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МОДЕЛЮВАННЯ ТЕРМОДИНАМІЧНОГО ПРОЦЕСУ  

В ТЕХНОЛОГІЇ СИЛІКАТІВ 
 

Розроблена інформаційна підсистема моделювання термодинамічного процесу в тех-
нології силікатів. Реалізовано алгоритм розрахунку залежності зміни енергії Гіббса від показ-
ників температури. Побудовано базу даних хімічних елементів та їх термодинамічних власти-
востей. Запропонований програмний продукт може використовуватися для отримання чисе-
льного та графічного результатів термодинамічного аналізу в технології силікатів. 

Ключові слова: термодинаміка, силікати, математична модель. 
 
The information subsystem of modeling of thermodynamic process in silicates technology is 

developed. The algorithm for calculating the dependence of the Gibbs energy change on the 
temperature indicator is implemented. A database of chemical elements and their thermodynamic 
properties was constructed. The proposed software product can be used to obtain numerical and 
graphical results of thermodynamic analysis in silicate technology. 

Keywords: thermodynamics, silicates, mathematical model. 
 

Постановка проблеми 
Вивчення нових хіміко-технологічних процесів неможливо без попереднього термоди-

намічного аналізу та розрахунку. Це дозволяє не вдаючись до хімічних дослідів вирішувати 
важливіші науково-дослідні та виробничі завдання. Зокрема, визначення умов, за яких даний 
процес (хімічна реакція) стає можливим (температура, концентрація, тиск).  

Будучи найбільш складним розділом неорганічної та фізичної хімії, хімія силікатів бу-
дує свій теоретичний фундамент на основі різних сучасних методів дослідження, зокрема тер-
модинамічному, як одному з найбільш бездоганних, який дозволяє охоплювати всю сукупність 
складних явищ, що відбуваються при хімічних взаємодіях і фазових перетвореннях.  

Цінність співвідношень хімічної термодинаміки найчастіше обмежується відсутністю 
достатніх термодинамічних даних. Перелік речовин, які становлять інтерес для хіміко-
технологічної практики, постійно зростає.  

Актуальність теми роботи полягає у тому, що експериментальне визначення термоди-
намічних характеристик ускладнено і накопичення довідкових даних про термодинамічні влас-
тивості речовин відстає від запитів споживачів. Становить інтерес можливість розрахунку тер-
модинамічних функцій з використанням емпіричних методів. Рішення зазначених задач доці-
льно проводити з використанням обчислювальної техніки тому, що це дозволить провести тер-
модинамічний розрахунок без великих витрат часу та ресурсів. 

Аналіз останніх досліджень та публікацій 
Проведенню термодинамічного аналізу присвячено багато сучасних досліджень [1—6]. 

Але питанню автоматизації розрахунків в публікаціях не приділено уваги. Термодинамічний 
метод дослідження проведено або з використанням програм, реалізованих за допомогою засо-
бів MS Office, зокрема Exсel, або за допомогою специфічного програмного забезпечення, опис 
якого не наведено. 

Формулювання мети дослідження 
Метою роботи є підвищення якості та забезпечення автоматизації проведення термоди-

намічного дослідження, а саме розрахунку залежності енергії Гіббса від температури за раху-



180                                                                                                  Математичне моделювання № 2(39) 2018 

нок проектування та програмної реалізації математичної моделі термодинамічного розрахунку 
в технології силікатів. 

Для досягнення цієї мети виконано наступні завдання: 
− проектування інформаційної підсистеми для моделювання термодинамічного проце-

су в технології силікатів [7]; 
− реалізація алгоритму розрахунку залежності енергії Гіббса від температурного ряду;  
− розробка програмного забезпечення для розрахунку залежності енергії Гіббса від те-

мператури. 
− розробка простого у використанні та інтуїтивно зрозумілого інтерфейсу для корис-

тувача; 
− створення та наповнення єдиної бази хімічних речовин та їх термодинамічних влас-

тивостей.  
– забезпечення виведення результату обчислення у чисельному та графічному вигляді. 

Виклад основного матеріалу 
Термодинамічний метод дослідження дозволяє теоретично здійснювати рішення біль-

шості завдань шляхом використання порівняно невеликого числа термічних констант, що бе-
руть участь в реакціях, не вдаючись до трудомістких і часом технічно неможливих експеримен-
тів з вивчення рівноваги. 

У відкритих системах для реакцій, що протікають при постійному тиску і температурі 
про направлення процесу та рівновагу в системі судять за зміною енергії Гіббса. Термодинамі-
чна можливість реакції визначається знаком зміни енергії Гіббса. Використовуючи довідникові 
дані про термодинамічні властивості речовин можна розрахувати стандартну зміну цієї функції, 
яка використовується для оцінки термодинамічної ймовірності реакції. 

Для обчислення зміни стандартної енергії Гіббса можна скористатися ентропійним ме-
тодом розрахунку. В основу обраного методу покладено термодинамічне рівняння Гіббса:  

000
NTT STHG ∆−∆= , 

де 0
TG  — енергія Гіббса; 0

TH∆  — ентальпія реакції; 0
ТS∆  — ентропія реакції; T  — температу-

ра, К. 
Вихідними даними для розрахунку є 0

298
0
298 , SH ∆∆  та теплоємності речовин, що беруть 

участь в реакції. На початку визначається тепловий ефект і зміна ентропії реакції в стандартних 
умовах:  

∑∆=∆ 0
298

0
298 HH , 

∑∆=∆ 0
298

0
298 GG . 

Далі визначається рівняння зміни теплоємності в залежності від температури реакції: 
2−∆+∆+∆=∆ cTbTaC p , 

де pC∆  — теплоємність реакції; cba ∆∆∆ ,,  — стандартні коефіцієнти; Т — температура, К. 

Інтегруючи отримане рівняння теплоємності та підставляючи в нього 0
298H∆ , КТ 298= , 

обчислюється постійна інтегрування 0H∆ : 

cbaHH ∆+∆−∆−∆=∆
298
1

2
289298

2
0
2980 . 

Після обчислення постійної інтегрування 0H∆ , визначається рівняння 0
TG∆  реакції для 

будь-якої температури:  
yTcTbTTaTHGT +∆−∆−∆−∆=∆ −12

0
0 5.05.0ln . 

Підставляючи значення 0
298H∆  та КТ 298=  в отримане рівняння, визначається постій-

на інтегрування y : 
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2982985.02985.0298ln298 12
0

0
298 ycbaHG +∆−∆−∆−∆=∆ − . 

Наприкінці алгоритму складається рівняння залежності енергії Гіббса від температури: 
yTcTbTTaTHGT +∆−∆−∆−∆=∆ −12

0
0 5.05.0ln . 

На рис. 1 зображено алгоритм роботи інформаційної підсистеми термодинамічного роз-
рахунку. 

 

 
Рис. 1. Блок-схема алгоритму роботи інформаційної підсистеми термодинамічного  

розрахунку в технології силікатів 
 

Розроблювана інформаційна підсистема термодинамічного розрахунку вимагає велико-
го обсягу взаємоузгоджених величин трьох термодинамічних властивостей та коефіцієнтів рів-
няння залежності теплоємності від температури: 

– стандартної ентальпії, Н; 
– стандартної енергії Гіббса, G; 
– стандартної ентропії, S; 
– коефіцієнтів рівняння теплоємності a , b , c . 
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Для зручності роботи користувача з підсистемою термодинамічного розрахунку до бази 
даних додано два додаткових поля: 

– поле ідентифікатор, ID; 
– поле з назвами хімічних речовин, Name. 
У таблиці 1наведено структуру бази даних розроблюваної інформаційної підсистеми. 
В полі «Ім’я поля в таблиці» наведено перелік полів таблиці у базі даних. Поле «Тип 

даних» відображає тип даних вихідних значень. 
 
Таблиця 1. Структура бази даних підсистеми термодинамічного розрахунку 
 

Ім’я поля в таблиці Тип даних Ключове поле 
ID INTEGER так 

Name VARCHAR – 
H VARCHAR – 
G VARCHAR – 
S VARCHAR – 
A VARCHAR – 
B VARCHAR – 
C VARCHAR – 

 
Для створення інформаційної підсистеми обрано засоби WEB-розробки тому, що вони 

мають повний необхідний функціонал для реалізації поставлених задач. Головне вікно підсис-
теми — це вікно будь-якого браузера. Для коректної роботи розробленої підсистеми термоди-
намічного розрахунку в технології силікатів локально повинно бути встановлено на персональ-
ному комп’ютері додаткове програмне забезпечення, зокрема Open server версії 5+. 

Елементи інтерфейсу: поля для введення та вибору вхідних даних; поля для виведення 
графічного та чисельного результату; поля для виведення проміжних значень ентропії, енергії 
Гіббса, ентальпії та коефіцієнтів рівняння теплоємності хімічної реакції.  

Відображення графічних результатів термодинамічного розрахунку представлено за до-
помогою бібліотеки мови JavaScript – Plotly.  

Інтерфейс містить два типи полів введення вхідних даних:  
–  список хімічних елементів: випадаючий список елементів з бази даних хімічних 

елементів [8]; 
–  поле введення кількості хімічних елементів. 
Поля для введення хімічних елементів сприймають лише англійські символи не залежно 

від регістра. Поля для введення кількості хімічних елементів мають початкове значення, яке 
дорівнює одиниці. Поля для виведення результатів мають обмеження на редагування користу-
вачем. 

В інтерфейсі інформаційної підсистеми передбачено поля виведення проміжних значень 
ентропії, енергії Гіббса, ентальпії, коефіцієнтів рівняння теплоємності та значення температури 
початку проходження реакції та поле для побудови графіка залежності енергії Гіббса від тем-
ператури. 

Після полів введення вхідних даних розміщено дві кнопки: 
–  кнопка «Розрахувати»: запуск обчислювального процесу; 
–  кнопка «Очистити»: очищення полів введення / виведення даних, графічного та чи-

сельних результатів. 
Для тестування розробленого програмного продукту було обрано наступні хімічні реак-

ції: 
22 22 SiOBaOSiOBaO ⋅→+ , 

22 SiOMnOSiOMnO ⋅→+ . 
На рис. 2—5 зображено чисельні та графічні результати тестування інформаційної під-

системи термодинамічного розрахунку в технології силікатів. 
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Рис. 2. Чисельний результат обчислень за хімічною реакцією  
22 22 SiOBaOSiOBaO ⋅→+  

 
 
 

 
 

Рис. 3. Графічний результат обчислень за хімічною реакцією  
22 22 SiOBaOSiOBaO ⋅→+  
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Рис. 4. Чисельний результат обчислень за хімічною реакцією  
22 SiOMnOSiOMnO ⋅→+  

 
 

 
 

Рис. 5. Графічний результат обчислень за хімічною реакцією  
22 SiOMnOSiOMnO ⋅→+  
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Висновки та перспективи подальших досліджень 
У запропонованій інформаційній підсистемі здійснено моделювання термодинамічного 

процесу в технології силікатів на основі алгоритму розрахунку залежності зміни енергії Гіббса 
від показників температури. Реалізовано базу даних хімічних елементів та їх термодинамічних 
властивостей на основі довідника [8]. 

В перспективі подальших досліджень — доопрацювання підсистеми з боку доповнення 
класів хімічних реакцій за рахунок збільшення кількості вхідних та вихідних речовин, що 
приймають участь у реакції. Необхідним є надання можливості редагування бази даних хіміч-
них елементів та їх термодинамічних властивостей з огляду на постійний зріст кількості хіміч-
них речовин саме у технології силікатів. 

Здобуті результати можна використовувати при проведенні термодинамічних розрахун-
ків, а також у навчальному процесі під час лабораторних занять з навчальних дисциплін, де ви-
користовуються термодинамічні дослідження. 
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MODELING OF THERMODYNAMIC PROCESS IN SILICATE TECHNOLOGIES 
Solodka N.O., Sigunov O.O., Aleksyeyev D.A. 
 
Abstract 
The study of new processes of chemical technology is impossible without a prior 

thermodynamic analysis and calculation. Timeliness is that the experimental definition of 
thermodynamic characteristics is complicated and the accumulate of reference data on the 
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thermodynamic properties of substances lags behind consumer inquiries. The possibility of calculating 
thermodynamic functions using empirical methods is of interest. It is advisable to carry out the above-
mentioned tasks with the use of computer technology, because it will allow thermodynamic 
calculation without the high costs of time and resources. 

The aim of the work is to improve the quality and automation of the thermodynamic study, to 
calculate the dependence of Gibbs energy on the temperature. It is achieved due to the program design 
and implementation of the mathematical model of thermodynamic calculation in silicate technology. 
To achieve this goal, the following tasks have been completed: 

− designing an information subsystem for modeling the thermodynamic process in silicate 
technology; 

− implementation of the algorithm for calculating the dependence of Gibbs energy on the 
temperature series; 

− development of software for calculating the dependence of Gibbs energy on temperature; 
− development of an easy-to-use and intuitive interface for the user; 
− creation and filling of data base of chemical substances and their thermodynamic properties; 
− enforcement of the decision in numerical and graphical form.  
In the proposed information subsystem, simulation of the thermodynamic process in silicate 

technology was carried out by the algorithm for calculating the depend of the Gibbs energy change on 
the temperature indicator.  

In the future, further research is a refinement of the subsystem on the side of supplementing 
the classes of chemical reactions by increasing the number of input and output agent that take part in 
the reaction. It is necessary to offer the possibility of editing the database of chemical elements and 
their thermodynamic properties, given the constant increase in the number of chemicals in the 
technology of silicates. 

The obtained results can be used for carrying out thermodynamic calculations, as well as in the 
educational process during laboratory lessons from disciplines where thermodynamic studies are used. 
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