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Постоянно растущие потребности науки и техники в надежных термодинамических данных для индивидуальных веществ диктуют переход на принципиально новые технологии генерации рекомендуемых справочных таблиц. Опыт создания справочного издания "Термодинамические свойства индивидуальных веществ" [1] и его современного электронного продолжения ( http://www.chem.msu.su/rus/tsiv/welcome.html ) показал в последние годы экспоненциальный рост количества теоретических работ, на основе которых эксперты рекомендуют справочные таблицы. Это обстоятельство обусловлено успехами в развитии теоретических методов квантовой химии и широким распространением мощных вычислительных систем. Вместе с тем имеющиеся многочисленные программы квантовохимических расчетов не обеспечивают корректное вычисление термодинамических свойств в широком интервале температур. В связи с этим ставится задача создания разработки методов, комплекса расчетных модулей, а также интерфейса пользователя, которые бы решали задачу подготовки рекомендуемых справочных таблиц термодинамических свойств на основе информации из выходных файлов квантовохимических программ. 

В настоящем докладе рассмотрены методы расчетов термодинамических свойств индивидуальных веществ из первых принципов, представлено описание программного комплекса «Химера», реализующего поставленную задачу, и приведены примеры его использования с анализом достоверности получаемых данных. 

Работа выполнена при поддержке РФФИ (08-03-00221-а).
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