Создание термодинамического расчётного комплекса PSC GUI
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С развитием химической термодинамики появляются всё более точные модели растворов электролитов. Однако пропорционально точности расчётов возрастает и их сложность: даже для оценки активности компонентов нужно громоздкое выражение, а расчёт равновесий требует использования нелинейной оптимизации, так как нельзя выразить равновесные концентрации напрямую. Из-за высокой сложности задачи для каждого расчёта необходимо писать отдельную программу, что затрудняет работу и увеличивает вероятность ошибок.

На сегодняшний день не существует универсального и современного программного обеспечения, которое позволило бы проводить такие расчёты быстро и единообразно. Даже в пределах одной лаборатории зачастую существуют разные реализации одной и той же модели. Основной проблемой оказывается быстрое решение прямой задачи, например, при выполнении обзора литературы для верификации опубликованных параметров или для расчёта свойств систем, используемых в практической работе. То же самое касается и практического применения термодинамических расчётов в промышленности.
Цель этой работы - создание универсального расчётного комплекса, который бы упростил исследование термодинамических свойств электролитов и унифицировал проводимые расчёты. Для достижения этой цели были поставлены следующие задачи: выбор термодинамической модели и её реализации, а также используемых языков программирования; создание интерфейса ввода, сохранения и загрузки термодинамических параметров; создание интерфейса для расчёта равновесных составов и термодинамических свойств систем.

В результате работы был создан расчётный комплекс PSC GUI на основе реализации модели Питцера-Симонсона-Клегга [1] на языке C++ с применением библиотек Qt. Созданное программное обеспечение позволяет решать прямую задачу термодинамического моделирования, не прибегая к программированию расчётов. Возможны сохранение и загрузка параметров и равновесий в формате json, расчёт равновесного состава для заданной системы, коэффициентов активности компонентов, осмотического коэффициента. В приложении также можно выбирать начальное приближение и граничные значения концентраций компонентов для поиска равновесий. Комплекс показал высокую точность расчётов при тестировании на различных литературных данных, включая H2SO4 - H2O [2], Na2SO4 - H2O [3].
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