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Важнейшими термодинамическими свойствами веществ являются энтальпия образования, энтальпии испарения, плавления и сублимации, а также абсолютная энтропия. Основным экспериментальным методом определения энтальпии образования является калориметрия сгорания. С использованием метода переноса,  торсионно-эффузионного и статического методов возможно измерение энтальпий испарения и сублимации большинства органических соединений. Энтальпия плавления определяется методом дифференциально-сканирующей калориметрии.
При изучении процессов и превращений, протекающих при повышенных температурах, важным является знание величин абсолютных энтропий. Измерения теплоемкости веществ от 5-10 К до комнатных температур является методом получения значений абсолютных энтропий. 
Часто экспериментальное определение термодинамических свойств связано с большими трудностями, обусловленными повышенными требованиями к степени чистоты вещества, его термической стабильности. Поэтому, в настоящее время, наряду с натурным экспериментом, всё больше внимание уделяется численному эксперименту - расчетным процедурам квантовой химии и статистической физики.

На основании структурных и колебательных характеристик соединений (конформационного состава, совокупности частот нормальных колебаний и т.д.) возможно определение термодинамических функций веществ в широком интервале температур. С использованием ab initio методов предсказывают величины энтальпий образования в газовой фазе и выполняют оптимизацию геометрии молекул.
