
Ëàáîðàòîðíàÿ ðàáîòà �6

Èññëåäîâàíèå àíèçîòðîïèè êîýôôèöèåíòà òåïëîâîãî

ðàñøèðåíèÿ ã.ï.ó. ìåòàëëîâ

Öåëü ðàáîòû: Ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ)
îïðåäåëèòü êîýôôèöèåíò òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ ã.ï.ó. ìåòàëëà è èññëå-
äîâàòü åãî àíèçîòðîïèþ.

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

Òåïëîâîå ðàñøèðåíèå ìåòàëëîâ

Êîýôôèöèåíòîì òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ òâåðäûõ òåë íàçûâàåòñÿ âå-
ëè÷èíà

α =
1

l

∆l

∆T
, (1)

ãäå l(T ) - ëèíåéíûé ðàçìåð òåëà. Òåïëîâîå ðàñøèðåíèå ìàòåðèàëîâ îïðå-
äåëÿåòñÿ êàê èçìåíåíèå îáúåìà òåëà ïðè èçìåíåíèè òåìïåðàòóðû è ÿâ-
ëÿåòñÿ äîâîëüíî ðàñïðîñòðàíåííûì â ïðèðîäå ÿâëåíèåì.

Òåïëîâîå ðàñøèðåíèå ñâÿçàíî ñ àíãàðìîíèçìîì êîëåáàíèé êðèñòàëëè-
÷åñêîé ðåøåòêè. Àíãàðìîíèçì ïîÿâëÿåòñÿ ââèäó íåñèììåòðè÷íîñòè ïî-
òåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ îòíîñèòåëüíî ïîëîæåíèé ðàâíîâåñèÿ.
Íà ðèñ. 1 ïîêàçàí òèïè÷íûé âèä ïîòåíöèàëà ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåé-
ñòâèÿ, ãäå ó÷òåí àíãàðìîíèçì êîëåáàíèé ðåøåòêè. Êàê âèäíî, ïðè èñ-
ïîëüçîâàíèè òàêîãî ïîòåíöèàëà, ðàâíîâåñíûé ïàðàìåòð ðåøåòêè áóäåò
ðàñòè ñ óâåëè÷åíèåì ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. Ãàðìîíè÷åñêèé ïîòåíöèàë
îïèñûâàåòñÿ ïðîñòîé ïàðàáîëîé, ãäå ìåæàòîìíîå ðàññòîÿíèå ìåíÿòüñÿ
íå áóäåò ñ óâåëè÷åíèåì ýíåðãèè ñèñòåìû. Òàêèì îáðàçîì, â ñèñòåìå ñ àí-
ãàðìîíèçìîì ñðåäíÿÿ àìïëèòóäà êîëåáàíèé àòîìîâ áóäåò ðàñòè ñ òåìïå-
ðàòóðîé. ×åì ñèëüíåå áóäåò ñèëà ñâÿçè (ò.å. áîëüøå ãëóáèíà ïîòåíöèàëà)
òåì ìåíüøå áóäåò êîýôôèöèåíò òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ.

Ðàññìîòðèì êëàññè÷åñêèé îñöèëëÿòîð, ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ êîòî-
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Ðèñ. 1: Ñòðóêòóðà êðèñòàëëà â òðåõ ïðîåêöèÿõ.

ðîãî êàê ôóíêöèÿ ñìåùåíèÿ îò ïîëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ x çàäàíà âûðàæå-
íèåì

U(x) = cx2 − gx3 − fx4, (2)

ãäå c, g, f - ïîëîæèòåëüíûå êîíñòàíòû.
Ñðåäíåå çíà÷åíèå ñìåùåíèÿ äëÿ îñöèëëÿòîðà, ïîä÷èíÿþùåãîñÿ ðàñ-

ïðåäåëåíèþ Áîëüöìàíà, ìîæíî îïðåäåëèòü ïî ôîðìóëå

< x >=

∫∞
−∞ x exp(−U(x)/kT )dx∫∞
−∞ exp(−U(x)/kT )dx

(3)

Ñ÷èòàÿ àíãàðìîíè÷åñêèå ÷ëåíû ìàëûìè, ðàçëîæèì ïîäûíòåãðàëü-
íûå ôóíêöèè â ðÿä:

exp[
1

kT
(gx3 + fx4)] ' 1 +

1

kT
gx3 +

1

kT
fx4 + ... =

∫ ∞
−∞

x exp[−U(x)

kT
]dx '

∫ ∞
−∞

x exp(−cx
2

kT
)(x+

g

kT
x4 +

f

kT
x5)dx =

∫ ∞
−∞

x exp(−cx
2

kT
)dx+

g

kT

∫ ∞
−∞

x4 exp(−cx
2

kT
)dx+

+
f

kT

∫ ∞
−∞

x5 exp(−cx
2

kT
)dx = I1 + I2 + I3
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∫ ∞
−∞

exp[−U(x)/kT ]dx '
∫ ∞
−∞

exp(−cx
2

kT
)dx =

√
πkT

c

Èíòåãðàëû I1 è I3 ðàâíû íóëþ, à I2- òàáëè÷íûé èíòåãðàë. Âçÿâ åãî,
ïîëó÷èì: ∫ ∞

−∞
x exp[−U(x)/kT ]dx ' 3

√
π

4

g√
c5

(kT )3/2

Ñëåäîâàòåëüíî,

< x >=
3g

4c2
kT

Òîãäà êîýôôèöèåíò ëèíåéíîãî òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ ðàâåí

α =
< x >

T
=

3gk

4c2
.

Òàêèì îáðàçîì, êîýôôèöèåíò òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ ïðîïîðöèîíà-
ëåí êîýôôèöèåíòó ïðè àíãàðìîíè÷åñêîì êóáè÷åñêîì ÷ëåíå â ðàçëîæå-
íèè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè. Êðèñòàëëû ñ áîëåå æåñòêèìè ìåæàòîìíûìè
ñâÿçÿìè èìåþò ìåíüøèå êîýôôèöèåíòû òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ.

Â àìîðôíûõ ìàòåðèàëàõ òåïëîâîå ðàñøèðåíèå èçîòðîïíî, à â êðè-
ñòàëëàõ îíî, âîîáùå ãîâîðÿ, àíèçîòðîïíî, òî åñòü êîýôôèöèåíò òåïëî-
âîãî ðàñøèðåíèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ íàïðàâëåíèé ðàçëè÷åí. Â êóáè÷åñêèõ
êðèñòàëëàõ, ââèäó âûñîêîé ñèììåòðèè, àíèçîòðîïèÿ îòñóòñòâóåò, íî â
ã.ï.ó. ðåøåòêå êîýôôèöèåíòû òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ â áàçèñíîé ïëîñêî-
ñòè è â íàïðàâëåíèè [0001] çíà÷èòåëüíî ðàçëè÷àþòñÿ.

Ðèñ. 2: ß÷åéêà ã.ï.ó. êðèñòàëëà ñ îáîçíà÷åíèåì ïëîñêîñòåé è íàïðàâëå-
íèé.
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Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíà ÿ÷åéêà ã.ï.ó. êðèñòàëëà ñ îáîçíà÷åíèåì ïëîñêîñòåé
è íàïðàâëåíèé. Îçíàêîìüòåñü ñî ñòðóêòóðîé è âûäåëèòå íåîáõîäèìûå
äëÿ âûïîëíåíèÿ çàäàíèÿ íàïðàâëåíèÿ - [1210] è [0001].

Ðàñ÷åò êîýôôèöèåíòà òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ

Êîýôôèöèåíò òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ ìåòàëëîâ ìîæåò áûòü îïðåäå-
ëåí ñ ïîìîùüþ ÌÄ. Äëÿ ýòîãî íåîáõîäèìî ïðîâåñòè ìîäåëèðîâàíèå êðè-
ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè äëÿ ðÿäà òåìïåðàòóð è îïðåäåëèòü ïåðèîäû ðå-
øåòêè äëÿ ðàçíûõ íàïðàâëåíèé.

Çàäà÷åé äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåíèå êîýôôèöèåíòà òåïëî-
âîãî ðàñøèðåíèÿ äëÿ ã.ï.ó. ìåòàëëà - òèòàíà. Äëÿ ýòîãî ñòðîèòñÿ èñõîä-
íàÿ ñòðóêòóðà ñ ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêîé, òàê, ÷òî åå ñòîðîíû êðàòíû ïåðèî-
äàì ðåøåòêè â ñîîòâåòñòâóþùèõ íàïðàâëåíèÿõ: Hx=Lx · 5a, Hy=Ly · 5a,
Hz=Lz ·5c. Ïðè âûáîðå ÷èñåë ïîâòîðåíèé Lx, Ly, Lz ñëåäóåò ðóêîâîäñòâî-
âàòüñÿ äâóìÿ ñîîáðàæåíèÿìè. Ñ îäíîé ñòîðîíû, ïðè ìàëîì êîëè÷åñòâå
àòîìîâ â ñèñòåìå ðàñ÷åòû ïðîèçâîäÿòñÿ áûñòðåå, ïîýòîìó íóæíî ñòðå-
ìèòüñÿ ñòðîèòü ðàñ÷åòíûå ÿ÷åéêè ñ êàê ìîæíî ìåíüøèìè ðàçìåðàìè.
Ñ äðóãîé ñòîðîíû, äîëæíî óäîâëåòâîðÿòüñÿ òðåáîâàíèå, ÷òîáû ðàçìåðû
ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè ïðåâûøàëè óäâîåííûé ðàäèóñ îáðåçàíèÿ ïîòåíöèàëà.

Ïðè êàæäîé òåìïåðàòóðå ÌÄ-ðåëàêñàöèÿ ðåøåòêè ñîâåðøàåòñÿ ïðè
äèíàìè÷åñêèõ ãðàíèöàõ, ðàçìåðû ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè îïðåäåëÿþòñÿ ïî èñ-
òå÷åíèè âðåìåíè, äîñòàòî÷íîãî äëÿ óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñíûõ ðàçìåðîâ.
Ïðè ýòîì ñëåäóåò èìåòü â âèäó, ÷òî è ïîñëå óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ â
ñèñòåìå ðàçìåðû ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè èñïûòûâàþò ôëóêòóàöèè. Ïîýòîìó
äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñòîðîí ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè íóæíî óñðåäíÿòü çíà÷åíèÿ â
ðàçëè÷íûå ìîìåíòû âðåìåíè. Äëÿ óñðåäíåíèÿ áåðóòñÿ çíà÷åíèÿ òîëüêî â
ìîìåíòû âðåìåíè, ïîñëåäóþùèå ïîñëå óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ. Ñðåä-
íåå çíà÷åíèå ìîæíî îïðåäåëèòü òàêæå, ïîñòðîèâ ãðàôèê çàâèñèìîñòè
ðàçìåðà ÿ÷åéêè îò ÷èñëà øàãîâ.

Çàäàíèå 1. Ñîçäàíèå ñòðóêòóðû ã.ï.ó. êðèñòàëëà Ti.
1. Ñîçäàéòå ïàïêó thermal_expansion è ðàçìåñòèòå åå íà äèñêå D.
2. Îòêðîéòå êîìàíäíóþ ñòðîêó è ïåðåéäèòå â ïàïêó thermal_expansion.

Ñ ïîìîùüþ êîìàíäû lmp_serial -in in.therm ñîçäàéòå ñòðóêòóðó êðè-
ñòàëëà Ti. Ïðîãðàììà ñîçäàñò è îòðåëàêñèðóåò ñòðóêòóðó. Êðîìå òîãî,
ïðîãðàììà ïîñ÷èòàåò ïàðàìåòðû ðåøåòêè a è c, âäîëü êðèñòàëëîãðàôè-
÷åñêèõ íàïðàâëåíèé [1210] è [0001], ñîîòâåòñòâåííî.

Âíèìàíèå!!!
Äëÿ òîãî, ÷òîáû çàäàòü ñòðóêòóðó â ñîîòâåòñòâèå ñ âàøèì âàðèàíòîì,

íåîáõîäèìî âíåñòè èçìåíåíèÿ â ñëåäóþùèõ ñòðîêàõ:
1. region box block 0 5 0 5 0 5 - â âàøåì âàðèàíòå óêàçàíî êàêèå 6

öèôð íóæíî âïèñàòü
2. variable param_a equal "lx/5" - åñëè â ñòðîêå region ó âàñ ïåðâûå
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öèôðû 0 5, òî ïèøåì lx/5, à åñëè, íàïðèìåð, 0 4, òî ïèøåì lx/4 - ýòî
ðàññ÷èòûâàåòñÿ ïàðàìåòð ðåøåòêè a

3. variable param_c equal "lz/5" - åñëè â ñòðîêå region ó âàñ ïÿòàÿ è
øåñòàÿ öèôðû 0 5, òî ïèøåì lz/5, à åñëè, íàïðèìåð, 0 4, òî ïèøåì lz/4
- ýòî ðàññ÷èòûâàåòñÿ ïàðàìåòð ðåøåòêè c

Ðàçáåðåì ïðîãðàììó in.therm:
�- Èíèöèàëèçàöèÿ ñèñòåìû: òèï åäèíèö èçìåíåíèÿ metal è ïåðèîäè-

÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ �-
units metal
boundary p p p
�- Ñîçäàíèå êðèñòàëëà: òèï ðåøåòêè ã.ï.ó., ïàðàìåòð ðåøåòêè äëÿ Ti

2.951, ðàçìåð 5×5×5, ìàññà àòîìà Ti 47.867 ����
lattice hcp 2.951
region box block 0 5 0 5 0 5
create_box 1 box
create_atoms 1 region box
mass 1 47.867
��- Ïîòåíöèàë ����
pair_style eam/fs
pair_coe� * * Ti1.eam.fs Ti
�- Çàäàäèì ñïåöèàëüíóþ ïåðåìåííóþ Temp, äëÿ òåìïåðàòóðû, ÷òîáû

íå ìåíÿòü òåìïåðàòóðó â òðåõ ìåñòàõ íèæå, à äåëàòü ýòî òîüêî ìåíÿÿ
âåëè÷èíó ïåðåìåííîé ���-

variable Temp equal 273
� Øàã ïî âðåìåíè �-
timestep 0.001
� Äëÿ òîãî, ÷òîáû èçó÷èòü àíèçîòðîïèþ èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðà ðå-

øåòêè Ti â LAMMPS äîñòàòî÷íî èñïîëüçîâàòü npt-àíñàìáëü, ÷òî áóäåò
îçíà÷àòü, ÷òî â ñòðóêòóðå ñîõðàíÿþòñÿ äàâëåíèå, òåìïåðàòóðà è êîëè-
÷åñòâî àòîìîâ, à îáúåì ðåøåòêè ìîæåò ìåíÿòüñÿ. Ýòî ïîçâîëèò ñòðóê-
òóðå ñàìîé ïîäñòðàèâàòü ïàðàìåòðû ðåøåòêè ïðè ðàçíûõ òåìïåðàòóðàõ
â ñîîòâåòñòâèè ñ çàäàííûì ïîòåíöèàëîì. Àòðèáóò aniso îòâå÷àåò çà ñî-
õðàíåíèå àíèçîòðîïèè. ��-

velocity all create $Temp 383123 loop all
�x 1 all npt temp $Temp $Temp 1 aniso 0 0 1
� Âûâîä íà ýêðàí êàæäóþ 1000 øàãîâ; çàïèñü ñòðóêòóðû â ôàéë

���
thermo 1000
thermo_style custom step lx ly lz press pxx pyy pzz pe temp
thermo_modify �ush yes
dump GA10K all custom 100 Ti.lammpstrj id type x y z
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Òàáëèöà 1: Âàðèàíòû ê óïðàæíåíèþ 1.

Âàðèàíò Ðàçìåð
1 region box block 0 5 0 5 0 5
2 region box block 0 4 0 4 0 4
3 region box block 0 6 0 6 0 6
4 region box block 0 4 0 5 0 4
5 region box block 0 5 0 4 0 4
6 region box block 0 4 0 4 0 5
7 region box block 0 6 0 4 0 4
8 region box block 0 4 0 4 0 6
9 region box block 0 4 0 6 0 4
10 region box block 0 7 0 4 0 4
11 region box block 0 4 0 7 0 4
12 region box block 0 4 0 4 0 7
13 region box block 0 7 0 5 0 4
14 region box block 0 7 0 4 0 5
15 region box block 0 7 0 3 0 4
16 region box block 0 5 0 6 0 4
17 region box block 0 4 0 6 0 5
18 region box block 0 5 0 4 0 5
19 region box block 0 7 0 4 0 7
20 region box block 0 6 0 4 0 5
21 region box block 0 6 0 5 0 4
22 region box block 0 7 0 7 0 5
23 region box block 0 5 0 7 0 4
24 region box block 0 5 0 4 0 7
25 region box block 0 5 0 4 0 6
26 region box block 0 8 0 4 0 5
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�- Çàäàäèì ïåðåìåííûå, ÷òîáû âûâîäèòü â ôàéë ïàðàìåòðû ðåøåò-
êè a è c. Ïîñêîëüêó ïðè ñîçäàíèè ñòðóêòóðû ìû ïîâòîðèëè åäèíè÷íûé
ýëåìåíò âäîëü âñåõ îñåé ïî 5 ðàç, òî ÷òîáû íàéòè ïàðàìåòð ðåøåòêè äî-
ñòàòî÷íî ðàçäåëèòü ðàçìåð ïîëó÷èâøåéñÿ ÿ÷åéêè lx íà êîëè÷åñòâî ïîâòî-
ðåíèé åäèíè÷íîãî ýëåìåíòà. Çàïèñûâàåì äâà ôàéëà, â îäèí èç êîòîðûõ
çàïèñûâàåòñÿ ïàðàìåòð ðåøåòêè a, à â äðóãîé - c. ��-

variable S equal step
variable param_a equal "lx/5"
variable param_c equal "lz/5"
�x def1 all print 10 "${param_a}"�le Latt_paramA.txt screen no
�x def2 all print 10 "${param_c}"�le Latt_paramC.txt screen no
� Âûäåðæêà ñòðóêòóðû ïðè çàäàííûõ óñëîâèÿõ â òå÷åíèè 100000

øàãîâ. Ýòî âðåìÿ âûáèðàåòñÿ òàê, ÷òîáû åãî õâàòèëî äëÿ óñòàíîâëåíèÿ
ðàâíîâåñèÿ â ñèñòåìå ���-

run 100000
un�x 1
Çàäàíèå 2. Ðàñ÷åò ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè ïðè T=273 K.
Ïðîâåäèòå ÌÄ-ðåëàêñàöèþ ðåøåòêè ïðè äèíàìè÷åñêèõ ãðàíèöàõ, â

ðåçóëüòàòå ÷åãî ðàçìåðû ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè îïðåäåëÿþòñÿ ïî èñòå÷åíèè
âðåìåíè, äîñòàòî÷íîãî äëÿ óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñíûõ ðàçìåðîâ. Ïðè
ýòîì ñëåäóåò èìåòü â âèäó, ÷òî è ïîñëå óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ â ñè-
ñòåìå ðàçìåðû ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè èñïûòûâàþò ôëóêòóàöèè. Ïîýòîìó äëÿ
îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðà ðåøåòêè íóæíî óñðåäíÿòü çíà÷åíèÿ â ðàçëè÷íûå
ìîìåíòû âðåìåíè. Äëÿ óñðåäíåíèÿ áåðóòñÿ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ, ïîëó-
÷åííûå â ïðîöåññå âûäåðæêè ñòðóêòóðû. Ñðåäíåå çíà÷åíèå ìîæíî îïðå-
äåëèòü òàêæå, ïîñòðîèâ ãðàôèê çàâèñèìîñòè ðàçìåðà ÿ÷åéêè îò ÷èñëà
øàãîâ. Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíî êàê èçìåíÿåòñÿ ïàðàìåòð ðåøåòêè â ïðîöåññå
âûäåðæêè ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ.

Êàê âèäíî èç ðèñ. 3 â ðåçóëüòàòå òåïëîâûõ ôëóêòóàöèé, çíà÷åíèå
ïàðàìåòðà a (÷åðíàÿ êðèâàÿ) êîëåáëåòñÿ âáëèçè íåêîòîðîé ñðåäíåé âå-
ëè÷èíû (êðàñíàÿ ëèíèÿ). Ïðè÷åì çà 10000 øàãîâ ïðîèçîøëî óâåëè÷åíèå
ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ ñ 2.924 äî 2.9245, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î òåïëîâîì ðàñ-
øèðåíèè ìàòåðèàëà. Îäíàêî ýòîãî âðåìåíè ìàëî äëÿ óñòàíîâëåíèÿ ðàâ-
íîâåñèÿ â ñèñòåìå, ïîýòîìó â ëàáîðàòîðíîé ðàáîòå âðåìÿ ñ÷åòà 100000
øàãîâ. Ïàðàìåòð ðåøåòêè çàïèñûâàåòñÿ â ôàéë êàæäûå 10 øàãîâ, ïîñëå
÷åãî áóäåò ïðîèçâîäèòüñÿ åãî îñðåäíåíèå.

1. Çàïóñòèì ïðîãðàììó lmp_serial -in in.therm ïðè òåìïåðàòóðå 0 ◦ C
èëè 273 Ê. Ïîñòðîéòå â VMD íà÷àëüíóþ ñòðóêòóðó â òðåõ ïðîåêöèÿõ,
êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 4. Îáðàòèòå âíèìàíèå, ÷òî â ðàçíûõ ïðîåêöèÿõ
êðèñòàëë âûãëÿäèò ïî-ðàçíîìó, â îòëè÷èå îò ÃÖÊ êðèñòàëëîâ, êîòîðûå
èññëåäîâàëèñü â ïðåäûäóùèõ ëàáîðàòîðíûõ ðàáîòàõ.
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Ðèñ. 3: Èçìåíåíèå ïàðàìåòðà ÿ÷åéêè â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ.

Ðèñ. 4: Ñòðóêòóðà êðèñòàëëà â òðåõ ïðîåêöèÿõ.

C ïîìîùüþ Sma4Win îïðåäåëèòå ïàðàìåòðû ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ,
êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 5 è îïèñàíî íèæå.

1. Â Sma4Win ñîçäàéòå òðè ðàçíûõ îêíà (File-New)
2. Â ïåðâîå îêíî ïîëîæèòå íà÷àëüíóþ ñòðóêòóðó. Ïîñòðîéòå 3 îò 4

êîîðäèíàòû, ýòî áóäåò ñîîòâåòñòâîâàòü êîîðäèíàòå x ïî îñè x è êîîðäè-
íàòå y ïî îñè y. Íà âêëàäêå plot îáÿçàòåëüíî ñäåëàéòå ðèñîâàíèå Circle
è óáåðèòå ðèñîâàíèå ëèíèè. Àíàëîãè÷íî, âûäåëèòå âòîðîå îêíî è ïîëî-
æèòå òóäà òîò æå ñàìûé ôàéë, òîëüêî ïîñòðîéòå 3 îò 5 êîîðäèíàòû,
ýòî áóäåò ñîîòâåòñòâîâàòü êîîðäèíàòå x ïî îñè x è êîîðäèíàòå z ïî îñè
z. Â òðåòüå îêíî ïîëîæèòå òóäà òîò æå ñàìûé ôàéë, òîëüêî ïîñòðîéòå
4 îò 5 êîîðäèíàòû, ýòî áóäåò ñîîòâåòñòâîâàòü êîîðäèíàòå y ïî îñè y è
êîîðäèíàòå z ïî îñè z.

Â ðåçóëüòàòå âû ïîëó÷èòå òðè ïðîåêöèè ñòðóêòóðû, ñì. ðèñ. 6. Îáðà-
òèòå âíèìàíèå íà ñîõðàíåíèå ìàñøòàáà. Ïðåäñòàâèòü â îò÷åòå ðèñóíîê
è îïðåäåëèòü Lx, Ly, Lz.

Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ ïðåäñòàâüòå â îò÷åòå.
2. Â ïðîãðàììåUltraEdit îòêðîåì äâà ôàéëà, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 7.
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Ðèñ. 5: Èñïîëüçîâàíèå Sma4Win.

Ðèñ. 6: Ñòðóêòóðà â òðåõ ïðîåêöèÿõ.

Latt_paramA.txt è Latt_paramC.txt. Â ìåíþ Column âûáåðåì Column
Mode, ÷òî ïîçâîëèò íàì âûáðàòü ñòîëáåö öåëèêîì. Äàëåå âûáåðåì ñòîë-
áåö çíà÷åíèé ïàðàìåòðà a è â ìåíþ Column âûáåðåì Sum Column/Selection.
Ïðîãðàììà ïîñ÷èòàåò ñóììó âñåõ ïîëó÷åííûõ çà 100000 øàãîâ çíà÷åíèé

9



ïàðàìåòðà ðåøåòêè a. Äàëåå, ÷òîáû ïîëó÷èòü ïàðàìåòð ðåøåòêè a ïðè
0 ◦ C íåîáõîäèìî ñóììó ðàçäåëèòü íà 10000 (êîëè÷åñòâî çàïèñàííûõ â
ñòîëáåö çíà÷åíèé). Â ïðèìåðå íà ðèñ. 7 ýòî ñäåëàíî ñ ïîìîùüþ SciLab.
Âû ìîæåòå âîñïîëüçîâàòüñÿ ëþáîé óäîáíîé äëÿ âàñ ïðîãðàììîé. Çíà÷å-
íèå ïàðàìåòðà çàíåñèòå â òàáëèöó 1. Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì ðàññ÷èòàéòå
óñðåäíåííûé ïàðàìåòð c è çàíåñèòå â òàáëèöó 1. Â ðåçóëüòàòå áóäåò íàé-
äåí ïàðàìåòð, îñðåäíåííûé çà êàæäûå 10 øàãîâ ìîäåëèðîâàíèÿ.

Ðèñ. 7: Ðàñ÷åò óñðåäíåííîãî ïàðàìåòðà.

Çàäàíèå 3. Ïîèñê ðàâíîâåñíûõ ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè Ti ïðè ðàçíûõ
òåìïåðàòóðàõ.

Çàïóñòèì ïðîãðàììó lmp_serial -in in.therm â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð
0-800 ◦ C. Ïîëó÷èì ðàâíîâåñíûå ïàðàìåòðû è çàïîëíèì òàáëèöó 2. Ôàé-
ëû, ðàíåå îòêðûòûå â UltraEdit ïîñëå èõ ïåðåçàïèñè áóäóò àâòîìàòè÷å-
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Òàáëèöà 2: Òàáëèöà 1

T , ◦C T , K a, �A c, �A
0 273 2.9233 4.7737

ñêè îáíîâëÿòüñÿ. Íåò íåîáõîäèìîñòè ñíîâà èõ îòêðûâàòü.

Òàáëèöà 3: Âåëè÷èíà ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè ïðè ðàçíûõ òåìïåðàòóðàõ

T , ◦C T , K a, �A c, �A
0 273 2.9233 4.7737
100 373 2.9243 4.7754
200 473
300 573
400 673
500 773
600 873
700 973
800 1073

Ïîñòðîéòå çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòîâ a è c îò òåìïåðàòóðû, êàê
ïîêàçàíî íà ðèñ. 8.

Ðèñ. 8: Çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè îò òåìïåðàòóðû.

Çàäàíèå 4. Îïðåäåëåíèå ñòåïåíè àíèçîòðîïèè èçìåíåíèÿ êîýôôè-
öèåíòà òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ.
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Äëÿ òîãî, ÷òîáû îöåíèòü èçìåíåíèå ïàðàìåòðà ðåøåòêè ïîñòðîèì ãðà-
ôèêè (a2 − a1)/a1 è (c2 − c1)/c1, ãäå ïåðâîå çíà÷åíèå áåðåì ïðè ìåíüøåé
òåìïåðàòóðå, à âòîðîå ïðè áîëüøåé òåìïåðàòóðå (ñì. ðèñ. 9). Çàïîëíèì
ñîîòâåòñòâóþùóþ òàáëèöó. Äëÿ òîãî, ÷òîáû ïîëó÷èòü èçìåíåíèå ïàðà-
ìåòðà ðåøåòêè ïðè 0 ◦ C ïðîâåäåì äîïîëíèòåëüíûé ðàñ÷åò ïðè -100 ◦ C.

Ðèñ. 9: Çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè îò òåìïåðàòóðû.

Òàáëèöà 4: Èçìåíåíèå ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè

T , ◦C T , K (a2 − a1)/a1 (c2 − c1)/c1
0 273 0 0
100 373 0.000407 0.0003188
200 473
300 573
400 673
500 773
600 873
700 973
800 1073

Ïîñòðîéòå ãðàôèê çàâèñèìîñòè èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ îò òåìïåðàòó-
ðû. Ïðèìåð ïîêàçàí íà ðèñ. 10. Èçìåíåíèå ïàðàìåòðîâ ïðåäñòàâëåíî â
ïðîöåíòàõ, ò.å. óìíîæåíî íà 100.

Çàäàíèå 5. Íàïèøèòå âûâîä íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.
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Ðèñ. 10: Ñòåïåíü èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ ðåøåòêè â çàâèñèìîñòè îò òåì-
ïåðàòóðû.

Êîíòðîëüíûå âîïðîñû

1. Â ÷åì ïðè÷èíà òåïëîâîãî ðàñøèðåíèÿ òâåðäûõ òåë?
2. Ïî÷åìó â êðèñòàëëàõ òåïëîâîå ðàñøèðåíèå àíèçîòðîïíî?
3. Ïðè êàêèõ óñëîâèÿõ íåîáõîäèìî ìîäåëèðîâàòü ðåëàêñàöèþ ðåøåò-

êè äëÿ îïðåäåëåíèÿ ðàâíîâåñíîãî ïàðàìåòðà ðåøåòêè?
4. Ìåíÿþòñÿ ëè ïðè ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé ðåëàêñàöèè ñòîðîíû

ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè ïðîïîðöèîíàëüíûì îáðàçîì?
5. Ïî÷åìó ïðîèñõîäÿò ôëóêòóàöèè ïàðàìåòðà ðåøåòêè ïîñëå äîñòè-

æåíèÿ ðàâíîâåñèÿ?
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