Содержание экзаменационных билетов по спецкурсу «Расчетные методы химической термодинамики» в 2011 г.
1. Исходные понятия и постулаты термодинамики. Вариантность равновесия. Внешние и внутренние термодинамические переменные. Понятие о расчетах равновесий, типовые задачи. Термодинамические критерии равновесия. Вариации термодинамических переменных и функций, их роль в формулировании критериев равновесия. Граничный экстремум характеристических функций.
2. Компоненты и составляющие вещества (независимые, подвижные, инертные, действительные, возможные). Способы выражения химического и фазового состава отдельных фаз и термодинамической системы в целом. Запись характеристических функций с использованием соответствующих переменных.

3. Понятие модели термодинамической системы. Общие термодинамические модели, использующиеся при расчетах фазовых и химических равновесий, их возможности, ограничения, области применения. Модели закрытых и открытых систем. Примеры зависимости термодинамических функций двойных растворов от состава и температуры.

4. Методы расчета фазовых равновесий. Примеры равновесий в многофазных системах с индивидуальными соединениями, возможности их расчета с использованием энергий Гиббса и химических потенциалов компонентов.

5. Термодинамические модели фаз переменного состава. Равновесия стабильные и метастабильные. Параметры стабильности и параметры взаимодействия компонентов, способы их определения и применение при термодинамических расчетах. Модель подрешеток, ее применение для описания термодинамических функций твердых растворов.

6. Диаграммы состояния термодинамических систем, общие и частные, методы их расчета. Основы построение фазовых диаграмм методом выпуклых оболочек.

7. Химические равновесия в гомогенных системах. Выражение стехиометрии и условий сохранения масс компонентов при химических реакциях в закрытой системе. Способы выбора компонентов и линейно-независимых реакций. Методы расчеты равновесного состава.

8. Использование метода неопределенных множителей Лагранжа при расчетах равновесий. Физический смысл множителей Лагранжа. Понятие о сопряженных двойственных задачах выпуклого и линейного программирования.

9. Термодинамические данные, необходимые для расчетов равновесий, источники их получения, использование в термодинамических расчетах.

10. Понятие и примеры обратных задач химической термодинамики.
