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Исследование свойств существующих углеводородных жидкостей, а также поиск новых соединений с необходимыми параметрами представляют большой промышленный интерес, так как они лежат в основе органических масел, топлив и изоляционных жидкостей. В ходе работы проведен самосогласованный молекулярно-динамический расчет коэффициента самодиффузии жидкости С30H62 в широком диапазоне температур [1,2]. Решена проблема эквивалентности методов расчета диффузии Эйнштейна-Смолуховского и Грина-Кубо для сложных систем [2]. Проведено сравнение потенциалов взаимодействия по их предсказательной способности. Выполнены расчеты вязкости методами молекулярной динамики для нормальных [3,5] и разветвленных [4] алканов в диапазоне давлений от 0.1 МПа до 1 ГПа. Предсказанные вслепую значения вязкости для 2,2,4-триметилгексана совпали с опубликованными позднее экспериментальными данными. Исследованы вклады валентных и невалентных взаимодействий в интеграл Грина-Кубо для вязкости [5]. 
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