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目的と意義 

 

液体炭化水素は基本的物質であり、その物性はそれを用いる反応装置や蒸留塔の設計におい 

て必要であるが、全ての物質の物性値の測定は難しく、物性値に対する有効な推算式が望ま 

れる。本研究では液体 n-alkane, i-alkane, alcohol, aldehyde を対象とし、分子間ポテン 

シャルを原子団間ポテンシャルを用いて与え、対応状態原理に基づいて、熱力学物性で決定 

された原子団間ポテンシャルパラメータを用いて輸送物性の推算式を導出する。 

 

輸送物性対応状態相関     対応状態式 

 

揺動散逸定理より 
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子内の回転と振動の運動の寄与を考慮する 
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果（直鎖炭化水素） 
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粘度の対応状態相関   熱伝導率の対応状態相関
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一般的輸送係数
 
系の体積
 
力学変量
 
代表質量
 
代表エネルギー
 

代表長さ 
カノニカル平均
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Hamiltonian に関連する振動 
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