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Изучение физико-химических характеристик как объемных фаз флюидов, так и флюидов, находящихся в близи межфазных границ раздела (граница «жидкость-пар» или вблизи поверхности твердого тела) является важной задачей как с теоретической, так и с прикладной точек зрения. На сегодняшний день имеется ряд достаточно успешных методов для решений этих задач. Одни из них относятся к классу полуфеноменологических, обладающих слабыми прогнозирующими возможностями, другие же, основанные на атомно-молекулярном моделировании, требуют больших компьютерных мощностей и, как следствие, немалых временных затрат. Наилучшим подходом, который позволяет найти как структурные, так и физико-химические свойства термодинамических систем является классический метод функционала плотности (МФП) [1]. Недостаток этого метода связан с требованием выражения для корреляционных функций изучаемого флюида, которые заранее не известны. Поэтому МФП в подавляющем случае используют в приближении среднего поля.

Для последовательного учета корреляций в расположении частиц нами на основе результатов работы [2] было получено аналитическое выражение для энергии Гельмгольца объемной фазы простого флюида, частицы которого взаимодействуют посредством парного потенциала 
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Представляя потенциал в виде суммы двух слагаемых, соответствующих вкладу сил отталкивания и сил притяжения, мы выделили из общего выражения для энергии Гельмгольца ту его часть, что соответствует отталкивательному вкладу. Затем полученную «отталкивательную» часть мы представили в виде свободной энергии системы жестких сфер 

 [3] с диаметром, зависящим от температуры. Записывая оставшуюся часть энергии Гельмгольца в виде функционала плотности в локальном приближении, мы получили аналитически строгое выражение для функционала плотности простого флюида:
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в которой 
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Здесь 
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 – локальная плотность, 
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 – обратная температура.
Полученное выражение (2) для функционала плотности включает корреляции в расположении частиц и, тем самым, выгодно отличается от приближения среднего поля.
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