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Представлена обновленная версия разработанного ранее программного комплекса PhDi [1]. Комплекс предназначен для расчетов фазовых равновесий методом выпуклых оболочек. Принципиальная особенность данного метода, отличающая его от других аналогичных программ, заключается в отсутствии необходимости решать систему нелинейных уравнений или отыскивать координаты условного экстремума функций.
В обновленную версию программного комплекса PhDi введены два новых модуля – модуль расчета термодинамических функций по уравнениям состояния и модуль расчета с использованием моделей локального состава. В первом модуле для расчета фазовых диаграмм применяются уравнения состояния кубического типа – уравнения Редлиха-Квонга, Пенга-Робинсона и Соавэ, во втором – расчет ведется с использованием моделей Вильсона, NRTL, UNIQUAC.
Кроме того программный комплекс PhDi оснащен новой базой данных, содержащей критические параметры более 500 веществ. Эти параметры используются для расчетов термодинамических функций смесей полярных и слабо-полярных веществ, а также сверхкритических фаз.

Приведены примеры расчетов бинарных P-x и T-x диаграмм методом выпуклых оболочек с использованием уравнений состояния и моделей локального состава. Апробация работы обновленного комплекса проведена на следующих тестовых системах: метан–н-пропан, этанол–вода, сероуглерод–тетрахлористых углерод, азот – аргон, ацетон – гексан, хлор – нитрозилхлорид и др.

Обновленный пакет PhDi может быть использован как для расчета прикладных задач, так и в образовательном процессе (в курсах физической и неорганической химии, химической технологии и пр.)
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