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Поверхностные явления определяют поведение жидкостей в пористых средах и на смачиваемых поверхностях. Правильный учет этих явлений лежит в основе точных континуальных моделей[1]. Контактный угол является ключевой величиной, дающей количественную характеристику поверхностных явлений.
В настоящее время не существует общей теории, позволяющей описывать и предсказывать поведение бинарных смесей в нанопорах. Ранее уже изучался вопрос поверхности в случае полностью не смачивающих жидкостей[2]. В данной работе будет представлено обобщение этой теории для произвольного контактного угла, которая будет лежать в основе нового алгоритм для определения величины контактного угла по профилю плотности.
Для валидации теории, использовались методы численного моделирования (молекулярная динамика). Были рассмотрены системы состоящие из смеси н-декана и воды на подложках из кальцита и мусковита. В результате моделирования и применения нового алгоритма получились следующие результаты: для системы на подложке из кальцита контактный угол – 127º, в литературе приводятся результаты 122º и 116º[3]; в случае системы с подложкой из мусковита угол – 164º, что очень хорошо согласуется с литературой – 163º[4]. Эти результаты показывают корректность разработанной теории и эффективность нового алгоритма.
В будущем теоретическая модель будет также проверена на данных, полученных в результате классического DFT. Как дальнейшее обобщение теории планируется рассмотреть случаи с учетом разной энергии взаимодействия фаз, с учетом молекулярной структуры вещества и получить аналитические формулы для случая динамического контактного угла.
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