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Аннотация: Как отталкивающие, так и притягивающие молекулярные взаи-
модействия влияют на ударно-волновое сжатие смесей CxNyOz . Вследствие
этого требуется точное уравнение состояния с широким диапазоном примени-
мости для моделирования ударных адиабат таких систем. Эта задача может
быть решена с помощью самосогласованного приложения Орнштейна–Цернике
на основе теории интегральных уравнений для функции распределения (ИУр).
Как известно, замыкающее уравнение HMSA (hypernetted chain-softcore mean
spherical approximation) для ИУр на основе гибридного гиперсетевого цепного
мягкоядерного среднесферического приближения обеспечивает точные резуль-
таты для жидкостей и газов при высоких давлениях. К сожалению, это замы-
кание было разработано для одного компонента. Для моделирования смесей
диссоциировавших продуктов ударной волны с помощью ИУр обычно исполь-
зуется эффективная однокомпонентная модель Ван-дер-Ваальса. Эта модель не
способна воспроизвести ударную адиабату CO2 при давлениях выше 50 ГПа.
В данной работе предложено новое многокомпонентное замыкание на основе
HMSA и виральной теоремы в парциальной формулировке. Оно верифицирова-
но при помощи молекулярного Монте-Карло моделирования вплоть до давления
в 160 ГПа с точностью порядка 1%–2%.
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