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Ñîâðåìåííàÿ èíäóñòðèÿ ïðîÿâëÿåò áîëüøîé èíòåðåñ ê èññëåäîâà-
íèþ ñâîéñòâ æèäêèõ óãëåâîäîðîäîâ, òàê êàê îíè âõîäÿò â ñîñòàâ ñìà-
çî÷íûõ, èçîëÿöèîííûõ è òîïëèâíûõ ñìåñåé. Îäíèìè èç îïðåäåëÿþ-
ùèõ õàðàêòåðèñòèê ÿâëÿþòñÿ òðàíñïîðòíûå êîýôôèöèåíòû (äèôôó-
çèÿ, âÿçêîñòü è òåïëîïðîâîäíîñòü).

Ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû âÿçêîñòè æèäêèõ óãëåâîäîðîäîâ ïðîäåìîí-
ñòðèðîâàëè âîçìîæíîñòü ïðèìåíèìîñòè ìåòîäà Ãðèíà�Êóáî [1] â ñëó-
÷àå îäíîêîìïîíåíòíûõ ñèñòåì. Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ
âÿçêîñòè äëÿ èññëåäóåìûõ óãëåâîäîðîäîâ ñîâïàäàþò ñ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè äàííûìè â ïðåäåëàõ 10 %. Ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ çàâèñèìîñòü
âÿçêîñòè îò òåìïåðàòóðû âîñïðîèçâîäèòñÿ ñ ïîìîùüþ èñïîëüçóåìûõ
ìåòîäîâ.

Ïðîâåäåí àíàëèç âêëàäîâ ðàçëè÷íûõ êîìïîíåíò òåíçîðà íàïðÿæå-
íèé â èíòåãðàë âÿçêîñòè. Ïðåäëîæåí ïîäõîä äëÿ óäîáíîãî ïðåäñòàâ-
ëåíèÿ äàííûõ â âèäå òàáëèö. Ïîêàçàíî, ÷òî âêëàäû îòäåëüíûõ êîì-
ïîíåíò ìîãóò íà ïîðÿäîê ïðåâîñõîäèòü èòîãîâîå çíà÷åíèå èíòåãðàëà.
Òàêæå ïîëó÷åíî, ÷òî âðåìåíà êîððåëÿöèè ðàñòóò ñ óâåëè÷åíèåì êîëè-
÷åñòâà àòîìîâ â ìîëåêóëå óãëåâîäîðîäà.

Âûïîëíåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ ìåòîäîì Ãðèíà�
Êóáî, ñ ðåçóëüòàòàìè èç íåðàâíîâåñíîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè [2].
Çíà÷åíèÿ ñîâïàäàþò â ïðåäåëàõ âû÷èñëèòåëüíîé ïîãðåøíîñòè äëÿ âñå-
ãî ðÿäà èññëåäóåìûõ í�àëêàíîâ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ è äàâ-
ëåíèÿõ.

Â ðàáîòå âûïîëíåíî ñðàâíåíèå òðåõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ:
TraPPE-EH, OPLS-AA è COMPASS, êîòîðûé â îòëè÷èå îò TraPPE-EH
è OPLS-AA ó÷èòûâàåò àíãàðìîíèçì ñâÿçåé è óãëîâ. Â ñëó÷àå âÿçêîñòè,
âñå òðè ïîòåíöèàëà äàþò ñõîæèå ðåçóëüòàòû.
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