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возможности и примеры



Общая информация
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Общая информация

Водная фаза Газовая
фаза

Твердые
фазы
(в т.ч. твердые

 растворы)

Поверхности

Ионообменники

Логика расчёта напоминает постановку реального эксперимента.

3



Схема работы

Блок - ключевое слово и 
некоторая информация под 
ним: добавление реагентов, 
указание типа процесса или 
каких-либо его параметров 

 (T, p), термодинамические 
величины и прочее.

 Примеры ключевых слов:
 SOLUTION, 

REACTION_TEMPERATURE;
 SOLUTION_SPECIES, PHASES, 

PITZER. 
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О базах данных
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Химические равновесия в растворе
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Расчет системы соль-вода
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China
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Расчет изотермического среза
трехкомпонентной системы
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Твердые растворы и газы

Твердые
растворы

Реальные: 
полиномы 

Гуггенхайма;
только бинарные

тв. растворы

Идеальные:
произвольной
компонентности

Газы
(V = const или

P = const)

Реальные: 
уравнение
Пенга-Робинсона

Идеальные
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Пример: растворимость CO2 в воде
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Пример: твердые растворы
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Пример: твердые растворы
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Пример: кинетика окисления Fe2+ 
атмосферным кислородом
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Пример: кинетика окисления Fe2+ 
атмосферным кислородом
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Как с этим работать?
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Подробности

wwwbrr.cr.usgs.gov/
projects/GWC_coupled/

phreeqc/

phreeqcusers.org
(здесь можно
 пообщаться с 

Творцом)
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PhreeqC: достоинства/недостатки

 +:
 интуитивное задание входной информации; 
 много возможностей;
 отзывчивый автор программы;
 скорость работы;
 открытый исходный код: при желании 

можно добавить другие модели;
 гибкость (в т.ч. за счет использования 

BASIC-кода во многих блоках);
 – :

 только водные растворы;
 без корректных т/д данных практически 

бесполезна.
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