
ЮЖНО-СИБИРСКИЙ НАУЧНЫЙ ВЕСТНИК 

№ 1 (41) • февраль 2022 60 

05.13.18 

ПРОГРАММА РАСЧЕТА ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ СВОЙСТВ 
ХИМИЧЕСКИХ РЕАКЦИЙ 
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Решается задача расчета термодинамических функций химических реакций. Создана и программно реализована база 
данных по термодинамическим свойствам индивидуальных веществ, на основе которой разработан модуль расчета 
термодинамических функций химических реакций. Алгоритм расчета  основан на использовании закона Гесса. В качестве 
среды разработки программного продукта выбрана Visual Studio 2019 и язык программирования C#. Применен объектно-
ориентированный подход и разработаны классы для хранения термодинамических параметров индивидуальных веществ; 
классы отображения в графической и табличной форме; класс расчета и проверки термодинамических функций. Для 
удобства работы пользователя с химическими реакциями реализованы функции поиска химических реакций по элементам и 
процедура сохранения реакции в базу данных программы. Реализован алгоритм, который учитывает правильность баланса 
химических элементов исходных веществ и продуктов реакции. Базу данных и программный продукт можно применять для 
термодинамических расчетов в металлургии, нефтепереработке, химической промышленности, переработке отходов и 
использовании минеральных ресурсов. Привлечение компьютерных программ для термодинамических расчетов позволит 
сократить время расчета и повысит его точность за счет минимизации человеческого фактора. 
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ВВЕДЕНИЕ 

Расчет термодинамических функций химических 
реакций базируется на использовании современных 
баз данных термодинамических функций 
индивидуальных веществ. При этом целесообразным 
является создание компьютерной программы для 
термодинамических расчетов, что позволит сократить 
время расчета и повысит его точность за счет 
минимизации человеческого фактора [1].  Ранее в 
статье [2] рассматривались принципы разработки 
базы данных для определения термодинамических 
свойств индивидуальных веществ. Данная статья 
является продолжением и включает описание модуля 
расчета термодинамических функций химических 
реакций.  

В настоящее время количество справочников по 
термодинамическим свойствам индивидуальных 
веществ превышает количество актуальных 
программных продуктов, которые позволяют 
рассчитывать параметры химических реакций. 
Наиболее популярными и доступными являются 
программы: 

– FactSage [3, 4];
– Thermo-Calc [5];
– HSC Chemistry [6].
Программа FactSage является продуктом слияния

двух программ FACT-win и ChemSage [7], в свою 
очередь первая программа FACT появилась в 1976 
году как совместный проект двух университетов 
McGill (Канада) и Монреальской политехнической 
школы. Она состоит из четырех модулей: 
информации, базы данных, вычисления и управления. 
В вычислительный модуль программы входят 

модули: реакции, диаграммы преобладающих форм, 
поиска минимума свободной энергии Гиббса 
системы, построения фазовых диаграмм и рисунков. 
Модуль реакций позволяет вычислять энтальпию, 
энергии Гиббса, приведенную энергию Гиббса и 
внутреннюю энергию для одного или нескольких 
соединений. В демонстрационной версии 8.1 [8] 
существует ограничение по количеству веществ, 
участвующих в химической реакции – не более трех 
элементов для модуля расчетов. Ввод реакции 
осуществляется следующим образом: сначала 
задается количество исходных веществ и продуктов 
реакции, для каждого вещества задаются текстовые 
поля: количество вещества, элемент, фаза и значение 
параметров равновесного состояния, например 
изотерма. 

Программа Thermo-calc разрабатывалась с 1981 
года в Швеции в Королевском Технологическом 
институте Бо Сундмана. В данном программном 
продукте не предусмотрен расчет термодинамических 
функций химических реакций. В нем представлены 
различные базы данных по термодинамическим 
свойствам индивидуальных веществ и имеется 
возможность расчета фазового состава 
многокомпонентной системы [9]. 

Первые версии программного продукта HSC 
Chemistry были разработаны в 1970-x  годах. 
Программа содержит множество модулей, среди 
которых имеется база данных уравнений химических 
реакций, и позволяет рассчитывать мольные 
теплоемкости, энтальпию, энтропию, энергию Гиббса 
как для отдельных веществ, так и для химических 
реакций. Уравнения химических реакций 
записываются в виде химической формулы в одной 
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строке. В программе имеется возможность 
автоматического уравновешивания количества молей 
продуктов реакции и исходных веществ. Для 
обозначения газообразных продуктов реакций в пакте 
HSC после вещества ставится специальная буква g 
(газовая фаза). 

Таким образом, самым удобным для расчета 
термодинамических функций химических формул 
является пакет HSC Chemistry. 

ОСНОВНАЯ ЧАСТЬ 

Расчет термодинамических функций химических 
реакций основываются на законе Гесса. Все 
параметры определяются как разность между 
термодинамическими функциями продуктов реакций 
и исходных веществ с учетом стехиометрических 
коэффициентов. 

Изменение удельной теплоемкости химической 
реакции рассчитывается по формуле: 
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где ∆CP1,…,∆CPk – изменение теплоемкости 
химической реакции при постоянном давлении в 
интервале температур, кДж/(моль·К); k – номер 
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веществ, участвующих в реакции; 1
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pkC  – теплоемкости продуктов реакций и 
исходных веществ соответственно до 1-го, 2-го и 
после k-го фазовых переходов в интервале температур 
от 298 до T для всех реагирующих веществ, 
кДж/(моль·К); νi, νj – стехиометрические 
коэффициенты.  

Изменение энтальпии 0
TH  химической реакции 

при температуре Т рассчитывается по следующей 
формуле, кДж/моль: 
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где Tф.п.1, Tф.п.2, Tф.п.k – температуры фазовых 
переходов, К; ∆Hф.п.1, ∆Hф.п.2, ∆Hф.п.k – изменение 
энтальпий в результате фазовых переходов, 
кДж/моль; 0

298
прод

f H , 0
298

исх
f H  – энтальпии 

образования продуктов и исходных веществ реакции 
при стандартной температуре кДж/моль. 

Изменение энтропии в результате протекания 
химической реакции при температуре T, 
кДж/(моль·К) определяется по формуле: 
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где 0
298

продS , 0
298

исхS – энтропии продуктов и исходных 
веществ химической реакции при температуре Т, 
кДж/моль. 

Изменение энергии Гиббса в результате 
химической реакции рассчитывается следующим 
образом, кДж/моль: 

0 0 0
T T TG H T S      

Как было показано ранее в [2], программа состоит 
из основного модуля и классов: расчета; отображения 
дополнительной информации о свойствах выбранного 
элемента; отображения термодинамических свойств в 
виде таблицы. На данном этапе был добавлен класс 
отображения химических реакций и внесены 
дополнительные методы в основной класс и класс 
расчета. 

На рис. 1 изображена вкладка «Реакции». 
Пользователь может ввести формулу целиком в 
соответствующее поле или ввести часть формулы, в 
этом случае, для заданного вещества отобразятся все 
реакции, находящиеся в файле с реакциями, как 
показано на рис. 2. 

 
Рис. 1. Интерфейс программы для ввода химической 

реакции 

Алгоритм для расчета термодинамических 
функций химических реакций следующий: 
1) создание двух одномерных массивов для исходных 
веществ и продуктов реакции; 2) проверка наличия 
введенных веществ в базе данных; 3) при успешном 
выполнении 2-го пункта, создание двухмерных 
массивов исходных веществ и продуктов реакции для 
запоминания значений выбранной 
термодинамической функции и количества молей 
веществ; 4) определение суммы термодинамических 
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функций для исходных веществ и продуктов реакции 
с учетом количества молей веществ; 5) определение 
по закону Гесса заданной термодинамической 
функции химической реакции как разности между 
суммами термодинамических функций исходных 
веществ и продуктов. 

 
Рис. 2. Найденные реакции для элемента Fe 

После ввода в программу вида химической 
реакции производится проверка корректности 
информации, а именно соблюдение баланса 
количества исходных веществ и продуктов. Алгоритм 
проверки приведен на рис. 3.  

Разделение продуктов реакций 
на элементы и определение 

количества молей

Разделение исходных веществ 
на элементы и определение 

количества молей

Разделение входной строки на 
исходные вещества и 

продукты реакции по символу 
«=»

Начало

_ins = 3SOBr2+6Al
 _outs =Al2S3+Al2O3+2AlBr3

3SOBr2+6Al =Al2S3+Al2O3+2AlBr3

Cравнение результатов  
названий исходных веществ и 
продуктов реакций в массивах

Ввод формулы

Вывод результата: 
количество моль 

одинаково или нет

Начало

AInmol = {3, 3, 6, 6}
AInname = {S, O, Br, Al} 

AOutmol ={6, 3, 3, 6}
AOutname = {Al, S, O, Br}

true или false

Рис. 3. Алгоритм проверки количества исходных веществ и 
продуктов реакций 

Поэтапно работа подпрограммы разделения 
продуктов реакций на элементы и определения их 
количества на примере реакции Al2S3+Al2O3+2AlBr3 
представлена в табл. 1. Разделителем между 
веществами являются: 1) цифра (например Al2); 
2) вторая большая буква в веществе (AlBr3); 
3) последний символ в веществе (для вещества CO 
после удаления первого элемента остается O). Как 
видно из таблицы в алгоритме учитывается 
количество молей (множитель) перед элементом, 

также проходит проверка на наличие элемента, если 
оно уже есть, то к уже имеющемуся количеству молей 
добавляется текущее. 

Если реакция прошла проверку на правильность, 
то её можно сохранить в файле реакций. В программе 
имеется возможность расчета таких 
термодинамических функций химических реакций, 
как энтропия, внутренняя энергия, энтальпия, полная 
энергия, энергия Гиббса и удельная теплоемкость. На 
этапе расчета выбранной термодинамической 
функции сначала происходит проверка наличия 
отдельных веществ в базе данных, если вещество 
отсутствует или написано некорректно, например, на 
русском языке, то программа сообщит об ошибке. Как 
видно из рис. 2 расчет происходит при заданной 
температуре.  

Также имеется возможность расчета значений 
выбранной термодинамической функции химической 
реакции на интервале температур с заданным шагом. 
Пример расчета показан на рис. 4. 

Рис. 4. Расчет значения энтропии химической реакции на 
интервале температур 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

Таким образом, разработана программа расчета 
термодинамических функций химических реакций: 
удельной теплоемкости, энтальпии, энтропии, 
энергии Гиббса, внутренней энергии и полной 
энергии с использованием базы данных по 
термодинамическим функциям индивидуальных 
веществ. Реализована проверка баланса количества 
молей исходных веществ и продуктов реакции. Базу 
данных и программный продукт можно использовать 
для термодинамических расчетов в металлургии, 
нефтепереработке, химической промышленности, 
переработке отходов и использовании ресурсов и др. 
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Табл. 1. Алгоритм определения количества молей веществ, участвующих в химической реакции 

Вещество 
Индекс 
веществ 
z 

Индекс 
элемента 
j 

Множитель 
Mul 

Множитель 
отличен от 1? 
_b 

(j > 0) или 
(j это 
последний 
символ в 
веществе)? 

strO[z][j] 
это 
цифра? 

Символ 
strO[z][j] 
в верхнем 
регистре? 

j это 
последний 
символ? 
Хвост 

Al2S3 0 0 1 Нет Нет Нет Нет Нет 
Al2S3 0 1 1 Нет Нет Нет Нет Нет 
Al2S3 0 2 1 Нет Нет Да   
Такое вещество ещё не встречалось. _est = false; 
Запоминаем название и количество моль элемента в массивах Aoutname[0] = Al; Aoutmol[0] = 2; 
Удаляем символы из строки. Al2S3 
S3 0 0 1 Нет Нет Нет Нет Нет 
S3 0 1 1 Нет Да Да   
Такое вещество ещё не встречалось. _est = false; 
Запоминаем название и количество моль элемента в массивах Aoutname[1] = S; Aoutmol[1] = 3; 
Удаляем символы из строки. S3 
Al2O3 1 0 1 Нет Нет Нет Нет Нет 
Al2O3 1 1 1 Нет Нет Нет Нет Нет 
Al2O3 1 2 1 Нет Нет Да   
Такое вещество уже было. _est = true; 
Запоминаем название и количество моль элемента в массивах Aoutname[0] = Al; Aoutmol[0] = 2 + 2 = 4; 
Удаляем символы из строки. Al2O3 
O3 1 0 1 Нет Нет Нет Нет Нет 
O3 1 1 1 Нет Да Да   
Такое вещество ещё не встречалось. _est = false; 
Запоминаем название и количество моль элемента в массивах Aoutname[2] = O; Aoutmol[2] = 3; 
Удаляем символы из строки. O3 
2AlBr3 2 0 2 Нет Нет Да   
Множитель mul = 2; 
Удаление из строки множителя 2AlBr3 
AlBr3 2 0 2 Да Нет Нет Нет Нет 
AlBr3 2 1 2 Да Нет Нет Нет Нет 
AlBr3 2 2 2 Да Нет Нет Да  
Такое вещество уже было. _est = true; 
Запоминаем название и количество моль элемента в массивах Aoutname[0] = Al; Aoutmol[0] = 4 + 2 · 1 = 6; 
Удаляем символы из строки. AlBr3 
Br3 2 0 2 Да Нет Нет Нет Нет 
Br3 2 1 2 Да Нет Нет Нет Нет 
Br3 2 2 2 Да Да Да   
Такое вещество ещё не встречалось. _est = false; 
Запоминаем название и количество моль элемента в массивах Aoutname[3] = Br; Aoutmol[3] = 2 · 3 = 6; 
Удаляем символы из строки. Br3 
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PROGRAM FOR CALCULATING THE THERMODYNAMIC 
PROPERTIES OF CHEMICAL REACTIONS  

P.A. Sechenov, I.A. Pybenko 
Siberian State Industrial University, Novokuznetsk 

Abstract – The problem of calculating the thermodynamic functions of chemical reactions is solved. A database on the 
thermodynamic properties of individual substances has been created and programmatically implemented, on the basis of which a 
module for calculating the thermodynamic functions of chemical reactions has been developed. The calculation algorithm is based on 
the use of Hess' law. Visual Studio 2019 and the C# programming language were chosen as the software product development 
environment. An object-oriented approach has been applied and classes for storing thermodynamic parameters of individual 
substances have been developed; classes for displaying in graphical and tabular form; class of calculation and verification of 
thermodynamic functions. For the convenience of the user's work with chemical reactions, the functions of searching for chemical 
reactions by elements and the procedure for saving the reaction to the program database are implemented. An algorithm is 
implemented that takes into account the correct balance of chemical elements of the starting substances and reaction products. The 
database and the software product can be used for thermodynamic calculations in metallurgy, oil refining, chemical industry, waste 
processing and the use of mineral resources. The use of computer programs for thermodynamic calculations will reduce the 
calculation time and increase its accuracy by minimizing the human factor.  

Index terms: chemical reactions, database, thermodynamics, algorithm, automatic verification. 
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