
Ëàáîðàòîðíàÿ ðàáîòà �2.

Èññëåäîâàíèå ïëàâëåíèÿ íàíî÷àñòèö Ni ìåòîäîì ìî-

ëåêóëÿðíîé äèíàìèêè

Âàðèàíòû çàäàíèé: âàø ïîðÿäêîâûé íîìåð â æóðíàëå. Äëÿ êàæ-
äîãî âàðèàíòà ðàññìàòðèâàþòñÿ äâå íàíî÷àñòèöû íèêåëÿ ðàçíîãî ðàçìå-
ðà. Íà÷àëüíóþ àòîìíóþ êîíôèãóðàöèþ âû âûáèðàåòå â ïàïêå "Âàðèàí-
òû":"� âàðèàíòà".

Ðåçóëüòàò ïðåäñòàâèòü â îò÷åòå. Îáÿçàòåëüíî íàëè÷èå ïðîãðàììíîãî
êîäà è ãðàôèêîâ.

Êëàñòåðû èëè íàíî÷àñòèöû ìåòàëëîâ èãðàþò âàæíóþ ðîëü äëÿ ïî-
íèìàíèÿ ïåðåõîäà îò ìèêðîñêîïè÷åñêîé ñòðóêòóðû ê ìàêðîñêîïè÷åñêîé.
Êëàñòåðû Ni ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ è èìåþò ïîòåíöèàëüíîå çíà÷åíèå â
ôèçèêå è õèìèè ïåðåõîäíûõ ìåòàëëîâ. Êëàñòåðû Ni ïðåäñòàâëÿþò îñî-
áûé èíòåðåñ èç-çà èõ ïðàêòè÷åñêîãî ïðèìåíåíèÿ â ôåððîìàãíåòèçìå è èõ
ñóïåðïàðàìàãíèòíîãî ïîâåäåíèÿ. Ôàçîâûå ïåðåõîäû êëàñòåðîâ èíòåíñèâ-
íî èçó÷àëèñü êàê òåîðåòè÷åñêè, òàê è ýêñïåðèìåíòàëüíî. Ðàííèå òåîðèè
ïëàâëåíèÿ áûëè ñîñðåäîòî÷åíû íà ðîëè íåóñòîé÷èâîñòè òâåðäîãî òåëà.
Áîëåå ïîçäíèå òåîðèè ïîä÷åðêèâàëè ðîëü äåôåêòîâ è ïîâåðõíîñòè. Èç
ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé, ñëåäóþò äîêàçàòåëüñòâà òî-
ãî, ÷òî ïëàâëåíèå íà÷èíàåòñÿ íà âíåøíèõ ïîâåðõíîñòÿõ èëè âäîëü âíóò-
ðåííèõ äåôåêòîâ, òàêèõ êàê ãðàíèöû çåðåí èëè äèñëîêàöèè. Èçó÷åíèå
ïëàâëåíèÿ â íåáîëüøèõ êëàñòåðàõ èìååò îòíîøåíèå ê ëó÷øåìó ïîíèìà-
íèþ ïðîöåññà ïëàâëåíèÿ è âëèÿíèÿ ðàçìåðà êëàñòåðà: ïðè óìåíüøåíèè
ðàçìåðà êëàñòåðà äîëÿ ïîâåðõíîñòíûõ àòîìîâ óâåëè÷èâàþòñÿ, è ðîëü,
êîòîðóþ èãðàåò ïîâåðõíîñòü â ïðîöåññå ïëàâëåíèÿ, áóäåò óâåëè÷èâàòüñÿ.
Ðàííèå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî (à) òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ êëà-
ñòåðîâ íèæå, ÷åì òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ èäåàëüíîãî îáúåìíîãî òâåðäîãî
âåùåñòâà, è (á) òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ íà ïîâåðõíîñòè, êàê îæèäàåòñÿ,
áóäåò íèæå, ÷åì îáùàÿ òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ èç-çà áåñïîðÿäêà, ïîÿâëÿ-
þùåãîñÿ ñíà÷àëà íà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà â ðåçóëüòàòå òîãî, ÷òî ñðåäíåå
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êîîðäèíàöèîííîå ÷èñëî ïîâåðõíîñòíûõ àòîìîâ ìåíüøå, ÷åì ó îáúåìíûõ
àòîìîâ äëÿ êëàñòåðà çàäàííîãî ðàçìåðà.

Äëÿ òîãî, ÷òîáû èññëåäîâàòü ïðîöåññ ïëàâëåíèÿ íàíî÷àñòèöû ìîæíî
êîíòðîëèðîâàòü ñëåäóþùèå ïàðàìåòðû:

1. Êàëîðèìåòðè÷åñêóþ êðèâóþ, êîòîðàÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîòåíöè-
àëüíóþ ýíåðãèþ íà àòîì êàê ôóíêöèþ òåìïåðàòóðû.

2. Èçìåíåíèå ëîêàëüíîãî ðàçîãðåâà, âû÷èñëÿåìîå êàê

C/NkB =
〈E2〉 − 〈E〉2

N(kBT )2
, (1)

ãäå 〈 〉 îáîçíà÷àþò îñðåäíåíèå ïî âñåé òðàåêòîðèè, N - êîëè÷åñòâî àòî-
ìîâ â íàíî÷àñòèöå (íàíîêëàñòåðå), E - ñðåäíÿÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ
íà àòîì è kB - êîíñòàíòà Áîëüöìàíà.

3. Èçìåíåíèå ñðåäíåãî ìåæàòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ, âû÷èñëÿåìîå êàê

dav =
2

N(N − 1)

N∑
i<j

rij, (2)

ãäå rij - ýòî ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè i è j.
4. Ðàññòîÿíèå ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè dnn.
5. Ñðåäíåå êîîðäèíàöèîííîå ÷èñëî, âû÷èñëÿåìîå êàê

Cav =
1

N

N∑
i=1

ci, (3)

ãäå ci - ýòî êîîðäèíàöèîííîå ÷èñëî àòîìà i.
Êðîìå òîãî ìîæåò áûòü ðàñ÷èòàíà ôóíêöèÿ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëå-

íèÿ (ÔÐÐ) è ðàñïðåäåëåíèå ïî äëèíàì ñâÿçåé äëÿ íåêîòîðûõ êðèòè÷å-
ñêèõ òåìïåðàòóð. Ôóíêöèÿ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ïîêàæåò èìååò
ëè íàíî÷àñòèöà ïðè äàííîé òåìïåðàòóðå êðèñòàëëè÷åñêóþ, àìîðôíóþ
èëè æèäêóþ ñòðóêòóðó.

Â ïðîöåññå âûïîëíåíèÿ äàííîé ðàáîòû âû ïîñòðîèòå ÔÐÐ, ïîñìîòðè-
òå ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè â ïðîöåññå ïëàâëåíèÿ.

Çàäàíèå 1: ïîäãîòîâêà ïðîãðàìì
Ñîçäàéòå ïàïêó Relaxation. Â ýòó ïàïêó ïîëîæèòå ïîòåíöèàë Ni_u3.eam,

ñîçäàéòå ôàéë ñ ïðîãðàììîé è ñêîïèðóéòå òåêñò íèæå. Â ïàïêó äîáàâü-
òå ôàéë lmp_serial, èñïîëíÿåìûé ôàéë in.melting è èñõîäíóþ ñòðóêòóðó
èç âàøåãî âàðèàíòà. Ïîìíèòå, ÷òî â ïàïêå äîëæíû ëåæàòü 4 ôàéëà:
Ni_u3.eam, lmp_serial, NAME.dat è in.relax (ñì. ðèñ. 1). Â ïðèìåðå áûëà
èññëåäîâàíà ÷àñòèöà íèêåëÿ èç 34 àòîìîâ, ïîýòîìó èñõîäíû ôàéë íà-
çûâàåòñÿ NP34.dat. Ñîîòâåòñòâåííî ôàéëû ñ ÷àñòèöàìè ïî âàðèàíòàì
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Ðèñ. 1: Ôàéëû, êîòîðûå äîëæíû ëåæàòü â ïàïêå Relaxation.

íàçûâàþòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ êîëè÷åñòâîì àòîìîâ â ÷àñòèöå. Â ðàáî÷åé
ïàïêå Relaxation äîëæåí áûòü ðàçìåùåí âàø ôàéë ïî âàðèàíòó.

Òåêñò ïðîãðàììû (ðàçîáðàòü ñàìîñòîÿòåëüíî íà ïðèìåðå Ëàáîðàòîð-
íîé ðàáîòû �1 è ëåêöèè �1, íà çàùèòå ëàáîðàòîðíîé óìåòü îòâå÷àòü
÷òî äåëàåò êàæäàÿ ñëåäóþùàÿ ñòðî÷êà):

units metal
dimension 3
atom_style atomic
boundary p p p
read_data NP34.dat
mass 1 58.6934
pair_style eam
pair_coe� * * Ni_u3.eam
velocity all create 0.001 383123 loop all
�x 1 all nvt temp 0.001 0.001 1.0
thermo 100
thermo_style custom step temp etotal pe ke press
timestep 0.0002
dump GA10K all custom 100 NP34.lammpstrj id type x y z
minimize 1e-24 1e-26 20000 200000
write_restart NP_relaxed.restart
Ïðåäëîæåííàÿ ïðîãðàììà áóäåò çàïóñêàòü ðåëàêñàöèþ ÷àñòèöû NP34,

à äëÿ òîãî, ÷òîáû çàïóñòèòü íåîáõîäèìóþ âàì ÷àñòèöó íóæíî â ñòðîêå
read_data NP34.dat çàìåíèòü èñõîäíûé ôàéë íà âàø, íàïðèìåð, Ni47.dat.

Íà ïåðâîì ýòàïå âûïîëíåíèÿ ðàáîòû íåîáõîäèìî îòðåëàêñèðîâàòü ÷à-
ñòèöó ïðè òåìïåðàòóðå, áëèçêîé ê 0 (â ïðîãðàììå çàäàíà 0.001 Ê). Îäíà-
êî, îäíèì èç âàæíûõ ïàðàìåòðîâ ïðè çàäàíèè ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé
ñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ âûáîð ãðàíè÷íûõ óñëîâèé. ×òîáû ïîçâîëèòü àòîìàì
â äàëüíåéøåì áåñïðåïÿòñòâåííî äâèãàòüñÿ â ÿ÷åéêå â ïðîöåññå ïëàâëå-
íèÿ, çàäàäèì ãðàíèöû ÿ÷åéêè òàê, ÷òîáû åå ðàçìåð íàìíîãî ïðåâûøàë
ðàçìåð ñàìîé íàíî÷àñòèöû. Ñõåìà ïîêàçàíà íà ðèñ. 2.

Îòêðîåì ôàéë ñ íà÷àëüíîé ñòðóêòóðîé ñ ïîìîùüþ Notepad++, ÷òîáû
îïðåäåëèòü ãðàíèöû ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ (ñì. ðèñ. 3):
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Ðèñ. 2: Ïðèìåð ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ â öåíòðå êîòîðîé íàõîäèòñÿ íà-
íî÷àñòèöà Ni34.

Ðèñ. 3: Ôàéë ñ êîîðäèíàòàìè ÷àñòèöû. Îáëàñòü, ãäå íóæíî èçìåíèòü
ðàçìåð âûäåëåíà êðàñíûì ïðÿìîóãîëüíèêîì.

-20.0 20.0 xlo xhi
-20.0 20.0 ylo yhi
-20.0 20.0 zlo zhi
Êîíå÷íîå è íà÷àëüíîå ïîëîæåíèå êàæäîé èç îñåé äîëæíî ìèíèìóì â

10 ðàç ïðåâûøàòü ðàçìåð ñàìîé ÷àñòèöû âäîëü ýòèõ îñåé. ×òîáû óçíàòü
ðàçìåð ÷àñòèöû ìîæåòå âîñïîëüçîâàòüñÿ ïðîãðàììîé Sma4Win, èçîáðà-
çèâ ÿ÷åéêè è ñíÿâ êðàéíèå òî÷êè ÷àñòèöû. Ïðîöåññ îïðåäåëåíèÿ ðàçìå-
ðîâ ÿ÷åéêè ïîêàçàí íà ðèñ. 4.

Â äàííîì ïðèìåðå áûëà âûáðàíà äîñòàòî÷íî áîëüøàÿ ÿ÷åéêà ñ ãðà-
íèöàìè:

-160.0 130.148 xlo xhi
-170.0 200.148 ylo yhi
-170.0 180.832 zlo zhi
Êàê òîëüêî âû çàäàëè ñîîòâåòñòâóþùèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ, çàïóñêà-

åì ïðîãðàììó. Äëÿ ýòîãî îòêðûâàåì êîìàíäíóþ ñòðîêó, çàõîäèì â íóæ-

4



Ðèñ. 4: Ïðèìåð èñïîëüçîâàíèÿ Sma4Win äëÿ îïðåäåëåíèÿ ðàçìåðà ÷à-
ñòèöû.
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Ðèñ. 5: Ïðèìåð èñõîäíîé è îòðåëàêñèðîâàííîé ñòðóêòóðû Ni34.

íóþ ïàïêó Relaxation ÷åðåç êîìàíäíóþ ñòðîêó. Çàïóñêàåì ñ÷åò êîìàíäîé
lmp_serial -in in.relax.

Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷èì îòðåëàêñèðîâàííóþ ñòðóêòóðó. Èñïîëüçóÿ VMD
ñðàâíèì èñõîäíóþ è êîíå÷íóþ ñòðóêòóðû, äîáàâèì â îò÷åò. Â ïðèìåðå
ïîêàçàíà íàíî÷àñòèöà Ni34 (ñì. ðèñ. 5). Âíåøíå îíè ìîãóò ïîêàçàòüñÿ
îäèíàêîâûìè, îäíàêî â ïðîöåññå ðåëàêñàöèè âèäíî, ÷òî àòîìû ìåíÿþò
ñâîè ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ, ïåðåõîäÿ â ñîñòîÿíèå ñ ìèíèìàëüíîé ýíåðãè-
åé. ×åì áëèæå áûëà èñõîäíàÿ ÷àñòèöà ê ìèíèìóìó ïîòåíöèàëüíîé ýíåð-
ãèè, òåì áûñòðåå èäåò ïðîöåññ ðåëàêñàöèè. Â äàííîì ñëó÷àå ÷àñòèöà
ñëèøêîì ìàëîãî ðàçìåðà è êðèñòàëëè÷åñêèé ïîðÿäîê, ñîîòâåòñòâóþùèé
ÃÖÊ ðåøåòêå ñëàáî ñîõðàíÿåòñÿ. Ïðîèñõîäèò òðàíñôîðìàöèÿ â êðèñòàë-
ëè÷åñêóþ ñòðóêòóðó ñ äðóãîé ðåøåòêîé.

Ñëåäóþùèé ýòàï - ïëàâëåíèå. Ñîçäàäèì ïàïêó Melting, â íåå ïîëî-
æèì ôàéëû Ni_u3.eam, lmp_serial, NP_relaxed.restart è in.melting. Îò-
êðîåì ïðîãðàììó in.melting è ïîçíàêîìèìñÿ ñ åå ñîäåðæèìûì. Òåïåðü
ìû áóäåì ñ÷èòûâàòü óæå íå èñõîäíûé ôàéë à íîâûé, îòðåëàêñèðîâàí-
íûé NP_relaxed.restart - åãî íóæíî ñêîïèðîâàòü èç ïàïêè Relaxation.

Êîìàíäà, êîòîðàÿ îòâå÷àåò çà çàïóñê ðàíåå çàïèñàííîãî ôàéëà âû-
ãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:

read_restart NP_relaxed.restart
Còðîêà äëÿ çàïóñêà ðàñ÷åòà:
run 10000
Çàäàäèì èçìåíåíèå òåìïåðàòóðû îò 0.001 äî 3000 Ê:
velocity all create 0.001 383123 loop all
�x 1 all nvt temp 0.001 3000 0.01
Èìåííî âî âòîðîé ñòðîêå êîìàíäîé �x 1 çàäàåòñÿ íà÷àëüíàÿ è êîíå÷-

íàÿ òåìïåðàòóðà, à òàêæå êîýôôèöèåíò èçìåíåíèÿ òåìïåðàòóðû. Çàäàé-
òå âðåìÿ ñ÷åòà 200000 øàãîâ ïî âðåìåíè.

Äëÿ ïðîâåäåíèÿ àíàëèçà ïëàâëåíèÿ äîáàâëåíû òàêæå ñòðîêè ðàñ÷åòà
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ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèé íà àòîì:
thermo 100
compute pe all pe/atom
thermo_style custom step temp etotal pe ke press
à òàêæå çàïèñü ðåçóëüòàòà â ôàéë:
dump 3 all custom 10000 en.*.dump id x y z c_pe[*]
dump 4 all custom 10000 coord.*.lammpstrj id type x y z
×òîáû ïîñòðîèòü ôóíêöèþ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ êàæäûå 10000

øàãîâ áóäåì ñîõðàíÿòü ôàéë ñ êîîðäèíàòàìè àòîìîâ ÷àñòèöû coord.*.lammpstrj.
Çàïóñòèòå ðàñ÷åò.

Çàäàíèå 2: àíàëèç ðåçóëüòàòîâ
1. Îòêðîåì ôàéë, ïîëó÷åííûé ïîñëå ïðîöåäóðû ïëàâëåíèÿ - NP_melting.lammpstrj

ñ ïîìîùüþ VMD. Ïðîàíàëèçèðóåì ðåçóëüòàò ïëàâëåíèÿ íàíî÷àñòèöû.
Ïðåäñòàâèì èçîáðàæåíèå íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ íàíî÷àñòè-
öû â îò÷åòå.

2. Ïîñòðîèì çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû îò âðåìåíè è ïîòåíöèàëüíîé
ýíåðãèè îò òåìïåðàòóðû. Âñå äàííûå î òîì, êàê ïðîõîäèëî ìîäåëèðîâà-
íèå ñîäåðæàòüñÿ â ôàéëå log.lammps. Â ôàéëå in.melting åñòü ñòðîêà

thermo_style custom step temp etotal pe ke press,
êîòîðàÿ ïîêàçûâàåò êàêèå èìåííî äàííûå áóäóò çàïèñàíû. Â äàí-

íîì ñëó÷àå step - ýòî âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ, temp - òåìïåðàòóðà, etotal
- ïîëíàÿ ýíåðãèÿ, pe - ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ, ke - êèíåòè÷åñêàÿ ýíåð-
ãèÿ è press - äàâëåíèå â ñèñòåìå. Îòêðîåì ôàéë log.lammps ñ ïîìîùüþ
Notepad++. Âûäåëèì íåîáõîäèìûå äàííûå è ñêîïèðóåì èõ â òåêñòîâûé
ôàéë energy.txt, êîòîðûé ñîçäàäèì â ïàïêå Melting. Ïðèìåð ïîêàçàí íà
ðèñ. 6.

2.1 Ïîñòðîèì çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû îò âðåìåíè â Sma4Win. Äëÿ
ýòîãî ïåðåòàùèì ôàéë energy.txt è âûáåðåì 1 ñòîëáåö îò 2. Ïî îñè õ
ïîëó÷èì âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ, à ïî îñè ó - òåìïåðàòóðó. Ïî äàííîìó
ãðàôèêó ìîæíî îïðåäåëèòü â êàêîé ìîìåíò âðåìåíè êàêàÿ áûëà äîñòèã-
íóòà òåìïåðàòóðà. Ïðîâåäåì óñðåäíÿþùóþ ëèíèþ (ïîêàçàíà êðàñíûì íà
ðèñ. 7). Íàïðèìåð, èç ðèñ. 7 âèäíî, ÷òî òåìïåðàòóðà 300 Ê áûëà äîñòèã-
íóòà â ìîìåíò âðåìåíè 26932, òåìïåðàòóðà 900 Ê äîñòèãíóòà â ìîìåíò
âðåìåíè 68618, à òåìïåðàòóðà 1800 Ê - â ìîìåíò âðåìåíè 130550 (ñè-
íèå øòðèõîâûå ëèíèè ïîìîãàþò îïðåäåëèòü ñîîòâåòñòâèå òåìïåðàòóðû
è âðåìåíè). Ãðàôèê íà÷èíàåòñÿ íå îò íóëÿ, ïîñêîëüêó ïåðâå 8000 øàãîâ
ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîèñõîäèë ïåðâûé ýòàï ìîäåëèðîâàíèÿ - ðåëàêñàöèÿ.

2.2 Ïîñòðîèì çàâèñèìîñòü ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè íàíî÷àñòèöû (îñü
y) îò òåìïåðàòóðû (îñü x). Äëÿ ýòîãî ñíîâà îòêðîåì ôàéë energy.txt â
Sma4Win è âûáåðåì ñòîëáåö 2 (òåìïåðàòóðà) îò ñòîëáöà 4 (ïîòåíöèàëü-
íàÿ ýíåðãèÿ). Ïðèìåð ïîêàçàí íà ðèñ. 8. Ïî ãðàôèêó ïîñòàðàéòåñü âû-
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Ðèñ. 6: Çàâèñèìîñòü ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò òåìïåðàòóðû.

Ðèñ. 7: Çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû îò âðåìåíè ìîäåëèðîâàíèÿ.
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Ðèñ. 8: Çàâèñèìîñòü ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò òåìïåðàòóðû.

äåëèòü îáëàñòü, ãäå ìåíÿåòñÿ íàêëîí êðèâîé è ïðîâåäèòå àïïðîêñèìè-
ðóþùèå ëèíèè. Ýòè ëèíèè äîëæíû ñõîäèòüñÿ â òî÷êå, ñîîòâåòñòâóþùåé
òåìïåðàòóðå ïëàâëåíèÿ. Íà ðèñ. 8 ïåðåñå÷åíèå äâóõ ïóíêòèðíûõ ëèíèé
äàåò âåëè÷èíó òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ Tm=1200 Ê. Äàííûé ìåòîä íå
ÿâëÿåòñÿ îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿþùèì òåìïåðàòóðó ïëàâëåíèÿ è èñïîëü-
çóåòñÿ òîëüêî êàê âñïîìîãàòåëüíûé.

3. Ïîñòðîèì ôóíêöèþ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ (ÔÐÐ). Äëÿ ýòîãî
èñïîëüçóåì ôàéëû coord.*.lammpstrj. ×òîáû âûáðàòü òðè ðàçíûõ ÔÐÐ,
ïðîàíàëèçèðóåì ãðàôèê ñ ðèñ. 8, ãäå ìû íàøëè Tm=1200 Ê - ýòî áóäåò
êëþ÷åâàÿ òåìïåðàòóðà. Íàì íåîáõîäèìî ïîñòðîèòü ÔÐÐ âáëèçè T=0 Ê,
âáëèçè òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ - äî è ïîñëå íà÷àëà ïðîöåññà ïëàâëåíèÿ.
Äëÿ ýòîãî ïî ãðàôèêó çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóðû îò âðåìåíè ìîäåëèðî-
âàíèÿ ðèñ. 7 âûáåðåì òðè êëþ÷åâûå òî÷êè - 10000 øàãîâ, ãäå òåìïå-
ðàòóðà áëèçêà ê 0 Ê, 50000 øàãîâ âáëèçè 600 Ê è 100000 øàãîâ, êî-
ãäà òåìïåðàòóðà óæå âûøå Tm=1200 Ê è ðàâíà 1300 Ê. Ñîîòâåòñòâåííî,
äëÿ ïîñòðîåíèÿ ÔÐÐ áûëè âûáðàíû òðè ôàéëà coord.10000.lammpstrj,
coord.50000.lammpstrj è coord.100000.lammpstrj. Äëÿ íàíî÷àñòèöû ïî âà-
øåìó âàðèàíòó ìîãóò ïîäõîäèòü äðóãèå ôàéëû. Êàê ïîñòðîèòü ÔÐÐ ïî-
êàçàíî íà ðèñ. 9.

Ïîñòðîéòå ÔÐÐ äëÿ òðåõ ðàçíûõ òåìïåðàòóð, òàê, ÷òîáû îò÷åòëè-
âî áûëî âèäíî ðàçëè÷èå. Ïîñòðîèâ ÔÐÐ ïðè êàêîé-ëèáî òåìïåðàòóðå,
ñîõðàíèòå ôàéë, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 9. Òî÷êè ñîõðàíÿòñÿ â ôàéë ñ
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Ðèñ. 9: Ïðèìåð ïîñòðîåíèÿ ÔÐÐ ñ ïîìîùüþ VMD.
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Ðèñ. 10: Ïðèìåð ÔÐÐ äëÿ Ni34.

ðàñøèðåíèåì .dat è ïîñëå ñîõðàíåíèÿ âñåõ òðåõ ôàéëîâ ÔÐÐ äëÿ òðåõ
òåìïåðàòóð âû ñìîæåòå ïîñòðîèòü ãðàôèê â Sma4Win. Äëÿ òîãî, ÷òîáû
ÔÐÐ âûãëÿäåëà ëó÷øå âû ìîæåòå ìåíÿòü øàã ïîñòðîåíèÿ - delta r - è
òåì ñàìûì óâåëè÷èòü êîëè÷åñòâî òî÷åê íà ÔÐÐ.

Ïðèìåð ïîëó÷åííûõ ÔÐÐ ïîêàçàí íà ðèñ. 10. Â ïðèìåðå ïîñòðîåíû
ÔÐÐ äëÿ ÷åòûðåõ òåìïåðàòóð, îäíàêî âû ìîæåòå îãðàíè÷èòñÿ òðåìÿ.

4. Ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììû OVITO ïîñòðîéòå ðàñïðåäåëåíèå ïîòåíöè-
àëüíîé ýíåðãèè íà àòîì. OVITO - ýòî åùå îäèí ïîëåçíûé èíñòðóìåíò
âèçóàëèçàöèè è îáðàáîòêè ðåçóëüòàòîâ. Ðàáî÷åå îêíî ïðåäñòàâëåíî íà
ðèñ. 11.

×åðåç ìåíþ File-Load îòêðîéòå ôàéë en.10000.dump - ñòðóêòóðà ÷à-
ñòèöû âáëèçè íóëåâîé òåìïåðàòóðû. Âàøà ÷àñòè÷êà ïîÿâèòñÿ íà ýêðàíå
â äâóõ ïðîåêöèÿõ è â òðåõìåðíîì èçîáðàæåíèè. Âûáåðåì ëþáóþ ÷àñòü
ýêðàíà (îäíó èç ÷åòûðåõ!), êîòîðàÿ âàì êàæåòñÿ áîëåå èíòåðåñíîé. Ñêðîëë
ìûøè ïîçâîëÿåò óâåëè÷èòü èçîáðàæåíèå. Äàëåå ñïðàâà â ìåíþ âûáåðåì
òèï âèçóàëèçàöèè Color coding. Â ðåçóëüòàòå âàøà ÷àñòè÷êà áóäåò ðàñ-
êðàøåíà â ñîîòâåòñòâèè ñ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèåé êàæäîãî àòîìà. Íà
ðèñ. 12. ïîêàçàíû îïèñàííûå âûøå øàãè.

Ñêðîëëáàð âíèçó ðàáî÷åãî îêíà OVITO ïîçâîëèò ïðîñìîòðåòü ïîäðÿä
âñå çàïèñàííûå ôàéëû ñ ýíåðãèåé. Ïîýòîìó âñå îñòàëüíûå ôàéëû îòêðû-
âàòü íå íóæíî, OVITO ïî î÷åðåäè ïðè äâèæåíèè ñêðîëëà âíèçó ýêðàíà
áóäåò îòêðûâàòü ôàéëû en.20000.dump, en.30000.dump, en.40000.dump è
ò.ä. Ïîñìîòðèòå êàê ïðîèñõîäèò èçìåíåíèå ýíåðãèè â ïðîöåññå íàãðå-
âà. Ïðè ìàëûõ òåìïåðàòóðàõ àòîìîâ ñ ïîâûøåííîé ýíåðãèåé (êðàñíûå
è îðàíæåâûå) íåò, âáëèçè òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ îíè íà÷èíàþò ïîÿâ-
ëÿòüñÿ íà ïîâåðõíîñòè ÷àñòèöû. Äàëåå íà÷èíàåòñÿ îòäåëåíèå íåêîòîðûõ
àòîìîâ ñ ïîâåðõíîñòè. Ñäåëàéòå ðèñóíîê ýíåðãåòè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ ÷à-
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Ðèñ. 11: Ðàáî÷åå îêíî OVITO.

Ðèñ. 12: Èçìåíåíèå âèäà âèçóàëèçàöèè.
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Ðèñ. 13: Ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ íà àòîì äëÿ íåñêîëüêèõ òåìïåðàòóð,
ïîñòðîåííàÿ ñ ïîìîùüþ OVITO.

ñòèöû ïðè ðàçíûõ òåìïåðàòóðàõ, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 13.
Â îò÷åòå äîëæíû áûòü ïðåäñòàâëåíû ñëåäóþùèå ðåçóëüòàòû äëÿ äâóõ

÷àñòèö:
1. Íà÷àëüíàÿ è ðåëàêñèðîâàííàÿ ñòðóêòóðà;
2. Ïðèìåð ñòðóêòóðû â ïðîöåññå ïëàâëåíèÿ;
3. Çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû è îò âðåìåíè ìîäåëèðîâàíè è çàâèñè-

ìîñòü ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò òåìïåðàòóðû;
4. Ôóíêöèè ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ òðåõ òåìïåðàòóð;
5. Ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ íà àòîì äëÿ íåñêîëüêèõ òåìïåðàòóð, ïî-

ñòðîåííàÿ ñ ïîìîùüþ OVITO;
6. Â âûâîäå îïèøèòå ïðîöåññ ïëàâëåíèÿ äâóõ íàíî÷àñòèö ðàçëè÷íîãî

ðàçìåðà.

Êîíòðîëüíûå âîïðîñû

1. ×òî õàðàêòåðèçóåò òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ?
2. Ïî÷åìó òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ íàíîñòðóêòóð ìåíüøå, ÷åì îáúåì-

íûõ ìàòåðèàëîâ?
3. ×òî ïðîèñõîäèò ñî ñòðóêòóðîé ïîñëå ðåëàêñàöèè íàíî÷àñòèöû?
4. Îïèñàòü îñíîâíûå êîìàíäû ïðîãðàììû LAMMPS äëÿ èçó÷åíèÿ

ïëàâëåíèÿ.
5. Êàêèìè ñïîñîáàìè ìîæíî îäíîçíà÷íî îïðåäåëèòü òåìïåðàòóðó ïëàâ-

ëåíèÿ â ìîäåëèðîâàíèè?
6. Äëÿ ÷åãî ñëóæèò ôóíêöèÿ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ? ×òî ýòî

òàêîå?
7. Êàêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ ïðèìåíÿþòñÿ äëÿ íàíî÷àñòèöû è ïî÷å-

ìó?
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