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1) Определить зависимость энергии связи от радиуса обрезания для сплайнового 

потенциала Леннарда-Джонса. 

 

 

 

 

 

 

Зависимость энергии связи от радиуса обрезания 

 

a_cut П/D 

1.17a 0.1999901154 

1.4a 0.5582618608 

1.5a 0.6439243601 

1.6a 0.7102029963 

1.7a 0.7621778457 

1.8a 0.8033062505 

1.9a 0.8361169161 

2.0a 0.8624970906 

2.1a 0.8838679512  

2.2a 0.9013071029 

2.3a 0.9156372240 

2.4a 0.9274908053 

2.5a 0.9373576157 
 

Рис.1 Сплайновый потенциал Леннарда-Джонса для разных a_cut 
 

 
          

Параметры ГЦК решетки.  
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2) Найти равновесное расстояние при данных радиусах обрезания (ГЦК решетка) 

 

a_cut aα 

1.4a 0.9697a 

2.1a 0.9664a 

 

3) Определить значение коэффициента объемного сжатия для данных радиусов 

обрезания 

 
 

 
μ – координационное число решетки, d – размерность пространства 

 
a_cut K 

1.4a 
 

2.1a  

 

4) Скорректировать значение K 

a_cut Корректировочный 
коэффициент 

1.4a 
 

2.1a  

 

 


