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ВЕРСИИ ТЕРМОДИНАМИЧЕСКОЙ ТЕОРИИ ВОЗМУЩЕНИЙ

И ВЫБОР ОПТИМАЛЬНОЙ ИЗ НИХ ДЛЯ РАСЧЕТОВ

ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ СВОЙСТВ ВЕЩЕСТВ∗

Ю. А. Богданова1, И. В. Маклашова2, Т. Д. Третьякова3

Аннотация: Рассмотрены основные положения теории возмущений для расчета термодинамических
свойств однокомпонентных систем. Исследованы версии различных авторов для выбора наиболее
точной. Верификация проведена путем сравнения результатов расчетов термодинамических параметров
модельной однокомпонентной системы с потенциалом взаимодействия Exp-6, изотермического сжатия
гелия с потенциалом Леннард-Джонса и параметров состояния жидкого алюминия с потенциалом Морзе
с данными моделирования Монте Карло (МК) и экспериментальными данными.
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