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Температуры плавления благородных газов
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Метод сосуществования фаз
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Потенциал взаимодействия

Многочастичный потенциал взаимодействия Eint(N) для системы
из N атомов может быть разложен в суммы по всем возможным
двухчастичным E(2), трехчастичным E(3) вкладам и вкладам
высших порядков:

Eint(N) =

N∑
i<j

E(2)(rij) +

N∑
i<j<k

E(3)(rij , rik, rjk) + · · · (1)

Для сравнения результатов расчетов температуры плавления
потенциалы были взяты из работы O.R. Smits et al. и реализованы
в программе LAMMPS.
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Результаты
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Результаты

O.R. Smits et al. Данная работа
2-body 555 570
∆T (3-body) −230 −240
2+3-body 325 330

Таблица 1: Сравнение температур плавления оганесона (K) из
периодических симуляций для ячейки из 256 атомов: результаты статьи
O.R. Smits et al. и данной работы.

6 / 8



Результаты

Элемент Данная работа P. Schwerdtfeger et al. Эксперимент
Неон 25 26 25
Аргон 84 87 84
Криптон 116 111 116
Ксенон 160 156 161
Радон 202 200 202
Оганесон 336 324 -

Таблица 2: Итоговые температуры плавления элементов из группы
благородных газов (в К), рассчитанные в данной работе (второй
столбец), в работах группы P. Schwerdtfeger (третий столбец) и
полученные экспериментально (четвертый столбец).
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Заключение
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