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 Программный комплекс GEOCHEQ состоит из 
четырёх крупных блоков: 1) термодинамическая база 
данных и утилиты работы с нею; 2)блок утилит расчёта 
термодинамических свойств компонентов; 3)блок рас-
чёта равновесного состава системы; 4)блок расчёта ко-
эффициентов активности компонентов водного и газо-
вого растворов. 

1. База термодинамических данных построена на 
основе широко известного пакета SUPCRT92 [1] и до-
пускает изменения и дополнения, вносимые пользова-
телем. В частности, в настоящей версии комплекса база 
SUPCRT92 дополнена расширениями [2,3,4], согласо-
ванными с SUPCRT92 и использующими тот же HKF 
[5] формат данных. Таким образом, база данных про-
граммного комплекса GEOCHEQ в настоящее время 
содержит 194 минерала, 18 газов и 954 водных компо-
нента.  

Утилиты работы с базой термодинамических дан-
ных включают в себя: сервис выбора независимых 
компонентов (химических элементов) задачи; автома-
тизированный выбор из базы данных компонентов, со-
вместимых с заданными независимыми компонентами; 
дальнейший отбор пользователем компонентов для ис-
ключения из задачи; задание параметров состояния 
(температура и давление). Данные утилиты реализова-
ны инструментальными средствами MICROSOFT 
ACCESS под управлением WINDOWS 95. 

2. Расчёт термодинамических свойств компо-
нентов для заданных температуры и давления прово-
дится: для воды - по фундаментальному многопара-
метрическому уравнению Хилла [6]. Расчёт электро-
статических свойств H2O проводится по алгоритму Ар-
чера–Ванга [7]; для минералов и чистых газов - по 
трёхчленному уравнению Майера–Келли. Имеется 
возможность учёта фазовых превращений минералов 
при повышенных температурах и давлениях. Для этого 
в базе данных введены соответствующие поля для ми-
нералов, испытывающих 2 фазовых перехода, 3 фазо-
вых перехода и т. д. и написаны соответствующие рас-
чётные утилиты; для компонентов водной фазы (ио-
нов и нейтральных молекул) - по уравнению состоя-
ния Хелгесона-Киркхэма-Флауэрса (HKF) [5]. Исполь-
зование этого уравнения позволяет рассчитывать пре-
дельные термодинамические свойства водных частиц в 
широком диапазоне температур (0 – 1000°С) и давле-
ний  (1 – 6000 бар). 

3. Расчёт равновесного состава системы. Созда-
на программа CHEMEQ минимизации функции сво-
бодной энергии системы, составленной неидеальными 
растворными фазами. Программа реализует метод вы-
пуклого симплекса [8].  

4. Расчет коэффициентов активности 
компонентов фаз производится: для водного рас-
твора - по модели Питцера или Дебая-Хюккеля; для 
газового раствора - по уравнению Пенга-Робинсона 
[10].  
 

Современное состояние модели.  Современное со-
стояние базы данных позволяет рассчитывать химиче-
ские равновесия в системах, составленных твердыми 
фазами постоянного состава, и/или водным раствором 
(модель Дебая-Хюккеля) и/или идеальным газовым 
раствором. 
 Ниже показана схема взаимодействия блоков ба-
зы термодинамических данных и вычислительных мо-
дулей программного комплекса GEOCHEQ. Серым 
цветом закрашены уже созданные и отлаженные блоки 
программного комплекса. Не закрашенные блоки нахо-
дятся в процессе создания. При этом отдельные круп-
ные блоки еще не взаимодействуют между собой (та-
кие модули на диаграмме связаны пунктирными стрел-
ками. 
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Схема взаимодействия блоков базы термодинамических данных 
и вычислительных модулей модели: 

 
законченные блоки модели          действующие связи между блоками                 
 
незаконченные блоки модели   связи между блоками должны быть  

 установлены 

Выбор компонентов системы из базы, формирование стехиометрической матрицы 

База по парамет-
рам взаимодейст-

вия 

База по парамет-
рам взаимодейст-

вия 

Газы 
(18) 

Компоненты вод-
ного раствора 

(954) 

Программа 
минимизации 

свободной энергии 
системы 

Подпрограмма 
“Peng-Robinson” 

Подпрограмма 
“Pitzer” 

Твердые фазы 
(194) 

Результат 

Задание температуры и давления 

Расчет свободных энергий 
чистых компонентов 

Расчет параметров взаимодейст-
вия для данных Т и Р 

Выбор параметров 
взаимодействия из базы 


