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The technique of the  fth virial coef  cient calculation has been represented which is applicable for different types of interaction 
potential function. To improve computational performance this technique was optimized to use the GPU allowing increasing the speed 
of calculations dozens of times. The  fth virial coef  cients for the Sutherland, Morse and Lennard-Jones potentials were calculated 
over a wide temperature range. The corresponding condensation curves and critical parameters were obtained for those potentials. The 
studies based on the exact expression of the con  guration integral cluster expansion have indicated a much smaller effect of the  fth 
virial coef  cient in comparison with the lower-order coef  cients.

Keywords: virial coef  cient, irreducible integral, cluster expansion, con  guration integral, critical parameters.

67-74

 . .,  . ., 2013



68   ,  1075,  « »,  . 18, 2013

 ,       
    [13, 14, 20, 21]  
 .
      
    

  [1, 12, 19, 22].  
  Bk+1    

     
  k

1 1k k
kB

k
,                       (1)

     
 .    

    . 
   ,    
      

.
   [23]    

     
     

.       
      

  .   ,  
     

     , 
     

   [23],     
  (1). 

 ,    
,     

,    
 [24].  ,  
   , 

  ,   
,       

      
   .

  [25-29]  
       

  ,    
(  )     

  [30-32].   
      

  [25-27].   
 ,   (  

  ),     
 (     

). 
  - ,   

 [33]  ,    
      

     , 

      .  
      

  (   
)     

    , 
       , 

       
  [23].

 
      i  j ,  

,  

( )
( ) exp 1ij

ij

u r
f r

kT

 u(rij) –   ,   
   k  

,      
   (k+1)   

     
(    –   ),   

     
. 

    (  
 )     
  (  )   . 1, 

     , 
 .      

      
.

        
 ( . . 2).     

       
   (    .2) 
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.2. Группы подобных графов (в скобках показаны 
соответствующие номера графов на рис. 2).
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.3. Схема очередности интегрирования
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.4. Зависимость пятого вириального 
коэффициента b5 для потенциала Сазерленда от 
температуры . Пунктир показывает b5 для твердых 
сфер.

.5. Зависимость пятого вириального 
коэффициента b5 для потенциалов Леннард-
Джонса (сплошная линия) и Морзе (пунктир) от 
температуры . 
а – D = 3.0; б – D = 6.0; в – D = 9.0.
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.7. Кривые конденсации жидкости Леннард-
Джонса (а) с учетом трех (штрих-пунктир), четырех 
(пунктир) и пяти (сплошная линия) вириальных 
коэффициентов, точки показывают результаты 
численного моделирования [6]. Заштрихованная 
область соответствует критическим параметрам 
согласно c данными различных исследований [3-
6]. Также приводятся кривые конденсации для 
потенциалов Морзе (б, D = 6.0) и Сазерленда (в).

.6. Субкритические изотермы уравнения [23] 
с тремя (штрих-пунктир), четырьмя (пунктир) 
и пятью (сплошная линия) вириальными 
коэффициентами для потенциала Леннард-Джонса 
при различных температурах (снизу вверх) : 1.2; 
1.25; 1.29.
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