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Ïðèâåäåíèå ñèñòåìû àòîìîâ ìåòàëëà ê ñîñòîÿíèþ ðàâíîâåñèÿ ÿâëÿåòñÿ îáÿçàòåëü-
íûì óñëîâèåì ïðè âûïîëíåíèè ðàñ÷åòîâ, ñâÿçàííûõ ñ ïîëó÷åíèåì ñâîéñòâ ìåòàëëè÷å-
ñêîé ìàòåðèè ïðè êðèòè÷åñêèõ óñëîâèÿõ, òàêèõ êàê èçó÷åíèå ïðîöåññîâ àáëÿöèè ïîä
äåéñòâèåì ôåìòîñåêóíäíîãî ëàçåðà è ðàçðóøåíèÿ ñòðóêòóðû ìåòàëëà, èññëåäîâàíèå
õàðàêòåðèñòèê ïëàâëåíèÿ ìåòàëëîâ � çàäà÷ ñ èçìåíåíèåì òåðìè÷åñêèõ óñëîâèé. Äëÿ
àêòóàëüíûõ â ñîâðåìåííûõ èññëåäîâàíèÿõ ôèçè÷åñêèõ ïðîáëåì òàêîãî ðîäà îáðàçåö
äîëæåí áûòü ïîäãîòîâëåí ñïåöèàëüíûì îáðàçîì - íàõîäèòüñÿ â ñîñòîÿíèè òåðìîäèíà-
ìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ ïðè âûáðàííîé òåìïåðàòóðå, íåîáõîäèìîé äëÿ íà÷àëà ðàñ÷åòà.

Â äàííîé ðàáîòå ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ) ðàññìîòðåíî ìîäåëèðîâà-
íèå ñèñòåìû ÷àñòèö, ñîñòîÿùåé èç àòîìîâ àëþìèíèÿ. Èññëåäîâàí ïðîöåññ óñòàíîâëåíèÿ
ðàâíîâåñíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ ïî ñêîðîñòÿì ïðè íåîáõîäèìîì òåìïåðàòóðíîì ðå-
æèìå.

Â ìåòîäå ÌÄ èññëåäóåìàÿ ñèñòåìà ïðåäñòàâëÿåòñÿ ñîâîêóïíîñòüþ âçàèìîäåéñòâóþ-
ùèõ àòîìîâ èëè ìîëåêóë, äâèæóùèõñÿ ïî çàêîíàì êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè. Òàêèì îá-
ðàçîì, ýâîëþöèÿ ñèñòåìû òàêèõ ÷àñòèö îòñëåæèâàåòñÿ ïóòåì èíòåãðèðîâàíèÿ èõ óðàâ-
íåíèé äâèæåíèÿ, îïèñûâàåìûõ çàêîíîì Íüþòîíà.

Íà÷àëüíûå óñëîâèÿ çàäà÷è âêëþ÷àþò â ñåáÿ êîîðäèíàòû è ñêîðîñòè ðàññìàòðèâà-
åìûõ àòîìîâ. Èññëåäóåòñÿ ìîäåëü â ãåîìåòðèè áåñêîíå÷íîé ïëàñòèíû. Äëÿ åå ìîäå-
ëèðîâàíèÿ âäîëü êîîðäèíàòíûõ îñåé x è y èñïîëüçîâàëèñü ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå
óñëîâèÿ. Â íàïðàâëåíèè îñè z ïëàñòèíà êîíå÷íà è çäåñü ñòàâèòñÿ óñëîâèå ñâîáîäíûõ
ãðàíèö.

Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ìåòîäîì ÌÄ ñèëû ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðåäñòàâëÿþò
â ôîðìå ïîòåíöèàëüíûõ ñèë. Äëÿ èõ îïèñàíèÿ èñïîëüçóåòñÿ òàê íàçûâàåìûé ïîòåíöè-
àë ïîãðóæåííîãî àòîìà. Â äàííîé ðàáîòå îí ðàññìàòðèâàåòñÿ â àíàëèòè÷åñêîé ôîðìå,
ïðåäëîæåííîé â ðàáîòå [3].

Àëãîðèòìû èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ îñíîâàíû íà ðàçíîñòíîé ñõåìå Ë.
Âåðëå [2].

Öåëüþ çàäà÷è ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå ðàâíîâåñíîãî ñîñòîÿíèÿ ðàññìàòðèâàåìîãî òâåð-
äîãî òåëà (ïëàñòèíû àëþìèíèÿ) ïðè îïðåäåëåííîé òåìïåðàòóðå, äëÿ ÷åãî íåîáõîäèìî
îñóùåñòâèòü òåïëîâîå âîçäåéñòâèå íà îáðàçåö. Òåìïåðàòóðà ñèñòåìû ïîääåðæèâàåòñÿ
çà ñ÷¼ò ýíåðãîîáìåíà ñ âíåøíåé ñðåäîé. Äåòàëüíûé ó÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ ñ íåé ñèñòåìû
àòîìîâ ÷àñòî íåâîçìîæåí, ïîýòîìó äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ òàêîãî ìåõàíèçìà èñïîëüçóþòñÿ
ñïåöèàëüíûå àëãîðèòìû � òåðìîñòàòû.

Â êà÷åñòâå ìåòîäà äîñòèæåíèÿ æåëàåìîé òåìïåðàòóðû ñèñòåìû áûë âûáðàí òåð-
ìîñòàò Ã. Áåðåíäñåíà [1], êîòîðûé îñíîâàí íà ââåäåíèè çíàêîïåðåìåííîãî òðåíèÿ. Â
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ýòîì ìåòîäå âçàèìîäåéñòâèå ñ òåïëîâûì ðåçåðâóàðîì íå ó÷èòûâàåòñÿ ÿâíûì îáðàçîì,
à çàäàåòñÿ àíàëèòè÷åñêè ïóòåì ìàñøòàáèðîâàíèÿ ñêîðîñòåé.

Â ðàìêàõ äàííîé ðàáîòû ñîçäàíà ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêàÿ ïðîãðàììà, ïîçâîëÿþ-
ùàÿ ðàññ÷èòûâàòü õàðàêòåðèñòèêè ìåòàëëà íà îñíîâå àíàëèòè÷åñêîé ôîðìû ïîòåíöèà-
ëà ïîãðóæåííîãî àòîìà. Ñ åå ïîìîùüþ èññëåäîâàí ïðîöåññ óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñíîãî
ðàñïðåäåëåíèÿ àòîìîâ ïî ñêîðîñòÿì ïðè íåîáõîäèìîì òåìïåðàòóðíîì ðåæèìå.
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