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Необходимость рассмотрения фазового равновесия углеводородов возникает при разработке и эксплуатации нефтяных и газовых месторождений [1]. При этом численное моделирование позволяет находить такие параметры системы, как молярные объемы, давления и плотности сосуществующих в термодинамическом равновесии фаз. В данной работе исследуется один из используемых алгоритмов нахождения этих параметров, основанный на прямой минимизации свободной энергии системы [2].  Свободная энергия вещества может быть найдена из различных уравнений состояния. На данный момент в нефтегазовой промышленности в основном используются кубические уравнения состояния [1]. Одним из новых уравнений, применяемых при расчете фазовых равновесий углеводородов, является уравнение PC-SAFT [3]. Это уравнение получено с помощью квантовой теории возмущений при рассмотрении молекулы как твердой цепи, состоящей из сферических сегментов. 
В данной работе проведено численное моделирование состояния фазового равновесия некоторых чистых углеводородов с использованием как кубических уравнений состояния, так и уравнения PC-SAFT. Результаты моделирования сопоставлялись с экспериментальными данными [4, 5, 6]. Для рассмотренного набора веществ выполненный анализ позволил оценить точность описания веществ с использованием различных уравнений состояния, выявить преимущества и недостатки этих уравнений состояния.
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