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В данной работе анализируется температура плавления н-алканов
в диапазоне C12–C24 в моделях семейства OPLS-AA [1–3], с целью
оценки потенциальных улучшений в описании фазовой диаграм-
мы последних модификаций силового поля.
Для расчёта температуры плавления углеводород в жидком со-
стоянии сначала подвергается закалке и кристаллизации, после
чего полученная кристаллическая конфигурация нагревается до
момента плавления. Фазовое состояние характеризовалось па-
раметрами порядка, такими как локальный параметр порядка
P2, определяющий соосность молекулы с соседники и отноше-
ние транс- к гош-конформациям, которые претерпевают резкий
скачок при плавлении системы.
Результаты показывают, что стандартная параметризация OPLS-
AA завышает температуры плавления на десятки градусов, что
соответствует известным из литературы данным [4], тогда как
более новые параметризации приближают расчётные значения
к экспериментальным данным. Комбинация измененных Л-Дж
параметров и модификации атомных зарядов даёт сверхкомпен-
сацию, и температура плавления в такой модели оказывается
ниже экспериментальных значений.
Работа выполнена в рамках Программы фундаментальных ис-
следований НИУ ВШЭ (HSE-BR-2025-002).
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