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Неполяризуемые модели водных растворов солей с масштаби-
рованными зарядами ионов успешно воспроизводят линейное
увеличение избыточного межфазного натяжения с ростом мо-
ляльности для растворов индивидуальных хлоридов. Однако
большинство природных и технологических процессов включа-
ет сложные многокомпонентные рассолы. В данной работе ме-
тодом молекулярной динамики с использованием силового поля
Madrid-2019 [1] и модели TraPPE-UA [2] было исследовано вли-
яние состава бинарной смеси NaCl−CaCl2 на избыточное меж-
фазное натяжение на границе раздела между н-додеканом и вод-
ным раствором. Целью работы является проверка аддитивности
вкладов отдельных ионов и выявление специфических эффек-
тов, обусловленных взаимодействием моделируемых ионов. Ис-
следована адсорбция катионов и анионов на межфазной границе,
а также её связь с избыточным межфазным натяжением.
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