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В  данной  работе  представлен  разработанный  авторами  новый  подход  к 
вычислению  энергии  основного  состояния  для  классических  систем  одноименно 
заряженных частиц, распределенных в круговой области с бесконечным потенциалом 
конфайнмента  на  границе.  Актуальность  задачи  обусловлена  ее  фундаментальным 
характером  и  приложениями  в  физике  плазмы,  наноэлектронике  и  теории 
конденсированного состояния [1,2].

Основная  идея  предлагаемого  подхода  заключается  в  систематическом 
сравнении энергетических свойств одной и той же системы частиц в двух различных 
термодинамических состояниях. В первом случае моделируется система в геометрии с 
неизменным  радиусом  ограничивающего  потенциала.  Во  втором  случае  радиус 
ограничивающего  потенциала  варьируется  таким  образом,  чтобы  сохранялась 
постоянная  средняя  плотность  частиц,  то  есть  система  масштабируется.  Проведены 
численные  эксперименты  методом  молекулярной  динамики  (МД)  с  использованием 
алгоритма релаксации к минимуму энергии (quenching) [1]. В результате для каждого 
исследуемой  системы  были  получены  две  величины:  минимальная  энергия 
конфигурации  в  области  фиксированного  размера  и  минимальная  энергия 
конфигурации  при  фиксированной  плотности.  Центральным  результатом  работы 
является  обнаружение  прямой  количественной  зависимости  между  этими  двумя 
величинами.  Оказалось,  что  отношение энергии системы в геометрии с постоянным 
радиусом круговой области к энергии системы с постоянной плотностью с высокой 
точностью равно безразмерному радиусу области во втором случае.

Обнаруженная  закономерность  является  качественно  новым  результатом  и 
позволяет получить величину энергии основного состояния для заданного числа частиц 
без проведения крайне ресурсоемких МД вычислений. Кроме того, данная зависимость 
позволяет  получить  критерий  близости  глобального  минимума,  полученного  в 
результате МД вычислений, к энергии основного состояния для данного числа частиц.
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