Моделирование поверхностного натяжения капель и его температурных и размерных зависимостей
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Формирование капель из пара является начальной стадией процессов конденсации, которые описываются теорией зарождения и роста методами термодинамики и статистической физики [1,2]. В работе [3] данное явление моделируется с помощью модели решеточного газа с использованием квазихимического приближения. Взаимодействие частиц описывается потенциалом Леннард-Джонса. 
Объектами исследования являлись равновесные капли чистых газов в отсутствии внешних полей. Для анализа характеристик границы раздела фаз жидкость – пар были рассчитаны: 1) изотермы зависимости давления от плотностей объемных фаз и фазовые диаграммы; 2) концентрационные профили переходной области, а также ее ширина и положение реперной поверхности; 3) профиль локальных внутренних давлений в переходной области капель; 4) поверхностное натяжение капель.

Приводятся параметры модели, позволившие рассчитать значения поверхностного натяжения для малых капель газов как функции температуры и размера капель. Унифицированное описание различных веществ: инертных газов, криогенных жидкостей, оксидов, галогенов, углеводородов позволяет обнаружить общие характеристики и отличительные черты веществ.

Модель позволила рассчитать температурные зависимости поверхностного натяжения для чистых газов в широком интервале температур от тройной точки до критической температуры. Достигнуто согласие с экспериментальными данными: в среднем по всем веществам отклонение рассчитанных величин от экспериментальных составляет не более 1% в то время, как экспериментальная ошибка по различным методам варьируется от 1 до 10%. Для повышения согласия с экспериментальными данными параметры потенциала Леннарда-Джонса варьированы в пределах 10%-ных отклонений.
Модель позволила рассчитать размерные зависимости поверхностного натяжения равновесных капель. Установлено, что поверхностное натяжение капель монотонно возрастает с увеличением размера капли от нуля до своего объемного значения; размер капли R0, отвечающий нулевому значению поверхностного натяжения, соответствует критическому размеру появления новой фазы.
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