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Цели

1. Построить кусочно-многочленный потенциал,
приближающий потенциал Леннард-Джонса в
окрестности ямы.

2. Создать программу для проведения
молекулярно-динамических расчётов
микроканонического ансамбля с периодическими
граничными условиями.

3. Построить диаграмму состояния в окрестности
тройной точки в координатахE — V .



3/21

Потенциал
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Потенциал (общий вид)
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Пaраметры

p = 50, q = 7

вычислительная сложность: 16 сложений, 21 умножение

b ≈ 2.3258 rm, c ≈ 4466.8 ε, d ≈ 4.8627 ε

Up
q (0) ≈ 4.5 · 103 ε, ∂2Up

q

∂r2

∣∣
rm

− ∂2ULJ
∂r2

∣∣
rm

≈ 0.002 ε/r2m



6/21

-1

-0.8

-0.6

-0.4

-0.2

0

0.2

0.4

0.8 1 1.2 1.4 1.6 1.8 2 2.2 2.4

U
,ε

r, rm

ULJ

Up
q

ULJ − Up
q

0

2000

4000

0 1 2

U, ε

r, rm



7/21

Программа
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Уравнения движения

Уравнения Ньютона дляN классических частиц:

d2r⃗i
dt2

≡ a⃗i =
F⃗i

mi
(i = 1, . . . , N)

Метод Верле с явным использованием скоростей:

v⃗(t+∆t/2) = v⃗(t−∆t/2) + ∆t · a⃗(t)

r⃗(t+∆t) = r⃗(t) + ∆t · v⃗(t+∆t/2)
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Расчёт энергии
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Производительность

∆E/N = 2.5, V /N ≈ 0.83 (жидкость), 131072 шагов

1372 частиц 10 минут 4.8 мс на шаг
10976 частиц 1.5 часа 42 мс на шаг

N2/N1 = 8, t2/t1 ≈ 8.8

(AMD FX™-8350, 4000 MHz)
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Фазоваядиаграмма
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Переходы

1. запрещённая область:U > E

2. кристалл / кристалл + пар
3. кристалл / жидкость
4. жидкость / жидкость + пар
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Кристалл
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Плавление
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Жидкость
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Жидкость с пузырём
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Жидкость и пар
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Кристалл с пузырём
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Функция радиального распределения
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Выводы

1. Возможно построить кусочно-многочленное
приближение потенциала Леннард-Джонса в
значимой области расстояния между частицами.

2. У вещества с таким потенциалом существуют
твёрдое, жидкое и газообразное состояния.

3. Можно зафиксировать переходы между состояниями
вещества и построить фазовую диаграмму в
координатахE — V .

4. Координаты тройной точки
(твёрдое-жидкое-газообразное):
∆E = 2.305± 0.005, V = 0.858± 0.001.
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