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ВВЕДЕНИЕ

Существует два подхода к описанию окружающего мира: континуальный и дис-

кретный. Концепция непрерывности (континуальности) применима для описа-

ния деформирования объектов на макроуровне, т.е. большинство тех объектов

с которыми мы сталкиваемся в повседневной жизни. Задачи на макроуровне

можно решить с помощью численных методов, например: метод конечных эле-

ментов и метод конечных разностей [5]. Но так же известно, что каждое веще-

ство обладает внутренней структурой, которая сказывается на его свойствах.

При решении задач, где учитывается внутренняя структура объектов применя-

ется концепция дискретности. Основным методом при решении таких задач яв-

ляется метод динамики частиц, при котором тело представляется состоящим из

взаимодействующих между собой частиц. Этот метод удобен для аналитическо-

го и численного описания процессов, происходящих в телах с микроструктурой.

Одним из наиболее хорошо разработанных вариантов этого метода является ме-

тод молекулярной динамики. В классическом варианте частицы представляют

собой материальные точки, которые моделируют атомы и молекулы в молеку-

лярных системах. Взаимодействие частиц описывается посредством потенциа-

лов взаимодействия, основным свойством которых является отталкивание при

сближении и притяжение при удалении. Методом динамики частиц можно мо-

делировать эффекты разрушения, пластичность, образование трещин, темпе-

ратурное изменение свойств материала, фазовые переходы. В отличии от кон-
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цепций сплошной среды, этот метод требует значительно меньше априорных

предположений о свойствах материала, в чем и заключается его несомненное

преимущество. Метод молекулярной динамики можно применять не только в

задачах механики деформируемого твердого тела, но и для задач астрофизики

и космологии, где рассматривается образование и эволюция планетных и даже

звездных систем. Первые работы, в которых использовался метод молекулярной

динамики появились в 1964-1967 г. ( [14], [16], [18], [19]). Тогда же впервые было

применено моделирование с использованием потенциала Леннарда – Джонса.

Потенциал Леннарда-Джонса является парным сферически симметричным

потенциалом, простейшим из всех видов потенциалов у которого потенциальная

энергия зависит от модуля расстояния между частицами. Потенциал Леннарда–

Джонса является двухпараметрическим, поэтому он имеет очень ограниченные

возможности для вариации макроскопических параметров моделируемого им

материала. Фактически, он позволяет удовлетворить значению только одного

макроскопического параметра — это, например, модуль упругости или предел

прочности в статике, скорость распространения продольных волн или отколь-

ная скорость в динамике. Отношение между указанными параметрами остает-

ся неизменным. С другой стороны, данный потенциал весьма точно описывает

свойства ряда веществ (прежде всего, кристаллических инертных газов), а так

же достаточно точно описывает силы взаимодействия Ван–дер–Ваальса, игра-

ющие важную роль в твердых телах. К достоинству потенциала Леннарда–

Джонса относится так же его вычислительная простота, не требующая вы-

числения иррациональных и трансцендентных функций. Потенциал Леннарда–

Джонса применяется как классический модельный потенциал, он используется

для описания физико-химических свойств материалов.

Для ускорения численных расчетов приходится ограничивать взаимодей-

ствие частиц некоторым радиусом обрезания. Обозначим его как a
cut
. Часто

5



просто полагается, что для r > a
cut

сила взаимодействия обращается в ноль. Од-

нако это приводит к нарушению непрерывности взаимодействия в точке r = a
cut
.

Для устранения этой проблемы могут использоваться сплайновые потенциа-

лы [11], [17], один из которых [17] рассмотрен в данной работе. Необходимость

ограничения радиуса взаимодействия имеет еще одно важное приложение, а

именно такое, что в теоретических расчетах часто ограничиваются взаимодей-

ствием только ближайших по кристаллической решетке соседей.

Потенциал взаимодействия в динамике частиц играет такую же роль, что и

определяющие уравнения в механике сплошной среды. Конкретный вид потен-

циала взаимодействия частиц определяется из сравнения механических свойств

компьютерного и реального материалов. Для правильного описания механиче-

ских свойств материала при компьютерном моделировании параметры потен-

циала взаимодействия необходимо задавать в соответствии с введенным радиу-

сом обрезания. Таким образом исследование зависимости характеристик меж-

атомного взаимодействия и параметров кристаллических решеток от радиуса

обрезания является важной задачей.

В первой части работы проведен анализ ряда простейших потенциалов и

исследованы характеристики межатомного взаимодействия, а так же изучена

их зависимость от радиуса обрезания. Рассмотрение параметров межатомного

взаимодействия необходимо для изучения и анализа свойств кристаллических

структур, а так же для нахождения потенциальной энергии простых кристал-

лических решеток. Во второй части работы вычислено равновесное расстояние

в простых кристаллических решетках принимая во внимание радиус обрезания,

и исследовано изменение потенциальной энергии кристаллической решетки для

конечного радиуса обрезания и для радиуса обрезания стремящегося к беско-

нечности.
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Глава 1

Потенциалы взаимодействия

1.1 Потенциал Леннарда–Джонса и его модифи-

кация

На сегодняшний день, в ходе развития методов молекулярной динамики, были

созданы различные виды потенциалов взаимодействия, позволяющие описы-

вать процессы в твердых, жидких и газообразных телах. Данная работа посвя-

щена рассмотрению модификации одного из первых и широко используемого

потенциала — потенциала Леннарда–Джонса. Обзор других парных потенци-

алов можно найти в работе [8], а многочастичных потенциалов в работе [15].

Каждый потенциал имеет безразмерные параметры, которые позволяют оцени-

вать свойства потенциала и сравнивать его с другими потенциалами, а так же

связывать параметры потенциала с макроскопическими свойствами моделиру-

емого объекта. Потенциал Леннарда–Джонса имеет следующий вид:

Π(r) = 4D

[(σ
r

)12

− 2
(σ
r

)6
]

(1.1)

7



Его график показан на рис.1.1. Соответствующая сила взаимодействия между

двумя атомами равна (рис. 1.1):

F (r)
def
= −Π′(r). (1.2)

Значения констант D и σ можно получить из измерений, сделанных в газо-

вой фазе, в результате чего расчеты свойств твердого тела не будут включать

произвольных свободных параметров. Этот потенциал широко используется

b r

D

a

Рис. 1.1: Cила взаимодействия между атомами

при компьютерном моделировании и в расчетах. Он представляет собой про-

стую модель парного взаимодействия, описывающую зависимость энергии вза-

имодействия двух частиц от расстояния между ними. Потенциал Леннарда-

Джонса (1.1) при σ = a/
√

2
6
можно переписать в следующем виде [8]:

Π(r) = D

[(a
r

)12

− 2
(a
r

)6
]
, (1.3)

a
def
= r|Π′=0 b

def
= r|Π′′=0 (1.4)
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D

D

a r

Рис. 1.2: Энергия взаимодействия между атомами

где D — энергия связи, a — длина связи (расстояние, на котором обращается

в ноль сила взаимодействия ). При расстоянии между атомами, равном a си-

лы притяжения и отталкивания взаимно компенсируют друг друга, результи-

рующая сила взаимодействия равна нулю, и это расстояние является наиболее

устойчивым. Расстояние a является равновесным состоянием между частицами,

расстояние b является критическим, при котором наступает разрыв межатом-

ной связи. Сказанное верно только для двухатомной молекулы и для кристалла,

в котором учитывается взаимодействие только ближайших соседей. При учете

влияния атомов следующих координационных сфер равновесное и критическое

расстояния изменяются.

Основное свойство потенциала состоит в том, что при приближении (r < a)

частицы отталкиваются, при удалении (r > a) — притягиваются, причем при

значительном удалении (r > 2a) потенциал и сила взаимодействия стремятся к

нулю.
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Важной характеристикой взаимодействия частиц является D— энергия свя-

зи. Она определяется формулой:

D̃
def
= |Π̃(a)|. (1.5)

Сначала определим сплайновый вариант силы взаимодействия таким об-

разом, что до момента наступления разрыва межатомной связи сила взаимо-

действия остается равной силе взаимодействия соответствующей базовому по-

тенциалу. За этим критическим расстоянием примем, что сила взаимодействия

равна произведению силы взаимодействия соответствующей базовому потенци-

алу на сглаживающую функцию. А на расстоянии равном и большем радиуса

обрезания сила взаимодействия равна нулю:

F̃ (r) =


F (r), 0<r ≤ b

F (r)k(r), b < r < a
cut

0 r ≥ a
cut
,

(1.6)

где

k(r) =

(
1−

(
r2 − b2

a2
cut
− b2

)2
)2

, (1.7)

k(r)– сглаживающая функция.

Принимая во внимание (1.2) и (1.6) получаем, что потенциал взаимодей-

ствия принимает вид:

Π̃(r) =

acut∫
r

k′(r)Π(r)dr + k(r)Π(r)− k(a
cut

)Π(a
cut

). (1.8)

Для данного сплайнового потенциала, в отличии от базового, значения таких

параметров как энергия связи и коэффициент динамичности будут изменять-

ся. Это отличие при достаточно больших a
cut

будет мало, однако оно может

создавать определенные сложности для аналитического описания материала,
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построенного из частиц. Исследуем изменение энергии связи и коэффициента

динамичности в зависимости от радиуса обрезания.

1.2 Зависимость энергии связи от радиуса обре-

зания

По определению, энергия связи это разность между энергией связанной си-

стемы частиц и суммарной энергией этих частиц в свободном состоянии. Для

устойчивых систем энергия связи отрицательна и тем больше по абсолютной

величине, чем прочнее система. Энергия связи с обратным знаком равна ра-

боте, которую нужно затратить, чтобы разделить систему на составляющие ее

частицы.

Для того чтобы получить зависимость энергии связи от радиуса обрезания,

необходимо вычислить потенциал взаимодействия (1.8) для некоторого набора

значений a
cut
. Затем найти значения полученных функций в точке равновесного

состояния, т.е. определить Π̃(a).

Найдем вид для потенциалов взаимодействия (рис. 1.2) и соответствующих

сил взаимодействия (рис. 1.2) для значений a
cut

в интервале от b до 2.5a, т.к. при

a
cut
> 2.5a значения потенциалов взаимодействия в точке a слабо отличаются

друг от друга и стремятся к значению энергии связи для a
cut

= ∞ (Табл. 1.1).

D—значение энергии звязи для потенциала Леннарда–Джонса. Из рис.(1.2) вид-

но, что при увеличении радиуса обрезания происходит существенное изменение

глубины потенциальной ямы.

Используя данные из таблицы 1.1, можно построить зависимость энергии

связи от радиуса обрезания (рис. 1.2). Заметим, что при уменьшении значения

радиуса обрезания уменьшается глубина потенциальной ямы. Другими словами
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0

D

D
П(a   )cut

2aa
acut

Рис. 1.3: Вид потенциала взаимодействия при a
cut

в диапазоне от b до 2.5a

D

D

0 b 2a
acut

a

Рис. 1.4: Вид силы взаимодействия при a
cut

в диапазоне от b до 2.5a
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a
cut
/a Π̃(a)/D

1.1 −0.1897

1.4 −0.5676

1.5 −0.6487

1.6 −0.7131

1.7 −0.7640

1.8 −0.8046

1.9 −0.8370

2.0 −0.8632

2.1 −0.8844

2.5 −0.9376

Таблица 1.1: Значения энергии связи a
cut

в интервале от b до 2.5a

можно сказать, что чем меньше радиус обрезания, тем меньше значение энергии

связи по модулю. Минимальное значение энергии связи будет при r = b.

D̃min = 0.1897D, (1.9)

Важными так же являются значения энергии звязи при a
cut

= 1.4a и a
cut

=

2.1a. Они обозначаются как DSLD и DMLD соответственно и равны:

DSLD = 0.5676D DMLD = 0.8844D (1.10)

Попробуем подобрать аппроксимирующую функцию для полученной кри-

вой. Из графика функции можно понять, что аналитический вид функции будет

иметь следующий вид:

D̃ = D − A

an
cut

, (1.11)
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3

1

2

0.19

b acut
a

Рис. 1.5: Зависимость энергии связи от радиуса обрезания

Выберем функции вида:

f1(acut
) = 1− A1

a3
cut

, f2(acut
) = 1− A2

a5
cut

. (1.12)

Определим A1 и A2 из расчета, что графики функции будут проходить через

одну точку при a
cut

= b, т.е. D̃ = Dmin. Следовательно, приближенное значения

для A1 = 1.078a3, a для A2 = 1.305a5. Построим полученные кривые (рис. 1.2).

Из рисунка видно, что аппроксимация функцией f1(acut
) = 1− A1

a3
cut

ближе к

полученной нами кривой (рис. 1.2). Рассчитаем точность аппроксимации функ-

цией f1(acut
), полученной зависимости энергии связи от радиуса обрезания. Это

можно сделать, рассчитывая среднеквадратическое отклонение расчетных зна-

чений f1(acut
)i от полученных значений для энергии связи D̃(a

cut
)i :

S =

√√√√∑(
D̃(a

cut
)i − f1(acut

)i

)2

n− 1
S = 0.03 (1.13)

Где n—количество вычесленных значений D̃(a
cut

) для соответствующих a
cut
. За-

тем рассчитаем погрешность аппроксимации ε по критерию, предварительно
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11

2a acut
cut

cut

cut

3aab

0.19

0

2

Рис. 1.6: Аппроксимация функциями f1(acut
) и f2(acut

)

a

D

1.2a

0.2

1.6a 1.8a1.4a cut

cut

cut

1

2a

Рис. 1.7: Аппроксимация функцией f1(acut
)

15



задав степень надежности α:

ε =
tS√
n

(1.14)

Выберем α = 0.99, тогда для n = 12 коэффициент Стъюдента t = 3.0845 и,

следовательно, имеем ε = 0.03 Итак, функция f1(acut
) описывает зависимости

энергии связи от радиуса обрезания с погрешностью 0.03 для доверительной

вероятности α = 0.99. Практически это означает, что с вероятностью 0.99 все

полученные точки будут находиться в пределах ±0.03 от исходной прямой.

1.3 Зависимость коэффициента динамичности от

радиуса обрезания

Помимо энергии связи, в рассматриваемом сплайновом потенциале взаимодей-

ствия изменяемым параметром так же является коэффициент динамичности.

Он характеризует, насколько быстро распространяются возмущения в матери-

але, состоящем из взаимодействующих частиц, по отношению к критическим

скоростям, которые могут вызвать разрушение материала. С другой стороны,

коэффициент динамичности может использоваться для характеристики хруп-

кости материала — действительно, материал с большими значениями коэффи-

циента будет разрушаться при ударах со скоростями, малыми по сравнению со

скоростью распространения упругих волн.

Найдем зависимость коэффициента динамичности от радиуса обрезания.

Для этого нужно знать жесткость связи и энергию связи. Зависимось энергии

связи найдена нами в предыдущем параграфе, а жесткость связи есть ничто

иное как C = Π̃′′(a). По определению выражение для коэффициента динамич-

ности имеет вид [6]:

kv =
v0

vd
(1.15)
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Где v0 = aω0 =

√
a2C

m
- волновая скорость, а vd =

√
2D

m
- скорость диссо-

циации, т.е. минимальная скорость, которую надо сообщить частице, находя-

щейся в равновесии в неподвижном потенциальном поле, чтобы она могла уйти

на бесконечность. Следовательно, выражение для коэффициента динамичности

преобразуется к виду:

kv = a

√
C

2D
(1.16)

Подставляя полученный ранее набор значений энергии связи для различных

a
cut
, получаем набор значений коэффициента динамичности. Жесткость свя-

зи является постоянным значением для каждого материала. Построим график

зависимости коэффициента динамичности от радиуса обрезания (рис. 1.3).

b 2a 3a acut

kv

5

8

10

12

6

13.78

Рис. 1.8: Зависимость коэффициента динамичности от радиуса обрезания

Заметим, что при увеличении радиуса обрезания коэффициент динамично-

сти уменьшается и стремится к значению 6. Коэффициент динамичности равен
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6 для потенциала Леннарда-Джонса, когда a
cut

= ∞. Максимальное значение

kv = 13.78 достигает при a
cut

= b. Следовательно, можно сделать вывод о том,

что при уменьшении радиуса обрезания значение коэффициента динамично-

сти вырастает больше, чем в 2 раза. Для реальных материалов значения kv

принимают еще большие значения. Таким образом введение радиуса обрезания

приводит к тому, что параметры принимают более реалистические значения и,

следовательно, могут быть применены для описания материала на мезоуровне.

1.4 Зависимость энергии связи от α

Для моделирования хрупких материалов может быть использована сглажива-

ющая функция следующего вида [17]:

k(r) = (1 + α)

(
1−

(
1 +

√
α

1 + α

)(
r2 − b2

a2
cut
− b2

)2
)2

− α (1.17)

Сила межчастичного взаимодействия (1.6) с учетом (1.17) построена так, что

возникающая в материале небольшая трещина не будет самопроизвольно зарас-

тать, в этом и есть её отличие от силы взаимодействия соответствующей потен-

циаллу Леннарда-Джонса. При увеличении α потенциальный барьер, создан-

ный при использовании функции (1.17), будет так же увеличиваться (рис.(1.9)

и рис.(1.10)).

Для радиуса обрезания a
cut

= 1.4a параметр α изменяется в пределах от 0 до

2.16, т.к. при значениях α меньше нуля сглаживающая функция (1.17) не опре-

делена, а при значениях α > 2.16 теряется физический смысл задаваемой силы.

Это можно объяснить тем, что по абсолютному значению при α > 2.16 мак-

симум функции становится больше минимума. Это значит, что частице энер-

гетически не выгодно находится в положении равновесия и она стремиться его

покинуть. И материал, состоящий из таких частиц, представляет собой подобие
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взрывчатки.

Рассматривая радиус образания равный 2.1a предел изменения параметра α

изменяется. В этом случае α может достигать значения 5.9. Построим график

изменения сглаживающей функции (1.17) в зависимости от изменения парамет-

ра α для радиусов обрезания a
cut

= 1.4a и a
cut

= 2.1a (рис. 1.4).

0

2

-2

1 1.2 1.4

a   =1.4acut

F(r)a~
/D

Рис. 1.9: Зависимость силы взаимодействия от r атомами при a
cut

= 1.4a

Имеем прямую зависимость между значением энергии связи и коэффициен-

том α. Чем больше коэффициент, тем больше энергия связи. Значение энергии

связи становится положительным приближенно при α = 2.16 для a
cut

= 1.4a и

при α = 5.9 для a
cut

= 2.1a.
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1 1.5 2

0

2

-2

/a

a   =2.1acut

F(r)a~
/D

r

Рис. 1.10: Зависимость силы взаимодействия от r при a
cut

= 2.1a

4 5.9

cut

cut

-0.5

P(   )/D

2.16

0

0.5

Рис. 1.11: Зависимость энергии связи от α для a
cut

= 1.4a и a
cut

= 2.1a
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Глава 2

Потенциальная энергия

простых кристаллических

решеток

2.1 Кристаллические решетки

В твердых телах атомы могут размещаться в пространстве двумя способами:

• Беспорядочное расположение атомов, когда они не занимают определенного

места друг относительно друга. Такие тела называются аморфными.

Аморфные вещества обладают формальными признаками твердых тел, т.е.

они способны сохранять постоянный объем и форму. Однако они не имеют

определенной температуры плавления или кристаллизации.

• Упорядоченное расположение атомов, когда атомы занимают в простран-

стве вполне определенные места. Такие вещества называются кристалличе-

скими.
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Рис. 2.1: Расположение атомов в кристаллическом и аморфном веществе

Кристаллические твердые тела состоят из кристаллических зерен – кристал-

литов. В соседних зернах кристаллические решетки повернуты относительно

друг друга на некоторый угол. В кристаллитах соблюдаются ближний и даль-

ний порядки. Это означает наличие упорядоченного расположения и стабильно-

сти как окружающих данный атом ближайших его соседей (ближний порядок),

так и атомов, находящихся от него на значительных расстояниях вплоть до

границ зерен (дальний порядок). Вследствии диффузии отдельные атомы мо-

гут покидать свои места в узлах кристаллической решетки, однако при этом

упорядоченность кристаллического строения в целом не нарушается.

Кристаллическая решетка — вспомогательный геометрический образ, вво-

димый для анализа строения кристалла. Решеткой является совокупность то-

чек (атомов), которые возникают из отдельной произвольно выбранной точки

кристалла под действием группы трансляции. Применение к решетке в целом

любой из присущих ей трансляций приводит к её параллельному переносу и сов-

мещению. Для удобства анализа обычно точки решётки совмещают с центрами

каких-либо атомов из числа входящих в кристалл, либо с центрами молекул.
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2.2 Энергия кристалла

2.2.1 Двумерная среда

Рассматривая двумерную среду, можно выделить два типа кристаллических

решеток: треугольную и квадратную. В треугольной решетке атомы располо-

жены в вершинах равносторонних треугольников (рис. 2.2 а)), плотно заполня-

ющих плоскость и это соответствует плотной упаковке шаров на плоскости. У

квадратной решетки атомы расположены в вершинах квадратов, плотно запол-

няющих плоскость (рис. 2.2 б)).

а) б)

Рис. 2.2: Типы двумерных кристаллических решеток

Вычислим энергию U для недеформированного кристалла. Рассмотрим для

начала простейший вариант двумерной кристаллической решетки - квадратную

решетку. Для радиуса обрезания a
cut

= 1.4a учитываются только атомы находя-

щиеся на первой координационной сфере — 4 соседей исходного атома (рис. 2.3

а)). Учитывая вышесказанное и значение энергии из выражения (1.10):

USLJ = 4DSLJ = 2.2703D (2.1)

Рассматривая радиус обрезания равный a
cut

= 2.1a, необходимо учитывать ато-

мы второй и третьей координационных сфер, т.к. радиусы для второй и третьей

координационных сфер соответственно равны
√

2a и 2a, а радиус четвертой ко-

ординационной сферы больше чем радиус обрезания, он равен
√

5a. Количество
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а) б)

Рис. 2.3: Атомы, окружающие исходный, для 1,2,3 координационных сфер

атомов, взаимодействие с которыми необходимо учитывать, равно 12 (рис. 2.3

б)). Тогда значение энергии будет равно:

UMLJ = 4Π(a) + 4Π(
√

2a) + 4Π(2a) = 4.0712D (2.2)

Рассмотрим теперь треугольную решетку. Для радиуса обрезания a
cut

= 1.4a

необходимо учитывать только первую координационную сферу, а для a
cut

= 2.1a

вторую и третью координационные сферы. Количество соседей исходного атома

для первой координационной сферы равно 6, так же как и для второй и третьей.

Получаем:

USLJ = 6DSLJ = 3.4054D (2.3)

UMLJ = 6Π(a) + 6Π(
√

3a) + 6Π(2a) = 5.3807D (2.4)

2.2.2 Трехмерная среда

К трехмерным кристаллическим решеткам относятся кубическая решетка, ОЦК

(объемоцентрированная кубическая) решетка, ГЦК (гранецентрированная ку-

бическая) решетка, а так же ГПУ (гексагональная плотноупакованная) решет-

ка. Будем расмматривать ОЦК и ГЦК решетки.

Атомы объемоцентрированной кубической решетки расположены в центрах
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и вершинах кубов (рис. 2.4 а)), плотно заполняющих пространство. Этой ре-

шеткой обладает железо (при не слишком высокой температуре), щелочные

металлы, а также барий, ванадий, вольфрам, молибден, хром и др. У гране-

центрированной кубической решетки атомы расположены в центрах граней и

вершинах кубов, плотно заполняющих пространство (рис. 2.4 б)), что соответ-

ствует одной из возможных плотных упаковок шаров в пространстве. Коэффи-

циент упаковки равен ???. Этой решеткой обладает ряд металлов (алюминий,

золото, медь, никель, серебро, платина и др.), ее образуют при конденсации

инертные газы [12].

а) б)

Рис. 2.4: Вид объемоцентрированной а) и гранецентрированной б) решеток

По аналогии с двумерной средой вычислим энергию кристалла для ОЦК и

ГЦК решеток трехмерной среды сначала для радиуса обрезания a
cut

= 1.4a, а

затем для a
cut

= 2.1a. В случае ОЦК решетки для радиуса обрезания a
cut

= 1.4a

требуется учет двух координационных сфер, для ГЦК необходимо учитывать

только одну координационную сферу при таком же радиусе обрезания. А для

a
cut

= 2.1a требуется дополнительно учитывать еще четыре координационные

сферы для ОЦК и три для ГЦК. Для ОЦК решетки получаем:

USLJ = 8Π(a) + 6Π(
2√
3
a) = 5.9501D (2.5)

UMLJ = 8Π(a) + 6Π(
2√
3
a) + 12Π(2

√
2

3
a) + 24Π(

√
11

3
a) + 8Π(2a) = 10.7557D

(2.6)
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В случае ГЦК решетки аналогично получаем:

USLJ = 12Π(a) = 6.8108D (2.7)

U = 12Π(a) + 6Π(
√

2a) + 24Π(
√

3a) + 12Π(2a) = 11.7077D (2.8)

Следует заметить, что при учете нескольких координационных сфер равно-

весное расстояние между частицами изменяется в следствии сжатия кристалла.

Таким образом для вычисления энергии кристалла необходимо вычислить рав-

новесное расстояние между атомами.

2.3 Равновесное состояние кристаллической ре-

шетки

Найдем равновесное состояние простых кристаллических решеток при учете

взаимодействия атома с несколькими координационными сферами. Равновесное

расстояние характеризуется отсутствием внутренних напряжений в идеальной

кристаллической структуре.

Тензор напряжений в простой кристаллической решетке имеет вид [8]:

τ = − 1

2V0

∑ 1

aα
f(aα)aαaα, (2.9)

где aα – радиус-вектор атома (узла) решетки, проведенный из рассматриваемого

атома (α– номер узла); aα – модуль aα; V0 – объем элементарной ячейки; aαaα –

тензор второго ранга, представляющий собой тензорное произведение двух век-

торов aα (диада). Узлы решетки нумеруются относительно рассматриваемого

атома, причем таким образом, чтобы выполнялось a−α = −aα. Для треугольной

и квадратной двумерных решеток, а так же для всех кубических трехмерных

решеток при отсутствии внешних сил тензор напряжений (2.9) должен быть
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шаровым (в силу симметрии), что позволяет записать (2.9) в виде:

τ = − 1

2V0d

∑
aαf(aα)E, (2.10)

где d – размерность решетки, E – единичный тензор. Условие равновесия

решетки при отсутствии внешних сил имеет вид τ = 0, откуда, согласно (2.10),

получаем: ∑
aαf(aα) = 0. (2.11)

Очевидно не все расстояния aα различны. Если сгруппировать их по коор-

динационным сферам, то формулу (2.11) можно переписать в виде

n∑
k=1

Nkakf(ak) = 0, (2.12)

где k – номер координационной сферы, Nk – число лежащих на ней атомов; ak

– ее радиус; n – число сфер, принимаемых к рассмотрению (может быть ∞).

Решение уравнения (2.12) будем искать в виде ak = ρkã, где ρk – известные из

геометрических соображений константы; ã – неизвестная величина, как прави-

ло, расстояние между некоторыми двумя атомами в решетке. При изменении

ã вся решетка изменяется, оставаясь подобной самой себе. Теперь соотношение

(2.12) принимает вид уравнения относительно одной скалярной неизвестной ã:

n∑
k=1

Nkρkf(ρkã) = 0 (2.13)

Сначала рассмотрим квадратную решетку. В случае квадратной решетки

для a
cut

= 1.4a в рассмотрение входит только одна координационная сфера,

следовательно, равновесное расстояние не изменяется. Если радиус обрезания

выбрать a
cut

= 2.1a, то тогда необходимо учитывать три координационные сфе-

ры. Число Nk для всех координационных сфер в случае квадратной решетки

одинаково и равно 4. Значения ρk соответственно равны 1,
√

2, 2. Подставляя
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эти значения в (2.13), получаем уравнение для нахождения равновесного рас-

стояния для квадратной решетки:

y(ã) = 4

(
1

ã13
− 1

ã7

)[
1−

(
ã2 − b2

a2
cut
− b2

)2
]2

+ 4
√

2

(
1

(
√

2ã)13
− 1

(
√

2ã)7

)
×

×

1−

(
(
√

2ã)2 − b2

a2
cut
− b2

)2
2

+ 8

(
1

(2ã)13
− 1

(2ã)7

)[
1−

(
(2ã)2 − b2

a2
cut
− b2

)2
]2

(2.14)

Найдем положительный корень уравнения (2.14) близкий к значению a. Полу-

чим искомое значение в среде Mathcad 13 (ссылка на приложение)

ã = 0.9842128a (2.15)

Теперь рассмотрим треугольную решетку. Также как и для квадратной ре-

шетки, для a
cut

= 1.4a в рассмотрение входит только одна координационная

сфера и равновесное расстояние не изменяется. Если берем радиус обрезания

a
cut

= 2.1a, то помимо первой учитываются вторая и третья координационные

сферы. Число Nk для всех координационных сфер в случае треугольной ре-

шетки так же одинаково и равно 6. Значения ρk соответственно равны 1,
√

3, 2.

Подставляя эти значения в (2.13), получаем уравнение для нахождения равно-

весного расстояния соответствующего треугольной решетке:

y(ã) = 6

(
1

ã13
− 1

ã7

)[
1−

(
ã2 − b2

a2
cut
− b2

)2
]2

+ 6
√

3

(
1

(
√

3ã)13
− 1

(
√

3ã)7

)
×

×

1−

(
(
√

3ã)2 − b2

a2
cut
− b2

)2
2

+ 12

(
1

(2ã)13
− 1

(2ã)7

)[
1−

(
(2ã)2 − b2

a2
cut
− b2

)2
]2

(2.16)

Аналогично случаю для квадратной решетки, из уравнения (2.16) находим зна-

чение равновесного расстояния ã:

ã = 0.9970161a (2.17)
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Перейдем к рассмотрению трехмерной среды. В отличии от рассмотренных дву-

мерных решеток, где для a
cut

= 1.4a необходимо было учитывать только одну

координационную сферу, в кристаллах с ОЦК структурой нужно принимать

во внимание две координационные сферы. Для ГЦК кристаллов, так же как

и для двумерных решеток, только одну координационнцю сферу. Для радиу-

са обрезания a
cut

= 2.1a количество координационных сфер, которые нужно

учесть равно 5 для ОЦК решетки и 4 для ГЦК. Параметры координционных

сфер: Nk — число лежащих атомов на координационной сфере и ρk — ее относи-

тельный радиус для k координационных сфер, приведены в табл. 2.1 и табл.2.2

соответственно для ОЦК и ГЦК решеток.

k Nk ρk

1 8 1

2 6
2√
3

3 12 2

√
2

3

4 24
√

11

3

5 8 2

Таблица 2.1: Параметры координационных сфер a
cut

= 2.1a для ОЦК решетки

k Nk ρk

1 8 1

2 6
√

2

3 24
√

3

4 12 2

Таблица 2.2: Параметры координационных сфер a
cut

= 2.1a для ГЦК решетки
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Подставляя значения из табл. 2.1 в (2.13), получаем уравнение для нахож-

дения равновесного расстояния ОЦК решетки:

y(ã) = 4

(
1

ã13
− 1

ã7

)[
1−

(
ã2 − b2

a2
cut
− b2

)2
]2

+ 6
2√
3

 1(
2√
3
ã

)13 −
1(

2√
3
ã

)7

×

×

1−


(

2√
3
ã

)2

− b2

a2
cut
− b2


2


2

+ 12 · 2
√

2

3


1(

2

√
2

3
ã

)13 −
1(

2

√
2

3
ã

)7

×

×

1−


(

2

√
2

3
ã

)2

− b2

a2
cut
− b2


2


2

+ 24

√
11

3


1(√

11

3
ã

)13 −
1(√
11

3
ã

)7

×

×

1−


(√

11

3
ã

)2

− b2

a2
cut
− b2


2


2

+ 8 · 2
(

1

(2ã)13
− 1

(2ã)7

)[
1−

(
(2ã)2 − b2

a2
cut
− b2

)2
]2

(2.18)

Решая уравнение (2.18)в среде Mathcad 13, получаем значение равновесного

расстояния ã:

ã = 0.9664703a (2.19)

Уравнение для нахождения равновесного расстояния ГЦК решетки с учетом

значений из табл. 2.2, будет иметь следующий вид:

y(a
cut

) = 6

(
1

ã13
− 1

ã7

)[
1−

(
ã2 − b2

a2
cut
− b2

)2
]2

+ 6
√

2

(
1(√
2ã
)13 −

1(√
2ã
)7

)
×
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×

1−

((√
2ã
)2 − b2

a2
cut
− b2

)2
2

+ 24
√

3

(
1(√
3ã
)13 −

1(√
3ã
)7

)
×

×

1−

((√
3ã
)2 − b2

a2
cut
− b2

)2
2

+ 12 · 2
(

1

(2ã)13
− 1

(2ã)7

)[
1−

(
(2ã)2 − b2

a2
cut
− b2

)2
]2

(2.20)

Из полученного уравнения (2.20) находим равновесное расстояние ГЦК ре-

шетки:

ã = 0.9865126a (2.21)

Полученные равновесные расстояния вычислены с использованием сплайново-

го варианта силы взаимодействия (1.6) с радиусом обрезания a
cut

= 2.1a. В

табл. 2.4 представлены значения равновесных расстояний вычисленных для

сплайнового варианта силы взаимодействия с радиусом обрезания a
cut

= 1.4a и

a
cut

= 2.1a.

тип решетки ã/a (a
cut

= 1.4a) ã/a (a
cut

= 2.1a)

квадратная 1.0000000 0.9842128

треугольная 1.0000000 0.9970161

ОЦК 0.9676701 0.9664703

ГЦК 1.0000000 0.9865126

Таблица 2.3: Равновесное расстояние для различных типов решеток

При изменении равновесного расстояния соответственно изменяется и значе-

ние потенциала взаимодействия в точке равновесного расстояния. Пересчитаем

энергию с учетом изменения равновесного состояния (табл. ??) и вычислим ее

относительное изменение

ε̃ = (UMLJ(ã− USLJ(ã)/UMLJ(ã)) · 100%. (2.22)

31



тип решетки USLJ(ã)/D UMLJ(ã)/D ε̃(%)

квадратная 2.2703 4.1099 45

треугольная 3.4054 5.3826 37

ОЦК 6.1772 11.1885 45

ГЦК 6.8108 11.7944 42

Таблица 2.4: Изменение энергии кристалла

2.4 Определение зависимости равновесного рас-

стояния кристаллических решеток от вели-

чины радиуса обрезания

Для выявления общих закономерностей и для аналитического описания взаи-

модействий в материале необходимо исследовать как изменяется равновесное

расстояние при стремлении a
cut

к ∞ и определить насколько большим должен

быть радиус обрезания для того, чтобы получить значение равновесного рас-

стояния с точностью до 10−5 и менее.

Для нахождения равновесных расстояний для различных типов решеток, ис-

пользовалось выражение (2.13). Учитывая количество координационных сфер,

выписывалось уравнение для каждого типа кристаллической решетки. Решая

полученное уравнение, находили равновесное расстояние для каждого конкрет-

ного типа решетки и заданного радиуса обрезания. Для каждого рассмотрен-

ного типа кристаллической решетки, количество координационных сфер, при-

нятых во внимание, является конечным числом. Количество координационных

сфер, количество атомов на каждой координационной сфере, а так же радиус

соответствующей координационной сферы находится их геометрических сооб-
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ражений.

Если рассмотривать радиус обрезания больше чем a
cut

= 2.1a, то подсчет па-

раметров для решения уравнения (2.13) становиться тем сложнее, чем больше

заданный a
cut
. Следовательно, требуется автоматизированный подход к подсче-

ту необходимых параметров. Одним из способов автоматизации решения явля-

ется прогамма, написанная на языке программирования С++.

Программа для расчета равновесного расстояния состоит из двух этапов.

На первом этапе задается кристаллическая структура и радиус обрезания и

подсчитывается соответствующее количество координационных сфер, количе-

ство атомов на каждой координационной сфере и радиусы координационных

сфер. Вся необходимая информация записывается в файл. Второй этап про-

граммы заключается уже в непосредственном расчете равновесного расстояния

с учетом полученных на первом этапе параметров для координационных сфер.

Рассмотрим подробнее структуру программы для каждого типа решетки.

Квадратная решетка

Выпишем орты (единичные векторы) nα, задающие направление от некоторо-

го атома кристаллической решетки к его ближайшим соседям. Все орты nα

выразим через орты i, j, k ортонормированной системы координат. У квадрат-

ной решетки атомы расположены в вершинах квадратов, плотно заполняющих

область.

n1,2 = ±i n3,4 = ±j. (2.23)

При рассмотрении не только ближайших соседей, но и второй и последу-

ющих координационных сфер, можно заметить, что радиус–вектор каждого

33



атома будет равен:

r = a(nii+ njj) (2.24)

где ni и nj – целые числа. Если спроецировать на оси ортонормированной си-

стемы координат, то получаем:

x = ani y = anj, (2.25)

где x и y – координаты атома. Тогда расстояние до атома будет равно:

R2 =
√
x2 + y2 (2.26)

где R – расстояние до координационной сферы, на которой находится атом. За-

давая таким образом координаты атомов, программа вычисляет соответствую-

щее заданному радиусу обрезания количество координационных сфер и коли-

чество атомов на каждой их них. Далее по формуле (2.13) вычисляется, соот-

ветствующее заданному радиусу обрезания, равновесное расстояние. Вычислим

равновесные расстояния для радиусов обрезания от 100a до 1000a. Результаты

представлены в табл. 2.5

Из полученных значений видно, что для a
cut
> 500 равновесное расстояние

слабо изменяется. Представим результаты из табл. 2.5 в виде графика зависи-

мости (рис. 2.5). Из графика видно, что значение радиуса обрезания стремится

к значению 0.951938. Следовательно можно сделать вывод о том, что с точно-

стью до 10−6 значение равновесного расстояния можно принимать равным

ã = 0.951938 (2.27)

Это значение равновесного расстояния может быть в дальнейшем использо-

вано как фундаментальная константа при моделировании материалов.
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a
cut
/a ã/a

100 0.9519527

200 0.9519415

300 0.9519394

400 0.9519387

500 0.9519383

600 0.9519382

700 0.9519381

800 0.9519380

900 0.9519380

1000 0.9519379

Таблица 2.5: Изменение равновесного расстояния квадратной решетки

acut

a

a a a a

Рис. 2.5: Изменение равновесного расстояния в квадратной решетке
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Треугольная решетка

Так же как и для квадратной решетки выпишем орты nα для треугольной ре-

шетки. Все орты nα выразим через орты i, j, k ортонормированной системы

координат. У треугольной решетки атомы расположены в вершинах равносто-

ронних треугольников, плотно заполняющих плоскость.

n1,2 = ±i n3,4,5,6 = ±1

2
i±
√

3

2
j. (2.28)

Аналогично случаю квадратной решетки при рассмотрении не только бли-

жайших соседей, но и второй и последующих координационных сфер, заметим,

что радиус–вектор атома будет отличаться при рассмотрении четных k = 2n

и нечетных k = 2n + 1 координационных сфер. Для четных координационных

сфер имеем:

r = a(nii+

√
3

2
njj) (2.29)

Для нечетных координационных сфер:

r = a

((
ni +

1

2

)
i+

√
3

2
njj

)
(2.30)

Если спроецировать на оси ортонормированной системы координат, то для k = 2n

получаем:

x = ani y =

√
3

2
anj, (2.31)

Для k = 2n+ 1 аналогично имеем:

x = a

(
ni +

1

2

)
y =

√
3

2
anj, (2.32)

Расстояние до атома определяется из уравнения (2.26).

Получая координаты атомов с помощью систем уравнений (2.31) и (2.32),

вычисляем параметры координационных сфер соответствующие заданному ра-

диусу обрезания для треугольной решетки. Затем по формуле (2.13) вычисля-

ется, соответствующее заданному радиусу обрезания, равновесное расстояние.
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a
cut
/a ã/a

100 0.9693356

200 0.9693248

300 0.9693229

400 0.9693222

500 0.9693218

600 0.9693217

700 0.9693216

800 0.9693215

900 0.9693215

1000 0.9693214

Таблица 2.6: Изменение равновесного расстояния треугольной решетки

Вычислим равновесные расстояния для радиусов обрезания от 100a до 1000a.

Результаты представлены в табл. 2.6 Для a
cut
> 500 равновесное расстояние с

точностью до 10−6 будет равно:

ã = 0.969321 (2.33)

Представим результаты из табл. 2.6 в виде графика зависимости.

//

Объемоцентрированная кубическая решетка

Для трехмерных решеток алгоритм нахождения равновесного расстояния ана-

логичен процедуре определения значения равновесного расстояния для двумер-

ных решеток. Рассмотрм ОЦК решетку. Определим орты кристаллической ре-

шетки. Атомы в ОЦК решетке расположены в центрах и вершинах кубов, плот-
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aaaa cuta

a

Рис. 2.6: Изменение равновесного расстояния в треугольной решетке

но заполняющих пространство.

n1,2,3,4,5,6,7,8 =
1√
3

(
±i± j ± k

)
. (2.34)

При рассмотрении второй и последующих координационных сфер в зависи-

мости от четности или нечетности ее номера имеем:

r =
2√
3
a
(
nii+ njj + nkk

)
. (2.35)

Для нечетных координационных сфер:

r =
2√
3
a

(
nii+ njj + nkk +

1

2
(i+ j)

)
(2.36)

Проецируя на оси ортонормированной системы координат для k = 2n, по-

лучаем:

x =
2√
3
ani, y =

2√
3
anj, z =

1√
3
ank. (2.37)
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a
cut
/a ã/a

100 0.8936631

200 0.8930807

300 0.8928870

400 0.8927901

500 0.8927321

600

700

800

900

1000

Таблица 2.7: Изменение равновесного расстояния ОЦК – решетки

Для k = 2n+ 1 аналогично получаем:

x =
2√
3
a

(
ni +

1

2

)
, y =

2√
3
a

(
nj +

1

2

)
, z =

1√
3
ank. (2.38)

Расстояние до атома определяется из аналогично уравнению (2.26) с поправкой

на размерность:

R2 =
√
x2 + y2 + z2 (2.39)

Принимая во внимание системы уравнений (2.37) и (2.38), получаем коор-

динаты атомов, а затем вычисляем параметры координационных сфер соответ-

ствующие заданному радиусу обрезания рассматриваемой решетки. По форму-

ле (2.13) вычисляется, соответствующее заданному радиусу обрезания, равно-

весное расстояние. Вычислим равновесные расстояния для радиусов обрезания

от 100a до 1000a. Результаты представлены в табл. 2.7 Для a
cut
> 500 равно-
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весное расстояние с точностью до 10−4 будет равно:

ã = 0.8927 (2.40)

Представим результаты из табл. 2.7 в виде графика зависимости:

a a a a a

0.8927

a

acut

Рис. 2.7: Изменение равновесного расстояния в ОЦК – решетке

Гранецентрированная кубическая решетка

В ГЦК решетке атомы располежены в центрах граней и вершинах кубов, плотно

заполняющих пространство. Орты, задающие направление от атома, находяще-

гося в одной из вершин куба к его ближайшим соседям, будут иметь вид:

n1,2,3,4 =
1√
2

(
±i± j

)
, n5,6,7,8 =

1√
2

(
±j ± k

)
, n9,10,11,12 =

1√
2

(±i± k) .

(2.41)

Радиус–вектор атома, находящегося на второй и последующих координаци-
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a
cut
/a ã/a

100 0.9131807

200 0.9126142

300 0.9124253

400 0.9123319

500 0.9122756

600

700

800

900

1000

Таблица 2.8: Изменение равновесного расстояния ГЦК – решетки

онных сферах, имеет следующий вид:

r =
a√
2

(
nk(i+ j) + ni(j + k) + nj(i+ k)

)
. (2.42)

Найдем проекции радиус–вектора на оси ортонормированной системы коор-

динат:

x =
a√
2

(nj + nk) , y =
a√
2

(ni + nk) , z =
a√
2

(ni + nj) . (2.43)

Расстояние до атома определяется из уравнения (2.39).

Равновесное расстояние ГЦК решетки находится аналогично тому, как на-

ходилось значение равновесного расстояния для других типов решеток. Для

радиусов обрезания от 100a до 1000a значения равновесных расстояний, пред-

ставлены в табл. 2.8. Для a
cut

> 500 равновесное расстояние с точностью до

10−4 будет равно:

ã = 0.9123 (2.44)
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Представим результаты из табл. 2.7 в виде графика зависимости:

a a a a a

a

acut

Рис. 2.8: Изменение равновесного расстояния в ГЦК – решетке

2.5 Потенциальная энергия кристалла в равно-

весном расстоянии

Ранее в работе была получена энергия для радиусов обрезания a
cut

= 1.4a и

a
cut

= 2.1a . Для нахождения энергии в более общем случае, т.е. для радиуса об-

резания порядка 1000a необходимо использовать автоматизированный подход.

Для этого программа была модифицирована для каждого типа кристалличе-

ской решетки. Программа вычисляет энергию кристалла при заданном радиусе

обрезания для потенциала Леннарда–Джонса, а так же для сплайнового потен-

циала. На основе полученных данных можно построить графики зависимости

потенциальной энергии от радиуса обрезания.
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Анализируя полученные значения, можно сделать вывод о том, что для

a
cut

> 20 значение потенциальной энергии приходящейся на один атом будет

слабо изменяться и ее значение с точностью 10−5 для квадратной решетки бу-

дет равно:

U = −5.34089D (2.45)

На рис.2.9 представлена зависимость потенциальной энергии кристалла от ра-

диуса обрезания для квадратной решетки.

Рис. 2.9: Зависимость потенциальной энергии от a
cut

для квадратной решетки

Для треугольной решетки значение потенциальной энергии с точностью до

10−5 будет принимать значение:

U = −6.76425D (2.46)

Зависимость потенциальной энергии от радиуса обрезания представлена на рис.

2.10.
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Рис. 2.10: Зависимость потенциальной энергии от a
cut

для треугольной решетки

Аналогично получаем значения потенциальных энергий для трехмерных ре-

шеток. Для ОЦК – решетки имеем (рис. 2.11):

U = −16.47182D (2.47)

В случае ГЦК – решетки получаем (рис. 2.12):

U = −17.21849D (2.48)

Отклонение потенциальной энергии простейших кристаллических решеток

от вычисленного значения для a
cut

= 10a будет менее 1%, т.е. уже для этого

радиуса обрезания получаем достаточно точное значение энергии.
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Рис. 2.11: Зависимость потенциальной энергии от a
cut

для ОЦК–решетки

Рис. 2.12: Зависимость потенциальной энергии от a
cut

для ГЦК – решетки
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В данной работе была исследована зависимость вида потенциальной энергии и

коэффициента динамичности для сплайнового потенциала Леннарда-Джонса.

Показано что глубина потенциальной ямы уменьшается в 2 раза при радиусе

обрезания равном 1.4 по сравнению с радиусом обрезания стремящемся к бес-

конечности. Установлено, что коэффициент динамичности увеличивается при

уменьшении радиуса обрезания, достигая значений соответствующих экспери-

ментальным данным. Определено, что максимальное значение коэффициента

α для описания хрупкого материала с точностью 10−2 составляет 2.16 и 5.9 для

радиусов обрезания a
cut

= 1.4a и a
cut

= 2.1a соответственно.

Во второй части вычислено равновесное расстояние в простых кристалли-

ческих решетках и исследовано его изменение в зависимости от величины ра-

диуса обрезания. Для двумерных решеток изменение равновесного расстояния

при учёте бесконечного количества координационных сфер в решетке по срав-

нению с составляет 4, 81% и 3, 07% для квадратной и треугольной решетки

соответственно. Для ОЦК - 10, 7%, для ГЦК - 8, 8%. Получена зависимость по-

тенциальной энергии простых кристаллических решеток от радиуса обрезания.

Установлено, что для корректного учёта энергии кристалла (погрешность ме-

нее 1%) необходимый радиус обрезания для сплайнового потенциала Леннарда-

Джонса составляет не менее 10a.

Полученные в работе результаты могут быть использованы для определения
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параметров моделирования простых кристаллических решеток с применением

сплайнового потенциала.
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Приложение A

Охрана труда

Основные нагрузки при выполнении данной работы: интеллектуальные, эмоци-

ональные, зрительные, и, в меньшей степени, слуховые. Вся работа проводилась

за ЭВМ. К опасным факторам условия работы относятся: потоки ионизирующе-

го излучения, повышенная концентрация озона в воздухе, шум от вентиляции,

опасный уровень напряжения в электрических сильноточных цепях.

A.0.1 Пожарная безопасность при работе с вычислитель-

ной техникой

Возникновение пожара возможно, если на объекте имеются горючие вещества,

окислитель и источники зажигания. Горючий компонент при работе с вычис-

лительной техникой — строительные материалы, оконные рамы, двери, по-

лы, мебель, изоляция силовых и сигнальных кабелей, обмоток электродвига-

телей, а также радиотехнические детали и изоляция соединительных кабелей

ячеек, блоков, конструктивные элементы из пластических материалов, жидко-

сти для очистки элементов и узлов ЭВМ от загрязнения. Непрерывная цир-

куляция воздуха приводит к тому, что кислород имеется в любом месте поме-

щения. Источниками зажигания могут оказаться электрические дуги, искры
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и перегретые участки элементов и конструкций ЭВМ. Источники зажигания

возникают в электрических и электронных приборах, устройствах, применяе-

мых для технического обслуживания ЭВМ, а также в системах электроснаб-

жения. Таким образом, в помещениях, в которых находится вычислительная

техника, присутствуют три основных фактора, необходимых для возникнове-

ния пожара. Опасность загорания в ЭВМ связана со значительным количе-

ством плотно расположенных на монтажных платах и блоках: электронных

узлов и схем, электрических и коммутационных кабелей, резисторов, конденса-

торов,полупроводниковых диодов и транзисторов. Высокая плотность элемен-

тов в электронных схемах приводит к значительному повышению температуры

отдельных узлов (80 − 10000С), что может служить причиной воспламенения

изоляционных материалов. Слабое сопротивление изоляционных материалов

воздействию температуры может вызывать нарушения схемы и привести к ко-

роткому замыканию. В связи с этим в помещениях вычислительного центра

должны быть предусмотрены возможные пути эвакуации персонала. Требова-

ния к количеству, размерам и размещению эвакуационных выходов, лестниц и

лестничных клеток установлены СНиП 2.01.02-85, а именно:

1.Эвакуационные выходы должны располагаться рассредоточено. Минималь-

ное расстояние l между наиболее удаленными один от другого эвакуационными

выходами из помещения следует определять по формуле: l =
√
Π, где Π — пе-

риметр помещения.

2. Ширина путей эвакуации в свету должна быть не менее 1м, дверей- не

менее 0.8м.

3. Высота прохода на путях эвакуации должна быть не менее 2м.

4. Не допускается устройство винтовых лестниц, забежных ступеней, раз-

движных и подъемных дверей и ворот, а также вращающихся дверей и турни-

кетов.
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5. Двери на путях эвакуации должны открываться по направлению выхода

из здания.

6. Наружные эвакуационные двери зданий не должны иметь запоров, кото-

рые не могут быть открыты изнутри без ключа.

A.0.2 Требования электробезопасности

Для питания ЭВМ служит трехфазная электросеть с напряжением 380/220В

и частотой 50Гц. Помещение, в котором располагался вычислительный центр,

относится к помещениям без повышенной опасности (ГОСТ 12.1.013), поэтому

защитное заземление не применялось (ГОСТ 12.1.030). При этом обслужива-

ющий персонал должен допускаться до работы только после инструкции по

технике безопасности. Изолирующие корпуса терминалов обеспечивают недо-

ступность токоведущих частей, находящихся под напряжением.

A.0.3 Требования к вентиляции, отоплению и кондицио-

нированию воздуха

В качестве нагревательных приборов в машинных залах ЭВМ следует устанав-

ливать регистры из гладких труб или панели лучистого отопления. Не допус-

кается использовать для отопления машинных залов электронагревательные

приборы или паровое отопление. При кубатуре помещения до 20м2 в помещение

должно подаваться не менее 30м3/ч на человека. Параметры микроклимата на

постоянных рабочих местах должны соответствовать требованиям СН 4088-86.

Они должны быть следующими:

1. В холодные периоды года температура воздуха, скорость его движения и

относительная влажность воздуха должны соответственно составлять: 22− 24;

0.1м/с; 40-60%; температура воздуха может колебаться в пределах от 21 до 25
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2. То же в теплые периоды года: 23 − 25; 0.1-0.2 м/с; 40-60%; температура

воздуха может колебаться в пределах от 22 до 26. 3. Воздух, поступающий в

помещения с ЭВМ, должен быть отчищен от загрязнений, в том числе от пыли

и микроорганизмов. Запыленность воздуха не должна превышать требований

12.1.005-91.

A.0.4 Требования к уровням шума

Допустимые уровни звукового давления, уровня звука и эквивалентные уровни

звука на рабочих местах должны соответствовать требованиям "Санитарных

норм допустимых уровней шума на рабочих местах"N o 3223-85. Для сниже-

ния шума и вибрации оборудование необходимо устанавливать на специальные

фундаменты и амортизирующие прокладки, предусмотренные нормативными

документами. Стены и потолки помещений, где устанавливается оборудование,

являющееся источником шумообразования, должны быть облицованы звуко-

поглощающим материалом, независимо от количества единиц установленного

оборудования. Кроме того, необходимо использовать подвесные акустические

потолки. Уровни звука и эквивалентные уровни звука в помещениях, где ра-

ботают математики-программисты и операторы ВДТ, не должны превышать

50дБА. При выполнении напряженной работы, а также при длительности сме-

ны более 8ч. нормы могут быть снижены на 5дБА.

A.0.5 Требования к естественному и искусственному осве-

щению для помещений вычислительных комнат

Освещение в помещениях, где располагается вычислительная техника, долж-

но быть смешанным: естественным и искусственным. Естественное освещение

должно осуществляться в виде бокового освещения. Величина коэффициен-
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та естественной освещенности (к. е. о.) должна соответствовать нормативным

уровням по СНиП П-4-79. При выполнении зрительной работы категории сред-

ней точности к. е. о. должен быть не ниже 1%. Ориентация светопроемов для по-

мещений с ЭВМ должна быть северной. Искусственное освещение в помещениях

следует осуществлять в виде комбинированной системы освещения с использо-

ванием люминесцентных источников света в светильниках общего назначения.

В качестве источников должны использоваться люминесцентные лампы типа

ЛБ и ДРЛ с индексом цветопередачи (R > 70). В качестве светильников долж-

ны использоваться установки с преимущественно отраженным или рассеянным

светораспределением (тип УСП-5-2x40, УСП-35-2x40, ЛВ003-2x40-002). Вели-

чина освещенности при искусственном освещении люминесцентными лампами

должна быть в горизонтальной плоскости не ниже 300лк- для системы обще-

го освещения и не ниже 750лк — для системы комбинированного освещения,

причем с учетом работы категории высокой зрительной точности может быть

увеличена до 1000лк. При работе операторов и программистов с ВДТ, имеющи-

ми негативное изображение, уровни искусственной освещенности от светильни-

ков общего освещения должны составлять: при систематическом использовании

дисплеев и работе в режиме диалога уровни освещенности в горизонтальной

плоскости должны быть не ниже 200лк и не ниже 500лк при использовании

ВДТ и одновременной работе с документацией, а также при вводе данных в

ЭВМ. Для исключения бликов отражения на экранах от светильников общего

назначения необходимо применять антибликерные сетки, специальные филь-

тры для экранов, защитные козырьки и т.п. В поле зрения оператора ВДТ

должно быть обеспечено соответствующее распределение яркости. Отношение

яркости экрана ВДТ к яркости окружающих его поверхностей не должно пре-

вышать в рабочей зоне 3:1.
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A.0.6 Требования к защите от статического электриче-

ства и излучений

Для предотвращения образования и защиты от статического электричества в

помещениях где располагаются ЭВМ необходимо использовать нейтрализато-

ры и увлажнители, а полы должны иметь антистатическое покрытие. Допуска-

емые уровни напряженности электростатических полей не должны превышать

20кВ в течение 1 часа (ГОСТ 12.1.045-84). Уровни различных видов излуче-

ния, таких как рентгеновское, радиочастотное, видимое и ультрафиолетовое,

генерируемых устройствами визуального отображения достаточно низки и не

превышают действующих норм. Однако, следует учитывать, что мягкое рент-

геновское излучение, возникающее при напряжении 20-22кВ на аноде, а также

высокое напряжение на токоведущих частях схем вызывают ионизацию воз-

духа с образованием положительных ионов, считающихся неблагоприятными

для человека. Поэтому в машинных залах необходимо контролировать уровень

аэроионизации. Оптимальным уровнем аэроионизации в зоне дыхания работа-

ющего считается содержание легких аэроионов обоих знаков от 150 до 500В

1см3 воздуха.

A.0.7 Требования к видеотерминальному устройству.

Видеомониторное устройство должно отвечать следующим техническим требо-

ваниям:

1. Яркость свечения экрана не менее 100 кд/м2

2. Минимальный размер светящейся точки не более 0.4мм для монохромного

дисплея и не более 0.6мм для цветного дисплея.

3. Контрастность изображения знака не менее 0.8.

4. Частота регенерации изображения при работе с позитивным контрастом
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в режиме обработки текста не менее 72 Гц.

5. Количество точек в строке не менее 640.

6. Низкочастотное дрожание изображения в диапазоне 0.05-1.0 Гц должно

находится в пределах 0.1 мм.

7. Экран должен иметь антибликерное покрытие.

8. Размер экрана должен быть не менее 31см по диагонали, а высота симво-

лов на экране не менее 3.8мм, при этом расстояние от глаз оператора до экрана

должно быть в пределах 40—80 см.
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