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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 

 

Определить значение коэффициента объемного сжатия 

для данных радиусов обрезания 

                                       



 
μ – координационное число решетки, d – размерность пространства 

 

 

a_cut К 

2.1 
 

2.5 
 

 

Равновесное расстояние 

a_cut Равновесное расстояние 

2.1a 0.9969a 

2.5a 0.9942a 

Корректировка значения коэффициента объемного 

сжатия 

a_cut К 

2.1 
 

 

2.5 
 

 



  
 


