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Примеры наносистем
Изучение конденсированных систем в условиях
конфайнмента обусловлено тем фактом, что в случае
близости радиуса межмолекулярного взаимодействия и
характерной длины корреляции с пространственным
масштабом конфайнмента в системе могут возникать
структуры и проявляться динамические свойства, которые
не наблюдаются в объемных образцах. 



Введение - Cyclohexane Confined in Slit Carbon Nanopore
(Yu. D. Fomin, E.N. Tsiok and V.N. Ryzhov, J. Chem. Phys. 
143, 184702 (2015))



Введение - Cyclohexane Confined in Slit Carbon Nanopore
(Yu. D. Fomin, E.N. Tsiok and V.N. Ryzhov, J. Chem. Phys. 
143, 184702 (2015))

H = 25.355°A

H = 33.355°A



Введение - Computer simulations and 
experimental study of water in slit pores

Confinement can modify the dynamics, the thermodynamics and the structural 
properties of liquids, including water, when the range of molecular interaction and 
the length scale associated with position correlations in a system are similar to the 
length scale of confinement .
Simulation results for the TIP5P model of water in a quasi-two-dimensional 
hydrophobic slit nanopore (Sungho Han, M. Y. Choi, Pradeep Kumar and H. Eugene 
Stanley, NATURE PHYSICS 6, 685 (2010))



Введение - Computer simulations and 
experimental study of water in slit pores

The structure, dynamics, and transport properties of nano-confined (SPC/E) water 
between parallel graphite plates (Hamid Mosaddeghi, Saman Alavi, M. H. Kowsari, and Bijan
Najafi, THE JOURNAL OF CHEMICAL PHYSICS 137, 184703 (2012))

(a) The water layers adjacent to the graphite wall in the H = 7 Å
simulation.  (b) A view of equilibrated water layer without 
graphite walls showing the hexagonal arrangement of water 
molecules; (c) The geometric structure of 12 selected water 
molecules arranged in hexagonal structures.



Введение - Computer simulations and 
experimental study of water in slit pores

The nanoconfined between 
two graphene sheets water at 
room temperature forms 
‘square ice’- a phase having 
symmetry qualitatively 
different from the conventional 
tetrahedral geometry of 
hydrogen bonding between 
water molecules. Square ice 
has a high packing density 
with a lattice constant of 
2.83A˚ and can assemble in 
bilayer and trilayer crystallites 
(G. Algara-Siller, O. 
Lehtinen, F. C. Wang, R. R. 
Nair, U. Kaiser, H. A.Wu, A. 
K. Geim & I. V. Grigorieva, 
NATURE  519, 443 (2015)).



Введение

ЭкспериментальныеЭкспериментальные системысистемы, , вв которыхкоторых наблюдаетсянаблюдается
двумерноедвумерное плавлениеплавление::

1.1.ДвумерныеДвумерные коллоидыколлоиды..
2.2.ЭлектроныЭлектроны нана поверхностиповерхности жидкогожидкого гелиягелия..
3.3.АтомыАтомы инертныхинертных газовгазов нана подложкахподложках ((ксенонксенон нана
графитеграфите).).
4.4.ДвумерныеДвумерные гранулированныегранулированные системысистемы..
5.5.ЦилиндрическиеЦилиндрические магнитныемагнитные доменыдомены вв тонкойтонкой пленкепленке..
6.6.СистемаСистема вихрейвихрей вв ВТСПВТСП ии тонкихтонких сверхпроводящихсверхпроводящих
пленкахпленках вв магнитноммагнитном полеполе..
7.7.ПылеваяПылевая плазмаплазма..
8.8.ТонкиеТонкие пленкипленки жидкостейжидкостей ((водыводы). ). 



Теория фазовых переходов Ландау: переход второго рода –
модель Изинга

-- ПараметрПараметр порядкапорядка



Теория фазовых переходов Ландау: переход первого рода -
нематический жидкий кристалл

ПараметрПараметр порядкапорядка



Теория фазовых переходов Ландау: кристаллизация

ПараметрПараметр порядкапорядка

ВсеВсе кристаллыкристаллы ОЦКОЦК? ? 
((S.AlexanderS.Alexander and J.P. and J.P. McTagueMcTague, Phys. Rev. , Phys. Rev. LettLett. 41, 702 (1978)). 41, 702 (1978))



Переходы Березинского - Костерлица - Таулеса

J. Michael Kosterlitz



Переходы Березинского – Костерлица – Таулеса : фазовый
переход в плоских вырожденных системах

ВВ плоскихплоских ии одномерныходномерных вырожденныхвырожденных системахсистемах нене можетможет существоватьсуществовать
отличногоотличного отот нулянуля спонтанногоспонтанного параметрапараметра порядкапорядка ((ЛЛ..ДД. . ЛандауЛандау, , ЖЭТФЖЭТФ 7, 7, 
627 (1937); 627 (1937); R. R. PeierlsPeierls, , HelvHelv. Phys. . Phys. ActaActa, , v.VIIv.VII, suppl. 2, 81 (1936); , suppl. 2, 81 (1936); НН..НН. . БоголюбовБоголюбов, , 

КвазисредниеКвазисредние вв задачахзадачах статистическойстатистической механикимеханики, , ПрепринтПрепринт RR--1451, 1451, ОИЯИОИЯИ, , ДубнаДубна, , 
19631963; P.C. ; P.C. HohenbergHohenberg, Phys. Rev. 158, 383 (1967); N. , Phys. Rev. 158, 383 (1967); N. MerminMermin, H. Wagner, Phys. Rev. , H. Wagner, Phys. Rev. 

LettLett. 17, 1133 (1967)).. 17, 1133 (1967)).

ТермодинамическийТермодинамический потенциалпотенциал поперечныхпоперечных флуктуацийфлуктуаций параметрапараметра порядкпорядкаа

СреднеквадратичныеСреднеквадратичные флуктуациифлуктуации

СреднеквадратичныеСреднеквадратичные флуктуациифлуктуации вв заданнойзаданной точкеточке



Переходы Березинского – Костерлица – Таулеса: фазовый
переход в плоских вырожденных системах

КорреляционныеКорреляционные функциифункции вв системахсистемах сс котороткодействиемкотороткодействием
((высокиевысокие температурытемпературы))

РадиусРадиус корреляцийкорреляций меньшеменьше радиусарадиуса
действиядействия силсил!!



Переходы Березинского – Костерлица – Таулеса: фазовый
переход в плоских вырожденных системах

ОриентационныеОриентационные корреляциикорреляции ((низкиенизкие температурытемпературы).).

ПримерПример: : XX--Y Y модельмодель::

ОтличнаяОтличная отот нулянуля поперечнаяпоперечная жесткостьжесткость!!



Переходы Березинского – Костерлица – Таулеса: фазовый
переход в плоских вырожденных системах

МеханизмМеханизм переходаперехода –– возникновениевозникновение сингулярныхсингулярных
топологическихтопологических дефектовдефектов ((вихрейвихрей) ) ((ВВ..ЛЛ. . БерезинскийБерезинский, , ЖЭТФЖЭТФ 59, 907 59, 907 

(1970); (1970); ЖЭТФЖЭТФ 61, 1144 (1971); 61, 1144 (1971); J.M. J.M. KosterlitzKosterlitz and D. and D. ThoulessThouless, , J.PhysJ.Phys. C 6, . C 6, 
1181 (1973); D.R. Nelson and J.M. 1181 (1973); D.R. Nelson and J.M. KosterlitzKosterlitz, Phys. Rev. , Phys. Rev. LettLett. 39, 1201 (1977)). . 39, 1201 (1977)). 



Переходы Березинского – Костерлица – Таулеса: фазовый
переход в плоских вырожденных системах

ЭнергияЭнергия вихрявихря

ЭнтропияЭнтропия вихрявихря

СвободнаяСвободная энергияэнергия

ТемператураТемпература переходаперехода

МасштабнаяМасштабная инвариантностьинвариантность



Переходы Березинского-Костерлица-Таулеса (фазовый
переход в плоских вырожденных системах)



Переходы Березинского-Костерлица-Таулеса (фазовый
переход в плоских вырожденных системах)

CC



Теория двумерного плавления Березинского-Костерлица-
Таулеса-Хальперина-Нельсона-Янга (BKTHNY)(M. Kosterlitz and 
D.J. Thouless, J. Phys. C 6, 1181 (1973); B.I. Halperin and D.R. Nelson, Phys. 
Rev. Lett. 41, 121 (1978); D.R. Nelson and B.I. Halperin, Phys. Rev. B 19, 
2457 (1979); A.P. Young, Phys. Rev. B 19, 1855 (1979))

B.I. B.I. HalperinHalperin

D.R. NelsonD.R. Nelson
A.P. YoungA.P. Young



Теория двумерного плавления Березинского-Костерлица-
Таулеса-Хальперина-Нельсона-Янга (BKTHNY)

ТрансляционныйТрансляционный ии ориентационныйориентационный порядокпорядок двумерномдвумерном кристаллекристалле
(N. D. (N. D. MerminMermin, , PhysPhys. . RevRev. 176, 250 (1968)). 176, 250 (1968))

ТрансляционныйТрансляционный порядокпорядок



Теория двумерного плавления Березинского-Костерлица-
Таулеса-Хальперина-Нельсона-Янга (BKTHNY)

ОриентационныйОриентационный порядокпорядок

ОриентационныйОриентационный порядокпорядок дальнодействующийдальнодействующий!!



Теория двумерного плавления Березинского-Костерлица-
Таулеса-Хальперина-Нельсона-Янга (BKTHNY)

ДислокацииДислокации ии дисклинациидисклинации –– базовыебазовые топологическиетопологические дефектыдефекты вв
теориитеории BKTHNYBKTHNY

ДислокацияДислокация можетможет
рассматриватьсярассматриваться каккак

дисклинационныйдисклинационный дипольдиполь!!



Теория двумерного плавления Березинского-Костерлица-
Таулеса-Хальперина-Нельсона-Янга (BKTHNY)

УпругийУпругий гамильтониангамильтониан длядля двумернойдвумерной треугольнойтреугольной решеткирешетки

ДислокацияДислокация

ДисклинацияДисклинация



Теория двумерного плавления Березинского-Костерлица-
Таулеса-Хальперина-Нельсона-Янга (BKTHNY)

ГамильтонианГамильтониан дислокацийдислокаций

МеханизмМеханизм плавленияплавления –– диссоциациядиссоциация дислокационныхдислокационных парпар! ! 

ВВ точкеточке переходаперехода

ВышеВыше точкиточки переходаперехода



Теория двумерного плавления Березинского-Костерлица-
Таулеса-Хальперина-Нельсона-Янга (BKTHNY)

ГексатическаяГексатическая фазафаза: : квазидальнийквазидальний ориентационныйориентационный порядокпорядок
припри наличииналичии дислокациидислокации!!

ОриентационныйОриентационный параметрпараметр порядкапорядка длядля треугольнойтреугольной решеткирешетки

ГамильтонианГамильтониан

Нерешенная проблема – нет микроскопического определения
модуля Франка



Теория двумерного плавления Березинского-Костерлица-
Таулеса-Хальперина-Нельсона-Янга (BKTHNY)

УравненияУравнения ренормгруппыренормгруппы



Теория двумерного плавления Березинского-Костерлица-
Таулеса-Хальперина-Нельсона-Янга (BKTHNY) –
экспериментальная проверка
ЭкспериментальнаяЭкспериментальная проверкапроверка –– парамагнитныепарамагнитные коллоидыколлоиды
((G.MaretG.Maret et al, Phys. Rev. et al, Phys. Rev. LettLett. 82, 2721 (1999). 82, 2721 (1999);; Phys. Rev. Phys. Rev. LettLett. 85, 3656 (2000). 85, 3656 (2000);;
Phys. Rev. Phys. Rev. LettLett. 79, 175 (1997). 79, 175 (1997);; Phys. Rev. Phys. Rev. LettLett. 92, 215504 (2004); . 92, 215504 (2004); Phys. Rev. E 75, Phys. Rev. E 75, 
031402 (2007); Phys. Rev. 031402 (2007); Phys. Rev. LettLett. 113, 127801 (2014); Phys. Rev. E 88, 062305 (2013); . 113, 127801 (2014); Phys. Rev. E 88, 062305 (2013); 
Phys. Rev. Phys. Rev. LettLett. 111, 098301 (2013). 111, 098301 (2013)))



Теория двумерного плавления Березинского-
Костерлица-Таулеса-Хальперина-Нельсона-Янга
(BKTHNY) – экспериментальная проверка



Теория двумерного плавления Березинского-Костерлица-
Таулеса-Хальперина-Нельсона-Янга (BKTHNY)

ЭкспериментальнаяЭкспериментальная проверкапроверка ((корреляционныекорреляционные функциифункции ии модульмодуль ЮнгаЮнга) ) 

ТеорияТеория KTHNYKTHNY универсальнауниверсальна??



Теории двумерного плавления – переход первого
рода

ПлавлениеПлавление посредствомпосредством образованияобразования границграниц зерензерен
((S.T. Chui, Phys. Rev. S.T. Chui, Phys. Rev. LettLett. 48, 933 (1982); Phys. Rev. B 28, 178 (1983). 48, 933 (1982); Phys. Rev. B 28, 178 (1983)))



Теории двумерного плавления – переход первого рода

V.N. V.N. RyzhovRyzhov, Dislocation, Dislocation--disclinationdisclination melting of twomelting of two--dimensional lattices, dimensional lattices, 
ZhZh. . TkspTksp. . TheorTheor. Phys. 100, 1627 . Phys. 100, 1627 –– 1639 (1991)1639 (1991)

ПолеПоле смещенийсмещений припри наличииналичии свободнойсвободной дисклинациидисклинации

КвазидальнийКвазидальний ориентационныйориентационный порядокпорядок отсутствуетотсутствует!!
Критическое значение энергии ядра дислокации

зависит от его размера!



Melting scenarios in two-dimensions: Landau and 
BKTHNY theories

Order parameter

Landau expansion – first-order transition!

The Fourier coefficients vary slowly and have the amplitude and phase
Fluctuations!

where u(r) has the meaning of the displacement field in the crystal. In two dimensions, 
the phase of the order parameter fluctuates most strongly



Melting scenarios in two-dimensions: Landau and 
BKTHNY theories

The Landau expansion of the free energy with the long-wavelength fluctuations of 
the order parameters:

The first term in expansion is the free energy of a deformed solid

The singular part of the displacement field corresponds to dislocations and 
disclinations

V. N. Ryzhov and E. E. Tareyeva, Phys. Rev. B 51, 8789 (1995); Physica A 314, 396-404 (2002);
Physica A 432, 279–286 (2015).



Melting scenarios in two-dimensions: Landau and 
BKTHNY theories

Possible scenarios: grain boundaries (S.T. Chui, Phys. Rev. Lett. 48, 933 (1982); 
Phys. Rev. B 28, 178 (1983)); dissociation of disclination quadrupoles (V.N. Ryzhov, 
Zh. Eksp. Theor. Phys. 100, 1627 (1991)), etc…



Двумерное плавление – метод функционала плотности (V. N. Ryzhov
and E. E. Tareyeva, Phys. Rev. B 51, 8789 (1995); ЖЭТФ 108, 2044-2061 (1995); 
Physica A 314, 396-404 (2002); Physica A 432, 279–286 (2015))

1. 1. СистемаСистема твердыхтвердых сферсфер плавитсяплавится посредствомпосредством переходаперехода первогопервого родарода
припри

РезультатыРезультаты моделированиямоделирования

2.2.КулоновскаяКулоновская системасистема –– двадва непрерывныхнепрерывных переходаперехода

ЭлектроныЭлектроны нана поверхностиповерхности
жидкогожидкого гелиягелия ((экспериментэксперимент))

3.3.



Melting scenarios in two-dimensions: First order 
versus continuous transition (computer simulations)

There is no satisfactory answer yet for one of the most important questions in two-
dimensional melting: what condition determines the existence of a hexatic phase and 
the nature of the melting transition?

Example: hard disk systems, where simulation results tend to favor a first-order 
transition scenario for melting, although some conflicting results also exist…

1.First-order transition without hexatic phase (J. Lee and K. J. Strandburg, Phys. 
Rev. B 46, 11190 (1992); H. Weber, D. Marx, and K. Binder, Phys. Rev. B 51, 14636 
(1995); C. H. Mak, Phys. Rev. E 73, 065104 (2006)).
2.Continuous transition (A. Jaster, Phys. Rev. E 59, 2594 (1999); K. Binder, S. 
Sengupta, P. Nielaba, J. Phys.: Condens. Matter 14, 2323 (2002))
3.First-order transition isotropic liquid - hexatic phase (E. P. Bernard and W. Krauth, 
Phys. Rev. Lett. 107, 155704  (2011); M. Engel, J.A. Anderson, S.C. Glotzer, M. 
Isobe, E.P. Bernard, W. Krauth, Phys. Rev. E 87, 042134 (2013), W. Qi, A. P. 
Gantapara and M. Dijkstra, Soft Matter, 10, 5449 (2014); S.C.Kapfer and W. Krauth, 
Phys. Rev. Lett. 114, 035702 (2015)). 



Melting scenarios in two-dimensions: First order 
versus continuous transition

It seems that the softness of the repulsive part as well as the longer range of the 
attractive part of the interaction are important  for the existence of a continuous 
phase transition in simple atomic systems (P. Bladon and D. Frenkel, Phys. Rev. 
Lett. 74, 2519 (1995); V.N. Ryzhov and E.E. Tareyeva, Phys. Rev. B 51, 8789 (1995); V. 
N. Ryzhov and E. E. Tareyeva, Physica A 314, 396 (2002); S.I. Lee and S.J. Lee, Phys. 
Rev. E 78, 041504 (2008); S. Prestipino, F. Saija, and P.V. Giaquinta, PRL 106, 235701 
(2011); S. Prestipino, F. Saija, and P.V. Giaquinta, J. Chem. Phys.137, 104503 (2012); 
D.E. Dudalov, Yu.D. Fomin, E.N. Tsiok, and V.N. Ryzhov, Journal of Physics: 
Conference Series 510, 012016 (2014); Soft Matter 10, 4966 (2014); J. Chem. Phys. 
141, 18C522 (2014)).

The BKTNHY  scenario was unambiguously experimentally confirmed for 
superparamagnetic colloidal particles interacting via long-range dipolar 
interaction scaling with the inverse cube of particles separation (K. Zahn
and G. Maret, Phys. Rev. Lett. 85, 3656 (2000); H. H. von Grunberg, P. Keim, 
K. Zahn, and G.Maret, Phys. Rev. Lett. 93, 255703 (2004); P. Keim, G. Maret, 
and H. H. von Grunberg, Phys. Rev. E 75, 031402 (2007).). 



Melting scenarios in two-dimensions: First order versus 
continuous transition: Question: How can we distinguish the 
first-order and continuous transitions in simulations?

K. Binder, S. Sengupta, P. Nielaba, J. Phys.: Condens. Matter 14, 2323 (2002))

1. Isotherms

Qualitative view of the isotherms according to the BKTNY theory (left) 
and for the case of the first-order transition (right)



Melting scenarios in two-dimensions: First order 
versus continuous transition

2. A schematic diagram of the variation 
of the bond-orientational order parameter
expected in the case of the first-order transition

3.The schematic behaviors of the logarithms of the bond-order correlation function (blue) 
and the translational correlation function (purple).

triangular crystal hexatic phase isotropic liquid



Двумерное плавление - моделирование

ПримерПример –– системасистема твердыхтвердых дисковдисков



Двумерное плавление - моделирование

5. 5. ПримерПример –– системасистема сс гауссовскимгауссовским потенциаломпотенциалом



Effective potential for water (Effective potential for water (O.MishimaO.Mishima and H.E. and H.E. 
Stanley, Nature 396, 329 (1998))Stanley, Nature 396, 329 (1998))

Traditional MD computer water models Traditional MD computer water models 
(ST2,SPC,TIP3P,TIP4P,TIP5P)(ST2,SPC,TIP3P,TIP4P,TIP5P)

replace 3 nuclei and 18 electrons replace 3 nuclei and 18 electrons 
interacting via quantum mechanics by a interacting via quantum mechanics by a 
few point charges and 3 point masses few point charges and 3 point masses 

interacting via classical mechanicsinteracting via classical mechanics

Why not to do further Why not to do further 
simplifications?simplifications?



Repulsive-shoulder potential 

D.A.Young and B.J.Alder, Phys. Rev. Lett. 38, 1233 (1977), S. M. 
Stishov, Phil. Mag. B 82, 1287 (2002)

d - diameter of the hard core 
σ – width of the repulsive step
ε – height of the repulsive step
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Hypothetical phase diagram of the repulsive-shoulder potential

T

P

FCCFCC

FCCFCC

??LiquidLiquid

PcTm
3σ=

PcdTm
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Spherically symmetric two-scale potentials

A. B. de Oliveira, P. A. Netz, T. Colla, and M. C. 
Barbosa, J. Chem. Phys. 124, 084505 (2006).

E. A. Jagla, J. Chem. Phys. 111, 8980 (1999); E. A.
Jagla, Phys. Rev. E 63, 061501 (2001).

G. Franzese, J. Mol. Liq. 136, 267 2007; Pol Vilaseca and 
Giancarlo Franzese, J. Chem. Phys., 133, 084507 (2010).



Smooth Repulsive Shoulder Potentials (Yu. D. Fomin, N.V. Gribova, V.N.Ryzhov, S.M. 
Stishov, and Daan Frenkel, J. Chem. Phys. 129, 064512 (2008); Yu.D. Fomin, V.N. Ryzhov, 
and E.N. Tsiok, J. Chem. Phys. 134, 044523 (2011)).
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Smooth Repulsive Shoulder System (SRSS)

Smooth Repulsive Shoulder System With 
Attractive Well (SRSS-AW)



Phase diagrams and anomalies for SRSS (Yu. D. Fomin, N.V. Gribova, V.N.Ryzhov, S.M. 
Stishov, and Daan Frenkel, J. Chem. Phys. 129, 064512 (2008); Yu.D. Fomin, V.N. Ryzhov, and E.N. 
Tsiok, J. Chem. Phys. 134, 044523 (2011); Phys. Rev. E 87, 042122 (2013); R.E. Ryltsev, N.M. 
Chtchelkatchev, and V.N. Ryzhov, Phys. Rev. Lett. 110, 025701 (2013)).

Phase diagram for σ =1.35
(with diffusion and density 

anomalies and glass 
transition).



Phase diagram of the 2D core-softened system – effect of the potential 
softness(D.E. Dudalov, Yu.D. Fomin, E.N. Tsiok, and V.N. Ryzhov, Phys. Rev. 
Lett. 112, 157803 (2014); Soft Matter 10, 4966 (2014); J. Chem. Phys.141,18C522  
(2014)).

Helmholtz free energy calculations for different 
phases and a common tangent to them (D. Frenkel
and B. Smit, Understanding Molecular Simulation 
(Academic, New York, 2002))



Melting transition in core-softened system - effect of 
the potential softness

Low temperature isotherms for 
σ=1.35  and σ=1.55 - 2 continuous and 
first-order transitions 

High temperature isotherms –
- liquid-solid first order transition 



Melting transition in core-softened system 

Bond orientational order parameter as a 
function of density –continuous 
transition at  low densities and first-
order transition at high densities

The translational and orientational order
parameters as functions of temperature. 



Melting transition in core-softened system –
orientational and translational order parameters and 
correlation functions

n=6,T

Low temperatures and densities

Orientational correlation function at selected temperature. For σ=1.35  and σ=1.55 upon 
increasing ρ  there is a qualitative change in the long-range behavior from constant 
(triangular solid) to power-law decay (hexatic), up to exponential decay (isotropic liquid). 
The decay exponent η <1/4.



Melting transition in core-softened system –
orientational and translational order parameters and 
correlation functions

High temperatures and densities σ=1.35



Influence of random pinning on the phase diagram 
of core-softened system

In experiment planar confinement is typically realized by adsorption 
on an interface, such that crystallization usually occurs on solid 
substrates which introduce quenched (i.e., frozen-in) disorder due 
to some roughness.



Теория двумерного плавления Березинского-Костерлица-
Таулеса-Хальперина-Нельсона-Янга (BKTHNY)

ЭкспериментальнаяЭкспериментальная проверкапроверка ((влияниевлияние беспорядкабеспорядка) ) ((D. R. Nelson,
Phys. Rev. B 27, 2902 (1983), S. Deutschlander, T. Horn, H. Lowen, G. Maret, and 
P. Keim, Phys. Rev. Lett. 111, 098301 (2013), Phys. Rev. E 88, 062305 (2013)).



Dependence of translational correlation functions on the random pinning 
concentrations (E. N. Tsiok, D.E. Dudalov, Yu. D. Fomin, and V. N. 
Ryzhov, Phys. Rev. E 92, 032110 (2015)).



Translational  and orientational correlation functions at the random 
pinning (E. N. Tsiok, D.E. Dudalov, Yu. D. Fomin, and V. N. Ryzhov, 
Phys. Rev. E 92, 032110 (2015)).

Orientational and translational correlation functions for different 
temperatures at ρ = 0.48 and a 0.1% concentration of pinning centers.



Orientational and translational correlation functions 
at low densities and low-density phase diagram



Phase diagram in the presence of pinning – high 
densities
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Диффузия в присутствии случайного
пиннинга
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Influence of random pinning on the phase diagram 
of core-softened system – equation of state (σ=1.35 )

N=20000; concentration of pinning centers=0.1%

First-order liquid-hexatic transition?



Melting scenarios in two-dimensions: First 
order versus continuous transition

First-order liquid-hexatic and continuous hexatic-solid transition 
(E.P. Bernard and W. Krauth, Phys. Rev. Lett. 107, 155704  (2011); M. 
Engel, J.A. Anderson, S.C. Glotzer, M. Isobe, E.P. Bernard, W. Krauth, 
Phys. Rev. E 87, 042134 (2013), W. Qi, A. P. Gantapara and M. Dijkstra, 
Soft Matter, 10, 5449 (2014); S.C. Kapfer and W. Krauth, Phys. Rev. Lett. 
114, 035702 (2015); A.H. Marcus and S. A. Rice, Phys. Rev. Lett. 77, 
2577 (1996); Phys. Rev. E 55, 637 (1997); W.K. Qi, S.M. Qin, X.Y. Zhao, 
and Yong Chen, J. Phys.: Condens. Matter 20 (2008) 245102; W. Qi and 
M. Dijkstra, Soft Matter DOI: 10.1039/c4sm02876g). 



Melting scenarios in two-dimensions: Landau and 
BKTHNY theories of liquid-hexatic transition

Order parameter

Fluctuations of the order parameter phase in 2D

BKT  liquid-hexatic transition

What is the mechanism of the first-order liquid-
hexatic transition (grain-boundaries like mechanism)? 



Возможный механизм – образование границ зерен ?



Плавление системы «мягких сфер» (S.C. Kapfer and 
W. Krauth, Phys. Rev. Lett. 114, 035702 (2015))



Выводы

1). Распределение локальной плотности в плоских нанощелях
разбивается на слои, параллельные стенкам. При уменьшении
ширины щели число слоев уменьшается.

2). При достаточно высоких плотностях система кристаллизуется, при
этом свойства кристаллической фазы зависят от взаимодействия со
стенками. Характер перехода в квазидвумерной системе может
принципиально отличаться от случая трех измерений.

3). В отличие от трех измерений, где плавление всегда происходит
посредством перехода первого рода, в случае двух измерений
сценарий плавления зависит от вида потенциала взаимодействия. По-
видимому, в случае дальнодействующих взаимодействий
(кулоновское, диполь-дипольное) система плавится в соответствии со
сценарием BKTHNY посредством двух непрерывных переходов с
промежуточной гексатической фазой.  



Выводы
4). В случае короткодействующих потенциалов (включая потенциал

твердых дисков) плавление, вероятно, происходит посредством
перехода первого рода. В то же время возможен вариант
двухстадийного плавления с непрерывным переходом между
кристаллической и гексатической фазой и переходом первого рода
между гексатической фазой и изотропной жидкостью, однако этот
вопрос требует дополнительного изучения.

5). С помощью компьютерного моделирования нами рассмотрено
плавление двумерной системы с водоподобным потенциалом. 
Показано, что для достаточно большой величины отталкивательной
ступеньки система может плавиться в соответствии с двумя
различными сценариями – при низких плотностях в соответствии с
теорией BKTHNY, а при высоких – посредством перехода первого
рода. 



Выводы
6). При наличии случайного пиннинга в области двухстадийного

плавления гексатическая фаза расширяется за счет понижения
температуры перехода гексатик-кристалл. Переход первого рода
расщепляется на два перехода с промежуточной гексатической фазой, 
при этом переход между гексатиком и кристаллом является
непрерывным переходом, а переход гексатик – изотропная жидкость
происходит посредством перехода первого рода.  



СпасибоСпасибо заза вниманиевнимание



Conclusions
9). In general, the character of the melting transition in quasi 2D confinement 

depends on the particle�particle interaction, unlike the universal first order 
character of the melting transition in 3D, which is independent of the 
particle�particle interaction. When the particle�particle interaction is 
long�ranged, such as dipole�dipole repulsion, the 2D melting process is 
well described by the KTHNY theory. In particular, the transitions between 
the solid and the hexatic phase and the hexatic and the liquid phase are 
continuous. When the particle�particle interaction is short�ranged, such as 
hard�core repulsion, the character of the melting process is not yet 
resolved. Overall, for the case of 2D melting, the current evidence supports 
the existence of a hexatic phase intermediate between the liquid and 
ordered solid phases, but whether the liquid�to�hexatic phase transition is 
continuous or weakly first order is not fully understood.



Anomalous behavior of the core-softened system in 2D: 
sequence of anomalies in core-softened systems

3D (Yu. D. Fomin, E. N. Tsiok, and V. N. 
Ryzhov, J. Chem. Phys. 135, 234502 
(2011); Yu. D. Fomin, E. N. Tsiok, and V. N. 
Ryzhov, 
Phys. Rev. E 87, 042122 (2013)) 

2D (Inversion of sequence of diffusion 
and structural anomalies in core-
softened systems D.E. Dudalov, Yu.D. 
Fomin, E.N. Tsiok, and V.N. Ryzhov, 
Soft Matter 10, 4966 (2014)))

Waterlike sequence of anomalies 
(J.R. Errington, P.D. Debenedetti, 
Nature (London) 409 (2001) 318) 

Silicalike sequence of anomalies (S. Shell, P.G. 
Debenedetti, and A.Z. Panagiotopoulos, Phys. Rev. E 
66, 011202 (2002); Yu. D. Fomin, E. N. Tsiok, and V. 
N. Ryzhov, Phys. Rev. E 87, 042122 (2013)) 

May be, no!May be, no!

Is this behavior universal for models of water-like 
anomalies?
Is this behavior universal for models of water-like 
anomalies?


