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Термодинамическое моделирование многокомпонентных многофазных систем используется для ис-
следования и анализа поведения физико-химических систем на основе данных о химически равновес-
ных составах. Для решения задач термодинамического моделирования в РФЯЦ – ВНИИТФ разрабатыва-
ется программное средство TeDy [1, 2]. Программное средство TeDy 2.0 имеет модульную архитектуру,  
и включает в себя четыре программных модуля, каждый из которых предназначен для решения отде-
льного типа задач. TeDy 2.0 обеспечивает расчет химически равновесного состава в многокомпонен-
тных многофазных системах, расчет изменения термодинамических функций отдельных химических 
реакций, оценку значений термодинамических функций химических соединений (энтальпии образова-
ния, энтропии и изобарной теплоемкости) по их структуре и доступ к базе термодинамических данных.

В основе функции расчета равновесия лежит стехиометрический метод расчета суммарной энер-
гии Гиббса системы в зависимости от координат реакций. Координаты минимума рассчитываются 
одним из численных методов оптимизации. На основе значений координат реакций, соответствую-
щих минимуму энергии Гиббса, определяется равновесный вещественный состав.

Для оценки свойств различных соединений по данным об их структуре и агрегатном состоянии 
используется математическая модель на основе принципов QSPR (Quantitative Structure-Property 
Relationship) [3]. База данных программного средства обеспечивает хранение, просмотр и извлечение 
данных о термодинамических свойствах веществ и других данных, необходимых для расчетов [4].

Программное средство успешно применяется для моделирования радиохимических технологий 
замкнутого ядерного топливного цикла, например, при разработке термодинамической модели карбо-
термического синтеза мононитридов урана и плутония [5], при моделировании процессов волоксида-
ции отработавшего ядерного топлива [6], коррозионной активности топливной соли жидко-солевого 
реактора [7].
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