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Н
а страницах журнала 
CADmaster мы уже рассказы-
вали [1-2] о набирающем по-
пулярность среди российских 

проектировщиков сервере расчетов тер-
модинамических свойств и фазовых рав-
новесий Simulis Thermodynamics. Появ-
ление на отечественном рынке этого 
программного пакета – явление далеко 
не случайное, ведь в среде технологиче-
ского проектирования редко встретишь 
расчетный инструмент со столь широкой 
областью применения (его можно реко-
мендовать для использования в химиче-
ской, нефтехимической, нефтегазовой 
промышленности, энергетике и многих 
других отраслях). Тем самым Simulis по-
зволяет "объять необъятное" и избавить-

ся от тех "пробелов", которые могут 
остаться при использовании аналогич-
ных программных средств для расчетов 
физических свойств и фазовых равнове-
сий. Более того, Simulis Thermodynamics 
позиционируется как инструмент, с ко-
торым могут работать не только специа-
листы по термодинамике, но и рядовые 
проектировщики-технологи, что являет-
ся приятной неожиданностью для про-
граммы с такой сложной предметной 
областью. Ну а с локализацией Simulis 
Thermodynamics для русскоязычных 
пользователей, проведенной НТП Тру-
бопровод в 2012-2013 гг., удобство ис-
пользования данного инструмента вы-
росло в разы. В этой статье речь пойдет  
о нововведениях и улучшениях, появив-

шихся в программе за время, прошедшее 
с момента последней публикации.
На смену версии 1.4.8.0 Simulis 
Thermodynamics, речь о которой шла 
ранее [2], в феврале нынешнего года 
компанией ProSim SA была выпущена 
существенно обновленная программа – 
версия 2.0, предлагающая пользователю 
ряд значительных усовершенствований 
в области как расчетного функционала, 
так и пользовательского интерфейса. Но 
прежде всего следует отметить, что это 
первая версия Simulis, с которой начали 
поставляться русскоязычные материалы 
по ее использованию, в том числе –  
и подробное руководство (рис. 1) по 
термодинамическим моделям, исполь-
зующимся при расчетах.

SiMuliS therMoDynAMiCS.  
чтО НОвОгО?

Рис. 1
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Это руководство (точнее сказать, книга) 
имеет самостоятельную ценность даже 
без привязки к самой программе Simulis 
Thermodynamics, поскольку в нем опи-
сываются классические модели и мето-
ды расчетов теплофизических свойств  
и фазовых равновесий, а также новей-
шие, современные и актуальные иссле-
дования в данной области. И если упо-
минания первых можно встретить (хоть 
и нечасто) в специализированных спра-
вочниках и книгах на русском языке, то 
описания вторых в русскоязычной лите-
ратуре в настоящий момент просто нет, 
что делает указанное руководство неза-
менимым справочным пособием. Кроме 

того, любой пользователь теперь вместе 
с программой получает ряд примеров ее 
использования (с описанием пошаговой 
работы) на русском языке, описание ме-
тодов расчетов свойств чистых веществ  
и другие русскоязычные материалы.
Первое, что бросается в глаза при запу-
ске новой версии Simulis Thermo-
dynamics – это новый графический 
пользовательский интерфейс (рис. 2). 
Его внешний вид значительно изменил-
ся, стал более современным, более вы-
разительным, но при этом сохранил все 
привычные для пользователя возмож-
ности.
При работе над новым интерфейсом раз-
работчики постарались сделать его при-
вычным для пользователя. И действи-
тельно, при работе с программой курсор 
машинально по привычке тянется к нуж-
ной кнопке или пункту меню (рис. 3-4). 
Изменения в программе коснулись не 
только внешнего вида, но и расчетных 
возможностей. Так, в Simulis Thermo-
dynamics теперь появился специальный 
сервис оценки значений основных опор-
ных констант (критических давления  
и температуры, фактора ацентричности, 
нормальных температур кипения и плав-
ления и т.д.) чистых веществ (рис. 5). 
Этот сервис будет полезен в тех случаях, 
когда необходимое для расчетов свой-
ство какого-либо вещества нам неиз-
вестно. Поскольку экспериментальное 
определение большинства опорных 
констант химических веществ затруд-
нительно (а в отдельных случаях и вовсе 
невозможно), их можно также рассчи-
тывать по специальным эмпирическим 

Рис. 2

Рис. 3

Рис. 4
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корреляциям, и теперь Simulis способен 
выполнять такие расчеты автоматиче-
ски (для каждого из определяемых 
свойств в программе заложен целый ряд 
различных расчетных корреляций). 
Среди новых расчетных возможностей 
программы следует отметить функцию 
автоматической генерации структуры 
молекулы вещества (по модели UNIFAC 

(рис. 6)) по ее упрощенному линейному 
представлению – так называемому 
"smiles". Здесь важно пояснить, что до-
вольно часто на практике (особенно  
в последнее время) при расчете свойств 
и фазовых равновесий смесей химиче-
ских веществ их взаимодействие друг  
с другом учитывают по тому, какие 
функциональные группы входят в состав 

молекул взаимодействующих соедине-
ний. В прежних версиях Simulis пользо-
ватель при вводе нового вещества в базу 
данных программы мог указать его 
структуру (набор функциональных 
групп) для расчета взаимодействия этого 
вещества в смеси с другими. Теперь же 
программа может определить структуру 
вещества автоматически по известной 
структуре "smiles". "Smiles" расшифровы-
вается как Simplified Molecular-Input 
Line-Entry System – упрощенная система 
линейного представления молекул (на-
пример, структура пропана в этой систе-
ме – ССС, этанола – ССО, толуола – 
Cc1ccccc1 и т.д.). Эту структуру на прак-
тике можно легко получить для любого 
вещества, к примеру, в Интернете (в сети 
существует множество открытых баз 
данных по химическим соединениям – 
вроде chemweb.com или chemspider.com, 
в большинстве из которых приводятся 
"smiles"-структуры веществ) или в спе-
циальных справочных пособиях.
Эти новые дополнительные возможно-
сти программы значительно экономят 
время, которое пользователь тратит на 
работу с программой (в том числе на 
ввод данных и ведение баз данных ком-
понентов). Такая экономия времени до-
стигается и благодаря тому факту, что  
в новейшей версии Simulis оптимизиро-
вана работа на различных компьютерах  
с различными операционными система-
ми. Теперь Simulis Thermodynamics не 
только поддерживает все современные 
настольные операционные системы  
(в том числе Windows 8), но и существует 
в двух модификациях (32- и 64-разряд-
ной), каждая из которых предназначена 
для работы на машинах с соответствую-
щей архитектурой. 
Ну и, разумеется, расчетный функцио-
нал – самое "сердце" программы – тоже 
претерпел ряд изменений. Дело в том, 
что разработчики, идя в ногу со време-
нем, с каждой новой версией добавляют 
в программу новые расчетные модели  
и обновляют базы данных параметров 
бинарных взаимодействий на основе но-
вейших исследований. Так, в рассматри-
ваемой версии были реализованы новые 
температурно-зависимые параметры би-
нарных взаимодействий для различных 
пар компонентов по групповым моделям 
NRTL и UNIQUAC, а также предусмо-
трена возможность расчетов термодина-
мических свойств и фазовых равновесий 
смесей веществ по следующим новым 
моделям: 

 n кубическое уравнение состояния 
SRK-Twu (на основе уравнения 

Рис. 5

Рис. 6
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Соава-Редлиха-Квонга с "альфа-
функцией" и правилами смешения 
для полярных и неполярных компо-
нентов на основе исследований Twu);

 n кубическое уравнение состояния со 
смещением объема (VTPR – Volume-
translated Peng-Robinson), в том чис-
ле и в предикативной форме, позво-
ляющее достаточно точно описы-
вать зависимость удельного объема 
от давления и температуры как для 
газовой, так и для жидкой фазы. Это 
обеспечит возможность объединить 
использование метода групповых 
вкладов модели UNIFAC с преиму-
ществами единого уравнения со-
стояния для расчета в широком диа-
пазоне давлений и температур;

 n метод групповых вкладов для моде-
ли PPC-SAFT (GC-PPC-SAFT 
(рис. 7)), разработанный в сотруд-
ничестве с институтом IFPEN, по-
зволяет эффективно решать задачи 
расчетов равновесия систем пар-
жидкость и жидкость-жидкость (для 
несмешивающихся жидкостей) для 
углеводородов и кислородсодержа-
щих веществ (спиртов, кислот, эфи-
ров, кетонов). Такие продукты харак-
терны как для процессов нефтехи-
мии, так и для пищевой промышлен-
ности и производства биотоплива, 
поэтому важность этой новой воз-
можности программы трудно пере-
оценить;

 n уравнение состояния Сорейде-
Уитсона, учитывающее взаимную 

растворимость морской воды и угле-
водородов, которое основано на мо-
дификации уравнения состояния PR. 
Оно позволяет корректно учесть рас-
творимость углеводородов в морской 

воде, и наоборот – соленой воды  
в жидких углеводородах, в том числе 
при высоких давлениях и температу-
рах. Это даст возможность выпол-
нять расчеты ТФС и ФР при модели-
ровании процессов добычи в нефте-
газовых месторождениях, включая 
подводные;

 n модель ассоциации для фтороводо-
рода (на основе последних исследо-
ваний Ли-Кима и Виско-Кофке).

Таким образом, имея под рукой новей-
шую версию Simulis Thermo dynamics, 

пользователь получает доступ к самым 
актуальным и современным исследова-
ниям в области термодинамики, а также 
к рекомендациям по их использованию 
и расчетам. 

Работа над программой постоянно 
продолжается, и в ближайшее время 
в Simulis Thermodynamics ожидается 
появление еще ряда существенных 
усовершенствований. Так, к приме-
ру, в будущей версии разработчики 
планируют добавить удобную раз-
бивку термодинамических моделей 
на отдельные категории (с ростом 
количества доступных моделей по-
требность в данной функции стано-
вится все сильнее), а также усовер-
шенствовать расчетные возможно-
сти программы. Но, как говорится, 
всего не расскажешь – лучше один 
раз попробовать. Пробные версии 
программы всегда к вашим услугам!
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