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Название программы для ЭВМ:
Программа расчета коэффициентов активности компонентов в бинарных и тройных системах по
модели UNIFAC

Реферат:
Программа предназначена для формирования исходного массива данных для расчета
коэффициентов активности и их последующего вычисления по модели UNIFAC в системах из
трех и более органических компонентов по выбору пользователя. Программа реализована в
виде графического интерфейса (GUI) и четырех алгоритмов, основанных на модели UNIFAC и
реализуемых по выбору пользователя. Программа содержит геометрические и энергетические
характеристики 122 известных к настоящему времени функциональных групп, позволяющих
моделировать свойства всех известных классов органических соединений. Программа может
использоваться в экспериментальномопределении веществ хроматораспределительнымметодом
при исследовании фазовых равновесий систем, содержащих нефтепродукты, в качестве
идентификационного параметра и в экоаналитических исследованиях в Научном центре
«Экосистема».

Fortran, PythonЯзык программирования:

158 МБОбъем программы для ЭВМ:
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