойства химических элементов, свойства химиче-
ских веществ, свойства химических реакций, законы образования веществ из 
элементов и законы протекания химических реакций. С учетом этого разра-
батываемая база данных будет включать модуль расчета термодинамических 
характеристик индивидуальных веществ и модуль представления информа-
ции в виде графиков и таблиц. 

 
Расчет термодинамических функций веществ 

В первых версиях разрабатываемой базы данных и программы [14 –16] 
использовались только 40 веществ, информация о которых была необходима 
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для решения узкой задачи – расчетов металлургических процессов. Опреде-
ление термодинамических функций веществ производилось путем интегри-
рования, для чего требовалось большое количество информации (коэффици-
енты аппроксимационного уравнения теплоемкости, данные о фазовых пере-
ходах и т.д.) [17].  

В статье Г.В. Белова и соавторов онлайн-базы Ивтантермо [18] приво-
дятся уравнения (1) – (4), которые использовались и ранее в справочниках 
В.П. Глушко или переведенных на английский язык справочнике Л.В. 
Гурвича [19]. Исходными данными для расчетов являются коэффициенты 
аппроксимационного уравнения для приведенной энергии Гиббса и темпера-
туры фазовых переходов. Для каждого вещества на основе коэффициентов 
приведенной энергии Гиббса и энтальпии образования рассчитываются 
остальные термодинамические функции индивидуальных веществ. 

Стандартная приведенная энергия Гиббса вычисляется по формуле: 
( ) 2 32 1

0 1 2 32

( ) (0)
( ) ln

G T H f fF T f f X f X f X f X
T X X

− −− −
= = + ⋅ + + + ⋅ + ⋅ + ⋅ , (1) 

где G(T) – энергия Гиббса, Дж / (моль ∙ К); 
10000

TX = , T – температура, К;  

H(0) – энтальпия при 298 К, Дж / (моль ∙ К). 
На основе уравнения (1) определяются остальные термодинамические 

функции: удельная теплоемкость, энтропия и изменение энтальпии 
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Коэффициенты уравнений (2) – (4) рассчитываются на основе коэффи-
циентов уравнения для приведенной энергии Гиббса следующим образом: 
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Знание приведенных выше теплофизических функций позволяет вы-
числить энтальпию при заданной температуре 

2 32 1
1 2 32( ) (0) h hH T H h X h X h X T

X X
− −= + + + ⋅ + ⋅ + ⋅ ⋅ ,   (5) 
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энергию Гиббса 
( ) (0) ( )G T H F T T= − ⋅ ,        (6) 

полную внутреннюю энергию 
( ) (0)U H T H n R T= − − ⋅ ⋅ ,       (7) 

где n – количество вещества, моль; R – универсальная газовая постоянная, а 
также полную энтальпию 

0( ) (298) ( ) (0)fI T H H T H= ∆ + − , (8) 

где ∆fH0(298) – энтальпия образования вещества при 298 К, Дж/моль. 
Расчет вышеперечисленных функций имеет программную реализацию. 

База данных программы содержит информацию по термодинамическим па-
раметрам более 2500 веществ. По формуле вещества, вводимого в поле «Имя 
индивидуального вещества», отображается следующая информация: энталь-
пия образования вещества и молярная масса, а для выбранного значения 
температуры рассчитываются удельная теплоемкость, приведенная энергия 
Гиббса, энтропия и изменение энтальпии. На рис. 1 представлена диаграмма 
классов взаимодействия. Интерфейс программы приведен на рис. 2. 

 
 

 
Рис. 1. UML диаграмма взаимодействия классов. 
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Рис. 2. Отображение термодинамических параметров выбранного вещества. 

В программе выделены следующие классы: «Основной формы», «Рас-
чет», «Таблица», «Свойства». В классе «Расчет» реализован алгоритм расче-
та термодинамических функций вещества: приведенной энергии Гиббса, 
удельной теплоемкости, энтропии, энтальпии, полной энергии, внутренней 
энергии, изменения энтальпии, энергии Гиббса и др. Класс «Основной фор-
мы» взаимодействует с формой «Отображения значений коэффициентов 
приведенной энергии Гиббса», а также с формой «Таблица», в которой отоб-
ражаются основные термодинамические функции.  

 
Представление информации в виде графиков и таблиц 

Для изучения термодинамических свойств индивидуальных веществ на 
интервале температур предусмотрены задание интервала (начальная и ко-
нечная температура), шаг по температуре и выбор необходимой функции. На 
рис. 3 представлена блок-схема алгоритма расчета изменения термодинами-
ческих функций веществ в заданном температурном интервале с учетом фа-
зовых переходов. 

Сначала отбираются все записи в базе данных для заданной пользова-
телем химической формулы вещества. Количество записей обусловливается 
количеством фазовых переходов. Для газов, как правило, фазовые переходы 
отсутствуют, поэтому в расчетах будет присутствовать только один темпера-
турный интервал. Для конденсированных веществ количество температур-
ных интервалов может меняться от 1 до 6. На примере Na2O(c) рассмотрим 
работу алгоритма на интервале температур от 298,15 до 2000. Согласно ис-
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точнику [4], фазовые переходы находятся в интервалах: 298,15 – 1023; 1023 
– 1243; 1243 – 1405 и 1405 – 2000. 

 

 
Рис. 3. Алгоритм расчета термодинамических функций веществ 

с учетом фазовых переходов. 
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В левой части (а) блок-схемы отображен случай задания начального 
значения интервала. В центральной части (б) рассчитываются значения на 
интервале с заданным шагом. В правой части (в) рассчитываются значения 
для конечного значения интервала (точки перехода). Таким образом, для 
первых двух участков температуры (298,15 – 1023 и 1023 –1243) расчет бу-
дет выглядеть так, как показано в таблице. 
  

 
Температура 

(а)  
(начальное значение) 

(б)  
(значения с шагом) 

(в)  
(конечное значение) 

298,15 298,15   
300  300  
…  …  

1000  1000  
1023   1023 
1023 1023   
1100  1100  
1200  1200  
1243   1243 

 

 В результате расчета отображается график функции для отдельного 
вещества (рис. 4), а также формируется таблица, которую можно скопиро-
вать, например, в Excel для анализа и построения графиков. 

 

 
Рис. 4. Построение графика и таблицы для выбранной термодинамической функции. 

В программе имеется возможность (рис. 5) вывода информации для 
основных функций, как в электронном справочнике [4], с добавлением двух 
столбцов энергии Гиббса и значением энтальпии. 

Так как в базе данных более 2500 веществ с несколькими переходами, 
то важна проверка от ввода некорректных данных. 
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Рис. 5. Полная таблица с основными термодинамическими функциями. 

 
Критерии для автоматизации проверки информации  

в термодинамической базе данных 

С целью исключения ошибок (опечаток) в базе данных термодинами-
ческих свойств и улучшения качества информации авторы [20] рекомендуют 
придерживаться следующих правил: 

1) проверка на простые неравенства, основанные на физическом смыс-
ле параметров; 

2) количественные неравенства, которые отражают возможные связи 
между новыми данными и информацией, уже хранящейся в базе; 

3) проверка соответствий различного рода корреляциям типа «состав» 
– «свойство» для аналогичных веществ. 

В качестве примера авторы статьи [20] приводят правила первой груп-
пы: значение удельной теплоемкости, энтропии, энтальпии и энтальпии об-
разования должно быть больше 0: 

0 0 0 00; ( ) 0; ( ) 0; ( ) 0p rC S T H T H T> > ∆ > ∆ > . 
Правила являются простыми и легко реализуются в программе как на 

этапе создания базы данных, так и при расчетах в готовой программе. 
В качестве примера правил второй группы выступают отношения: 

0 0 0 0( ) ( ); ( ( )) ( ( ))nS A S A S M г S М кр> > , 
где An – газообразный кластер; A – фрагмент кластера; М – индивидуальное 
вещество. 

Правила второго рода сравнивают значения для одного и того же ве-
щества в разных агрегатных состояниях. Такая проверка проводилась на эта-
пе тестирования, в готовом продукте не используется, так как на это требу-
ются дополнительные вычислительные ресурсы. 
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Заключение 

Реализована база данных и программа расчета термодинамических 
функций для более 2500 простых веществ и соединений. Программа позво-
ляет определить следующие функции: удельную теплоемкость, энергию 
Гиббса, энтропию, энтальпию, внутреннюю и полную энергию, как при за-
данной температуре, так и на интервале температур с учетом заданного шага 
по температуре. Информация отображается для отдельных веществ.  

Следующим этапом предполагается создать программу для вычисле-
ния значений термодинамических функций химических реакций и равновес-
ного состояния сложной многокомпонентной гетерогенной системы, как это 
показано в [21], где использовались программные продукты [8] и [12]. 
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