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摘要： 

采用等压分子动力学模拟方法，研究了从晶相到液相不同温度下RbCl体系的结构和性质．等压模拟给出与等客模

拟一致的平衡性质、输运性质和结构特征．键序参数计算表明，在不计及导热过程情形下，体系在振荡弛豫时间量

级内完成熔化过程．由于不需要密度数据，等压模拟有望发展成为材料设计中的一种手段 
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