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Модель SAFT 
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Модель жидкости, 
состоящей из твёрдых 
шаров. 
Потенциал взаимодействия: 

 



Уравнения SAFT 
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где xi – мольная доля компонента, gii – радиальная  функция распределения, dii - 

диаметр  
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где XAi
 –доля молекул, несвязанных с сайтом А молекулы i, Mi – число сайтов 

ассоциации на молекуле i 
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где ρj – молярная плотность молекул j, ΔAi Bj
 – сила ассоциации между двух сайтов  

А и В на молекулах i и j 
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где κAi
 
Bj

 – объём ассоциации, εAi Bj
 – энергия ассоциации 
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Радиальная функция распределения 
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• количество сегментов в цепи m 

• диаметр сегмента d 

• энергия сегмента ε  

• объём ассоциации κAi
 
Bj

  

• энергия ассоциации εAi Bj
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Параметры модели SAFT 

Параметры модели оцениваются из 
экспериментальных данных о давлении 

пара чистого вещества и плотности. 



Параметр взаимодействия kij 

 

 

 

 

 

Правила смешения 
 

6 

Смеси. Правила смешения 
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где I – потенциал ионизации 
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Схемы ассоциации 



Спасибо за внимание! 
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