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Разработана автоматизированная система ThermoPro 5 для расчета теплофизических свойств более 50 ве-

ществ. В автоматизированной системе в основном представлены современные уравнения состояния фунда-

ментального типа, а также вириальные уравнения состояния для высоких температур и давлений. В системе 

используется теоретическое уравнение состояния твердого вещества (метана, ксенона), построенное в рам-

ках теории возмущения,  где в качестве нулевого приближения выступает кристалл, состоящий из сфериче-

ских молекул, а в качестве потенциала возмущения – октуполь-октупольное взаимодействие молекул. Система 

обеспечивает расчет более 30 свойств, среди которых плотность, энтальпия, энтропия, теплоемкости, ско-

рость звука, вязкость, теплопроводность, изотермический дроссель-эффект, коэффициент объемного расши-

рения, число Прандтля и др. Эти величины могут быть определены в однофазной и двухфазной областях и на 

линиях фазового равновесия при достаточно большом диапазоне температур и давлений для девяти комбина-

ций независимых переменных. Модули расчета свойств веществ, входящие в систему, можно использовать в 

программах, предназначенных для решения прикладных задач.  

 

Ключевые слова: Автоматизированная система – Программный модуль –Октуполь – октупольное взаимодей-

ствие – Теплофизические свойства – Технически важные вещества – Уравнение состояния. 

 

 

Автоматизована система для визначення теплофізичних  
властивостей технічних речовин 
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Розроблена автоматизована система ThermoPro 5 для розрахунку теплофізичних властивостей більше 50 ре-

човин. В автоматизованій системі в основному представлені сучасні рівняння стану фундаментального типу, 

а також віріального рівняння стану для високих температур і тисків. В системі використовується теорети-

чне рівняння стану твердої речовини (метану, ксенону), побудоване в рамках теорії обурення, де в якості ну-

льового наближення виступає кристал, що складається з сферичних молекул, а в якості потенціалу обурення – 

октуполь-октупольна взаємодія молекул. Система забезпечує розрахунок понад 30 властивостей, серед яких 

густина, ен-тальпія, ентропія, теплоємності, швидкість звуку, в'язкість, теплопровідність, ізотермічний дро-

сель-ефект, коефіцієнт об'ємного розширення, число Прандтля та ін. Ці величини можуть бути визначені в 

однофазної і двофазної областях і на лініях фазового рівноваги при досить великому діапазоні температур і 

тисків для дев'яти комбінацій незалежних змінних. Модулі розрахунку властивостей речовин, що входять в си-

стему, можна використовувати в програмах, призначених для вирішення прикладних завдань. 

 

Ключові слова: Автоматизована система – Програмний модуль – Октуполь-октупольна взаємодія – Теплофі-

зичні властивості – Технічно важливі речовини – Рівняння стану. 
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1. Введение 

 

При решении многих задач проектирования и экс-

плуатации энергетического оборудования необходимо 

знание теплофизических свойств веществ, используе-

мых в качестве рабочих тел при функционировании 

аппаратов и машин, установок и систем. Для правиль-

ного представления происходящих процессов требуется 

достоверное описание термодинамических, транспорт-

ных, акустических и других свойств веществ.  

В последние годы появилось большое количество 

публикаций с уравнениями состояния веществ, в том 

числе перспективных в качестве холодильных агентов. 

В подавляющем большинстве случаев для уравнений 

состояния используется форма фундаментального 

уравнения состояния, выражающая энергии Гельмголь-

http://creativecommons.org/licenses/by/4.0/
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ца в зависимости от плотности и температуры. Такие 

уравнения можно разделить на два типа, соответству-

ющие поставленным задачам, – технические и научные. 

Соответственно различаются и требования, предъявля-

емые к таким описаниям свойств. 

Для определения теплофизических свойств веществ 

широко используются возможности вычислительной 

техники. В настоящее время создана новая версия ав-

томатизированной системы «ThermoPro», при разра-

ботке которой была поставлена задача обеспечить 

пользователей данными о теплофизических свойствах 

более широкого спектра веществ, используя уравнения 

состояния научного типа.  

В отличие от прежних версий [1, 2] новая версия си-

стемы должна определять для ряда веществ свойства на 

линиях отвердевания и плавления, а также рассчиты-

вать свойства твердых тел. Так, например, в система 

предусмотрен расчет термодинамических свойств ме-

тана с помощью теоретически обоснованного уравне-

ния состояния твердого метана, построенного в рамках 

теории возмущений, где в качестве опорной выступает 

система сферических молекул, а октуполь-октупольное 

взаимодействие является возмущением. Также в систе-

ме предусмотрен расчет термодинамических свойств 

твердого ксенона. 

 

2. Уравнения состояния, используемые в автомати-

зированной системе 

 

В разработанной автоматизированной системе в ос-

новном представлены современные многопараметриче-

ские уравнения состояния. В большинстве случаев ис-

пользуется форма фундаментального уравнения состо-

яния, выражающая энергию Гельмгольца в зависимости 

от плотности и температуры. 

В настоящее время обычно рассматривают несколь-

ко категорий многопараметрических уравнений состоя-

ния. Особый интерес представляют так называемые 

«эталонные уравнения состояния» – справочные урав-

нения, предназначенные для использования как в тех-

нических, так и в научных стандартах для описания 

термодинамических свойств определенного вещества. 

Достигнутая точность определения свойств может быть 

различной в зависимости от доступных наборов экспе-

риментальных данных и от используемых для разра-

ботки уравнений состояния методов.  

Первая группа эталонных уравнений состояния 

представляют собой высокоточные уравнения состоя-

ния, описывающие термодинамические свойства ве-

ществ с исключительно качественными эксперимен-

тальными данными. Точность определения свойств по 

таким уравнениям соответствует точности, которая 

может быть достигнута при использовании самых со-

временных экспериментальных установок для получе-

ния данных. Уравнения состояния первой группы могут 

использоваться для разнообразных научных и техниче-

ских приложений, которые охватывают, например, по-

требности в калибровке, тесты физических моделей, 

испытания новых измерительных приборов и т. п. 

Следует отметить, что получение надежных экспе-

риментальных данных и разработка высокоточных 

уравнений состояния очень трудоемки. Поэтому на се-

годняшний день уравнения состояния первой группы 

доступны только для нескольких веществ. К ним отно-

сятся: азот [3], аргон [4], двуокись углерода [5], вода и 

водяной пар [6], метан [7], этилен [8].   

Доступные сегодня вычислительные мощности 

компьютерной техники позволяют неограниченно ис-

пользовать высокоточные уравнения состояния в по-

вседневной работе. Типичными особенностями таких 

уравнений состояния первой группы является высокая 

точность в наиболее важных регионах для технических 

и научных потребностей, точное описание свойств в 

критической и околокритической области, возможность 

выполнения экстраполяции.  

Уравнения состояния второй группы также разрабо-

таны как уравнения высокого качества для определения 

термодинамических свойств ряда веществ, но из-за 

ограничений в отношении имеющихся эксперимен-

тальных данных или используемым методам получения 

уравнения они не удовлетворяют высоким требовани-

ям, которые предъявляются к вышерассмотренным 

уравнениям состояния. Уравнения второй группы ме-

нее точны (примерно в 5-10 раз), чем уравнения первой 

группы, не используют специальные подходы для опи-

сания критической и расширенной критической обла-

сти и не гарантируют хороших результатов при экстра-

поляции. Такие уравнения состояния достаточно точны 

для большинства технических приложений и для раз-

личных научных приложений, но когда требуются 

очень высокие точности, то их следует использовать с 

осторожностью.  

В данной автоматизированной системе в основном 

представлены фундаментальные уравнения состояния 

первой и второй группы. Кроме того, для ряда веществ 

(аргон, ксенон, криптон, неон, азот, кислород, воздух, 

водород, водяной пар, монооксид углерода, оксид азо-

та, фтор, шестифтористая сера) в системе используются 

вириальные уравнения состояния, предназначенные для 

области высоких температур (от 500 до 2500 К) и дав-

лений [9]. 

Автоматизированная система позволяет рассчиты-

вать термодинамические свойства 58 веществ, таких 

как: ацетон, азот, аммиак, аргон, бутан, вода и водяной 

пар, водород (нормальный), параводород, ортоводород, 

воздух, гелий-4, гексан, гептан, двуокись углерода, дей-

терий, ортодейтерий, парадейтерий, декан, диметило-

вый эфир, изобутан, изогексан, изопентан, кислород, 

ксенон, криптон, метан, монооксид углерода, неон, не-

опентан, нонан, окись этилена, оксид азота, октан, пен-

тан, пропан, сульфид водорода, фтор, шестифтористая 

сера, этан, этанол, этилен, R-116, R-1233zd(E), R-

1234yf, R-1234ze(E), R-125, R-134a, R-143a, R-152a, R-

161, R-218, R-227ea, R-23, R-245ca, R-245fa, R-32, R-

365mfc, R-41. 

Для расчета вязкости и теплопроводности исполь-

зуются аналитические зависимости этих свойств от 

температуры и плотности.  

 
3.  Характеристика автоматизированной системы 

 

В настоящее время разработана новая версия авто-

матизированной системы ThermoPRO 5. В этой версии 

число веществ, для которых термодинамические свой-

ства определяются по фундаментальным уравнениям 

состояния, увеличено до 58. В отличие от прежних вер-
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сий новая версия системы позволяет определять для 

ряда веществ свойства на линиях отвердевания и плав-

ления, а также рассчитывать свойства твердых тел. 

Так, например, система позволяет рассчитать тер-

модинамические свойства метана с помощью теорети-

чески обоснованного уравнения состояния твердого 

метана, построенного в рамках теории возмущений, где 

в качестве опорной выступает система сферических 

молекул, а октуполь-октупольное взаимодействие явля-

ется возмущением. Также в системе могут быть рассчи-

таны термодинамические свойства твердого ксенона. 

Система ThermoPRO предоставляет возможность 

пользователю:  

 выбрать из списка необходимое вещество для 

последующих расчетов; 

 выбрать единицы измерения (мольные или 

удельные); 

 указать число значащих цифр в выводимых ре-

зультатах расчета; 

 выбрать область термодинамической поверхно-

сти для вычислений (однофазная, двухфазная, на лини-

ях насыщения, отвердевания); 

 выбрать из общего числа рассчитываемых 

свойств необходимые для занесения в таблицу резуль-

татов; 

 выбрать пару независимых переменных – исход-

ных данных для расчета; 

 выбрать тип расчетов (единичный расчет либо 

для определения значений на изотермах и изобарах 

расчет в редактируемом диапазоне значений с задан-

ным шагом); 

 сохранить результаты расчетов в виде текстового 

файла для последующего анализа и печати. 

Программа позволяет получить полезную информа-

цию о веществе, например, сведения о параметрах в 

критической точке, в тройной точке, нормальной тем-

пературе кипения, вириальных коэффициентах, пара-

метрах потенциала, дипольном моменте, ацентриче-

ском факторе Питцера и др.  

Автоматизированная система ThermoPRO позволяет 

рассчитывать более 30 свойств, среди которых плот-

ность, энтальпия, энтропия, теплоемкости, скорость 

звука, вязкость, теплопроводность, изотермический 

дроссель-эффект, коэффициент объемного расширения, 

число Прандтля и др.  

Эти величины могут быть определены при одинна-

дцати заданных комбинациях независимых переменных 

(температура–давление, температура–степень сухости, 

давление–степень сухости, давление–энтальпия, давле-

ние–энтропия и др.), т.е. исходных данных для вычис-

лений в однофазной, двухфазной областях и на кривых 

фазового равновесия.  

Поскольку для пользователя данные о свойствах 

имеют ценность только при наличии информации о 

достоверности определяемых величин, в программе 

представлены оценки погрешностей свойств, например 

таких, как плотность в разных областях термодинами-

ческой поверхности, теплоемкости, скорость звука и др.   

Пользователь имеет возможность получить более 

подробную информацию о веществе, физических кон-

стантах, ссылку на литературные источники, из кото-

рых взяты уравнения состояния и уравнения для расче-

та транспортных свойств. Для каждого вещества при-

водятся рекомендованные интервалы значений темпе-

ратуры, плотности и давления, при которых справедли-

вы уравнения. 

Автоматизированная систем ThermoPRO позволяет 

в указываемом диапазоне значений температуры или 

давления с выбранным шагом рассчитать и занести в 

таблицу значения некоторых свойств на линиях плав-

ления. Пользователь также имеет возможность постро-

ить графики зависимостей давления и плотности от 

температуры на линиях плавления и отвердевания, за-

висимостей температуры от давления. Построенные 

графики имеется возможность сохранить для последу-

ющего использования, например в текстовых файлах. 

На рисунке 1 представлен внешний вид диалоговых 

окон разработанного приложения. 

 

 

Рисунок 1 – Диалоговые окна автоматизированной системы ThermoPro 5 
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Система позволяет вывести на экран диаграммы 

температура-энтропия для рассматриваемых веществ. В 

системе используются диаграммы T-S из монографии 

«Теплофизические свойства криогенных веществ», ав-

торы Якобсен и др. (Национальный институт стандар-

тов и технологий США) [10]. 

В автоматизированной системе используется тео-

ретическое уравнение состояния твердого вещества, 

построенное в рамках теории возмущения,  где в каче-

стве нулевого приближения выступает кристалл, состо-

ящий из сферических молекул, а в качестве потенциала 

возмущения – октуполь-октупольное взаимодействие 

молекул. Система позволяет рассчитывать свойства 

твердого метана и ксенона, внешний вид диалогового 

окна с результатами расчетов представлен на рисунке 2/  

Исходные тексты модулей написаны на языке про-

граммирования Free Pascal, а для создания самой си-

стемы использована открытая cреда разработки про-

граммного обеспечения Lazarus 1.6. Преимуществом 

свободного программного обеспечения является его 

общедоступность и бесплатность. Поэтому выбор дан-

ной среды визуального программирования позволяет 

снять все проблемы нелегального использования ли-

цензионного программного обеспечения. Интерфейс 

текущей версии автоматизированной системы – англо-

язычный.  

  

 

 
 

Рисунок 2 – Диалоговое окно с результатами расчетов термодинамических свойств твердого метана 

 

 

Автоматизированная система предназначена для 

функционирования под управлением операционной 

системы Windows. Входящие в нее модули расчета 

свойств веществ автономны и универсальны. При необ-

ходимости они могут быть включены в прикладные 

программы, связанные с расчетами теплофизических 

свойств для различных отраслей науки и техники. 

 

4. Заключение 

 

Разработаны программные модули для расчета 

теплофизических свойств ряда технически важных ве-

ществ, позволяющие использовать их в приложениях 

(прикладных программах) пользователей для многова-

риантных расчетов при решении технических и науч-

ных задач. Расширен перечень веществ, для которых 

разработанные модули используют большей частью 

современные высокоточные уравнения состояния. 
Включенные в систему уравнения с высокой точностью 

описывают экспериментальные данные. Разработана 

новая версия автоматизированной системы ThermoPro 

5, обеспечивающая пользователей данными о теплофи-

зических свойствах 58 веществ. Автоматизированная 

система ThermoPRO 5 позволяет рассчитывать более 30 

свойств. Новая версия системы позволяет определять 

для ряда веществ свойства на линиях отвердевания и 

плавления, а также рассчитывать свойства твердых тел. 

Система позволяет рассчитать термодинамические 

свойства метана с помощью теоретически обоснован-

ного уравнения состояния твердого метана, построен-

ного в рамках теории возмущений, где в качестве опор-

ной выступает система сферических молекул, а окту-

поль-октупольное взаимодействие является возмуще-

нием. Также в системе могут быть рассчитаны термо-

динамические свойства твердого ксенона. Упрощенные 

версии программных модулей используются в учебном 

процессе.  
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The automated system ThermoPro 5 for calculating the thermophysical properties of more than 50 substances was de-

veloped. The fundamental type modern equations of state are presented in the  automated system as well as the virial 

equations of state for high temperatures and pressures. The system uses the theoretical equation of the solid substance 

(methane, xenon) state, constructed in the framework of perturbation theory, where as the zero approximation a crystal 

consisting of spherical molecules appears, and the octupole-octupole interaction of molecules as the perturbation po-

tential. The system provides calculation of more than 30 properties, including density, enthalpy, entropy, heat capacity, 

sound velocity, viscosity, thermal conductivity, isothermal choke effect, coefficient of volumetric expansion, Prandtl 

number, etc. These values can be determined in single-phase and two-phase regions and on lines of phase equilibrium 

for a sufficiently large range of temperatures and pressures. for nine combinations of independent variables. The mod-

ules for calculating the properties of substances that are included into the system can be used in the programs intended 

for solving application problems. 
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