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У дослідженні розроблено математичну модель, що описує теплофізичні 

властивості широкого кола традиційних та альтернативних видів моторного 

палива [1]. У ній питома вільна енергія fm n-компонентної суміші у межах 

молекулярної теорії збурень (МТЗ), що враховує другий порядок, має вигляд 

формули (1). Початковим етапом розрахунків властивостей у двофазній n–

компонентній системі є визначення густини *m суміші при заданих температурі 

Т та тиску р. Розрахунки фазових рівноваг – визначення складів рідкої (L) та 

парової (V) фаз та значень їх густин, виконуються на основі формальної системи 

рівнянь виду (2), у якій рm − тиск суміші; i − хімічний потенціал i-го компонента. 

Чисельна реалізація математичної моделі здійснюється за допомогою 

комп’ютерної програми, що включає також підпрограму розрахунку 

властивостей в однофазній області (гомогенному стані). Визначаються 

властивості наступних  компонентів і складених із них сумішей: граничні 

вуглеводні (СН4, С2Н6, С3Н8, n-С4Н10, i-С4Н10, n-С5Н12, i-С5Н12, С6Н14, С7Н16, 

С8Н18, С9Н20, С10Н22); інертні гази (Не, Ne, Ar, Kr, Xe);  азот N2;  діоксид вуглецю 

СО2; оксид вуглецю СО;  водень Н2;  кисень О2;  вода Н2О;  сірководень 

Н2S;  бензол С6Н6  тощо. 
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де )0(

mf  – вільна енергія n-компонентної суміші твердих сфер; xi – 

концентрація (мольна частка) i-го компонента;  = 1/(kT); k – стала Больцмана; 
3* ikik =  – наведена густина числа частинок;  ;)(* 1−= ikikT  ik та ik – параметри 

вихідних потенціалів міжмолекулярної взаємодії uik =ik (r/ik) 

(використовується потенціал Леннард-Джонса (x)=4(x-12 – x-6)); )1(

ikI , )2(

ikI  – 

узагальнення групових інтегралів першого та другого порядків для сумішей. 
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