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Резюме 
Для проектирования и оптимизации любого процесса химической технологии необходима информация о различных физико-

химических свойствах веществ, участвующих в нём. Спектр таких свойств весьма широк. Они представляют собой две большие группы, 
объединяющие равновесные и неравновесные характеристики. Так как возможности эмпирических и полуэмпирических методов имеют 
известные ограничения, одним из способов решения задачи может быть использование подходов молекулярно-статистической теории, в рамках 
которой любые термодинамические свойства можно определить на основе информации о взаимодействии между атомами и молекулами 
вещества. 
 


