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Существует множество методик расчета состава, термодинамических и теплофизических свойств диссоциированных продуктов сгорания, имеющие ряд ограничений. 
Иногда возникают нестандартные ситуации, рассмотрим некоторые из них. 
Для вычисления равновесного химического состава двухкомпонентного топлива необходимо рассчитать условную химическую  формулу топлива, зависящую от мольного стехиометрического соотношения компонентов æ[1]. Для случая алюминий + вода мольное стехиометрическое соотношение компонентов невозможно рассчитать, поскольку существует проблема деления на нуль; для случая трифлуорохлоурометан + молекулярный фтор - æ=0; для случая атомарный хлор + атомарный фтор, æ=-1, что вообще недопустимо. 
Для этого совершенствуются программные комплексы, учитывающие возникновение этих нестандартных моментов, позволяющие вводить ограничения и разрабатывать новые методы расчета. 
Главной особенностью при расчете химического состава термодинамических и теплофизических параметров является использование корректной базы данных по всем используемым веществам. Компьютерный анализ данных заключается – в сравнении полученных значений с экспериментальными или с проверенными временем и практикой результатами. Бывают ситуации, когда сравнение данных с результатами эксперимента невозможно, в связи с температурными режимами (свыше 1800…2000К). При  низких температурах невозможно рассчитать равновесный химический состав и приходится учитывать кинетику химических реакций и т.п. 
Математическое моделирование с использованием программного обеспечения и разработка новых программ, а также компьютерный анализ данных позволяют модернизировать методики расчета и максимально стремиться к идеалу.
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