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[bookmark: _Toc48311579][bookmark: _Toc132207316]Назначение и условия применения программы
[bookmark: _Toc48311470][bookmark: _Toc48311580]Программа Fluid PVT TCC 3.0 является библиотекой функций и классов на языке C++ для проведения расчетов и анализа термодинамических параметров флюида на основе уравнений состояния (далее - УРС, PVT) Peng-Robinson, Soave-Redlich-Kwong, Redlich-Kwong, Van der Waals и IAPWS для чистых веществ и смесей веществ.
[bookmark: _GoBack]Thermodynamic Characteristics Calculation library (далее - TCC) является набором функций и классов, написанных на языке C++, и предназначена для использования в любых программных продуктах. Библиотека TCC предназначена для вычисления различных величин термодинамических свойств чистых веществ и смесей веществ.
[bookmark: _Toc48311585][bookmark: _Toc132207317]Структура программы
В реализации библиотеки TCC использованы методы модульного и объектно-ориентированного программирования. Для основных наборов функциональных модулей были разработаны набор базовых интерфейсов на языке C++. Каждый из основных модулей TСС базируется на одном из интерфейсов, что обеспечивает единое поведение похожих по функционалу модулей и унифицированный подход для методов реализованного модуля. Пользователь TСС имеет возможность написать свой функциональный модуль, который может заменять или дополнять существующий функционал модулей, используя существующие интерфейсы.
Функционально исходный код ТСС делится на следующие основные части:
1) определения общих структур и констант;
2) уравнения состояния (далее УРС);
3) нахождение констант фазового равновесия;
4) нахождение корней уравнений произвольной степени;
5) вспомогательные функции;
6) база данных свойств веществ;
7) расчёт коэффициента вязкости;
8) расчёт коэффициента поверхностного натяжения;
9) расчёт коэффициента теплопроводности;
10) расчёт диэлектрической постоянной;
11) расчёт коэффициента преломления;
12) расчёт давления насыщенного пара;
13) построение фазовой диаграммы;
14) информационный модуль.
Пользователю предоставляется бинарный код, скомпонованный в библиотеки и набор файлов с описанием функционала. Для использования функционала пользователь должен включить в свой код необходимые файлы с описанием, используя директиву C++ #include, а также использовать необходимую библиотеку на стадии сборки своего ПО.
Установленное ПО имеет следующую структуру каталогов:
· \docs – файлы с документацией;
· \include – набор файлов с описанием функционала;
· \lib – бинарный код, скомпонованный в библиотеки;
· \tests – исполняемые файлы для тестирования;
· \tests\data –файлы с данными для тестирования;
В каталоге \include находятся следующие файлы:
· tcc_base_eos.hpp – описание базового класса УРС;
· tcc_common_eos.hpp – описание класса общего УРС;
· tcc_cubic_eos.hpp – описание класса обобщённого кубического УРС;
· tcc_cubic_pseudo_mixture.hpp – описание класса для вычисления параметров псевдо вещества для кубических УРС;
· tcc_db.hpp – описание функций для получения свойств веществ;
· tcc_dielectric_constant.hpp – описание функций для вычисления диэлектрической постоянной;
· tcc_equations.hpp – описание функций для нахождения корней уравнений;
· tcc_info.hpp – описание информационных функций;
· tcc_instances_eos.hpp – описание функций для получения свойств предопределённых свойств веществ;
· tcc_ip_eos.hpp – описание класса УРС, вычисляющего необходимый минимум величин идеально-газовой составляющей;
· tcc_pconfig.hpp – описание класса для работы с файлами конфигурации;
· tcc_phase_eenvelopes_eos.hpp – описание класса для построения фазовой диаграммы;
· tcc_phase_equil_eos.hpp – описание класса для нахождения констант фазового равновесия;
· tcc_pr_eos.hpp – описание класса УРС Peng-Robinson;
· tcc_pseudo_mixture.hpp – описание базового класса для построения псевдо вещества;
· tcc_refractive_index.hpp – описание функций для расчёта коэффициента преломления;
· tcc_rk_eos.hpp – описание класса УРС Redlich-Kwong;
· tcc_sg_eos.hpp – описание класса УРС для чистого вещества по модели Stiffened Gas;
· tcc_solve_ode.hpp – описание класса решателя систем обыкновенных дифференциальных уравнений;
· tcc_srk_eos.hpp – описание класса УРС Soave-Redlich-Kwong;
· tcc_structures.hpp – описание структур и констант, используемых при вызовах функционала библиотеки TCC.
· tcc_surface_tension.hpp – описание класса для расчёта коэффициента поверхностного натяжения чистых веществ, а также описание функций для расчёта коэффициента поверхностного натяжения для смеси веществ;
· tcc_thermal_conductivity.hpp – описание класса для расчёта коэффициента теплопроводности чистых веществ, а также описание функций для расчёта коэффициента теплопроводности для смесей веществ;
· tcc_trak_eos.hpp – описание класса УРС IAPWS для воды;
· tcc_utils.hpp – описание вспомогательных функций;
· tcc_vapour_pressure.hpp – описание класса для расчёта давления насыщенного пара чистых веществ;
· tcc_vdw_eos.hpp – описание класса УРС Van der Waals;
· tcc_viscosity.hpp – описание класса для расчёта вязкости чистых веществ, а также описание функций для расчёта вязкости для смесей веществ.
Для ОС Windows поставляется две библиотеки:
· \lib\tcc.lib – версия для 32-х битных ОС;
· \lib\tcc_x64.lib – версия для 64-х битных ОС.
Для ОС Ubuntu поставляется одна библиотека:
· /lib/libtcc.a – версия для 64-х битной ОС.
В каталоге \tests находятся исполняемые файлы для тестирования библиотеки TCC.
Для ОС Windows поставляется два исполняемых файла:
· \tests\tcc_tests.exe – версия для 32-х битных ОС;
· \tests\tcc_tests_x64.exe – версия для 64-х битных ОС.
Для ОС Ubuntu поставляется один исполняемый файл:
· /tests/tcc_tests – версия для 64-х битной ОС.
[bookmark: _Toc132207318]Характеристики программы
[bookmark: _Toc57210306][bookmark: _Toc132207319]Контроль правильности выполнения
Для контроля правильности выполнения кода библиотеки TCC была разработана тестовая система. На её основе написан ряд тестов различных классов: алгоритмические; проверка реакции на некорректно заданные параметры; сравнения с экспериментальными данными и данными из открытых источников о термодинамических свойствах веществ; сравнения с данными, сосчитанными по подобному открытому ПО; тесты производительности. В частности, сравнивались данные для Cp, Cv и скорости звука для некоторых простых газов и углеводородов с данными сайта https://www.engineeringtoolbox.com. По открытой библиотеке Thermo 0.1 by Caleb Bell, написанной на языке Python, были насчитаны различные данные для чистых веществ и смесей по УРС Peng-Robinson, Van der Waals, Redlich-Kwong, Soave- Redlich-Kwong, и затем эти данные сравнивались с аналогичными данными библиотеки TCC. 
[bookmark: _Toc48311475][bookmark: _Toc48311587][bookmark: _Toc132207320][bookmark: _Toc48311476][bookmark: _Toc48311588]Временные характеристики
В составе тестовой системы написаны тесты, измеряющие производительность функционала библиотеки TCC. Далее приведены некоторые результаты замеров производительности для различных функций и методов классов. Замеры проводились на компьютере со следующей конфигурацией:
· OC – Windows 10, 64-разрядная;
· Процессор – Intel© Core™ i5-8250U, 1.8 GHz;
· ОЗУ – 8 Gb.


Таблица 1 - Временные характеристики
	Функция или метод класса библиотеки TCC, параметры вызова
	Производитель-ность, тактов CPU на вызов

	IdealPartValues.Calculate; EOS_CP; IN_T
	10.67

	IdealPartValues.Calculate; EOS_S; IN_P_T
	67.94

	PengRobinsonEOS.Calculate; EOS_P; IN_V_T
	20.56

	PengRobinsonEOS.Calculate; EOS_V; IN_P_T
	160.73

	PengRobinsonEOS.Calculate; EOS_FUGACITY; IN_P_T
	264.96

	PengRobinsonEOS.Calculate; EOS_DCP; IN_P_T
	224.00

	PengRobinsonEOS.Calculate; EOS_DCP; IN_V_T
	56.36

	quadratic_equation_roots; STATUS_EQ_ORDER_2_DP
	11.34

	quadratic_equation_roots; STATUS_EQ_ORDER_2_DM 
	11.56

	cubic_equation_roots; STATUS_EQ_ORDER_3_DP
	173.07

	cubic_equation_roots; STATUS_EQ_ORDER_3_DM 
	121.34

	fourth_degree_equation_roots; STATUS_EQ_ORDER_4_DP_DM
	211.00

	search_newton_equation_real_roots; degree=5; all roots
	4280.61

	search_newton_equation_real_roots; degree=7; all roots
	17938.46

	search_newton_equation_real_roots; degree=9; all roots
	451396.51

	search_laguerre_equation_real_roots; degree=5; all roots
	54658.07

	search_laguerre_equation_real_roots; degree=7; all roots
	85760.65

	search_laguerre_equation_real_roots; degree=9; all roots
	113574.74

	PhaseEquilibriaEOS; PengRobinsonMixtureEOS; ncomp=2
	12388.74

	PhaseEquilibriaEOS; PengRobinsonMixtureEOS; ncomp=3
	24974.69

	PhaseEquilibriaEOS; PengRobinsonMixtureEOS; ncomp=5
	52742.77

	PhaseEquilibriaEOS; PengRobinsonMixtureEOS; ncomp=7
	227211.69



[bookmark: _Toc48311682][bookmark: _Toc132207321]Обращение к программе
Процедура вызова библиотеки TCC осуществляется вызовами методов классов и функций, входящих в её состав, из ПО, которое использует библиотеку TCC. Далее подробно приведено описание обращения ко всем классам и функциям библиотеки TCC.
[bookmark: _Toc132207322]Структуры и константы
Все структуры, константы, классы и функции библиотеки TCC находятся под namespace TCC. Описание структур и констант, используемых при вызовах функционала библиотеки TCC, находится в файле tcc_structures.hpp.
· const double R_ugc – универсальная газовая постоянная, Дж/моль/К;
· const double N_Avogadro – число Авогадро, моль-1;
· const double k_Boltzmann – постоянная Больцмана, Дж/К;
· const double NaN – константа, обозначающая нечисловое значение для величин в базе данных;
· enum Status – перечисление статуса операции:
1) STATUS_WARNING_PARTIAL_CONVERGENCE – предупреждение о неполной сходимости алгоритма вычисления заданной величины;
2) STATUS_WARNING_BAD_DATA – предупреждение о плохих данных;
3) STATUS_WARNING_NO_MEMORY – предупреждение о недостаточности памяти;
4) STATUS_WARNING_NO_DATA – предупреждение о недостаточности данных;
5) STATUS_OK – нормально завершенная операция;
6) STATUS_ERR_INIT – ошибка инициализации;
7) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – ошибка использования неинициализированного объекта;
8) STATUS_ERR_NULL_PTR – ошибка использования нулевых указателей;
9) STATUS_ERR_ALLOC – ошибка выделения памяти;
10) STATUS_ERR_NOT_ENOUGH_BUFFER – ошибка использования буфера недостаточного размера;
11) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – ошибка использования некорректных параметров;
12) STATUS_ERR_INCONSISTENT_PARAMS – ошибка использования несогласованных параметров; 
13) STATUS_ERR_RANGE – ошибка использования некорректных параметров диапазона;
14) STATUS_ERR_FAILED – ошибка выполнения;
15) STATUS_ERR_UNSUPPORTED – ошибка использования неподдерживаемого запроса;
16) STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED – ошибка использования нереализованного запроса;
17) STATUS_ERR_BAD_REQUEST – ошибка использования неверного запроса;
18) STATUS_ERR_BAD_RESULT – ошибка вычисления некорректного результата;
19) STATUS_ERR_CONVERGENCE – ошибка сходимости алгоритма вычисления заданной величины;
20) STATUS_ERR_MATH – ошибка математических вычислений, например, деление на 0, взятие логарифма от отрицательного числа и т.п.;
21) STATUS_EQ_ORDER_0 – уравнение, в котором все коэффициенты, кроме свободного, равны 0, нет корней;
22) STATUS_EQ_ORDER_1 – линейное уравнение, один действительный корень;
23) STATUS_EQ_ORDER_2_DM – квадратное уравнение с дискриминантом < 0, два комплексных корня;
24) STATUS_EQ_ORDER_2_D0 – квадратное уравнение с дискриминантом = 0, один действительный корень;
25) STATUS_EQ_ORDER_2_DP – квадратное уравнение с дискриминантом > 0, два действительных корня;
26) STATUS_EQ_ORDER_3_DM – кубическое уравнение с дискриминантом < 0, два комплексных корня и один действительный;
27) STATUS_EQ_ORDER_3_D0 – кубическое уравнение с дискриминантом = 0, один или два действительных корня;
28) STATUS_EQ_ORDER_3_DP – кубическое уравнение с дискриминантом > 0, три действительных корня;
29) STATUS_EQ_ORDER_4_DM – уравнение 4-й степени с дискриминантом < 0, четыре комплексных корня;
30) STATUS_EQ_ORDER_4_DP – уравнение 4-й степени с дискриминантом > 0, четыре действительных корня;
31) STATUS_EQ_ORDER_4_D0 – уравнение 4-й степени с дискриминантом = 0, два действительных корня;
32) STATUS_EQ_ORDER_4_DP_DM – уравнение 4-й степени, два действительных и два комплексных корня;
33) STATUS_EQ_ORDER_4_D0_DM – уравнение 4-й степени, один действительный и два комплексных корня;
34) STATUS_EQ_ORDER_4_DP_D0 – уравнение 4-й степени, три действительных корня;
35) STATUS_EQ_ORDER_N – уравнение степени N;
36) STATUS_EOS_STATE_LIQUID – вещество в жидкой фазе;
37) STATUS_EOS_STATE_LIQUID – вещество в газовой фазе;
38) STATUS_EOS_WARNING_FLUIDSTATE_MISMATCH – несоответствие результирующего состоянию флюида состоянию, запрошенному при вычислении;
Подробно эти статусы рассмотрены в конкретных функциях;
· enum CalculatedParams – перечисление запроса расчёта.
1) UNKNOWN – неизвестный параметр;
2) EOS_P – давление P;
3) EOS_PS – давление насыщенного пара PS;
4) EOS_T – температура T;
5) EOS_V – молярный объём V;
6) EOS_VIRIAL_B – второй вириальный коэффициент B;
7) EOS_Z – коэффициент сжимаемости Z;
8) EOS_GAMMA – коэффициент летучести γ;
9) EOS_FUGACITY – летучесть f;
10) [bookmark: _Hlk8048414]EOS_H – энтальпия H;
11) EOS_S – энтропия S;
12) EOS_U – внутренняя энергия u;
13) EOS_CP – изобарная теплоёмкость Cp;
14) EOS_CV – изохорная теплоёмкость Cv;
15) EOS_DH – отклонение энтальпии от значения в идеально-газовом состоянии ΔH;
16) EOS_DS – отклонение энтропии от значения в идеально-газовом состоянии ΔS;
17) EOS_DCP – отклонение изобарной теплоёмкости от значения в идеально-газовом состоянии ΔCp;
18) EOS_DCV – отклонение изохорной теплоёмкости от значения в идеально-газовом состоянии ΔCv;
19) EOS_C – скорость звука C;
20) EOS_ISOTHERM_COMPRESS_RATIO – изотермический коэффициент сжимаемости β;
21) EOS_VOLUME_EXPANSION_RATIO – температурный коэффициент объемного расширения α;
22) EOS_THERMAL_PRESSURE_RATIO – термический коэффициент давления η;
23) EOS_ADIABAT – коэффициент адиабаты k;
24) EOS_DZDT_P – ;
25) EOS_DTDP_S – , коэффициент адиабатического расширения γ;
26) EOS_DTDP_H – , коэффициент Джоуля-Томсона ε;
27) EOS_DVDP_H – ;
28) EOS_DVDH_P – ;
29) EOS_DTDH_P – ;
30) EOS_DPDT_V – ;
31) EOS_DPDV_T – ;
32) EOS_DTDP_V – ;
33) EOS_DTDV_P – ;
34) EOS_DVDP_T – ;
35) EOS_DVDT_P – ;
36) EOS_DHDT_P – ;
37) EOS_DHDV_P – ;
38) EOS_DHDT_V – ;
39) EOS_DHDP_V – ;
40) EOS_DHDP_T – ;
41) EOS_DHDV_T – ;
42) EOS_DUDT_V – ;
43) EOS_DUDP_V – ;
44) EOS_DUDT_P – ;
45) EOS_DUDV_P – ;
46) EOS_DUDV_T – ;
47) EOS_DUDP_T – ;
48) EOS_DSDT_V – ;
49) EOS_DSDP_V – ;
50) EOS_DSDT_P – ;
51) EOS_DSDV_P – ;
52) EOS_DSDV_T – ;
53) EOS_DSDP_T – ;
54) EOS_KPE – расчёт констант фазового равновесия;
55) EOS_VIRIAL_C – третий вириальный коэффициент C;
56) EOS_HEAT_CAPACITY_RATIO – показатель адиабаты (коэффициент Пуассона), Cp/Cv;
57) EOS_SPECIFIC_GAS_CONSTANT – удельная газовая константа (specific gas constant), Cp-Cv;
58) EOS_DPSDT – ;
59) EOS_TS – температура насыщенного пара TS;
60) EOS_DTSDP – ;
61) EOS_DHVAP – удельная теплота парообразования и конденсации, ∆Hvap;
62) EOS_PIP – параметр определения фазы вещества (phase identification parameter);
63) EOS_DV – отклонение молярного объёма от значения в идеально-газовом состоянии ΔV;
64) EOS_DA – отклонение энергии Гельмгольца от значения в идеально-газовом состоянии ΔA;
65) EOS_DG – отклонение энергии Гиббса от значения в идеально-газовом состоянии ΔG;
66) EOS_DU – отклонение внутренней энергии от значения в идеально-газовом состоянии ΔU;
67) [bookmark: _Hlk10309172]EOS_D2PDT2_V – ;
68) EOS_D2PDV2_T – ;
69) EOS_D2TDP2_V – ;
70) EOS_D2TDV2_P – ;
71) EOS_D2VDP2_T – ;
72) EOS_D2VDT2_P – ;
73) EOS_D2PDTDV – ;
74) EOS_D2TDPDV – ;
75) EOS_D2VDPDT – ;
76) EOS_A – энергия Гельмгольца A;
77) EOS_G – энергия Гиббса G;
78) EOS_RO – плотность ρ;
79) EOS_HS – энтальпия Hs на линии насыщения;
80) EOS_ROS – плотность ρs на линии насыщения;
81) EOS_CPS – изобарная теплоёмкость Cps на линии насыщения;
82) EOS_DRODP_T – ;
83) EOS_DRODT_P – ;
84) EOS_DRODP_H – ;
85) EOS_DRODH_P – ;
86) EOS_DHSDP – ;
87) EOS_DROSDP – ;
88) EOS_DSSDP – ;
89) EOS_DUSDP – ;
90) EOS_REGION – номер области для УРС IAPWS;
91) EOS_VS – молярный объём Vs на линии насыщения;
92) EOS_DVSDP – ;
93) EOS_VSHIFTED – поправка для молярного объёма Vshifted;
94) EOS_AS – энергия Гельмгольца As на линии насыщения;
95) EOS_GS – энергия Гиббса Gs на линии насыщения;
96) EOS_DASDP – ;
97) EOS_DGSDP – ;
98) EOS_DADT_V – ;
99) EOS_DADP_V – ;
100) EOS_DADT_P – ;
101) EOS_DADV_P – ;
102) EOS_DADV_T – ;
103) EOS_DADP_T – ;
104) EOS_DGDT_V – ;
105) EOS_DGDP_V – ;
106) EOS_DGDT_P – ;
107) EOS_DGDV_P – ;
108) EOS_DGDV_T – ;
109) EOS_DGDP_T – ;
110) EOS_CPE – расчёт фазовой диаграммы;
111) EOS_DUDP_RO – ;
112) EOS_DUDRO_P – ;
113) EOS_DPDRO_U – ;
114) EOS_DRODP_U – ;
115) EOS_BETAS – адиабатический коэффициент сжимаемости βS ;
116) EOS_ALPHAT – коэффициент изотермического напряжения 𝛼T – 
117) EOS_DVDP_S – ;
118) EOS_DVDS_P – ;
119) EOS_DRODP_S – ;
120) EOS_DRODS_P – ;
121) EOS_DTDS_P – ;
122) EOS_DPDH_S – ;
123) EOS_DPDS_H – ;
124) EOS_DTDH_S – ;
125) EOS_DTDS_H – ;
126) EOS_DVDH_S – ;
127) EOS_DVDS_H – ;
128) EOS_DRODH_S – ;
129) EOS_DRODS_H – ;
130) EOS_X – доля фазы x;
131) TC_K – коэффициент теплопроводности k;
132) TC_KS – коэффициент теплопроводности ks на линии насыщения;
133) ST_SIGMA – коэффициент поверхностного натяжения σ;
134) ST_SIGMAS – коэффициент поверхностного натяжения σs на линии насыщения;
135) VISCOSITY_MU – коэффициент вязкости μ;
136) VISCOSITY_MUS – коэффициент вязкости μs на линии насыщения;
137) CALC_USER_PARAM – параметр, определяемый пользователем.
Подробно CalculatedParams рассмотрены в конкретных методах классов и функциях;
· enum SetInputParams – перечисление определения входных параметров запроса расчёта:
1) IN_T – входной параметр – T;
2) IN_P_T – входные параметры – P и T;
3) IN_V_T – входные параметры – V и T;
4) IN_V_P – входные параметры – V и P;
5) IN_P – входной параметр – P;
6) IN_P_H – входные параметры – P и H;
7) IN_P_S – входные параметры – P и S;
8) IN_H_S – входные параметры – H и S;
9) IN_P_U – входные параметры – P и U;
10) IN_RO_P – входные параметры – ρ и P;
11) IN_RO_T – входные параметры – ρ и T;
12) IN_RO_U – входные параметры – ρ и U;
13) IN_P_T_RO – входные параметры – P, T и ρ;
14) IN_USER_PARAMS – параметр, определяемый пользователем.
Подробно SetInputParams рассмотрены в конкретных методах классов и функциях;
· enum FluidState – перечисление определения состояния флюида:
1) FLUID_UNKNOWN_STATE – флюид находится в однофазном состоянии (жидкость или газ);
2) FLUID_TWO_STATE – флюид находится в двухфазном состоянии жидкость-газ;
3) FLUID_STATE_GAS – флюид находится в газовой фазе;
4) FLUID_STATE_LIQUID – флюид находится в жидкой фазе.
· enum AlgorithmHint – перечисление определения выбора алгоритма:
1) ALG_HINT_NONE – нет конкретного указания выбора алгоритма, алгоритм будет выбран автоматически;
2) ALG_HINT_FAST – выбор более быстрого, но менее точного алгоритма;
3) ALG_HINT_ACCURATE – выбор более точного, но менее быстрого алгоритма.
· enum Units – перечисление типов величин измерения:
1) UNITS_UNKNOWN – неизвестный тип;
2) UNITS_SI_MOL – используются единицы системы Си, в качестве объёма используется молярный объём V, м3/моль;
3) UNITS_SI_KG – используются единицы системы Си, в качестве объёма используется удельный объём V, м3/кг.
· enum ChemicalType – перечисление определения химического вида компоненты:
1) CHEMICAL_UNKNOWN – неизвестный тип;
2) CHEMICAL_ACID – кислоты;
3) CHEMICAL_ALCOHOL – спирты;
4) CHEMICAL_ALKANE – алканы (парафины);
5) CHEMICAL_ALKENE – алкены;
· struct Range – структура для задания диапазонов. Её поля:
1) [bookmark: _Hlk7520668]double x0, x1 – границы диапазона.
· struct ResultList – структура результата выполненной операции, её поля:
1) double liquid – результат для жидкой фазы;
2) double gas – результат для газовой фазы.
Подробно ResultList рассмотрена в конкретных методах классов и функциях;
· struct InParams – структура описания входных параметров для запроса расчёта. Она содержит поля:
1) SetInputParams type – одно из значений enum SetInputParams;
2) FluidState  nstate – одно из значений enum FluidState;
3) CalculatedParams parameter – одно из значений enum CalculatedParams;
4) bool check_phase – указывает, что метод Calculate должен определить фазу вещества FluidState;
5) void *user_data – указатель на данные пользователя, если type равно IN_USER_PARAMS и/или parameter равен CALC_USER_PARAM;
6) double P – значение P, для которого необходимо вычислить параметр (используется для type, равного IN_P, IN_P_T, IN_V_P, IN_P_H, IN_P_S, IN_P_U, IN_RO_P;
7) double V – значение V, для которого необходимо вычислить параметр (используется для type, равного IN_V_T или IN_V_P;
8) double T – значение T, для которого необходимо вычислить параметр (используется для type, равного IN_T, IN_P_T, IN_V_T, IN_RO_T;
9) double H – значение H, для которого необходимо вычислить параметр (используется для type, равного IN_P_H, IN_H_S;
10) double S – значение S, для которого необходимо вычислить параметр (используется для type, равного IN_P_S, IN_H_S;
11) double U – значение U, для которого необходимо вычислить параметр (используется для type, равного IN_P_U, IN_RO_U;
12) double RO – значение ρ, для которого необходимо вычислить параметр (используется для type, равного IN_RO_P, IN_RO_T, IN_RO_U.
Подробно InParams рассмотрена в конкретных методах классов и функциях;
· struct _OutParams – структура описания выходных параметров для запроса расчёта, её поля:
1) ResultList *results – указатель на массив результатов;
2) int ncomps – размер массива результатов;
3) FluidState nstate – состояние флюида;
4) CalculatedParams parameter – дублирование поля InParams.parameter;
5) void *user_data – указатель на данные пользователя, если InParams.type равно IN_USER_PARAMS и/или InParams.parameter равен CALC_USER_PARAM.
Подробно OutParams рассмотрена в конкретных методах классов и функциях.
[bookmark: _Toc57210310][bookmark: _Toc132207323]Уравнения состояния
В библиотеке TCC описан абстрактный базовый класс УРС и реализовано несколько классов УРС, производных от этого базового класса.
[bookmark: _Toc132207324]Базовый класс уравнения состояния BaseEOS
Базовый класс УРС BaseEOS и базовый класс параметров BaseEOSParams описаны в исходном файле tcc_base_eos.hpp. Базовый класс является абстрактным и, поэтому, не может быть создан экземпляр такого класса. Можно создавать экземпляры производного от него класса, если в нём реализованы все виртуальные чистые методы. Методы класса BaseEOS:
· BaseEOS(void) – конструктор;
· virtual ~BaseEOS(void) – деструктор;
· virtual Status Init(const BaseEOSParams *init) = 0 – инициализация;
· virtual Status Close(void) = 0 – закрытие;
· virtual Status Reset(void) = 0 – сброс в начальное состояние;
· virtual Status SetParams(const BaseEOSParams *params) = 0 – установка параметров;
· virtual Status GetInfo(BaseEOSParams *info) const = 0 – получение текущих параметров;
· virtual Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out) = 0 – вычисление параметра уравнения состояния;
· virtual bool IsInit(void) const = 0 – проверка состояния инициализации;
· virtual Units GetUnits() const = 0 – выдача типа поддерживаемых величин измерения.
Более подробно методы класса BaseEOS будут рассмотрены в описании производных классов.
Методы и поля класса BaseEOSParams:
· BaseEOSParams(void) – конструктор;
· virtual ~BaseEOSParams(void) – деструктор;
· virtual BaseEOSParams& operator= (const BaseEOSParams& p) – переопределённый оператор копирования;
· virtual Status Init(int num_components) – инициализация;
· [bookmark: _Hlk7468840]virtual Status Close(void) – закрытие;
· virtual int GetNumComponents(void) const – получить число компонент;
· double *m_z – указатель на массив мольных долей компонент.
Более подробно методы класса BaseEOSParams будут рассмотрены в описании производных классов.
[bookmark: _Ref54095871][bookmark: _Toc132207325]Класс уравнения состояния IdealPartEOS
Класс УРС IdealPartEOS и класс параметров IdealPartEOSParams описаны в исходном файле tcc_ip_eos.hpp. Класс параметров IdealPartEOSParams используется для инициализации класса IdealPartEOS и для получения параметров класса IdealPartEOS. Класс IdealPartEOS является производным классом от BaseEOS. Он предназначен для расчёта идеально-газовых составляющих величин для смеси веществ на основе величин для компонент смеси. Рассчитываются изобарная теплоёмкость Cp, изохорная теплоёмкость Cv, энтальпия H и энтропия S. Ниже приведены формулы для расчёта этих величин для каждой компоненты.
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Класс IdealPartEOSParams является производным классом от BaseEOSParams. Он переопределяет методы базового класса и содержит дополнительные поля. Методы и поля класса IdealPartEOSParams:
· IdealPartEOSParams(void) – конструктор экземпляра класса;
· ~IdealPartEOSParams(void) – деструктор;
· IdealPartEOSParams& operator= (const IdealPartEOSParams& p) – переопределённый оператор копирования;
· Status Init(int num_components) – инициализация параметров, возвращает STATUS_ERR_INVALID_PARAMS, если num_components < 1;
· Status Close(void) – закрытие, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK;
· double **m_Acp – указатель на массив указателей на коэффициенты ai для вычисления изобарной теплоёмкости Cp по формуле (1);
· static const int m_num_Acp = 5 – число коэффициентов *m_Acp;
· double m_T0_H0 – базовая температура Tref в формуле (3) в °K для вычисления энтальпии H;
· double m_T0_S0 – базовая температура T0 в формуле (4) в °K для вычисления энтропии S;
· double m_P0_S0 – базовое давление P0 в формуле (4) в Па для вычисления энтропии S;
Методы класса IdealPartEOS:
· IdealPartEOS(void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· virtual ~IdealPartEOS(void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const BaseEOSParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NULL_PTR – если init == nullptr или init является указателем не на класс IPValuesParams;
2) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (init->m_T0_H0 < 0.0) || (init->m_T0_S0 <= 0.0) || (init->m_P0_S0 <= 0.0) || (init->GetNumComponents() < 1);
3) STATUS_ERR_ALLOC – если невозможно выделить память для внутренних данных;
4) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK.
· Status Reset(void) – сброс в начальное состояние. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status SetParams(const BaseEOSParams *params) – установка параметров. Если params является указателем не на класс IdealPartEOSParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращает статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если params == nullptr;
3) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (init->m_T0_H0 < 0.0) || (init->m_T0_S0 <= 0.0) || (init->m_P0_S0 <= 0.0) || (init->GetNumComponents() != 1);
4) STATUS_ERR_ALLOC – если невозможно выделить память для внутренних данных;
5) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status GetInfo(BaseEOSParams *info) const – получение текущих параметров экземпляра класса. Если info является указателем не на класс IdealPartEOSParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если info == nullptr;
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out) – вычисление параметра УРС. Метод позволяет вычислять термодинамические величины со следующими входными параметрами: in->type = IN_T; in->T – температура в °K, для которой необходимо посчитать требуемую величину; in->parameter может принимать одно из значений:
1) EOS_CP – изобарная теплоёмкость Cp, Дж/моль/К. Величина вычисляется по формуле:
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где  вычисляется по (1), zi – мольные доли компонент;
2) EOS_CV – изохорная теплоёмкость Cv, Дж/моль/К. Величина вычисляется по формуле (2);
3) EOS_H – энтальпия H, Дж/моль. Величина вычисляется по формуле:
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где  вычисляется по (3), zi – мольные доли компонент;
4) EOS_S – энтропия S, Дж/моль/К. Величина вычисляется по формуле:
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где  вычисляется по (4), zi – мольные доли компонент;
5) EOS_DHDT_V – , Дж/моль/К. Величина вычисляется по формуле (5);
6) EOS_DHDT_P – , Дж/моль/К. Величина вычисляется по формуле (5);
7) EOS_DSDT_V – , Дж/моль/К. Величина вычисляется по формуле (6);
8) EOS_DSDT_P – , Дж/моль/К. Величина вычисляется по формуле (6);
9) EOS_CP0_COMP – изобарная теплоёмкость Cp, Дж/моль/К. Величина вычисляется по формуле (1) для каждой компоненты смеси;
10) EOS_CV0_COMP – изохорная теплоёмкость Cv, Дж/моль/К. Величина вычисляется по формуле (2) для каждой компоненты смеси;
11) EOS_H0_COMP – энтальпия H, Дж/моль. Величина вычисляется по формуле (3) для каждой компоненты смеси;
12) EOS_S0_COMP – энтропия S, Дж/моль/К. Величина вычисляется по формуле (4) для каждой компоненты смеси;
13) EOS_DCP0DT_COMP – , Дж/моль/К2. Величина вычисляется для каждой компоненты смеси;
14) EOS_DCV0DT_COMP – , Дж/моль/К2. Величина вычисляется для каждой компоненты смеси;
15) EOS_DH0DT_COMP – , Дж/моль/К. Величина вычисляется для каждой компоненты смеси;
16) EOS_DS0DT_COMP – , Дж/моль/К2. Величина вычисляется для каждой компоненты смеси.
Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если in == nullptr или out == nullptr;
3) STATUS_ERR_UNSUPPORTED – если in->parameter является одним из перечисленных выше, а in->type != IN_T;
4) STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED – если in->parameter не является одним из перечисленных выше;
5) STATUS_EOS_WARNING_FLUIDSTATE_MISMATCH – если (in->nstate != FLUID_UNKNOWN_STATE) && (in->nstate != FLUID_STATE_GAS);
6) STATUS_OK – в случае успешной операции.
В случае успешно завершённой операции структура, на которую указывает out, будет заполнена следующим образом:
1) out->ncomps = init->GetNumComponents() для покомпонентных вычислений и 1 в остальных случаях;
2) out->nstate = FLUID_STATE_GAS;
3) out->parameter = in->parameter;
4) out->result->gas = out->result->liquid = вычисленное значение.
После вызова метода Calculate() необходимо использовать результаты out->result либо скопировать их до следующего вызова метода Calculate().
· bool IsInit(void) – проверка состояния инициализации, возвращает true, если экземпляр класса инициализирован и false, если не инициализирован;
· Units GetUnits() const – выдача типа поддерживаемых величин измерения UNITS_SI_MOL.
Пример вычисления значения изобарной теплоёмкости Cp при температуре 300°K для смеси метана (0.6) и этана (0.4):
#include "tcc_structures.hpp"
#include "tcc_mixip_eos.hpp"
void main(void) {
    TCC:: IdealPartEOSParams params;
    TCC:: IdealPartEOS eos;
    TCC::Status status;
    params.Init(2);
    params.m_P0_S0 = 101325;
    params.m_T0_H0 = 273.15;
    params.m_T0_S0 = 273.15;
    params.m_z[0] = 0.6;
    params.m_z[1] = 0.4;
    params.m_Acp[0][0] = 4.568;
    params.m_Acp[0][1] = -8.975e-03;
    params.m_Acp[0][2] = 3.631e-05;
    params.m_Acp[0][3] = -3.407e-08;
    params.m_Acp[0][4] = 1.091e-11;
    params.m_Acp[1][0] = 4.178;
    params.m_Acp[1][1] = -4.427e-03;
    params.m_Acp[1][2] = 5.660e-05;
    params.m_Acp[1][3] = -6.651e-08;
    params.m_Acp[1][4] = 2.487e-11;
    status = eos.Init(&params);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init %d\n", status);
    } else {
        TCC::InParams p_i;
        TCC::OutParams p_o;
        p_i.type = TCC::IN_T;
        p_i.T = 300;
        p_i.parameter = TCC::EOS_CP;
        status = eos.Calculate(&p_i, &p_o);
        if (status == TCC::STATUS_OK) {
            printf("Cp = %g\n", p_o.results->gas);
        } else {
            printf("Error Calculate %d\n", status);
        }
    }
}
[bookmark: _Toc132207326]Класс уравнения состояния CubicEOS
Класс УРС CubicEOS и класс параметров CubicEOSParams описаны в исходном файле tcc_cubic_eos.hpp. Класс параметров CubicEOSParams используется для инициализации и получения параметров класса CubicEOS и производных от него классов.  Класс CubicEOS является производным классом от BaseEOS. Он является абстрактным и, поэтому, не может быть создан экземпляр такого класса. Можно создавать экземпляры производного от него класса, если в нём реализованы все виртуальные чистые методы. Класс CubicEOS предназначен для расчёта термодинамических параметров для чистого вещества и смеси веществ по обобщённому четырёх параметрическому кубическому УРС. Для одного моля вещества обобщённое кубическое уравнение имеет вид:
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где
	
	(9)


	, b, c, d – константы, (Т) – температурная функция, равная единице при критической температуре, P – давление, Па; Т –температура, °К;  - мольный объем, м3/моль.
Практически все уравнения состояния Ван-дер-Ваальсовского типа являются частными случаями этого обобщённого уравнения.
Класс CubicEOSParams является производным классом от BaseEOSParams. Он переопределяет методы базового класса и содержит дополнительные поля. Методы и поля класса CubicEOSParams:
· CubicEOSParams(void) – конструктор экземпляра класса;
· ~CubicEOSParams(void) – деструктор;
· CubicEOSParams& operator= (const CubicEOSParams& p) – переопределённый оператор копирования;
· Status Init(int num_components) – инициализация параметров, возвращает статусы:
1) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS, если num_components < 1;
2) STATUS_ERR_ALLOC – если невозможно выделить память для внутренних данных;
· Status Close(void) – закрытие, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK;
· double *m_Tc – массив критических температур в °K для каждой компоненты смеси;
· double *m_Pс – массив критических давлений в Па для каждой компоненты смеси;
· double *m_Omega – массив ацентрических факторов для каждой компоненты смеси;
· double *m_Shift – массив поправочных коэффициентов для расчёта параметра EOS_VSHIFTED для каждой компоненты смеси;
· double **m_k – двумерный массив коэффициентов бинарного взаимодействия для каждой компоненты смеси с каждой компонентой;
· double m_T0 – начальное приближение для вычисления температуры в °K;
· double m_eps – относительная погрешность для вычисления температуры;
· double m_max_iterations – максимальное число итераций для вычисления температуры;
· BaseEOS *m_ideal_part – указатель на инициализированный УРС для вычисления идеально-газовой составляющей смеси.
Методы класса CubicEOS:
· CubicEOS(void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· ~CubicEOS(void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const BaseEOSParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NULL_PTR – если init == nullptr или init является указателем не на класс CubicEOSParams;
2) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (init->m_Tc[i] <= 0.0) || (init->m_Pc[i] <= 0.0) || (init->m_eps <= 0.0) || (init->m_max_iterations < 1) || (init->GetNumComponents() < 1);
3) STATUS_ERR_INCONSISTENT_PARAMS – если УРС m_ideal_part инициализирован для числа компонент, отличного от num_components или его мольные доли m_z не совпадают с мольными долями данного УРС;
4) STATUS_ERR_ALLOC – если невозможно выделить память для внутренних данных;
5) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK.
· Status Reset(void) – сброс в начальное состояние. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status SetParams(const BaseEOSParams *params) – установка параметров. Если params является указателем не на класс CubicEOSParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращает статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если params == nullptr;
3) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (init->m_Tc[i] <= 0.0) || (init->m_Pc[i] <= 0.0) || (init->m_eps <= 0.0) || (init->m_max_iterations < 1) || (init->GetNumComponents() != 1);
4) STATUS_ERR_INCONSISTENT_PARAMS – если УРС m_ideal_part инициализирован для числа компонент, отличного от num_components или его мольные доли m_z не совпадают с мольными долями данного УРС;
5) STATUS_ERR_ALLOC – если невозможно выделить память для внутренних данных;
6) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status GetInfo(BaseEOSParams *info) const – получение текущих параметров экземпляра класса. Если info является указателем не на класс CubucEOSParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если info == nullptr;
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out) – вычисление параметра УРС. Метод позволяет вычислять термодинамические величины со следующими входными параметрами: in->type может быть IN_T, IN_P, IN_V_P, IN_V_T, IN_P_T в зависимости от значения in->parameter; in->T – температура в °K, для которой необходимо посчитать требуемую величину; in->P – давление в Па, для которого необходимо посчитать требуемую величину; in->V – мольный объем в м3/моль, для которого необходимо посчитать требуемую величину;  in->parameter может принимать одно из значений:
1) EOS_PS – давление насыщенного пара PS, Па для каждой компоненты смеси. in->type должен быть IN_T. Если виртуальная функция calc_PS_T не переопределена в производном классе, то величина вычисляется по обобщенному уравнению Lee и Kesler:
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где 


где Pc – критическое давление, Па; Tr = T/Tc, T – температура, °К, Tc – критическая температура, °К,   - ацентрический фактор.
2) EOS_DPSDT –  ; in->type должен быть IN_T. Величина вычисляется для каждой компоненты смеси.
3) EOS_TS – температура насыщенного пара TS для каждой компоненты смеси, °K; in->type должен быть IN_P. Если виртуальная функция calc_TS_P не переопределена в производном классе, то величина вычисляется по методу Ньютона из формулы (10). В качестве начального приближения берётся значение параметра m_T0. Процесс итерации происходит до достижения относительной погрешности вычисления m_eps, или до достижения количества итераций m_max_iterations.  Параметры m_T0, m_eps, m_max_iterations задаются при инициализации.
4) EOS_DTSDP –  ; in->type должен быть IN_P. Величина вычисляется для каждой компоненты смеси.
5) EOS_VIRIAL_B – второй вириальный коэффициент B. in->type должен быть IN_T. Величина вычисляется по формуле:

	
	(11)


6) EOS_VIRIAL_C – третий вириальный коэффициент C. in->type должен быть IN_T. Величина вычисляется по формуле:

	
	(12)



7) EOS_T – температура T, °K; in->type должен быть IN_V_P. Если виртуальная функция calc_T_VP не переопределена в производном классе, то величина вычисляется по методу Ньютона из формулы (23). В качестве начального приближения берётся значение параметра m_T0. Процесс итерации происходит до достижения относительной погрешности вычисления m_eps, или до достижения количества итераций m_max_iterations.  Параметры m_T0, m_eps, m_max_iterations задаются при инициализации.
8) EOS_P – давление P, Па; in->type должен быть IN_V_T. Величина вычисляется по формуле (8).
9) EOS_V – молярный объём V, м3/моль; in->type должен быть IN_P_T. Величина вычисляется из уравнения (8), приведённого относительно молярного объема :
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10) EOS_Z – коэффициент сжимаемости Z; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:

	
	(14)


11) EOS_FUGACITY – летучесть f, Па; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется для каждой компоненты смеси из формулы:
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где i – номер компоненты, bi, ci, di – коэффициенты уравнения (8), записанного для чистого вещества i, zi – мольная доля компоненты;
12) EOS_GAMMA – коэффициент летучести γ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется для каждой компоненты по формуле:
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13) EOS_DCP – отклонение изобарной теплоёмкости от значения в идеально-газовом состоянии ΔCp, Дж/моль/К; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
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14) EOS_DCV – отклонение изобарной теплоёмкости от значения в идеально-газовом состоянии ΔCv, Дж/моль/К; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
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15) EOS_DH – отклонение энтальпии от значения в идеально-газовом состоянии ΔH, Дж/моль; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(19)


16) EOS_DS – отклонение энтропии от значения в идеально-газовом состоянии ΔH, Дж/моль/К; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(20)


17) EOS_CP – изобарная теплоёмкость Cp, Дж/моль/К; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется как сумма идеально-газовой составляющей Cp0 и отклонения изобарной теплоёмкости от значения в идеально-газовом состоянии ΔCp;
18) EOS_CV – изохорная теплоёмкость Cv, Дж/моль/К; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется как сумма идеально-газовой составляющей Cv0 и отклонения изобарной теплоёмкости от значения в идеально-газовом состоянии ΔCv;
19) EOS_H – энтальпия H, Дж/моль; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется как сумма идеально-газовой составляющей H0 и отклонения энтальпии от значения в идеально-газовом состоянии ΔH;
20) EOS_S – энтропия S, Дж/моль/К; in->type должен быть IN_P_T. Величина вычисляется как сумма идеально-газовой составляющей S0 и отклонения энтропии от значения в идеально-газовом состоянии ΔS;
21) EOS_DZDT_P – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
22) EOS_DPDT_V – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
23) EOS_DPDV_T – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
24) EOS_DTDP_V – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
25) EOS_DTDV_P – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
26) EOS_DVDP_T – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
27) EOS_DVDT_P – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
28) EOS_D2PDT2_V – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
29) EOS_D2PDV2_T – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
30) EOS_D2PDTDV – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
31) EOS_DHVAP – удельная теплота парообразования и конденсации, ∆Hvap, Дж/моль; in->type должен быть IN_T. Величина вычисляется только для num_component=1 по формуле:
	
	(21)


32) EOS_PIP – параметр определения фазы вещества (phase identification parameter); in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(22)


Если PIP>1, то вещество находится в жидкой фазе, если PIP<=1, то вещество находится в газовой фазе;
33) EOS_CP0_COMP – изобарная теплоёмкость идеально-газовой составляющей Cp0, Дж/моль/К. Величина вычисляется по формуле (1) для каждой компоненты смеси;
34) EOS_CV0_COMP – изохорная теплоёмкость идеально-газовой составляющей Cv0, Дж/моль/К. Величина вычисляется по формуле (2) для каждой компоненты смеси;
35) EOS_H0_COMP – энтальпия идеально-газовой составляющей H0, Дж/моль. Величина вычисляется по формуле (3) для каждой компоненты смеси;
36) EOS_S0_COMP – энтропия идеально-газовой составляющей S0, Дж/моль/К. Величина вычисляется по формуле (4) для каждой компоненты смеси;
37) EOS_DCP0DT_COMP – , Дж/моль/К2. Величина вычисляется для каждой компоненты смеси;
38) EOS_DCV0DT_COMP – , Дж/моль/К2. Величина вычисляется для каждой компоненты смеси;
39) EOS_DH0DT_COMP – , Дж/моль/К. Величина вычисляется для каждой компоненты смеси;
40) EOS_DS0DT_COMP – , Дж/моль/К2. Величина вычисляется для каждой компоненты смеси.
Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если in == nullptr или out == nullptr;
3) STATUS_ERR_UNSUPPORTED – если in->parameter является одним из перечисленных выше, а in->type для него не поддерживается. Также этот статус возвращается, если для вычисления параметра нужна идеально-газовая составляющая, а параметр m_ideal_part, использующийся при инициализации равен nullptr;
4) STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED – если in->parameter не является одним из перечисленных выше;
5) STATUS_ERR_CONVERGENCE – возвращается, если количество итераций при вычислении параметров EOS_T, EOS_TS, EOS_DPSDT и EOS_DTSDP достигло m_max_iterations.
6) STATUS_EOS_WARNING_FLUIDSTATE_MISMATCH – если (in->state == FLUID_TWO_STATE && out->nstate != FLUID_TWO_STATE) || (in->state == FLUID_STATE_GAS && out->nstate != FLUID_STATE_GAS && out->nstate != FLUID_TWO_STATE) || (in->state == FLUID_STATE_LIQUID && out->nstate != FLUID_STATE_LIQUID && out->nstate != FLUID_TWO_STATE);
7) STATUS_OK – в случае успешной операции.
В случае успешно завершённой операции структура, на которую указывает out, будет заполнена следующим образом:
1) out->ncomps = num_components для in->parameter = EOS_PS, EOS_DPSDT, EOS_TS, EOS_DTSDP, EOS_FUGACITY, EOS_GAMMA;
2) out->ncomps = 1 для остальных in->parameter;
3) out->nstate = FLUID_UNKNOWN_STATE, если in->nstate = FLUID_UNKNOWN_STATE и вещество при заданных входных данных находится в однофазном состоянии (кроме параметра EOS_PIP);
4) out->nstate = FLUID_TWO_STATE, если вещество при заданных входных данных находится в двухфазном состоянии;
5) out->nstate = FLUID_STATE_GAS, если при заданных входных данных вещество находится в газовой фазе;
6) out->nstate = FLUID_STATE_LIQUID, если при заданных входных данных вещество находится в жидкой фазе;
7) out->parameter = in->parameter;
8) out->result->gas = вычисленное значение для газовой фазы;
9) out->result->liquid = вычисленное значение для жидкой фазы;
10) Если вещество при заданных входных данных находится в однофазном состоянии, то out->result->gas и out->result->liquid  совпадают. 
После вызова метода Calculate() необходимо использовать результаты out->result либо скопировать их до следующего вызова метода Calculate();
· bool IsInit(void) – проверка состояния инициализации, возвращает true, если экземпляр класса инициализирован и false, если не инициализирован;
· Units GetUnits() const – выдача типа поддерживаемых величин измерения UNITS_SI_MOL;
· double GetCoeff_a(double T) const – возвращает значение коэффициента a из (8);
· double GetCoeff_b(double T) const – возвращает значение коэффициента b из (8);
· double GetCoeff_c(double T) const – возвращает значение коэффициента c из (8);
· double GetCoeff_d(double T) const – возвращает значение коэффициента d из (8);
· virtual void InitCoeffsComp(double *bc, double *cc, double *dc) = 0 – инициализация коэффициентов bi, ci, di уравнения (8), записанного для чистого вещества i. Производный класс должен иметь реализацию этого  метода для расчёта коэффициентов bi, ci, di для компонент, которая сохраняет их в массивы bc, cc, dc. Эта функция будет вызвана из метода CubicEOS::Init и CubicEOS::SetParams;
· virtual void InitCoeffs(const double *bc, const double *cc, const double *dc, double *b, double *c, double *d) = 0 – инициализация коэффициентов b, c, d уравнения (8), записанного для смеси веществ. Производный класс должен иметь реализацию этого метода для расчёта коэффициентов b, c, d для смеси веществ, массивы bc, cc, dc содержат коэффициенты bi, ci, di для компонент. Эта функция будет вызвана из метода CubicEOS::Init и CubicEOS::SetParams после вызова метода InitCoeffsComp;
· virtual double Calc_a(double T) = 0 – вычисление параметра a уравнения (8), записанного для смеси веществ. Производный класс должен иметь реализацию этого метода для расчёта коэффициента a для смеси веществ для заданной температуры T. Эта функция будет вызвана из метода CubicEOS::Calculate;
· virtual double Calc_da(double T) = 0 – вычисление первой производной параметра a уравнения (8), записанного для смеси веществ da/dT. Производный класс должен иметь реализацию этого метода для расчёта первой производной коэффициента a для смеси веществ для заданной температуры T. Эта функция будет вызвана из метода CubicEOS::Calculate;
· virtual double Calc_d2a(double T) = 0 – вычисление второй производной параметра a уравнения (8), записанного для смеси веществ d2a/dT. Производный класс должен иметь реализацию этого метода для расчёта второй производной коэффициента a для смеси веществ для заданной температуры T. Эта функция будет вызвана из метода CubicEOS::Calculate;
· virtual void Calc_a_da(double T, double &a, double &da) = 0 – вычисление параметра a и первой производной параметра a da/dT. Производный класс должен иметь реализацию этого метода для расчёта параметра a и первой производной коэффициента a для смеси веществ для заданной температуры T. Эта функция будет вызвана из метода CubicEOS::Calculate;
· virtual void Calc_a_da_d2a(double T , double &a, double &da, double &d2a) = 0 – вычисление параметра a, первой и второй производной параметра a da/dT и d2a/dT. Производный класс должен иметь реализацию этого метода для расчёта параметра a, первой и второй производной коэффициента a для смеси веществ для заданной температуры T. Эта функция будет вызвана из метода CubicEOS::Calculate;
· virtual double Calc_dadz(double T, int i) = 0 – вычисление первой производной параметра a уравнения (8), записанного для смеси веществ по мольному составу компоненты da/dzi. Производный класс должен иметь реализацию этого метода для расчёта параметра a, первой и второй производной коэффициента a для смеси веществ для заданной температуры T. Эта функция будет вызвана из метода CubicEOS::Calculate после вызова метода Calc_a;
· virtual Status calc_PS_T(double T, double *PS, int comp) – производный класс может переопределить этот метод для расчёта Ps по собственному алгоритму;
· virtual Status calc_DPSDT_T(double T, double *DPSDT, int comp) – производный класс может переопределить этот метод для расчёта  по собственному алгоритму;
· virtual Status calc_TS_P(double P, double *TS, int comp) – производный класс может переопределить этот метод для расчёта Ts по собственному алгоритму;
· virtual Status calc_DTSDP_P(double P, double *DTSDP, int comp) – производный класс может переопределить этот метод для расчёта  по собственному алгоритму;
· virtual Status calc_T_VP(double V, double P, double *T) – производный класс может переопределить этот метод для расчёта T по собственному алгоритму.
Производный класс должен переопределить метод Init, в котором он должен вызвать CubicEOS::Init с переданными ему параметрами.
Пример производного класса для УРС Van der Waals:
#include "tcc_cubic_eos.hpp"
namespace TCC
{
class VanDerWaalsEOS : public CubicEOS
{
public :
    VanDerWaalsEOS();
    ~VanDerWaalsEOS();
    Status Init(const BaseEOSParams *init);
    Status Close();
protected :
    void InitCoeffsComp(double *bc, double *cc, double *dc);
    void InitCoeffs(const double *bc, const double *cc, const double *dc, double *b, double *c, double *d);
    double Calc_a(double T);
    double Calc_da(double T);
    double Calc_d2a(double T);
    void Calc_a_da(double T, double &a, double &da);
    void Calc_a_da_d2a(double T, double &a, double &da, double &d2a);
    double Calc_dadz(double T, int i);
    Status calc_T_VP(double V, double P, double *T);
    double *m_ac;
    double *m_dadz;
    double m_am;
    double m_bm;
private :
    void SetDefault();
};
void VanDerWaalsEOS::SetDefault()
{
    m_ac = m_dadz = nullptr;
    m_am = m_bm = 0.0;
}
VanDerWaalsEOS::VanDerWaalsEOS()
{
    SetDefault();
}
VanDerWaalsEOS::~VanDerWaalsEOS(void)
{
    Close();
}
Status VanDerWaalsEOS::Close(void) 
{ 
    if (m_ac) {
        delete[] m_ac;
    }
    if (m_dadz) {
        delete[] m_dadz;
    }
    SetDefault();
    CubicEOS::Close();
    return STATUS_OK; 
}
Status VanDerWaalsEOS::Init(const BaseEOSParams* init)
{
    if (init == nullptr) {
        return STATUS_ERR_NULL_PTR;
    }
    if (init->GetNumComponents() < 1) {
        return STATUS_ERR_INVALID_PARAMS;
    }
    if (CubicEOS::IsInit() && init->GetNumComponents() != m_params.GetNumComponents()) {
        VanDerWaalsEOS::Close();
    }
    m_ac = new double [init->GetNumComponents()];
    m_dadz = new double [init->GetNumComponents()];
    if (m_ac == nullptr || m_dadz == nullptr) {
        VanDerWaalsEOS::Close();
        return STATUS_ERR_ALLOC;
    }
    Status sts = CubicEOS::Init(init);
    if (sts != STATUS_OK) {
        VanDerWaalsEOS::Close();
    }
    return sts;
}
void VanDerWaalsEOS::InitCoeffsComp(double* bc, double* cc, double* dc)
{
    for (int i = 0; i < m_params.GetNumComponents(); i ++) {
        double TcPc = m_params.m_Tc[i] / m_params.m_Pc[i];
        m_ac[i] = 27.0 / 64.0 * R_ugc * R_ugc * m_params.m_Tc[i] * TcPc;
        bc[i] = 1.0 / 8.0 * R_ugc * TcPc;
        cc[i] = 0.0;
        dc[i] = 0.0;
    }
}
void VanDerWaalsEOS::InitCoeffs(const double* bc, const double* cc, const double* dc, double* b, double* c, double* d)
{
    double bm;
    if (m_params.GetNumComponents() == 1) {
        bm = bc[0];
    } else {
        bm = 0.0;
        for (int i = 0; i < m_params.GetNumComponents(); i ++) {
            bm += m_params.m_z[i] * bc[i];
        }
    }
    *b = bm;
    *c = 0.0;
    *d = 0.0;
    if (m_params.GetNumComponents() == 1) {
        m_am = m_ac[0];
        m_dadz[0] = 2.0 * m_ac[0];
    } else {
        m_am = 0.0;
        for (int i = 0; i < m_params.GetNumComponents(); i ++) {
            m_dadz[i] = 0;
            for (int j = 0; j < m_params.GetNumComponents(); j ++) {
                m_am += m_params.m_z[i] * m_params.m_z[j] * sqrt(m_ac[i] * m_ac[j]) * (1.0 - m_params.m_k[i][j]);
                m_dadz[i] += m_params.m_z[j] * sqrt(m_ac[i] * m_ac[j]) * (1.0 - m_params.m_k[i][j]);
            }
            m_dadz[i] *= 2.0;
        }
    }
    m_bm = bm;
}
double VanDerWaalsEOS::Calc_a(double T)
{
    return m_am;
}
double VanDerWaalsEOS::Calc_da(double T)
{
    return 0.0;
}
double VanDerWaalsEOS::Calc_d2a(double T)
{
    return 0.0;
}
void VanDerWaalsEOS::Calc_a_da(double T, double &a, double &da)
{
    a = m_am;
    da = 0.0;
}
void VanDerWaalsEOS::Calc_a_da_d2a(double T, double &a, double &da, double &d2a)
{
    a = m_am;
    da = 0.0;
    d2a = 0.0;
}
double VanDerWaalsEOS::Calc_dadz(double T, int i)
{
    return m_dadz[i];
}
Status VanDerWaalsEOS::calc_T_VP(double V, double P, double* T)
{
    if (V <= 0.0 || P <= 0.0) {
        return STATUS_ERR_INVALID_PARAMS;
    }
    *T = (P + m_am / (V * V)) * (V - m_bm) / R_ugc;
    return STATUS_OK;
}
} // namespace TCC
[bookmark: _Toc132207327]Класс уравнения состояния PengRobinsonEOS
Класс УРС PengRobinsonEOS описан в исходном файле tcc_pr_eos.hpp. Класс PengRobinsonEOS является производным классом от CubicEOS. Он предназначен для расчёта термодинамических параметров для смеси веществ по кубическому УРС Peng-Robinson. Для одного моля вещества уравнение Peng-Robinson имеет вид:
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коэффициенты обобщённого уравнения (8) для компонент следующие:
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температурная функция (Т, ) имеет вид: 
	
	(29)


здесь P – давление, Па; Т – абсолютная температура, °К;  - мольный объем, м3/моль; i=1..N – номер компоненты, N – число компонент в смеси; i - ацентрический фактор i-го вещества; Tci – критическая температура i-го вещества, °К; Pci – критическое давление i-го вещества, Па; Tri = T/Tci; Pri = P/Pci.
Коэффициенты обобщённого уравнения (8) для смеси веществ имеют вид:
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zi, zj – молярные доли компонент i и j в смеси; kij – эмпирически подбираемый корректирующий множитель, называемый коэффициентом бинарного взаимодействия; ai, aj – коэффициенты для компонент (24), bi – коэффициенты для компонент (26), ci – коэффициенты для компонент (27), di – коэффициенты для компонент (28).
Методы класса PengRobinsonEOS:
· PengRobinsonEOS(void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· ~PengRobinsonEOS(void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const BaseEOSParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на BaseEOSParams. Возвращаемые статусы такие же, как и для CubicEOS::Init.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK.
· void InitCoeffsComp(double *bc, double *cc, double *dc) – инициализация коэффициентов для компонент bi (26), ci (27), di  (28);
· void InitCoeffs(const double *bc, const double *cc, const double *dc, double *b, double *c, double *d) – инициализация коэффициентов b, c, d по формулам (31), (32), (33);
· double Calc_a(double T) – вычисление параметра a по формуле (30);
· double Calc_da(double T) – вычисление первой производной параметра a;
· double Calc_d2a(double T) – вычисление второй производной параметра a;
· void Calc_a_da(double T, double &a, double &da) – вычисление параметра a и его первой производной;
· void Calc_a_da_d2a(double T , double &a, double &da, double &d2a) – вычисление параметра a и его первой и второй производной;
· double Calc_dadz(double T, int i) – вычисление первой производной параметра a по мольному составу компоненты i.
Пример вычисления значения молярного объёма V при температуре 100°K и давлении 100000 Па для смеси метана (0.6) и этана (0.4):
#include "tcc_structures.hpp"
#include "tcc_pr_eos.hpp"
void main(void) {
    TCC::CubicEOSParams params;
    TCC::PengRobinsonEOS eos;
    TCC::Status status;
    params.Init(2);
    params.m_z[0] = 0.6;
    params.m_z[1] = 0.4;
    params.m_eps = 0.001;
    params.m_max_iterations = 100;
    params.m_T0 = 300.0;
    params.m_Omega[0] = 0.011;
    params.m_Pc[0] = 45.99e+5;
    params.m_Tc[0] = 190.56;
    params.m_Omega[1] = 0.099;
    params.m_Pc[1] = 48.72e+5;
    params.m_Tc[1] = 305.32;
    params.m_k[0][0] = 0.0;
    params.m_k[0][1] = 0.005;
    params.m_k[1][0] = 0.005;
    params.m_k[1][1] = 0.0;
    status = eos.Init(&params);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init %d\n", status);
    } else {
        TCC::InParams p_i;
        TCC::OutParams p_o;
        p_i.type = TCC::IN_P_T;
        p_i.T = 100;
        p_i.P = 100000;
        p_i.parameter = TCC::EOS_V;
        status = eos.Calculate(&p_i, &p_o);
        if (status == TCC::STATUS_OK) {
            printf("Vg = %g\n", p_o.results->gas);
            printf("Vl = %g\n", p_o.results->liquid);
        } else {
            printf("Error Calculate %d\n", status);
        }
    }
}
[bookmark: _Toc132207328]Класс уравнения состояния VanDerWaalsEOS
Класс УРС VanDerWaalsEOS описан в исходном файле tcc_vdw_eos.hpp. Класс VanDerWaalsEOS является производным классом от CubicEOS. Он предназначен для расчёта термодинамических параметров для смеси веществ по кубическому УРС Van der Waals. Для одного моля вещества уравнение Van der Waals имеет вид:

	
	(34)



коэффициенты обобщённого уравнения (8) для компонент следующие:

	
	[bookmark: _Ref48120040](35)

	
	[bookmark: _Ref48120047](36)

	
	[bookmark: _Ref48120048](37)



здесь P – давление, Па; Т – абсолютная температура, °К;  - мольный объем, м3/моль; i=1..N – номер компоненты, N – число компонент в смеси; i - ацентрический фактор i-го вещества; Tci – критическая температура i-го вещества, °К; Pci – критическое давление i-го вещества, Па; Tri = T/Tci; Pri = P/Pci.
Коэффициенты обобщённого уравнения (8) для смеси веществ имеют вид:
	
	[bookmark: _Ref48120299](38)

	
	[bookmark: _Ref48120241](39)

	
	[bookmark: _Ref48120243](40)



zi, zj – молярные доли компонент i и j в смеси; kij –коэффициент бинарного взаимодействия; ai, aj – коэффициенты для компонент (35), bi– коэффициенты для компонент (36), ci, di – коэффициенты для компонент (37).
Методы класса VanDerWaalsEOS:
· VanDerWaalsEOS(void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· ~VanDerWaalsEOS(void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const BaseEOSParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на BaseEOSParams. Возвращаемые статусы такие же, как и для CubicEOS::Init.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK.
· void InitCoeffsComp(double *bc, double *cc, double *dc) – инициализация коэффициентов для компонент bi, ci, di;
· void InitCoeffs(const double *bc, const double *cc, const double *dc, double *b, double *c, double *d) – инициализация коэффициентов b, c, d;
· double Calc_a(double T) – вычисление параметра a;
· double Calc_da(double T) – вычисление первой производной параметра a;
· double Calc_d2a(double T) – вычисление второй производной параметра a;
· void Calc_a_da(double T, double &a, double &da) – вычисление параметра a и его первой производной;
· void Calc_a_da_d2a(double T , double &a, double &da, double &d2a) – вычисление параметра a и его первой и второй производной;
· double Calc_dadz(double T, int i) – вычисление первой производной параметра a по мольному составу компоненты i;
· Status calc_T_VP(double V, double P, double *T) –переопределённый метод для расчёта T по формуле
	
	(41)



[bookmark: _Toc132207329][bookmark: _Hlk48120855]Класс уравнения состояния RedlichKwongEOS
Класс УРС RedlichKwongEOS описан в исходном файле tcc_rk_eos.hpp. Класс RedlichKwongEOS является производным классом от CubicEOS. Он предназначен для расчёта термодинамических параметров для смеси веществ по кубическому УРС Redlich-Kwong. Для одного моля вещества уравнение Redlich-Kwong имеет вид:

	
	(42)



коэффициенты обобщённого уравнения (8) для компонент следующие:

	
	[bookmark: _Ref48121751](43)

	
	[bookmark: _Ref48121757](44)

	
	[bookmark: _Ref48121759](45)

	
	[bookmark: _Ref48121760](46)

	
	[bookmark: _Ref48121782](47)



температурная функция (Т, ) имеет вид: 
	
	(48)


здесь P – давление, Па; Т – абсолютная температура, °К;  - мольный объем, м3/моль; i=1..N – номер компоненты, N – число компонент в смеси; i - ацентрический фактор i-го вещества; Tci – критическая температура i-го вещества, °К; Pci – критическое давление i-го вещества, Па; Tri = T/Tci; Pri = P/Pci.
Коэффициенты обобщённого уравнения (8) для смеси веществ имеют вид:

	
	(49)

	
	(50)

	
	(51)

	
	(52)



zi – молярные доли компонент i в смеси; ai, aj – коэффициенты для компонент (43), bi – коэффициенты для компонент (45), ci – коэффициенты для компонент (46), di – коэффициенты для компонент (47).
Методы класса RedlichKwongEOS:
· RedlichKwongEOS(void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· ~RedlichKwongEOS(void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const BaseEOSParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на BaseEOSParams. Возвращаемые статусы такие же, как и для CubicEOS::Init.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK.
· void InitCoeffsComp(double *bc, double *cc, double *dc) – инициализация коэффициентов для компонент bi, ci, di;
· void InitCoeffs(const double *bc, const double *cc, const double *dc, double *b, double *c, double *d) – инициализация коэффициентов b, c, d;
· double Calc_a(double T) – вычисление параметра a;
· double Calc_da(double T) – вычисление первой производной параметра a;
· double Calc_d2a(double T) – вычисление второй производной параметра a;
· void Calc_a_da(double T, double &a, double &da) – вычисление параметра a и его первой производной;
· void Calc_a_da_d2a(double T , double &a, double &da, double &d2a) – вычисление параметра a и его первой и второй производной;
· double Calc_dadz(double T, int i) – вычисление первой производной параметра a по мольному составу компоненты i.
[bookmark: _Toc132207330][bookmark: _Hlk48122114]Класс уравнения состояния SoaveRedlichKwongEOS
Класс УРС SoaveRedlichKwongEOS описан в исходном файле tcc_srk_eos.hpp. Класс SoaveRedlichKwongEOS является производным классом от CubicEOS. Он предназначен для расчёта термодинамических параметров для смеси веществ по кубическому УРС Soave-Redlich-Kwong. Для одного моля вещества уравнение Soave-Redlich-Kwong имеет вид:

	
	(53)


коэффициенты обобщённого уравнения (8) для компонент следующие:

	
	[bookmark: _Ref48122771](54)

	
	(55)

	
	[bookmark: _Ref48122774](56)

	
	[bookmark: _Ref48122776](57)

	
	[bookmark: _Ref48122777](58)



температурная функция (Т, ) имеет вид: 
	
	(59)


здесь P – давление, Па; Т – абсолютная температура, °К;  - мольный объем, м3/моль; i=1..N – номер компоненты, N – число компонент в смеси; i - ацентрический фактор i-го вещества; Tci – критическая температура i-го вещества, °К; Pci – критическое давление i-го вещества, Па; Tri = T/Tci; Pri = P/Pci.
Коэффициенты обобщённого уравнения (8) для смеси веществ имеют вид:
	
	(60)

	
	(61)

	
	(62)

	
	(63)


zi, zj – молярные доли компонент i и j в смеси; kij –коэффициенты бинарного взаимодействия; ai, aj – коэффициенты для компонент – номер компоненты (54), bi – коэффициенты для компонент (56), ci – коэффициенты для компонент (57), di – коэффициенты для компонент (58).
Методы класса SoaveRedlichKwongEOS:
· SoaveRedlichKwongEOS(void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· ~ SoaveRedlichKwongEOS(void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const BaseEOSParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на BaseEOSParams. Возвращаемые статусы такие же, как и для CubicEOS::Init.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK.
· void InitCoeffsComp(double *bc, double *cc, double *dc) – инициализация коэффициентов для компонент bi, ci, di;
· void InitCoeffs(const double *bc, const double *cc, const double *dc, double *b, double *c, double *d) – инициализация коэффициентов b, c, d;
· double Calc_a(double T) – вычисление параметра a;
· double Calc_da(double T) – вычисление первой производной параметра a;
· double Calc_d2a(double T) – вычисление второй производной параметра a;
· void Calc_a_da(double T, double &a, double &da) – вычисление параметра a и его первой производной;
· void Calc_a_da_d2a(double T , double &a, double &da, double &d2a) – вычисление параметра a и его первой и второй производной;
· double Calc_dadz(double T, int i) – вычисление первой производной параметра a по мольному составу компоненты i.
[bookmark: _Toc132207331]Класс уравнения состояния CommonEOS
Класс УРС CommonEOS и класс параметров CommonEOSParams описаны в исходном файле tcc_common_eos.hpp. Класс параметров CommonEOSParams используется для инициализации класса CommonEOS и для получения параметров класса CommonEOS. Класс CommonEOS является производным классом от BaseEOS. Он предназначен для расчёта термодинамических параметров, зависящих от основных параметров, таких как V, P, Z, Cp, Cv, H, S и производных PVT, которые вычисляются с помощью УРС, передаваемого ему при инициализации.
Класс CommonEOSParams является производным классом от BaseEOSParams. Он переопределяет методы базового класса и содержит дополнительные поля. Методы и поля класса CommonEOSParams:
· CommonEOSParams(void) – конструктор экземпляра класса;
· ~CommonEOSParams(void) – деструктор;
· CommonEOSParams& operator= (const CommonEOSParams& p) – переопределённый оператор копирования;
· Status Init(int num_components) – инициализация параметров, возвращает STATUS_ERR_INVALID_PARAMS, если num_components < 1;
· Status Close(void) – закрытие, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK;
· BaseEOS *m_instance_eos – указатель на инициализированный класс УРС, который будет вызываться для расчёта частичных или основных величин.
Методы класса CommonEOS:
· CommonEOS(void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· ~CommonEOS(void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const BaseEOSParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NULL_PTR – если init == nullptr или init является указателем не на класс CommonEOSParams;
2) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (init->m_instance_eos == nullptr) || (init->GetNumComponents() < 1);
3) STATUS_ERR_INCONSISTENT_PARAMS – если не совпадают значения init->m_z со значениями m_z, заданными в УРС m_instance_eos или не совпадает значение init->GetNumComponents() со значением m_num_components, заданным в УРС m_instance_eos;
4) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если init->m_instance_eos не инициализирован;
5) STATUS_ERR_ALLOC – если невозможно выделить память для внутренних данных;
6) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK;
· Status Reset(void) – сброс в начальное состояние. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status SetParams(const BaseEOSParams *params) – установка параметров. Если params является указателем не на класс CommonEOSParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращает статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если params == nullptr;
3) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (params->m_instance_eos == nullptr) || (params->GetNumComponents() < 1);
4) STATUS_ERR_INCONSISTENT_PARAMS – если не совпадают значения params->m_z со значениями m_z, заданными в УРС m_instance_eos или не совпадает значение params->GetNumComponents() со значением m_num_components, заданным в УРС m_instance_eos;
5) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если params->m_instance_eos не инициализирован;
6) STATUS_ERR_ALLOC – если невозможно выделить память для внутренних данных;
7) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status GetInfo(BaseEOSParams *info) const – получение текущих параметров экземпляра класса. Если info является указателем не на класс CommonEOSParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если info == nullptr;
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out) – вычисление параметра УРС. Сначала метод делает вызов m_instance_eos->Calculate(in, out). Если возвращаемый статус не равен STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED, то больше ничего не вычисляется и происходит возврат этого статуса. Если возвращаемый статус равен STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED, то метод вычисляет термодинамические величины (используя вызовы m_instance_eos->Calculate для расчёта частичных параметров) со следующими входными параметрами: in->type может быть IN_T, IN_P, IN_V_P, IN_V_T, IN_P_T в зависимости от значения in->parameter; in->T – температура в °K, для которой необходимо посчитать требуемую величину; in->P – давление в Па, для которого необходимо посчитать требуемую величину; in->V – мольный объем в м3/моль, для которого необходимо посчитать требуемую величину;  in->parameter может принимать одно из значений:
1) EOS_C – скорость звука C, м/с·(кг/моль)0.5 (для m_instance_eos->GetUnits()==UNITS_SI_MOL) или м/с (для m_instance_eos->GetUnits()==UNITS_SI_KG); in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(64)


2) EOS_DTDP_H –  (коэффициент Джоуля-Томсона ε); in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(65)


3) EOS_DTDP_S – (коэффициент адиабатического расширения γ); in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(66)


4) EOS_ISOTHERM_COMPRESS_RATIO – изотермический коэффициент сжимаемости β; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(67)


5) EOS_VOLUME_EXPANSION_RATIO – температурный коэффициент объемного расширения α; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(68)


6) EOS_THERMAL_PRESSURE_RATIO – термический коэффициент давления η; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(69)


7) EOS_ADIABAT – коэффициент адиабаты k; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(70)


8) EOS_HEAT_CAPACITY_RATIO – показатель адиабаты (коэффициент Пуассона), Cp/Cv; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
9) EOS_SPECIFIC_GAS_CONSTANT – удельная газовая константа (specific gas constant), Cp-Cv; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
10) EOS_DVDP_H – ; in->type должен быть IN_P_T;
11) EOS_DVDH_P – ; in->type должен быть IN_P_T;
12) EOS_DTDH_P – ; in->type должен быть IN_P_T;
13) EOS_DHDT_P – ; in->type должен быть IN_P_T;
14) EOS_DHDV_P – ; in->type должен быть IN_P_T;
15) EOS_DHDT_V – ; in->type должен быть IN_P_T;
16) EOS_DHDP_V – ; in->type должен быть IN_P_T;
17) EOS_DHDP_T – ; in->type должен быть IN_P_T;
18) EOS_DHDV_T – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
19) EOS_DUDT_V – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
20) EOS_DUDP_V – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
21) EOS_DUDT_P – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
22) EOS_DUDV_P – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
23) EOS_DUDV_T – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
24) EOS_DUDP_T – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
25) EOS_DSDT_V – ; in->type должен быть IN_P_T;
26) EOS_DSDP_V – ; in->type должен быть IN_P_T;
27) EOS_DSDT_P – ; in->type должен быть IN_P_T;
28) EOS_DSDV_P – ; in->type должен быть IN_P_T;
29) EOS_DSDV_T – ; in->type должен быть IN_P_T;
30) EOS_DSDP_T – ; in->type должен быть IN_P_T;
31) EOS_DV – отклонение молярного объёма от значения в идеально-газовом состоянии ΔV; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(71)


32) EOS_DA – отклонение энергии Гельмгольца от значения в идеально-газовом состоянии ΔA; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(72)


33) EOS_DG – отклонение энергии Гиббса от значения в идеально-газовом состоянии ΔG; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(73)


34) EOS_DU – отклонение внутренней энергии от значения в идеально-газовом состоянии ΔU; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(74)


35) EOS_A –энергия Гельмгольца A; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(75)


36) EOS_G –энергия Гиббса G; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(76)


37) EOS_U –внутренняя энергия U; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(77)


38) EOS_D2TDP2_V – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
39) EOS_D2TDV2_P – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
40) EOS_D2VDP2_T – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
41) EOS_D2VDT2_P – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
42) EOS_D2TDPDV – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
43) EOS_D2VDPDT – ; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T;
44) EOS_PIP – параметр определения фазы вещества (phase identification parameter); in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:

	
	(78)



Если PIP>1, то вещество находится в жидкой фазе, если PIP<=1, то вещество находится в газовой фазе.
Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если in == nullptr или out == nullptr;
3) STATUS_ERR_UNSUPPORTED – если in->parameter является одним из перечисленных выше, а in->type для него не поддерживается. Также этот статус возвращается, если для вычисления параметра нужна частичная составляющая, вычисляемая по УРС m_instance_eos, а УРС m_instance_eos не поддерживает вычисление требуемого параметра;
4) STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED – если in->parameter не является одним из перечисленных выше и не поддерживается УРС m_instance_eos;
5) STATUS_ERR_CONVERGENCE – возвращается, если количество итераций при вычислении параметров EOS_T и EOS_TS достигло m_max_iterations.
6) STATUS_EOS_WARNING_FLUIDSTATE_MISMATCH – если (in->state == FLUID_TWO_STATE && out->nstate != FLUID_TWO_STATE) || (in->state == FLUID_STATE_GAS && out->nstate != FLUID_STATE_GAS && out->nstate != FLUID_TWO_STATE) || (in->state == FLUID_STATE_LIQUID && out->nstate != FLUID_STATE_LIQUID && out->nstate != FLUID_TWO_STATE);
7) STATUS_OK – в случае успешной операции.
В случае успешно завершённой операции структура, на которую указывает out, будет заполнена следующим образом:
1) out->ncomps = размер массива результатов;
2) out->nstate = FLUID_UNKNOWN_STATE, если in->nstate = FLUID_UNKNOWN_STATE и вещество при заданных входных данных находится в однофазном состоянии (кроме параметра EOS_PIP);
3) out->nstate = FLUID_TWO_STATE, если вещество при заданных входных данных находится в двухфазном состоянии;
4) out->nstate = FLUID_STATE_GAS, если при заданных входных данных вещество находится в газовой фазе;
5) out->nstate = FLUID_STATE_LIQUID, если при заданных входных данных вещество находится в жидкой фазе;
6) out->parameter = in->parameter;
7) out->result->gas = вычисленное значение для газовой фазы;
8) out->result->liquid = вычисленное значение для жидкой фазы;
9) Если вещество при заданных входных данных находится в однофазном состоянии, то out->result->gas и out->result->liquid  совпадают. 
После вызова метода Calculate() необходимо использовать результаты out->result либо скопировать их до следующего вызова метода Calculate().
· bool IsInit(void) – проверка состояния инициализации, возвращает true, если экземпляр класса инициализирован и false, если не инициализирован;
· Units GetUnits() const – выдача типа поддерживаемых величин измерения, возвращается тип m_instance_eos->GetUnits().
Пример вычисления значения скорости звука C при температуре 100°K и давлении 100000 Па для смеси метана (0.6) и этана (0.4):
#include "tcc_structures.hpp"
#include "tcc_ip_eos.hpp"
#include "tcc_pr_eos.hpp"
#include "tcc_common_eos.hpp"
void main(void) {
    TCC:: IdealPartEOSParams params_ip;
    TCC::IdealPartEOS eos_ip;
    TCC::CubicParams params_pr;
    TCC::PengRobinsonEOS eos_pr;
    TCC::CommonEOSParams params_c;
    TCC::CommonEOS eos_c;
    TCC::Status status;
    params_ip.Init(2);
    params_ip.m_P0_S0 = 101325;
    params_ip.m_T0_H0 = 273.15;
    params_ip.m_T0_S0 = 273.15;
    params_ip.m_z[0] = 0.6;
    params_ip.m_z[1] = 0.4;
    params_ip.m_Acp[0][0] = 4.568;
    params_ip.m_Acp[0][1] = -8.975e-03;
    params_ip.m_Acp[0][2] = 3.631e-05;
    params_ip.m_Acp[0][3] = -3.407e-08;
    params_ip.m_Acp[0][4] = 1.091e-11;
    params_ip.m_Acp[1][0] = 4.178;
    params_ip.m_Acp[1][1] = -4.427e-03;
    params_ip.m_Acp[1][2] = 5.660e-05;
    params_ip.m_Acp[1][3] = -6.651e-08;
    params_ip.m_Acp[1][4] = 2.487e-11;
    status = eos_ip.Init(&params_ip);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init eos_ip %d\n", status);
        return;
    }
    params_pr.Init(2);
    params_pr.m_z[0] = 0.6;
    params_pr.m_z[1] = 0.4;
    params_pr.m_eps = 0.001;
    params_pr.m_max_iterations = 100;
    params_pr.m_T0 = 300.0;
    params_pr.m_Omega[0] = 0.011;
    params_pr.m_Pc[0] = 45.99e+5;
    params_pr.m_Tc[0] = 190.56;
    params_pr.m_Omega[1] = 0.099;
    params_pr.m_Pc[1] = 48.72e+5;
    params_pr.m_Tc[1] = 305.32;
    params_pr.m_k[0][0] = 0.0;
    params_pr.m_k[0][1] = 0.005;
    params_pr.m_k[1][0] = 0.005;
    params_pr.m_k[1][1] = 0.0;
    params_pr.m_ideal_part = &eos_ip;
    status = eos_pr.Init(&params_pr);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init eos_pr %d\n", status);
        return;
    }
    params_c.Init(2);
    params_c.m_z[0] = 0.6;
    params_c.m_z[1] = 0.4;
    params_c.m_instance_eos = &eos_pr;
    status = eos_c.Init(&params_c);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init eos_c %d\n", status);
        return;
    }
    TCC::InParams p_i;
    TCC::OutParams p_o;
    p_i.type = TCC::IN_P_T;
    p_i.T = 100;
    p_i.P = 100000;
    p_i.parameter = TCC::EOS_C;
    status = eos_c.Calculate(&p_i, &p_o);
    if (status == TCC::STATUS_OK) {
        printf("Cg = %g\n", p_o.results->gas);
        printf("Cl = %g\n", p_o.results->liquid);
    } else {
        printf("Error Calculate eos_c %d\n", status);
    }
}
[bookmark: _Ref55770777][bookmark: _Toc132207332]Класс уравнения состояния TRAKEOS
Класс УРС TRAKEOS и класс параметров TRAKParams описаны в исходном файле tcc_trak_eos.hpp. Класс параметров TRAKParams используется для инициализации класса TRAKEOS и для получения параметров класса TRAKEOS.  Класс TRAKEOS является производным классом от BaseEOS. Он предназначен для расчёта термодинамических параметров для воды и водяного пара по УРС IAPWS.
Класс TRAKParams является производным классом от BaseEOSParams. Он переопределяет методы базового класса и содержит дополнительные поля. Методы и поля класса TRAKParams:
· TRAKParams(void) – конструктор экземпляра класса;
· virtual ~TRAKParams(void) – деструктор;
· virtual TRAKParams& operator= (const TRAKParams& p) – переопределённый оператор копирования;
· Status Init(int num_components) – инициализация параметров, возвращает STATUS_ERR_INVALID_PARAMS, если num_components != 1;
· Status Close(void) – закрытие, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK.
Методы класса TRAKEOS:
· TRAKEOS(void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· virtual ~TRAKEOS(void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const BaseEOSParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NULL_PTR – если init == nullptr или init является указателем не на класс TRAKParams;
2) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (init->GetNumComponents() != 1);
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK.
· Status Reset(void) – сброс в начальное состояние. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status SetParams(const BaseEOSParams *params) – установка параметров. Если params является указателем не на класс TRAKParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращает статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если params == nullptr;
3) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (init->GetNumComponents() != 1);
4) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status GetInfo(BaseEOSParams *info) const – получение текущих параметров экземпляра класса. Если info является указателем не на класс TRAKParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если info == nullptr;
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· virtual Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out) – вычисление параметра УРС. Метод позволяет вычислять термодинамические величины со следующими входными параметрами: in->type может быть IN_T, IN_P, IN_P_T, IN_P_H, IN_P_S, IN_H_S в зависимости от значения in->parameter; in->T – температура в °K, для которой необходимо посчитать требуемую величину; in->P – давление в Па, для которого необходимо посчитать требуемую величину; in->H – энтальпия в Дж/кг, для которой необходимо посчитать требуемую величину; in->S – энтропия в Дж/(кгК), для которой необходимо посчитать требуемую величину; in->parameter может принимать одно из значений:
1) EOS_P – давление P, Па. in->type должен быть IN_H_S;
2) EOS_T – температура T, °K; in->type должен быть IN_P_H, IN_P_S или IN_H_S;
3) EOS_RO – плотность ρ, кг/м3; in->type должен быть IN_P_T, IN_P_H, IN_P_S или IN_H_S;
4) EOS_V – удельный объем v, м3/кг; in->type должен быть IN_P_T, IN_P_H, IN_P_S или IN_H_S;
5) EOS_H – энтальпия H, Дж/кг; in->type должен быть IN_P_T;
6) EOS_S – энтропия S, Дж/кг/К; in->type должен быть IN_P_T;
7) EOS_U – внутренняя энергия U, Дж/кг; in->type должен быть IN_P_T;
8) EOS_A – энергия Гельмгольца A, Дж/кг; in->type должен быть IN_P_T;
9) EOS_G – энергия Гиббса G, Дж/кг; in->type должен быть IN_P_T;
10) EOS_C – скорость звука C, м/с; in->type должен быть IN_P_T;
11) EOS_CP – изобарная теплоёмкость Cp, Дж/кг/К; in->type должен быть IN_P_T;
12) EOS_CV – изохорная теплоёмкость Cv, Дж/кг/К; in->type должен быть IN_P_T;
13) EOS_X – доля фазы x; in->type должен быть IN_P_T, IN_P_H, IN_P_S или IN_H_S;
14) EOS_REGION – номер области УРС IAPWS reg; in->type должен быть IN_P_T, IN_P_H, IN_P_S или IN_H_S;
15) EOS_PS – давление насыщенного пара PS, Па. in->type должен быть IN_T;
16) EOS_TS – температура насыщенного пара TS, °K; in->type должен быть IN_P;
17) EOS_ROS – плотность на линии насыщения ρS, кг/м3; in->type должен быть IN_P;
18) EOS_VS – удельный объем на линии насыщения vS, м3/кг; in->type должен быть IN_P;
19) EOS_HS – энтальпия на линии насыщения HS, Дж/кг; in->type должен быть IN_P;
20) EOS_SS – энтропия на линии насыщения Ss, Дж/кг/К; in->type должен быть IN_P;
21) EOS_US – внутренняя энергия на линии насыщения Us, Дж/кг; in->type должен быть IN_P;
22) EOS_AS – энергия Гельмгольца на линии насыщения As, Дж/кг; in->type должен быть IN_P;
23) EOS_GS – энергия Гиббса на линии насыщения Gs, Дж/кг; in->type должен быть IN_P;
24) EOS_CS – скорость звука на линии насыщения Cs, м/с; in->type должен быть IN_P;
25) EOS_CPS – изобарная теплоёмкость на линии насыщения Cps, Дж/кг/К; in->type должен быть IN_P;
26) EOS_CVS – изохорная теплоёмкость на линии насыщения Cvs, Дж/кг/К; in->type должен быть IN_P;
27) EOS_ISOTHERM_COMPRESS_RATIO – изотермический коэффициент сжимаемости β; in->type должен быть IN_P_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	


28) EOS_VOLUME_EXPANSION_RATIO – температурный коэффициент объемного расширения α; in->type должен быть IN_P_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	


29) EOS_THERMAL_PRESSURE_RATIO – термический коэффициент давления η; in->type должен быть IN_P_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	


30) EOS_ISOTHERM_COMPRESS_RATIO – изотермический коэффициент сжимаемости β; in->type должен быть IN_P_T. Величина вычисляется по формуле: 
	
	


31) EOS_ADIABAT – коэффициент адиабаты k; in->type должен быть IN_P_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	


32) EOS_Z – коэффициент сжимаемости Z; in->type должен быть IN_P_T или IN_V_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	


33) EOS_FUGACITY – летучесть f, Па; in->type должен быть IN_P_T. Величина вычисляется по формуле: .
где  – энергия Гиббса,  – энергия Гиббса идеального газа,  Дж/кг/К– газовая постояння для водяного пара;
34) EOS_GAMMA – коэффициент летучести γ; in->type должен быть IN_P_T. Величина вычисляется для каждой компоненты по формуле: .
33) EOS_BETAS – адиабатический коэффициент сжимаемости βS; in->type должен быть IN_P_T. Величина вычисляется по формуле: 
	
	


34) EOS_ALPHAT – коэффициент изотермического напряжения 𝛼T; in->type должен быть IN_P_T. Величина вычисляется по формуле: 
	
	


35) EOS_DPDH_S – ; in->type должен быть IN_H_S;
36) EOS_DPDS_H – ; in->type должен быть IN_H_S;
37) EOS_DTDP_H –  (коэффициент Джоуля-Томсона ε); in->type должен быть IN_P_H;
38) EOS_DTDH_P – ; in->type должен быть IN_P_H;
39) EOS_DTDP_S – ; in->type должен быть IN_P_S;
40) EOS_DTDS_P – ; in->type должен быть IN_P_S;
41) EOS_DTDH_S – ; in->type должен быть IN_H_S;
42) EOS_DTDS_H – ; in->type должен быть IN_H_S;
43) EOS_DHDP_T – ; in->type должен быть IN_P_T;
44) EOS_DHDT_P – ; in->type должен быть IN_P_T;
45) EOS_DSDT_P – ; in->type должен быть IN_P_T;
46) EOS_DSDP_T – ; in->type должен быть IN_P_T;
47) EOS_DUDT_P – ; in->type должен быть IN_P_T;
48) EOS_DADP_T – ; in->type должен быть IN_P_T;
49) EOS_DADT_P – ; in->type должен быть IN_P_T;
50) EOS_DGDP_T – ; in->type должен быть IN_P_T;
51) EOS_DGDT_P – ; in->type должен быть IN_P_T;
52) EOS_DUDP_T – ; in->type должен быть IN_P_T;
53) EOS_DRODP_T – ; in->type должен быть IN_P_T;
54) EOS_DRODT_P – ; in->type должен быть IN_P_T;
55) EOS_DRODP_H – ; in->type должен быть IN_P_H;
56) EOS_DRODH_P – ; in->type должен быть IN_P_H;
57) EOS_DRODP_S – ; in->type должен быть IN_P_S;
58) EOS_DRODS_P – ; in->type должен быть IN_P_S;
59) EOS_DRODH_S – ; in->type должен быть IN_H_S;
60) EOS_DRODS_H – ; in->type должен быть IN_H_S;
61) EOS_DVDP_H – ; in->type должен быть IN_P_H;
62) EOS_DVDH_P – ; in->type должен быть IN_P_H;
63) EOS_DVDP_S – ; in->type должен быть IN_P_S;
64) EOS_DVDS_P – ; in->type должен быть IN_P_S;
65) EOS_DVDH_S – ; in->type должен быть IN_H_S;
66) EOS_DVDS_H – ; in->type должен быть IN_H_S;
67) EOS_DPSDT –  ; in->type должен быть IN_T;
68) EOS_DTSDP – ; in->type должен быть IN_P;
69) EOS_DROSDP – ; in->type должен быть IN_P;
70) EOS_DVSDP – ; in->type должен быть IN_P;
71) EOS_DHSDP – ; in->type должен быть IN_P;
72) EOS_DSSDP – ; in->type должен быть IN_P;
73) EOS_DUSDP – ; in->type должен быть IN_P.
74) EOS_DASDP – ; in->type должен быть IN_P.
75) EOS_DGSDP – ; in->type должен быть IN_P.
Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если in == nullptr или out == nullptr;
3) STATUS_ERR_UNSUPPORTED – если in->parameter является одним из перечисленных выше, а in->type для него не поддерживается;
4) STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED – если in->parameter не является одним из перечисленных выше;
5) STATUS_ERR_INCONSISTENT_PARAMS – если задано in->check_phase == false и для in->nstate нельзя вычислить величину в заданных фазах;
6) STATUS_EOS_WARNING_FLUIDSTATE_MISMATCH – если если задано in->check_phase == true и для in->nstate нельзя вычислить величину в заданных фазах;
7) STATUS_OK – в случае успешной операции.
В случае успешно завершённой операции структура, на которую указывает out, будет заполнена следующим образом:
1) out->ncomps = 1;
2) out->nstate = FLUID_TWO_STATE, если для in->nstate = FLUID_UNKNOWN_STATE || in->nstate = FLUID_TWO_STATE можно вычислить значения для двух фаз;
3) out->nstate = FLUID_STATE_GAS, если для in->nstate = FLUID_STATE_GAS можно вычислить значение в газовой фазе;
4) out->nstate = FLUID_STATE_LIQUID, если для in->nstate = FLUID_STATE_LIQUID можно вычислить значение в жидкой фазе;
5) out->parameter = in->parameter;
6) out->result->gas = вычисленное значение для газовой фазы;
7) out->result->liquid = вычисленное значение для жидкой фазы.
После вызова метода Calculate() необходимо использовать результаты out->result либо скопировать их до следующего вызова метода Calculate();
· bool IsInit(void) – проверка состояния инициализации, возвращает true, если экземпляр класса инициализирован и false, если не инициализирован;
· Units GetUnits() const – выдача типа поддерживаемых величин измерения, возвращается тип UNITS_SI_KG.
Пример вычисления значения плотности воды при температуре 300°K и давлении 100000 Па:
#include "tcc_structures.hpp"
#include "tcc_trak_eos.hpp"
void main(void) {
    TCC::TRAKParams params;
    TCC::TRAKEOS eos;
    TCC::Status status;
    params.Init(1);
    status = eos.Init(&params);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init %d\n", status);
    } else {
        TCC::InParams p_i;
        TCC::OutParams p_o;
        p_i.type = TCC::IN_P_T;
        p_i.T = 300;
        p_i.P = 100000;
        p_i.parameter = TCC::EOS_RO;
        p_i.nstate = TCC::FLUID_TWO_STAE;
        status = eos.Calculate(&p_i, &p_o);
        if (status == TCC::STATUS_OK) {
            printf("Vg = %g\n", p_o.results->gas);
            printf("Vl = %g\n", p_o.results->liquid);
        } else {
            printf("Error Calculate %d\n", status);
        }
    }
}
Алгоритм работы УРС воды и пара IAPWS существенно отличается от алгоритма УРС Пенга-Робинсона и других кубических УРС. В промышленной версии УРС IAPWS, реализованной в библиотеке TCC, множество допустимых значений параметров разбито на 5 областей. Для каждой области разработан свой алгоритм вычисления термодинамических параметров. При вычислении любого параметра сначала нужно определить номер области. Это делается неявно при каждом вызове функции Calculate или явно при задании параметра EOS_REGION. 

На Рисунке 1 приведены области УРС IAPWS на плоскости параметров  (давление и температура). Приняты следующие единицы, используемые на рисунках: МПа для давления, КДж/кг для энтальпии, КДж/кг/К для энтропии.
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[bookmark: _Ref50474791][bookmark: _Ref50475099] – область 1 (жидкость),  – область 2 (газ),  – область 3 (жидкость),  – область 3 (газ),   – область 5 (газ),  – область 4 (две фазы),  – пар и перегретая вода,  – переохлажденный пар и вода,  – не поддерживается.
Рисунок 1 - Области УРС IAPWS в плоскости параметров 
Области 1, 2, 3, 5 – однофазные, область 4 – двухфазная. В области 1 вода находится в жидком состоянии, в областях 2 и 5 – в газообразном. Двухфазная область 4 в координатах  представляет собой линию границы между областями 1 и 2, продолжающуюся в область 3 до критической точки. В точках области 3 за исключением кривой насыщения вода может находиться в одной из фаз. Считается, что в точках над кривой насыщения это жидкость, под кривой насыщения и при температуре больше критической – газ. Кроме того, допускается переохлажденный пар (в области 1) и перегретая жидкость (в области 2) в некоторой окрестности границы между областями 1 и 2 (см. ниже). На плоскостях в координатах , ,  (см Рисунок 2 - Рисунок 4) область 4 не является линией, так как разным долям воды и пара соответствуют разные значения энтальпии и энтропии.
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[bookmark: _Ref50475572] – область 1 (жидкость),  – область 2 (газ),  – область 3 (жидкость),  – область 3 (газ),   – область 5 (газ),  – область 4 (две фазы),  – пар и перегретая вода,  – переохлажденный пар и вода,  – не поддерживается.
[bookmark: _Ref132285140]Рисунок 2 - Области УРС IAPWS в плоскости параметров 
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 – область 1 (жидкость),  – область 2 (газ),  – область 3 (жидкость),  – область 3 (газ),   – область 5 (газ),  – область 4 (две фазы),  – пар и перегретая вода,  – переохлажденный пар и вода,  – не поддерживается.
Рисунок 3 - Области УРС IAPWS в плоскости параметров 
[image: ]
[bookmark: _Ref50475613] – область 1 (жидкость),  – область 2 (газ),  – область 3 (жидкость),  – область 3 (газ),   – область 5 (газ),  – область 4 (две фазы),  – не поддерживается.
[bookmark: _Ref132285243]Рисунок 4 - Области УРС IAPWS в плоскости параметров 
В заголовочном файле tcc_trak_eos.hpp определены следующие константы:
const double P_MINIMAL    = 611.212677444;     // НИЖНЯЯ ГРАНИЦА ДАВЛЕНИЯ (Па)
const double P_CRITICAL   = 22064000.0;        // КРИТИЧЕСКОЕ ДАВЛЕНИЕ ВОДЫ (Па)
const double P_MAXIMAL    = 1.0e+08;           // ВЕРХНЯЯ ГРАНИЦА ДАВЛЕНИЯ (Па)
const double T_MINIMAL    = 273.15;            // НИЖНЯЯ ГРАНИЦА ТЕМПЕРАТУРЫ (К)
const double T_CRITICAL   = 647.096;           // КРИТИЧЕСКАЯ ТЕМПЕРАТУРА ВОДЫ (К)
const double T_MAXIMAL    = 1073.15;           // ВЕРХНЯЯ ГРАНИЦА ТЕМПЕРАТУРЫ (К)
const double H_CRITICAL   = 2087546.845;       // КРИТИЧЕСКАЯ ЭНТАЛЬПИЯ ВОДЫ (Дж/кг)
const double S_CRITICAL   = 4412.02148223476;  // КРИТИЧЕСКАЯ ЭНТРОПИЯ ВОДЫ (Дж/кг/K)
const double RO_CRITICAL  = 322.0;             // КРИТИЧЕСКАЯ ПЛОТНОСТЬ ВОДЫ (кг/м**3)
const double M_WATER      = 18.015;            // МОЛЯРНАЯ МАССА ВОДЫ

Так как для УРС IAPWS для большей части значений входных параметров определена одна фаза, рекомендуется следующий стиль работы с классом TRAKEOS:
· вызывать функцию Calculate только для одной фазы (поле nstate структуры InParams равно FLUID_STATE_GAS или FLUID_STATE_LIQUID);
· установить значение поля check_phase структуры InParams в false;
· группировать вызовы функции Calculate для одинаковых значений входных параметров , , , , .
УРС IAPWS допускает вычисление параметров для переохлажденного пара в области 1 и перегретой воды в области 2. Области переохлажденного пара и перегретой воды описываются переменными объекта TRAKParams со значениями по умолчанию:
double m_v_t_metastab = 8.0;
double m_f_t_metastab = 5.0;
double m_v_h_metastab = 0.95;
double m_f_h_metastab = 1.05;
double m_v_s_metastab = 0.95;
double m_f_s_metastab = 1.05;
На плоскости  область переохлажденного пара включает точки области 1, удовлетворяющие условиям ,  и . Область перегретой воды включает точки области 2, удовлетворяющие условиям ,  и .
На плоскости  область переохлажденного пара включает точки области 4, удовлетворяющие условиям ,  и . Область перегретой воды включает точки области 2, удовлетворяющие условиям ,  и .
На плоскости  область переохлажденного пара включает точки области 4, удовлетворяющие условиям ,  и . Область перегретой воды включает точки области 2, удовлетворяющие условиям ,  и .
На плоскости  область переохлажденного пара включает точки области 4, удовлетворяющие вышеуказанным условиям по энтальпии и энтропии.
Запретить вычисления в областях переохлажденного пара и перегретой воды можно установив значения переменных объекта TRAKParams:
m_v_t_metastab = 0.0;
m_f_t_metastab = 0.0;
m_v_h_metastab = 1.0;
m_f_h_metastab = 1.0;
m_v_s_metastab = 1.0;
m_f_s_metastab = 1.0;
Базовыми для УРС IAPWS являются следующие функции:
· энергия Гиббса  для областей 1, 2, 5;
· энергия Гельмгольца  для области 3;
· функции  и  для области 4.
Параметры на линии насыщения (область 4) вычисляются по формулам для области 1,3 (жидкость ) и 2,3 (газ). Функция  для воды в других областях не является однозначной, поэтому набор аргументов  или  в УРС IAPWS не используются.
Кроме этих функций в УРС IAPWS определены так называемые обратные функции:
· функции от  для области 3;
· функции от  для областей 1, 2, 3, 4;
· функции от  для областей 1, 2, 3, 4;
· функции от  для областей 1, 2, 3 и части области 4.
Обратные функции были разработаны для непосредственного вычисления тех параметров, вычисление которых через базовые функции было возможно лишь итеративными методами. Обратные функции являются менее точными, чем базовые. В библиотеке TCC реализованы как непосредственное вычисление этих параметров через обратные функции, так и более точное (и медленное) итеративное вычисление через базовые функции. Для использования обратных функций логическая переменная m_fast_mode объекта TRAKParams должна быть установлена в true (значение по умолчанию). Если m_fast_mode=false, параметры от  для области 3 и все параметры от , ,  вычисляются итеративно. В библиотеке также реализовано итеративное вычисление всех параметров от , ,  для области 5 и вычисление параметров от  для всей области 4.
[bookmark: _Toc132207333]Класс уравнения состояния IdealPartTRAKEOS
Класс УРС IdealPartTRAKEOS описан в исходном файле tcc_tak_ip_eos.hpp. Для инициализации класса IdealPartTRAKEOS и получения параметров используется класс параметров TRAKEOSParams. Класс IdealPartTRAKEOS является производным классом от TRAKEOS. Он предназначен для расчёта идеально-газовых составляющих величин для водяного пара. Рассчитываются все величины, поддерживаемые классом TRAKEOS для входных параметров . 
Методы, переопределенные в классе IdealPartTRAKEOS:
· IdealPartTRAKEOS (void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· virtual ~ IdealPartTRAKEOS (void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out) – вычисление параметра УРС. Метод позволяет вычислять термодинамические величины со входными параметрами: in->type = IN_P_T; in->P – давление в Па, in->T – температура в °K, для которой необходимо посчитать требуемую величину. Список  вычисляемых величин приведен в 4.2.9. Для параметров из областей 1-4 вычисления проводятся по формулам для области 2 с остаточной частью, равной нулю. Для параметров из области 5 – по формулам из [] для области 5 с остаточной частью, равной нулю. Параметры EOS_X и EOS_REGION вычисляются так же, как и для базового класса.
Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если in == nullptr или out == nullptr;
3) STATUS_ERR_UNSUPPORTED – если in->parameter является одним из перечисленных в 4.2.9, а in->type для него не поддерживается;
4) STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED – если in->parameter не является одним из перечисленных в 4.2.9;
5) STATUS_ERR_INCONSISTENT_PARAMS – если задано in->check_phase == false и для in->nstate нельзя вычислить величину в заданных фазах;
6) STATUS_EOS_WARNING_FLUIDSTATE_MISMATCH – если если задано in->check_phase == true и для in->nstate нельзя вычислить величину в заданных фазах;
7) STATUS_OK – в случае успешной операции.
В случае успешно завершённой операции структура, на которую указывает out, будет заполнена следующим образом:
1) out->ncomps = 1;
2) out->nstate = FLUID_TWO_STATE;
3) out->parameter = in->parameter;
4) out->result->gas = out->result->liquid = вычисленное значение.
После вызова метода Calculate() необходимо использовать результаты out->result либо скопировать их до следующего вызова метода Calculate().
· bool IsInit(void) – проверка состояния инициализации, возвращает true, если экземпляр класса инициализирован и false, если не инициализирован;
· Units GetUnits() const – выдача типа поддерживаемых величин измерения, возвращается тип UNITS_SI_KG.
Пример вычисления значения плотности идеального водяного пара при температуре 300°K и давлении 100000 Па:
#include "tcc_structures.hpp"
#include "tcc_trak_ip_eos.hpp"
void main(void) {
    TCC::TRAKParams params;
    TCC::IdealPartTRAKEOS eos;
    TCC::Status status;
    params.Init(1);
    status = eos.Init(&params);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init %d\n", status);
    } else {
        TCC::InParams p_i;
        TCC::OutParams p_o;
        p_i.type = TCC::IN_P_T;
        p_i.T = 300;
        p_i.P = 100000;
        p_i.parameter = TCC::EOS_RO;
        p_i.nstate = TCC::FLUID_TWO_STAE;
        status = eos.Calculate(&p_i, &p_o);
        if (status == TCC::STATUS_OK) {
            printf("Vg = %g\n", p_o.results->gas);
            printf("Vl = %g\n", p_o.results->liquid);
        } else {
            printf("Error Calculate %d\n", status);
        }
    }
}
[bookmark: _Toc132207334]Класс уравнения состояния StiffenedGasEOS
Класс УРС StiffenedGasEOS и класс параметров StiffenedGasEOSParams описаны в исходном файле tcc_sg_eos.hpp. Класс параметров StiffenedGasEOSParams используется для инициализации класса StiffenedGasEOS и для получения параметров класса StiffenedGasEOS.  Класс StiffenedGasEOS является производным классом от TCC::BaseEOS. Он предназначен для расчёта термодинамических параметров для чистого вещества по уравнению Stiffened Gas:
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где P – давление, Па, ρ – плотность, кг/м3, U – внутренняя энергия, Дж/кг, γ – показатель адиабаты вещества, С0 и P0 – индивидуальные для вещества величины.
Зависимость от температуры вводится следующим образом:
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Класс EOSSGParams является производным классом от TCC::BaseEOSParams. Он переопределяет методы базового класса и содержит дополнительные поля. Методы и поля класса EOSSGParams:
· StiffenedGasEOSParams(void) – конструктор экземпляра класса;
· ~StiffenedGasEOSParams(void) – деструктор;
· StiffenedGasEOSParams& operator= (const StiffenedGasEOSParams& p) – переопределённый оператор копирования;
· Status Init(int num_components) – инициализация параметров, возвращает STATUS_ERR_INVALID_PARAMS, если num_components != 1;
· Status Close(void) – закрытие, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK;
· double m_Gamma – величина γ в формуле (79);
· double m_C0 – величина С0 в формуле (79);
· double m_P0 – величина P0 в формуле (79);
· double m_CP – константное значение изобарной теплоёмкости Cp, Дж/кг/К.
Методы класса StiffenedGasEOS:
· StiffenedGasEOS(void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· ~StiffenedGasEOS(void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const BaseEOSParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NULL_PTR – если init == nullptr или init является указателем не на класс StiffenedGasEOSParams;
2) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (init->m_Gamma <= 0.0) || (init->GetNumComponents() != 1);
3) [bookmark: _Hlk8045805]STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK;
· Status Reset(void) – сброс в начальное состояние. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status SetParams(const BaseEOSParams *params) – установка параметров. Если params является указателем не на класс StiffenedGasEOSParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращает статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если params == nullptr;
3) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (init->m_Gamma <= 0.0) || (init->GetNumComponents() != 1);
4) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status GetInfo(BaseEOSParams *info) const – получение текущих параметров экземпляра класса. Если info является указателем не на класс StiffenedGasEOSParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если info == nullptr;
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out) – вычисление параметра УРС. Метод позволяет вычислять термодинамические величины со следующими входными параметрами: in->type может быть IN_T, IN_P_T, IN_P_U, IN_RO_P, IN_RO_T, IN_RO_U в зависимости от значения in->parameter; in->T – температура в °K, для которой необходимо посчитать требуемую величину; in->P – давление в Па, для которого необходимо посчитать требуемую величину; in->RO – плотность, кг/м3; in->U – внутренняя энергия, Дж/кг, для которого необходимо посчитать требуемую величину;  in->parameter может принимать одно из значений:
1) EOS_P – давление P, Па; in->type должен быть IN_RO_T или IN_RO_U. Величина вычисляется по формуле (79).
2) EOS_RO – плотность ρ, кг/м3; in->type должен быть IN_P_T или IN_P_U. Величина вычисляется по формуле (79).
3) EOS_T – температура T, °K; in->type должен быть IN_RO_P, IN_RO_U или IN_P_U. Величина вычисляется по формуле (80).
4) EOS_U – внутренняя энергия U, Дж/кг; in->type должен быть IN_RO_P, IN_RO_T или IN_P_T. Величина вычисляется по формуле (79).
5) EOS_C – скорость звука C, м/с; in->type должен быть IN_P_T или IN_RO_P. Величина вычисляется по формуле:
	
	(81)


6) EOS_H – энтальпия H, Дж/кг; in->type должен быть IN_T, IN_RO_T или IN_P_T. Величина вычисляется по формуле:
	
	(82)


7) EOS_CP – изобарная теплоёмкость Cp, Дж/кг/К; in->type может быть любым. Величина вычисляется как равная параметру m_CP, заданному при инициализации;
8) EOS_CV – изохорная теплоёмкость Cv, Дж/кг/К; in->type может быть любым. Величина вычисляется по формуле:
	
	(83)


9) EOS_DUDP_RO – ; in->type должен быть IN_RO_T, IN_RO_P или IN_RO_U;
10) EOS_DUDRO_P – ; in->type должен быть IN_RO_P;
11) EOS_DPDRO_U – ; in->type должен быть IN_P_U или IN_RO_U;
12) EOS_DRODP_U – ; in->type должен быть IN_P_U или IN_RO_U.
Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если in == nullptr или out == nullptr;
3) STATUS_ERR_UNSUPPORTED – если in->parameter является одним из перечисленных выше, а in->type для него не поддерживается;
4) STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED – если in->parameter не является одним из перечисленных выше;
5) STATUS_OK – в случае успешной операции.
В случае успешно завершённой операции структура, на которую указывает out, будет заполнена следующим образом:
1) out->ncomps = 1;
2) out->nstate = in->nstate;
3) out->parameter = in->parameter;
4) out->result->gas = out->result->liquid = вычисленное значение.
После вызова метода Calculate() необходимо использовать результаты out->result либо скопировать их до следующего вызова метода Calculate();
· bool IsInit(void) const – проверка состояния инициализации, возвращает true, если экземпляр класса инициализирован и false, если не инициализирован;
· Units GetUnits() const – выдача типа поддерживаемых величин измерения, возвращается тип UNITS_SI_KG.
Пример вычисления плотности для воды:
#include "tcc_sg_eos.hpp"
void main(void) {
[bookmark: _Hlk8053243]    TCC::StiffenedGasEOSParams params;
    TCC::StiffenedGasEOS eos;
    TCC::Status status;
    params.Init(1);
    params.m_Gamma = 4.4;
    params.m_P0 = 6e+8;
    params.m_C0 = 1476;
    params.m_Cp = 4180;
    status = eos.Init(&params);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init %d\n", status);
    } else {
        TCC::InParams p_i;
        TCC::OutParams p_o;
        p_i.type = TCC::IN_P_T;
        p_i.T = 300;
        p_i.P = 100000;
        p_i.parameter = TCC::EOS_RO;
        status = eos.Calculate(&p_i, &p_o);
        if (status == TCC::STATUS_OK) {
            printf("Ro = %g\n", p_o.results->gas);
        } else {
            printf("Error Calculate %d\n", status);
        }
    }
}
[bookmark: _Toc132207335]Пользовательский класс уравнения состояния
На основе существующих классов УРС библиотеки TCC можно создавать свои собственные классы УРС, используя наследование от нужного класса. Например, требуется создать свой УРС, который вычисляет Cp и Cv для вещества от двух неотрицательных параметров param_1 и param_2 для заданной температуры и давления. Далее приведён код для примера реализации такого класса MyEOS, наследуемого от класса BaseEOS.
// Описание класса MyEOS
#include "tcc_base_eos.hpp"
namespace TCC
{
class MyEOSParams : public BaseEOSParams
{
public:
    MyEOSParams(void);
    virtual ~MyEOSParams(void);
    Status Init(int num_components);
    void Close(void);
    double m_my_param_1;
    double m_my_param_2;
};

class MyEOS : public BaseEOS
{
public:
    MyEOS(void);
    virtual ~MyEOS(void);
    Status Init(BaseEOSParams *init);
    Status Close(void);
    Status Reset(void);
    Status SetParams(BaseEOSParams *params);
    Status GetInfo(BaseEOSParams *info);
    Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out);
    bool   IsInit(void) { return m_is_init; }
protected:
    ResultList *m_results;
    bool m_is_init;
    MyEOSParams m_params;
};
} // namespace TCC

// Реализация класса MyEOS
namespace TCC
{
MyEOSParams::MyEOSParams(void) : BaseEOSParams() 
{
    m_my_param_1 = m_my_param_2 = 0.0;
}

MyEOSParams::~MyEOSParams(void) 
{ 
    Close(); 
}

Status MyEOSParams::Init(int num_components) 
{
    Close();
    m_my_param_1 = m_my_param_2 = 0.0;
    return BaseEOSParams::Init(num_components);
}

void MyEOSParams::Close(void) 
{
    BaseEOSParams::Close();
}

MyEOS::MyEOS(void) : BaseEOS()
{
    m_is_init = false;
    m_results = nullptr;
}

MyEOS::~MyEOS(void)
{
    Close();
}

Status MyEOS::Close(void)
{ 
    m_params.Close();
    if (m_results) { delete[] m_results; m_results = nullptr; }
    m_is_init = false;
    return STATUS_OK; 
}

Status MyEOS::Init(BaseEOSParams *init)
{
    if (init == nullptr) return STATUS_ERR_NULL_PTR;
    MyEOSParams* my_params = dynamic_cast<MyEOSParams*>(init);
    if (my_params == nullptr) return STATUS_ERR_NULL_PTR;
    if ((my_params->m_my_param_1 < 0.0) || (my_params->m_my_param_2 < 0.0)) {
        return STATUS_ERR_INVALID_PARAMS;
    }
    Status sts = m_params.Init(my_params->GetNumComponents());
    if (sts != STATUS_OK) return sts;
    m_results = new ResultList[my_params->GetNumComponents()];
    if (m_results == nullptr) return STATUS_ERR_ALLOC;
    m_params.m_my_param_1 = my_params->m_my_param_1;
    m_params.m_my_param_2 = my_params->m_my_param_2;
    for (int i = 0; i < my_params->GetNumComponents(); i++) {
        m_params.m_z[i] = init->m_z[i];
    }
    m_is_init = true;
    return STATUS_OK;
}

Status MyEOS::Reset(void)
{
    return STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED;
}

Status MyEOS::SetParams(BaseEOSParams *params)
{
    return STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED; 
}

Status MyEOS::GetInfo(BaseEOSParams *info)
{
    return STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED; 
}

Status MyEOS::Calculate(const InParams *in, OutParams *out)
{
    Status sts = STATUS_OK;
    if ((in == nullptr) || (out == nullptr)) return STATUS_ERR_NULL_PTR;
    if (!m_is_init) return STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED;
    out->results = m_results;
    out->parameter = in->parameter;
    out->ncomps = 1;
    out->nstate = FLUID_UNKNOWN_STATE;
    switch (in->parameter) {
        case EOS_CP:
            if (in->type == IN_P_T) {
               m_results[0].liquid = m_results[0].gas = m_params.m_my_param_1 * in->T + m_params.m_my_param_2 * in->P;
            } else {
                sts = STATUS_ERR_UNSUPPORTED;
            }
            break;
        case EOS_CV:
            if (in->type == IN_P_T) {
                m_results[0].liquid = m_results[0].gas = m_params.m_my_param_1 * in->T - m_params.m_my_param_2 * in->P;
            } else {
                sts = STATUS_ERR_UNSUPPORTED;
            }
            break;
        default:
            sts = STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED;
            break;
    }
    if (sts != STATUS_OK) { out->results = nullptr; out->parameter = UNKNOWN; out->ncomps = 0; }
    return sts;
}
}
Если пользователю нужно вычислять другие величины, помимо перечисленных в enum CalculatedParams, то он может воспользоваться запросом in->parameter=CALC_USER_DATA и передавать свои данные через указатель in->user_data. Далее приведён пример, где пользовательский класс MyPREOS наследуется от PengRobinsonEOS и переопределяет метод Calculate, чтобы добавить вычисление необходимых ему параметров.
// Описание класса MyPREOS
#include "tcc_pr_eos.hpp"
namespace TCC
{
class MyPREOS : public PengRobinsonEOS
{
public:
    Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out);
};

enum MyCalculatedParams
{
    MY_EOS_PARAM_1,
    MY_EOS_PARAM_2
    // ...
};

typedef struct _MyEOSData
{
    MyCalculatedParams parameter;
    // ...
} MyEOSData;
} // namespace TCC

// Реализация класса MyPREOS
namespace TCC
{
Status MyPREOS::Calculate(const InParams *in, OutParams *out)
{
    if ((in == nullptr) || (out == nullptr)) return STATUS_ERR_NULL_PTR;
    if (!IsInit()) return STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED;
    if (in->parameter == CALC_USER_PARAM) {
        MyEOSData *d = (MyEOSData*)in->user_data;
        switch (d->parameter) {
        case MY_EOS_PARAM_1:
            // ...
            break;
        case MY_EOS_PARAM_2:
            // ...
            break;
        default:
            return STATUS_ERR_UNSUPPORTED;
        }
    } else {
        return PengRobinsonEOS::Calculate(in, out);
    }
}}
Таким же способом можно воспользоваться, если нужны другие типы входных данных, отличные от перечисленных в SetInputParams, или нужны более расширенные выходные данные.
[bookmark: _Ref55771868][bookmark: _Toc57210311][bookmark: _Toc132207336]Нахождение констант фазового равновесия
Описание класса для нахождения констант фазового равновесия находится в файле tcc_phase_equil_eos.hpp.
Класс параметров PhaseEquilibriaParams используется для инициализации класса PhaseEquilibriaEOS и для получения параметров класса PhaseEquilibriaEOS. Класс PhaseEquilibriaEOS является производным классом от BaseEOS. Он предназначен для расчёта констант фазового равновесия смеси веществ. Алгоритм основан на нахождении такого состояния смеси, в котором летучести газовой и жидкой фазы для каждой компоненты совпадают.
Класс PhaseEquilibriaParams является производным классом от BaseEOSParams. Он переопределяет методы базового класса и содержит дополнительные поля. Методы и поля класса PhaseEquilibriaParams:
· PhaseEquilibriaParams(void) – конструктор экземпляра класса;
· virtual ~PhaseEquilibriaParams(void) – деструктор;
· virtual PhaseEquilibriaParams& operator= (const PhaseEquilibriaParams& p) – переопределённый оператор копирования;
· Status Init(int num_components) – инициализация параметров, возвращает STATUS_ERR_INVALID_PARAMS, если num_components < 1;
· Status Close(void) – закрытие, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK;
· bool user_initial_kpe – флаг, указывающий на использование пользовательских значений начальных констант фазового равновесия. Если он установлен в false, то значения начальных констант фазового равновесия будут рассчитываться автоматически при каждом вызове функции Calculate класса PhaseEquilibriaEOS;
· double *m_initial_kpe – массив начальных констант фазового равновесия для каждой компоненты смеси. Начальные значения можно вычислить, например, используя функцию get_kprev_phase_equilibria (см. описание ниже). Эти данные используются, если m_user_initial_kpe == true;
· double *m_Tc – массив критических температур для каждой компоненты смеси, K. Эти данные используются, если m_user_initial_kpe == false;
· double *m_Pc – массив критических давлений для каждой компоненты смеси, Pa. Эти данные используются, если m_user_initial_kpe == false;
· double *m_Omega – массив ацентрических факторов для каждой компоненты смеси. Эти данные используются, если m_user_initial_kpe == false;
· double m_eps – относительная погрешность для вычисления равенства летучестей;
· double m_max_iterations – максимальное число итераций для алгоритма;
· BaseEOS *m_instance_eos – указатель на инициализированный УРС для вычисления летучестей компонент смеси.
Методы класса PhaseEquilibriaEOS:
· PhaseEquilibriaEOS(void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· virtual ~PhaseEquilibriaEOS(void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const BaseEOSParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NULL_PTR – если init == nullptr или init является указателем не на класс PhaseEquilibriaParams;
2) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (init->m_instance_eos == nullptr) || (init->GetNumComponents() < 1);
3) STATUS_ERR_INCONSISTENT_PARAMS – если не совпадают значения init->m_z со значениями m_z, заданными в УРС m_instance_eos или не совпадает значение init->GetNumComponents() со значением m_num_components, заданным в УРС m_instance_eos;
4) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если init->m_instance_eos не инициализирован;
5) STATUS_ERR_ALLOC – если невозможно выделить память для внутренних данных;
6) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK;
· Status Reset(void) – сброс в начальное состояние. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_OK – в случае успешной операции;
· Status SetParams(const BaseEOSParams *params) – установка параметров. Если params является указателем не на класс PhaseEquilibriaParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращает статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если params == nullptr;
3) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (params->m_instance_eos == nullptr) || (params->GetNumComponents() < 1);
4) STATUS_ERR_INCONSISTENT_PARAMS – если не совпадают значения params->m_z со значениями m_z, заданными в УРС m_instance_eos или не совпадает значение params->GetNumComponents() со значением m_num_components, заданным в УРС m_instance_eos;
5) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если params->m_instance_eos не инициализирован;
6) STATUS_ERR_ALLOC – если невозможно выделить память для внутренних данных;
7) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status GetInfo(BaseEOSParams *info) const – получение текущих параметров экземпляра класса. Если info является указателем не на класс PhaseEquilibriaParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если info == nullptr;
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out) – вычисление констант фазового равновесия. Входные параметры должны быть следующими: in->type=IN_P_T; in->T – температура в °K; in->P – давление в Па; in->parameter=EOS_KPE. Если in->user_data=nullptr, то температура in->T будет использоваться для газовой и жидкой фазы, если in->user_data!=nullptr, то температура in->T будет использоваться для жидкой фазы, а для газовой фазы будет использована температура *(double*)in->user_data.
Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если in == nullptr или out == nullptr;
3) STATUS_ERR_UNSUPPORTED – если in->type!=IN_P_T или m_instance_eos не поддерживает запрос на вычисление in->parameter=EOS_FUGACITY c in->type=IN_P_T;
4) STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED – если in->parameter!=EOS_KPE или в m_instance_eos не реализован запрос на вычисление in->parameter=EOS_FUGACITY и in->parameter=EOS_PIP c in->type=IN_P_T;
5) STATUS_ERR_CONVERGENCE – возвращается, если количество итераций достигло m_max_iterations;
6) STATUS_ERR_BAD_RESULT – возвращается в случае, когда во время итерационного процесса возникли проблемы с нахождением корней решаемого уравнения;
7) STATUS_ERR_RANGE – возвращается в случае, когда во время итерационного процесса возникли проблемы с нахождением корней решаемого уравнения;
8) STATUS_WARNING_PARTIAL_CONVERGENCE – возвращается, если алгоритм не смог достичь полного равенства летучестей;
9) STATUS_EOS_STATE_LIQUID – возвращается в случае, когда во время итерационного процесса всё вещество находится в жидкой фазе, в результат записываются константы с предыдущей итерации, когда вещество находилось в двухфазном состоянии;
10) STATUS_EOS_STATE_GAS – возвращается в случае, когда во время итерационного процесса всё вещество находится в газовой фазе, в результат записываются константы с предыдущей итерации, когда вещество находилось в двухфазном состоянии;
11) STATUS_OK – в случае успешной операции.
В случае успешно завершённой операции структура, на которую указывает out, будет заполнена следующим образом:
1) out->ncomps = num_components;
2) out->nstate = FLUID_UNKNOWN_STATE;
3) out->parameter = in->parameter;
4) out->result->gas = мольные доли компонент газовой фазы;
5) out->result->liquid = мольные доли компонент жидкой фазы.
Константы фазового равновесия вычисляются как отношения мольных долей компонент газовой фазы к мольным долям компонент жидкой фазы. После вызова метода Calculate() необходимо использовать результаты out->result либо скопировать их до следующего вызова метода Calculate().
· bool IsInit(void) – проверка состояния инициализации, возвращает true, если экземпляр класса инициализирован и false, если не инициализирован;
· Units GetUnits() const – выдача типа поддерживаемых величин измерения, возвращается тип m_instance_eos->GetUnits().
Пример вычисления значения констант фазового равновесия при температуре 294°K и давлении 5500000 Па для смеси метана (0.6) и бутана (0.4):
#include "tcc_structures.hpp"
#include "tcc_mixpr_eos.hpp"
#include "tcc_phase_equil_eos.hpp"
#include "tcc_utils.hpp"
void main(void) {
[bookmark: _Hlk8649112]    TCC::PRMixParams params_eos;
    TCC::PengRobinsonMixtureEOS eos;
    TCC::CommonEOSParams params_common;
    TCC::CommonEOS eos_common;
    TCC::PhaseEquilibriaParams params_pec;
    TCC::PhaseEquilibriaEOS pec;
    TCC::Status status;
    params_eos.Init(2);
    params_eos.m_z[0] = 0.6;
    params_eos.m_z[1] = 0.4;
    params_eos.m_eps = 0.001;
    params_eos.m_max_iterations = 100;
    params_eos.m_T0 = 300.0;
    params_eos.m_Omega[0] = 0.011;
    params_eos.m_Pc[0] = 45.99e+5;
    params_eos.m_Tc[0] = 190.56;
    params_eos.m_Omega[1] = 0.2;
    params_eos.m_Pc[1] = 37.96e+5;
    params_eos.m_Tc[1] = 425.12;
    params_eos.m_k[0][0] = 0.0;
    params_eos.m_k[0][1] = 0.035;
    params_eos.m_k[1][0] = 0.035;
    params_eos.m_k[1][1] = 0.0;
    status = eos.Init(&params_eos);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init eos %d\n", status);
        return;
    }
    params_common.Init(2);
    params_common.m_z[0] = 0.6;
    params_common.m_z[1] = 0.4;
    params_common.m_instance_eos = &eos;
    status = common_eos.Init(&params_common);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init common_eos %d\n", status);
        return;
    }
    TCC::InParams p_i;
    TCC::OutParams p_o;
    p_i.type = TCC::IN_P_T;
    p_i.T = 294;
    p_i.P = 5500000;
    p_i.parameter = TCC::EOS_KPE;
    params_pec.Init(2);
    params_pec.m_instance_eos = &eos_common;
    params_pec.user_data = nullptr;
    params_pec.m_z[0] = 0.6;
    params_pec.m_z[1] = 0.4;
    for (int i = 0; i < 2; i ++) {
        TCC::get_kprev_phase_equilibria(p_i.P, p_i.T, params_eos.m_Pc[i], params_eos.m_Tc[i], params_eos.m_Omega[i], &params_pec.m_initial_kpe[i]);
    }
    status = pec.Init(&params_pec);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init pec %d\n", status);
        return;
    }
    status = pec.Calculate(&p_i, &p_o);
    if (status == TCC::STATUS_OK) {
        printf("K0 = %g\n", p_o.results[0].gas / p_o.results[0].liquid);
        printf("K1 = %g\n", p_o.results[1].gas / p_o.results[1].liquid);
    } else {
        printf("Error Calculate %d\n", status);
    }
}
[bookmark: _Toc57210312][bookmark: _Toc132207337]Функции нахождение корней уравнений
Функции этого модуля предназначены для нахождения корней уравнений и решения систем уравнений, описание функций находится в файле tcc_equations.hpp.
[bookmark: _Toc132207338]calculate_linear_equation
Status calculate_linear_equation(double a, double b, double *r1);
Функция предназначена для вычисления корня линейного уравнения ax + b = 0.
Входные параметры:
· a – коэффициент при x;
· b – свободный член.
Выходные параметры:
· r1 – указатель, по которому будет записано значение корня.
Возвращаемое значение:
· STATUS_EQ_ORDER_0 – нет корней, a=0;
· STATUS_EQ_ORDER_1 – один корень.
[bookmark: _Toc132207339]calculate_quadratic_equation
Status calculate_quadratic_equation(double a, double b, double c, double *r1, double *r2);
Функция предназначена для вычисления корней квадратного уравнения ax2 + bх + с = 0.
Входные параметры:
· a – коэффициент при x2;
· b – коэффициент при x;
· c – свободный член.
Выходные параметры:
· r1, r2 – указатели, по которым будут записаны значения корней.
Возвращаемое значение:
· STATUS_EQ_ORDER_0 – нет корней, a=b=0;
· STATUS_EQ_ORDER_1 – один корень r1, a=0;
· STATUS_EQ_ORDER_2_DP – r1, r2 – вещественные корни;
· STATUS_EQ_ORDER_2_D0 – r1, r2 – вещественные корни, r1=r2;
· STATUS_EQ_ORDER_2_DM – r1+i*r2, r1-i*r2 - комплексные корни.
[bookmark: _Toc132207340]calculate_cubic_equation
Status calculate_cubic_equation(double a, double b, double c, double d, double *r1, double *r2, double *r3);
Функция предназначена для вычисления корней квадратного уравнения ax3 + bх2 + сx + d = 0.
Входные параметры:
· a – коэффициент при x3;
· b – коэффициент при x2;
· c – коэффициент при x;
· d – свободный член.
Выходные параметры:
· r1, r2, r3 – указатели, по которым будут записаны значения корней.
Возвращаемое значение:
· STATUS_EQ_ORDER_0 – нет корней, a=b=c=0;
· STATUS_EQ_ORDER_1 – один корень r1, a=b=0;
· STATUS_EQ_ORDER_2_DP – r1, r2 – вещественные корни, a=0;
· STATUS_EQ_ORDER_2_D0 – r1, r2 – вещественные корни, r1=r2, a=0;
· STATUS_EQ_ORDER_2_DM – r1+i*r2, r1-i*r2 - комплексные корни, a=0;
· STATUS_EQ_ORDER_3_DP – r1, r2, r3 – вещественные корни;
· STATUS_EQ_ORDER_3_D0 – r1, r2, r3 – вещественные корни, r1=r2=r3 или r1 != (r2=r3);
· STATUS_EQ_ORDER_3_DM – r1 – вещественный корень, r2+i*r3, r2-i*r3 – комплексные корни.
[bookmark: _Toc132207341]calculate_fourth_degree_equation
Status calculate_fourth_degree_equation(double a0, double a1, double a2, double a3, double a4, double *r1, double *r2, double *r3, double *r4);
Функция предназначена для вычисления корней квадратного уравнения a0x4 + a1x3 + a2х2 + a3x + a4 = 0.
Входные параметры:
· a0 – коэффициент при x4;
· a1 – коэффициент при x3;
· a2 – коэффициент при x2;
· a3 – коэффициент при x;
· a4 – свободный член.
Выходные параметры:
· r1, r2, r3, r4 – указатели, по которым будут записаны значения корней.
Возвращаемое значение:
· STATUS_EQ_ORDER_0 – нет корней, a0=a1=a2=a3=0;
· STATUS_EQ_ORDER_1 – один корень r1, a0=a1=a2=0;
· STATUS_EQ_ORDER_2_DP – r1, r2 – вещественные корни, a0=a1=0;
· STATUS_EQ_ORDER_2_D0 – r1, r2 – вещественные корни, r1=r2, a0=a1=0;
· STATUS_EQ_ORDER_2_DM – r1+i*r2, r1-i*r2 - комплексные корни, a0=a1=0;
· STATUS_EQ_ORDER_3_DP – r1, r2, r3 – вещественные корни, a0=0;
· STATUS_EQ_ORDER_3_D0 – r1, r2, r3 – вещественные корни, r1=r2=r3 или r1!=(r2=r3), a0=0;
· STATUS_EQ_ORDER_3_DM – r1 – вещественный корень, r2+i*r3, r2-i*r3 – комплексные корни, a0=0;
· STATUS_EQ_ORDER_4_DP – r1, r2, r3, r4 – вещественные корни;
· STATUS_EQ_ORDER_4_D0 – r1, r2, r3, r4 – вещественные корни, r1=r2, r3=r4;
· STATUS_EQ_ORDER_4_DM – r1+i*r2, r1-i*r2, r3+i*r4, r3-i*r4 – комплексные корни;
· STATUS_EQ_ORDER_4_DP_DM – r1, r2 – вещественные корни, r3+i*r4, r3-i*r4 – комплексные корни;
· STATUS_EQ_ORDER_4_D0_DM – r1, r2 – вещественные корни, r1=r2, r3+i*r4, r3-i*r4 – комплексные корни;
· STATUS_EQ_ORDER_4_DP_D0 – r1, r2, r3, r4 – вещественные корни, r3=r4.
[bookmark: _Toc132207342]search_newton _nonlinear_equation_real_roots
Status search_newton_nonlinear_equation_real_roots(const rvector &a, const Range *range, rvector &roots);
Функция предназначена для вычисления действительных корней уравнения произвольной степени N a0 + a1x + a2x2 + … + aNxN = 0 методом Ньютона. Функция не гарантирует нахождение всех или хотя бы одного существующего действительного корня.
Входные параметры:
· a – вектор коэффициентов уравнения, длина вектора равна N+1;
· range – отрезок, на котором необходимо найти корни, если range=nullptr, то ищутся все корни.
Выходные параметры:
· roots – ссылка на вектор, в который будут записаны значения корней.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если длина вектора a меньше двух;
· STATUS_ERR_ALLOC – при возникновении ошибки выделения памяти;
· STATUS_EQ_ORDER_0 – не найдено ни одного корня;
· STATUS_EQ_ORDER_1 – найден один корень;
· STATUS_EQ_ORDER_N – найдено более одного корня.
[bookmark: _Toc132207343]search_ laguerre _nonlinear_equation_real_roots
Status search_laguerre_nonlinear_equation_real_roots (const rvector &a, const Range *range, rvector &roots);
Функция предназначена для вычисления действительных корней уравнения произвольной степени N a0 + a1x + a2x2 + … + aNxN = 0 методом Лагерра. Функция гарантирует нахождение всех существующих действительных корней с очень высокой вероятностью.
Входные параметры:
· a – вектор коэффициентов уравнения, длина вектора равна степени N+1;
· range – отрезок, на котором необходимо найти корни, если range=nullptr, то ищутся все корни.
Выходные параметры:
· roots – ссылка на вектор, в который будут записаны значения корней.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если длина вектора a меньше двух;
· STATUS_EQ_ORDER_0 – не найдено ни одного корня;
· STATUS_EQ_ORDER_N – найден хотя бы один корень.
[bookmark: _Toc132207344]search_ laguerre _nonlinear_equation_one_root
Status search_laguerre_nonlinear_equation_one_root(const cvector &a, cdouble &root);
Функция предназначена для нахождения одного корня уравнения произвольной степени N a0 + a1x + a2x2 + … + aNxN = 0 методом Лагерра. Функция гарантирует нахождение одного корня с очень высокой вероятностью.
Входные параметры:
· a – вектор коэффициентов уравнения, длина вектора равна степени N+1.
Выходные параметры:
· root – ссылка на комплексное число, в которое будет записано значение корня.
Возвращаемое значение:
· STATUS_EQ_ORDER_0 – корень не найден;
· STATUS_EQ_ORDER_1 – корень найден.
[bookmark: _Toc132207345]search _nonlinear_equation_real_roots
Status search_nonlinear_equation_real_roots(const rvector &a, const Range *range, SolutionMethod method, rvector &roots);
Функция предназначена для вычисления действительных корней уравнения произвольной степени N a0 + a1x + a2x2 + … + aNxN = 0. Функция гарантирует нахождение всех существующих действительных корней с очень высокой вероятностью.
Входные параметры:
· a – вектор коэффициентов уравнения, длина вектора равна степени N+1;
· range – отрезок, на котором необходимо найти корни, если range=nullptr, то ищутся все корни;
· method – выбор метода поиска корней: MT_NONLINEAR_LAGUERRE_METHOD – метод Лагерра, MT_NONLINEAR_NEWTON_METHOD – метод Ньютона.
Выходные параметры:
· roots – ссылка на вектор, в который будут записаны значения корней.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если длина вектора a меньше двух или method отличен от MT_NONLINEAR_LAGUERRE_METHOD и MT_NONLINEAR_NEWTON_METHOD;
· STATUS_EQ_ORDER_0 – не найдено ни одного корня;
· STATUS_EQ_ORDER_N – найден хотя бы один корень.
[bookmark: _Toc132207346]search_nonlinear_equation_all_roots
Status search_nonlinear_equation_all_roots(const rvector &a, cvector &roots);
Функция предназначена для вычисления всех корней (действительных и комплексных) уравнения произвольной степени N a0 + a1x + a2x2 + … + aNxN  = 0 методом Лагерра. Функция гарантирует нахождение всех существующих корней с очень высокой вероятностью.
Входные параметры:
· a – вектор коэффициентов уравнения, длина вектора равна степени N+1.
Выходные параметры:
· roots – ссылка на вектор, в который будут записаны значения корней.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если длина вектора a меньше двух;
· STATUS_EQ_ORDER_0 – не найдено ни одного корня;
· STATUS_EQ_ORDER_N – найден хотя бы один корень.
[bookmark: _Toc132207347][bookmark: _Hlk19010432]search_newton_common_equation_real_root
Status search_newton_common_equation_real_root (Status(*calculate_funс)(const double, double*, void*), Status(*calculate_funс_derivative)(const double, double*, void*), Status(*calculate_funс_derivative2)(const double, double*, void*), const Range *range, rvector &roots, void *user_data);
Функция предназначена для вычисления действительного корня произвольной функции в заданном диапазоне методом Ньютона. Функция не гарантирует нахождение существующего действительного корня.
Входные параметры:
· calculate_funс – callback-функция для вычисления значения функции;
· calculate_funс_derivative – callback-функция для вычисления первой производной функции;
· calculate_funс_derivative2 – callback-функция для вычисления второй производной функции;
· range – диапазон поиска корня;
· user_data – указатель на пользовательские данные, которые будут передаваться в callback-функции.
Выходные параметры:
· roots – ссылка на вектор, в который будет записано значения корня.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен NULL;
· STATUS_EQ_ORDER_0 – не найдено ни одного корня;
· STATUS_EQ_ORDER_1 – найден один корень.
[bookmark: _Toc132207348]search_bisection_common_equation_real_root
Status search_bisection_common_equation_real_root (Status(*calculate_func)(const double, double*, void*), const Range *range, rvector &roots, void *user_data);
Функция предназначена для вычисления действительного корня произвольной функции в заданном диапазоне методом деления отрезка пополам. Функция гарантирует нахождение существующего действительного корня в этом диапазоне.
Входные параметры:
· calculate_funс – callback-функция для вычисления значения функции;
· range – диапазон поиска корня;
· user_data – указатель на пользовательские данные, которые будут передаваться в callback-функции.
Выходные параметры:
· roots – ссылка на вектор, в который будет записано значения корня.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен NULL;
· STATUS_EQ_ORDER_0 – не найдено ни одного корня;
· STATUS_EQ_ORDER_1 – найден один корень.
[bookmark: _Toc132207349]calculate_linear_equation_system
Status calculate_linear_equation_system(const double **a, const double *b, int n, double *x);
Функция предназначена для вычисления корней системы линейных уравнений произвольного размера N>1 методом Гаусса. Система уравнений имеет вид:

	
	(84)


Входные параметры:
· a – вектор указателей на строки матрицы a размера n∙n;
· b – вектор b длины n;
· n – число уравнений.
Выходные параметры:
· x – вектор длины n, в который будут записаны значения корней.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если n меньше двух;
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен NULL;
· STATUS_ERR_ALLOC – при возникновении ошибки выделения памяти;
· STATUS_EQ_ORDER_0 – нет ненулевых диагональных элементов;
· STATUS_EQ_ORDER_N – корни успешно сосчитаны.
[bookmark: _Toc132207350]calculate_nonlinear_equation_system
Status calculate_nonlinear_equation_system(const double **a, const double **d, double *x0, int n, double *x, AlgorithmHint hint);
Функция предназначена для вычисления корней системы нелинейных полиномиальных линейных уравнений произвольного размера N>1. Система уравнений имеет вид:

	
	(85)



Входные параметры:
· a – вектор указателей на строки матрицы a размера n∙(n+1);
· d – вектор указателей на строки матрицы степеней размера n∙n;
· x0 – вектор начальных приближений для поисков корней длины n, если x0=NULL, то начальные приближения выбираются автоматически;
· n – число уравнений;
· hint – выбор алгоритма.
Выходные параметры:
· x – вектор длины n, в который будут записаны значения корней.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если n меньше двух или хотя бы одно из значений степени d<=0;
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен NULL;
· STATUS_ERR_ALLOC – при возникновении ошибки выделения памяти;
· STATUS_EQ_ORDER_0 – не найдено решение системы;
· STATUS_EQ_ORDER_N – корни успешно сосчитаны.
[bookmark: _Toc132207351]calculate_common_nonlinear_equation_system
Status calculate_common_nonlinear_equation_system(Status (*calculate_func_vector)(const double* x, int n, double* f, void* user_data), Status (*calculate_jacobian_matrix)(const double* x, int n, double** jm, void* user_data), double *x0, int n, double *roots, int *niter, void *user_data);
Функция предназначена для вычисления корней системы произвольных уравнений произвольного размера N>1. Пользователь должен определить callback-функции, с помощью которых вычисляются значения функций и первые производные.
Входные параметры:
· calculate_funс_vector – callback-функция для вычисления значений уравнений f от переменных x. Длина векторов f и x равна n;
· calculate_jacobian_matrix – callback-функция для вычисления матрицы Якоби (первых производных по всем значений уравнений от переменных x). Длина вектора x равна n, размер матрицы jm равен n∙n;
· x0 – вектор начальных приближений для поисков корней длины n;
· n – число уравнений.
Выходные параметры:
· roots – вектор длины n, в который будут записаны значения корней;
· niter – указатель на переменную, в которую будет записано число итераций;
· user_data – указатель на пользовательские данные, которые будут передаваться в callback-функции.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если n меньше двух;
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен NULL;
· STATUS_ERR_ALLOC – при возникновении ошибки выделения памяти;
· STATUS_EQ_ORDER_0 – не найдено решение системы;
· STATUS_EQ_ORDER_N – корни успешно сосчитаны;
· если функции calculate_funс_vector и calculate_jacobian_matrix вернули статус, отличный от STATUS_OK, то возвращается этот статус.
[bookmark: _Toc57210313][bookmark: _Toc132207352]Вспомогательные функции
Функции этого модуля предназначены для различных вспомогательных вычислений, описание ф функций находится в файле tcc_utils.hpp.
[bookmark: _Toc132207353]get_kprev_phase_equilibria
[bookmark: _Hlk8644591]Status get_kprev_phase_equilibria(double P, double T, double Pc, double Tc, double w, double *k);
Функция предназначена для расчета начального значения константы фазового равновесия для вещества по формуле Вильсона:

	
	(86)



где P – давление, Па; T – температура °K; Pc – критическое давление, Па; Tc – критическая температура, °K; ω – ацентрический фактор.
Входные параметры:
· P – давление, Па;
· T – температура, °K;
· Pc – критическое давление, Па;
· Tc – критическая температура, °K;
· w – ацентрический фактор.
Выходные параметры:
· kpe – указатель, по которому будет записано значение константы фазового равновесия k.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если kpe == nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если P <= 0.0 или T <= 0.0;
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207354]convert_C_to_K
inline double convert_C_to_K(double C);
Функция предназначена для преобразования значения температуры из °C в °K. 
Входные параметры:
· C – температура, °C.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· температура, °K.
[bookmark: _Toc132207355]convert_K_to_C
inline double convert_K_to_C(double K);
Функция предназначена для преобразования значения температуры из °K в °C. 
Входные параметры:
· K – температура, °K.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· температура, °C.
[bookmark: _Toc132207356]convert_C_to_F
inline double convert_C_to_F(double C);
Функция предназначена для преобразования значения температуры из °C в °F. 
Входные параметры:
· C – температура, °C.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· температура, °F.
[bookmark: _Toc132207357]convert_F_to_C
inline double convert_F_to_C(double F);
Функция предназначена для преобразования значения температуры из °F в °C. 
Входные параметры:
· F – температура, °F.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· температура, °C.
[bookmark: _Toc132207358]convert_Ra_to_K
inline double convert_Ra_to_K(double Ra);
Функция предназначена для преобразования значения температуры из °Ra (Rankin) в °K. 
Входные параметры:
· Ra – температура, °Ra.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· температура, °K.
[bookmark: _Toc132207359]convert_K_to_Ra
inline double convert_K_to_Ra(double K);
Функция предназначена для преобразования значения температуры из °K в °Ra (Rankin). 
Входные параметры:
· K – температура, °K.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· температура, °Ra.
[bookmark: _Toc132207360]convert_K_to_F
inline double convert_K_to_F(double K);
Функция предназначена для преобразования значения температуры из °K в °F. 
Входные параметры:
· K – температура, °K.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· температура, °F.
[bookmark: _Toc132207361]convert_F_to_K
inline double convert_F_to_K(double F);
Функция предназначена для преобразования значения температуры из °F в °K. 
Входные параметры:
· F – температура, °F.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· температура, °K.
[bookmark: _Toc132207362]convert_Pa_to_bar
inline double convert_Pa_to_bar(double Pa);
Функция предназначена для преобразования значения давления из Па в бар. 
Входные параметры:
· Pa – давление, Па.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· давление, бар.
[bookmark: _Toc132207363]convert_bar_to_Pa
inline double convert_bar_to_Pa(double bar);
Функция предназначена для преобразования значения давления из бар в Па. 
Входные параметры:
· bar – давление, бар.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· давление, Па.
[bookmark: _Toc132207364]convert_Pa_to_atm
inline double convert_Pa_to_atm(double Pa);
Функция предназначена для преобразования значения давления из Па в атм. 
Входные параметры:
· Pa – давление, Па.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· давление, атм.
[bookmark: _Toc132207365]convert_atm_to_Pa
inline double convert_atm_to_Pa(double atm);
Функция предназначена для преобразования значения давления из атм в Па. 
Входные параметры:
· atm – давление, атм.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· давление, Па.
[bookmark: _Toc132207366]convert_Pa_to_psi
inline double convert_Pa_to_psi(double Pa);
Функция предназначена для преобразования значения давления из Па в psi. 
Входные параметры:
· Pa – давление, Па.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· давление, psi.
[bookmark: _Toc132207367]convert_psi_to_Pa
inline double convert_psi_to_Pa(double psi);
Функция предназначена для преобразования значения давления из psi в Па. 
Входные параметры:
· psi – давление, psi.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· давление, Па.
[bookmark: _Toc132207368]convert_Pa_to_mmHg
inline double convert_Pa_to_mmHg(double Pa);
Функция предназначена для преобразования значения давления из Па в мм рт. ст. 
Входные параметры:
· Pa – давление, Па.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· давление, мм рт. ст.
[bookmark: _Toc132207369]convert_mmHg_to_Pa
inline double convert_mmHg_to_Pa(double mmHg);
Функция предназначена для преобразования значения давления из мм рт. ст. в Па. 
Входные параметры:
· mmHg – давление, мм рт. ст.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· давление, Па.
[bookmark: _Toc132207370]convert_API_to_SG
inline double convert_API_to_SG(double API);
Функция предназначена для преобразования плотности в градусах API в относительную плотность. 
Входные параметры:
· API – плотности в градусах API.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· относительная плотность.
[bookmark: _Toc132207371]convert_SG_to_API
inline double convert_SG_to_API(double SG);
Функция предназначена для преобразования относительной плотности в плотность в градусах API. 
Входные параметры:
· SG – относительная плотность.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· плотность в градусах API.
[bookmark: _Toc132207372]convert_sv_to_svms
inline double convert_sv_to_svms(double sv, double mw);
Функция предназначена для преобразования скорости звука из м·кг0.5/с/моль0.5 в м/с. 
Входные параметры:
· sv – скорость звука, м·кг0.5/с/моль0.5;
· mw – молекулярный вес, г/моль.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· скорость звука, м/с.
[bookmark: _Toc132207373]calculate_rho_from_vm
inline double calculate_rho_from_vm(double vm, double mw);
Функция предназначена для вычисления плотности из молярного объёма и молекулярного веса. 
Входные параметры:
· vm – молярный объём, м3/моль;
· mw – молекулярный вес, г/моль.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· плотность, кг/м3.
[bookmark: _Toc132207374]calculate_vm_from_rho
inline double calculate_vm_from_rho(double rho, double mw);
Функция предназначена для вычисления молярного объёма из плотности и молекулярного веса. 
Входные параметры:
· rho – плотность, кг/м3;
· mw – молекулярный вес, г/моль.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· молярный объём, м3/моль.
[bookmark: _Toc132207375]calculate_rho_from_vm
inline double calculate_rho_from_vm(double vm, double mw);
Функция предназначена для вычисления плотности из молярного объёма и молекулярного веса. 
Входные параметры:
· vm – молярный объём, м3/моль;
· mw – молекулярный вес, г/моль.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· плотность, кг/м3.
[bookmark: _Toc132207376]calculate_ Parachor
inline double calculate_Parachor(double sigma, double rho_l, double rho_g, double mw);
Функция предназначена для вычисления Parachor по формуле: 
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где σ – поверхностное натяжение, Н/м; M – молекулярный вес, г/моль; ρL – плотность жидкой фазы, кг/м3; ρG – плотность газовой фазы, кг/м3.
Входные параметры:
· sigma – поверхностное натяжение, Н/м;
· rho_l – плотность жидкой фазы, кг/м3;
· rho_g – плотность газовой фазы, кг/м3;
· mw – молекулярный вес, г/моль.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· Parachor, Н0.25·м2.75/моль.
[bookmark: _Toc132207377]calculate_ polynomial
double calculate_polynomial(int degree, const double c[], double x);
Функция предназначена для вычисления значения полинома: 
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где N – степень полинома; ci – коэффициенты полинома; x – аргумент.
Входные параметры:
· degree – степень полинома;
· c – массив коэффициентов полинома размера degree+1;
· x – аргумент.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· значение полинома.
[bookmark: _Toc132207378]calculate_ polynomial_rev
double calculate_polynomial_rev(int degree, const double c[], double x);
Функция предназначена для вычисления значения полинома: 
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где N – степень полинома; ci – коэффициенты полинома; x – аргумент.
Входные параметры:
· degree – степень полинома;
· c – массив коэффициентов полинома размера degree+1;
· x – аргумент.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· значение полинома.
[bookmark: _Toc132207379]copy
template<class T> inline void copy(T dst[], const T src[], int len);
Шаблон предназначен для копирования массива элементов.
Входные параметры:
· src – источник массива элементов;
· len – количество элементов.
Выходные параметры:
· dst – приёмник массива элементов.
Возвращаемое значение:
· нет.
[bookmark: _Toc132207380]min
template<class T> T min(const T src[], int len);
Шаблон предназначен для поиска минимального элемента в массиве.
Входные параметры:
· src – массив элементов;
· len – количество элементов.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· минимальный элемент массива.
[bookmark: _Toc132207381]max
template<class T> T max(const T src[], int len);
Шаблон предназначен для поиска максимального элемента в массиве.
Входные параметры:
· src – массив элементов;
· len – количество элементов.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· максимальный элемент массива.
[bookmark: _Toc132207382]minmax
template<class T> void minmax(const T src[], int len , T *min, T *max);
Шаблон предназначен для поиска минимального и максимального элементов в массиве.
Входные параметры:
· src – массив элементов;
· len – количество элементов.
Выходные параметры:
· min – минимальный элемент массива;
· max – максимальный элемент массива.
Возвращаемое значение:
· нет.
[bookmark: _Toc132207383]calculate_sum
double calculate_sum(const double x[], int len);
Функция предназначена вычисления суммы элементов массива.
Входные параметры:
· src – массив элементов;
· len – количество элементов.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· сумма элементов массива.
[bookmark: _Toc132207384]calculate_dotproduct
double calculate_dotproduct(const double x[], const double y[], int len);
Функция предназначена вычисления скалярного произведения двух массивов.
Входные параметры:
· x – первый массив элементов;
· y – второй массив элементов;
· len – количество элементов.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· скалярное произведение.
[bookmark: _Toc132207385]normalize
void normalize(double x[], int len);
Функция производит нормализацию массива по правилу:
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Входные параметры:
· x – массив элементов;
· len – количество элементов.
Выходные параметры:
· x – нормализованный массив элементов.
Возвращаемое значение:
· нет.
[bookmark: _Toc132207386]calculate_wf_from_zf
void calculate_wf_from_zf(const double zf[], const double mw[], double wf[], int len);
Функция предназначена для вычисления массовых долей смеси из мольных долей по правилу:
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Входные параметры:
· zf – массив мольных долей;
· mw – массив молекулярных весов;
· len – количество элементов.
Выходные параметры:
· wf –массив массовых долей.
Возвращаемое значение:
· нет.
[bookmark: _Toc132207387]calculate_zf_from_wf
void calculate_zf_from_wf(const double wf[], const double mw[], double zf[], int len);
Функция предназначена для вычисления мольных долей смеси из массовых долей по правилу:
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Входные параметры:
· wf – массив массовых долей;
· mw – массив молекулярных весов;
· len – количество элементов.
Выходные параметры:
· zf – массив мольных долей.
Возвращаемое значение:
· нет.
[bookmark: _Toc132207388]calculate_vf_from_zf
inline void calculate_vf_from_zf(const double zf[], const double mw[], double vf[], int len);
Функция предназначена для вычисления объёмных долей смеси из мольных долей по правилу:
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Входные параметры:
· zf – массив мольных долей;
· mw – массив молекулярных весов;
· len – количество элементов.
Выходные параметры:
· vf –массив объёмных долей.
Возвращаемое значение:
· нет.
[bookmark: _Toc132207389]calculate_zf_from_vf
inline void calculate_zf_from_vf(const double vf[], const double mw[], double zf[], int len);
Функция предназначена для вычисления мольных долей смеси из объёмных долей по правилу:
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Входные параметры:
· vf – массив объёмных долей;
· mw – массив молекулярных весов;
· len – количество элементов.
Выходные параметры:
· zf – массив мольных долей.
Возвращаемое значение:
· нет.
[bookmark: _Toc132207390]calculate_Z_from_PVT
inline double calculate_Z_from_PVT(double P, double V, double T);
Функция вычисляет коэффициент сжимаемости Z из давления P, молярного объёма V и температуры T:
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Входные параметры:
· P – давления, Па;
· V – молярного объёма, м3/моль;
· T – температуры T, ̊K.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· коэффициент сжимаемости.
[bookmark: _Toc132207391]calculate_Z_from_PBT
inline double calculate_Z_from_PBT(double P, double B, double T);
Функция вычисляет коэффициент сжимаемости Z из давления P, второго вириального коэффициента B и температуры T:
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Входные параметры:
· P – давления, Па;
· B – второй вириальный коэффициент, м3/моль;
· T – температуры T, ̊K.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· коэффициент сжимаемости.
[bookmark: _Toc132207392]calculate_B_from_ZPT
inline double calculate_B_from_ZPT(double Z, double P, double T);
Функция вычисляет второй вириальный коэффициент из коэффициента сжимаемости Z, давления P и температуры T:
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Входные параметры:
· Z – коэффициент сжимаемости;
· P – давления, Па;
· T – температуры T, ̊K.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· второй вириальный коэффициент, м3/моль.
[bookmark: _Toc132207393]find_interval
Status find_interval(const double x[], int size, bool clip, double xv, int* interval);
Функция находит номер интервала в упорядоченному по возрастанию значений массиве x, в который попадает величина xv, такой, что x[interval]<=xv< x[interval+1].
Входные параметры:
· x – упорядоченный по возрастанию значений массив величин, x[i+1]>x[i];
· size – размер массива x;
· clip – если имеет значение true, то результат будет в диапазоне [0,size-2], если false, то результат будет в диапазоне [-1,size-1];
· xv – величина, для которой необходимо найти интервал.
Выходные параметры:
· interval – указатель на результат, -1 для xv < x[0] если clip = false; 0..size-2 для x[interval] <= xv < x[interval+1]; size-1 для xv >= x[size-1] если clip = false.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если size меньше двух или в процессе поиска интервала окажется, что массив x не упорядочен по возрастанию значений;
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен NULL;
[bookmark: _Toc132207394]interpolate_linear_1D
Status interpolate_linear_1D(const double x[], const double f[], int size, bool extrapolate_l, bool extrapolate_r, double xv, double* fv);
Функция вычисляет значение fv=f(xv) методом линейной интерполяции по таблично заданной функции f(x).
Входные параметры:
· x – упорядоченный по возрастанию значений массив величин, x[i+1]>x[i];
· f – массив значений функции f[i]=f(x[i]);
· size – размер массивов x и y;
· extrapolate_l – для xv<x[0] если эта переменная true, то результат будет экстраполироваться, если false, то результат будет вычислен для x[0];
· extrapolate_r – для xv>x[size-1] если эта переменная true, то результат будет экстраполироваться, если false, то результат будет вычислен для x[size-1];
· xv – величина, для которой необходимо вычислить значение функции fv.
Выходные параметры:
· fv – указатель на результат.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если size меньше двух или в процессе поиска интервала окажется, что массив x не упорядочен по возрастанию значений;
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен NULL;
[bookmark: _Toc132207395]interpolate_linear_2D
Status interpolate_linear_2D(const double y[], const double x[], const double* const f[], int size_y, int size_x, bool extrapolate_y_l, bool extrapolate_y_r, bool extrapolate_x_l, bool extrapolate_x_r, double yv, double xv, double* fv);
Функция вычисляет значение fv=f(yv,xv) методом линейной интерполяции по таблично заданной двумерной функции f(y,x).
Входные параметры:
· y – упорядоченный по возрастанию значений массив величин по первой переменной, y[i+1]>y[i];
· x – упорядоченный по возрастанию значений массив величин по второй переменной, x[i+1]>x[i];
· f – массив значений функции f[i][j]=f(y[i],x[j]);
· size_x – размер массива x;
· size_y – размер массива y;
· extrapolate_y_l – для yv<y[0] если эта переменная true, то результат будет экстраполироваться, если false, то результат будет вычислен для y[0];
· extrapolate_y_r – для yv>x[size_y-1] если эта переменная true, то результат будет экстраполироваться, если false, то результат будет вычислен для y[size_y-1];
· extrapolate_x_l – для xv<x[0] если эта переменная true, то результат будет экстраполироваться, если false, то результат будет вычислен для x[0];
· extrapolate_x_r – для xv>x[size_x-1] если эта переменная true, то результат будет экстраполироваться, если false, то результат будет вычислен для x[size_x-1];
· yv – величина, для которой необходимо вычислить значение функции fv;
· xv – величина, для которой необходимо вычислить значение функции fv.
Выходные параметры:
· fv – указатель на результат.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если size меньше двух или в процессе поиска интервалов окажется, что массив x или y не упорядочен по возрастанию значений;
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен NULL;
[bookmark: _Toc57210314][bookmark: _Toc132207396]База данных свойств различных веществ
Функции этого модуля предназначены для получения различных данных для широкого набора веществ. Данные представлены различными таблицами, опубликованными в открытых источниках. Для каждой таблицы определена структура, описывающая данные, и функция для поиска данных в этой таблице. Функции описаны в файле tcc_db.hpp.
[bookmark: _Toc132207397]DataCritical_Yaws
Структура DataCritical_Yaws содержит следующие данные о критических свойствах веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_Tc – критическая температура, °K;
· double m_Pc – критическое давление, Па;
· double m_Vc – критический объём, м3/моль;
· double m_Omega – ацентрический фактор.
Для поиска данных используется функция 
const DataCritical_Yaws* find_substance_in_table_critical_Yaws(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataCritical_Yaws в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207398]DataCritical_PSRK
Структура DataCritical_PSRK содержит следующие данные о критических свойствах веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_Tc – критическая температура, °K;
· double m_Pc – критическое давление, Па;
· double m_Vc – критический объём, м3/моль;
· double m_Omega – ацентрический фактор.
Для поиска данных используется функция 
const DataCritical_PSRK* find_substance_in_table_critical_PSRK(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataCritical_PSRK в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207399]DataMisc_Poling
Структура DataMisc_Poling содержит следующие данные о различных свойствах веществ:
· const char *m_formula – химическая формула;
· const char *m_name – имя вещества;
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· double m_Mw – молекулярный вес, г/моль;
· double m_Tm – температура плавления, °K;
· double m_Tb – температура кипения, °K;
· double m_Tc – критическая температура, °K;
· double m_Pc – критическое давление, Па;
· double m_Vc – критический объём, м3/моль;
· double m_Zc – критическая сжимаемость, Pc*Vc/(R*Tc);
· double m_Omega – ацентрический фактор.
Для поиска данных используется функция 
const DataMisc_Poling* find_substance_in_table_misc_Poling(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataMisc_Poling в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207400]DataTriple_Staveley
Структура DataTriple_Staveley содержит следующие данные о тройных точках веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· const char *m_formula – химическая формула;
· double m_Tt – температура тройной точки, °K;
· double m_Pt – давление тройной точки, Па;
· double m_Pt_uncertainty.
Для поиска данных используется функция 
const DataTriple_Staveley* find_substance_in_table_triple_Staveley(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataTriple_Staveley в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207401]DataDipole_NIST
Структура DataDipole_NIST содержит следующие данные о диполях веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_dipole – диполь.
Для поиска данных используется функция 
const DataDipole_NIST* find_substance_in_table_dipole_NIST(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataDipole_NIST в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207402]DataDipole_Muller
Структура DataDipole_Muller содержит следующие данные о диполях веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_dipole – диполь.
Для поиска данных используется функция 
const DataDipole_Muller* find_substance_in_table_dipole_Muller(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataDipole_Muller в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207403]DataDipole_Poling
Структура DataDipole_Poling содержит следующие данные о диполях веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_dipole – диполь.
Для поиска данных используется функция 
const DataDipole_Poling* find_substance_in_table_dipole_Poling(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataDipole_Poling в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207404]DataMisc_Laliberte
Структура DataMisc_Laliberte содержит данные о плотности, вязкости и теплоёмкости веществ:
· const char *m_name – имя вещества;
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_formula – химическая формула;
· double m_Mw – молекулярный вес, г/моль;
· const double m_density_coeffs[5] – эмпирические коэффициенты;
· double m_density_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_density_T_max – максимальная температура применимости, °K;
· double m_density_W_max;
· int m_density_npoints;
· const double m_viscosity_coeffs[6] – эмпирические коэффициенты;
· double m_viscosity_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_viscosity_T_max – максимальная температура применимости, °K;
· double m_viscosity_W_max;
· int m_viscosity_npoints;
· const double m_heat_capacity_coeffs[6] – эмпирические коэффициенты;
· double m_heat_capacity_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_heat_capacity_T_max – максимальная температура применимости, °K;
· double m_heat_capacity_W_max;
· int m_heat_capacity_npoints.
Для поиска данных используется функция 
const DataMisc_Laliberte* find_substance_in_table_misc_Laliberte(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataMisc_Laliberte в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207405]DataViscosityLiquid_Viswanath_Natarajan_1
Структура DataViscosityLiquid_Viswanath_Natarajan_1 содержит данные для расчёта вязкости веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· const char *m_formula – химическая формула;
· double m_coeffs[2] – эмпирические коэффициенты для расчёта вязкости;
· double m_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_T_max – максимальная температура применимости, °K.
Для поиска данных используется функция 
const DataViscosityLiquid_Viswanath_Natarajan_1* find_substance_in_table_viscosity_liquid_Viswanath_Natarajan_1(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataViscosityLiquid_Viswanath_Natarajan_1 в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207406]DataViscosityLiquid_Viswanath_Natarajan_2
Структура DataViscosityLiquid_Viswanath_Natarajan_2 содержит данные для расчёта вязкости веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· const char *m_formula – химическая формула;
· double m_coeffs[3] – эмпирические коэффициенты для расчёта вязкости;
· double m_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_T_max – максимальная температура применимости, °K.
Для поиска данных используется функция 
const DataViscosityLiquid_Viswanath_Natarajan_2* find_substance_in_table_viscosity_liquid_Viswanath_Natarajan_2(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataViscosityLiquid_Viswanath_Natarajan_2 в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207407]DataViscosityLiquid_Dutt_Prasad
[bookmark: _Hlk19025026]Структура DataViscosityLiquid_Dutt_Prasad содержит данные для расчёта вязкости веществ по методу Dutt-Prasad:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_coeffs[3] – эмпирические коэффициенты для расчёта вязкости;
· double m_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_T_max – максимальная температура применимости, °K.
Для поиска данных используется функция 
const DataViscosityLiquid_Dutt_Prasad* find_substance_in_table_viscosity_liquid_Dutt_Prasad (const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataViscosityLiquid_Dutt_Prasad в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207408]DataViscosityLiquid_DIPPR8E_Perry
Структура DataViscosityLiquid_DIPPR8E_Perry содержит данные для расчёта вязкости веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_coeffs[5] – эмпирические коэффициенты для расчёта вязкости;
· double m_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_T_max – максимальная температура применимости, °K.
Для поиска данных используется функция 
const DataViscosityLiquid_DIPPR8E_Perry* find_substance_in_table_viscosity_liquid_DIPPR8E_Perry(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataViscosityLiquid_DIPPR8E_Perry в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207409]DataViscosityLiquid_VDI_PPDS
Структура DataViscosityLiquid_VDI_PPDS содержит данные для расчёта вязкости веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· const char *m_formula – химическая формула;
· double m_coeffs[5] – эмпирические коэффициенты для расчёта вязкости.
Для поиска данных используется функция 
const DataViscosityLiquid_VDI_PPDS* find_substance_in_table_viscosity_liquid_VDI_PPDS(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataViscosityLiquid_VDI_PPDS в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207410]DataViscosityGas_DIPPR8E_Perry
Структура DataViscosityGas_DIPPR8E_Perry содержит данные для расчёта вязкости веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_coeffs[4] – эмпирические коэффициенты для расчёта вязкости;
· double m_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_T_max – максимальная температура применимости, °K.
Для поиска данных используется функция 
const DataViscosityGas_DIPPR8E_Perry* find_substance_in_table_viscosity_gas_DIPPR8E_Perry(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataViscosityGas_DIPPR8E_Perry в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207411]DataViscosityGas_VDI_PPDS
Структура DataViscosityGas_VDI_PPDS содержит данные для расчёта вязкости веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· const char *m_formula – химическая формула;
· double m_coeffs[5] – эмпирические коэффициенты для расчёта вязкости.
Для поиска данных используется функция 
const DataViscosityGas_VDI_PPDS* find_substance_in_table_viscosity_gas_VDI_PPDS(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataViscosityGas_VDI_PPDS в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207412]DataSurfaceTension_REFPROP
Структура DataSurfaceTension_REFPROP содержит данные для расчёта коэффициента поверхностного натяжения:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_coeffs[6] – эмпирические коэффициенты для расчёта коэффициента поверхностного натяжения;
· double m_Tc – критическая температура, °K;
· double m_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_T_max – максимальная температура применимости, °K.
Для поиска данных используется функция 
const DataSurfaceTension_REFPROP* find_substance_in_table_surface_tension_REFPROP(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataSurfaceTension_REFPROP в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207413]DataSurfaceTension_Somayajulu
Структура DataSurfaceTension_Somayajulu содержит данные для расчёта коэффициента поверхностного натяжения:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_Tt – температура тройной точки, °K;
· double m_Tc – критическая температура, °K;
· double m_coeffs[3] – эмпирические коэффициенты для расчёта коэффициента поверхностного натяжения.
Для поиска данных используется функция 
const DataSurfaceTension_Somayajulu* find_substance_in_table_surface_tension_Somayajulu(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataSurfaceTension_Somayajulu в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207414]DataSurfaceTension_Jasper
Структура DataSurfaceTension_Jasper содержит данные для расчёта коэффициента поверхностного натяжения:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_coeffs[2] – эмпирические коэффициенты для расчёта коэффициента поверхностного натяжения;
· double m_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_T_max – максимальная температура применимости, °K.
Для поиска данных используется функция 
const DataSurfaceTension_Jasper* find_substance_in_table_surface_tension_Jasper(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataSurfaceTension_Jasper в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207415]DataSurfaceTension_VDI_PPDS
Структура DataSurfaceTension_VDI_PPDS содержит данные для расчёта коэффициента поверхностного натяжения:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_Tm – температура плавления, °K;
· double m_Tc – критическая температура, °K;
· double m_coeffs[5] – эмпирические коэффициенты для расчёта коэффициента поверхностного натяжения.
Для поиска данных используется функция 
const DataSurfaceTension_VDI_PPDS* find_substance_in_table_surface_tension_VDI_PPDS(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataSurfaceTension_VDI_PPDS в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207416]DataThermalConductivityLiquid_DIPPR8E_Perry
Структура DataThermalConductivityLiquid_DIPPR8E_Perry содержит данные для расчёта коэффициента теплопроводности веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_coeffs[5] – эмпирические коэффициенты для расчёта коэффициента теплопроводности;
· double m_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_T_max – максимальная температура применимости, °K.
Для поиска данных используется функция 
const DataThermalConductivityLiquid_DIPPR8E_Perry* find_substance_in_table_thermal_conductivity_liquid_DIPPR8E_Perry(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataThermalConductivityLiquid_DIPPR8E_Perry в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207417]DataThermalConductivityLiquid_VDI_PPDS
Структура DataThermalConductivityLiquid_VDI_PPDS содержит данные для расчёта коэффициента теплопроводности веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· const char *m_formula – химическая формула;
· double m_coeffs[5] – эмпирические коэффициенты для расчёта коэффициента теплопроводности.
Для поиска данных используется функция 
const DataThermalConductivityLiquid_VDI_PPDS* find_substance_in_table_thermal_conductivity_liquid_VDI_PPDS(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataThermalConductivityLiquid_VDI_PPDS в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207418]DataThermalConductivityGas_DIPPR8E_Perry
Структура DataThermalConductivityGas_DIPPR8E_Perry содержит данные для расчёта коэффициента теплопроводности веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_coeffs[4] – эмпирические коэффициенты для расчёта коэффициента теплопроводности;
· double m_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_T_max – максимальная температура применимости, °K.
Для поиска данных используется функция 
const DataThermalConductivityGas_DIPPR8E_Perry* find_substance_in_table_thermal_conductivity_gas_DIPPR8E_Perry(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataThermalConductivityGas_DIPPR8E_Perry в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207419]DataThermalConductivityGas_VDI_PPDS
Структура DataThermalConductivityGas_VDI_PPDS содержит данные для расчёта коэффициента теплопроводности веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· const char *m_formula – химическая формула;
· double m_coeffs[5] – эмпирические коэффициенты для расчёта коэффициента теплопроводности.
Для поиска данных используется функция 
const DataThermalConductivityGas_VDI_PPDS* find_substance_in_table_thermal_conductivity_gas_VDI_PPDS(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataThermalConductivityGas_VDI_PPDS в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207420]DataHeatCapacity_Poling
Структура DataHeatCapacity_Poling содержит данные для расчёта теплоёмкости веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_T_max – максимальная температура применимости, °K.
· double m_coeffs[5] – коэффициенты TRC polynomial equation для расчёта Cp0, Дж/моль/K;
· double m_Cp_g – теплоёмкость газа при T=298.15, Дж/моль/K;
· double m_Cp_g – теплоёмкость газа при T=298.15, Дж/моль/K.
Для поиска данных используется функция 
const DataHeatCapacity_Poling* find_substance_in_table_heat_capacity_Poling(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataHeatCapacity_Poling в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207421]DataBIP
Структура DataBIP содержит коэффициенты бинарного взаимодействия:
· const char *m_CASRN_i – Chemical Abstracts Service registry number первого вещества из пары;
· const char *m_CASRN_j – Chemical Abstracts Service registry number второго вещества из пары;
· double m_kij – коэффициент бинарного взаимодействия.
Для поиска данных используется функция 
const DataBIP* find_BIP_in_table_BIP_Nagy_Shirkovskiy (const char* CASRN_i, const char* CASRN_j);
Функция ищет данные по номерам CAS пары веществ. Если один из параметров равен nullptr, то поиск не происходит.
Входные параметры:
· CASRN_i – номер CAS вещества;
· CASRN_j – номер CAS вещества.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataBIP в случае успешной операции или nullptr, если данных для пары веществ не найдено.
[bookmark: _Toc132207422]DataVapourPressure_Antoine_Poling
Структура DataVapourPressure_Antoine_Poling содержит данные для расчёта давления насыщения Psat веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_coeffs[3] – коэффициенты для расчёта Psat, Pa;
· double m_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_T_max – максимальная температура применимости, °K.
Для поиска данных используется функция 
const DataVapourPressure_Antoine_Poling* find_substance_in_table_vapour_pressure_Antoine_Poling (const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataVapourPressure_Antoine_Poling в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207423]DataVapourPressure_DIPPR_Perry_8E
Структура DataVapourPressure_DIPPR_Perry_8E содержит данные для расчёта давления насыщения Psat веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_coeffs[5] – коэффициенты для расчёта Psat, Pa;
· double m_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_T_max – максимальная температура применимости, °K.
Для поиска данных используется функция 
const DataVapourPressure_DIPPR_Perry_8E* find_substance_in_table_vapour_pressure_DIPPR_Perry_8E (const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataVapourPressure_DIPPR_Perry_8E в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207424]DataVapourPressure_Wagner_McGarry
Структура DataVapourPressure_Wagner_McGarry содержит данные для расчёта давления насыщения Psat веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_coeffs[4] – коэффициенты для расчёта Psat, Pa;
· double m_Pc – критическое давление, Па;
· double m_Tc – критическая температура, °K;
· double m_T_min – минимальная температура применимости, °K.
Для поиска данных используется функция 
const DataVapourPressure_Wagner_McGarry* find_substance_in_table_vapour_pressure_Wagner_McGarry (const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataVapourPressure_Wagner_McGarry в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207425]DataVapourPressure_Wagner_Poling
Структура DataVapourPressure_Wagner_Poling содержит данные для расчёта давления насыщения Psat веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_coeffs[4] – коэффициенты для расчёта Psat, Pa;
· double m_Tc – критическая температура, °K;
· double m_Pc – критическое давление, Па;
· double m_T_min – минимальная температура применимости, °K;
· double m_T_max – максимальная температура применимости, °K.
Для поиска данных используется функция 
const DataVapourPressure_Wagner_Poling* find_substance_in_table_vapour_pressure_Wagner_Poling (const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataVapourPressure_Wagner_Poling в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207426]DataVapourPressure_Wagner_VDI_PPDS
Структура DataVapourPressure_Wagner_VDI_PPDS содержит данные для расчёта давления насыщения Psat веществ:
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· const char *m_name – имя вещества;
· double m_coeffs[4] – коэффициенты для расчёта Psat, Pa;
· double m_Tm – температура плавления, °K;
· double m_Tc – критическая температура, °K;
· double m_Pc – критическое давление, Па.
Для поиска данных используется функция 
const DataVapourPressure_Wagner_VDI_PPDS* find_substance_in_table_vapour_pressure_Wagner_VDI_PPDS (const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataVapourPressure_Wagner_VDI_PPDS в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207427]DataAtoms_Custom
Структура DataAtoms_Custom содержит следующие данные о различных свойствах веществ, для которых отсутствуют данные в основных таблицах:
· const char *m_formula – химическая формула;
· const char *m_name – имя вещества;
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· double m_atoms – число атомов в молекуле.
Для поиска данных используется функция 
const DataAtoms_Custom* find_substance_in_table_atoms_custom(const char* CASRN, const char* name, const char* formula);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру DataAtoms_Custom в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207428]SubstanceData
Структура SubstanceData содержит все данные, которые есть в библиотеке для вещества:
· const DataMisc_Custom *m_misc_custom;
· const DataAtoms_Custom *m_atoms_custom;
· const DataCritical_Yaws *m_critical_Yaws;
· const DataCritical_PSRK *m_critical_PSRK;
· const DataMisc_Poling *m_misc_Poling;
· const DataTriple_Staveley* m_triple_Staveley;
· const DataDipole_NIST *m_dipole_NIST;
· const DataDipole_Muller *m_dipole_Muller;
· const DataDipole_Poling *m_dipole_Poling;
· const DataMisc_Laliberte *m_misc_Laliberte;
· const DataViscosityLiquid_Viswanath_Natarajan_1 *m_viscosity_liquid_Viswanath_Natarajan_1;
· const DataViscosityLiquid_Viswanath_Natarajan_2 *m_viscosity_liquid_Viswanath_Natarajan_2;
· const DataViscosityLiquid_Dutt_Prasad *m_viscosity_liquid_Dutt_Prasad;
· const DataViscosityLiquid_DIPPR8E_Perry *m_viscosity_liquid_DIPPR8E_Perry;
· const DataViscosityLiquid_VDI_PPDS *m_viscosity_liquid_VDI_PPDS;
· const DataViscosityGas_DIPPR8E_Perry *m_viscosity_gas_DIPPR8E_Perry;
· const DataViscosityGas_VDI_PPDS *m_viscosity_gas_VDI_PPDS;
· const DataSurfaceTension_REFPROP *m_surface_tension_REFPROP;
· const DataSurfaceTension_Somayajulu *m_surface_tension_Somayajulu;
· const DataSurfaceTension_Jasper *m_surface_tension_Jasper;
· const DataSurfaceTension_VDI_PPDS *m_surface_tension_VDI_PPDS;
· const DataThermalConductivityLiquid_DIPPR8E_Perry *m_thermal_conductivity_liquid_DIPPR8E_Perry;
· const DataThermalConductivityLiquid_VDI_PPDS *m_thermal_conductivity_liquid_VDI_PPDS;
· const DataThermalConductivityGas_DIPPR8E_Perry *m_thermal_conductivity_gas_DIPPR8E_Perry;
· const DataThermalConductivityGas_VDI_PPDS *m_thermal_conductivity_gas_VDI_PPDS;
· const DataHeatCapacity_Poling *m_heat_capacity_Poling;
· std::map<const char*, double> m_kij_map – отображение, содержащее пары <Chemical Abstracts Service registry number, коэффициент бинарного взаимодействия>;
· const DataVapourPressure_Antoine_Poling* m_vapour_pressure_Antoine_Poling;
· const DataVapourPressure_DIPPR_Perry_8E* m_vapour_pressure_DIPPR_Perry_8E;
· const DataVapourPressure_Wagner_McGarry* m_vapour_pressure_Wagner_McGarry;
· const DataVapourPressure_Wagner_Poling* m_vapour_pressure_Wagner_Poling;
· const DataVapourPressure_Wagner_VDI_PPDS* m_vapour_pressure_Wagner_VDI_PPDS.
Для поиска данных используется функция 
void get_substance_data(const char* CASRN, const char* name, const char* formula, SubstanceData& s);
Функция ищет данные по имени, формуле и номеру CAS вещества. Если один из параметров равен nullptr, то поиск по нему не происходит.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
· name – название вещества (регистр символов неважен);
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· s – ссылка на структуру SubstanceData, поля которой будут заполнены данными для вещества. При отсутствии данных соответствующие поля будут заполнены nullptr.
Возвращаемое значение:
· нет.
[bookmark: _Toc132207429]find_substance_Mw
[bookmark: _Hlk54101409]bool find_substance_Mw(const char *CASRN, double &Mw);
Функция ищет молекулярный вес для вещества с номером CAS последовательно в таблицах DataMisc_Poling и DataMisc_Laliberte.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
Выходные параметры:
· Mw – молекулярный вес. При отсутствии данных параметр будет установлен в NaN.
Возвращаемое значение:
· true, если для заданного CASRN найдено значение или false, если значение не найдено.
[bookmark: _Toc132207430]find_substance_Tc
bool find_substance_Tc(const char *CASRN, double &Tc);
Функция ищет критическую температуру для вещества с номером CAS последовательно в таблицах DataMisc_Poling, DataCritical_PSRK, DataCritical_Yaws, DataSurfaceTension_REFPROP, DataSurfaceTension_Somayajulu, DataSurfaceTension_VDI_PPDS, DataVapourPressure_Wagner_McGarry, DataVapourPressure_Wagner_Poling, DataVapourPressure_Wagner_VDI_PPDS.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
Выходные параметры:
· Tc – критическая температура. При отсутствии данных параметр будет установлен в NaN.
Возвращаемое значение:
· true, если для заданного CASRN найдено значение или false, если значение не найдено.
[bookmark: _Toc132207431]find_substance_Pc
bool find_substance_Pc(const char *CASRN, double &Pc);
Функция ищет критическое давление для вещества с номером CAS последовательно в таблицах DataMisc_Poling, DataCritical_PSRK, DataCritical_Yaws, DataVapourPressure_Wagner_McGarry, DataVapourPressure_Wagner_Poling, DataVapourPressure_Wagner_VDI_PPDS.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
Выходные параметры:
· Pc – критическое давление. При отсутствии данных параметр будет установлен в NaN.
Возвращаемое значение:
· true, если для заданного CASRN найдено значение или false, если значение не найдено.
[bookmark: _Toc132207432]find_substance_Vc
bool find_substance_Vc(const char *CASRN, double &Vc);
Функция ищет критический объём для вещества с номером CAS последовательно в таблицах DataMisc_Poling, DataCritical_PSRK, DataCritical_Yaws.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
Выходные параметры:
· Vc – критическое давление. При отсутствии данных параметр будет установлен в NaN.
Возвращаемое значение:
· true, если для заданного CASRN найдено значение или false, если значение не найдено.
[bookmark: _Toc132207433]find_substance_Zc
bool find_substance_Zc(const char *CASRN, double &Zc);
Функция ищет критическую сжимаемость для вещества с номером CAS в таблице DataMisc_Poling, при отсутствии данных функция пытается искать величины Tc, Pc, Vc и вычисляет Zc по ним.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
Выходные параметры:
· Zc – критическое давление. При отсутствии данных параметр будет установлен в NaN.
Возвращаемое значение:
· true, если для заданного CASRN найдено значение или false, если значение не найдено.
[bookmark: _Toc132207434]find_substance_Omega
bool find_substance_Omega(const char *CASRN, double &Omega);
Функция ищет ацентрический фактор для вещества с номером CAS последовательно в таблицах DataMisc_Poling, DataCritical_PSRK, DataCritical_Yaws.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
Выходные параметры:
· Omega – ацентрический фактор. При отсутствии данных параметр будет установлен в NaN.
Возвращаемое значение:
· true, если для заданного CASRN найдено значение или false, если значение не найдено.
[bookmark: _Toc132207435]find_substance_Tm
bool find_substance_Tm(const char *CASRN, double &Tm);
Функция ищет температуру плавления для вещества с номером CAS последовательно в таблицах DataMisc_Poling, DataSurfaceTension_VDI_PPDS, DataVapourPressure_Wagner_VDI_PPDS.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
Выходные параметры:
· Tm – температура плавления. При отсутствии данных параметр будет установлен в NaN.
Возвращаемое значение:
· true, если для заданного CASRN найдено значение или false, если значение не найдено.
[bookmark: _Toc132207436]find_substance_Tb
bool find_substance_Tb(const char *CASRN, double &Tb);
Функция ищет температуру кипения для вещества с номером CAS в таблице DataMisc_Poling.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
Выходные параметры:
· Tb – температура кипения. При отсутствии данных параметр будет установлен в NaN.
Возвращаемое значение:
· true, если для заданного CASRN найдено значение или false, если значение не найдено.
[bookmark: _Toc132207437]find_substance_dipole
bool find_substance_dipole(const char *CASRN, double &dipole);
Функция ищет дипольный момент для вещества с номером CAS последовательно в таблицах DataDipole_Poling, DataDipole_NIST, DataDipole_Muller. Если параметр не найден, то происходит поиск числа атомов в таблице DataAtoms_Custom, если число атомов равно единице, то в возвращаемый параметр записывается значение 0.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ;
Выходные параметры:
· dipole – дипольный момент. При отсутствии данных параметр будет установлен в NaN.
Возвращаемое значение:
· true, если для заданного CASRN найдено значение или false, если значение не найдено.
[bookmark: _Toc57210315][bookmark: _Toc132207438]База данных свойств предопределённых веществ
Функции этого модуля предназначены для получения данных, необходимых для инициализации параметров классов расчёта термодинамических функций для предопределённого списка веществ. Описание функций и констант находится в файле tcc_instances_eos.hpp.
Список веществ определён перечислителем enum ComponentType. Элементом базы данных является структура ComponentData. Её поля:
· ComponentType m_ct – тип из списка веществ;
· const char *m_name – имя вещества;
· const char *m_formula – химическая формула;
· const char *m_CASRN – Chemical Abstracts Service registry number;
· double m_Mw – молекулярный вес, г/моль;
· double m_Tc – критическая температура, °K;
· double m_Pc – критическое давление, Па;
· double m_Vc – критический объём, м3/моль;
· double m_Zc – критическая сжимаемость;
· double m_Pc – критическое давление, Па;
· double m_Tt – температура тройной точки, °K;
· double m_Pt – давление тройной точки, Па;
· double m_Tm – температура плавления, °K;
· double m_Tb – температура кипения, °K;
· double m_Omega – ацентрический фактор, ;
· int m_atoms – число атомов в молекуле;
· double m_dipole – дипольный момент, Д;
· double m_Vshift – поправочный коэффициент для расчёта параметра EOS_VSHIFTED;
· ChemicalType m_chemycal_type – химический тип;
· double m_ACp_coeffs[IdealPartEOSParams::m_num_Acp] – коэффициенты для расчёта идеально-газовой теплоёмкости  Cp, Дж/моль/К  (см. 4.2.2);
· [bookmark: _Hlk54095474]double m_viscosity_liquid_Viswanath_Natarajan_1_coeffs[ParamsViscosityLiquid_Viswanath_Natarajan_1::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента вязкости в жидкостях по методу Viswanath-Natarajan 1 (см. 4.8);
· double m_viscosity_liquid_Viswanath_Natarajan_2_coeffs[ParamsViscosityLiquid_Viswanath_Natarajan_2::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента вязкости в жидкостях по методу Viswanath-Natarajan 2 (см. 4.8);
· double m_viscosity_liquid_Dutt_Prasad_coeffs[ParamsViscosityLiquid_Dutt_Prasad::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента вязкости в жидкостях по методу Dutt-Prasad (см. 4.8);
· double m_viscosity_liquid_DIPPR8E_Perry_coeffs[ParamsViscosityLiquid_DIPPR8E_Perry::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента вязкости в жидкостях по методу DIPPR8E-Perry (см. 4.8);
· double m_viscosity_liquid_VDI_PPDS_coeffs[ParamsViscosityLiquid_VDI_PPDS::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента вязкости в жидкостях по методу VDI PPDS (см. 4.8);
· double m_viscosity_liquid_Laliberte_water_solute_coeffs[ParamsViscosityLiquid_Laliberte_water_solute::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента вязкости в жидкостях по методу Laliberte (см. 4.8);
· double m_viscosity_gas_DIPPR8E_Perry_coeffs[ParamsViscosityGas_DIPPR8E_Perry::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента вязкости в газе по методу DIPPR8E-Perry (см. 4.8);
· double m_viscosity_gas_VDI_PPDS_coeffs[ParamsViscosityGas_VDI_PPDS::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента вязкости в газе по методу VDI PPDS (см. 4.8);
· double m_thermal_conductivity_liquid_DIPPR8E_Perry_coeffs[ParamsThermalConductivityLiquid_DIPPR8E_Perry::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента теплопроводности в газе по методу DIPPR8E-Perry (см. 4.10);
· double m_thermal_conductivity_liquid_VDI_PPDS _coeffs[ParamsThermalConductivityLiquid_VDI_PPDS::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента теплопроводности в газе по методу VDI PPDS (см. 4.10);
· double m_thermal_conductivity_gas_DIPPR8E_Perry_coeffs[ParamsThermalConductivityGas_DIPPR8E_Perry::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента теплопроводности в газе по методу DIPPR8E-Perry (см. 4.10);
· [bookmark: _Hlk54097635]double m_thermal_conductivity_gas_VDI_PPDS_coeffs[ParamsThermalConductivityGas_VDI_PPDS::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента теплопроводности в газе по методу VDI PPDS (см. 4.10);
· double m_surface_tension_REFPROP_coeffs[ParamsSurfaceTension_REFPROP::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента поверхностного натяжения в газе по методу REFPROP (см. 4.9);
· [bookmark: _Hlk54097542]double m_surface_tension_Somayajulu_coeffs[ParamsSurfaceTension_Somayajulu::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента поверхностного натяжения в газе по методу Somayajulu (см. 4.9);
· double m_surface_tension_Jasper_coeffs[ParamsSurfaceTension_Jasper::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента поверхностного натяжения в газе по методу Jasper (см. 4.9);
· double m_surface_tension_VDI_PPDS_coeffs[ParamsSurfaceTension_VDI_PPDS::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента поверхностного натяжения в газе по методу VDI PPDS (см. 4.9);
· double m_vapour_pressure_Antoine_Poling_coeffs[ParamsVapourPressure_Antoine::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента поверхностного натяжения в газе по методу Antoine (см. 4.11);
· double m_vapour_pressure_Wagner_McGarry_coeffs[ParamsVapourPressure_Wagner::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента поверхностного натяжения в газе по методу Wagner (см. 4.11);
· double m_vapour_pressure_Wagner_Poling_coeffs[ParamsVapourPressure_Wagner::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента поверхностного натяжения в газе по методу Wagner (см. 4.11);
· double m_vapour_pressure_Wagner_VDI_PPDS_coeffs[ParamsVapourPressure_Wagner::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента поверхностного натяжения в газе по методу Wagner (см. 4.11);
· double m_vapour_pressure_DIPPR_Perry_8E_coeffs[ParamsVapourPressure_DIPPR_Perry_8E::m_num_coeffs] – коэффициенты для расчёта коэффициента поверхностного натяжения в газе по методу DIPPR8E-Perry (см. 4.11);
· std::map<ComponentType, double> m_BIP – коэффициенты бинарного взаимодействия.
[bookmark: _Toc132207439]get_component_data_by_ct
const ComponentData* get_component_data_by_ct (ComponentType ct);
Функция ищет данные по ComponentType вещества.
Входные параметры:
· ct – тип из списка веществ.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру ComponentData в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207440]get_component_data_by_name
const ComponentData* get_component_data_by_name (const char* name);
Функция ищет данные по имени вещества.
Входные параметры:
· name – название вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру ComponentData в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207441]get_component_data_by_formula
const ComponentData* get_component_data_by_formula (const char* formula);
Функция ищет данные по формуле вещества.
Входные параметры:
· formula – формула вещества (регистр символов неважен).
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру ComponentData в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207442]get_component_data_by_CASRN
const ComponentData* get_component_data_by_CASRN (const char* CASRN);
Функция ищет данные по номеру CAS вещества.
Входные параметры:
· CASRN – номер CAS веществ.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на структуру ComponentData в случае успешной операции или nullptr, если вещество не найдено.
[bookmark: _Toc132207443]get_ip_eos_instance_params
Status get_ip_eos_instance_params(BaseEOSParams* params, int ncomp, const ComponentType ct[], const double z[]);
Функция инициализирует параметры IdealPartEOSParams необходимыми данными для заданной смеси веществ. Для компонент типа CT_UNDEFINED данные заполняются значением NaN.
Входные параметры:
· BaseEOSParams – указатель на класс BaseEOSParams;
· ncomp – число компонент в смеси;
· ct – массив типов компонент;
· z – массив мольных долей компонент.
Выходные параметры:
· params – указатель на класс параметров IdealPartEOSParams.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если ct не является элементом ComponentType;
· STATUS_WARNING_NO_DATA – если для данного вещества не найдены данные;
· STATUS_OK – в случае успешной операции;
· Статусы, возвращаемые методом IdealPartEOSParams::Init.
[bookmark: _Toc132207444]get_cubic_eos_instance_params
Status get_cubic_eos_instance_params(BaseEOSParams* params, BaseEOS* ideal_part, int ncomp, const ComponentType type[], const double z[]);
Функция инициализирует параметры CubicEOSParams необходимыми данными для заданной смеси веществ. Для компонент типа CT_UNDEFINED данные заполняются значением NaN.
Входные параметры:
· BaseEOSParams – указатель на класс BaseEOSParams;
· ideal_part – указатель на УРС для вычисления идеально-газовой составляющей;
· ncomp – число компонент в смеси;
· ct – массив типов компонент;
· z – массив мольных долей компонент.
Выходные параметры:
· params – указатель на класс параметров CubicEOSParams.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если ct не является элементом ComponentType;
· STATUS_WARNING_NO_DATA – если для данного вещества не найдены данные;
· STATUS_OK – в случае успешной операции;
· Статусы, возвращаемые методом CubicEOSParams::Init.
[bookmark: _Toc132207445]get_common_instance_params
Status get_common_instance_params(BaseEOSParams* params, BaseEOS* instance_eos, int ncomp, const double z[]);
Функция инициализирует параметры CommonEOSParams необходимыми данными для заданной смеси веществ.
Входные параметры:
· BaseEOSParams – указатель на класс BaseEOSParams;
· instance_eos – указатель на класс УРС, который будет вызываться для расчёта частичных или основных величин;
· ncomp – число компонент в смеси;
· z – массив мольных долей компонент.
Выходные параметры:
· params – указатель на класс параметров CommonEOSParams.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_OK – в случае успешной операции;
· Статусы, возвращаемые методом CommonEOSParams::Init.
[bookmark: _Toc132207446]get_component_BIP
bool get_component_BIP(BIPtype type, ComponentType cti, ComponentType ctj, double &kij);
Функция возвращает коэффициент бинарного взаимодействия для пары веществ.
Входные параметры:
· type – тип расчёта коэффициента, может принимать одно из следующих значений:
1) BIP_DB – поиск коэффициента в базе данных;
2) BIP_CHUEH_PRAUSNITZ – расчёт коэффициента по формуле Chueh-Prausnitz:
	
	(98)


3) BIP_CHUEH_PRAUSNITZ_WHITSON – расчёт коэффициента по формуле Chueh-Prausnitz с модификацией Whitson:
	
	(99)


4) BIP_GAO – расчёт коэффициента по формуле Gao:
	
	(100)


· cti – первое вещество;
· ctj – второе вещество.
Выходные параметры:
· kij – указатель на коэффициент бинарного взаимодействия для пары веществ.
Возвращаемое значение:
· true, если коэффициент найден; false, если не найден (в этом случае в kij записывается значение 0).
[bookmark: _Toc132207447]get_component_Mw
bool get_component_Mw(ComponentType ct, double &Mw);
Функция возвращает молекулярный вес вещества.
Входные параметры:
· ct – тип из списка веществ.
Выходные параметры:
· Mw – молекулярный вес вещества, г/моль или NaN, если молекулярный вес не определён.
Возвращаемое значение:
· true, если молекулярный вес вещества найден или false, если вещество не найдено или молекулярный вес для него не определён.
[bookmark: _Toc132207448]get_component_Tc
bool get_component_Tc(ComponentType ct, double &Tc);
Функция возвращает критическую температуру вещества.
Входные параметры:
· ct – тип из списка веществ.
Выходные параметры:
· Tc – критическая температура вещества, °K или NaN, если критическая температура не определёна.
Возвращаемое значение:
· true, если критическая температура вещества найдена или false, если вещество не найдено или критическая температура для него не определёна.
[bookmark: _Toc132207449]get_component_Pc
bool get_component_Pc(ComponentType ct, double &Pc);
Функция возвращает критическое давление вещества.
Входные параметры:
· ct – тип из списка веществ.
Выходные параметры:
· Pc – критическое давление вещества, Па или NaN, если критическое давление не определёно.
Возвращаемое значение:
· true, если критическое давление вещества найдено или false, если вещество не найдено или критическое давление для него не определёно.
[bookmark: _Toc132207450]get_component_Vc
bool get_component_Vc(ComponentType ct, double &Vc);
Функция возвращает критический объём вещества.
Входные параметры:
· ct – тип из списка веществ.
Выходные параметры:
· Vc – критический объём вещества, м3/моль или NaN, если критический объём не определён.
Возвращаемое значение:
· true, если критический объём вещества найден или false, если вещество не найдено или критический объём для него не определён.
[bookmark: _Toc132207451]get_component_Omega
bool get_component_Omega(ComponentType ct, double &Omega);
Функция возвращает ацентрический фактор вещества.
Входные параметры:
· ct – тип из списка веществ.
Выходные параметры:
· Omega – ацентрический фактор вещества или NaN, если ацентрический фактор не определён.
Возвращаемое значение:
· true, если ацентрический фактор вещества найден или false, если вещество не найдено или ацентрический фактор для него не определён.
[bookmark: _Toc132207452]get_component_Zc
bool get_component_Zc(ComponentType ct, double &Zc);
Функция возвращает критическую сжимаемость вещества.
Входные параметры:
· ct – тип из списка веществ.
Выходные параметры:
· Zc – критическую сжимаемость вещества или NaN, если критическую сжимаемость не определёна.
Возвращаемое значение:
· true, если критическую сжимаемость вещества найдена или false, если вещество не найдено или критическую сжимаемость для него не определёна.
[bookmark: _Toc132207453]get_component_Tm
bool get_component_Tm(ComponentType ct, double &Tm);
Функция возвращает температуру плавления вещества.
Входные параметры:
· ct – тип из списка веществ.
Выходные параметры:
· Tm –температура плавления вещества, °K или NaN, если температура плавления не определёна.
Возвращаемое значение:
· true, если температура плавления вещества найдена или false, если вещество не найдено или температура плавления для него не определёна.
[bookmark: _Toc132207454]get_component_Tb
bool get_component_Tb(ComponentType ct, double &Tb);
Функция возвращает температуру кипения вещества.
Входные параметры:
· ct – тип из списка веществ.
Выходные параметры:
· Tb –температура кипения вещества, °K или NaN, если температура кипения не определёна.
Возвращаемое значение:
· true, если температура кипения вещества найдена или false, если вещество не найдено или температура кипения для него не определёна.
[bookmark: _Toc132207455]get_viscosity_instance_params
Status get_viscosity_instance_params (BaseParamsViscosity* params, ComponentType ct);
Функция инициализирует производные от BaseParamsViscosity структуры необходимыми данными для заданного вещества.
Входные параметры:
· ct – вещество.
Выходные параметры:
· params – указатель на базовую структуру, куда будут записаны данные.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если ct не является элементом ComponentType;
· STATUS_WARNING_NO_DATA – если для данного вещества не найдены данные;
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
Status get_viscosity_instance_params (BaseEOSParams* params, ViscosityMethod method, ComponentType ct);
Функция инициализирует производный от BaseEOSParams класс  ViscosityParams необходимыми данными для заданного вещества.
Входные параметры:
· method – метод вычисления коэффициента вязкости.
· ct – вещество.
Выходные параметры:
· params – указатель на базовую структуру, куда будут записаны данные.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если ct не является элементом ComponentType или params не является указателем на класс ViscosityParams или method не поддерживается классом Viscosity;
· STATUS_WARNING_NO_DATA – если для данного вещества не найдены данные;
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207456]get_thermal_conductivity_instance_params
Status get_thermal_conductivity_instance_params (BaseParamsThermalConductivity* params, ComponentType ct);
Функция инициализирует производные от BaseParamsThermalConductivity структуры необходимыми данными для заданного вещества.
Входные параметры:
· ct – вещество.
Выходные параметры:
· params – указатель на базовую структуру, куда будут записаны данные.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если ct не является элементом ComponentType;
· STATUS_WARNING_NO_DATA – если для данного вещества не найдены данные;
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
Status get_thermal_conductivity_instance_params (BaseEOSParams* params, ThermalConductivityMethod method, ComponentType ct);
Функция инициализирует производный от BaseEOSParams класс ThermalConductivityParams необходимыми данными для заданного вещества.
Входные параметры:
· method – метод вычисления коэффициента теплопроводности.
· ct – вещество.
Выходные параметры:
· params – указатель на базовую структуру, куда будут записаны данные.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если ct не является элементом ComponentType или params не является указателем на класс ThermalConductivityParams или method не поддерживается классом ThermalConductivity;
· STATUS_WARNING_NO_DATA – если для данного вещества не найдены данные;
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207457]get_surface_tension_instance_params
Status get_surface_tension_instance_params (BaseParamsSurfaceTension *params, ComponentType ct);
Функция инициализирует производные от BaseParamsSurfaceTension структуры необходимыми данными для заданного вещества.
Входные параметры:
· ct – вещество.
Выходные параметры:
· params – указатель на базовую структуру, куда будут записаны данные.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если ct не является элементом ComponentType;
· STATUS_WARNING_NO_DATA – если для данного вещества не найдены данные;
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
Status get_surface_tension_instance_params (BaseEOSParams* params, SurfaceTensionMethod method, ComponentType ct);
Функция инициализирует производный от BaseEOSParams класс  SurfaceTensionParams необходимыми данными для заданного вещества.
Входные параметры:
· method – метод вычисления коэффициента поверхностного натяжения.
· ct – вещество.
Выходные параметры:
· params – указатель на базовую структуру, куда будут записаны данные.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если ct не является элементом ComponentType или params не является указателем на класс SurfaceTensionParams или method не поддерживается классом SurfaceTension;
· STATUS_WARNING_NO_DATA – если для данного вещества не найдены данные;
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207458]get_pec_instance_params
[bookmark: _Hlk34387934]Status get_pec_instance_params(BaseEOSParams* params, BaseEOS* eos, int ncomp, const ComponentType type[], const double z[], const double Kinit[] = nullptr);
Функция инициализирует параметры PhaseEquilibriaParams необходимыми данными для заданной смеси веществ. Для компонент типа CT_UNDEFINED данные заполняются значением NaN.
Входные параметры:
· BaseEOSParams – указатель на класс BaseEOSParams;
· eos – указатель на класс УРС, который будет использоваться для расчёта констант фазового равновесия;
· ncomp – число компонент в смеси;
· ct – массив типов компонент;
· z – массив мольных долей компонент;
· Kinit – массив начальных значений констант фазового равновесия, если он равен nullptr, то начальные значения констант фазового равновесия будут вычисляться автоматически при каждом вызове функции Calculate класса PhaseEquilibriaEOS.
Выходные параметры:
· params – указатель на базовую структуру, куда будут записаны данные.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если ct не является элементом ComponentType или params не является указателем на класс  PhaseEquilibriaParams;
· STATUS_WARNING_NO_DATA – если для вещества не найдены данные;
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207459]get_vapour_pressure_instance_params
[bookmark: _Hlk21510728]Status get_vapour_pressure_instance_params (BaseEOSParams* params, VapourPressureMethod vpm, ComponentType ct);
Функция инициализирует параметры VapourPressureParams необходимыми данными для заданного вещества и метода.
Входные параметры:
· vpm – метод расчёта давления насыщения.
· ct – вещество.
Выходные параметры:
· params – указатель на базовую структуру, куда будут записаны данные.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если ct не является элементом ComponentType или vpm не является элементом VapourPressureMethod или params не является указателем на класс  VapourPressureParams;
· STATUS_WARNING_NO_DATA – если для данного вещества не найдены данные;
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Ref54095663][bookmark: _Ref54095746][bookmark: _Ref54095757][bookmark: _Toc57210316][bookmark: _Toc132207460]Расчёт коэффициента вязкости
Для расчёта коэффициента вязкости в библиотеке TCC реализован класс для расчёта вязкости газов и жидкостей для чистых веществ, использующий несколько методов расчёта. Также реализованы несколько функций для расчёта вязкости смесей веществ с использованием разных методов расчёта. Описание находится в файле tcc_viscosity.hpp.
[bookmark: _Ref54095670][bookmark: _Toc132207461]Класс расчёта вязкости Viscosity
Класс Viscosity и класс параметров ViscosityParams описаны в исходном файле tcc_viscosity.hpp. Класс параметров ViscosityParams используется для инициализации класса Viscosity и для получения параметров класса Viscosity. Класс Viscosity предназначен для расчёта вязкости газов и жидкостей для чистых веществ, используя указанный в ViscosityParams метод расчёта.
Поля класса ViscosityParams:
· ParamsViscosityLiquid_Viswanath_Natarajan_1  m_liquid_Viswanath_Natarajan_1;
· ParamsViscosityLiquid_Viswanath_Natarajan_2  m_liquid_Viswanath_Natarajan_2;
· ParamsViscosityLiquid_Dutt_Prasad  m_liquid_Dutt_Prasad;
· ParamsViscosityLiquid_Letsou_Stiel  m_liquid_Letsou_Stiel;
· ParamsViscosityLiquid_Przedziecki_Sridhar  m_liquid_Przedziecki_Sridhar;
· ParamsViscosityLiquid_DIPPR8E_Perry  m_liquid_DIPPR8E_Perry;
· ParamsViscosityLiquid_VDI_PPDS  m_liquid_VDI_PPDS;
· ParamsViscosityLiquid_Laliberte_water_solute  m_liquid_Laliberte_water_solute;
· ParamsViscosityGas_Yoon_Thodos  m_gas_Yoon_Thodos;
· ParamsViscosityGas_Stiel_Thodos  m_gas_Stiel_Thodos;
· ParamsViscosityGas_Lucas  m_gas_Lucas;
· ParamsViscosityGas_Gharagheizi  m_gas_Gharagheizi;
· ParamsViscosityGas_DIPPR8E_Perry  m_gas_DIPPR8E_Perry;
· ParamsViscosityGas_VDI_PPDS  m_gas_VDI_PPDS;
· ParamsViscosityGas_Chung  m_gas_Chung;
· ParamsViscosityGas_Lee  m_gas_Lee;
· ViscosityMethod m_method.
Для инициализации класса Viscosity необходимо в классе ViscosityParams задать необходимый метод расчёта m_method и заполнить соответствующую ему структуру. Используемые методы описаны в перечислении ViscosityMethod:
· VISCOSITY_METHOD_UNKNOWN – неопределённый метод;
· VISCOSITY_METHOD_LIQUID_VISWANATH_NATARAJAN_1 – метод для жидкостей, вязкость вычисляется по формуле
	
	(101)


где coeffs – эмпирические коэффициенты;
· VISCOSITY_METHOD_LIQUID_VISWANATH_NATARAJAN_2 – метод для жидкостей, вязкость вычисляется по формуле
	
	[bookmark: _Ref47969492](102)


где coeffs – эмпирические коэффициенты;
· VISCOSITY_METHOD_LIQUID_DUTT_PRASAD – метод Dutt-Prasad для жидкостей, вязкость вычисляется по формуле (102);
· VISCOSITY_METHOD_LIQUID_LETSOU_STIEL – метод для жидкостей;
· VISCOSITY_METHOD_LIQUID_PRZEDZIECKI_SRIDHAR – метод для жидкостей;
· VISCOSITY_METHOD_LIQUID_DIPPR8E_PERRY – метод для жидкостей, вязкость вычисляется по формуле
	
	(103)


где coeffs – эмпирические коэффициенты;
· VISCOSITY_METHOD_LIQUID_VDI_PPDS – метод для жидкостей;
· VISCOSITY_METHOD_LIQUID_LALIBERTE_WATER – метод для воды, вязкость воды вычисляется по формуле
	
	(104)


· VISCOSITY_METHOD_LIQUID_LALIBERTE_WATER_SOLUTE – метод для одного вещества, растворённого в воде;
· VISCOSITY_METHOD_GAS_YOON_THODOS – метод для газов;
· VISCOSITY_METHOD_GAS_STIEL_THODOS – метод для газов;
· VISCOSITY_METHOD_GAS_LUCAS_1 – метод для газов;
· VISCOSITY_METHOD_GAS_GHARAGHEIZI – метод для газов;
· VISCOSITY_METHOD_GAS_DIPPR8E_PERRY – метод для газов, вязкость вычисляется по формуле
	
	(105)


где coeffs – эмпирические коэффициенты;
· VISCOSITY_METHOD_GAS_VDI_PPDS – метод для газов, вязкость вычисляется по формуле
	
	(106)


где coeffs – эмпирические коэффициенты.
· VISCOSITY_METHOD_GAS_CHUNG_1 – метод для газов;
· VISCOSITY_METHOD_GAS_REICHENBERG – метод для газов;
· VISCOSITY_METHOD_GAS_LUCAS_2 – метод для газов под давлением;
· VISCOSITY_METHOD_GAS_CHUNG_2 – метод для газов под давлением;
· VISCOSITY_METHOD_GAS_JOSSI_STIEL_THODOS – метод для газов;
· VISCOSITY_METHOD_GAS_LEE – метод для газов;
Методы класса Viscosity:
· Viscosity(void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· virtual ~Viscosity(void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const ViscosityParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на ViscosityParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NULL_PTR – если init == nullptr;
2) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если неверно заданы параметры в соответствии с выбранным методом:
· VISCOSITY_METHOD_LIQUID_LETSOU_STIEL – (init->m_liquid_Letsou_Stiel.m_Mw <= 0.0) || (init->m_liquid_Letsou_Stiel.m_Tc <= 0.0) || (init->m_liquid_Letsou_Stiel.m_Pc <= 0.0);
· VISCOSITY_METHOD_LIQUID_PRZEDZIECKI_SRIDHAR – (init->m_liquid_Przedziecki_Sridhar.m_Mw <= 0.0) || (init->m_liquid_Przedziecki_Sridhar.m_Tc <= 0.0) || (init->m_liquid_Przedziecki_Sridhar.m_Pc <= 0.0);
· VISCOSITY_METHOD_LIQUID_LALIBERTE_WATER_SOLUTE – (init->m_liquid_Laliberte_water_solute.m_w_s <= 0.0) || (init->m_liquid_Laliberte_water_solute.m_w_s >= 1.0);
· VISCOSITY_METHOD_GAS_YOON_THODOS – (init->m_gas_Yoon_Thodos.m_Mw <= 0.0) || (init->m_gas_Yoon_Thodos.m_Tc <= 0.0) || (init->m_gas_Yoon_Thodos.m_Pc <= 0.0);
· VISCOSITY_METHOD_GAS_STIEL_THODOS – (init->m_gas_Stiel_Thodos.m_Tc <= 0.0) || (init->m_gas_Stiel_Thodos.m_Pc <= 0.0);
· VISCOSITY_METHOD_GAS_LUCAS – (init->m_gas_Lucas.m_Mw <= 0.0) || (init->m_gas_Lucas.m_Tc <= 0.0) || (init->m_gas_Lucas.m_Pc <= 0.0);
· VISCOSITY_METHOD_GAS_GHARAGHEIZI – (init->m_gas_Gharagheizi.m_Mw <= 0.0) || (init->m_gas_Gharagheizi.m_Tc <= 0.0) || (init->m_gas_Gharagheizi.m_Pc <= 0.0);
· VISCOSITY_METHOD_GAS_LEE – (init->m_gas_Lee.m_Mw <= 0.0);
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK;
· Status Reset(void) – сброс в начальное состояние. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status SetParams(const ViscosityParams *params) – установка параметров. Возвращает статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если params == nullptr;
3) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – в тех же случаях, что и метод Init;
4) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status GetInfo(ViscosityParams *info) const – получение текущих параметров экземпляра класса. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если info == nullptr;
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out) – вычисление параметра. Метод позволяет вычислять термодинамические величины со следующими входными параметрами: in->type может быть IN_T, IN_V_T, IN_P_T в зависимости от указанного в параметрах метода расчёта; in->T – температура в °K, для которой необходимо посчитать требуемую величину; in->P – давление в Па, для которого необходимо посчитать требуемую величину; in->V – мольный объем в м3/моль, для которого необходимо посчитать требуемую величину; in->parameter может принимать одно из значений:
1) VISCOSITY_MU – вязкость µ, Па∙с. Величина вычисляется по формуле заданному в параметрах методу.
Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если in == nullptr или out == nullptr;
3) STATUS_ERR_UNSUPPORTED – если in->type не соответствует величине, требуемой в указанном в параметрах методе);
4) STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED – если in->parameter не является одним из перечисленных выше;
5) STATUS_OK – в случае успешной операции.
В случае успешно завершённой операции структура, на которую указывает out, будет заполнена следующим образом:
1) out->ncomps = 1;
2) out->nstate = FLUID_STATE_LIQUID или out->nstate = FLUID_STATE_GAS (в зависимости от указанного в параметрах метода);
3) out->parameter = in->parameter;
4) out->result->liquid - вычисленное значение или 0 (в зависимости от указанного в параметрах метода);
5) out->result->gas - вычисленное значение или 0 (в зависимости от указанного в параметрах метода).
После вызова метода Calculate() необходимо использовать результаты out->result либо скопировать их до следующего вызова метода Calculate().
· bool IsInit(void) – проверка состояния инициализации, возвращает true, если экземпляр класса инициализирован и false, если не инициализирован.
Пример вычисления вязкости µ при температуре 100°K для метана в жидкой фазе по методу Dutt-Prasad:
#include "tcc_viscosity.hpp"
void main(void) {
    ViscosityParams v_params;
    Viscosity v;
    v_params.m_method = VISCOSITY_METHOD_LIQUID_DUTT_PRASAD;
    v_params.m_liquid_Dutt_Prasad.m_coeffs[0] = -1.5276;
    v_params.m_liquid_Dutt_Prasad.m_coeffs[1] = -44.35;
    v_params.m_liquid_Dutt_Prasad.m_coeffs[2] = 37.69;
    status = v.Init(&v_params);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init %d\n", status);
    } else {
        InParams p_in;
        OutParams p_out;
        p_in.parameter = VISCOSITY_MU;
        p_in.type = IN_T;
        p_in.T = 100;
        status = v.Calculate(&p_i, &p_o);
        if (status == TCC::STATUS_OK) {
            printf("Mu = %g\n", p_o.results->liquid);
        } else {
            printf("Error Calculate %d\n", status);
        }
    }
}
[bookmark: _Toc132207462]calculate_viscosity_liquid_Lucas
Status calculate_viscosity_liquid_Lucas(double P, double T, double Psat, double mu1, const ParamsViscosityLiquid_Lucas *params, double *mu);
Функция предназначена для расчета коэффициента вязкости для жидкостей с учётом давления.
Входные параметры:
· P – давление, Па;
· T – температура, °K;
· Psat – давление насыщения, Па;
· mu1 – значение коэффициента вязкости при 1 атм или насыщении, Па∙с.
· params – указатель на структуру с параметрами для метода Lucas.
Выходные параметры:
· mu – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Па∙с.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (T <= 0) || (params->m_Tc <= 0.0) || (params->m_Pc <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207463]calculate_viscosity_liquid_mix_Laliberte_water_solute
Status calculate_viscosity_liquid_mix_Laliberte_water_solute(double T, int n, const double ws[], const double coeffs[][6], double *mu);
Функция предназначена для расчета коэффициента вязкости для водного раствора смеси веществ по методу Laliberte.
Входные параметры:
· T – температура, °K;
· n – число компонент в смеси (кроме воды);
· ws – массовые доли растворённых веществ (кроме воды);
· coeffs – коэффициенты для растворённых веществ (кроме воды);
Выходные параметры:
· mu – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Па∙с.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1) || (w_w <= 0.0) || (w_w >= 1.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207464]calculate_viscosity_gas_Reichenberg
Status calculate_viscosity_gas_Reichenberg(double P, double T, double mu1, const ParamsViscosityGas_Reichenberg* params, double* mu);
Функция предназначена для расчета коэффициента вязкости для газов с учётом давления.
Входные параметры:
· P – давление, Па;
· T – температура, °K;
· mu1 – значение коэффициента вязкости при 1 атм или насыщении, Па∙с.
· params – указатель на структуру с параметрами для метода Reinchenberg.
Выходные параметры:
· mu – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Па∙с.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (T <= 0) || (params->m_Tc <= 0.0) || (params->m_Pc <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207465]calculate_viscosity_gas_ Jossi_Stiel_Thodos
[bookmark: _Hlk24635678]Status calculate_viscosity_gas_Jossi_Stiel_Thodos(double V, double T, double mu1, const ParamsViscosityGas_Jossi_Stiel_Thodos* params, double* mu);
Функция предназначена для расчета коэффициента вязкости для газов с учётом давления.
Входные параметры:
· V – молярный объём, м3/моль;
· T – температура, °K;
· mu1 – значение коэффициента вязкости при 1 атм или насыщении, Па∙с.
· params – указатель на структуру с параметрами для метода Jossi-Stiel-Thodos.
Выходные параметры:
· mu – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Па∙с.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (V <= 0.0) || (T <= 0.0) || (params->m_Mw <= 0.0) || (params->m_Tc <= 0.0) || (params->m_Pc <= 0.0) || (params->m_Vc <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207466]calculate_viscosity_gas_mix_Herning_Zipperer
Status calculate_viscosity_gas_mix_Herning_Zipperer(int n, const double zs[], const double Mws[], const double mus[], double* mu);
Функция предназначена для расчета коэффициента вязкости для смеси газов по методу смешения:
	
	(107)


Входные параметры:
· n – число компонент в смеси;
· zs – мольные доли компонент;
· Mws – молярные массы компонент, г/моль;
· mus – значение коэффициентов вязкости для компонент, Па∙с.
Выходные параметры:
· mu – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Па∙с.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1) || ( <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207467]calculate_viscosity_gas_mix_Wilke
Status calculate_viscosity_gas_mix_Wilke(int n, const double zs[], const double Mws[], const double mus[], double* mu);
Функция предназначена для расчета коэффициента вязкости для смеси газов по методу смешения:
Входные параметры:
· n – число компонент в смеси;
· zs – мольные доли компонент;
· Mws – молярные массы компонент, г/моль;
· mus – значение коэффициентов вязкости для компонент, Па∙с.
Выходные параметры:
· mu – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Па∙с.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1) || (Mws[i] <= 0.0) || (mus[i] <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207468]calculate_viscosity_gas_mix_Brokaw
Status calculate_viscosity_gas_mix_Brokaw(double T, int n, const double zs[], const double Mws[], const double LJmds[], const double LJSs[], const double mus[], double* mu);
Функция предназначена для расчета коэффициента вязкости для смеси газов по методу смешения:
Входные параметры:
· n – число компонент в смеси;
· zs – мольные доли компонент;
· Mws – молярные массы компонент, г/моль;
· LJmds – молекулярные диаметры компонент;
· LJSs – Lennard-Jones Stockmayer energy parameter для компонент;
· mus – значение коэффициентов вязкости для компонент, Па∙с.
Выходные параметры:
· mu – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Па∙с.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1) || (Mws[i] <= 0.0) || (LJSs[i] <= 0.0) || (mus[i] <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207469]calculate_viscosity_gas_mix_Lucas_1
Status calculate_viscosity_gas_mix_Lucas_1(double T, int n, const double zs[], const ParamsViscosityGas_Lucas params[], double* mu);
Функция предназначена для расчета коэффициента вязкости для смеси газов по методу смешения:
Входные параметры:
· T – температура, °K;
· n – число компонент в смеси;
· zs – мольные доли компонент;
· params – параметры компонент.
Выходные параметры:
· mu – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Па∙с.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1) || (T <= 0.0) || (params[i].m_Mw <= 0.0) || (params[i].m_Tc <= 0.0) || (params[i].m_Pc <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207470]calculate_viscosity_gas_mix_Chung_1
Status calculate_viscosity_gas_mix_Chung_1(double T, int n, const double zs[], const ParamsViscosityGas_Chung params[], double* mu);
Функция предназначена для расчета коэффициента вязкости для смеси газов по методу смешения:
Входные параметры:
· T – температура, °K;
· n – число компонент в смеси;
· zs – мольные доли компонент;
· params – параметры компонент.
Выходные параметры:
· mu – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Па∙с.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1) || (T <= 0.0) || (params[i].m_Mw <= 0.0) || (params[i].m_Tc <= 0.0) || (params[i].m_Vc <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207471]calculate_viscosity_gas_mix_Lucas_2
Status calculate_viscosity_gas_mix_Lucas_2(double P, double T, int n, const double zs[], const ParamsViscosityGas_Lucas params[], double* mu);
Функция предназначена для расчета коэффициента вязкости для смеси газов по методу смешения:
Входные параметры:
· P – давление, Па;
· T – температура, °K;
· n – число компонент в смеси;
· zs – мольные доли компонент;
· params – параметры компонент.
Выходные параметры:
· mu – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Па∙с.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1) || (T <= 0.0) || (params[i].m_Mw <= 0.0) || (params[i].m_Tc <= 0.0) || (params[i].m_Pc <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207472]calculate_viscosity_gas_mix_Chung_2
Status calculate_viscosity_gas_mix_Chung_2(double V, double T, int n, const double zs[], const ParamsViscosityGas_Chung params[], double* mu);
Функция предназначена для расчета коэффициента вязкости для смеси газов по методу смешения:
Входные параметры:
· V – молярный объём, м3/моль;
· T – температура, °K;
· n – число компонент в смеси;
· zs – мольные доли компонент;
· params – параметры компонент.
Выходные параметры:
· mu – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Па∙с.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1) || (T <= 0.0) || (params[i].m_Mw <= 0.0) || (params[i].m_Tc <= 0.0) || (params[i].m_Vc <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207473]calculate_viscosity_mix_simple
Status calculate_viscosity_mix_simple(int n, const double zs[], const double mus[], double *mu);
Функция предназначена для расчета коэффициента вязкости для смеси по простому методу смешения:
	
	(108)


Входные параметры:
· n – число компонент в смеси;
· zs – мольные доли компонент;
· mus – значение коэффициентов вязкости для компонент, Па∙с;
Выходные параметры:
· mu – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Па∙с.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207474]calculate_viscosity_mix_simple_log
Status calculate_viscosity_mix_simple_log(int n, const double zs[], const double mus[], double *mu);
Функция предназначена для расчета коэффициента вязкости для смеси по следующему методу смешения:
	
	(109)


Входные параметры:
· n – число компонент в смеси;
· zs – доли компонент;
· mus – значение коэффициентов вязкости для компонент, Па∙с;
Выходные параметры:
· mu – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Па∙с.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1) || (mus[i] <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207475]calculate_viscosity_IAPWS
Status calculate_viscosity_IAPWS(double RO, double T, double *mu);
Функция предназначена для расчета коэффициента вязкости для воды.
Входные параметры:
· RO – плотность, кг/м3;
· T – температура, °K.
Выходные параметры:
· mu – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Па∙с.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (RO <= 0) || (T < 273.15);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Ref54097489][bookmark: _Toc57210317][bookmark: _Toc132207476]Расчёт коэффициента поверхностного натяжения
Для расчёта вязкости в библиотеке TCC реализован класс для расчёта коэффициента поверхностного натяжения для чистых веществ, использующий несколько методов расчёта. Также реализованы несколько функций для расчёта вязкости смесей веществ с использованием разных методов расчёта. Описание находится в файле tcc_surface_tension.hpp.
[bookmark: _Toc132207477]Класс расчёта коэффициента поверхностного натяжения SurfaceTension
[bookmark: _Hlk19525726]Класс SurfaceTension и класс параметров SurfaceTensionParams описаны в исходном файле tcc_surface_tension.hpp. Класс параметров SurfaceTensionParams используется для инициализации класса SurfaceTension и для получения параметров класса SurfaceTension. Класс SurfaceTension предназначен для расчёта коэффициента поверхностного натяжения для чистых веществ, используя указанный в SurfaceTensionParams метод расчёта.
Поля класса SurfaceTensionParams:
· ParamsSurfaceTension_REFPROP  m_REFPROP;
· ParamsSurfaceTension_Somayajulu  m_Somayajulu;
· ParamsSurfaceTension_Jasper  m_Jasper;
· ParamsSurfaceTension_Brock_Bird  m_Brock_Bird;
· ParamsSurfaceTension_Pitzer  m_Pitzer;
· ParamsSurfaceTension_Sastri_Rao  m_Sastri_Rao;
· ParamsSurfaceTension_Zuo_Stenby  m_Zuo_Stenby;
· ParamsSurfaceTension_Mersmann_Kind  m_Mersmann_Kind;
· ParamsSurfaceTension_Hakim_Steinberg_Stiel  m_Hakim_Steinberg_Stiel;
· ParamsSurfaceTension_Miqueu  m_Miqueu;
· ParamsSurfaceTension_Aleem  m_Aleem;
· ParamsSurfaceTension_VDI_PPDS  m_VDI_PPDS;
· SurfaceTensionMethod  m_method;.
Для инициализации класса SurfaceTension необходимо в классе SurfaceTensionParams задать необходимый метод расчёта m_method и заполнить соответствующую ему структуру. Используемые методы описаны в перечислении SurfaceTensionMethod:
· ST_METHOD_UNKNOWN – неопределённый метод;
· ST_METHOD_REFPROP – коэффициент поверхностного натяжения вычисляется по формуле
	
	(110)


где c – эмпирические коэффициенты, Tc – критическая температура;
· ST_METHOD_SOMAYAJULU – коэффициент поверхностного натяжения вычисляется по формуле
	
	(111)


где c – эмпирические коэффициенты, Tc – критическая температура;
· ST_METHOD_JASPER – коэффициент поверхностного натяжения вычисляется по формуле
	
	(112)


где c – эмпирические коэффициенты;
· ST_METHOD_BROCK_BIRD – метод;
· ST_METHOD_PITZER – коэффициент поверхностного натяжения вычисляется по формуле
	
	(113)


· ST_METHOD_SASTRI_RAO – метод;
· ST_METHOD_ZUO_STENBY – метод;
· ST_METHOD_MERSMANN_KIND – метод;
· ST_METHOD_HAKIM_STEINBERG_STIEL – метод;
· ST_METHOD_MIQUEU – коэффициент поверхностного натяжения вычисляется по формуле
	
	(114)


· ST_METHOD_ALEEM – метод;
· ST_METHOD_VDI_PPDS – метод для газов, коэффициент поверхностного натяжения вычисляется по формуле
	
	(115)


где c – эмпирические коэффициенты.
· ST_METHOD_BAKER_SWERDLOFF – метод;
· ST_METHOD_KATZ – метод;
Методы класса SurfaceTension:
· SurfaceTension(void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· virtual ~ SurfaceTension(void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const SurfaceTensionParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на SurfaceTensionParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NULL_PTR – если init == nullptr;
2) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если неверно заданы параметры в соответствии с выбранным методом:
· ST_METHOD_REFPROP – init->m_REFPROP.m_Tc <= 0.0;
· ST_METHOD_SOMAYAJULU – init->m_Somayajulu.m_Tc <= 0.0;
· ST_METHOD_BROCK_BIRD – (init->m_Brock_Bird.m_Tc <= 0.0) || (init->m_Brock_Bird.m_Pc >= 1.0) || (init->m_Brock_Bird.m_Tb > init->m_Brock_Bird.m_Tc);
· ST_METHOD_PITZER – (init->m_Pitzer.m_Tc <= 0.0) || (init->m_Pitzer.m_Pc <= 0.0);
· ST_METHOD_SASTRI_RAO – (init->m_Sastri_Rao.m_Tb <= 0.0) || (init->m_Sastri_Rao.m_Tc <= 0.0) || (init->m_Sastri_Rao.m_Pc <= 0.0);
· ST_METHOD_ZUO_STENBY – (init->m_Zuo_Stenby.m_Tc <= 0.0) || (init->m_Zuo_Stenby.m_Pc <= 0.0);
· ST_METHOD_MERSMANN_KIND – (init->m_Mersmann_Kind.m_Tm <= 0.0) || (init->m_ Mersmann_Kind.m_Tc <= 0.0) || (init->m_ Mersmann_Kind.m_Pc <= 0.0) || (init->m_ Mersmann_Kind.m_association < 1);
· ST_METHOD_HAKIM_STEINBERG_STIEL – (init-> m_Hakim_Steinberg_Stiel.m_Tc <= 0.0) || (init-> m_Hakim_Steinberg_Stiel.m_Pc <= 0.0);
· ST_METHOD_MIQUEU – (init-> m_Miqueu.m_Tc <= 0.0) || (init-> m_Miqueu.m_Vc <= 0.0).
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK;
· Status Reset(void) – сброс в начальное состояние. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status SetParams(const SurfaceTensionParams *params) – установка параметров. Возвращает статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если params == nullptr;
3) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – в тех же случаях, что и метод Init;
4) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status GetInfo(SurfaceTensionParams *info) const – получение текущих параметров экземпляра класса. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если info == nullptr;
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out) – вычисление параметра. Метод позволяет вычислять термодинамические величины со следующими входными параметрами: in->type может быть IN_T, IN_P_T, IN_P_T_RO в зависимости от указанного в параметрах метода расчёта; in->T – температура в °K, для которой необходимо посчитать требуемую величину; in->P – давление в Па, для которого необходимо посчитать требуемую величину; in->RO – плотность в кг/м3, для которого необходимо посчитать требуемую величину; in->parameter может принимать одно из значений:
2) ST_SIGMA – коэффициент поверхностного натяжения σ, Н/м. Величина вычисляется по формуле заданному в параметрах методу.
Возвращаемые статусы:
6) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
7) STATUS_ERR_NULL_PTR – если in == nullptr или out == nullptr;
8) STATUS_ERR_UNSUPPORTED – если in->type не соответствует величине, требуемой в указанном в параметрах методе);
9) STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED – если in->parameter не является одним из перечисленных выше;
10) STATUS_OK – в случае успешной операции.
В случае успешно завершённой операции структура, на которую указывает out, будет заполнена следующим образом:
6) out->ncomps = 1;
7) out->nstate = FLUID_STATE_LIQUID;
8) out->parameter = in->parameter;
9) out->result->liquid - вычисленное значение;
10) out->result->gas - 0.
После вызова метода Calculate() необходимо использовать результаты out->result либо скопировать их до следующего вызова метода Calculate().
· bool IsInit(void) – проверка состояния инициализации, возвращает true, если экземпляр класса инициализирован и false, если не инициализирован.
Пример вычисления коэффициента поверхностного натяжения σ при температуре 100°K для метана в жидкой фазе по методу Zuo-Stenby:
#include "tcc_surface_tension.hpp"
void main(void) {
    SurfaceTensionParams st_params;
    SurfaceTension st;
    st_params.m_method = ST_METHOD_ZUO_STENBY;
    st_params.m_Zuo_Stenby.m_Tc = 190.56;
    st_params.m_Zuo_Stenby.m_Pc = 45.99e+5;
    st_params.m_Zuo_Stenby.m_Omega = 0.011;
    status = st.Init(&st_params);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init %d\n", status);
    } else {
        InParams p_in;
        OutParams p_out;
        p_in.parameter = ST_SIGMA;
        p_in.type = IN_T;
        p_in.T = 100;
        status = v.Calculate(&p_i, &p_o);
        if (status == TCC::STATUS_OK) {
            printf("Mu = %g\n", p_o.results->liquid);
        } else {
            printf("Error Calculate %d\n", status);
        }
    }
}
[bookmark: _Toc132207478]calculate_surface_tension_Aleem
Status calculate_surface_tension_Aleem(double T, double rho, double Cp, const ParamsSurfaceTension_Aleem* params, double* sigma);
Функция предназначена для расчета коэффициента поверхностного натяжения для смеси веществ.
Входные параметры:
· T – температура, °K;
· rho – плотность, кг/м3;
· Cp – изобарная теплоёмкость Cp, Дж/моль/К;
· params – указатель на структуру с параметрами для метода Aleem.
Выходные параметры:
· sigma – указатель, по которому будет записано значение коэффициента поверхностного натяжения, Н/м.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (rho <= 0.0) || (params->m_Mw <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207479]calculate_surface_tension_mix_simple
Status calculate_surface_tension_mix_simple(int n, const double zs[], const double sigmas[], double* sigma);
Функция предназначена для расчета коэффициента поверхностного натяжения для смеси по простому методу смешения:
	
	(116)


Входные параметры:
· n – число компонент в смеси;
· zs – мольные доли компонент;
· sigmas – значения коэффициентов поверхностного натяжения для компонент, Н/м.
Выходные параметры:
· sigma – указатель, по которому будет записано значение коэффициента поверхностного натяжения, Н/м.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207480]calculate_surface_tension_mix_Winterfeld_Scriven_Davis
Status calculate_surface_tension_mix_Winterfeld_Scriven_Davis(int n, const double zs[], const double sigmas[], const double rhos[], double* sigma);
Функция предназначена для расчета коэффициента поверхностного натяжения для смеси по методу смешения.
Входные параметры:
· n – число компонент в смеси;
· zs – мольные доли компонент;
· sigmas – значения коэффициентов поверхностного натяжения для компонент, Н/м;
· rhos – значения плотностей для компонент, кг/м3.
Выходные параметры:
· sigma – указатель, по которому будет записано значение коэффициента поверхностного натяжения, Н/м.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1) || (rhos[i] <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207481]calculate_surface_tension_mix_Diguilio_Teja
Status calculate_surface_tension_mix_Diguilio_Teja(int n, double T, const double zs[], const double sigmas_Tb[], const double Tbs[], const double Tcs[], double *sigma);
Функция предназначена для расчета коэффициента поверхностного натяжения для смеси по методу смешения.
Входные параметры:
· n – число компонент в смеси;
· T – температура, °K;
· zs – мольные доли компонент;
· sigmas_Tb – коэффициенты поверхностного натяжения компонент в точках кипения, Н/м;
· Tbs – температуры кипения компонент, °K;
· Tcs – критические температуры компонент, °K.
Выходные параметры:
· sigma – указатель, по которому будет записано значение коэффициента поверхностного натяжения, Н/м.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1) || (ΣTbs[i] <= 0.0) || (ΣTcs[i] <= 0.0) || (ΣTcs[i] < T) || (ΣTcs[i] < ΣTbs[i]);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207482]calculate_surface_tension_IAWPS
Status calculate_surface_tension_IAPWS(double T, double *sigma);
Функция предназначена для расчета коэффициента поверхностного натяжения для смеси веществ.
Входные параметры:
· T – температура, °K;
Выходные параметры:
· sigma – указатель, по которому будет записано значение коэффициента поверхностного натяжения, Н/м.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INCONSISTENT_PARAMS – если (T > 647.096 || T <= 248.15);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Ref54097380][bookmark: _Toc57210318][bookmark: _Toc132207483]Расчёт коэффициента теплопроводности
Для расчёта коэффициента теплопроводности в библиотеке TCC реализован класс для расчёта коэффициента теплопроводности газов и жидкостей для чистых веществ, использующий несколько методов расчёта. Также реализованы несколько функций для расчёта коэффициента теплопроводности смесей веществ с использованием разных методов расчёта. Описание находится в файле tcc_thermal_conductivity.hpp.
[bookmark: _Toc132207484][bookmark: _Hlk22723962]Класс расчёта вязкости ThermalConductivity
Класс ThermalConductivity и класс параметров ThermalConductivityParams описаны в исходном файле tcc_thermal_conductivity.hpp. Класс параметров ThermalConductivityParams используется для инициализации класса ThermalConductivity и для получения параметров класса ThermalConductivity. Класс ThermalConductivity предназначен для расчёта коэффициента теплопроводности газов и жидкостей для чистых веществ, используя указанный в ThermalConductivityParams метод расчёта.
Поля класса ThermalConductivityParams:
· ParamsThermalConductivityLiquid_Sheffy_Johnson m_liquid_Sheffy_Johnson;
· ParamsThermalConductivityLiquid_Sato_Riedel m_liquid_Sato_Riedel;
· ParamsThermalConductivityLiquid_Lakshmi_Prasad m_liquid_Lakshmi_Prasad;
· ParamsThermalConductivityLiquid_Gharagheizi m_liquid_Gharagheizi;
· ParamsThermalConductivityLiquid_Nicola_1 m_liquid_Nicola_1;
· ParamsThermalConductivityLiquid_Nicola_2 m_liquid_Nicola_2;
· ParamsThermalConductivityLiquid_Bahadori m_liquid_Bahadori;
· ParamsThermalConductivityLiquid_Mersmann_Kind m_liquid_Mersmann_Kind;
· ParamsThermalConductivityLiquid_DIPPR8E_Perry m_liquid_DIPPR8E_Perry;
· ParamsThermalConductivityLiquid_VDI_PPDS m_liquid_VDI_PPDS;
· ParamsThermalConductivityGas_Gharagheizi m_gas_Gharagheizi;
· ParamsThermalConductivityGas_Bahadori m_gas_Bahadori;
· ParamsThermalConductivityGas_DIPPR8E_Perry m_gas_DIPPR8E_Perry;
· ParamsThermalConductivityGas_VDI_PPDS m_gas_VDI_PPDS;
· ThermalConductivityMethod m_method.
Для инициализации класса ThermalConductivity необходимо в классе ThermalConductivityParams задать необходимый метод расчёта m_method и заполнить соответствующую ему структуру. Используемые методы описаны в перечислении ThermalConductivityMethod:
· TC_METHOD_UNKNOWN – неопределённый метод;
· TC_METHOD_LIQUID_SHEFFY_JOHNSON – метод для жидкостей, коэффициент теплопроводности вычисляется по формуле
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· TC_METHOD_LIQUID_SATO_RIEDEL – метод для жидкостей, коэффициент теплопроводности вычисляется по формуле
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· TC_METHOD_LIQUID_LAKSHMI_PRASAD – метод для жидкостей, коэффициент теплопроводности вычисляется по формуле
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· TC_METHOD_LIQUID_GHARAGHEIZI – метод для жидкостей;
· TC_METHOD_LIQUID_NICOLA_1 – метод для жидкостей;
· TC_METHOD_LIQUID_NICOLA_2 – метод для жидкостей;
· TC_METHOD_LIQUID_BAHADORI – метод для жидкостей;
· TC_METHOD_LIQUID_MERSMANN_KIND – метод для жидкостей;
· TC_METHOD_LIQUID_DIPPR8E_PERRY – метод для жидкостей, коэффициент теплопроводности вычисляется по формуле
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где c – эмпирические коэффициенты;
· TC_METHOD_LIQUID_VDI_PPDS – метод для жидкостей, коэффициент теплопроводности вычисляется по формуле
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где c – эмпирические коэффициенты;
· TC_METHOD_GAS_GHARAGHEIZI – метод для газов;
· TC_METHOD_GAS_BAHADORI – метод для газов;
· TC_METHOD_GAS_DIPPR8E_PERRY – метод для газов, коэффициент теплопроводности вычисляется по формуле
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где c – эмпирические коэффициенты;
· TC_METHOD_GAS_VDI_PPDS – метод для газов, коэффициент теплопроводности вычисляется по формуле
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где c – эмпирические коэффициенты.
Методы класса ThermalConductivity:
· ThermalConductivity (void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· virtual ~ThermalConductivity (void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const ThermalConductivityParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на ThermalConductivityParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NULL_PTR – если init == nullptr;
2) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если неверно заданы параметры в соответствии с выбранным методом:
· TC_METHOD_LIQUID_SHEFFY_JOHNSON – (init->m_liquid_Sheffy_Johnson.m_Mw <= 0.0) || (init->m_liquid_Sheffy_Johnson.m_Tm <= 0.0);
· TC_METHOD_LIQUID_SATO_RIEDEL – (init->m_liquid_Sato_Riedel.m_Mw <= 0.0) || (init->m_liquid_Sato_Riedel.m_Tb <= 0.0) || (init->m_liquid_Sato_Riedel.m_Tc <= 0.0);
· TC_METHOD_LIQUID_LAKSHMI_PRASAD – (init-> m_liquid_Lakshmi_Prasad.m_Mw <= 0.0);
· TC_METHOD_LIQUID_GHARAGHEIZI – (init->m_liquid_Gharagheizi.m_Mw <= 0.0) || (init->m_liquid_Gharagheizi.m_Tb <= 0.0);
· TC_METHOD_LIQUID_NICOLA_1 – (init->m_liquid_Nicola_1.m_Mw <= 0.0) || (init->m_liquid_Nicola_1.m_Tc <= 0.0);
· TC_METHOD_LIQUID_NICOLA_2 – (init->m_liquid_Nicola_1.m_Mw <= 0.0) || (init->m_liquid_Nicola_1.m_Tc <= 0.0);
· TC_METHOD_LIQUID_MERSMANN_KIND – (init->m_liquid_Mersmann_Kind.m_Mw <= 0.0) || (init->m_liquid_Mersmann_Kind.m_Tc <= 0.0);
· TC_METHOD_GAS_GHARAGHEIZI – (init->m_gas_Gharagheizi.m_Mw <= 0.0) || (init->m_gas_Gharagheizi.m_Tb <= 0.0) || (init->m_gas_Gharagheizi.m_Pc <= 0.0);
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK;
· Status Reset(void) – сброс в начальное состояние. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status SetParams(const ThermalConductivityParams *params) – установка параметров. Возвращает статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если params == nullptr;
3) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – в тех же случаях, что и метод Init;
4) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status GetInfo(ThermalConductivityParams *info) const – получение текущих параметров экземпляра класса. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если info == nullptr;
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out) – вычисление параметра. Метод позволяет вычислять термодинамические величины со следующими входными параметрами: in->type может быть IN_T; in->T – температура в °K, для которой необходимо посчитать требуемую величину; in->parameter может принимать одно из значений:
1) TC_K – коэффициент теплопроводности k, Вт/м/K. Величина вычисляется по формуле заданному в параметрах методу.
Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если in == nullptr или out == nullptr;
3) STATUS_ERR_UNSUPPORTED – если in->type не соответствует величине, требуемой в указанном в параметрах методе);
4) STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED – если in->parameter не является одним из перечисленных выше;
5) STATUS_OK – в случае успешной операции.
В случае успешно завершённой операции структура, на которую указывает out, будет заполнена следующим образом:
1) out->ncomps = 1;
2) out->nstate = FLUID_STATE_LIQUID или out->nstate = FLUID_STATE_GAS (в зависимости от указанного в параметрах метода);
3) out->parameter = in->parameter;
4) out->result->liquid - вычисленное значение или 0 (в зависимости от указанного в параметрах метода);
5) out->result->gas - вычисленное значение или 0 (в зависимости от указанного в параметрах метода).
После вызова метода Calculate() необходимо использовать результаты out->result либо скопировать их до следующего вызова метода Calculate().
· bool IsInit(void) – проверка состояния инициализации, возвращает true, если экземпляр класса инициализирован и false, если не инициализирован.
Пример вычисления коэффициент теплопроводности k при температуре 300°K для метана в газовой фазе по методу Bahadori:
#include "tcc_thermal_conductivity.hpp"
void main(void) {
    ThermalConductivityParams tc_params;
    ThermalConductivity tc;
    tc_params.m_method = TC_METHOD_GAS_BAHADORI;
    tc_params.m_gas_Bahadori.m_Mw = 16.043;
    status = tc.Init(&tc_params);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init %d\n", status);
    } else {
        InParams p_in;
        OutParams p_out;
        p_in.parameter = TC_K;
        p_in.type = IN_T;
        p_in.T = 300;
        status = tc.Calculate(&p_i, &p_o);
        if (status == TCC::STATUS_OK) {
            printf("K = %g\n", p_o.results->gas);
        } else {
            printf("Error Calculate %d\n", status);
        }
    }
}
[bookmark: _Toc132207485]calculate_thermal_conductivity_liquid_DIPPR9G
Status calculate_thermal_conductivity_liquid_DIPPR9G (double P, double T, double k1, const ParamsThermalConductivityLiquid_DIPPR9G *params, double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для жидкостей.
Входные параметры:
· P – давление, Па;
· T – температура, °K;
· k1 – значение коэффициента теплопроводности при 1 атм или насыщении, Вт/м/K.
· params – указатель на структуру с параметрами для метода DIPPR9G.
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение коэффициента теплопроводности, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (params->m_Tc <= 0.0) || (params->m_Pc <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207486]calculate_thermal_conductivity_liquid_Missenard
Status calculate_thermal_conductivity_liquid_Missenard (double P, double T, double k1, const ParamsThermalConductivityLiquid_DIPPR9G *params, double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для жидкостей.
Входные параметры:
· P – давление, Па;
· T – температура, °K;
· k1 – значение коэффициента теплопроводности при 1 атм или насыщении, Вт/м/K.
· params – указатель на структуру с параметрами для метода Missenard.
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение коэффициента теплопроводности, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (params->m_Tc <= 0.0) || (params->m_Pc <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207487]calculate_thermal_conductivity_liquid_mix_DIPPR9H
Status calculate_thermal_conductivity_liquid_mix_DIPPR9H (int n, const double ws[], const double ks[], double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для смеси жидкостей по методу смешения:
	
	(124)


Входные параметры:
· n – число компонент в смеси;
· ws – массовые доли компонент;
· ks – значение коэффициентов вязкости для компонент, Вт/м/K;
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1) || (ks[i] <= 0.0) || (ws[i] <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207488]calculate_thermal_conductivity_liquid_mix_Filippov
Status calculate_thermal_conductivity_liquid_mix_Filippov (int n, double ws_1, double ws_2, double ks_1, double ks_2, double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для бинарной смеси жидкостей по методу смешения:

	
	(125)



Входные параметры:
· ws_1 – массовая доля первой компоненты;
· ws_2 – массовая доля второй компоненты;
· ks_1 – значение коэффициента теплопроводности для первой компоненты, Вт/м/K;
· ks_2 – значение коэффициента теплопроводности для первой компоненты, Вт/м/K.
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207489]calculate_thermal_conductivity_gas_Eucken_1
Status calculate_thermal_conductivity_gas_Eucken_1 (double Cv, double mu, const ParamsThermalConductivityGas_Eucken_1 *params, double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для газов:
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Входные параметры:
· Сv – изохорная теплоёмкость, Дж/моль/K;
· mu – коэффициент вязкости, Па∙с;
· params – указатель на структуру с параметрами для метода Eucken_1.
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение коэффициента теплопроводности, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (params->m_Mw <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207490]calculate_thermal_conductivity_gas_Eucken_2
Status calculate_thermal_conductivity_gas_Eucken_2 (double Cv, double mu, const ParamsThermalConductivityGas_Eucken_2 *params, double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для газов:
	
	(127)


Входные параметры:
· Сv – изохорная теплоёмкость, Дж/моль/K;
· mu – коэффициент вязкости, Па∙с;
· params – указатель на структуру с параметрами для метода Eucken_2.
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение коэффициента теплопроводности, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (params->m_Mw <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207491]calculate_thermal_conductivity_gas_DIPPR9B_1
Status calculate_thermal_conductivity_gas_DIPPR9B_1 (double Cv, double mu, const ParamsThermalConductivityGas_DIPPR9B_1 *params, double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для моноатомных газов:
	
	(128)


Входные параметры:
· Сv – изохорная теплоёмкость, Дж/моль/K;
· mu – коэффициент вязкости, Па∙с;
· params – указатель на структуру с параметрами для метода DIPPR9B_1.
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение коэффициента теплопроводности, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (params->m_Mw <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207492]calculate_thermal_conductivity_gas_DIPPR9B_2
Status calculate_thermal_conductivity_gas_DIPPR9B_2 (double T, double Cv, double mu, const ParamsThermalConductivityGas_DIPPR9B_2 *params, double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для газов (линейные молекулы):
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Входные параметры:
· T – температура, °K;
· Сv – изохорная теплоёмкость, Дж/моль/K;
· mu – коэффициент вязкости, Па∙с;
· params – указатель на структуру с параметрами для метода DIPPR9B_2.
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение коэффициента теплопроводности, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (params->m_Mw <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207493]calculate_thermal_conductivity_gas_DIPPR9B_3
Status calculate_thermal_conductivity_gas_DIPPR9B_3 (double Cv, double mu, const ParamsThermalConductivityGas_DIPPR9B_3 *params, double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для газов (нелинейные молекулы):
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Входные параметры:
· Сv – изохорная теплоёмкость, Дж/моль/K;
· mu – коэффициент вязкости, Па∙с;
· params – указатель на структуру с параметрами для метода DIPPR9B_3.
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение коэффициента теплопроводности, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (params->m_Mw <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207494]calculate_thermal_conductivity_gas_Chung_1
Status calculate_thermal_conductivity_gas_Chung_1 (double T, double Cv, double mu, const ParamsThermalConductivityGas_Chung_1 *params, double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для газов (линейные молекулы).
Входные параметры:
· T – температура, °K;
· Сv – изохорная теплоёмкость, Дж/моль/K;
· mu – коэффициент вязкости, Па∙с;
· params – указатель на структуру с параметрами для метода Chung_1.
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение коэффициента теплопроводности, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (params->m_Mw <= 0.0) || (params->m_Tc <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207495]calculate_thermal_conductivity_gas_Eli_Hanley_1
Status calculate_thermal_conductivity_gas_Eli_Hanley_1 (double T, double Cv, const ParamsThermalConductivityGas_Eli_Hanley_1 *params, double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для газов (линейные молекулы).
Входные параметры:
· T – температура, °K;
· Сv – изохорная теплоёмкость, Дж/моль/K;
· params – указатель на структуру с параметрами для метода Eli_Hanley_1.
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение коэффициента теплопроводности, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (T <= 0.0) || (params->m_Mw <= 0.0) || (params->m_Tc <= 0.0) || (params->m_Zc <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207496]calculate_thermal_conductivity_gas_Stiel_Thodos
Status calculate_thermal_conductivity_gas_Stiel_Thodos (double T, double Vm, double kl, const ParamsThermalConductivityGas_Stiel_Thodos *params, double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для газов (линейные молекулы).
Входные параметры:
· T – температура, °K;
· Vm – молярный объём, м3/моль;
· k1 – значение коэффициента теплопроводности при 1 атм или насыщении, Вт/м/K.
· params – указатель на структуру с параметрами для метода Eli_Hanley_1.
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение коэффициента теплопроводности, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (T <= 0.0) || (Vm <= 0.0) || (params->m_Mw <= 0.0) || (params->m_Tc <= 0.0) || (params->m_Pc <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207497]calculate_thermal_conductivity_gas_Eli_Hanley_2
Status calculate_thermal_conductivity_gas_Eli_Hanley_1 (double T, double Vm, double Cv, const ParamsThermalConductivityGas_Eli_Hanley_2 *params, double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для газов (линейные молекулы).
Входные параметры:
· T – температура, °K;
· Vm – молярный объём, м3/моль;
· Сv – изохорная теплоёмкость, Дж/моль/K;
· params – указатель на структуру с параметрами для метода Eli_Hanley_2.
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение коэффициента теплопроводности, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (T <= 0.0) || (Vm <= 0.0) || (params->m_Mw <= 0.0) || (params->m_Tc <= 0.0) || (params->m_Vc <= 0.0) || (params->m_Zc <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207498]calculate_thermal_conductivity_gas_Chung_2
Status calculate_thermal_conductivity_gas_Chung_2 (double T, double Vm, double Cv, double mu, const ParamsThermalConductivityGas_Chung_2 *params, double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для газов (линейные молекулы).
Входные параметры:
· T – температура, °K;
· Vm – молярный объём, м3/моль;
· Сv – изохорная теплоёмкость, Дж/моль/K;
· mu – коэффициент вязкости, Па∙с;
· params – указатель на структуру с параметрами для метода Chung_2.
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение коэффициента теплопроводности, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (Vm <= 0.0) || (params->m_Mw <= 0.0) || (params->m_Tc <= 0.0) || (params->m_Vc <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207499]calculate_thermal_conductivity_gas_mix_Lindsay_Bromley
Status calculate_thermal_conductivity_gas_mix_Lindsay_Bromley(double T, int n, const double Mws[], const double Tbs[], const double zs[], const double ks[], const double mus[], double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для смеси газов по методу смешения.
Входные параметры:
· T – температура, °K;
· n – число компонент в смеси;
· Mws – молекулярные веса компонент, г/моль;
· Tbs - температуры кипения компонент, °K;
· Zs - мольные доли компонент;
· Ks - коэффициенты теплопроводности компонент, Вт/м/K;
· Mus - вязкости компонент, Па∙с;
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1) || (Mws[i] <= 0.0) || (Tbs[i] <= 0.0) || (mus[i] <= 0.0);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207500]calculate_thermal_conductivity_mix_simple
Status calculate_thermal_conductivity_mix_simple(int n, const double zs[], const double ks[], double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для смеси газов по простому правилу смешения:
	
	(131)


Входные параметры:
· n – число компонент в смеси;
· zs –доли компонент;
· ks – значение коэффициентов вязкости для компонент, Вт/м/K;
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (n < 1);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc132207501]calculate_thermal_conductivity_IAPWS
Status calculate_thermal_conductivity_IAPWS(double RO, double T, double *k);
Функция предназначена для расчета коэффициента теплопроводности для воды и водяного пара:
Входные параметры:
· RO – плотность, кг/м3;
· T – температура, °K.
Выходные параметры:
· k – указатель, по которому будет записано значение вязкости, Вт/м/K.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если один из указателей равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (RO < 0) || (T < 273.15);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Ref54097725][bookmark: _Toc57210319][bookmark: _Toc132207502]Расчёт давления насыщенного пара
Для расчёта давления насыщенного пара в библиотеке TCC реализован класс для расчёта давления насыщенного пара для чистых веществ, использующий несколько методов расчёта. Описание класса находится в файле tcc_vapour_pressure.hpp.
[bookmark: _Toc132207503]Класс расчёта давления насыщенного пара VapourPressure
Класс VapourPressure и класс параметров VapourPressureParams описаны в исходном файле tcc_vapour_pressure.hpp. Класс параметров VapourPressureParams используется для инициализации класса VapourPressure и для получения параметров класса VapourPressure. Класс VapourPressure является производным классом от BaseEOS. предназначен для расчёта давления насыщенного пара для чистых веществ, используя указанный в VapourPressureParams метод расчёта. Класс VapourPressureParams является производным классом от BaseEOSParams. Он переопределяет методы базового класса и содержит дополнительные поля. Методы и поля класса VapourPressureParams:
· VapourPressureParams (void) – конструктор экземпляра класса;
· virtual ~ VapourPressureParams (void) – деструктор;
· virtual VapourPressureParams& operator= (const VapourPressureParams& p) – переопределённый оператор копирования;
· Status Init(int num_components) – инициализация параметров, возвращает STATUS_ERR_INVALID_PARAMS, если num_components != 1;
· Status Close(void) – закрытие, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK;
· VapourPressureMethod m_method;
· ParamsVapourPressure_Antoine m_Antoine;
· ParamsVapourPressure_Wagner m_Wagner;
· ParamsVapourPressure_Boiling m_Boiling;
· ParamsVapourPressure_Lee_Kesler m_Lee_Kesler;
· ParamsVapourPressure_Ambrose_Walton m_Ambrose_Walton;
· ParamsVapourPressure_Edalat m_Edalat;
· ParamsVapourPressure_Sanjari m_Sanjari;
· ParamsVapourPressure_DIPPR_Perry_8E m_DIPPR_Perry_8E;
· ParamsVapourPressure_Soave_PR m_Soave_PR;
· double m_T0 – начальное приближение для вычисления температуры в °K;
· double m_eps – относительная погрешность для вычисления температуры;
· double m_max_iterations – максимальное число итераций для вычисления температуры.
Для инициализации класса VapourPressure необходимо в классе VapourPressureParams задать необходимый метод расчёта m_method и заполнить соответствующую ему структуру. Используемые методы описаны в перечислении VapourPressureMethod:
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_UNKNOWN – неопределённый метод;
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_ANTOINE – давление насыщенного пара вычисляется по формуле
	
	(132)


· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_WAGNER_1 –давление насыщенного пара вычисляется по формуле
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· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_WAGNER_2 – давление насыщенного пара вычисляется по формуле
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· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_BOILING – давление насыщенного пара вычисляется по формуле
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· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_LEE_KESLER – давление насыщенного пара вычисляется по формуле (10);
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_AMBROSE_WALTON – давление насыщенного пара вычисляется по формуле
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где 
,
,
,
;
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_EDALAT – давление насыщенного пара вычисляется по формуле
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где 
,
,
,
,
;
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_SANJARI – давление насыщенного пара вычисляется по формуле
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где 
,
,
;
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_DIPPR8E_PERRY – давление насыщенного пара вычисляется по формуле
	
	(139)


где c – эмпирические коэффициенты;
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_SOAVE_PR – метод.
Методы класса VapourPressure:
· VapourPressure (void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· virtual ~ VapourPressure(void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const BaseEOSParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NULL_PTR – если init == nullptr или init является указателем не на класс VapourPressureParams;
2) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (init->m_eps <= 0.0) || (init->m_max_iterations < 1) || (init->GetNumComponents() != 1) или если неверно заданы параметры в соответствии с выбранным методом:
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_WAGNER_1 – (init->m_Wagner.m_Tc <= 0.0) || (init->m_Wagner.m_Pc <= 0.0);
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_WAGNER_2 – (init->m_Wagner.m_Tc <= 0.0) || (init->m_Wagner.m_Pc <= 0.0);
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_BOILING – (init->m_Boiling.m_Tb <= 0.0) || (init->m_Boiling.m_Tc <= 0.0) || (init->m_Boiling.m_Pc <= 0.0) || (init->m_Boiling.m_Tb == init->m_Boiling.m_Tc);
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_LEE_KESLER – (init->m_Lee_Kesler.m_Tc <= 0.0) || (init->m_Lee_Kesler.m_Pc <= 0.0);
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_LEE_KESLER – (init->m_Lee_Kesler.m_Tc <= 0.0) || (init->m_Lee_Kesler.m_Pc <= 0.0);
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_AMBROSE_WALTON – (init->m_Ambrose_Walton.m_Tc <= 0.0) || (init->m_Ambrose_Walton.m_Pc <= 0.0);
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_EDALAT – (init->m_Edalat.m_Tc <= 0.0) || (init->m_Edalat.m_Pc <= 0.0);
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_SANJARI – (init->m_Sanjari.m_Tc <= 0.0) || (init->m_Sanjari.m_Pc <= 0.0);
· VAPOUR_PRESSURE_METHOD_SOAVE_PR – (init->m_Soave_PR.m_Tc <= 0.0) || (init->m_Soave_PR.m_Pc <= 0.0).
3) STATUS_ERR_ALLOC – если невозможно выделить память для внутренних данных;
4) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK.
· Status Reset(void) – сброс в начальное состояние. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status SetParams(const BaseEOSParams *params) – установка параметров. Если params является указателем не на класс VapourPressureParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращает статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если params == nullptr;
3) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – в тех же случаях, что и метод Init;
4) STATUS_ERR_ALLOC – если невозможно выделить память для внутренних данных;
5) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status GetInfo(BaseEOSParams *info) const – получение текущих параметров экземпляра класса. Если info является указателем не на класс VapourPressureParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если info == nullptr;
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out) – вычисление параметров давления насыщения. Метод позволяет вычислять термодинамические величины по заданному при инициализации методу со следующими входными параметрами: in->type может быть IN_T, IN_P в зависимости от значения in->parameter; in->T – температура в °K, для которой необходимо посчитать требуемую величину; in->P – давление в Па, для которого необходимо посчитать требуемую величину;  in->parameter может принимать одно из значений:
1) EOS_PS – давление насыщенного пара PS, Па. in->type должен быть IN_T.
2) EOS_DPSDT –  ; in->type должен быть IN_T.
3) EOS_TS – температура насыщенного пара TS, °K; in->type должен быть IN_P. Для всех методов, кроме VAPOUR_PRESSURE_METHOD_ANTOINE и  VAPOUR_PRESSURE_METHOD_BOILING величина вычисляется по методу Ньютона из формул вычисления Ps и . В качестве начального приближения берётся значение параметра m_T0. Процесс итерации происходит до достижения относительной погрешности вычисления m_eps, или до достижения количества итераций m_max_iterations.  Параметры m_T0, m_eps, m_max_iterations задаются при инициализации.
4) EOS_DTSDP –  ; in->type должен быть IN_P.
Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если in == nullptr или out == nullptr;
3) STATUS_ERR_UNSUPPORTED – если in->parameter является одним из перечисленных выше, а in->type для него не поддерживается;
4) STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED – если in->parameter не является одним из перечисленных выше;
5) STATUS_ERR_CONVERGENCE – возвращается, если количество итераций при вычислении параметров EOS_TS и EOS_DPSDT достигло m_max_iterations.
6) STATUS_EOS_WARNING_FLUIDSTATE_MISMATCH – если (in->state == FLUID_TWO_STATE) || (in->state == FLUID_STATE_GAS) || (in->state == FLUID_STATE_LIQUID);
7) STATUS_OK – в случае успешной операции.
В случае успешно завершённой операции структура, на которую указывает out, будет заполнена следующим образом:
1) out->ncomps = 1;
2) out->nstate = FLUID_UNKNOWN_STATE;
3) out->parameter = in->parameter;
4) out->result->gas = out->result->liquid = вычисленное значение.
После вызова метода Calculate() необходимо использовать результаты out->result либо скопировать их до следующего вызова метода Calculate();
· bool IsInit(void) – проверка состояния инициализации, возвращает true, если экземпляр класса инициализирован и false, если не инициализирован;
· Units GetUnits() const – выдача типа поддерживаемых величин измерения, возвращается тип UNITS_SI_MOL.
Пример вычисления давления насыщенного пара Ps при температуре 120°K для метана по методу Lee-Kesler:
#include "tcc_structures.hpp"
#include "tcc_vapour_pressure.hpp"
void main(void) {
    TCC::VapourPressureParams params;
    TCC::VapourPressure vp;
    TCC::Status status;
    params.Init(1);
    params.m_eps = 0.001;
    params.m_max_iterations = 100;
    params.m_T0 = 150.0;
    params.m_Lee_Kesler.m_Omega = 0.011;
    params.m_Lee_Kesler.m_Pc = 45.99e+5;
    params.m_Lee_Kesler.m_Tc = 190.56;
    status = vp.Init(&params);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init %d\n", status);
    } else {
        TCC::InParams p_i;
        TCC::OutParams p_o;
        p_i.type = TCC::IN_T;
        p_i.T = 120;
        p_i.parameter = TCC::EOS_PS;
        status = vp.Calculate(&p_i, &p_o);
        if (status == TCC::STATUS_OK) {
            printf("Ps = %g\n", p_o.results->gas);
        } else {
            printf("Error Calculate %d\n", status);
        }
    }
}
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Описание класса построения фазовой диаграммы находится в файле tcc_phase_envelopes_eos.hpp.
Класс параметров PhaseEquilibriaParams используется для инициализации класса PhaseEnvelopesEOS и для получения параметров класса PhaseEnvelopesEOS. Класс PhaseEnvelopesEOS является производным классом от BaseEOS. Он предназначен для построения фазовой диаграммы смеси веществ (точек испарения и конденсации и критической точки).
Класс PhaseEquilibriaParams описан в 4.3.
Методы класса PhaseEnvelopesEOS:
· PhaseEnvelopesEOS(void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· virtual ~PhaseEnvelopesEOS(void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const BaseEOSParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NULL_PTR – если init == nullptr или init является указателем не на класс PhaseEquilibriaParams;
2) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (init->m_instance_eos == nullptr) || (init->GetNumComponents() < 1);
3) STATUS_ERR_INCONSISTENT_PARAMS – если не совпадают значения init->m_z со значениями m_z, заданными в УРС m_instance_eos или не совпадает значение init->GetNumComponents() со значением m_num_components, заданным в УРС m_instance_eos;
4) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если init->m_instance_eos не инициализирован;
5) STATUS_ERR_ALLOC – если невозможно выделить память для внутренних данных;
6) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK;
· Status Reset(void) – сброс в начальное состояние. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_OK – в случае успешной операции;
· Status SetParams(const BaseEOSParams *params) – установка параметров. Если params является указателем не на класс PhaseEquilibriaParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращает статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если params == nullptr;
3) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (params->m_instance_eos == nullptr) || (params->GetNumComponents() < 1);
4) STATUS_ERR_INCONSISTENT_PARAMS – если не совпадают значения params->m_z со значениями m_z, заданными в УРС m_instance_eos или не совпадает значение params->GetNumComponents() со значением m_num_components, заданным в УРС m_instance_eos;
5) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если params->m_instance_eos не инициализирован;
6) STATUS_ERR_ALLOC – если невозможно выделить память для внутренних данных;
7) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status GetInfo(BaseEOSParams *info) const – получение текущих параметров экземпляра класса. Если info является указателем не на класс PhaseEquilibriaParams, то устанавливаются только значения BaseEOSParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если info == nullptr;
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out) – вычисление точек фазовой диаграммы. Входные параметры должны быть следующими: in->type=IN_P; in->P – начальная точка по давлению в Па; in->parameter=EOS_CPE. 
Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если in == nullptr или out == nullptr;
3) STATUS_ERR_UNSUPPORTED – если in->type!=IN_P или m_instance_eos не поддерживает запрос на вычисление in->parameter=EOS_FUGACITY c in->type=IN_P_T;
4) STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED – если in->parameter!=EOS_CPE или в m_instance_eos не реализован запрос на вычисление in->parameter=EOS_FUGACITY c in->type=IN_P_T;
5) STATUS_ERR_CONVERGENCE – возвращается, если количество итераций достигло m_max_iterations;
6) STATUS_ERR_BAD_RESULT – возвращается в случае, когда во время итерационного процесса возникли проблемы с нахождением корней решаемого уравнения;
7) STATUS_ERR_RANGE – возвращается в случае, когда во время итерационного процесса возникли проблемы с нахождением корней решаемого уравнения;
8) STATUS_WARNING_PARTIAL_CONVERGENCE – возвращается, если алгоритм не смог достичь полного равенства летучестей;
9) STATUS_OK – в случае успешной операции.
В случае успешно завершённой операции структура, на которую указывает out, будет заполнена следующим образом:
1) out->ncomps = num_components;
2) out->nstate = FLUID_TWO_STATE;
3) out->parameter = in->parameter;
4) out->result = nullptr.
После вызова метода Calculate() результаты доступны по указателю static_cast<TCC::PhaseEnvelopesData*>(out->user_data)(). 
· bool IsInit(void) – проверка состояния инициализации, возвращает true, если экземпляр класса инициализирован и false, если не инициализирован;
· Units GetUnits() const – выдача типа поддерживаемых величин измерения, возвращается тип m_instance_eos->GetUnits().
Пример вычисления фазовой диаграммы для смеси пяти веществ:
#include "tcc_structures.hpp"
#include "tcc_mixpr_eos.hpp"
#include "tcc_phase_envelopes_eos.hpp"
#include "tcc_utils.hpp"
#include "tcc_instances_eos.hpp"
void main(void) {
    int n_components = 5;
    double P0 = 5000.0;
    const TCC::ComponentType g_types[n_components] = { TCC::CT_METHANE, TCC::CT_ETHANE, TCC::CT_PROPANE, TCC::CT_HEPTANE, TCC::CT_CARBON_DIOXIDE };
    const double g_z[n_components] = { 0.6, 0.08, 0.05, 0.25, 0.02 };
    TCC::CPEAlgorithmType alg_type = AT_KPE_ALG;
    TCC::PhaseEquilibriaParams   params_pec;
    TCC::PRMixParams             params_prmix;
    TCC::PengRobinsonMixtureEOS  eos_prmix;
    TCC::PhaseEnvelopesEOS       eos_cpe;
    TCC::InParams p_i;
    TCC::OutParams p_o;
    TCC::PhaseEnvelopesData      *resuts_cpe = nullptr;
    TCC::Status status = TCC::STATUS_OK;

    TCC::get_prmix_instance_params(&params_prmix, nullptr, n_components, g_types, g_z);
    status = eos_prmix.Init(&params_prmix);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error: Can not init the Peng-Robinson EOS [Status = %d]\n", status);
        return 1;
    }
    params_pec.Init(n_components);
    params_pec.m_instance_eos = &eos_prmix;
    params_pec.m_check_phase = false;
    for (int i = 0; i < n_components; i++) {
        params_pec.m_z[i] = params_prmix.m_z[i];
        params_pec.m_Pc[i] = params_prmix.m_Pc[i];
        params_pec.m_Tc[i] = params_prmix.m_Tc[i];
        params_pec.m_Omega[i] = params_prmix.m_Omega[i];
    }
    status = eos_cpe.Init(&params_pec);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        eos_prmix.Close();
        printf("Error: Can not init the Phase Envelopes object [Status = %d]\n", status);
        return 1;
    }
    p_i.P = P0;
    p_i.type = TCC::IN_P;
    p_i.nstate = TCC::FLUID_TWO_STATE;
    p_i.parameter = TCC::EOS_CPE;
    p_i.user_data = static_cast<void*>(&alg_type);
    status = eos_cpe.Calculate(&p_i, &p_o);
    if ((status != TCC::STATUS_OK) && (status != TCC::STATUS_WARNING_PARTIAL_CONVERGENCE)) {
        eos_prmix.Close();
        eos_cpe.Close();
        printf("Error: Can not calculate the Phase Envelopes object [Status = %d]\n", status);
        return 1;
    }
    resuts_cpe = static_cast<TCC::PhaseEnvelopesData*>(p_o.user_data);
    printf("bubble curve\n");
    for (int i = 0; i < resuts_cpe->bubble_curve.length; i++) printf("[%d]: T=%f, P=%f\n", i, resuts_cpe->bubble_curve.data[i].T, resuts_cpe->bubble_curve.data[i].P);
    printf("dew curve\n");
    for (int i = 0; i < resuts_cpe->dew_curve.length; i++) printf("[%d]: T=%f, P=%f\n", i, resuts_cpe->dew_curve.data[i].T, resuts_cpe->dew_curve.data[i].P);
    printf("critical point\n");
    printf("[CP]: T=%f, P=%f\n", resuts_cpe->critical_point.T, resuts_cpe->critical_point.P);
    eos_prmix.Close();
    eos_cpe.Close();
    return 0;
}
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Для расчёта диэлектрической постоянной воды и пара в библиотеке TCC реализован соответствующий класс и функция. Использовуется метод расчёта IAPWS. Описание функционала находится в файле tcc_dielectric_constant.hpp.
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Класс DielectricConstant и класс параметров DielectricConstantParams описаны в исходном файле tcc_dielectric_constant.hpp. Класс параметров DielectricConstantParams используется для инициализации класса DielectricConstant и для получения параметров класса DielectricConstant. Класс DielectricConstant предназначен для расчёта диэлектрической постоянной воды и пара, используя указанный в DielectricConstantParams метод расчёта.
Поля класса DielectricConstantParams:
· DielectricConstantMethod m_method.
Для инициализации класса DielectricConstant необходимо в классе DielectricConstantParams задать необходимый метод расчёта m_method. Используемые методы описаны в перечислении DielectricConstantMethod:
· DC_METHOD_UNKNOWN – неопределённый метод;
· DC_METHOD_IAWPS – метод. 
Методы класса DielectricConstant:
· DielectricConstant (void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· virtual ~DielectricConstant (void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const DielectricConstantParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на DielectricConstantParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NULL_PTR – если init == nullptr;
2) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если число компонент не равно 1;
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK;
· Status Reset(void) – сброс в начальное состояние. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status SetParams(const DielectricConstantParams *params) – установка параметров. Возвращает статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если params == nullptr;
3) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – в тех же случаях, что и метод Init;
4) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status GetInfo(DielectricConstantParams *info) const – получение текущих параметров экземпляра класса. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если info == nullptr;
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out) – вычисление параметра. Метод позволяет вычислять термодинамические величины со следующими входными параметрами: in->type может быть IN_RO_T; in->RO – плотность в кг/м3, in->T – температура в °K, для которых необходимо посчитать требуемую величину; in->parameter может принимать одно из значений:
1) DC_E – диэлектрическая постоянная  (безразмерная величина).
Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если in == nullptr или out == nullptr;
3) STATUS_ERR_UNSUPPORTED – если in->type не соответствует величине, требуемой в указанном в параметрах методе);
4) STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED – если in->parameter не является одним из перечисленных выше;
5) STATUS_OK – в случае успешной операции.
В случае успешно завершённой операции структура, на которую указывает out, будет заполнена следующим образом:
1) out->ncomps = 1;
2) out->nstate = FLUID_TWO_STATE;
3) out->parameter = in->parameter;
4) out->result->liquid и out->result->gas - вычисленное значение).
После вызова метода Calculate() необходимо использовать результаты out->result либо скопировать их до следующего вызова метода Calculate().
· bool IsInit(void) – проверка состояния инициализации, возвращает true, если экземпляр класса инициализирован и false, если не инициализирован.
Пример вычисления диэлектрической постоянной  при температуре 300°K и плотности 1000 кг/м3:
#include "tcc_dielectric_constant.hpp"
void main(void) {
    DielectricConstantParams dc_params;
    DielectricConstant dc;
    dc_params.m_method = DC_METHOD_IAPWS;
    status = dc.Init(&dc_params);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init %d\n", status);
    } else {
        InParams p_in;
        OutParams p_out;
        p_in.parameter = DC_E;
        p_in.type = IN_RO_T;
        p_in.RO = 1000;
        p_in.T = 300;
        status = dc.Calculate(&p_i, &p_o);
        if (status == TCC::STATUS_OK) {
            printf("K = %g\n", p_o.results->gas);
        } else {
            printf("Error Calculate %d\n", status);
        }
    }
}
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Status calculate_dielectric_constant_IAPWS (double RO, double T, double *e);
Функция предназначена для расчета диэлектрической постоянной.
Входные параметры:
· RO – плотность, кг/м3;
· T – температура, °K.
Выходные параметры:
· e – указатель, по которому будет записано значение диэлектрической постоянной.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если указатель e равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (RO <= 0.0) || (T <= 238.15);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
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Для расчёта коэффициента преломления воды и пара в библиотеке TCC реализован соответствующий класс и функция. Использовуется метод расчёта IAPWS. Функционал описан в файле tcc_refractive_index.hpp.
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Класс RefractiveIndex и класс параметров RefractiveIndexParams описаны в исходном файле tcc_refractive_index.hpp. Класс параметров RefractiveIndexParams используется для инициализации класса RefractiveIndex и для получения параметров класса RefractiveIndex. Класс RefractiveIndex предназначен для расчёта коэффициента преломления воды и пара, используя указанный в RefractiveIndexParams метод расчёта.
Поля класса RefractiveIndexParams:
· RefractiveIndexMethod m_method;
· double m_la.
Для инициализации класса RefractiveIndex необходимо в классе RefractiveIndexParams задать необходимый метод расчёта m_method и длину волны m_la в мкм. Используемые методы описаны в перечислении RefractiveIndexMethod:
· RI_METHOD_UNKNOWN – неопределённый метод;
· RI_METHOD_IAWPS – метод. 
Методы класса RefractiveIndex:
· RefractiveIndex (void) – конструктор, создаёт экземпляр класса;
· virtual ~RefractiveIndex (void) – деструктор экземпляра класса;
· Status Init(const RefractiveIndexParams *init) – инициализация экземпляра класса указателем на RefractiveIndexParams. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NULL_PTR – если init == nullptr;
2) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если число компонент не равно 1;
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Close(void) – закрытие экземпляра класса, перевод в неинициализированное состояние. Возвращает статус STATUS_OK;
· Status Reset(void) – сброс в начальное состояние. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status SetParams(const RefractiveIndexParams *params) – установка параметров. Возвращает статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если params == nullptr;
3) STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – в тех же случаях, что и метод Init;
4) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status GetInfo(RefractiveIndexParams *info) const – получение текущих параметров экземпляра класса. Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если info == nullptr;
3) STATUS_OK – в случае успешной операции.
· Status Calculate(const InParams *in, OutParams *out) – вычисление параметра. Метод позволяет вычислять термодинамические величины со следующими входными параметрами: in->type может быть IN_RO_T; in->RO – плотность в кг/м3, in->T – температура в °K, для которых необходимо посчитать требуемую величину; in->parameter может принимать одно из значений:
1) RI_N	 – коэффициент преломления  (безразмерная величина).
Возвращаемые статусы:
1) STATUS_ERR_NOT_INITIALIZED – если объект не инициализирован;
2) STATUS_ERR_NULL_PTR – если in == nullptr или out == nullptr;
3) STATUS_ERR_UNSUPPORTED – если in->type не соответствует величине, требуемой в указанном в параметрах методе);
4) STATUS_ERR_NOT_IMPLEMENTED – если in->parameter не является одним из перечисленных выше;
5) STATUS_OK – в случае успешной операции.
В случае успешно завершённой операции структура, на которую указывает out, будет заполнена следующим образом:
1) out->ncomps = 1;
2) out->nstate = FLUID_TWO_STATE;
3) out->parameter = in->parameter;
4) out->result->liquid и out->result->gas - вычисленное значение).
После вызова метода Calculate() необходимо использовать результаты out->result либо скопировать их до следующего вызова метода Calculate().
· bool IsInit(void) – проверка состояния инициализации, возвращает true, если экземпляр класса инициализирован и false, если не инициализирован.
Пример вычисления коэффициента преломления  при температуре 300°K и плотности 1000 кг/м3 и длине волны 0.5 мкм:
#include "tcc_refractive_index.hpp"
void main(void) {
    RefractiveIndexParams ri_params;
    RefractiveIndex ri;
    ri_params.m_method = RI_METHOD_IAPWS;
    ri_params.m_la = 0.5;
    status = ri.Init(&ri_params);
    if (status != TCC::STATUS_OK) {
        printf("Error Init %d\n", status);
    } else {
        InParams p_in;
        OutParams p_out;
        p_in.parameter = RI_N;
        p_in.type = IN_RO_T;
        p_in.RO = 1000;
        p_in.T = 300;
        status = ri.Calculate(&p_i, &p_o);
        if (status == TCC::STATUS_OK) {
            printf("K = %g\n", p_o.results->gas);
        } else {
            printf("Error Calculate %d\n", status);
        }
    }
}
[bookmark: _Toc132207510]calculate_refractive_index_IAPWS
Status calculate_refractive_index_IAPWS (double RO, double T, double LA, double *n);
Функция предназначена для расчета коэффициента преломления.
Входные параметры:
· RO – плотность, кг/м3;
· T – температура, °K;
· LA – длина волны, мкм.
Выходные параметры:
· n – указатель, по которому будет записано значение коэффициента преломления.
Возвращаемое значение:
· STATUS_ERR_NULL_PTR – если указатель e равен nullptr;
· STATUS_ERR_INVALID_PARAMS – если (RO <= 0.0) || (T <= 261.15) || (LA < 0.2) || (LA > 1.9);
· STATUS_OK – в случае успешной операции.
[bookmark: _Toc57210323][bookmark: _Toc132207511]Информационный модуль
Функции этого модуля предназначены для получение различной информации во время выполнения программы, использующей библиотеку TCC. Описание функций находится в файле tcc_info.hpp.
[bookmark: _Toc132207512]get_version_major
int get_version_major();
Функция предназначена для получения основного номера версии.
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· основной номер версии.
[bookmark: _Toc132207513]get_version_minor
int get_version_minor();
Функция предназначена для получения дополнительного номера версии.
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· дополнительный номер версии.
[bookmark: _Toc132207514]get_version_string
const char* get_version_string();
Функция предназначена для получения номера версии в виде текстовой строки.
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на строку с номером версии.
[bookmark: _Toc132207515]get_info_CalculatedParams
[bookmark: _Hlk25665563]const std::map <CalculatedParams, const InfoCalculatedParams>* get_info_CalculatedParams();
Функция предназначена для получения указателя на std::map, содержащую пары с ключами CalculatedParams и значениями InfoCalculatedParams. struct InfoCalculatedParams – структура описания входных параметров для запроса расчёта. Она содержит поля:
· const char* name – указатель на текстовую строку, содержащую текстовый эквивалент параметру CalculatedParams.
· const char* value – указатель на текстовую строку, содержащую название параметра на английском языке.
· const char* notation – указатель на текстовую строку, содержащую общепринятое обозначение параметра.
· const char* value_ru – указатель на текстовую строку, содержащую название параметра на русском языке.
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на std::map <CalculatedParams, const InfoCalculatedParams>.
[bookmark: _Toc132207516]get_info_SetInputParams
const std::map <SetInputParams, const InfoSetInputParams> * get_info_SetInputParams();
Функция предназначена для получения указателя на std::map, содержащую пары с ключами SetInputParams и значениями InfoSetInputParams. struct InfoSetInputParams – структура описания типов входных параметров для запроса расчёта. Она содержит поля:
· const char* name – указатель на текстовую строку, содержащую текстовый эквивалент параметру SetInputParams.
· const char* value – указатель на текстовую строку, содержащую название параметра на английском языке.
· const char* value_ru – указатель на текстовую строку, содержащую название параметра на русском языке.
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на std::map <SetInputParams, const InfoSetInputParams>.
[bookmark: _Toc132207517]get_info_ChemicalType
[bookmark: _Hlk25666631][bookmark: _Hlk25666559]const std::map <ChemicalType, const InfoChemicalType> * get_info_ChemicalType();
Функция предназначена для получения указателя на std::map, содержащую пары с ключами ChemicalType и значениями InfoChemicalType. struct InfoChemicalType – структура описания химических типов. Она содержит поля:
· const char* name – указатель на текстовую строку, содержащую текстовый эквивалент параметру ChemicalType.
· const char* value – указатель на текстовую строку, содержащую название параметра на английском языке.
· const char* value_ru – указатель на текстовую строку, содержащую название параметра на русском языке.
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на std::map <ChemicalType, const InfoChemicalType>.
[bookmark: _Toc132207518]get_info_CommonPengRobinsonEOS_Units
[bookmark: _Hlk25667155][bookmark: _Hlk25667024][bookmark: _Hlk25667038]const std::map <CalculatedParams, const InfoUnits>* get_info_CommonPengRobinsonEOS_Units();
Функция предназначена для получения указателя на std::map, содержащую пары с ключами CalculatedParams и значениями InfoUnits для УРС Peng-Robinson и УРС Common. struct InfoUnits – структура описания физических единиц. Она содержит поля:
· const char* unit – указатель на текстовую строку, содержащую описание физической величины на английском языке.
· const char* unit_ru – указатель на текстовую строку, содержащую описание физической величины на русском языке.
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на std::map <CalculatedParams, const InfoUnits>.
[bookmark: _Toc132207519]get_info_TRAKEOS_Units
const std::map <CalculatedParams, const InfoUnits>* get_info_TRAKEOS_Units();
Функция предназначена для получения указателя на std::map, содержащую пары с ключами CalculatedParams и значениями InfoUnits для УРС TRAK. struct InfoUnits – структура описания физических единиц. Она содержит поля:
· const char* unit – указатель на текстовую строку, содержащую описание физической величины на английском языке.
· const char* unit_ru – указатель на текстовую строку, содержащую описание физической величины на русском языке.
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на std::map <CalculatedParams, const InfoUnits>.
[bookmark: _Toc132207520]get_info_VapourPressure_Units
const std::map<CalculatedParams, const InfoUnits>* get_info_VapourPressure_Units();
Функция предназначена для получения указателя на std::map, содержащую пары с ключами CalculatedParams и значениями InfoUnits для модуля VapourPressure. struct InfoUnits – структура описания физических единиц. Она содержит поля:
· const char* unit – указатель на текстовую строку, содержащую описание физической величины на английском языке.
· const char* unit_ru – указатель на текстовую строку, содержащую описание физической величины на русском языке.
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на std::map <CalculatedParams, const InfoUnits>.
[bookmark: _Toc132207521]get_info_CommonCubicEOS_CalculatedParams
[bookmark: _Hlk25667443][bookmark: _Hlk25667378][bookmark: _Hlk25667401]const std::map <SetInputParams, const std::vector<CalculatedParams>>* get_info_CommonCubicEOS_CalculatedParams();
Функция предназначена для получения указателя на std::map, содержащую пары с ключами SetInputParams и значениями std::vector<CalculatedParams>, содержащие поддерживаемые CalculatedParams для данного SetInputParams для УРС CubicEOS. 
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на std::map <SetInputParams, const std::vector<CalculatedParams>>.
[bookmark: _Toc132207522]get_info_TRAKEOS_CalculatedParams
const std::map <SetInputParams, const std::vector<CalculatedParams>>* get_info_TRAKEOS_CalculatedParams();
Функция предназначена для получения указателя на std::map, содержащую пары с ключами SetInputParams и значениями std::vector<CalculatedParams>, содержащие поддерживаемые CalculatedParams для данного SetInputParams для УРС TRAK. 
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на std::map <SetInputParams, const std::vector<CalculatedParams>>.
[bookmark: _Toc132207523]get_info_VapourPressure_CalculatedParams
const std::map <SetInputParams, const std::vector<CalculatedParams>>* get_info_VapourPressure_CalculatedParams();
Функция предназначена для получения указателя на std::map, содержащую пары с ключами SetInputParams и значениями std::vector<CalculatedParams>, содержащие поддерживаемые CalculatedParams для данного SetInputParams для класса VapourPressure.
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на std::map <SetInputParams, const std::vector<CalculatedParams>>.
[bookmark: _Toc132207524]get_info_Viscosity_Methods
[bookmark: _Hlk25667720]const std::map<ViscosityMethod, const InfoMethod>* get_info_Viscosity_Methods();
Функция предназначена для получения указателя на std::map, содержащую пары с ключами ViscosityMethod и значениями InfoMethod. struct InfoMethod – структура описания методов расчёта различных величин. Она содержит поля:
· const char* name – указатель на текстовую строку, содержащую текстовый эквивалент параметру-ключу.
· const char* title – указатель на текстовую строку, содержащую название метода расчёта.
· const char* fluid_state – указатель на текстовую строку, содержащую описание фазы вещества.
· const char* description – указатель на текстовую строку, содержащую описание метода на английском языке.
· const char* description_ru – указатель на текстовую строку, содержащую описание метода на русском языке.
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на std::map<ViscosityMethod, const InfoMethod>.
[bookmark: _Toc132207525]get_info_ThermalConductivity_Methods
const std::map<ThermalConductivityMethod, const InfoMethod>* get_info_ThermalConductivity_Methods();
Функция предназначена для получения указателя на std::map, содержащую пары с ключами ThermalConductivityMethod и значениями InfoMethod. struct InfoMethod – структура описания методов расчёта различных величин. Она содержит поля:
· const char* name – указатель на текстовую строку, содержащую текстовый эквивалент параметру-ключу.
· const char* title – указатель на текстовую строку, содержащую название метода расчёта.
· const char* fluid_state – указатель на текстовую строку, содержащую описание фазы вещества.
· const char* description – указатель на текстовую строку, содержащую описание метода на английском языке.
· const char* description_ru – указатель на текстовую строку, содержащую описание метода на русском языке.
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на std::map<ThermalConductivityMethod, const InfoMethod>.
[bookmark: _Toc132207526]get_info_SurfaceTension_Methods
const std::map<SurfaceTensionMethod, const InfoMethod>* get_info_SurfaceTension_Methods();
Функция предназначена для получения указателя на std::map, содержащую пары с ключами SurfaceTensionMethod и значениями InfoMethod. struct InfoMethod – структура описания методов расчёта различных величин. Она содержит поля:
· const char* name – указатель на текстовую строку, содержащую текстовый эквивалент параметру-ключу.
· const char* title – указатель на текстовую строку, содержащую название метода расчёта.
· const char* fluid_state – указатель на текстовую строку, содержащую описание фазы вещества.
· const char* description – указатель на текстовую строку, содержащую описание метода на английском языке.
· const char* description_ru – указатель на текстовую строку, содержащую описание метода на русском языке.
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на std::map< SurfaceTensionMethod, const InfoMethod>.
[bookmark: _Toc132207527]get_info_VapourPressure_Methods
[bookmark: _Hlk34386861]const std::map<VapourPressureMethod, const InfoMethod>* get_info_VapourPressure_Methods();
Функция предназначена для получения указателя на std::map, содержащую пары с ключами VapourPressureMethod и значениями InfoMethod. struct InfoMethod – структура описания методов расчёта различных величин. Она содержит поля:
· const char* name – указатель на текстовую строку, содержащую текстовый эквивалент параметру-ключу.
· const char* title – указатель на текстовую строку, содержащую название метода расчёта.
· const char* fluid_state – указатель на текстовую строку, содержащую описание фазы вещества.
· const char* description – указатель на текстовую строку, содержащую описание метода на английском языке.
· const char* description_ru – указатель на текстовую строку, содержащую описание метода на русском языке.
Входные параметры:
· нет.
Выходные параметры:
· нет.
Возвращаемое значение:
· указатель на std::map< VapourPressureMethod, const InfoMethod>.
[bookmark: _Toc57210324][bookmark: _Toc132207528]Входные и выходные данные
Для библиотеки TCC входными и выходными данными являются входные и выходные данные методов классов и функций, входящих в её состав. Они подробно рассмотрены в разделе 4.
[bookmark: _Toc57210325][bookmark: _Toc132207529]Сообщения
В ходе выполнения методов классов и функций, входящих в состав библиотеки TCC, не выдаётся никаких сообщений программисту или оператору. Большинство методов классов и функций возвращают статус выполнения требуемой операции. Статусы рассмотрены в разделе 4.
Более подробно статус выполнения требуемой операции ТСС приведены в полной версии руководства программиста.

Подробное руководство программиста TCC будет предоставлено по факту обращения.
Служба технической поддержки:
веб-сайт: https://support.compcenter.org;
e-mail: info@compcenter.org, snnovoselov@compcenter.org;
тел.: 8 800-555-70-67 (с 8:00 до 17:00 по МСК).
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