ПРИМЕНЕНИЕ ЗАКОНА СООТВЕТСТВЕННЫХ СОСТОЯНИЙ ДЛЯ ОЦЕНКИ ИЗОТОПНЫХ СВОЙСТВ МОЛЕКУЛЯРНЫХ ФЛЮИДОВ НА ПРИМЕРЕ ИЗОТОПОЛОГОВ ВОДЫ.
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Расчёт равновесных изотопных факторов ((-факторов) молекулярных флюидов с учётом влияния давления является нерешённой проблемой теории фракционирования стабильных изотопов. Предлагаемый подход к решению проблемы, использует закон соответственных состояний (ЗСС). Согласно [1]:
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 - фактор сжимаемости, "*" относится к тяжелому изотопологу, индекс id - к идеальному газу, а остальные обозначения являются общепринятыми. Интеграл в (1) можно вычислить, если известны уравнения состояния (УрС) распространённого и редких изотопологов. Как правило, УрС для распростанённого изотопа известно. УрС для редкого изотополога может быть построено с помощью ЗСС, который для изотопологов принимает вид [2]:
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где Z(1) и Z(2) - универсальные функции [3], (=T/Tcr и (=P/Pcr - безразмерные температура и давление, соответственно, ( - ацентрический фактор Питцера, индекс cr относится к критическим темерературе и давлению. Подставляя (2) в (1), можно рассчитать (-факторы молекулярных флюидов в области температур и давлений, для которой известны функции Z(1) и Z(2). В качестве примера подхода мы оценили влияние давления на (-факторы и изотопные эффекты критических параметрах воды. Исследование поддержано грантом РФФИ 07-05-01067.
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