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γ ~ 10
12 

К/с. Однако, максимальные скорости охлаждения, реализуемые в эксперименте 
на данный момент, как правило, не превышают γ ~ 10

7
 К/с [2]. Моделирование глубоко-

го переохлаждения системы N ~ 10
4
 частиц при таких значениях γ будет длиться меся-

цы и годы. Следовательно, разработка методов, позволяющих моделировать многочас-
тичную систему в экспериментально реализуемых условиях, является актуальной зада-
чей. Решение этой задачи позволит интерпретировать реальные эксперименты по фазо-
вым переходам с помощью методов моделирования молекулярной динамики. Цель 
данной работы заключалась в развитии оригинальной методики моделирования охлаж-
дения расплавов со скоростями, приближенными к экспериментально реализуемым. 

Рассматривается система из N = 1372 частиц, взаимодействие между которыми 
описывается потенциалом Леннард-Джонса [1]: 

  (1) 

где rij – расстояние между частицами i и j. Температура системы меняется в диапа-
зоне от T1 = 1.3ε/kB до T2 = 10

–4
ε/kB. Плотность системы ρ

 
≈

 
0.75σ

–3
 поддерживается по-

стоянной. Интегрирование уравнений движения осуществляется с помощью скоростно-
го алгоритма Верле [3] с временным шагом ∆t = 0.005τ = 0.005σ(m/ε)

1/2
, где m – масса 

частицы. Скорость охлаждения γ принимает значение γ = 4∙10
–4

ε/kBτ ~ 10
10

 К/с. 
На примере системы Леннард-Джонса показано, что оригинальная методика позво-

ляет восстановить интересующие состояния системы с заданной температурой T2, 
идентичные получаемым при охлаждении с произвольно заданными скоростями, начи-
ная с температуры T1, не прибегая к моделированию такого охлаждения на всём диапа-
зоне температур [T1; T2]. 

Работа была поддержана грантом Фонда развития теоретической физики и ма-
тематики «БАЗИС» (проект № 20-1-2-38). 
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Заметным событием XX века в области химии углерода стало открытие новой ал-
лотропной модификации углерода – фуллеренов [2]. Фуллерены – это устойчивые мо-
лекулярные формы углерода, которые состоят из 20 и более углеродных атомов [1]. В 
последнее время большое число работ посвящено изучению свойств конденсированных 
однокомпонентных фуллереновых систем – фуллеритов Cn (n[20,720]). Наиболее 
изученными системами являются фуллерены, состоящие из молекул C60 и C70 [1,2]. К 
настоящему времени исследования конденсированных фаз высших фуллеренов и их 
смесей затруднены сложностью их получения [3,4]. В последнее время особый интерес 
у исследователей вызывают изучение полиаморфных переходов в однокомпонентных и 
бинарных фуллереновых системах, которые происходят при изменении термодинами-
ческих параметров: температуры, давления, а также при облучении [1-4]. В отличие от 
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полиморфных превращений в кристаллических системах, в которых переходы обуслов-
лены прежде всего изменением удельного объема и энтропии, полиаморфные переходы 
связаны в первую очередь с изменением ближнего структурного порядка (типа связи, 
координации ближайших соседей и т.п.).  

В настоящей работе исследуются локальные структурные особенности переохлаж-
денного расплава фуллереновой смеси A20B80 (где A=C60 и B=C70), полученного при 
различных скоростях охлаждения системы с целью выяснения механизма формирова-
ния икосаэдрического ближнего порядка в бинарных молекулярных жидкостях. Анализ 
ближнего структурного порядка расплава фуллереновой смеси выполнен с помощью 
крупномасштабного молекулярно-динамического моделирования с последующим 
структурным и кластерным анализом. Были рассчитаны температура кристаллизации и 
критическая температура стеклования системы, которые составили соответственно  
Tm≈1439 K и Tc≈1238 K. Установлено, что кристаллизация фуллереновой смеси, при 
достаточно высоких скоростях охлаждения (γ=[10

10
; 10

12
] K/c),  протекает по поликри-

сталлическому сценарию с образованием кластеров с ГЦК и ГПУ симметриями. В рам-
ках метода многогранников Вороного, обнаружено, что в переохлажденной фуллерено-
вой смеси ближний икосаэдрический порядок образован незначительным количеством 
идеальных икосаэдрических кластеров (∼ 2.4%) и некоторым набором искаженных 

икосаэдрических кластеров (∼ 17%). Показано, что при температурах ниже критиче-
ской температуры стеклования доля икосаэдрических кластеров в системе практически 
не изменяется. 

Работа поддержана Российским Научным Фондом (проект № 22-22-00508).  
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Изучение ближнего порядка в жидкостях вблизи твердой ограничивающей поверх-
ности является важной задачей классической статистической физики сильно взаимо-
действующих частиц. 

Ближний порядок определяется одночастичной и двухчастичной функцией распре-
деления, которые находятся решением системы двух нелинейных интегральных урав-
нений [1]. Ядра уравнений представлены бесконечными функциональными рядами от 
этих же функций. 

В работе [2] было показано, что систему двух нелинейных интегральных уравнений 
можно свернуть к интегральному уравнению Фредгольма второго рода, ядро и правая 
часть которого определяются граничным условием перехода к однородной жидкости 
вдали от поверхности [3].  

Мы рассматриваем решение уравнений [4] для молекулярной системы твердых 
сфер вблизи твердой поверхности.  


