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Öèðêîíèé ÿâëÿåòñÿ âàæíûì êîíñòðóêöèîííûì ìàòåðèàëîì, îäíà-
êî, åãî ôàçîâàÿ äèàãðàììà ïîëíîñòüþ íå èçó÷åíà. Ìåòîä ìîëåêóëÿð-
íîé äèíàìèêè ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü êðèâûå ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ ðàç-
ëè÷íûìè ìåòîäàìè. Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ñîïîñòàâëåíèå
ðåçóëüòàòîâ òàêèõ ìåòîäîâ êàê äâóõôàçíîå è îäíîôàçíîå ìîäåëèðî-
âàíèÿ, ðàñ÷åò òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ ÷åðåç ïëîòíîñòü ôî-
íîííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ ïåðåõîäîâ ÎÖÊ-ÃÏÓ è ÎÖÊ-ðàñïëàâ. Ðàñ÷åòû
ïðîâîäÿòñÿ äëÿ äâóõ ïîòåíöèàëîâ: EAM-ïîòåíöèàëà # 2 [1] è ADP-
ïîòåíöèàëà [2]. Ìåòîä äâóõôàçíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ îñíîâàí íà íàáëþ-
äåíèè çà äâèæåíèåì ãðàíèöû ðàçäåëà ôàç â äâóõôàçíîé ñèñòåìå. Ìå-
òîä îäíîôàçíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ îñíîâàí íà ýêñòðàïîëÿöèè çàâèñèìî-
ñòè òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà ìåæäó ôàçàìè ïðè ðàçëè÷íûõ ñêîðîñòÿõ
íàãðåâàíèÿ èëè îõëàæäåíèÿ â îäíîôàçíîé ñèñòåìå. Ðàñ÷åò òåðìîäè-
íàìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ ñ ïîìîùüþ ïëîòíîñòè ôîíîííûõ ñîñòîÿíèé
îñíîâàí íà âû÷èñëåíèÿ ñêîðîñòíîé àâòîêîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè. Âñå
ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü â LAMMPS.
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