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Потенциал Леннард-Джонса используется во многих моделях, описывающих простые жидкости и молекулярные кристаллы. Исследование фазовых переходов первого рода, в частности, процесса испарения, представляет интерес как для статистической физики, так и для практических задач материаловедения.
В данной работе моделируется процесс испарения вещества, состоящего из системы частиц, которые взаимодействуют посредством потенциала Леннард-Джонса. Основная задача заключается в оценке значения удельной теплоты парообразования, а также в сравнении результата с эмпирической зависимостью удельной теплоты парообразования вещества от его температуры. Одна из наиболее известных функций температурной зависимости выглядит следующим образом: [image: image2.emf]








, где [image: image4.emf]








 – теплота парообразования при абсолютном нуле, [image: image6.emf]








 – критическая температура, параметр [image: image8.emf]








 принимает значения порядка 0.3-0.4.
Потенциал Леннард-Джонса задаётся следующим выражением:
[image: image9.emf]









где r – расстояние между центрами частиц, ε – глубина потенциальной ямы, σ – расстояние, на котором потенциал взаимодействия обращается в ноль. При моделировании движения частиц важно обеспечить замкнутость системы, то есть выполнения закона сохранения энергии в течение всего времени. В работе был использован симплектический интегратор (Velocity Verlet).
В начальный момент времени задаётся положение частиц: они располагаются в минимуме потенциала. Каждой частице задаётся начальная скорость: модуль начальной скорости у всех частиц одинаковый, а направление задаётся случайно из равномерного распределения на отрезке [0, 2π). Задание начальных скоростей частиц определяет температуру всей системы. После некоторого времени эволюции выполняется проверка соответствия распределения скоростей частиц распределению Максвелла с целью контроля установления равновесного состояния. 
Для определения удельной теплоты парообразования выполняется следующая процедура: выбираются несколько верхних слоёв системы, и каждой частице в этих слоях сообщается одинаковая по модулю скорость в случайном направлении. Таким образом моделируется локальный нагрев поверхности вещества. После этого некоторые частицы могут приобрести достаточную энергию, чтобы вылететь из системы. Энергия, сообщённая частицам в этом случае равна [image: image11.emf]








, где [image: image13.emf]








 – масса частицы, а [image: image15.emf]








 – модуль добавочной скорости. Используя это, можно оценить удельную теплоту парообразования системы следующим образом: 
[image: image16.emf]_ Z?:l ql
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Тут [image: image18.emf]








 – число частиц, получивших добавочную скорость, а [image: image20.emf]YJIETEBIINX









 – число частиц, в результате покинувших систему. 


Описанный алгоритм выполняется несколько раз для разных значений добавочных скоростей [image: image22.emf]








. При увеличении значение [image: image24.emf]








 верхним слоям системы сообщается большая энергия, и тем больше частиц могут её покинуть. Для каждого такого значения вычисляется [image: image26.emf]








 и строится график зависимость оценённых значений удельной теплоты парообразования [image: image28.emf]








 от добавленной системе энергии [image: image30.emf]— n
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Получается, что значение [image: image34.emf]








 остаётся постоянным в пределах статистической погрешности и не зависит от значения добавочной скорости [image: image36.emf]








. Данный результат согласуется с поведением реальных веществ и подтверждает правильность выбранного подхода. Таким образом, для заданного значения начальной скорости можно определить значение [image: image38.emf]








, усреднив результат полученной зависимости.

Описанная выше процедура выполняется несколько раз при разных значениях начальной скорости частиц. Таким образом можно оценить зависимость удельной теплоты парообразования от температуры системы. 
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Полученная зависимость аппроксимируется зависимостью [image: image41.emf](Vo) = Lo(1 — Vo/V;)









. Значение показателя степени, полученное в результате аппроксимации, составило 0.24. Данный результат несколько ниже теоретического диапазона 0.3–0.4, однако сохраняет тот же порядок величины, что говорит о достоверности рассмотренной модели и предложенного подхода к вычислению теплоты парообразования.
1. Квасников И. А. Термодинамика и статистическая физика. Т. 2. Теория равновесных систем: Статистическая механика. М.: Едиториал УРСС, 2015. 436 с.
2. Зуев А. Ю. Химическая термодинамика: учебник. Екатеринбург: Издательство Уральского университета, 2020. – 156 с.

Рис. 2. График зависимости удельной теплоты парообразования L от добавленной энергии Q. Пунктирной линией обозначено найденное среднее значение L





Рис. 1. Проверка соответствия распределения скоростей частиц распределению Максвелла





Рис. 3. График зависимости удельной теплоты парообразования от модуля начальной скорости частиц. Линия – аппроксимация теоретической зависимостью








