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 В лаборатории химической термодинамики МГУ разработан метод выпуклых оболочек, который позволяет однозначно, без использования начальных приближений и практически без ограничений на размерность пространства термодинамических переменных рассчитывать условия фазовых равновесий [1].

Этот метод использован в программе TernAPI, предназначенной для построения фазовых диаграмм трёхкомпонентных систем, их сечений и проекций. Алгоритм работы программы основан на геометрическом анализе проекции выпуклой оболочки множества энергий Гиббса всех фаз системы на плоскость треугольника Гиббса-Розебома. Исходными данными служат выражения для энергий Гиббса, при записи которых могут быть использованы модели NRTL, UNIQUAC, подрешёток, полиномиальные и др. 

Программа написана на языке MATLAB, она достаточно универсальна, имеет большие возможности визуализации решения, благодаря высокой скорости работы может эффективно применяться для решения обратных термодинамических задач. На рисунках приведены примеры диаграмм, рассчитанных в TernAPI на основе моделей, предложенных в [2] и [3]. 
Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ, грант №08-03-00506.
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Сечение фазовой диаграммы
системы Au‑Bi‑Sb при температуре 573 K
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Поверхность ликвидуса системы CsNO3‑KNO3‑NaNO3
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