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Современные методы расчета позволяют проводить термодинамические
вычисления и определять параметры равновесного состояния (температуру, давление,
энтальпию, энтропию, химический состав) различных горючих систем [1]. Для этого
предназначены базы данных термодинамических свойств различных веществ [2, 3] и
соответствующее программное обеспечение [1].

Методы определения параметров равновесного состояния описаны во многих
отечественных и зарубежных литературных источниках для жидких ракетных топлив
и для гетерогенных конденсированных систем (ГКС). Однако, одни из них устарели,
поскольку касаются ограниченного круга смесей и имеют множество допущений,
дающих весьма приблизительные результаты [4]. Другие имеют неточности и
«недомолвки», не позволяющие воспроизвести расчеты с применением изложенного
алгоритма [1]. Все это ограничивает круг использования подобных программ и не
дает возможности внесения изменений, ориентированных на конкретные задачи.

Цель работы — создание программного комплекса открытой архитектуры для
расчета термодинамических параметров равновесия продуктов сгорания ГКС.

Программный комплекс состоит из электронной базы термодинамических
свойств индивидуальных веществ и программы, реализующей расчет параметров
термодинамического равновесия продуктов сгорания ГКС.

Электронная база данных содержит термодинамические свойства веществ,
наиболее часто используемых при изготовлении и разработке ГКС, и имеет
возможность дополнения.

Алгоритм расчета основан на следствии из второго закона термодинамики,
гласящего, что равновесное состояние в системе устанавливается при максимальной
энтропии.

В основу расчета положена методика [1].
Энтропия системы определяется соотношением
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где S — энтропия системы;
S0

i, S0
j — энтропия веществ в газовой и конденсированной фазах соответственно;

R — универсальная газовая постоянная;
T — температура;
v — объем;
Mi — число молей i-го газообразного соединения в 1 кг смеси;
k — количество газообразных соединений в смеси;
Mj — число молей конденсированных соединений в 1 кг смеси;
r — количество конденсированных соединений в смеси;
MX1, MX1 — число молей соединения 1 и соединения 2 в растворе;
N1, N2 — число соединений 1 и соединений 2 в растворе.



При поиске максимума энтропии учитываются дополнительные условия
1. Постоянство внутренней энергии
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2. Закон сохранения массы элементов
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где UП — внутренняя энергия;
ЭЛl — число молей химического элемента в системе;
m — число химических элементов в системе;
n — число атомов элемента в веществе.
Поиск максимума энтро90
пии основан на методе неопределенных множителей Лагранжа. В отличие от

[1] система уравнений не линеаризуется с введением новых допущений, а
оптимизируется методом Нелдера-Мида.

База данных термодинамических свойств веществ реализована в Microsoft
Access. Это позволяет просматривать и редактировать данные с использованием
стандартных средств.

Программный комплекс реализован с использованием языка html, что дает
возможность вносить изменения в исходный текст и адаптировать алгоритм под
конкретные задачи.
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