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ИМИТАЦИЯ СВОЙСТВ ТВЕРДЫХ 
ТЕЛ И ЖИДКОСТЕЙ МЕТОДАМИ 
КОМПЬЮТЕРНОГО 
МОДЕЛИРОВАНИЯ

 

ÄÎ. ÄÎ. ÅÖêãàç, ç. ä. ÅÄãÄÅÄÖÇ

 

åÓÒÍÓ‚ÒÍËÈ ÙËÁËÍÓ-ÚÂıÌË˜ÂÒÍËÈ ËÌÒÚËÚÛÚ, 
ÑÓÎ„ÓÔÛ‰Ì˚È åÓÒÍÓ‚ÒÍÓÈ Ó·Î.

 

ÇÇÖÑÖçàÖ

 

Наиболее существенную роль компьютеры в на-
учных исследованиях играют там, где требуется ог-
ромное количество численных расчетов или задачи
не могут быть решены простыми аналитическими
методами, в частности задачи многих тел. Так, опи-
сание поведения твердых аморфных и жидких тел –
одна из наиболее трудных задач для теоретиков.

В реальных телах частицы (молекулы и атомы)
связаны друг с другом силами различной величины
и природы: с помощью химической связи, межмо-
лекулярных водородных и других взаимодействий,
электростатическими и электромагнитными сила-
ми. Потенциалы взаимодействия сложным образом
зависят от расстояния и направления. Очевидно, в
таком общем виде понять и описать свойства тела
невозможно или чрезвычайно трудно, нужны суще-
ственные упрощения. Для кристалла таким упро-
щением являются строгая повторяемость в прост-
ранстве и идентичность свойств кристаллической
ячейки, состоящей из сравнительно небольшого
количества частиц, для идеального газа – практиче-
ски полное отсутствие взаимодействия между час-
тицами в основное время их существования (время
столкновения частиц много меньше времени между
столкновениями). Реальные кристаллические тела
и реальные газы обычно рассматриваются при не-
больших отклонениях (теория возмущений) от этих
идеальных моделей: различные дефекты в кристал-
лах, небольшое притяжение между частицами, их
ненулевой объем в газах. Ситуация наиболее слож-
на в твердых аморфных телах и жидкостях, которые
невозможно рассматривать ни как кристалл, ни как
идеальный газ с небольшими отклонениями.

Возникают вопросы, какие взаимодействия ка-
чественно определяют поведение и свойства плот-
ных неупорядоченных тел (жидкости и стекла) и что
можно было бы выбрать за базовую простейшую
модель, усложняя которую далее можно было бы
приблизиться к описанию реальных тел.

Пионером и инициатором применения модели
твердых сфер для анализа структуры неупорядочен-
ных тел был крупнейший английский ученый и фи-
лософ Джон Бернал [1, 2]. Развитие компьютерной
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техники дало принципиально новые возможности
для анализа и исследования таких задач.

 

é åÖíéÑÄï êÄëóÖíÄ

 

В этом разделе изложены основные приемы
компьютерного моделирования.

 

ê‡Ò˜ÂÚ Ú‡ÂÍÚÓËÈ ‰‚ËÊÂÌËfl ˜‡ÒÚËˆ

 

При компьютерном моделировании поведения
молекулярной системы исходят из упрощенного
представления атомов и молекул и взаимодействий
между ними. Чаще всего отдельный атом представ-
ляется в виде материальной точки (частицы), дви-
жение которой подчиняется классическому закону
Ньютона:

(1)

где масса частицы 

 

m

 

, умноженная на ее ускорение

, равняется действующей на частицу силе . За-
кон Ньютона выполняется в каждый момент време-
ни 

 

t

 

 для всех частиц, составляющих молекулярную
систему.

Если рассмотреть очень маленький интервал

времени (обозначим его 

 

h

 

), то силу  в течение это-
го времени с достаточно высокой точностью можно

считать постоянной. Положение частицы  и ее

скорость  изменятся за время 

 

h

 

 незначительно
и с учетом закона (1)

(2)

При этом точность, с которой выполняются эти
приближенные равенства, будет тем выше, чем
меньше шаг 

 

h

 

.

Допустим, что мы умеем вычислять действую-
щие на частицы силы и что эти силы зависят только
от взаимного расположения частиц, так что

(3)

Индексом 

 

i

 

 здесь обозначен номер частицы. Общее
число частиц положено равным 

 

N

 

. Тогда если в на-
чальный момент времени 

 

t

 

 = 0 заданы координаты и
скорости всех частиц, то по формуле (3) можно най-
ти действующие на них силы и по формулам (2) для
каждой из частиц найти ее новые координаты

 и скорости  в момент времени 

 

t

 

 = 

 

h

 

.
Точно так же, зная координаты и скорости всех час-
тиц при 

 

t

 

 = 

 

h

 

, можно определить их значения в мо-
мент времени 

 

t

 

 = 2

 

h

 

, затем 3

 

h

 

, 4

 

h

 

 и т.д. Поступая та-
ким образом, можно проследить за поведением
молекулярной системы, отвечающей выбранным
начальным данным и заданным силам взаимодей-

ma = F,

a F

F

r t( )
υ t( )

υ t h+( ) υ t( ) h
F
m
----,+≈

r t h+( ) r t( )≈ hυ t( ).+

Fi  = Fi r i … r N, ,( ), i  = 1, …, N.

r i t h+( ) υ i t h+( )

 

ствия между частицами. В частности, имея значе-
ния координат всех частиц в компьютере, можно
вывести пространственное изображение молекул на
экран графического дисплея. Организовав вывод
таких изображений в последовательные моменты
времени, мы увидим тепловое движение молекул
(молекулярное кино), обусловленное взаимодейст-
вием частиц.

 

èÂËÓ‰Ë˜ÂÒÍËÂ „‡ÌË˜Ì˚Â ÛÒÎÓ‚Ëfl

 

В численном эксперименте моделируется пове-
дение сравнительно небольшого числа молекул.
Для того чтобы при этом воспроизвести макроско-
пические свойства тел, применяется математичес-
кий прием – вводятся периодические граничные
условия. Для этого все пространство условно разби-
вается на одинаковые ячейки, имеющие форму
прямоугольных параллелепипедов. Одна из них
принимается за основную (называемую еще расчет-
ной) ячейку. В нее помещают несколько сот или ты-
сяч молекул изучаемого вещества. Содержание всех
остальных ячеек считается эквивалентным основ-
ной и отличается только соответствующим сдвигом
координат частиц.

Согласно описанной процедуре, каждой моле-
куле в расчетной ячейке ставится в соответствие
множество ее образов в других ячейках. При расчете
сил, действующих на данную частицу, принимают-
ся во внимание взаимодействия не только с части-
цами, находящимися в той же ячейке, но и с их об-
разами в соседних ячейках. В то же время, что очень
важно, поскольку в каждый момент времени коор-
динаты всех частиц в любой из ячеек могут быть
точно восстановлены по соответствующим коорди-
натам частиц в расчетной ячейке, то решать уравне-
ния движения необходимо только для последних.

 

ä‡ÍËÏ ‰ÓÎÊÌÓ ·˚Ú¸ 

 

N

 

?

 

Окружающие нас тела состоят из очень большо-
го числа молекул. В одном стакане воды, например,
число молекул порядка 10

 

25

 

. И если это даже не во-
да, а воздух, то и тогда их будет очень много. Чтобы
понять, сколь велики эти числа, обратим внимание
только на тот факт, что общее число людей, когда-
либо живших на Земле, в миллиарды раз меньше.

Ясно, что прямое имитационное моделирование
столь большого числа взаимодействующих молекул
невозможно. Но в этом и нет необходимости. Если
взглянуть на отдельную частицу, то ее мгновенное
поведение полностью определяется взаимодействи-
ем всего лишь с несколькими десятками частиц из
близлежащей окрестности. Это обстоятельство поз-
воляет надеяться, что свойства модельной молеку-
лярной системы перестанут изменяться с ростом
размеров расчетной ячейки и числа частиц в ней уже
для 

 

N

 

, равного нескольким сотням или тысячам в за-
висимости от характера межчастичных взаимодейст-
вий. Вычислительные эксперименты подтверждают
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это предположение. Многие свойства конденсиро-
ванных неупорядоченных тел могут быть поняты на
модельных молекулярных системах, содержащих
10

 

2

 

–10

 

4

 

 частиц.

 

åÂÊÏÓÎÂÍÛÎflÌ˚Â ‚Á‡ËÏÓ‰ÂÈÒÚ‚Ëfl

 

Между молекулами в реальных телах действуют
силы различной природы. В компьютерном экспе-
рименте взаимодействия между частицами задают-
ся потенциальными функциями, эффективно отра-
жающими те или иные черты этих сил.

Обозначим через  потенциальную
энергию модельной молекулярной системы. Зада-
ние этой функции полностью определяет взаимо-

действия между частицами. Так, например, сила ,
действующая на 

 

i

 

-ю частицу, получается дифферен-
цированием 

 

U

 

 по соответствующим координатам
частицы. Это можно записать в виде

(приведенная запись означает, что 

 

x

 

-я компонента
силы получается дифференцированием по 

 

x

 

i

 

, 

 

y

 

-я –
по 

 

y

 

i

 

, 

 

z

 

-я – по 

 

z

 

i

 

).

Обычно полагают, что потенциальная энергия
молекулярной системы может быть представлена в
виде суммы парных взаимодействий:

Здесь  – энергия взаимодействия двух час-

тиц с номерами 

 

i

 

 и 

 

j

 

, зависящая только от расстоя-

ния  между ними. При наличии в систе-

ме периодических граничных условий наряду с 

 

j

 

-й
частицей рассматриваются также все образы этой
частицы в соседних ячейках, и из всех расстояний 

 

r

 

ij

 

выбирается наименьшее. Оно-то и подставляется в
формулу для вычисления энергии (это так называе-
мый метод ближайшего образа).

Для одинаковых частиц имеется только одна
функция 

 

u

 

(

 

r

 

), задающая парные взаимодействия:

. Если молекулярная система

состоит из частиц двух сортов, то таких функций
уже три: по одной для взаимодействий частиц каж-
дого сорта между собой и одна для взаимодействий
частиц разных сортов.

В простейшем случае взаимодействие частиц
характеризуется двумя параметрами: радиусом час-
тиц 

 

R

 

 и глубиной потенциала парного взаимодейст-
вия 

 

ε

 

0

 

. Такие частицы носят название ван-дер-вааль-
совых. При сближении двух частиц на расстояние,
меньшее суммы их радиусов, на частицы действует
расталкивающая сила. Если же расстояние между
ними больше суммы радиусов, то они притягивают-

U r 1 … r N, ,( )

Fi

Fi  = 
U r 1 … r N, ,( )∂

r i∂
---------------------------------–

U r 1 … r N, ,( ) = uij r i r j,( ).

j i 1+=

N

∑
i 1=

N 1–

∑

uij r i r j,( )

r ij  = r i r j–

uij r i r j,( ) u ri r j–( )≡

 

ся. Оптимальное взаимное расположение двух час-
тиц достигается при их соприкосновении. В анали-
тической форме такая зависимость представляется
в виде

(4)

Это известный потенциал Леннард-Джонса. С рос-
том 

 

r

 

 он быстро стремится к нулю (как 1/

 

r

 

6

 

), остава-
ясь отличным от нуля при любом 

 

r

 

. При компьютер-
ном моделировании конденсированной системы из
ван-дер-ваальсовых частиц вместо потенциала Лен-
нард-Джонса обычно используется модифициро-
ванный потенциал:

(4')

отличный от нуля только для относительно неболь-
ших 

 

r

 

, меньших радиуса взаимодействия 

 

R

 

int

 

. Обыч-
но 

 

Rint = 4R, что обеспечивает близость поведения
молекулярных систем с взаимодействиями (4) и (4'),
однако в последнем случае требуются несоизмери-
мо меньшие вычислительные ресурсы.

Другой пример потенциала парного взаимодей-
ствия – это потенциал упругих шаров:

(5)

Константа упругости Kr характеризует жесткость
шаров. Шары радиуса R не взаимодействуют, если
расстояние между их центрами превышает сумму
радиусов, и расталкиваются с силой, пропорцио-
нальной отклонению этого расстояния от суммы
радиусов шаров в противном случае.

Третий пример можно рассматривать как пре-
дельный случай потенциала упругих шаров при
Kr  ∞. Расчет траекторий движения твердых ша-
ров (либо дисков в двумерном случае) производится
по процедуре, отличной от приведенной ранее. В
этом случае между столкновениями шары движутся
равномерно и прямолинейно, а в моменты парных
столкновений обмениваются составляющими ско-
ростей, направленными вдоль линии, соединяющей
центры шаров. Имитация движения твердых шаров
состоит в циклическом повторении трех шагов:

1) находится время ближайшего столкновения;

2) все частицы перемещаются вдоль направле-
ний их движения на расстояния, пропорциональ-
ные скоростям частиц и промежутку времени до
столкновения;

3) изменяются скорости столкнувшихся частиц.

Ç˚˜ËÒÎflÂÏ˚Â ‚ÂÎË˜ËÌ˚

В процессе имитации поведения молекулярной
системы в каждый момент времени ts = sh, s = 1, 2, …,

ULJ r( ) = ε0

2R
r

------- 
 

12

2
2R
r

------- 
 

6

– .

u r( ) =
uLJ r( ) uLJ Rint( )– , r  # Rint,

0, r  > Rint,

u r( ) = 

1

2
---Kr r 2R–( )2

, r  # 2R,

0, r  > 2R.



ëéêéëéÇëäàâ éÅêÄáéÇÄíÖãúçõâ ÜìêçÄã, ‹11, 199788

находятся координаты  и скорости  всех частиц,

вычисляются потенциальная энергия U и силы ,
действующие на каждую из частиц. Эти данные сра-
зу же обрабатываются для получения некоторых
мгновенных и усредненных по времени счета харак-
теристик системы. Кроме того, периодически коор-
динаты и скорости частиц запоминаются в файле на
диске для последующей (скорее всего, неоднократ-
ной) их обработки. Одна из полезных программ та-
кой обработки – это программа визуализации моле-
кулярного движения (молекулярное кино).

В процессе имитации, как это следует из уравне-
ний движения, сохраняются полная энергия систе-

мы E = K + U и ее импульс . Кинетическая энергия
и импульс системы вычисляются по известным ско-
ростям частиц:

Сохранение E и  в процессе расчета движения си-
стемы служит хорошим контролем правильности
вычислений. По точности сохранения полной энер-
гии системы также судят о правильности выбран-
ной величины шага интегрирования уравнений
движения h.

Температура системы в соответствии с выводами
статистической механики определяется через сред-
нюю кинетическую энергию, приходящуюся на од-
ну степень свободы:

где kБ – константа Больцмана. Чтобы привести тем-
пературу системы к требуемому значению, итера-
циями подбирают необходимое для этого значение
полной энергии.

Формулы для давления имеют более сложный
вид:

Здесь  означает, что наряду с j-й частицей рассмат-

риваются также все ее образы в соседних ячейках и
выбираются координаты той частицы, которая ока-

залась ближе всего к i-й частице;  – сила, дейст-

вующая на i-ю частицу со стороны -й; V – объем

расчетной ячейки. Аналогичный вид имеют фор-
мулы для вычисления давления по разным на-
правлениям. Непрерывным изменением размеров
расчетной ячейки можно добиться предписанных
значений давления вдоль ее осей, что бывает осо-
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бенно важно при изучении механических характе-
ристик твердых тел.

Наряду с величинами, характеризующими тер-
модинамическое состояние системы, могут вычис-
ляться и другие ее свойства, определяемые как
функции координат и скоростей частиц. Можно, к
примеру, следить за смещениями отдельных частиц
и вычислить коэффициенты их самодиффузии; рас-
считать среднее время смены ближайших соседей у
частицы и множество других характеристик и их за-
висимостей от температуры, давления, напряжений
в образце и т.п.

èÓÒÚ‡ÌÒÚ‚ÂÌÌ˚Â Ë ‚ÂÏÂÌÌ˚Â Ï‡Ò¯Ú‡·˚

Вычислительные эксперименты с молекулами
позволили заглянуть в области времени и прост-
ранства, недоступные никаким другим физичес-
ким приборам. Их можно сравнить с микроскопом
удивительной разрешающей силы. При имитации
движения молекулярной системы, состоящей из
ван-дер-ваальсовых частиц, величина шага чис-
ленного интегрирования h является величиной по-
рядка 10−14 с. Характерное время парного взаимо-
действия примерно в 100 раз больше (≈10−12 с).
Линейные размеры расчетной ячейки при модели-
ровании конденсированной фазы не превышают
десятков ангстрем, а общее число частиц не превы-
шает, как правило, нескольких тысяч. При этом ха-
рактерный вычислительный эксперимент имитирует
поведение молекулярной системы в течение ≈100 пс
(10−10 с) и длится несколько часов на самых мощных
современных компьютерах.

Как тут не вспомнить А. ван Левенгука, в XVII ве-
ке открывшего микроскоп и увидевшего невидан-
ные ранее мельчайшие микроорганизмы. Однако
после первого восхищения последовала реакция:
как сузился горизонт!

По-видимому, похожая реакция наблюдалась и
при первых компьютерных экспериментах с моле-
кулами. Разница, однако, состояла в том, что рост
возможностей вычислительных машин произошел
столь быстро, что наряду с удивительным разреше-
нием значительно возросли возможности увеличе-
ния масштабов имитируемых молекулярных систем.

êÖáìãúíÄíõ äéåèúûíÖêçõï 
ùäëèÖêàåÖçíéÇ

ëÚÛÍÚÛ‡, ÛÔ‡ÍÓ‚Í‡ Ë Ù‡ÁÓ‚˚Â ÔÂÂıÓ‰˚

Остановимся на результатах, полученных для
двумерных (на плоскости) ансамблей твердых час-
тиц различной формы.

Следует отметить, что плоские системы дисков и
эллипсов могут находиться как в упорядоченном
(кристаллическом), так и в разупорядоченном
(аморфном) состоянии. Эти понятия структурные.
В кристалле существует дальний порядок, когда
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расположение всех частиц друг относительно друга
периодически повторяется. При наличии теплового
движения в этом случае следует говорить не о мгно-
венном положении частиц, а о среднем значении
координат центров масс частиц. В аморфном состоя-
нии порядок в расположении близких друг к другу
частиц сохраняется, а при удалении частиц друг от
друга накапливаются случайные отклонения в по-
ложениях, и на больших расстояниях эти положе-
ния становятся некоррелированными.

Расстояние, на котором частицы “забывают”
друг о друге, называется радиусом корреляции.
Очевидно, что при таком определении аморфные
состояния могут различаться по степени упорядо-
ченности, которую можно характеризовать радиу-
сом корреляции.

éÚÒÛÚÒÚ‚ËÂ ÚÂÔÎÓ‚Ó„Ó ‰‚ËÊÂÌËfl

Системы абсолютно твердых частиц при нали-
чии внешнего давления и отсутствии теплового
движения стремятся к наиболее плотной упаковке.
Для дисков это гексагональный кристалл, для эл-
липсов – он же, растянутый или сжатый в одном из
направлений (рис. 1). Какие причины могут поме-
шать системе закристаллизоваться при Т = 0?

Существуют по меньшей мере три фактора, ко-
торые могут препятствовать кристаллизации: 1) не-
удобная для кристаллизации граница в системах ко-
нечного размера [1]; 2) случайное пространственное
распределение частиц разного размера (когда систе-
ма состоит из смеси частиц разного размера) и за-
прет на обмен соседями в процессе уплотнения сис-
темы и 3) случайная ориентация частиц (например,
эллипсов [3, 4]) и запрет на существенное измене-
ние взаимной ориентации частиц. Термодинамиче-
скому равновесию бесконечно большой системы
частиц разного размера, то есть наибольшей плот-
ности, соответствует смесь кристаллов из частиц
одинакового размера и одинаковой ориентации.
При наличии одного из указанных факторов или их
комбинации формируются случайные упаковки,
среди которых, безусловно, существует наиболее
плотная для данной системы. Запреты в реальных

системах могут носить топологический, как в поли-
мерных стеклах (обмен соседями требует разрыва
химических связей), или кинетический характер,
когда образования случайной упаковки, то есть
стеклообразного состояния, добиваются быстрым
охлаждением системы и значительные трансляци-
онные или вращательные (а часто внутримолеку-
лярные вращательные) перегруппировки не успева-
ют происходить.

Рассмотрим плотнейшую упаковку системы дис-
ков, состоящей из частиц двух размеров [5]. Если
диски каждого сорта (размера) случайно распреде-
лены в пространстве и выполнено условие 2), то
между соседними частицами с неизбежностью появ-
ляются зазоры, величина которых при небольшой
разнице в размерах частиц (δ = (r2 − r1)/r1) пропорци-

ональна этой разнице. Можно показать, что плот-
ность упаковки (ρ) в такой системе меньше, чем у

гексагонального кристалла , и
уменьшается пропорционально средней величине
зазора и, следовательно, величине δ по закону ρ/ρ0 =

= (1 − δ/2) при значениях δ < 0,2. При большой раз-
нице в размерах частиц плотность упаковки прак-
тически перестает зависеть от δ (рис. 2).

Поскольку зазоры распределены случайно как
по величине, так и в пространстве и частицы разных
размеров также случайно расположены, то появля-
ется неупорядоченность в системе, радиус корреля-
ции уменьшается по мере роста разницы размеров
частиц. Чем меньше разница размеров частиц, тем
выше плотность упаковки и выше степень упорядо-
ченности системы.

Таким образом, для плотных упаковок дисков на
плоскости при Т = 0 существует плавный переход
по плотности и степени упорядоченности от крис-
таллического к аморфному состоянию. Следует от-
метить, что это новый результат. До недавних пор
считалось, что в системах твердых дисков и сфер
существуют только два дискретных состояния:

ρ0 = π 2 3⁄  . 0,907( )

I II III IV

Рис. 1. Кристаллические структуры из дисков (I) и
эллипсов (II–IV)

0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6
Разница размеров дисков δ

0,84

0,85

0,86

0,87

0,88

0,89

0,90

0,91

0,83

Плотность упаковки ρ

Рис. 2. Зависимость плотности упаковки ρ бинар-
ной системы дисков состава 1 : 1 от разницы раз-
меров частиц δ

θ
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кристалл и стекло, наиболее плотная случайная
упаковка с конкретным значением плотности, от-
личным от плотности кристалла [6]. По-видимому,
такое мнение было связано с тем, что промежуточ-
ные состояния занимают сравнительно узкую об-
ласть, в частности при разнице размеров дисков от
0 до ∼ 0,2.

ëËÒÚÂÏ˚ Ú‚Â‰˚ı ‰ËÒÍÓ‚ Ò ÚÂÔÎÓ‚˚Ï 
‰‚ËÊÂÌËÂÏ

В системе твердых дисков одного размера на-
блюдается постепенное падение плотности по мере
роста температуры вплоть до некоторого значения,
при котором происходят резкое падение (скачок)
плотности и затем вновь плавное ее снижение. Си-
стема имитирует плавление кристалла – фазовый
переход первого рода. На самом деле, как показали
специальные подробные исследования на очень
больших системах при числе частиц около 100 000
[7] для двумерных систем, это не истинный переход
первого рода, а наличие узкого температурного ин-
тервала, слева от которого – кристалл, справа – жид-
кость, а внутри – промежуточная фаза, “гексатик”.

Для бинарной системы также наблюдается тако-
го типа фазовый переход, который постепенно
(плавное уменьшение скачка плотности) при росте
разницы в размерах частиц вырождается (при δ ≈
≈ 0,23) в переход твердое тело (стекло) – жидкость
без скачка плотности и коэффициента температур-
ного расширения, равного для систем твердых час-
тиц теплоемкости. Температуры переходов (Т/Р ≈
≈ (0,1–0,11)d2, где Т, Р и d – температура, давление
и диаметр частиц) близки для всех систем.

Результаты эти соответствуют известному из
кристаллографии правилу о том, что для сокристал-
лизации двух близких по структуре веществ разме-
ры их молекул не должны различаться более чем на
определенную величину [8].

Отметим три удивительных результата. Первый –
температура перехода практически одинакова для
систем с разными размерами частиц, хотя скачок
плотности уменьшается по мере роста δ; второй –
плотность жидкости при одной и той же температу-
ре (перехода и выше) увеличивается линейно с δ
(рис. 3), в то время как плотность твердого тела при
Т = 0 уменьшается с δ (рис. 2); третий – системы,
плохо упорядоченные при Т = 0, плавятся со скач-
ком плотности.

åÂı‡ÌË˜ÂÒÍËÂ Ò‚ÓÈÒÚ‚‡ Ë ‰ËÙÙÛÁËfl

Со структурной точки зрения тела делятся на
кристаллические и аморфные, с механической – на
твердые и жидкие. Переход из жидкого в аморфное
твердое (стеклообразное) состояние называется
стеклованием. Твердое и жидкое состояния обычно
определяются с точки зрения способности тела со-
противляться изменению формы, то есть сдвиго-

вым нагрузкам, поскольку именно они и определя-
ют изменение формы.

В изученных плоских системах твердых дисков и
эллипсов различия между необратимой деформа-
цией твердого тела (пластическая деформация) и
течением в жидком состоянии можно представить
следующим образом. Для пластической деформа-
ции необходимо высокое значение сдвигового на-
пряжения (предела текучести), она сопровождается
увеличением объема системы (уменьшением числа
контактов между частицами при Т = 0) и локализа-
цией деформации в виде полос сдвига. При жидко-
подобном течении необратимая деформация воз-
можна при очень низких сдвиговых напряжениях,
объем системы не меняется (число контактов при
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Рис. 3. Зависимость плотности упаковки бинар-
ных систем дисков в твердом (1) и жидком (2) со-
стояниях вблизи температуры перехода
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Рис. 4. Диаграммы сжатия (σy > σx = 2) систем
гладких эллипсов при Т = 0: полидисперсная сис-
тема со свободным (1) и замороженным враще-
нием (5) частиц (эксцентриситет эллипсов e = 0,2);
монодисперсная система случайно ориентиро-
ванных эллипсов с е = 0,027 (2); гексагональный
кристалл дисков (3), анизотропный жидкий крис-
талл эллипсов с e = 0,2 типа IV (4)

Сдвиговая деформация
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Т = 0 сохраняется постоянным) и деформация од-
нородна в пространстве [3, 4]. Рисунок 4 иллюстри-
рует различие диаграмм напряжение–деформация
для твердого (кривые 3, 5) и жидкого (кривые 1, 2,
4) состояний систем гладких твердых эллипсов.

Компьютерное моделирование дает уникальную
возможность провести сравнительный анализ механиче-
ских свойств при плавлении и стекловании бинарных си-
стем твердых дисков, где изменение соотношения радиу-
сов частиц, как мы видели, позволяет перейти от
кристаллического к стеклообразному состоянию.

Кроме того, представляют интерес изучение ме-
ханических свойств кристаллов и анализ возможно-
сти существования жидкокристаллического состоя-
ния в таких простых системах, как твердые диски
или эллипсы.

ùÎÎËÔÒ˚ ·ÂÁ ÚÂÔÎÓ‚Ó„Ó ‰‚ËÊÂÌËfl

Попробуем определить, что такое жидкий крис-
талл. Как видно из этого словосочетания, в таком
теле дальний порядок (структурное определение
кристалла) должен сочетаться с легкостью измене-
ния формы тела под нагрузкой, то есть при отсутст-
вии сопротивления сдвиговым нагрузкам (механи-
ческое определение жидкости).

Заметим, что в реальных трехмерных телах воз-
можны различные сочетания трансляционного и
ориентационного порядка и беспорядка в разных
направлениях. Соответственно появляются различ-
ные варианты жидкокристаллических состояний.

В работах [3, 4] проведен анализ механических
свойств различных систем твердых гладких эллип-
сов при Т = 0. Полидисперсная система (набор эл-
липсов различных размеров) ведет себя как жид-
кость, то есть деформируется практически при
нулевом сдвиговом напряжении (рис. 4, кривая 1).
Система случайно ориентированных эллипсов од-
ного размера также ведет себя как жидкость в опре-
деленном диапазоне деформаций – до полной ори-
ентации всех эллипсов в одном направлении, после
чего система кристаллизуется и становится твердой
(рис. 4, кривая 2). На этом же рисунке для сравне-
ния приведена диаграмма сжатия идеального гекса-
гонального кристалла дисков (рис. 4, кривая 3).

Как оказалось, кристаллы из эллипсов (рис. 1)
имеют абсолютно разные свойства в зависимости от
направления приложения нагрузки и взаимной
ориентации частиц. Так, например, кристалл III
при сжатии вдоль большой оси эллипсов почти
жидкость (рис. 4, кривая 4). Он легко превращается
в кристалл IV, который также легко деформируется
с изменением значения угла между слоями частиц θ.
Кристалл II имеет такую же плотность упаковки,
что и III, но при сжатии вдоль большой оси эллипсов
ведет себя как твердое тело, особенно при больших
значениях эксцентриситета, демонстрируя диаграм-
му растяжения, аналогичную диаграмме кристалла
из дисков I. При сжатии вдоль направления малой

оси эллипсов оба кристалла – твердые тела и диа-
граммы деформирования аналогичны кривым 3 и 5
на рис. 4.

Таким образом, даже при нулевой температуре
такие простые системы могут проявлять свойства
жидких кристаллов.
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Кристаллы из дисков, безусловно, твердые тела,
плавление которых сопровождается снижением
предела текучести и модуля упругости до нуля при
приближении к температуре плавления (рис. 5, а).
Коэффициент самодиффузии, наоборот, начиная с
температуры плавления увеличивается. Так что не
вызывает сомнения, что такие системы имитируют
кристаллическое состояние, плавление и жидкость.

Все это справедливо для дисков одного размера
и при δ < 0,23. А при больших δ? Когда нет плавле-
ния, нет скачка плотности. При низких температу-
рах эти системы твердые, диаграммы напряжение–
деформация характерны для практически всех
твердых тел: начальный линейный участок упруго-
сти, нелинейная часть, максимум, то есть предел
текучести, снижение напряжения при дальнейшей
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Рис. 5. Зависимость предела текучести τ /P (1),
модуля упругости E/50P (2) и коэффициента са-
модиффузии (3) от температуры для кристалла
одинаковых дисков (а) и для бинарной системы
дисков с δ = 0,5 (б); P = 0,2
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деформации, то есть деформационное размягчение.
Зависимости предела текучести, модуля упругости
и коэффициента самодиффузии от температуры для
этих систем точно такого же типа, как и для крис-
таллов из одинаковых дисков или при δ < 0,23
(рис. 5, б). Более того, температура перехода из
твердого в жидкое состояние практически одна и та
же, когда этот переход есть либо плавление (при δ <
< 0,23), либо стеклование (при δ > 0,23).

По-видимому, этот результат впервые демонст-
рирует удивительную общность структурного (плав-
ление) и агрегатного (стеклование) переходов. От-
метим, что идентичные результаты были получены
нами для различных типов взаимодействия между
частицами: упругий и потенциал Леннард-Джонса
и для систем сфер в трехмерном пространстве.
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Таким образом, простейшая модель твердых
гладких дисков и эллипсов на плоскости качествен-
но воспроизводит такие свойства реальных тел, как
упругость, пластичность, ползучесть, зависимости
соответствующих параметров от температуры и дав-
ления, плавление и стеклование, а также позволяет
в некоторых случаях выявить механизмы деформа-
ции и диффузии.

Модель твердых сфер (дисков, эллипсов) можно
выбрать в качестве основы для создания теории
конденсированного состояния, и можно надеяться
для таких простых систем построить соответствую-
щие аналитические модели и их решения.

В дальнейшем, на наш взгляд, необходимо сосре-
доточить усилия на решении следующих проблем:

1) развитие теории для наиболее простых моде-
лей – ансамблей твердых дисков и эллипсов на пло-
скости и сфер и эллипсоидов (или сфероцилинд-
ров) в пространстве;

2) распространение компьютерных эксперимен-
тов на более сложные системы, в первую очередь на
трехмерные ансамбли твердых и упругих сфер, эл-

липсоидов при более сложных формах потенциалов
взаимодействия.
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