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газов»

Реферат:
Программный комплекс позволяет проводить расчеты равновесных термодинамических
параметров плотных газов и флюидов с учетом межмолекулярных взаимодействий в области
параметров по температуре от 100 до 10 000К и до давлений 100 ГПа.При заданной температуре
и плотности вычисляется равновесный химический состав, внутренняя энергия, теплоемкости,
показатель адиабаты и скорость звука в исследуемой смеси. В расчетах учтена возможность
образования следующих химических компонент: Ar, Ne, Не, Кr, N2, N, О2, О, Н2, H, Н2О, ОН,
NH3, СО, СО2, СН4, NH3, NO. Для построения уравнения состояния используются методы
молекулярной динамки и статистической физики.При этом вещество рассматривается как набор
точечных объектов (молекул), взаимодействующих с центральнымпарнымпотенциалом вформе
ехр6. Дополнительно молекулы обладают внутренними степенями свободы, энергия которых
зависит только от температуры. Для определения давления и полной энергии системы численно
решается задача движения небольшого ансамбля частиц (NVT ансамбль из 100-200 молекул),
при этом внутренняя энергия системы вычисляется как суммы кинетических энергий молекул и
потенциальной энергии взаимодействия, давление вычисляется по Теорема о вириале.
Программный комплекс реализован в виде библиотеки и набора утилит с доступом по веб
интерфейсу http://ancient.hydro.nsc.ru/chem/dense_index.html. Полученные результаты
представляются в виде таблиц и гистограмм.
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