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Àêòóàëüíîñòü òåìû. Äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ ìåõàíèêè, â êîòîðûõ ïî òîéèëè èíîé ïðè÷èíå íàðóøàåòñÿ ñïëîøíîñòü ìàòåðèàëà, íà ïðàêòèêå ÷àñòî ïðè-ìåíÿþòñÿ äèñêðåòíûå ñïîñîáû îïèñàíèÿ, îñíîâàííûå íà ìåòîäàõ ìîëåêóëÿðíîéäèíàìèêè è äèñêðåòíûõ ýëåìåíòîâ. Ïðè ýòîì âàæíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ, ïî-ëó÷åííûõ äèñêðåòíûìè ìåòîäàìè, ñ àíàëîãè÷íûìè ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìèíà îñíîâå õîðîøî ðàçðàáîòàííîãî àïïàðàòà ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä. Ïðèìå-ðîì ñòðóêòóð, äëÿ îïèñàíèÿ êîòîðûõ ïðèìåíÿþòñÿ êàê äèñêðåòíûå, òàê è êîí-òèíóàëüíûå ïîäõîäû, ÿâëÿþòñÿ íàíîñòðóêòóðû. Íåîáõîäèìîñòü ñîãëàñîâàíèÿäèñêðåòíîãî è êîíòèíóàëüíîãî ïîäõîäîâ äåëàåò àêòóàëüíîé ïðîáëåìó îïðåäå-ëåíèÿ ýêâèâàëåíòíûõ òåðìîìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ, òàêèõ êàê òåíçîðû íà-ïðÿæåíèé è âåêòîð òåïëîâîãî ïîòîêà, äëÿ äèñêðåòíûõ ñèñòåì.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïîäõîä ê îïðåäåëåíèþ ýêâèâàëåíòíûõ òåðìîìåõàíè÷å-ñêèõ ïàðàìåòðîâ ðàçðàáàòûâàåòñÿ íà ïðèìåðå èäåàëüíûõ êðèñòàëëîâ. Èäåàëü-íûå êðèñòàëëû, ñ îäíîé ñòîðîíû, ÿâëÿþòñÿ óäîáíîé ìàòåìàòè÷åñêîé ìîäåëüþ,ïîçâîëÿþùåé ïðîâîäèòü àíàëèòè÷åñêèå âûêëàäêè. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ñ ðàçâè-òèåì íàíîòåõíîëîãèé ñòàíîâèòñÿ âîçìîæíûì ñîçäàíèå ïðàêòè÷åñêè áåçäå�åêò-íûõ êðèñòàëëîâ, áëèçêèõ ê èäåàëüíûì. Â ÷àñòíîñòè, ïåðñïåêòèâíûì ìàòåðèà-ëîì ñ íèçêîé ïëîòíîñòüþ äå�åêòîâ ÿâëÿåòñÿ ãðà�åí.Ïîäõîä ê îïðåäåëåíèþ ýêâèâàëåíòíûõ òåðìîìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ìî-æåò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ èíòåðïðåòàöèè è âåðè�èêàöèè ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åí-íûõ ìåòîäàìè ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè è äèñêðåòíûõ ýëåìåíòîâ. Çàäà÷à èí-òåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ âîçíèêàåò ïðè ðåøåíèè äèñêðåòíûìè ìåòîäàìè çàäà÷,òðåáóþùèõ ðàññìîòðåíèÿ òàêæå ìåòîäàìè êîíòèíóàëüíîé ìåõàíèêè. Êðîìå òî-ãî, îïðåäåëåíèå ýêâèâàëåíòíûõ òåðìîìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ íåîáõîäèìî ïðèïîñòðîåíèè çàêîíîâ âçàèìîäåéñòâèÿ â äèñêðåòíûõ ñðåäàõ (àòîìàðíûõ, ãðàíóëè-ðîâàííûõ, ñûïó÷èõ è ò.ï.) Â ÷àñòíîñòè, â äàííîé ðàáîòå ïðîâîäèòñÿ ïîñòðîåíèåïîòåíöèàëà äëÿ îïèñàíèÿ ìåõàíè÷åñêèõ ñâîéñòâ ãðà�åíà.Îïðåäåëåíèå ýêâèâàëåíòíûõ òåðìîìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ äèñêðåòíûõñèñòåì âàæíî òàêæå ïðè ðåøåíèè çàäà÷ ìåõàíèêè äå�îðìèðóåìîãî òâåðäîãîòåëà ñâÿçàííûìè äèñêðåòíî-êîíòèíóàëüíûìè ìåòîäàìè. Â îñíîâó äàííûõ ìå-òîäîâ ïîëîæåíî ïðåäñòàâëåíèå ìîäåëèðóåìîãî îáúåêòà â âèäå äâóõ ÷àñòåé, îäíàèç êîòîðûõ îïèñûâàåòñÿ äèñêðåòíûìè ìåòîäàìè, à äðóãàÿ � êîíòèíóàëüíûìè.Ïðè ýòîì äëÿ êîððåêòíîãî ñîïðÿæåíèÿ óêàçàííûõ ÷àñòåé íåîáõîäèìî âû÷èñëå-íèå ýêâèâàëåíòíûõ òåðìîìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ äèñêðåòíîé ñèñòåìû â îá-ëàñòè ñîïðÿæåíèÿ.Äðóãîé âàæíîé ïðîáëåìîé ìåõàíèêè äå�îðìèðóåìîãî òâåðäîãî òåëà, äëÿðåøåíèÿ êîòîðîé ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû âûðàæåíèÿ äëÿ ýêâèâàëåíòíûõ òåð-ìîìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ, ÿâëÿåòñÿ óòî÷íåíèå ñóùåñòâóþùèõ è êîíñòðóèðî-âàíèå íîâûõ îïðåäåëÿþùèõ ñîîòíîøåíèé (óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ). Îïðåäåëÿþ-ùèå ñîîòíîøåíèÿ íåîáõîäèìû äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïîâåäåíèÿ ñïëîøíûõ ñðåäïðè ðàçëè÷íûõ òåðìîìåõàíè÷åñêèõ âîçäåéñòâèÿõ.Òàêèì îáðàçîì, ðàçðàáîòêà ïîäõîäîâ ê îïðåäåëåíèþ ýêâèâàëåíòíûõ òåð-ìîìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ èäåàëüíûõ êðèñòàëëîâ ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíîé ïðî-áëåìîé ñîâðåìåííîé ìåõàíèêè äå�îðìèðóåìîãî òâåðäîãî òåëà.
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Ìåòîäèêà èññëåäîâàíèÿ. Îñíîâíûì ìåòîäîì èññëåäîâàíèÿ, èñïîëüçó-åìûì â äàííîé äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå, ÿâëÿåòñÿ ìåòîä äèíàìèêè ÷àñòèö (â÷àñòíîñòè, ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè), îñíîâàííûé íà ïðåäñòàâëåíèè âåùåñòâàâ âèäå ñîâîêóïíîñòè âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìàòåðèàëüíûõ òî÷åê èëè òâåðäûõòåë, ïîâåäåíèå êîòîðûõ îïèñûâàåòñÿ çàêîíàìè êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè. Äàí-íûé ìåòîä èñïîëüçóåòñÿ â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå êàê äëÿ àíàëèòè÷åñêèõ âû-êëàäîê (îïðåäåëåíèÿ ñâÿçè ýêâèâàëåíòíûõ òåðìîìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ñïàðàìåòðàìè äèñêðåòíîé ñèñòåìû, ïîëó÷åíèÿ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ), òàê è äëÿêîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ (â ÷àñòíîñòè, äå�îðìèðîâàíèÿ è ðàçðóøåíèÿãðà�åíà).Öåëü ðàáîòû. Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ïîäõîäîâ êîïðåäåëåíèþ ýêâèâàëåíòíûõ òåðìîìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ èäåàëüíûõ êðè-ñòàëëîâ ïðè ðàçëè÷íûõ âèäàõ ìåæàòîìíûõ âçàèìîäåéñòâèé.Íàó÷íóþ íîâèçíó ðàáîòû ñîñòàâëÿþò ñëåäóþùèå ðåçóëüòàòû, âû-íîñèìûå íà çàùèòó:1. �àçâèò ïîäõîä ê îïðåäåëåíèþ ýêâèâàëåíòíûõ òåðìîìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåò-ðîâ èäåàëüíûõ êðèñòàëëîâ ñ ïðîèçâîëüíûìè ìíîãî÷àñòè÷íûìè âçàèìîäåé-ñòâèÿìè. Ïîëó÷åíû âûðàæåíèÿ, ñâÿçûâàþùèå òåíçîð íàïðÿæåíèé Êîøè,òåíçîð íàïðÿæåíèé Ïèîëà è âåêòîð òåïëîâîãî ïîòîêà ñ ïàðàìåòðàìè êðè-ñòàëëà íà ìèêðîóðîâíå. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ñ àíàëîãè÷íûìè âûðàæåíè-ÿìè, èñïîëüçóåìûìè â ëèòåðàòóðå.2. �àçâèò ïîäõîä ê ïîëó÷åíèþ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ èäåàëüíûõ êðèñòàëëîâ,îñíîâàííûé íà èñïîëüçîâàíèè âûðàæåíèé äëÿ ýêâèâàëåíòíûõ òåðìîìåõà-íè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ. Äëÿ êðèñòàëëîâ ñ ïàðíûìè ñèëîâûìè âçàèìîäåé-ñòâèÿìè âûâåäåíî óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ â �îðìå Ìè-�þíàéçåíà. Ïîëó÷åíîóòî÷íåííîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ, íåëèíåéíîå ïî òåïëîâîé ýíåðãèè. Ïðîâå-äåíî ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ èçâåñòíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíû-ìè äàííûìè.3. Ïðîâåäåíî îáîáùåíèå ïðåäëîæåííîãî ïîäõîäà ê îïðåäåëåíèþ ýêâèâàëåíò-íûõ òåðìîìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ èäåàëüíûõ êðèñòàëëîâ íà ñëó÷àé ìî-ìåíòíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Ïîëó÷åíû âûðàæåíèÿ, ñâÿçûâàþùèå òåíçîð íà-ïðÿæåíèé, òåíçîð ìîìåíòíûõ íàïðÿæåíèé è âåêòîð òåïëîâîãî ïîòîêà ñïàðàìåòðàìè êðèñòàëëà íà ìèêðîóðîâíå.4. �àçðàáîòàí ìîìåíòíûé ïîòåíöèàë, ïîçâîëÿþùèé ïðîâîäèòü òðåõìåðíîåìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ äå�îðìèðîâàíèÿ è ðàçðóøåíèÿ ãðà�åíà ìåòîäîììîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ïîëó÷åíû àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ, ñâÿçûâàþ-ùèå ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà ñ õàðàêòåðèñòèêàìè óãëåðîä-óãëåðîäíîé ñâÿçè.5. Ïðîâåäåíà êàëèáðîâêà ïàðàìåòðîâ ìîìåíòíîãî ïîòåíöèàëà ñ èñïîëüçîâà-íèåì ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äå�îðìèðîâàíèÿ è ðàç-ðóøåíèÿ ãðà�åíà ïðè îòñóòñòâèè òåïëîâîãî äâèæåíèÿ è ïðè òåìïåðàòó-ðå 300K. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðåäëîæåííûé ïîòåíöèàë ïîçâîëÿåò îïèñàòü âñåóïðóãèå è ïðî÷íîñòíûå õàðàêòåðèñòèêè ãðà�åíà â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòèýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. 3



Äîñòîâåðíîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ. Äîñòîâåðíîñòü ðå-çóëüòàòîâ äîñòèãàåòñÿ èñïîëüçîâàíèåì àïðîáèðîâàííûõ �èçè÷åñêèõ ìîäåëåé,ñðàâíåíèåì ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ïðèìåíåíèåì ñîâðåìåííûõ ìåòî-äîâ è âû÷èñëèòåëüíûõ ñðåäñòâ è èçâåñòíûõ ìåòîäèê ìîäåëèðîâàíèÿ, èñïîëü-çîâàíèåì ïðè âû÷èñëåíèÿõ òåñòîâûõ ìîäåëåé, äîïóñêàþùèõ òî÷íîå àíàëèòè÷å-ñêîå ðåøåíèå.Ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðàáîòû.Ïîëó÷åííûå âûðàæåíèÿ äëÿýêâèâàëåíòíûõ ìàêðîïàðàìåòðîâ ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ âåðè�èêàöèè,òðàêòîâêè è ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâà-íèÿ ñ ðàñ÷åòàìè íà îñíîâå ìåõàíèêè ñïëîøíûõ ñðåä. Äàííûå âûðàæåíèÿ ïîçâî-ëÿþò âû÷èñëÿòü â õîäå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî èëè äèñêðåòíî-ýëåìåíòíîãîìîäåëèðîâàíèÿ ýêâèâàëåíòíûå ïàðàìåòðû â êðèñòàëëàõ ñ ïðîèçâîëüíûìè ìíî-ãî÷àñòè÷íûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè. Ïîëó÷åííûå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ìîãóò áûòüèñïîëüçîâàíû â ïàêåòàõ ïðèêëàäíûõ ïðîãðàìì, òàêèõ êàê, íàïðèìåð LS-DYNA,äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ âûñîêîñêîðîñòíûõ ïðîöåññîâ â äå�îðìèðóåìûõ òâåðäûõ òå-ëàõ ìåòîäîì êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ. Ìîìåíòíûé ïîòåíöèàë, ïðåäëàãàåìûé â ðà-áîòå ìîæåò ïðèìåíÿòüñÿ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïîâåäåíèÿ ãðà�åíà è ïðî÷èõ óãëå-ðîäíûõ íàíîñòðóêòóð ñ sp2 ãèáðèäèçàöèåé ïðè ðàçëè÷íûõ �èçèêî-ìåõàíè÷åñêèõâîçäåéñòâèÿõ. Â ÷àñòíîñòè, ýòî ìîæåò ïîòðåáîâàòüñÿ ïðè ðàçðàáîòêå ãðà�åíî-âûõ íàíîðåçîíàòîðîâ. Ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðàáîòû ïîäòâåðæäàåòñÿ óñïåø-íûì ïðèìåíåíèåì äàííîãî ïîòåíöèàëà äëÿ ðåøåíèÿ ïðèêëàäíûõ çàäà÷, òàêèõêàê èññëåäîâàíèå äå�îðìèðîâàíèÿ è ðàçðóøåíèÿ ãðà�åíà ïðè ðàñòÿæåíèè.Àïðîáàöèÿ ðàáîòû. �åçóëüòàòû ðàáîòû äîêëàäûâàëèñü íà ñåìè-íàðàõ Èíñòèòóòà ïðîáëåì ìàøèíîâåäåíèÿ �ÀÍ (Ñàíêò-Ïåòåðáóðã), êà�åäðû�Òåîðåòè÷åñêàÿ ìåõàíèêà� ÑÏá�ÏÓ, Èíñòèòóòà �åîõèìèè è Àíàëèòè÷åñêîé Õè-ìèè èì. Â.È. Âåðíàäñêîãî �ÀÍ (Ìîñêâà), à òàêæå íà âñåðîññèéñêèõ è ìåæäó-íàðîäíûõ êîí�åðåíöèÿõ: �Advan
ed Problems in Me
hani
s� (Ñàíêò-Ïåòåðáóðã,2005, 2006, 2007, 2008, 2010, 2011), Âñåðîññèéñêèé ñúåçä ïî òåîðåòè÷åñêîé èïðèêëàäíîé ìåõàíèêå (Íèæíèé Íîâãîðîä, 2006), XVI Âñåðîññèéñêàÿ øêîëà-êîí�åðåíöèÿ ìîëîäûõ ó÷åíûõ �Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå â åñòåñòâåí-íûõ íàóêàõ� (Ïåðìü, 2007), The Sixth International 
onferen
e on EngineeringComputational Te
hnology (Gree
e, Athens, 2008), Âñåðîññèéñêàÿ êîí�åðåíöèÿ�Ïðîáëåìû íåëèíåéíîé ìåõàíèêè äå�îðìèðóåìîãî òâåðäîãî òåëà� (Ïåðìü, 2008),Ïåðâàÿ íàó÷íî-òåõíè÷åñêàÿ êîí�åðåíöèÿ ìîëîäûõ ñïåöèàëèñòîâ ÎÀÎ �ÊÁ-ÑÌ� (Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, 2009), Workshop on Mole
ular Dynami
s (UK, Warwi
k,2009), IUTAM Symposium on �The Vibration Analysis of Stru
tures with Un
ertain-ties� (St. Petersburg, 2009), Joint US-Russian 
onferen
e �Advan
es in MaterialS
ien
e� (Cze
h Republi
, Prague, 2009), Ìåæäóíàðîäíàÿ íàó÷íî-ïðàêòè÷åñêàÿêîí�åðåíöèÿ �Íåäåëÿ íàóêè ÑÏá�ÏÓ� (Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, 2007, 2008, 2009, 2010).Ïóáëèêàöèè. Ïî òåìå äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíî 22 ðàáîòû, â òîì ÷èñ-ëå 8 ñòàòåé â èçäàíèÿõ èç ïåðå÷íÿ ÂÀÊ è ìîíîãðà�èÿõ. Ñïèñîê ïóáëèêàöèéïðèâåäåí â êîíöå àâòîðå�åðàòà.Ñòðóêòóðà è îáúåì ðàáîòû. �àáîòà ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, äâóõ ãëàâè çàêëþ÷åíèÿ. �àáîòà ñîäåðæèò 130 ñòðàíèö, 22 ðèñóíêà, ñïèñîê ëèòåðàòóðûñîäåðæèò 170 íàèìåíîâàíèé. 4



Âî ââåäåíèè äàíà îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà ðàáîòû, îáîñíîâàíà àêòóàëü-íîñòü, ïðèâåäåí îáçîð ëèòåðàòóðû, èçëîæåíà ìåòîäèêà èññëåäîâàíèÿ, ïåðå÷èñ-ëåíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû, âûíîñèìûå íà çàùèòó.Ïåðâàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà ðàçâèòèþ ïîäõîäà, ïîçâîëÿþùåãî âû÷èñ-ëÿòü ýêâèâàëåíòíûå ìàêðîñêîïè÷åñêèå òåðìîìåõàíè÷åñêèå ïàðàìåòðû èäåàëü-íûõ êðèñòàëëîâ (òåíçîðû íàïðÿæåíèé Êîøè è Ïèîëà, âåêòîð òåïëîâîãî ïîòî-êà). Îáñóæäàþòñÿ ñóùåñòâóþùèå ïîäõîäû ê ðåøåíèþ äàííîé ïðîáëåìû, îò-ìå÷àþòñÿ èõ ñèëüíûå è ñëàáûå ñòîðîíû. Ïðîâîäèòñÿ îáîáùåíèå ïðåäëîæåííî-ãî ðàíåå ïîäõîäà ê âû÷èñëåíèþ ìàêðîïàðàìåòðîâ, îñíîâàííîãî íà ïðèìåíåíèèäëèííîâîëíîâîãî ïðèáëèæåíèÿ, íà ñëó÷àé êîíå÷íîãî òåïëîâîãî äâèæåíèÿ. Âðàìêàõ äàííîãî ïîäõîäà âûâîäÿòñÿ âûðàæåíèÿ, ñâÿçûâàþùèå ìàêðîïàðàìåò-ðû ñ ïàðàìåòðàìè êðèñòàëëà íà ìèêðîóðîâíå (ðàäèóñ-âåêòîðàìè, ñêîðîñòÿìè÷àñòèö, ñèëàìè ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ). �àññóæäåíèÿ ïðîâîäÿòñÿ äëÿèäåàëüíûõ ìîíîêðèñòàëëîâ ñ ïàðíûìè ñèëîâûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè. Ïðîâîäèò-ñÿ îáîáùåíèå íà ñëó÷àé ïðîèçâîëüíûõ ìíîãî÷àñòè÷íûõ âçàèìîäåéñòâèé. Âû-âîäÿòñÿ âûðàæåíèÿ, ñâÿçûâàþùèå ìèêðî- è ìàêðîïàðàìåòðû â êðèñòàëëàõ ñïàðíûìè ìîìåíòíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè. Ïðîâîäèòñÿ ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõâûðàæåíèé äëÿ òåíçîðà íàïðÿæåíèé ñ èçâåñòíûìè àíàëîãàìè. Êðîìå òîãî, ïî-ëó÷åííûå âûðàæåíèÿ äëÿ ìàêðîïàðàìåòðîâ èñïîëüçóþòñÿ äëÿ ïîñòðîåíèÿ ìàê-ðîñêîïè÷åñêèõ îïðåäåëÿþùèõ ñîîòíîøåíèé (óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ). Ïðîâîäèò-ñÿ ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ ñ ðàñ÷åòàìè íà îñíîâå ìåòîäîâñòàòèñòè÷åñêîé �èçèêè è èçâåñòíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.Ïåðâàÿ ãëàâà ñîñòîèò èç ñåìè ïàðàãðà�îâ. Â ïåðâîì ïàðàãðà�å ïðîâî-äèòñÿ îáçîð ðàçëè÷íûõ ïîäõîäîâ ê âû÷èñëåíèþ ýêâèâàëåíòíûõ òåðìîìåõàíè÷å-ñêèõ ïàðàìåòðîâ (òåíçîðîâ íàïðÿæåíèé Êîøè è Ïèîëà, âåêòîðà òåïëîâîãî ïîòî-êà) äëÿ äèñêðåòíûõ ñèñòåì. Îáñóæäàþòñÿ ïîäõîäû, îñíîâàííûå íà ïðèìåíåíèèòåîðåìû î âèðèàëå, ëîêàëèçàöèîííûõ �óíêöèé è äëèííîâîëíîâîãî ïðèáëèæå-íèÿ. Îòìå÷àåòñÿ, ÷òî íà äàííûé ìîìåíò â ëèòåðàòóðå íå ñóùåñòâóåò åäèíîéòî÷êè çðåíèÿ, ïî ïîâîäó òîãî, êàêîìó ïîäõîäó îòäàòü ïðåäïî÷òåíèå.Â ïàðàãðà�å 1.2 ââîäÿòñÿ îñíîâíûå ãèïîòåçû è ïðåäïîëîæåíèÿ, èñïîëü-çóåìûå äëÿ ïåðåõîäà îò äèñêðåòíîé ñèñòåìû (êðèñòàëëà) ê ýêâèâàëåíòíîé ñïëîø-íîé ñðåäå. �àññìàòðèâàþòñÿ èäåàëüíûå êðèñòàëëû ïðîñòîé ñòðóêòóðû. Äëÿ ïå-ðåõîäà ê ýêâèâàëåíòíîìó êîíòèíóóìó èñïîëüçóþòñÿ îñðåäíåíèå óðàâíåíèé äâè-æåíèÿ àòîìîâ ïî âðåìåíè è äëèííîâîëíîâîå ïðèáëèæåíèå. Îïåðàòîð îñðåäíå-íèÿ ïî âðåìåíè îáîçíà÷àåòñÿ 〈〉. Ñ ïîìîùüþ äàííîãî îïåðàòîðà ëþáàÿ âåëè÷è-íà f ìîæåò áûòü ðàçäåëåíà íà ìåäëåííîì ìåíÿþùóþñÿ âî âðåìåíè è ïðîñòðàí-ñòâå îñðåäíåííóþ 〈
f
〉 è áûñòðî ìåíÿþùóþñÿ îñöèëëÿöèîííóþ èëè òåïëîâóþ f̃êîìïîíåíòû: f =

〈
f
〉
+ f̃ .Â ïàðàãðà�å 1.3 ââîäèòñÿ ñïåöèàëüíàÿ íóìåðàöèÿ àòîìîâ â êðèñòàëëå,ïîçâîëÿþùàÿ ó÷åñòü åãî ñèììåòðèþ. Âñå ñîñåäè íåêîòîðîé èñõîäíîé ÷àñòèöûïîìå÷àþòñÿ èíäåêñîì α. Ââîäÿòñÿ âåêòîðû aα, ñîåäèíÿþùèå èñõîäíóþ ÷àñòèöóñ åå ñîñåäÿìè ñ íîìåðàìè α â îòñ÷åòíîé (íåäå�îðìèðîâàííîé) êîí�èãóðàöèè.Ïðèñâîåíèå èíäåêñîâ α ïðîèçâîäèòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû âûïîëíÿëîñü òîæ-äåñòâî aα = −a−α. Òå æå âåêòîðû â àêòóàëüíîé (äå�îðìèðîâàííîé) êîí�èãóðà-5



öèè Âα ïðåäñòàâëÿþòñÿ â âèäå ñóììû îñðåäíåííîé ïî âðåìåíè êîìïîíåíòû Aαè îñöèëëÿöèîííîé êîìïîíåíòû Ãα. Îíè ñëåäóþùèì îáðàçîì âûðàæàþòñÿ ÷åðåçâåêòîðû aα è ïåðåìåùåíèÿ ÷àñòèö: Aα = aα+uα−u, Ãα = ũα− ũ, û = u+ ũ.Â ïàðàãðà�å 1.4 âûâîäÿòñÿ âûðàæåíèÿ äëÿ ýêâèâàëåíòíûõ òåíçîðà íà-ïðÿæåíèé Êîøè, òåíçîðà íàïðÿæåíèé Ïèîëà è âåêòîðà òåïëîâîãî ïîòîêà â êðè-ñòàëëå ñ ïàðíûìè ñèëîâûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ýêâèâàëåíò-íûõ òåíçîðîâ íàïðÿæåíèé ïðîâîäèòñÿ îñðåäíåíèå óðàâíåíèé äâèæåíèÿ ÷àñòèöè ïðèìåíÿåòñÿ äëèííîâîëíîâîå ïðèáëèæåíèå. Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷àþòñÿ ñëåäó-þùèå âûðàæåíèÿ äëÿ ýêâèâàëåíòíûõ òåíçîðîâ íàïðÿæåíèé Êîøè è Ïèîëà âòî÷êå, ñîâïàäàþùåé ñî ñðåäíèì ïîëîæåíèåì íåêîòîðîé îòñ÷åòíîé ÷àñòèöû
τ =

1

2V

∑

α

Aα

〈
F α

〉
, P =

1

2V0

∑

α

aα

〈
F α

〉
, (1)ãäå F α � ñèëà, äåéñòâóþùàÿ íà îòñ÷åòíóþ ÷àñòèöó ñî ñòîðîíû åå ñîñåäà íî-ìåð α; V0, V� îáúåì, ïðèõîäÿùèéñÿ íà ÷àñòèöó â îòñ÷åòíîé è àêòóàëüíîé êîí-�èãóðàöèè ñîîòâåòñòâåííî.Äëÿ âûâîäà âûðàæåíèÿ äëÿ âåêòîðà òåïëîâîãî ïîòîêà ðàññìàòðèâàåòñÿóðàâíåíèå áàëàíñà ýíåðãèè, ïðèõîäÿùåéñÿ íà îäíó ÷àñòèöó. Äàííîå óðàâíåíèå ñèñïîëüçîâàíèåì äëèííîâîëíîâîãî ïðèáëèæåíèÿ ïðèâîäèòñÿ ê âèäó àíàëîãè÷íî-ìó óðàâíåíèþ áàëàíñà ýíåðãèè ñïëîøíîé ñðåäû â ëîêàëüíîé �îðìå. Èç ñðàâíå-íèÿ äàííûõ óðàâíåíèé ïîëó÷àþòñÿ âûðàæåíèÿ äëÿ âåêòîðîâ òåïëîâîãî ïîòîêàâ îòñ÷åòíîé è àêòóàëüíîé êîí�èãóðàöèè:

h = − 1

4V0

∑

α

aα

〈
F̃ α · ( ˙̃uα + ˙̃u)

〉
, H = − 1

4V

∑

α

Aα

〈
F̃ α · ( ˙̃uα + ˙̃u)

〉
. (2)Â ïóíêòå 1.4.3 ïðîâîäèòñÿ ñðàâíåíèå ïîëó÷åííîãî âûðàæåíèÿ äëÿ òåíçî-ðà íàïðÿæåíèé Êîøè (1) ñ øèðîêî èñïîëüçóåìûìè â ëèòåðàòóðå âèðèàëüíûìòåíçîðîì íàïðÿæåíèé è òåíçîðîì íàïðÿæåíèé Õàðäè. Äëÿ ýòîãî ïðîâîäèòñÿìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå. �àññìàòðèâàåòñÿ òðåóãîëüíàÿ êðè-ñòàëëè÷åñêàÿ ðåøåòêà â äâóìåðíîì ïðîñòðàíñòâå. Âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷à-ñòèöàìè îïèñûâàåòñÿ ïîñðåäñòâîì ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà. Ó÷èòûâàþò-ñÿ òîëüêî âçàèìîäåéñòâèÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé. �àññìàòðèâàþòñÿ äâå ñåðèè êîì-ïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ. Â ïåðâîé ïðè îòñóòñòâèè òåïëîâîãî äâèæåíèÿ íà ðå-øåòêó íàêëàäûâàåòñÿ îäíîðîäíàÿ îáúåìíàÿ äå�îðìàöèÿ ñæàòèÿ, ðàâíàÿ 9.75%.Â õîäå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ âû÷èñëÿåòñÿ äàâëåíèå â ðå-øåòêå ñ èñïîëüçîâàíèåì �îðìóëû (1), ïîäõîäà Õàðäè, òåîðåìû î âèðèàëå èêëàññè÷åñêîãî îïðåäåëåíèÿ äëÿ äàâëåíèÿ. Êëàññè÷åñêèì íàçûâàåòñÿ îïðåäåëå-íèå äàâëåíèÿ ÷åðåç ñèëû, äåéñòâóþùèå íà ñòîðîíû ðàññìàòðèâàåìîãî îáðàçöà.Ïîëó÷åííûå â õîäå ìîäåëèðîâàíèÿ çíà÷åíèÿ äàâëåíèÿ â çàâèñèìîñòè îò çíà-÷åíèÿ îáúåìà V∗, ïî êîòîðîìó ïðîâîäèòñÿ îñðåäíåíèå äàâëåíèÿ, ïðèâåäåíû íàðèñ. 1. Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî äàâëåíèÿ, îïðåäåëÿåìûå íà îñíîâå �îðìóë Õàð-äè è òåîðåìû î âèðèàëå, ñóùåñòâåííî çàâèñÿò îò V∗. Âûðàæåíèå äëÿ äàâëåíèÿ,ïðåäëàãàåìîå â äàííîé ðàáîòå, â òî÷íîñòè ñîâïàäàåò ñ ðàñ÷åòîì íà îñíîâå êëàñ-ñè÷åñêîãî îïðåäåëåíèÿ è íå çàâèñèò îò V∗.Âî âòîðîì êîìïüþòåðíîì ýêñïåðèìåíòå â íåäå�îðìèðîâàííîì êðèñòàëëåïðè ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ çàäàåòñÿ òåïëîâîå äâèæåíèå. ×àñòèöàì6



ñîîáùàþòñÿ ñëó÷àéíûå íà÷àëüíûå ñêîðîñòè òàêèå, ÷òî òåìïåðàòóðà â îáðàçöåðàâíÿåòñÿ T = 0.05D/kB, ãäå D � ýíåðãèÿ ñâÿçè, kB � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìà-íà. Â õîäå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ âû÷èñëÿåòñÿ äàâëåíèåñ èñïîëüçîâàíèåì ïîäõîäîâ, ïåðå÷èñëåííûõ âûøå. Ïðè ýòîì ðåçóëüòàòû îñðåä-íÿþòñÿ ïî âðåìåíè ñ ïåðèîäîì îñðåäíåíèÿ 40T0, ãäå T0 � ïåðèîä ìàëûõ êî-ëåáàíèé ãðóçèêà ìàññîé, ðàâíîé ìàññå ÷àñòèöû, íà ïðóæèíêå ñ æåñòêîñòüþ,ðàâíîé æåñòêîñòè ñâÿçè. Äëÿ óìåíüøåíèÿ âëèÿíèÿ ìàñøòàáíîãî ý��åêòà, îáú-åì V∗ âûáèðàåòñÿ ðàâíûì 1400V0. Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿäàâëåíèÿ. Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî ñðåäíåå çíà÷åíèå äàâëåíèÿ, ðàññ÷èòàííîå ñ

�èñ. 1: Çàâèñèìîñòü äàâëåíèÿ îò îáúåìà V∗, ïî êîòîðîìó ïðîâîäèòñÿ îñðåä-íåíèå, ïðè îòñóòñòâèè òåïëîâîãî äâèæåíèÿ (ñëåâà). Çàâèñèìîñòü äàâëåíèÿ îòâðåìåíè â ðàâíîìåðíî íàãðåòîì êðèñòàëëå ïðè ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëî-âèÿõ (ñïðàâà)èñïîëüçîâàíèåì �îðìóëû (1), ñîâïàäàåò ñ äàâëåíèåì, ïîëó÷åííûì íà îñíîâåêëàññè÷åñêîãî îïðåäåëåíèÿ.Â ïàðàãðà�å 1.5 ïðîâîäèòñÿ îáîáùåíèå ïîäõîäà, èçëîæåííîãî â ïàðà-ãðà�å 1.4, íà ñëó÷àé ïðîèçâîëüíîãî ìíîãî÷àñòè÷íîãî ïîòåíöèàëà ìåæàòîì-íûõ âçàèìîäåéñòâèé. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ýíåðãèÿ, ïðèõîäÿùàÿñÿ íà ÷àñòèöó âêðèñòàëëå, îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòíîøåíèåì Π = Π({Âα}α∈Λ), ãäå {Âα}α∈Λ � ìíîæå-ñòâî âñåõ âåêòîðîâ Âα äëÿ ðàññìàòðèâàåìîé ÷àñòèöû, Λ � ìíîæåñòâî íîìåðîââñåõ ÷àñòèö, ñ êîòîðûìè âçàèìîäåéñòâóåò äàííàÿ. Â òàêîì ñëó÷àå ñèëà F α, äåé-ñòâóþùàÿ íà äàííóþ ÷àñòèöó ñî ñòîðîíû åå ñîñåäà íîìåð α, îïðåäåëÿåòñÿ ïî�îðìóëå
F α =

∂Π

∂Âα

− ∂Πα

∂Â−α(r + aα)
. (3)Äàííîå ïðåäñòàâëåíèå ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü âûðàæåíèå äëÿ ýêâèâàëåíòíûõ òåí-çîðîâ íàïðÿæåíèé Êîøè è Ïèîëà. Äëÿ ýòîãî êàê è ðàíåå ïðîâîäèòñÿ îñðåäíå-íèå óðàâíåíèé äâèæåíèÿ ÷àñòèö è ïðèìåíÿåòñÿ äëèííîâîëíîâîå ïðèáëèæåíèå.Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷àþòñÿ ñëåäóþùèå �îðìóëû äëÿ òåíçîðîâ Êîøè è Ïèîëà

P =
1

2V0

∑

α

aα

〈
Fα

〉
, τ =

1

2V

∑

α

Aα

〈
Fα

〉
, Fα

def
= 2

∂Π

∂Âα

. (4)7



Äîêàçûâàåòñÿ, ÷òî äëÿ âû÷èñëåíèÿ íàïðÿæåíèé ìîæíî èñïîëüçîâàòü è ïîëó-÷åííûå ðàíåå äëÿ ïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé �îðìóëû (1). Äëÿ ýòîãî äîñòàòî÷íîâ (1) â êà÷åñòâå îïðåäåëåíèÿ F α èñïîëüçîâàòü �îðìóëó (3). Òàêèì îáðàçîì,�îðìóëû (1) ñîâìåñòíî ñ �îðìóëîé (3) ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ âû÷èñëå-íèÿ íàïðÿæåíèé â ñèñòåìàõ ñ ïðîèçâîëüíûìè ìíîãî÷àñòè÷íûìè ïîòåíöèàëàìèâçàèìîäåéñòâèé. Âûðàæåíèå äëÿ âåêòîðà òåïëîâîãî ïîòîêà ïîëó÷àåòñÿ àíàëî-ãè÷íî òîìó êàê ýòî äåëàëîñü â ïóíêòå 1.4.2. Äîêàçûâàåòñÿ, ÷òî äëÿ âû÷èñëå-íèÿ âåêòîðà òåïëîâîãî ïîòîêà ìîæíî èñïîëüçîâàòü �îðìóëû (2), åñëè ñèëó F αîïðåäåëÿòü ïî �îðìóëå (3).Â ïàðàãðà�å 1.6 îïèñàííûé âûøå ïîäõîä ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ âûâîäà âûðà-æåíèé äëÿ ýêâèâàëåíòíûõ òåðìîìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ èäåàëüíûõ êðèñòàë-ëîâ ñ ïàðíûìè ìîìåíòíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè. �àññìàòðèâàþòñÿ êðèñòàëëûñ ïðîñòîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêîé, ñîñòîÿùèå èç ÷àñòèö ñ âðàùàòåëüíûìèñòåïåíÿìè ñâîáîäû (òî÷å÷íûõ òâåðäûõ òåë). Âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìèîïèñûâàþòñÿ ïîñðåäñòâîì ñèë è ìîìåíòîâ, çàâèñÿùèõ îò âçàèìíîãî ðàñïîëî-æåíèÿ è îðèåíòàöèè ÷àñòèö. Â õîäå îñðåäíåíèÿ óðàâíåíèé ïîñòóïàòåëüíîãî èâðàùàòåëüíîãî äâèæåíèÿ ÷àñòèö è ïðèìåíåíèÿ äëèííîâîëíîâîãî ïðèáëèæåíèÿïîëó÷àþòñÿ ñëåäóþùèå âûðàæåíèÿ, ñâÿçûâàþùèå òåíçîð íàïðÿæåíèé è òåíçîðìîìåíòíûõ íàïðÿæåíèé ñ ìèêðîïàðàìåòðàìè
τ =

1

2V

∑

α

Aα

〈
F α

〉
, µ =

1

2V

∑

α

Aα

〈
Mα

〉
, (5)ãäå Mα � ìîìåíò, äåéñòâóþùèé íà ÷àñòèöó ñî ñòîðîíû åå ñîñåäà íîìåð α.Âûðàæåíèå äëÿ âåêòîðà òåïëîâîãî ïîòîêà â àêòóàëüíîé êîí�èãóðàöèè H êàêè ðàíåå ïîëó÷àåòñÿ ïðè îñðåäíåíèè óðàâíåíèÿ áàëàíñà ýíåðãèè, ïðèõîäÿùåéñÿíà ÷àñòèöó, è ïðèìåíåíèè äëèííîâîëíîâîãî ïðèáëèæåíèÿ.

H = − 1

4V

∑

α

Aα

〈
F̃ α · ( ˙̃uα + ˙̃u) + M̃α · (ω̃ + ω̃α)

〉
. (6)Â ïàðàãðà�å 1.7 âûðàæåíèå äëÿ òåíçîðà íàïðÿæåíèé Êîøè, ïîëó÷åííîåâ ïàðàãðà�å 1.4, èñïîëüçóåòñÿ äëÿ âûâîäà óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ èäåàëüíûõêðèñòàëëîâ ñ ïàðíûìè ñèëîâûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè. Ïðîâîäèòñÿ ðàçäåëåíèåòåíçîðà íàïðÿæåíèé, à òàêæå ñðåäíåé âíóòðåííåé ýíåðãèè, ïðèõîäÿùåéñÿ íà÷àñòèöó, íà �õîëîäíóþ� è �òåïëîâóþ� êîìïîíåíòû

τ
0
=

1

2V

∑

α

AαF α(Aα), τ
T

def
= τ − τ

0
, U = U0 + UT ,

U0 =
1

2

∑

α

Π(Aα), UT =
1

2
m
〈
˙̃u
2
〉
+

1

2

∑

α

〈
Π(Aα + Ãα)− Π(Aα)

〉
.

(7)Çäåñü Π � ïîòåíöèàë ìåæàòîìíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Äàëåå ïðîâîäèòñÿ ðàçëîæå-íèå òåïëîâûõ êîìïîíåíò â ðÿä ïî Ãα, â ðåçóëüòàòå ÷åãî ïîëó÷àþòñÿ ñëåäóþùèåâûðàæåíèÿ
τ
T
=

1

2V

∑

α

∞∑

n=1

Aα
2n+1F

α
⊙

〈
2nÃ

α

〉
, UT =

1

4

∑

α

∞∑

n=1

n+ 1

n
2nF

α
⊙

〈
2nÃ

α

〉
,(8)8



ãäå n+1F
α
= 1

n!
dnF

α

dÂ
n

α

|Ã
α
=0,

nÃ
α
=

n
⊗ Ãα. Ñèñòåìà óðàâíåíèé (8) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîéóðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ â íåÿâíîì âèäå.Â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè â ðàçëîæåíèè (8) îñòàâëÿþòñÿ òîëüêî ïåðâûå íåíó-ëåâûå ñëàãàåìûå. Äåëàåòñÿ ñëåäóþùåå ïðåäïîëîæåíèå: 〈ÃαÃα

〉
= κ2/dE, ãäå

κ2 =
〈
Ã

2

α

〉, d � ðàçìåðíîñòü ïðîñòðàíñòâà. Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷àåòñÿ óðàâíåíèåñîñòîÿíèÿ äëÿ äàâëåíèÿ p â �îðìå Ìè-�ðþíàéçåíà
p = p0 + Γ

UT

V
, p0 =

1

2V d

∑

α

ΦαA
2
α, Γ = −

∑
α

(
(d+ 2)Φ′

αA
2
α + 2Φ′′

αA
4
α

)

d
∑

α (dΦα + 2Φ′
αA

2
α)

,(9)ãäå Γ � �óíêöèÿ �ðþíàéçåíà; Φ(A) = −Π′(A)/A; â ñëó÷àå îáúåìíîãî äå�îðìè-ðîâàíèÿ Aα = (V/V0)
1/d aα. Ïîëó÷åííîå âûðàæåíèå äëÿ �óíêöèè �ðþíàéçåíàñðàâíèâàåòñÿ ñ ìîäåëÿìè Ñàëòåðà, Äàãäåéëà-ÌàêÄîíàëüäà è òåîðèåé ñâîáîä-íîãî îáúåìà. Ïîêàçûâàåòñÿ, ÷òî ïðè ó÷åòå âçàèìîäåéñòâèé òîëüêî áëèæàéøèõñîñåäåé �óíêöèÿ �ðþíàéçåíà, çàäàâàåìàÿ �îðìóëîé (9), â òî÷íîñòè ñîâïàäàåòñ ðåçóëüòàòîì, ïîëó÷åííûì íà îñíîâå òåîðèè ñâîáîäíîãî îáúåìà. Îïðåäåëÿþò-ñÿ âûðàæåíèÿ äëÿ �óíêöèè �ðþíàéçåíà äëÿ ïðîñòåéøèõ ïàðíûõ ïîòåíöèàëîââçàèìîäåéñòâèÿ:

• Äëÿ ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà
Γ =

1

d

4(8− d)θ6 − 7(14− d)

(8− d)θ6 − (14− d)
(10)

• Äëÿ ïîòåíöèàëà Ìè
Γ =

1

2d

(n+ 2)(n− d+ 2)θm−n − (m+ 2)(m− d+ 2)

(n− d+ 2)θm−n − (m− d+ 2)
(11)

• Äëÿ ïîòåíöèàëà Ìîðçå
Γ =

1

2d

eβa(1−θ)
(
4β2a2θ2 − 2d1βaθ − d1

)
−
(
β2a2θ2 − d1βaθ − d1

)

eβa(1−θ)(2αaθ − d1)− (βaθ − d1)
(12)ãäå θ = (V/V0)

1/d, d1 = d− 1; n,m � ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà Ìè; β � ïàðàìåòðïîòåíöèàëà Ìîðçå. Ïðîâîäèòñÿ ñðàâíåíèå ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè â ìî-íîãðà�èè �ëóøàêà, Êóðîïàòåíêî íà îñíîâå êëàññè÷åñêèõ ìîäåëåé ñ ó÷åòîì ýêñ-ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå çàâèñèìîñòü êîý��èöèåíòà �ðþ-íàéçåíà ðàññ÷èòûâàåòñÿ ïî �îðìóëå äëÿ ïîòåíöèàëà Ìîðçå (12). Áåçðàçìåðíûéïàðàìåòð ïîòåíöèàëà Ìîðçå βa âûáèðàåòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû óäîâëåòâî-ðèò ýêñïåðèìåíòàëüíîìó çíà÷åíèþ êîý��èöèåíòà �ðþíàéçåíà ïðè V = V0. Íàðèñ. 2 ïðèâåäåíû ãðà�èêè çàâèñèìîñòè Γ(V/V0), ðàññ÷èòàííûå ñîãëàñíî �îð-ìóëå (12), à òàêæå ïðèâåäåíû äàííûå èç ìîíîãðà�èè �ëóøàêà, Êóðîïàòåíêîäëÿ ðÿäà ìåòàëëîâ ñ ãðàíåöåíòðèðîâàííîé êóáè÷åñêîé (�ÖÊ) ðåøåòêîé. Êðè-âûå À1, À2 íà ðèñ. 2 ñîîòâåòñòâóþò çàâèñèìîñòÿì êîý��èöèåíòà �ðþíàéçåíà9



îò îáúåìà äëÿ àëþìèíèÿ è ñâèíöà, ïðåäëàãàåìûì â äàííîé ðàáîòå; êðèâûå B1,B2 ñîîòâåòñòâóþò àíàëîãè÷íûì çàâèñèìîñòÿì èç ðàáîòû �ëóøàêà, Êóðîïàòåí-êî. Òå æå êðèâûå äëÿ íèêåëÿ (C1, D1) è ìåäè (C2, D2) èçîáðàæåíû íà ðèñ. 2.Äëÿ àëþìèíèÿ è ñâèíöà ïîãðåøíîñòü íå ïðåâîñõîäèò 4%. Äëÿ íèêåëÿ è ìåäè

�èñ. 2: Çàâèñèìîñòü êîý��èöèåíòà �ðþíàéçåíà îò îáúåìà äëÿ àëþìèíèÿ èñâèíöà, ìåäè è íèêåëÿìàêñèìàëüíàÿ ïîãðåøíîñòü ñîñòàâëÿåò 18%.Âî âòîðîì ïðèáëèæåíèè â �îðìóëå (8) îñòàâëÿþòñÿ ñëàãàåìûå äî ÷åòâåðòî-ãî ïîðÿäêà âêëþ÷èòåëüíî. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî òåíçîðû 〈
ÃαÃαÃαÃα

〉 ÿâëÿþò-ñÿ èçîòðîïíûìè è íå çàâèñÿò îò α. Òîãäà îíè ïðåäñòàâèìû â âèäå 〈ÃαÃαÃαÃα

〉
=

λκ4

d(d+2)

(
EE + ekEek + ekeneken

), ãäå ek � îðòû Äåêàðòîâà áàçèñà; èñïîëüçóåòñÿñóììèðîâàíèå ïî ïîâòîðÿþùèìñÿ èíäåêñàì k, n îò 1 äî d. Â ðåçóëüòàòå, ïó-òåì èñêëþ÷åíèÿ κ èç âûðàæåíèé äëÿ äàâëåíèÿ è òåïëîâîé ýíåðãèè, ïîëó÷àåòñÿñëåäóþùåå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ, íåëèíåéíîå ïî òåïëîâîé ýíåðãèè.
pT =

f2f3 − f1f4
2λf 2

4

(
f3 −

√
f 2
3 + 4λf4UT

)
+
f2
f4
UT , (13)ãäå �óíêöèè fi èìåþò âèä

f1 =
1

2d2 V

∑

α

(
(d+ 2)Φ′

αA
2
α + 2Φ′′

αA
4
α

)
,

f2 =
1

4d2(d+ 2)V

∑

α

[
(d+ 2)(d+ 4)Φ′′

αAα
2 + 4(d+ 4)Φ′′′

αAα
4 + 4Φ′′′′

α Aα
6
]
,

f3=− 1

2d

∑

α

(
dΦα + 2Φ′

αA
2
α

)
, f4=−3

8

∑

α

[
Φ′
α +

4

d
Φ′′
αAα

2 +
4

d(d+ 2)
Φ′′′
αAα

4

]
.Ïàðàìåòð λ îïðåäåëÿåòñÿ íà îñíîâå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâà-íèÿ. Äëÿ êðèñòàëëà ñ �ÖÊ ðåøåòêîé è âçàèìîäåéñòâèÿìè, îïèñûâàåìûìè ïî-òåíöèàëîì Ëåííàðäà-Äæîíñà, λ ≈ 1.7. Äëÿ ñðàâíåíèÿ óðàâíåíèÿ (13) 
 óðàâíå-íèåì ñîñòîÿíèÿ â �îðìå Ìè-�ðþíàéçåíà ñòðîÿòñÿ çàâèñèìîñòè pT (UT ) äëÿ ïî-òåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ îáúåìíîé äå�îðìàöèè.10



Êðèâûå À1, À2 íà ðèñ. 3 ñîîòâåòñòâóþò óðàâíåíèþ ñîñòîÿíèÿ Ìè-�ðþíàéçåíàïðè V/V0 = 0.9, V/V0 = 1.1; êðèâûå B1, B2 � óòî÷íåííîìó óðàâíåíèþ ñîñòî-ÿíèÿ (13) ïðè V/V0 = 0.9, V/V0 = 1.1. Èç ðèñ. 3 âèäíî, ÷òî �óíêöèÿ pT (UT )

�èñ. 3: Çàâèñèìîñòü òåïëîâîãî äàâëåíèÿ îò òåïëîâîé ýíåðãèè ïðè V/V0 = 0.9,
V/V0 = 1.1ïðàêòè÷åñêè ëèíåéíà, ñëåäîâàòåëüíî êîý��èöèåíò �ðþíàéçåíà â ïðåäëàãàåìîéìîäåëè ñëàáî çàâèñèò îò òåïëîâîé ýíåðãèè. Ìàêñèìàëüíàÿ ïîãðåøíîñòü óðàâíå-íèÿ Ìè-�ðþíàéçåíà â ðàññìîòðåííîì äèàïàçîíå òåïëîâûõ ýíåðãèé ñîñòàâëÿåòïîðÿäêà 10%.�ëàâà 2 ïîñâÿùåíà îïèñàíèþ òåðìîìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ãðà�åíà.Â ãëàâå äàåòñÿ îáçîð ðàçëè÷íûõ ïîäõîäîâ ê ìîäåëèðîâàíèþ òåðìîìåõàíè÷å-ñêèõ ñâîéñòâ ãðà�åíà. Â äàííîé ðàáîòå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ãðà�åíà èñïîëü-çóþòñÿ ÷àñòèöû ñ âðàùàòåëüíûìè ñòåïåíÿìè ñâîáîäû ïðè ìîìåíòíûõ âçàè-ìîäåéñòâèÿõ. Ôîðìóëèðóþòñÿ îáùèå ñîîòíîøåíèÿ, êîòîðûì äîëæåí óäîâëå-òâîðÿòü ìîìåíòíûé ïîòåíöèàë. Ñòðîèòñÿ ìîìåíòíûé ïîòåíöèàë äëÿ sp2 óãëå-ðîäà, ïîçâîëÿþùèé ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ îïèñûâàòü óïðóãèå è ïðî÷íîñòíûåñâîéñòâà ãðà�åíà. Ïîëó÷àþòñÿ àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ, ñâÿçûâàþùèå ïàðà-ìåòðû ïîòåíöèàëà ñ õàðàêòåðèñòèêàìè óãëåðîä-óãëåðîäíîé ñâÿçè. Ïðîâîäèò-ñÿ ñåðèÿ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ýêñïåðèìåíòîâ ïî îïðåäåëåíèþ ìåõàíè-÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ãðà�åíà ïðè íàëè÷èè è îòñóòñòâèè òåïëîâîãî äâèæå-íèÿ. Ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà îïðåäåëÿþòñÿ èñõîäÿ èç ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ è èçâåñòíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõäàííûõ. �ëàâà 2 ñîñòîèò èç ÷åòûðåõ ïàðàãðà�îâ.Â ïàðàãðà�å 2.1 ïðîâîäèòñÿ îáçîð ñóùåñòâóþùèõ ìåòîäîâ îïèñàíèÿ âçà-èìîäåéñòâèé â ãðà�åíå. Â ÷àñòíîñòè, ðàññìàòðèâàþòñÿ êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèåïîäõîäû, äèñêðåòíî-êîíòèíóàëüíûå ìîäåëè, ìíîãî÷àñòè÷íûå ïîòåíöèàëû è ìî-ìåíòíûå âçàèìîäåéñòâèÿ.Â ïàðàãðà�å 2.2 ïðèâåäåíû îñíîâíûå ñîîòíîøåíèÿ, îïèñûâàþùèå ïàð-íûå ìîìåíòíûå âçàèìîäåéñòâèÿ. Ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî ÷àñòèöû âçàèìîäåéñòâóþò ïî-ñðåäñòâîì ñèë è ìîìåíòîâ, çàâèñÿùèõ îò èõ âçàèìíîãî ðàñïîëîæåíèÿ è îðèåí-11



òàöèè. Îñíîâíûå ðàññóæäåíèÿ ïðîâîäÿòñÿ íà ïðèìåðå ñèñòåìû èç äâóõ ÷àñòèö,ïîìå÷åííûõ èíäåêñàìè 1 è 2. Ââîäÿòñÿ ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ: F i, M i� ñè-ëà è ìîìåíò, äåéñòâóþùèå íà ÷àñòèöó i ñî ñòîðîíû âòîðîé ÷àñòèöû, ïðè÷åììîìåíò M i âû÷èñëåí îòíîñèòåëüíî ÷àñòèöû i. Âåëè÷èíû F i, M i óäîâëåòâî-ðÿþò òðåòüåìó çàêîíó Íüþòîíà äëÿ ñèë, àíàëîãó òðåòüåãî çàêîíà Íüþòîíàäëÿ ìîìåíòîâ è óðàâíåíèþ áàëàíñà ýíåðãèè. Ñðàâíèâàþòñÿ ðàçëè÷íûå ñïî-ñîáû çàäàíèÿ îðèåíòàöèè ÷àñòèö è ñîîòâåòñòâóþùèå ñïîñîáû çàäàíèÿ âíóò-ðåííåé ýíåðãèè. Ïîêàçûâàåòñÿ, ÷òî íàèáîëåå ïðîñòûì ÿâëÿåòñÿ ïðåäñòàâëåíèåâíóòðåííåé ýíåðãèè U êàê �óíêöèè âåêòîðîâ, æåñòêî ñâÿçàííûõ ñ ÷àñòèöà-ìè: U = U
(
r12, {ni1}j∈Λ1

, {nj2}j∈Λ2

), ãäå {ni1}j∈Λ1
, {nj2}j∈Λ2

� äâà ìíîæåñòâà åäè-íè÷íûõ âåêòîðîâ, æåñòêî ñâÿçàííûõ ñ ÷àñòèöàìè 1 è 2 ñîîòâåòñòâåííî, Λ1,Λ2 �ìíîæåñòâà èíäåêñîâ. Â ñèëó ïðèíöèïà ìàòåðèàëüíîé îáúåêòèâíîñòè âíóòðåí-íÿÿ ýíåðãèÿ äîëæíà çàâèñåòü îò èíâàðèàíòíûõ âåëè÷èí: r12, e12 · nji , nj1 · nk2, ãäå
r12

def
= r2−r1; ri � ðàäèóñ-âåêòîð ÷àñòèöû i; e12 = r12/r12. Âûâîäÿòñÿ �îðìóëû,ñâÿçûâàþùèå ñèëû è ìîìåíòû, äåéñòâóþùèå ìåæäó ÷àñòèöàìè, ñ âíóòðåííåéýíåðãèåé

F =
∂U

∂r12
, M i =

∑

j∈Λi

∂U

∂nji
× nji , i = 1, 2. (14)Â ïàðàãðà�å 2.3 íà îñíîâå èçëîæåííîãî ïîäõîäà ñòðîèòñÿ ïîòåíöèàë äëÿ

sp2 óãëåðîäà. Ââîäÿòñÿ åäèíè÷íûå âåêòîðû nji , j = 1, .., 4, ñâÿçàííûå ñ ÷àñòè-öåé i. Âåêòîðû n1i , n2i , n3i ðàñïîëàãàþòñÿ â îäíîé ïëîñêîñòè ïîä óãëàìè 2π/3 äðóãê äðóãó. Âåêòîð n4i îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòíîøåíèåì n4i = 2n1i ×n2i/
√
3. Ýíåðãèÿ âçà-èìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö 1 è 2 ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå:

U = φR(r12) + φA(r12) (UB + UT ) , UB =

3∑

j,k=1

η(nj1 · nk2)
[
ψ(e12 · nj1) + ψ(e21 · nk2)

]
,

UT = UT (n
4
1 · n42, e12 · n41, e21 · n42), (15)Ôóíêöèè φR, φA îïèñûâàþò ïðèòÿæåíèå/îòòàëêèâàíèå ìåæäó ÷àñòèöàìè; UB,

UT îáåñïå÷èâàþò ñîïðîòèâëåíèå ñâÿçè ñäâèãó, èçãèáó è êðó÷åíèþ. Êîíêðåò-íûå âûðàæåíèÿ äëÿ �óíêöèé, âõîäÿùèõ â �îðìóëó (15), âûáèðàþòñÿ òàêèìîáðàçîì, ÷òîáû â òî÷íîñòè óäîâëåòâîðèòü ñëåäóþùèì ïàðàìåòðàì ìåæàòîì-íîé ñâÿçè: ýíåðãèè ñâÿçè D, ïðîäîëüíîé, ïîïåðå÷íîé, èçãèáíîé è êðóòèëüíîéæåñòêîñòÿì cA, cD, cB, cT , êðèòè÷åñêîé äëèíå ñâÿçè1 b è êîý��èöèåíòó íåëèíåé-íîñòè k∗ def
= cA(b − a)/f∗, ãäå f∗ � ïðî÷íîñòü ñâÿçè. Ïðåäëàãàåòñÿ ñëåäóþùèé1Êðèòè÷åñêîé äëèíîé ñâÿçè íàçûâàåòñÿ ðàññòîÿíèå, ñîîòâåòñòâóþùåå ìàêñèìàëüíîé ñèëå, âîçíèêàþùåéìåæäó ÷àñòèöàìè ïðè ðàñòÿæåíèè ñâÿçè.
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íàáîð �óíêöèé
φA(s) =





B1 + B2(s− a)2
(
1 +B3

s− a

b− a
+ B4

(s− a)2

(b− a)2

)
, s ∈ [0; b] ;

B5 + B6(s− b)

(
1−B7

[
4
(s− b)2

a2
+

(s2 − b2)6

a12

])
, s ∈ [b; acut] ;

φR(s) = B2B4
a10

s12
(s− a)4 , s ∈ [0; a];

ψ(s) = s2
(
1

2
+B8(s− 1)

)
, s ∈ [0; 1]; η(s) = s2 (1 + B9(s+ 1)) , s ∈ [−1; 0];

UT (s1, s2, s3)=B10

(
(s1+s2s3)

2(1+s22)(1+s
2
3)−1

)
. (16)ãäå a � ðàâíîâåñíîå ðàññòîÿíèå; acut � ðàäèóñ îáðåçàíèÿ. Âàæíîé îñîáåííîñòüþ�óíêöèé (16) ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî âõîäÿùèå â íèõ ïàðàìåòðû Bi äîñòàòî÷íî ïðîñòîâûðàæàþòñÿ ÷åðåç ìåõàíè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ìåæàòîìíîé ñâÿçè. Ïîêàçû-âàåòñÿ, ÷òî âûðàæåíèÿ äëÿ Bi èìåþò âèä

B1 = −D, B2 =
cA
2
, B3 =

2(3− 2k∗)

3k∗
, B4 =

k∗ − 2

2k∗
,

B5 = −D +
cA(b− a)2(k∗ + 6)

12k∗
, B6 =

cA(b− a)

k∗
, B8 =

cDa
2

2D
− 1,

B9 =
cDa

2

4D
− cB
D

+ 2, B10 =
cT
2D

.

(17)
Èç �îðìóë (17) âèäíî, ÷òî ïîäáîðîì ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà (16) ìîæíî â òî÷-íîñòè óäîâëåòâîðèòü çíà÷åíèÿì âåëè÷èí D, a, b, cA, cD, cT , cB, k∗, õàðàêòåðèçóþ-ùèõ ìåæàòîìíûå ñâÿçè â ãðà�åíå. Â ñâîþ î÷åðåäü ñâîéñòâà ìåæàòîìíûõ ñâÿçåéîïðåäåëÿþò ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà ãðà�åíà íà ìàêðîóðîâíå.Â ïàðàãðà�å 2.4 çíà÷åíèÿ ìèêðîïàðàìåòðîâ b, cA, cD, cT , cB, k∗ ïîäáèðà-þòñÿ èç óñëîâèÿ íàèáîëåå òî÷íîãî îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé óïðó-ãèõ è ïðî÷íîñòíûõ õàðàêòåðèñòèê ãðà�åíà (C. Lee, et. al., 2008; O.L. Blakslee,et. al., 1970). Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïðîäîëüíîé cA è ïîïåðå÷íîé cD æåñòêîñòåéñâÿçè ïðîâîäèòñÿ ñåðèÿ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ýêñïåðèìåíòîâ ïî îäíîîñ-íîìó äå�îðìèðîâàíèþ ãðà�åíà ïðè òåìïåðàòóðå 300K. Ïðè ìîäåëèðîâàíèè÷èñëåííî ðåøàåòñÿ ñëåäóþùàÿ ñèñòåìà óðàâíåíèé äâèæåíèÿ ÷àñòèö: mv̇i =∑

j 6=i F ij, Jω̇i =
∑

j 6=iM ij, ãäå m, J � ìàññà è ìîìåíò èíåðöèè ÷àñòèöû (äëÿïðîñòîòû ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ÷àñòèöû èìåþò øàðîâîé òåíçîð èíåðöèè). Ñèëûè ìîìåíòû F ij,M ij, äåéñòâóþùèå íà ÷àñòèöó i ñî ñòîðîíû ÷àñòèöû j, ðàññ÷è-òûâàþòñÿ íà îñíîâå ïîòåíöèàëà (15) ïî �îðìóëàì (14). Â õîäå ìîäåëèðîâàíèÿâû÷èñëÿþòñÿ ìîäóëü Þíãà E è êîý��èöèåíò Ïóàññîíà ν ãðà�åíà. Çíà÷åíèÿ cAè cD âûáèðàþòñÿ èç óñëîâèÿ íàèëó÷øåãî ñîîòâåòñòâèÿ ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâà-íèÿ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé óïðóãèõ ìîäóëåé. Ïàðàìåòðû cB, cT âûáè-ðàþòñÿ èñõîäÿ èç ñîîòâåòñòâèÿ èçãèáíîé æåñòêîñòè ãðà�åíîâîãî ëèñòà, îïðåäå-ëÿåìîé ïîòåíöèàëîì (15), è ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà íà îñíîâå ïîòåíöèàëà Áðåííåðà1-ãî ïîêîëåíèÿ, ïðîâîäèìûõ â ëèòåðàòóðå. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïðî÷íîñòíûõ õà-ðàêòåðèñòèê ñâÿçè b, k∗ ïðîâîäèòñÿ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå13



îäíîîñíîãî ðàñòÿæåíèÿ ãðà�åíîâîãî ëèñòà â íàïðàâëåíèÿõ �çèãçàã� è �êðåñ-ëî�. Â õîäå ìîäåëèðîâàíèÿ îïðåäåëÿþòñÿ ïðåäåë ïðî÷íîñòè σcr è êðèòè÷åñêàÿäå�îðìàöèÿ εcr. Ïàðàìåòðû b, k∗ âûáèðàþòñÿ, èñõîäÿ èç óñëîâèÿ íàèëó÷øåãîñîîòâåòñòâèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Â ðåçóëüòàòåïîëó÷àþòñÿ ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ ìèêðîïàðàìåòðîâ
D = 0.7899 íÍ · íì, a = 0.1430 íì, b = 0.1859 íì, k∗ = 3.1,

cA = 800.0 Í/ì, cD = 396.0 Í/ì, cB = cT = 0.3902 íÍ · íì. (18)ãäå çíà÷åíèÿ äëÿ D, a âçÿòû èç ëèòåðàòóðû. Ñîîòâåòñòâóþùèå çíà÷åíèÿ ïàðà-ìåòðîâ ïîòåíöèàëà (15) è äðóãèõ õàðàêòåðèñòèê ìîäåëè èìåþò âèä:
B1 = −0.7899 íÍ · íì, B2 = 400.0 Í/ì, B3 = −0.6882, B4 = 0.1774,

B5 = −0.4297 íÍ · íì, B6 = 11.07 íÍ, B7 = 0.1421, B8 = 4.126,

B9 = 4.069, B10 = 0.2470, acut = 0.2325 íì, J = 0.01ma2, m = 19.92 çã.(19)Ïàðàìåòðû B7, acut, õàðàêòåðèçóþùèå äàëüíîäåéñòâèå ïîòåíöèàëà, íàõîäÿòñÿèç ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé φA(acut) = 0, φ′A(acut) = 0.Çíà÷åíèÿ ìåõàíè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ãðà�åíà, ïîëó÷åííûå â õîäå ìîäå-ëèðîâàíèÿ, à òàêæå ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà (H. Zhao, N.R. Alurua, 2010) íà îñíîâåïîòåíöèàëà AIREBO (S.J. Stuart et al., 2000) è ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïðè-âåäåíû â òàáëèöå 1. Èç òàáëèöû 1 âèäíî, ÷òî ïîëó÷åííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòåâåëè÷èíà ïîòåíöèàë (15) ïîòåíöèàë ýêñïåðèìåíò, èñòî÷íèêAIREBO
E, Í/ì 346.5 338 350, Blakslee, et.al.(1970)

ν 0.171 0.21 0.17, Blakslee, et.al.(1970)
σcr(çèãçàã), Í/ì 45.8 43 42∗, Lee, et.al.(2008)
σcr(êðåñëî), Í/ì 42.6 34 42∗, Lee, et.al.(2008)

εcr(çèãçàã) 0.196 0.20 0.25, Lee, et.al.(2008)
εcr(êðåñëî) 0.186 0.13 0.25, Lee, et.al.(2008)
KB, íÍ·íì 0.225 0.225∗∗ -ïîãðåøíîñòü ≤ 1% ≤ 5% ≤ 20%Òàáëèöà 1: Ìåõàíè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ãðà�åíà: ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûåè ðåçóëüòàòû ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. ∗ Ïðî÷íîñòíûå ñâîé-ñòâà ãðà�åíà ñ÷èòàëèñü èçîòðîïíûìè. ∗∗ �àñ÷åò íà îñíîâå ïîòåíöèàëà Áðåííåðà1-ãî ïîêîëåíèÿ (Q. Lu, et. al., 2009).çíà÷åíèÿ ìåõàíè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ãðà�åíà õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ýêñïåðè-ìåíòàëüíûìè äàííûìè è ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòà íà îñíîâå ïîòåíöèàëà AIREBO.Çíà÷åíèÿ óïðóãèõ ìîäóëåé íå áîëåå ÷åì íà 1% îòëè÷àþòñÿ îò ýêñïåðèìåíòàëü-íûõ äàííûõ. Ïðî÷íîñòíûå õàðàêòåðèñòèêè ñîâïàäàþò ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìèçíà÷åíèÿìè, ñ òî÷íîñòüþ, ðàâíîé ïîãðåøíîñòè ýêñïåðèìåíòà. Îòìåòèì òàêæå,÷òî â îòëè÷èå îò ïîòåíöèàëà AIREBO, ïîòåíöèàë (15) ïîçâîëÿåò â òî÷íîñòè14



óäîâëåòâîðèòü ýêñïåðèìåíòàëüíîìó çíà÷åíèþ êîý��èöèåíòà Ïóàññîíà. Òàêèìîáðàçîì, ïðåäëîæåííûé ïîòåíöèàë (15) ïîçâîëÿåò îïèñàòü âñå óïðóãèå è ïðî÷-íîñòíûå õàðàêòåðèñòèêè ãðà�åíà â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè èçâåñòíûõ ýêñïåðè-ìåíòàëüíûõ äàííûõ.Â çàêëþ÷åíèè ñ�îðìóëèðîâàíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ðàáîòû.1. �àçâèò ïîäõîä ê îïðåäåëåíèþ ýêâèâàëåíòíûõ òåðìîìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåò-ðîâ èäåàëüíûõ êðèñòàëëîâ ñ ïðîèçâîëüíûìè ìíîãî÷àñòè÷íûìè âçàèìîäåé-ñòâèÿìè. Ïîëó÷åíû âûðàæåíèÿ, ñâÿçûâàþùèå òåíçîð íàïðÿæåíèé Êîøè,òåíçîð íàïðÿæåíèé Ïèîëà, âåêòîð òåïëîâîãî ïîòîêà ñ ïàðàìåòðàìè êðè-ñòàëëà íà ìèêðîóðîâíå. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ïîëó÷åííîãî âûðàæåíèÿ äëÿòåíçîðà íàïðÿæåíèé Êîøè ñ òåíçîðîì Õàðäè è âèðèàëüíûì òåíçîðîì íà-ïðÿæåíèé.2. �àçâèò ïîäõîä ê ïîëó÷åíèþ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ èäåàëüíûõ êðèñòàëëîâ,îñíîâàííûé íà èñïîëüçîâàíèè âûðàæåíèé äëÿ ýêâèâàëåíòíûõ òåðìîìåõà-íè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ. Âûâåäåíî óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ â �îðìå Ìè-�þíàéçå-íà. Îïðåäåëåíà çàâèñèìîñòü �óíêöèè �ðþíàéçåíà îò îáúåìà äëÿ êðè-ñòàëëîâ ñ ïðîèçâîëüíûìè ïàðíûìè ïîòåíöèàëàìè âçàèìîäåéñòâèÿ. �àññ÷è-òàíû �óíêöèè �ðþíàéçåíà äëÿ êðèñòàëëîâ, îïèñûâàåìûõ ïîòåíöèàëàìèËåííàðäà-Äæîíñà, Ìè, Ìîðçå. Ïîëó÷åíî óòî÷íåííîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ,íåëèíåéíîå ïî òåïëîâîé ýíåðãèè. Ïîêàçàíî, ÷òî â ðàññìîòðåííîì äèàïàçîíåòåïëîâûõ ýíåðãèé, ïîãðåøíîñòü óðàâíåíèÿ Ìè-�ðþíàéçåíà ñîñòàâëÿåò íåáîëåå 10%. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ ðàñ÷åòàìè ìå-òîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè è èçâåñòíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííû-ìè.3. Ïðîâåäåíî îáîáùåíèå ïðåäëîæåííîãî ïîäõîäà ê îïðåäåëåíèþ ýêâèâàëåíò-íûõ òåðìîìåõàíè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ èäåàëüíûõ êðèñòàëëîâ íà ñëó÷àé ìî-ìåíòíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Ïîëó÷åíû âûðàæåíèÿ, ñâÿçûâàþùèå òåíçîð íà-ïðÿæåíèé, òåíçîð ìîìåíòíûõ íàïðÿæåíèé è âåêòîð òåïëîâîãî ïîòîêà ñïàðàìåòðàìè êðèñòàëëà íà ìèêðîóðîâíå.4. �àçðàáîòàí ìîìåíòíûé ïîòåíöèàë, ïîçâîëÿþùèé ïðîâîäèòü òðåõìåðíîåìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ äå�îðìèðîâàíèÿ è ðàçðóøåíèÿ ãðà�åíà ìåòî-äîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ôóíêöèè, âõîäÿùèå â ïîòåíöèàë, ïîäîáðà-íû òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû â òî÷íîñòè óäîâëåòâîðèòü óïðóãèì è ïðî÷íîñò-íûì õàðàêòåðèñòèêàì ìåæàòîìíîé ñâÿçè â ãðà�åíå. Ïîëó÷åíû àíàëèòè÷å-ñêèå âûðàæåíèÿ, ñâÿçûâàþùèå ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà ñ õàðàêòåðèñòèêàìèóãëåðîä-óãëåðîäíîé ñâÿçè.5. Ïðîâåäåíî ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå äå�îðìèðîâàíèÿ èðàçðóøåíèÿ ãðà�åíà ïðè îòñóòñòâèè òåïëîâîãî äâèæåíèÿ è ïðè òåìïåðà-òóðå 300K. Ïðîâåäåíà êàëèáðîâêà ïàðàìåòðîâ ìîìåíòíîãî ïîòåíöèàëà èçóñëîâèÿ íàèëó÷øåãî ñîîòâåòñòâèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà è èçâåñòíûõ ýêñïå-ðèìåíòàëüíûõ çíà÷åíèé óïðóãèõ è ïðî÷íîñòíûõ õàðàêòåðèñòèê ãðà�åíà.15
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