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Реализован и экспериментально исследован метод внутренних точек для решения задач нелинейного прог-
раммирования с ограничениями. Условия оптимальности Каруша-Куна-Такера (ККТ) для модифицирован-
ного функционала Лагранжа приводят к нелинейной системе уравнений, которая решается методом Ньюто-
на с выбором масштабирующего множителя относительно приращений переменных. Алгоритм применен к 
актуальной задаче физико-химического моделирования, которая приводит к минимизации  свободной энер-
гии Гиббса. Предложена переформулировка функционала и совокупности ограничений, которая позволила 
существенно сократить обращение линеаризованной системы ККТ. Приводятся результаты численных рас-
четов для методического примера и моделирования одно- и двухфазных термодинамических систем, сде-
лано качественное сравнение с результатами, полученными с помощью существующего программного 
обеспечения для геохимического моделирования. 
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Interior point method for nonlinear constrained optimization is implemented and experimentally researched. First 
order optimality conditions with respect to Lagrangian result in a system of nonlinear equations. The system is 
solved in increments by Newton's method with tuning of scaling factor. The algorithm represented is tested and 
applied to a problem of physical and chemical modeling which reduces to minimization of Gibbs' free energy 
function. A function's and problem’s modification is suggested in order to accelerate an inversion of linearized 
KKT system. There are computational results for methodic example and modeling of thermodynamic composition 
with one and two phases. The comparison with existing geochemical software is performed. 
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