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В данной работе показывается, что уравнение состояния для систем, межмолекулярное взаимодействие которых описывается степенными функциями вида 
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, можно получить без привлечения методов молекулярно-статистической теории. Для этого достаточно использовать дифференциальное соотношение:
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которое является следствием законов термодинамики, а также теорему о вириале сил, для того чтобы получить дополнительное соотношение между давлением Р и внутренней энергией Е. В результате задача сводится к решению дифференциального уравнения в частных производных для функции от параметров состояния (плотность и температура)  через которую определяется давление.

Были рассмотрены два типа систем: с межмолекулярным потенциалом мягкого отталкивания и Леннард-Джонса. Несмотря на то, что реальных систем первого типа не существует, рассмотрение такого простого случая позволило отработать методы решения данной задачи. Полученное уравнение состояния для систем с мягким отталкиванием показало хорошее согласование рассчитываемых данных с результатами численного эксперимента для подобных систем.


Для получения уравнения состояния Леннард-Джонсовых флюидов необходимо дополнительное соотношение, связывающее функционалы от сил притяжения и отталкивания. Его вид был получен исходя из особенностей частей отталкивания и притяжения потенциала Леннарда-Джонса, а также условия пренебрежимой малости значений флуктуаций термодинамических величин. Для  нахождения решения дифференциального уравнения в частных производных задавалось граничное условие в виде лини на плоскости термодинамических состояний, для которой 
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. Полученное уравнение состояния обеспечивает  высокую точность рассчитываемых данных, как в однофазной области, так и так и на линиях насыщения. Средняя ошибка по сравнению с данными численного эксперимента составляет 3%. 

Разработанный метод может использоваться для построения уравнения состояния не только модельных, но и реальных систем.
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