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在 Lennard-Jones 2n-n系統內結構次序之量化 

學生：黃盈靜                          指導教授：吳天鳴 教授 

 

國立交通大學物理研究所碩士班 

摘 要       

為了用更客觀的方法來描述物質結構，必須發展可以

量化表示在影像上資訊的數學形式。我們使用

orientational order parameter 和 translational order 

parameter以及 local orientational order parameter用來

辨別 Lennard-Jones 2n-n 系統裡在不同密度的結構次

序。Orientational order parameter和 translational order 

parameter可以探討整體性結構次序，且可利用 order 

map 更清楚的表示系統在不同狀態的結構次序。而

local orientational order parameter 可探討區域性結構

次序。 
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Quantification of structure order in the Lennard Jones 2n-n systems 

 

student：Ying-Jing Huang               Advisors：Dr. Ten-Ming Wu 

 

Institute of  Physics 
National Chiao Tung University 

ABSTRACT 

To describe a material in a more objective manner, one 

must develop a formalism to express quantitatively the 

information contained in the images . We conduct a 

numerical investigation of structural order in the 

Lennard-Jones 2n-n systems at various density by 

calculating translational order parameter, orientational 

order parameter and local orientational order parameter. 

We identify global structure order by calculating 

orientational order parameter and translational order 

parameter. Simulation results are analyzed using an 

order map representation. We identify local structure 

order by calculating local orientational order 

parameter. 
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第一章 

緒論 

    如何將影像上的資訊轉換成非視覺上的物理性質，例如物質結構的性質，是

常常被提出的問題。雖然藉由分析影像，可以得到有價值的資訊，但只作定性上

分析，所以都是主觀性的描述。為了用更客觀的方法來描述物質結構，必須發展

一套可以定量地表示包含在影像上資訊的數學形式。所以為了量化系統的結構次

序，建構可以計算次序的參數用來辨別在系統裡的結構排列型態。 

    最近的研究包括硬球系統和水已經在這方向有所進展。在參考文獻[1]裡，

作者 Torquato et al. 定義兩個結構次序的參數形式：orientational order parameter

和 translational order parameter，並介紹 order map的觀念，即將不同熱力學狀態

的物質結構描繪在以 orientational order parameter和 translational order parameter

為座標軸的平面上，構成 order map。其次，參考文獻[2]運用 order map的概念來

辨別在 shifted-Lennard-Jones系統裡，液態或固態在 order map空間的相對位置。

除此之外，order map可以記錄系統在不同狀態的結構變化過程，所以利用量化

結構次序可以更客觀地分析系統結構。 

    除了 orientational order parameter和 translational order parameter整體性的結

構次序參數，我們希望可以探討區域性結構的變化。所以我們使用參考文獻[3]

的 local orientational order parameter定義，來辨別在系統裡不同狀態時的 cluster

變化，即若是有序結構，所有的粒子將會集結成一大 cluster，相反地，若為無序

結構，則會有很多的小 cluster。所以 local orientational order parameter可以用來

量化區域性結構次序。 

   所以我們繼續朝這方向發展，計算在 Lennard-Jones 2n-n系統平衡時的結構次

序。論文的結構如下。在第二章理論部份，首先介紹三個我們所使用的序參數數

學形式，包含 orientational order parameter、translational order parameter、和 local 

orientational order parameter。在第三章部分將交代我們做分子動力模擬時，所使

用到的相關參數以及演算法。第四章則分析由分子動力模擬所得到結果，並對照

參考文獻[2]的模擬結果。第五章則是本文總結。 
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第二章 

理論 

2.1徑向分佈函數(Radial distribution function) 

粒子徑向分佈函數 (Radial distribution function) g(r)是指系統中所有粒子在空

間中的分佈情況，以一顆粒子為座標中心，觀察自己與其他粒子在空間中隨著r

的分佈情形，且空間中粒子的總數 N可表示成 

2

0

g(r) 4π r dr N ρ
∞

⋅ ⋅ ⋅ ≈∫  

(1)式中，ρ 是系統密度， 2r 4πg(r) ⋅⋅ρ 表示中心粒子所觀察到由 r到 r+dr球殼間

的粒子數目，從(圖一)可以清楚看出系統中的粒子在空間中是有層次性的分佈，

圖中第一個波峰代表最接近中心粒子的粒子數目，第二個波峰代表次接近中心粒

子的粒子數目，以此類推，直到 r → ∞時，則 1)( →rg ，即表示中心粒子感受到

系統的密度已無太大變化，可視為一常數。 

 

2.2 序參數(Order parameter) 

   為了可以明確地判斷系統結構，必須發展一套可以量化系統中粒子次序有明 

顯變化的參數。 

 

A. 平移序參數(Translational order parameter) 

因為徑向分佈函數對於不同狀態時的粒子排列有明顯的不同，所以可以當作

判斷系統結構的序參數。但是因為密度會影響系統大小，所以為了可以使積分範

圍固定，必須將粒子之間的距離平移，使其不會隨密度而改變。參考文獻[2]。 

 

 

(1)
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(2)

                       
 

                     

3

1/ 3

1/ 3

1 4
3

:

r s
V v d
N

d
rr r scaleless
d

s r

π
ρ

ρ

ρ

−

→

= = =

⇒ ∝

⇒ =

⇒ ≡ ⋅



 

 

0

1/3

( ) ( )
( ) 1/ /
( ) ( )

1 ( ) 1     cs

c

g r g s
g r V N
g s g r

t g s ds
s

s r

ρ
ρ

ρ

→
∝ =

∴ = ⋅

= −

= ⋅

∫



 

當系統在氣態時 ( ) 1g s → 時，即表示中心粒子感受到系統的密度已無太大變化，

則 0t → ，相反地，當系統有較規則排列時，如在固態時 t 是相當大。例如 fcc

晶體，t =1.789( cs =3.5)。 

 

B. 方向序參數 (Orientational order parameter) 

在系統中，若兩顆粒子之間的距離小於粒子徑向分佈函數第一個最小值( minr )

的範圍內(圖一)，則定義這兩顆粒子為相鄰近粒子。以某一粒子為中心，找出在

此範圍內所有相鄰近粒子，從中心粒子指向每一個相鄰近粒子的向量視為一個

“鍵結”。用中心粒子與相鄰近粒子位置向量轉換為鍵角 θ 和 φ，計算球諧函數

值 ˆ( )lm ijQ r ：參考文獻[2] 

 ˆ( ) ( , ),     ( , ) : Spherical harmonics)lm ij lm ij ij lmQ r Y Yθ ϕ θ ϕ= 球諧函數(  

r 

d 

r : distance 

d : mean separation 
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球諧函數： 

/ 2 2

(2 1)( )! ( , ) (cos )
4 ( )!

cos
( 1)( ) (1 ) ( 1)    
2 !

   Associated  Legendre function

m im
lm ij ij l

m l m
m m l

l l l m

l l mY P e
l m

x
dP x x x

l dx

ϕθ ϕ θ
π

θ
+

+

+ −
=

+

=

−
= − −

 

 

座標轉換： 

                

將所有鍵結粒子的球諧函數相加作平均： 

ˆ ˆ( ) ( ) ( , )lm ij lm ij lm ij ijQ r Q r Y θ ϕ= < > = < >  

min

all bond

N

1

( , )

1 ( , )

1 ( , )
i

ij

lm ij ij

lm ij ij
bond

n

lm ij ij
i j ibond

r r

Y

Y
N

Y
N

θ ϕ

θ ϕ

θ ϕ
= >

<

< >

=

=

∑

∑ ∑

 

                        N : 系統中所有粒子數 

                        ni : 第 i 粒子鍵結的粒子數 

                      Nbond : 系統中所有鍵結的粒子數 

(3)

y 

θ

φ  

 z 

x 

ijr  

i 

j 

2 2 2

1

1

( , , )

cos cos

tan tan

ij ij ij ij ij ij ij ij

ij ij
ij ij

ij ij

ij ij
ij ij

ij ij

r x y z r x y z

z z
r r

y y
x x

θ θ

φ φ

−

−

= = + +

  
= ⇒ =     


 

= ⇒ =    
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(6)

(5)

而 ˆ( )lm ijQ r 與座標軸的選擇有關，所以選擇旋轉不變性的序參數(Rotationally 

invariant order parameter) lQ  

1
224  

2 1

m l

l lm
m l

Q Q
l
π =

=−

 
=  + 

∑  

通常， lQ 會隨著系統的晶體結構增加而成長。對於理想晶體 lQ 的極限值與 l值的

選擇以及晶格型態有關，如下表所示 

 

所以 lQ 的值，隨著系統從無規則結構到理想的晶體而不同。參考文獻[3] 

 

C. 區域性的方向序參數 (Local orientational order parameter) 

我們可以延伸之前判斷整體性方向序參數的方法，用來判斷固體堆垛(solid 

cluster)。參考文獻[3] 

我們定義區域方向序參數 ( )lmq i 描述在粒子 i附近的區域結構， 

1

1( ) ( , )
in

lm lm ij ij
ji

q i Y
n

θ φ
=

≡ ∑  

從(4)式，我們可以建構局部性的不變量： 

1 / 2
24( ) ( )

2 1

l

l lm
m l

q i q i
l
π

= −

 
≡  + 

∑  

由於 ( )lmq i 在固態或液態皆不為零，所以 ( )lq i 也不為零。不過對於 global order 

parameter，Q6在液態時平均後就會趨近於零，是因為 6 ( )mq i 是無序(incoherence)

的相加。在固態時，因為一致性(coherence)的相加，使結果不為零。我們使用 local 

order parameter的 coherence來判斷粒子之間的相連性。 

(4)
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(7)

(8)

對每顆 i而言，我們歸一(2×6+1)維的複數向量 q6(i)，其分量為： 

 6
6 1/ 26 2

6
6

( )( )
( )

m
m

m
m

q iq i
q i

=−

≡
 
 
 
∑

 

我們定義 i , j 附近粒子向量 q6的內積為 

 
6

*
6 6 6 6

6
( ) ( ) ( ) ( )m m

m
i j q i q j

=−

⋅ ≡ ∑q q  

藉由 6 6( ) ( ) 1i j⋅ =q q 的意義，兩向量同方向則內積為 1，即在系統中的粒子 i及粒

子 j區域性結構次序相同。因為是複數向量，兩向量內積後如(8)式，虛數部分會

相消，只剩實數部份，所以我們定義 i , j粒子的內積超過 0.5門檻值，則 i , j粒

子將視為有關連的(“connected”)，即區域結構次序相似。在固態，我們可以很清

楚的知道所有粒子幾乎是和其他粒子有相似結構次序，它們相加會產生不為零的

lmQ 。 

如果使用(8)式判斷標準，在固態時，每顆粒子皆會相連，形成同一堆垛

(cluster)。若對於附近只有一顆粒子的 bond-order次序相似，是不足以成為 solid 

cluster。在液態時，與附近一顆粒子 bond-order是次序相似的情形常常發生，因

此它們也會被視為有關連的。畢竟在液態時相連的數目如期望的比在固態時少，

所以可以藉由此 local orientational order parameter的定義和複數向量的內積門檻

值來找出在液態內堆垛(cluster)分佈情形。 
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(10)

(9)

第三章 

分子動力學模擬 (Molecular dynamics simulation簡稱MD) 

目前我們先研究在較簡單的 Lennard-Jones 2n-n (LJ2n-n)系統中，球形對稱粒

子的三種基本的序參數形式。 

Lennard-Jones 2n-n pair potential model： 
2

( ) 4
n n

U r
r r
σ σ

ε
    = −    
     

 

我們利用(9)式的 LJ2n-n位能作為模擬的位能，將 LJ2n-n位能中的 ,σ ε分別視為

系統的長度及能量單位。透過這兩個基本單位量與粒子質量 m，我們定義
2 1/ 2

0 ( / )t mσ ε= 。所以經過化約後的 LJ2n-n位能變為 

2
* *

* *

1 1( ) 4
n n

U r
r r

    = −    
     

 

依據下表，分別列出粒子質量、系統長度、密度、溫度以及時間的化約量。 

 

系統參數 化約定義 
粒子質量 * / 1m m m= =  
化約長度 * /r r σ=  
化約密度 * 3 3 /N Vρ ρσ σ= =  
化約溫度 * /BT k T ε=  
化約時間 *

0/t t t=  
 

假想在一個正方形的封閉盒子中有 N個粒子在其中運動，且粒子運動滿足

週期性邊界條件。藉由已知的 LJ2n-n位能，利用分子動力學模擬粒子在此系統

中的運動情形，進而產生所需的系統組態。在我們模擬的系統中，我們採用的演

算法為 Verlet演算法，其細節可見參考文獻[6]。我們模擬的條件為在化約溫度

T*=1.4、粒子數 N=256，分別做 LJ 2n-n位能中 n=6、n=12、n=18系統，化約密

度從ρ∗=0.1到ρ∗=1.4的粒子運動模擬。 

在模擬中，粒子運動的每一步時間間隔為 0.001t0，在低化約密度 0.5以下，

我們讓系統先歷經 500000步的模擬過程來確定系統已達平衡狀態，才開始每隔

100步取一組系統組態，總共取 8000組做平均。而在化約密度 0.6以上，系統經
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(11)

過壓縮模擬過程而達到所需密度時，再經過 1000000步達到平衡，才開始每隔

100步取一組系統組態，總共取 2000組做平均。模擬的過程中，由於我們採用

的是周期性邊界條件，所以粒子之間的最遠距離差不多是盒子的邊長。而盒子的

大小與我們所選取的粒子數目及密度有關如(11)式所示，所以當粒子數固定時，

密度越低所需的盒子就越大，這就是為何密度較低系統的徑向分佈函數有較長距

離結果的原因。如表一所示。 

( )

* 3 3 3 3

1/3* *

/ /

/

N V N L

L N

ρ ρσ σ σ

ρ

= = =

=
 

                    L* :方形盒子邊長 

表一：化約密度與盒子長度關係 

N=256 
ρ∗ 0.1 0.2 0.3 0.4 0.5 0.6 0.7 
L* 13.6798 10.8577 9.4850 8.6177 8.0 7.5283 7.1512 

 
N=256 

ρ∗ 0.8 0.9 1.0 1.1 1.2 1.3 1.4 
L* 6.8399 6.5766 6.3496 6.1510 5.9752 5.8179 5.6759 
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第四章 

結果分析 

我們將 LJ 2n-n系統模擬而產生的系統組態進行運算，與被發表的模擬結果

[2]做比較。 

而參考文獻[2]所模擬的系統為平移後的 Lennard-Jones位能

(shifted-Lennard-Jones potential)： 

12 6

( ) ( ) ( ) ( ) for 
( )

0 for 

( ) 4

c c c csf

c

u r u r r r u r r r
u r

r r

u r
r r
σ σ

ε
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(一) 徑向分佈函數與平移序參數(Translational order parameter) 

在圖(二)(三)(四)中有我們在 T*=1.4，LJ 2n-n系統中 n=6、12、18時所計算

的徑向分佈函數，化約密度從 ρ∗=0.1到 ρ∗=1.4。經過(2)式的尺度轉換下，產生

以 s為單位的徑向分佈函數 g(s)，如圖(二)(三)(四)所示，再將尺度轉換後的徑向

分佈函數 g(s)代入(2)式作積分計算 t值，積分範圍從 0到 Sc=3.5。而圖(五)為參

考文獻[2]模擬計算出來(translational order parameter)，從圖中可觀察到

translational order parameter的行為，在固定溫度下，translational order parameter

隨著密度增加而增加，在固定密度下，translational order parameter隨著溫度增加

而減小。在晶體狀態的部份，translational order parameter明顯的隨著溫度增加而

減少，但在液態的部分，則較沒有明顯變化。在相變臨界範圍附近，translational 

order parameter相對地保持不變，這顯示 translational order parameter的定義不易

受臨界波動而引起 g(r)長距離行為的影響。 

對照我們計算的結果，如圖(六)所示，在 LJ 2n-n系統中 n=6、12、18固定

T*=1.4下，大致上的行為也和圖(五)結果相似，即 translational order parameter會

隨密度增加而增加。對於不同位能系統，不管是 LJ 2n-n系統中 n=6、12、18，

在密度 ρ∗=1.0和 ρ∗=1.1 間 translational order parameter也有較明顯的增加。而

且在圖(六)中，比較不同 n的系統，可觀察到在密度ρ∗〜0.5以下，n=6的系統其

translational order parameter比 n=12、18的系統較大，這可能跟 n=6的系統有較
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長距離的吸引作用部份有關，而密度ρ∗〜0.5以上，變成 n=12、18系統的

translational order parameter較大。 

在密度ρ∗ >1.1的固態部份，因為 n越大的系統，排斥作用越大，所以

translational order parameter有明顯的不同，n=18系統的 translational order 

parameter是最大的，表示因為排斥作用部分使粒子結構排列有序。所以固態結

構會受排斥作用影響。 

 

(二) 方向序參數 (Orientational order parameter) 

圖(七)為參考文獻[2]模擬計算 l為雙數時的 Ql，從圖中可發現當 l=4、6、10、

12時，在結晶態的 fcc次序相對於液態有明顯的變化，並隨著密度增加而增加。

在圖中較顯著的部份是在液態與晶體的變換時(fluid-crystal transition)，有不連續

的 Ql躍增，尤其 l=6的 orientational order parameter有最明顯的變化，因為 Q6值

在晶體與液態之間產生最大的不同，所以我們只選擇計算 l=6的 orientational 

order parameter。而且由圖(七)可以注意到在液態剛開始的低密度，orientational 

order parameter隨密度增加而減小，對於 l=6、8、12在ρ∗〜0.6，Ql是最小值。

而在低密度之所以與高密度的 orientational order parameter隨著密度增加而增加

的行為不同，反應出在 Lennard-Jones系統中吸引作用的影響。 

圖(八)為參考文獻[2]模擬計算不同溫度的 orientational order parameter，由圖

中可發現不同的溫度在液態時有大致相同的 orientational order parameter的行

為，在ρ∗〜0.6，Q6是最小值，其密度以下的 orientational order parameter隨密度

增加而減小，其餘皆隨密度增加而增加，尤其在晶體有較明顯的增加，而且於液

態與晶體的變換時(fluid-crystal transition)也有不連續的躍增值，我們可以從

orientational order parameter判斷出是否有相變。 

圖(九)(a)(b)(c)是我們計算在 T*=1.4不同的系統隨密度變化的 orientational 

order parameter，由圖上可觀察到在液態部分的 orientational order parameter行為

與圖(八)相似，在液態部分的低密度，也有最小值出現在ρ∗〜0.6，而在液態與晶

體的變換時(fluid-crystal transition)也有不連續的躍增值，表示在ρ=1.1時已有相

變。只是在晶體的部份，如果為理想的晶體結構，則 orientational order parameter

會隨著密度增加而增加，且會趨近一個極限值，如圖(八)所示。但我們的晶體部

份顯然還未達到很完美的晶體結構，所以無法隨著密度增加而增加。但是從
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orientational order parameterc還是可以清楚的何時會發生相變。 

如果將不同系統的 orientational order parameter放在一起比較，如圖(九)(d)，

可以發現在液態時也幾乎在同一曲線上，而在晶體部份，可以發現的是皆同在另

一區域。 

 

(三) Order map 

依參考文獻[2]，如果將沿著不同狀態的 orientational order parameter和

translational order parameter的計算構成一個 order map，如圖(十)所示。從圖(十)

可看出不同溫度的液態與晶體會分別集結成不同曲線，由此可判斷出這兩個序參

數都與系統的平衡狀態息息相關，即這兩個序參數不是獨立變數，也可由此更清

楚判斷相變狀態。 

我們將不同系統的 order map如圖(十一)做比較，可以觀察出不同系統的液

體與固態會各別集結成不同區域，液態部分幾乎集結成一條曲線，而固態部分雖

然沒有形成一條曲線，但是仍可清楚看到固態與液態分別屬於不同區域，所以還

是可以明確的判斷相變。 

 

(四) 區域性的方向序參數(Local orientational order parameter) 

計算出不同系統 Local orientational order parameter隨著密度增加粒子結構變

化，在ρ∗=0.4以下低密度，以 8000組系統組態作平均，而其他密度以 2000組系

統作平均。若將 i , j粒子的內積如(9)式門檻值定為 0.5，則如圖(十二)(十三)(十

四)所示，cluster的數目會隨著密度增加，且每組 cluster的粒子也會隨著密度增

加。在高密度ρ∗=1.1以上，可以觀察到每組 cluster的粒子明顯變多，符合我們討

論整體性的 orientational order parameter計算結果，在化約密度ρ∗=1.1以上開始結

晶，粒子排列有序，所以最後幾乎所有粒子皆聚集成一大 cluster。 

以 LJ n=6的系統為例，若將 i , j粒子的內積如(9)式門檻值提高為 0.7，可發

現在低密度時，組成 cluster的粒子會大幅減少，在化約密度ρ∗=1.0時，最多不超

過 35顆粒子，而門檻值定為 0.5的 cluster，最多卻有到 145顆粒子，如圖(十五)

所示。但在高密度時，cluster的分佈卻更廣，所以由此可知，系統的結構次序還

不是最理想晶體。但是若將門檻值提高為 0.9，則在化約密度ρ∗=1.0以下，幾乎

都沒有2顆粒子以上的 cluster。將化約密度ρ∗=1.1以上的 local structure如圖(十六)
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與整體性的 orientational order parameter比較，可觀察在ρ∗=1.1時，從 local structure

可知 orientational order parameter之所以較大(Q6=0.347971)是因為在此密度時的

cluster較平均分佈在粒子數較多的區域，所以會使整體性的 orientational order 

parameter較高，而ρ∗=1.2時的 local structure卻集中在粒子數較少的 cluster，所以

orientational order parameter會相對變小(Q6=0.330839)。 
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第五章 

結論 

我們研究 Lennard-Jones 2n-n系統的結構次序，從我們的結果知道，使用我

們定義的 order parameter的形式可以量化結構次序，由 global order parameters所

組成的 order map提供一個新的研究結構次序的方法，我們的結果也顯示了不同

Lennard-Jones 2n-n 系統的液態和固態都會各別集中在不同區域，所以可以很清

楚地知道何時發生相變。而從 order map的分析可知 orientational order parameter

和 translational order parameter對於我們所研究的系統而言，不是各自獨立不相關

變數。而且我們的結果證明了在 order map 空間裡，簡單的系統 (例如

Lennard-Jones 2n-n系統)會被限定在定義明確的區域上，改變系統的位能只會使

曲線平移。 

我們還討論了 local orientational parameter，可藉由計算 local orientational 

parameter 來觀察 cluster 的變化，由結果可知當最後成為晶體時，所有粒子皆會

有序排列，系統中所有粒子會形成同 cluster，所以從 local orientational parameter

的計算也可觀察到區域性結構變化。 

目前結構次序的量化只研究簡單系統，希望以後可以延伸到更複雜的系統，

而且應用在研究水的結構上。 
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圖一、徑向分佈函數 g(r) 和 r關係圖，T*=1.4，ρ∗=0.7。 

直線的標示為粒子徑向分布函數第一個最小值 minr 。 
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圖二  LJ 2n-n系統 n=6，T*=1.4，不同密度的徑向分佈函數圖 g(r)以及 

      轉換尺度所得的徑向分佈函數圖 g(s)。 
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圖三 LJ 2n-n系統 n=12，T*=1.4，不同密度的徑向分佈函數圖 g(r)以及轉換尺度   

     所得的徑向分佈函數圖 g(s)。 
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圖四 LJ 2n-n系統 n=18，T*=1.4，不同密度的徑向分佈函數圖 g(r)以及轉換尺度   

     所得的徑向分佈函數圖 g(s)。 
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圖五 參考文獻[2]，不同溫度下，隨著不同密度所得 translational order parameter。 
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圖六 LJ 2n-n系統，不同的 n，隨著不同密度所得 translational order parameter t。 
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圖七 參考文獻[2]，在 T=1.5下，不同 l，隨著不同密度變化的 orientational order  

     parameter Ql。 

 

 

 

 

 

 

 

 



 

 22 

 

 

 

 
 

圖八 參考文獻[2]，l=6，在不同溫度下，隨著不同密度變化的 orientational order     

     parameter Q6。 

 

 

 

 

 

 

 



 

 23 

 

 

 

 
圖九 LJ 2n-n系統，l=6，T*=1.4，(a)(b)(c)分別為 n=6、n=12、n=18，隨著不同

密度變化的 orientational order parameter Q6。(d)不同 n系統的 orientational 

order parameter Q6。 
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圖十 參考文獻[2]，不同溫度，以 x軸為 orientational order parameter Q6，y軸為    

     translational order parameter τ 的 order map圖。 
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圖十一 LJ 2n-n系統，T*=1.4，(a)(b)(c)分別為 n=6、n=12、n=18的 order map。

(d)不同 n系統的 order map。 
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圖十二 LJ 2n-n系統，T*=1.4，n=6，不同密度的 local structure。M為一個 cluster    

       粒子數，P(M)是有M顆粒子的 cluster數目。 
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圖十三 LJ 2n-n系統，T*=1.4，n=12，不同密度的 local structure。M為一個 cluster    

       粒子數，P(M)是有M顆粒子的 cluster數目。 
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圖十四 LJ 2n-n系統，T*=1.4，n=18，不同密度的 local structure。M為一個 cluster    

       粒子數，P(M)是有M顆粒子的 cluster數目。 
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圖十五 LJ 2n-n系統，T*=1.4，n=6，不同密度的 local structure。M為一個 cluster    

       粒子數，P(M)是有M顆粒子的 cluster數目。 

       黑色圓圈標示為 6 6( ) ( ) 0.5i j⋅ >q q  

       紅色方形標示為 6 6( ) ( ) 0.7i j⋅ >q q  
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圖十六 LJ 2n-n系統，T*=1.4，n=6，不同密度的 local structure。M為一個 cluster    

       粒子數，P(M)是有M顆粒子的 cluster數目。 

       連結門檻值： 6 6( ) ( ) 0.9i j⋅ >q q  
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圖十七 LJ n=6系統，T*=1.4，ρ∗=1.0，含有 152顆粒子的 cluster(藍色)與其他粒     
       子(白色)共 256顆在週期性邊界盒子裡所呈現的 3D立體圖。 

 
 

圖十八 圖十七中有 152顆粒子的 cluster 3D立體圖。 
       紅色粒子為受到邊界條件影響，看起來似乎沒有鍵結，實際上有鍵結。 
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圖十九 圖十八的粒子鍵結骨架 3D立體圖，可看出有許多三角形結構連結。 

 
圖二十 將圖十九左下角約 30顆粒子單獨取出，更清楚看到層狀排列結構。 

 
圖二十一 為圖二十的粒子鍵結骨架，幾乎都是由三角形結構所組成。 
 


