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Сплайновый потенциал Леннард-Джонса 

Для значений радиуса обрезания a_cut = 1.4, 2.1, 2.5 были построены сплайновые 
потенциалы Леннарда-Джонса. При D = 5. Их графики: 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

Зависимость энергии связи от радиуса обрезания 

a_cut – радиус обрезания П/D 
1.17 -0.2000 
1.4 -0.5583 
1.5 -0.6440 
1.6 -0.7102 
1.7 -0.7622 
1.8 -0.8033 
1.9 -0.8361 
2.0 -0.8625 
2.1 -0.8840 
2.2 -0.9013 
2.3 -0.9156 
2.4 -0.9275 
2.5 -0.9374 

 

 

Коэффициент объемного сжатия для квадратной решетки 

 

 



a_cut – 
радиус 
обрезани
я 

R – радиус 
координационно
й сферы 

N – количество 
частиц на 
координационно
й сфере 

П(a_cut)/D – 
потенциальна
я энергия 

1.4а a 6 19.511/𝑎! 

2.1а 2a 12 19.507/𝑎! 

 

 

Равновесное расстояние 

a_cut Равновесное расстояние 
1.4a 1a 
2.1a 0.901a 

Корректировка значения коэффициента объемного сжатия 

𝑲𝒄𝒐𝒓𝒓𝒆𝒄𝒕 =
𝝁

𝟏𝟖𝒂𝟐 𝚷− 𝚷𝒔𝒑𝒍𝒊𝒏𝒆  

Скорректировать значение К 

a_cut 𝑲𝒄𝒐𝒓𝒓𝒆𝒄𝒕 
1.4 0 
2.1 0.09*D/𝒂𝟐 

 

  


