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Ìàñøòàáèðîâàíèå ìåæäó èçáûòî÷íîé ýíòðîïèåé è êîýôôèöèåíòà-
ìè ïåðåíîñà æèäêîñòåé � èíòåðåñíîå ñâîéñòâî, îáíàðóæåííîå Ðîçåí-
ôåëüäîì. Ïîçæå Äçóãóòîâ ïðåäëîæèë îöåíèâàòü èçáûòî÷íóþ ýíòðî-
ïèþ íà îñíîâå ïàðíîé ýíòðîïèè. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ýòîò ïîäõîä õîðî-
øî ðàáîòàåò äëÿ àòîìàðíûõ æèäêîñòåé è òâåðäûõ ìîëåêóë [1], íî ñó-
ùåñòâóåò ïðîáëåìà îïðåäåëåíèÿ ïàðíîé ýíòðîïèè äëÿ ìîëåêóëÿðíûõ
âåùåñòâ â öåëîì. Â äàííîé ðàáîòå ìû ïðåäëàãàåì íîâûé ìåòîä îöåí-
êè ïàðíîãî âêëàäà â èçáûòî÷íóþ ýíòðîïèþ äëÿ óãëåâîäîðîäíûõ æèä-
êîñòåé. Ðàñ÷åòû ïðîâîäÿòñÿ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ïðåä-
ñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ñêåéëèíãà ýíòðîïèè Ðîçåíôåëüäà [2] è âÿçêîñòåé
ëèíåéíûõ àëêàíîâ [3] è àðîìàòè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé [4, 5] â äâóõ ðàç-
íûõ ñèëîâûõ ïîëÿõ, ïîäêðåïëåííûå ñðàâíåíèåì ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû-
ìè è êîððåëÿöèîííûìè äàííûìè. Ïîêàçàíî, ÷òî íàø ìåòîä ó÷èòûâà-
åò 75�90% èçìåíåíèé ýíòðîïèè â ìîëåêóëÿðíîé æèäêîñòè, ñðàâíèìûõ
ñ âêëàäîì ïàðíîé ýíòðîïèè â àòîìàðíûõ æèäêîñòÿõ. Äëÿ êàæäîãî
ñîåäèíåíèÿ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ íàáëþäàåòñÿ óíèâåðñàëüíàÿ
çàâèñèìîñòü îòìàñøòàáèðîâàííîé âÿçêîñòè è ïàðíîé ýíòðîïèè, ïîêà-
çàíà ïåðåíîñèìîñòü ìåæäó ìîäåëÿìè ñèëîâûõ ïîëåé.

Ðàáîòà ÷àñòè÷íî ïîäãîòîâëåíà â õîäå ïðîâåäåíèÿ èññëåäîâàíèÿ â
ðàìêàõ Ïðîãðàììû ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé Íàöèîíàëüíîãî
èññëåäîâàòåëüñêîãî óíèâåðñèòåòà ¾Âûñøàÿ øêîëà ýêîíîìèêè¿ (ÍÈÓ
ÂØÝ).
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