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Ðàñ÷åòû ïàðàìåòðîâ ðàâíîâåñíîãî ñîñòîÿíèÿ ìíîãîêîìïîíåíòíûõ

ãåòåðîãåííûõ ñèñòåì ïîëó÷èëè øèðîêîå ðàñïðîñòðàíåíèå â ïðàêòèêå

èññëåäîâàíèÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ïðîöåññîâ ñ õèìè÷åñêèìè ïðåâðà-

ùåíèÿìè. Âåðîÿòíî, ïåðâûé óíèâåðñàëüíûé ìåòîä ðàñ÷åòà ðàâíîâåñèÿ

áûë ïðåäñòàâëåí â 1951 ãîäó â ðàáîòå ñîòðóäíèêîâ NASA ¾General

Method and Thermodynamic Tables for Computation of Equilibrium

Composition and Temperature of Chemical Reactions¿. Â ÑÑÑÐ òàêæå

áûëè ðàçðàáîòàí ìåòîä ðàñ÷åòà ðàâíîâåñíîãî ñîñòàâà è ñâîéñòâ ïðî-

äóêòîâ ñãîðàíèÿ ðàêåòíûõ òîïëèâ, ñîçäàíà ïðîãðàììà äëÿ ÝÂÌ è áàçà

äàííûõ ïî òåðìîäèíàìè÷åñêèì ñâîéñòâàì âåùåñòâ, ñ èñïîëüçîâàíèåì

êîòîðûõ â 1971 ãîäó áûë ñîçäàí ñïðàâî÷íèê ¾Òåðìîäèíàìè÷åñêèå è

òåïëîôèçè÷åñêèå ñâîéñòâà ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ¿. Ïîçæå â ÌÂÒÓ èì.

Í.Ý. Áàóìàíà áûëè ïðåäëîæåíû ìåòîä è óíèâåðñàëüíûé àëãîðèòì òåð-

ìîäèíàìè÷åñêîãî ðàñ÷åòà ìíîãîêîìïîíåíòíûõ ãåòåðîãåííûõ ñèñòåì.

Ñîçäàíà ïðîãðàììà ÀÑÒÐÀ, êîòîðàÿ ïîëó÷èëà øèðîêîå ðàñïðîñòðàíå-

íèå è áûëà èñïîëüçîâàíà äëÿ ðåøåíèÿ øèðîêîãî êëàññà çàäà÷, â ÷àñò-

íîñòè, ìåòàëëóðãè÷åñêèõ è ïëàçìîõèìè÷åñêèõ. Íà îñíîâå àëãîðèòìà

ïðîãðàììû ÀÑÒÐÀ ðàçðàáîòàíà ïðîãðàììà ðàñ÷åòà ðàâíîâåñíîãî ñî-

ñòàâà è ñâîéñòâ ñëîæíûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñèñòåì ñ èñïîëüçîâàíèåì

ìîäåëè íåèäåàëüíîãî ãàçà REAL. Îäíàêî â ðåàëüíûõ ïðîöåññàõ äàëåêî

íå âñåãäà äîñòèãàåòñÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîå ðàâíîâåñèå. Íàïðèìåð, ïðè

ðàñøèðåíèè ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ â ñîïëå ðàêåòíîãî äâèãàòåëÿ ïðîèñõî-

äèò èõ îõëàæäåíèå, âñëåäñòâèå ÷åãî ïðîèñõîäèò óìåíüøåíèå ñêîðîñòåé

õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, ñîñòàâ ÷àñòè÷íî ¾çàìîðàæèâàåòñÿ¿. Äëÿ àíàëè-

çà ýòèõ è ïîäîáíûõ èì ïðîöåññîâ íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü ìåòîäû,

ñî÷åòàþùèå âîçìîæíîñòè òåðìîäèíàìèêè è êèíåòèêè. Òàêîé ïîäõîä

íàøåë ïðèìåíåíèå, â ÷àñòíîñòè, ïðè ñîçäàíèè ïðîãðàììíûõ êîìïëåê-

ñîâ CHEMKIN è Chemical Workbench.
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