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спектров oi и У фаз с по мощью анизотропного атом-атом потенциала. Анизотропия вводилась только для отталкивания. Этот потенциал оказался лучше чем изо тропный атом-атом потенциал, т.к. позволил получить устойчивую о фазу, но он оказался недостаточным для предсказания парамет ров фазового перехода и для
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форгду потенциальной поверхности, - 130 характеризующей взаимодействие молекул, и наглядно выявляет связь между кристаллической структурой и характером межмолеку лярного взаимодействия. 4. Схема атом-атом БК потенциалов позволила впервые теорети чески получить устойчивость кристаллических структур двухатом
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