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Àíàëèç õèìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ â íåèäåàëüíûõ àññîöèèðîâàííûõ
æèäêîñòÿõ ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî ñëîæíîé ïðîáëåìîé ñòàòèñòè÷åñêîé
òåðìîäèíàìèêè, ïîñêîëüêó âçàèìîäåéñòâèå àññîöèàòîâ è ìîíîìåðîâ â
ïëîòíîé æèäêîñòè äîëæíî ïðèâîäèòü ê îïðåäåëåííîìó ñäâèãó õèìè÷å-
ñêîãî ðàâíîâåñèÿ. Ðåçóëüòàò çàâèñèò îò õàðàêòåðà ìåæìîëåêóëÿðíûõ
ñèë, äåéñòâóþùèõ ìåæäó ÷àñòèöàìè â ñìåñè.

Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû áûëî ïðîàíàëèçèðîâàòü âëèÿíèå êîðîò-
êîäåéñòâóþùåãî ïðèòÿæåíèÿ íà îòêëîíåíèÿ õèìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ
îò èäåàëüíîñòè â æèäêîé ñìåñè ìîíîìåðîâ è äèìåðîâ.

Ó÷åò ïðèòÿæåíèÿ â äèìåðèçóþùåéñÿ ñìåñè îñóùåñòâëÿåòñÿ â ðàáî-
òå ñ ïîìîùüþ ïàðíîãî ïîòåíöèàëà ïðÿìîóãîëüíîé ÿìû. Ïðè÷åì ñàìî-
ïðîèçâîëüíàÿ ðåàêöèÿ äèìåðèçàöèè ïðîòåêàåò ñ èçìåíåíèåì îáúåìà,
â çàâèñèìîñòè îò ñòåïåíè ñëèÿíèÿ ìîíîìåðîâ â äèìåðå.

×òîáû îïðåäåëèòü ïîëîæåíèå ðàâíîâåñèÿ òàêîé æèäêîé ñìåñè, íåîá-
õîäèìî íàéòè ìèíèìóì ñâîáîäíîé ýíåðãèè Ãèááñà ïî äâóì íåçàâèñè-
ìûì ïåðåìåííûì: îáúåìó è êîíöåíòðàöèè äèìåðîâ. Ïðè ýòîì â óðàâ-
íåíèè çàêîíà äåéñòâóþùèõ ìàññ ðàçóìíî âîñïîëüçîâàòüñÿ ñðåäíèì êî-
ýôôèöèåíòîì àêòèâíîñòè, èìåííî â êîòîðîì (à íå â êîíñòàíòå ðàâíî-
âåñèÿ) ó÷åñòü âñå ìåæìîëåêóëÿðíûå âçàèìîäåéñòâèÿ.

Â ðåçóëüòàòå ïîêàçàíî, ÷òî óâåëè÷åíèå ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó ìîíî-
ìåðàìè ïðèâîäèò ê ñìåùåíèþ ðàâíîâåñèÿ â ñòîðîíó äèññîöèàöèè, â òî
âðåìÿ êàê óâåëè÷åíèå ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó äèìåðàìè èãðàåò îáðàòíóþ
ðîëü. Ó÷åò ïðèòÿæåíèÿ ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ êîýôôèöèåíòà óïà-
êîâêè, îñîáåííî â ñëó÷àå áîëüøåãî ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó äèìåðàìè è
ìàëûõ äëèíàõ ñâÿçåé. Ïðè ýòèõ óñëîâèÿõ ïðîÿâëÿåòñÿ ìàêñèìàëüíàÿ
òåíäåíöèÿ ê óïîðÿäî÷åíèþ æèäêîñòè.

Èññëåäîâàíèå âûïîëíåíî ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ â ðàì-
êàõ íàó÷íîãî ïðîåêòà � 15-03-01588.
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