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Smooth Repulsive Shoulder Potentials (Yu. D. Fomin, N.V. Gribova, 

V.N.Ryzhov, S.M. Stishov, and Daan Frenkel, J. Chem. Phys. 129, 064512 
(2008); Yu.D. Fomin, V.N. Ryzhov, and E.N. Tsiok, J. Chem. Phys. 134, 
044523 (2011)). 
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Smooth Repulsive Shoulder Potentials (Yu. D. Fomin, N.V. 

Gribova, V.N.Ryzhov, S.M. Stishov, and Daan Frenkel, J. Chem. 
Phys. 129, 064512 (2008)) 

0.8 1.0 1.2 1.4 1.6 1.8 2.0 2.2
0

1

2

3

4

5

 

 r


(r

)

Smooth Repulsive Shoulder System 

1= 1.35 

Lennard-Jones 9-3 potential  
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H = 2z = от 0.3 до 3.0.  

Модель исследуемой системы 



Метод и Система при H ≥ 1.8 

Метод молекулярной динамики (LAMMPS package) 

http://lammps.sandia.gov 

NVT - ансамбль   

N = 20000 

Nstep = 20mln.- 40mln.  
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Метод и Система при H < 1.8 

Метод молекулярной динамики (LAMMPS package) 

http://lammps.sandia.gov 

NVT - ансамбль   

N = 20000 

Nstep = 20mln.- 40mln. 
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Уравнение состояния при H=1.0  
(низкие плотности) 
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Уравнение состояния при H=1.0  
(высокие плотности) 
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Плавление двумерных систем 

K. Binder, W. Kob  “Glassy Materials and Disordered Solids: An Introduction to Their Statistical 

Mechanics”, 2005, World Scientific Publishing Company B.I. Halperin and D.R.Nelson, Phys. Rev. Lett. 41, 

121 (1978). 

- Переход первого рода 

-Два непрерывных перехода (сценарий Костерлица-Таулеса-Хальперина- 
                                                           Нельсона-Янга) 

-Переход кристалл – гексатическая фаза  (ориентационно 
упорядоченная) 

 
-Переход гексатическая фаза – нормальная жидкость 

 
 

Трансляционный порядок: 

Ориентационный порядок: 

- Двухстадийное плавление: переход первого рода (гексатическая фаза – 
нормальная жидкость) и непрерывный переход (кристалл – 
гексатическая фаза)  
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Схематическое поведение  
ориентационной корреляционной  функции G6(r) (голубая) и 

трансляционной корреляционной функции Gt(r) (фиолетовая) 

в логарифмическом масштабе 



Поведение ориентационной корреляционной  функции G6(r) 

для H=1.0  

G6(r) = 

 

h6(r) 

6(0)i 

g(r) 

 T=0.1 

 T=0.15 

 T=0.195 

 T=0.2 

 h=1/4 

 T=0.202 

 T=0.203 

 T=0.205 
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Поведение трансляционной корреляционной  функции Gt(r) 

для H=1.0  
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Сценарий фазового перехода при высоких плотностях  
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Сценарий фазового перехода при низких плотностях  
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Фазовая диаграмма при низких плотностях  
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Выводы: 

 Было проведено исследование поведения системы частиц с потенциалом с 

отрицательной кривизной в области отталкивания в условиях конфайнмента при 

различной ширине ограничивающей поры. Был рассмотрен диапазон ширины поры от 

0.3 до 3.0   

 Было показано, что при H > 1.8 система расслаивается на два слоя. 

 При H < 1.8 сценарий плавления качественно совпадает со сценарием плавления чисто 

двумерной системы. При этом было установлено, что в области высоких 

плотностей изотропная жидкость переходит в кристалл посредством перехода 

первого рода. При низких плотностях левая ветвь кривой плавления соответствует 

переходу первого рода, а правая -  двухстадийному плавлению: переход первого рода 

(гексатическая фаза – нормальная жидкость) и непрерывный переход (кристалл – 

гексатическая фаза) в соответствии со сценарием Костерлица-Таулеса.  

 При H = 0.3 температура плавления треугольного кристалла при низких плотностях 

совпадает со случаем чисто двумерного кристалла. Однако, при увеличении H, 

понижается температура плавления треугольного кристалла при низких плотностях 

и уменьшается область стабильности треугольного кристалла по сравнению с 

чисто двумерной системой, не обращаясь в нуль вплоть до расслоения на два слоя.  
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