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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/a П/D 

1.2a -0.1999 

1.4a -0.5582 

1.5a -0.6439 

1.6a -0.7102 

1.7a -0.7621 

1.8a -0.8033 

1.9a -0.8361 

2.0a -0.8625 

2.1a -0.8838 

2.5a -0.9373 
 

 

Рис.1 Сплайновый потенциал Леннарда-Джонса для разных a_cut 
 

 
          

Параметры ГЦК решетки. 



` 

 
k – координационная сфера, Nk – число атомов, лежащих на k-ой координационной сфере, 

Rk – радиус k-ой координационной сферы. 

 

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

 

a_cut aα 

1.4a a 

2.1a 0.99a 

 

3) Определить значение коэффициента объемного сжатия для данных радиусов 

обрезания 

                                       

 
μ – координационное число решетки, d – размерность пространства 

 
a_cut K 

1.4 31.72*D/a3 

2.1 29.15*D/a3 

 

4) Скорректировать значение K  

a_cut Корректировочный 
коэффициент 

1.4 0 

2.1 0.12*D/a3 

 

 


