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在GCMC模拟中, 在粒子插入和移动过程中所需要的压力与逸度以及化学位之间的关系,

是通过状态方程（EOS）如 P-R 方程计算得到. 

Peng-Robinson (PR-EOS)方程的计算过程[1] : 
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整理后为： 
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可以得出组分 i 的逸度 if ： 
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