
2007.  48,  1  – . 76 – 82

 539.196+536.758

 2007   . . *

,

 29  2006 .

-

. -

-

.

. -

-

 0,007. , , -

- ,

,

.

: , -

, , WCA .

 [ 1 ] -

 (Square—Well (SW) ). -

-

 [ 1 — 5 ]. 

,  2-, 4-, 6- . . -

, , . . -

.  [ 1 ] ,

 ( ).  WCA (Weeks, Chandler,

Andersen)  [ 6 — 9 ],  — ,

-  [ 8, 9 ]. -

 ( ) .

 SW  WCA -

 — 

. -

.  [ 1 ] 

 106 -

, . -

 SW 

. -

                                                     
* E-mail: pav@solid.nsc.ru



77

- .

[ 1 ].  SW  (HS) -

U . :

 = U/T U;  = exp(– ) – 1. (1)

,  [ 1 ]

:

Ri = 1 + i R;    
1

;
2

i iR R       i = 0, 1,…,89;     R = 1/60. (2)

, R , R 0

, . ,

R. N V

.  = N/V —  = /6  — .

Mi — , r -

 1 r Ri+1 = .

Mi :

E = UMi UM . (3)

:

N0 = M0;      Ni = Mi – Mi–1;      i = 1,2,…;       
0

,
i

i k
k

M N      (4)

Ni — , Ri r Ri+1. ,

 [ 1 — 5 ],  SW 

:

3 3
1

2 4
(SW; ) (HS; ) ; ( ).

3
i i i i i i i i

i

g g N M N M N M N R R        (5)

… .

-

 (5) , ,  [ 1 ]. 

 (5) Ri+1 = .

g-  (5), y ,

0 i  [ 1 ]:

1

1
HS2 ( )

(SW; ) (HS; ) .
i

i
i i i i i R

i

y y N M N M N     (6)

1i
i R

N , Ri+1 . , -

,

SW(HS, ) ( ) (SW, ); ( ) exp ( ) .Ug r r y r r U r (7)

U(r) — U(r), 1
HS( )i  (6) 

 (6) i  1 [ 1 ]. -

 (5)  (6)  (7)  ( . [ 1 ] ),  (6) 

(5)  0 i . Mi Ni,  (4), -

,

min( , ) min( , )

1 1
( , , ),i j i j i j i j i jM M M M M M M M R

N N
   (8)



. .78

1 1 1 1

1 1
( , , ),

i j i j
i j i j i i j iR R R R

N M N M N N M N RG
N N

    (9)

21 1
( , , ),i j i j ij i i j ij iN N N N N N N N R H

N N
(10)

,  (Ri , Rj R  0). 

Mi = Mi – Mi Ni.  min(i, j) i j.

 (8)—(10) R  0. ,

 (8)—(10)  (4) :
2

( , , ) ( , , ); ( , , ) ( , , ) ( , , ).G R H G R (11)

,  (11) ,  (8)—(10), -

.  (8)—(10) -

.  (11) 

. , , -

,  (8)—(10). 

 (10) ( . 1). ,  – =1 -

.

 (9) — G( ,

, ). ,

.  [ 2, 3 ],  HS

V(r).

W(r) = UHS(r) + V(r). :

( i) = V( i)/T V( i); i( i) = exp[– ( i)] – 1. (12)

, . . V( i)

Ri r Ri+1.  [ 1 — 3 ]:

, 1 1

1 1
( ) ( ) ( , , )

2 2

W
i j i j i ji

i j

F
N N N d H d

N N

1 1 1 1

1 ( , , ) 1 ( )
( ) ( ) ( ) ( , , ) .

2 2

G
d d d G d  (13)

 (13) , ( ) = 0 G( , 1, ) = 0. 

y-  [ 1 ]:

2
1

2 2 1 ( )
( ; ) ( , , ),

12

W
i j i j ij i

ji i i

F
y W N N N d G     (14)

i  1 ( i R  0). , ( ) = 0 G( , 1, ) = 0.

y- -

 (6) 

1 2

2 1
(SW; ) ( , , ).

12i
i i i i R

i

y N M N M N G     (15)

 (15) :
16 16 16

0 0 0

(SW; ) ( 1) ( ; ) ( ; ) ( ; ); 105; 89.iy a T x K T y K T z K K K K    (16)

Tn(x, K) —  [ 10 ]

0 1 1 1( ) 1; ( ) 1 2 / ; ( 1)( ) ( ) (2 1)( 2 ) ( 1) ( );n n nf x f x x K n K n f x n K x f n K n f x



79

. 1. H( , , ) (10) 

0

( , ) ( ) ( ) ( , ) ; ( , ) ( ; ) ( ).
K

n m n m n n nm n n n n
i

f f f i f i f f f f T x K f x (17)

a , ,  ( ).  4913 

a  (16) , -

.  (16)

 [ 1 ]:

1 0,5
0,005 ; 1 ; 1 ; 1,...,106; , 0,...,89;

60 60

200 1; 60( 1) 1; 60( 1) 0,5.

i j k

i i j j k k

j k
i i j k

x y z

(18)

NY = 858600  (16) i, j, k

 (18).  (16) 

a  700 . a

 [ 1 ]  http://www. solid.nsc.ru.



. .80

Y (19)

,

Y

1  2,5 1  1,5 1,5  2 2  2,5

0,0  0,1 0,0011 0,0004 0,0009 0,0016

0,1  0,2 0,0020 0,0007 0,0015 0,0030

0,2  0,3 0,0036 0,0013 0,0022 0,0056

0,3  0,4 0,0065 0,0025 0,0046 0,0100

0,4  0,5 0,0132 0,0053 0,0106 0,0195

Y

2
106 89 89 16 16 16

2

1 0 0 0 0 0

1
(SW; ) ( 1) ( ) ( ) ( ) .Y k i j k

i j kY

y a T x T y T z
N

(19)

a Y = 0,007  0  0,50.

, Y .

-

W(r) = UHS(r) + V(r),

 SW .  [ 1 ]  (13)—(15) -

 (  — 

):

2 2HS

1 1

( )
12 ( ) (HS; ) 6 ( ) ( ; ) ; ( ) exp ( ) 1,WF F

r g r r dr r y W r r dr r V r
N N

     (20)

g(HS; r) —  HS ( ., , [ 12 ] ), y(W; r) -

 (14),  (15) 

1

( )
( ; ) (SW; ).y W r d y r (21)

y(SW; r) —  SW , -

 (16). W(r)

( ; ) (HS; ) ( ; ); 0 ; ( ; ) exp ( ) ( ; ).y W r y r y W r r g W r W r y W r (22)

 (22)  — y(W; r)

r  1 (  [ 1 ] ).

 (20)—(22) -

W(r). -

, .

1.

6-  4- .  — -

.  4- -

 1012

.  (20)—(22) . ,

W(r)  (  — 

 [2, 6, 7, 14 ] ):
3

2
1 2 1 3 3 1 2 3 1 2 3

1

6 ( ) ( ; ) ( ) ( ) (HS; , , )
2

r y W r r dr g d d d
N

r r r r r r r r r r

4
1 2 3 4 4 1 2 3 4 2 1 2 2 3 4 1 2 3 4/8 ( ) ( ) (HS; , , , ) (HS; , ) (HS; , ) .N g g g d d d dr r r r r r r r r r r r r r r r      (23)



81

. 2.  (15) 

 = 0,50, 0,45, …,

      0,05 (  — 1, 2, …, 10)  = 1,5.
 — ,

 — 

(16). 1, 2, …, 10  0, 0,5,

             1, 0, …, 4,5 

gs(HS; r1,…rs) — s-

-

.  (23) -

,

-

.

2. -

, ,

 [ 8, 9 ]. ,

W(r). ,

-

, - .

3. W(r)  SW  (

) ,  SW

 (20),  [ 1 ] 

.

4.

- .

.

5. , , , -

. , -

-

. , , , -

 (  10—30 ). , -

 WCA  [ 5 ]. 

…

T…  [13, . 114]

. -

 –  (2- , 3- . .).

, -

 [ 2 — 5 ] ( . [ 1 ],  (10), (11)  (28),

(29)).  SW -

SW HS HS HS HSHS HS
exp exp exp ; .Q Q M Q M M M M (24)

SW HS HS HS
ln exp .F F M M (25)



. .82

. 3.  (15)  = 0,50, 0,45, …, 0,05 (  —

                                                                      1, 2, …, 10)  = 2,0.
 — ,  —  (16). 1, 2, …, 10

                                                      0, 0,5, 1.0, …, 4,5 

,

,

. , . , -

 (  (25)) 

.

1. . . // . . . – 2006. – 47, . – . S177 – S194.

2. Barker J.A., Henderson D. // Rev. Mod. Phys. – 1976. – 48, N 4. – P. 587 – 673.

3. Barker J.A., Henderson D. // J. Chem. Phys. – 1967. – 47, N 8. – P. 2856 – 2861.

4. Smith W.R., Henderson D., Barker J.A. // Ibid. – 1971. – 55, N 8. – P. 4027 – 4033.

5. Alder B.J., Young D.A., Mark M.A. // Ibid. – 1971. – 56, N 6. – P. 3013 – 3029.

6. Weeks J.D., Chandler D., Andersen H.C. // Ibid. – 30, N 12. – P. 5237 – 5247.

7. Andersen H.C., Weeks J.D., Chandler D. // Phys. Rev. A. – 1971. – 4, N 4. – P. 1597 – 1607.

8. Verlet L., Weis J.-J. // Ibid. – 1972. – 5, N 2. – P. 939 – 952.

9. Kang H.S., Lee S.C., Ree T. // J. Chem. Phys. – 1985. – 82, N 1. – P. 415 – 423.

10.  // . . , . .  – M.: , 1979.

11. . . . 1 – .: , 1978.

12. . . // . . . – 2000. – 41,  5. – . 988 – 1004.

13. . ., . . .  1. – .: , 1976.

14. Zwanzig R.W. // J. Chem. Phys. – 1954. – 22, N 8. – P. 1420 – 1426.


