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Разработаны алгоритмы и создан программный комплекс расчета поверхностных свойств многокомпонентных систем с центральными межмолекулярными взаимодействиями методом Монте-Карло по алгоритму Метрополиса. Моделировалась жидкая пленка в равновесии с паровой фазой в прямоугольной ячейке размерами X×Y×Z, где Z = 3X = 3Y. Адекватность разработанных алгоритмов поверялась сравнением результатов расчета поверхностного натяжения для Леннард-Джонсовых флюидов с имеющимися данными других авторов.

Проведены исследования поведения профиля плотности и коэффициента поверхностного натяжения на границе раздела пар-жидкость для:

- флюидов с различными видами центральных потенциалов взаимодействия (Букингема и степенного потенциала);

- двухкомпонентных Леннард-Джонсовых систем, в зависимости от характеристик потенциалов межмолекулярного взаимодействия компонентов смеси.


Было выявлено, что величина поверхностного натяжения для однокомпонентных систем с различными потенциалами межмолекулярного взаимодействия зависит от вида функции, которой описывается отталкивание.
Расчеты показали, что величина поверхностного натяжения в бинарных Леннард-Джонсовых смесях оказывается малочувствительной к размерам молекул компонентов и сильно зависит от энергий их притяжения.
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