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В рамках молекулярно-статистической теории интегральных уравнений для частичных функций распределения рассматривается возможность описания термодинамических свойств многоатомных спиртов на основе сферически-симметричного потенциала межмолекулярного взаимодействия Леннард-Джонса (ЛД). В качестве объекта исследований выступали моно- и диэтиленгликоль. Параметры потенциала определялись из условий фазового равновесия пар-жидкость, на основе которых рассчитаны фазовые диаграммы и термодинамические свойства этиленгликолей на линии кипения. Для расчета фазового равновесия одно- и многокомпонентных систем использовались алгоритмы, представленные в работах [1,2]. Полученные результаты расчетов показали, что используемый потенциал ЛД с эффективными параметрами позволяет адекватно описывать фазовое равновесие данных гликолей. 

Преимуществом данной теории является возможность расчета многокомпонентных систем, причем можно рассматривать смесь из нескольких десятков компонентов за приемлемое машинное время. Полученные результаты расчета фазовых диаграмм и термодинамических характеристик бинарной смеси этиленгликолей в сравнении с экспериментальными данными, показывают хорошую точность данной теории. Кроме того, данная теория позволяет рассчитывать фазовое равновесие не только пар-жидкость, но и газ-жидкость, жидкость-жидкость, и все это в рамках единого подхода. Эмпирические и полуэмпирические методы такими возможностями не обладают, или им необходимо вводить дополнительные функциональные зависимости или другие дополнительные условия. 
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