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Òåéòîïîäîáíîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ, áàçèðóþùååñÿ íà ôëóêòóàöè-
îííîé òåîðèè (FT-EoS) ρ = ρ0 + k−1 log

[
kρ0κ

0
T (P − P0) + 1

]
, ïðåäëî-

æåííîå â ðàáîòå [1], êîòîðîå ÿâëÿåòñÿ ñðåäñòâîì äëÿ âûñîêîòî÷íîãî
ïðåäñêàçàíèÿ ïëîòíîñòè ïðè âûñîêèõ äàâëåíèÿõ â ðàçëè÷íûõ æèä-
êèõ ñðåäàõ, îò îðãàíè÷åñêèõ äî èîííûõ æèäêîñòåé [2], òðåáóåò çíàíèÿ
íà òîëüêî ïëîòíîñòè ρ0 ïðè íîðìàëüíîì äàâëåíèè èëè äàâëåíèè íà
êðèâîé ðàâíîâåñèÿ P0, íî òàêæå è èçîòåðìè÷åñêîé ñæèìàåìîñòè è åå
ïðîèçâîäíîé, âõîäÿùåé â ïàðàìåòð k ïðè ñîîòâåòñòâóþùèõ óñëîâèÿõ.

Ìû ðàññìàòðèâàåì ïðàêòè÷åñêèå ïðîãðàììíûå ðåàëèçàöèè èõ ðàñ-
÷åòà äëÿ ýëåêòðîííûõ òàáëèö, îñíîâàííóþ êàê íà ðåôåðåíòíûõ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, òàêèõ êàê ïëîòíîñòü, èçîáàðíàÿ òåïëîåìêîñòü,
ñêîðîñòü çâóêà, òàê è íà ÷èñòî ïðåäñêàçàòåëüíûõ ìåòîäàõ, èñïîëüçó-
þùèõ äàííûå î ìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðå è ïàðàìåòðàõ è ïîäõîä ãðóï-
ïîâûõ âêëàäîâ. Ïîñëåäíèé íàáîð ìåòîäîâ ïîçâîëÿåò òàêæå íàõîäèòü
ñêîðîñòü çâóêà ñ æèäêèõ óãëåâîäîðîäàõ, îñíîâûâàÿñü íà ñâîéñòâàõ,
ïðåäñòàâëåííûõ â ñïðàâî÷íûõ áàçàõ äàííûõ, òàêèõ êàê DIPPR 801
(AIChE) [3], ÷òî îáñóæäàåòñÿ â êîíòåêñòå ìîëåêóëÿðíîé óïàêîâêè è
ôëóêòóàöèé ïëîòíîñòè. Â äîïîëíåíèå áóäåò ïðåäñòàâëåí îáùèõ àëãî-
ðèòì ñèíòàêñè÷åñêîãî ðàçáîðà õèìè÷åñêîãî èäåíòèôèêàòîðà SMILES
ñ öåëüþ èñïîëüçîâàíèÿ â ðàçëè÷íûõ ìåòîäàõ ãðóïïîâîãî âêëàäà äëÿ
ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ âåëè÷èí, ñíàáæåííûé ðåàëèçóþùèì åãî
íàáîðîì ïðîãðàììíûõ ïðîöåäóð, íå òðåáóþùèõ îò êîíå÷íîãî ïîëüçî-
âàòåëÿ ïðîãðàììèðîâàíèÿ ïðè èõ ïðèìåíåíèè.
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