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В рамках молекулярно-статистической теории интегральных уравнений для частичных функций распределения рассматривается возможность описания термодинамических свойств модельных и реальных веществ на основе сферически-симметричного потенциала межмолекулярного взаимодействия типа Леннард-Джонса (ЛД), Букингема и т.д.
Для замыкания интегральных уравнений Орнштейна-Цернике предложено самосогласованное выражение. Данное замыкание обеспечивает высокую точность рассчитываемых данных с постоянным значением параметра согласования для одно- и многокомпонентных систем во всей области газо-жидкофазного состояния вещества. Проведены расчеты условий парожидкостного равновесия и различных термодинамических характеристик двух- и трехкомпонентных модельных ЛД смесей.
Описание свойств реальных веществ на основе сферически-симметричного потенциала возможно с использованием соответствующих параметров. Использование сферически-симметричного потенциала позволяет отказаться от учета зависимости функции распределения от угловой переменной, что приводит к упрощению данного расчетного метода и сокращению размерности решаемой задачи. Однако возникает вопрос определения параметров потенциала для вещества, так как взаимодействия между молекулами реальных веществ не являются сферически симметричными.
Предлагается метод идентификации параметров потенциала межмолекулярного взаимодействия ЛД для различных веществ. Полученные параметры потенциала ЛД для н-алканов показали хорошую точность при расчетах термодинамических характеристик, как на линии насыщения, так и в однофазных газовой, жидкой и сверхкритической областях состояния.
