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ИСПОЛЬЗОВАНИЕ КОМПЛЕКСА GEOCHEQ ДЛЯ СОВМЕСТНОГО РАСЧЕТА 
ХИМИЧЕСКИХ И ИЗОТОПНЫХ РАВНОВЕСИЙ НА ПРИМЕРЕ ИЗОТОПОВ 
УГЛЕРОДА. 
 
Мироненко М.В. (ГЕОХИ РАН), Поляков В.Б. (ИЭМ РАН), Аленина М.В. (ГЕОХИ) 
 
 
База термодинамических данных и программа расчета химических равновесий 
комплекса GEOCHEQ для геохимического моделирования модернизирована для 
хранения термодинамической информации по фракционированию изотопов легких 
химических элементов и одновременного расчета химических и изотопных 
равновесий в гидротермальных и гидрогеохимических системах. Расчет основан на 
минимизации свободной энергии Гиббса системы с учетом присутствия редких 
изотопологов. Свободная энергия Гиббса G*(P,T) образования редких изотопологов 
рассчитываться через свободную энергию образования основного изотополога с 
учетом величины β-фактора в приближении идеальной смеси изотопов. Таким 
образом, создан инструмент для моделирования и интерпретации наблюдаемых 
минеральных и изотопных соотношений и изотопного состава минералов и 
флюидов. Показаны примеры применения комплекса GEOCHEQ для расчета 
химических и углеродных изотопных равновесий в гидротермальных системах. 


