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Газовые гидраты – это кристаллические соединения, состоящие из молекул воды (образующих кристаллическую решётку) и газа, заключенных в полостях решётки без образования химической связи. Решётка стабилизируется за счёт взаимодействия Ван-дер-Ваальса между водой и молекулами газа. Газовые гидраты считаются перспективным источником топлива, рассматриваются как средство хранения и транспортировки газа. 
В работе описана атомистическая модель КС-I структуры гидрата метана. Численное моделирование выполнено с использованием метода молекулярной динамики, в основе которого лежит численное интегрирование классических уравнений движения Ньютона для системы N частиц. Свойства системы закладываются в потенциал межатомного взаимодействия.
Для описания межатомного взаимодействия использовался парный потенциал вида
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Первые два слагаемых представляют собой потенциал Леннарда-Джонса, последнее учитывает распределение заряда в молекулах. Коэффициенты в потенциале выбираются для согласования с экспериментальными данными. 

Для воды использовались параметризации TIP4P/ICE и SPC/E, для метана –  потенциал объединённого атома. Вычисления были проведены с использованием пакета программ LAMMPS., TIP4P/2005 
В работе рассчитана кривая плавления КС-I структуры гидрата метана в широком диапазоне давлений. Проведено сравнение применимости потенциалов воды для описания кривой плавления гидратов метана, показано наличие размерных эффектов при определении температуры плавления. Вычислено положение кинетической границы устойчивости. Показано, что степень перегрева значительно выше, чем предсказывает классическая теория нуклеации. 
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