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ÎÁÙÀß ÕÀ�ÀÊÒÅ�ÈÑÒÈÊÀ �ÀÁÎÒÛÎáúåêò èññëåäîâàíèÿ è àêòóàëüíîñòü òåìû. Âîïðîñû, ñâÿçàííûåñ âëèÿíèåì ìèêðîñòðóêòóðû íà �èçèêî�ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà ìàòåðèà�ëîâ ïðèâëåêàþò âíèìàíèå ó÷åíûõ èç ðàçëè÷íûõ îáëàñòåé íàóêè � ìå�õàíèêè, ìàòåðèàëîâåäåíèÿ, �èçèêè òâåðäîãî òåëà, õèìèè è ïð. Îñîáåííîàêòóàëüíûìè ýòè èññëåäîâàíèÿ ñòàëè â ïîñëåäíèå ãîäû â ñâÿçè ñ èíòåíñèâ�íûì âíåäðåíèåì íàíîìàòåðèàëîâ â ðàçëè÷íûå îáëàñòè ïðîìûøëåííîñòè.Îòäåëüíûé êëàññ íàíîìàòåðèàëîâ ñîñòàâëÿþò óãëåðîäíûå íàíîñòðóê�òóðû. Èõ ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà òåñíî ñâÿçàíû ñî ñëîæíûì ñòðîåíèåìêðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, â ñâÿçè ñ ÷åì àëëîòðîïû óãëåðîäà ñóùåñòâåí�íî îòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà. Â äàííîé ðàáîòå ðàññìàòðèâàþòñÿ ðåøåòêèãðà�åíà è àëìàçà, ýëåìåíòàðíûå ÿ÷åéêè êîòîðûõ ñîäåðæàò äâà àòîìà.Ïðè ýòîì ãðà�åí, ïðåäñòàâëÿþùèé ñîáîé ìîíîñëîé ðåøåòêè ãðà�èòà, ÿâ�ëÿåòñÿ ïëîñêîé íàíîñòðóêòóðîé, â òî âðåìÿ êàê àëìàçû ÿâëÿþòñÿ òðåõ�ìåðíûìè îáúåêòàìè. Ïîëó÷åííûé â ëàáîðàòîðíûõ óñëîâèÿõ îòíîñèòåëü�íî íåäàâíî, ãðà�åí íàõîäèò âñå áîëüøåå ïðèìåíåíèå êàê ýëåìåíò ýëåê�òðîííûõ ïðèáîðîâ, íàíî- è ìèêðîýëåêòðîìåõàíè÷åñêèõ ñèñòåì (NEMS èMEMS). Àëìàçû øèðîêî ïðèìåíÿþòñÿ äëÿ ðåçêè, ñâåðëåíèÿ, øëè�îâêè(ðåçêè àëìàçíûìè ãðàíÿìè) è ïîëèðîâêè. Âñå áîëüøåå ïðèìåíåíèå íà�õîäÿò íàíîàëìàçû, êîòîðûå ïðèìåíÿþòñÿ êàê àíòè�ðèêöèîííûå è êîí�ñòðóêöèîííûå ìàòåðèàëû, äîáàâêè è ìîäè�èêàòîðû ê ìàñëàì è óïðî÷�íÿþùèì ïîêðûòèÿì, èñïîëüçóþòñÿ êàê ýëåìåíòû íàíîýëåêòðîíèêè è ò.ä.Òàêèì îáðàçîì, äåòàëüíîå èçó÷åíèå óïðóãèõ ñâîéñòâ ýòèõ ìàòåðèàëîâ, ÿâ�ëÿåòñÿ íåîáõîäèìîñòüþ. Ïðè ýòîì âàæíî îòìåòèòü, ÷òî ñóùåñòâóåò ðÿääðóãèõ ìàòåðèàëîâ, îáëàäàþùèõ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðîé ãðà�åíà(ñèëèöåí) è àëìàçà (íàïðèìåð, êðèñòàëëû êðåìíèÿ è ãåðìàíèÿ, à òàêæåíèòðèä áîðà). Êðåìíèåâûå ïîäëîæêè àêòèâíî ïðèìåíÿþòñÿ â ìèêðî- èíàíîýëåêòðîíèêå, à íèòðèò áîðà èñïîëüçóåòñÿ êàê àáðàçèâíûé ìàòåðèàë,ïî ìíîãèì õàðàêòåðèñòèêàì ïðåâîñõîäÿùèé àëìàç.Ñîâðåìåííûå ýêñïåðèìåíòû ñâèäåòåëüñòâóþò, ÷òî ìèêðîñòðóêòóðàîêàçûâàåò ñóùåñòâåííîå âëèÿíèå íà ïîâåäåíèå ìàòåðèàëà ïðè äå�îðìà�öèè è ðàçðóøåíèè. Òåõíîëîãè÷åñêèå âîçìîæíîñòè ñåãîäíÿ ïîçâîëÿþò íåòîëüêî èññëåäîâàòü âíóòðåííþþ ñòðóêòóðó òâåðäûõ òåë, íî è îêàçûâàòüâëèÿíèå íà íåå, è äàæå ñîçäàâàòü åå ýëåìåíòû èç àòîìîâ è ìîëåêóë. Â1



ñâÿçè ñ ýòèì îñîáóþ âàæíîñòü ïðèîáðåòàåò ðàçâèòèå àíàëèòè÷åñêèõ èêîìïüþòåðíûõ ìîäåëåé, êîòîðûå ìîãëè áû êîððåêòíî îïèñûâàòü òàêèåñðåäû è ñòðóêòóðû.Öåëü ðàáîòû. �àçðàáîòêà è àíàëèç ìîäåëåé äâóõàòîìíûõ êðèñòàëëè�÷åñêèõ ðåøåòîê, ðàçëè÷íûìè ñïîñîáàìè ó÷èòûâàþùèõ ìèêðîñòðóêòóðó,è èñïîëüçîâàíèå ýòèõ ìîäåëåé äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñâÿçè óïðóãèõ õàðàêòåðè�ñòèê ãðà�åíà è àëìàçà ñ ïàðàìåòðàìè ïîòåíöèàëîâ ìåæàòîìíîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ. Â ñîîòâåòñòâèè ñ öåëüþ èññëåäîâàíèÿ áûëè ïîñòàâëåíû ñëåäó�þùèå êîíêðåòíûå çàäà÷è:� ðàçðàáîòêà è àíàëèç ìîäåëåé ñëîæíûõ äâóõàòîìíûõ ðåøåòîêíà îñíîâå èñïîëüçîâàíèÿ ìíîãî÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, îïðå�äåëåíèå ñâÿçè ìåæäó ïàðàìåòðàìè ýòèõ ìîäåëåé è óïðóãèìè ñâîé�ñòâàìè ãðà�åíà è àëìàçà;� îïðåäåëåíèå ñâÿçè ïàðàìåòðîâ ñèëîâîãî ïîëÿ AMBER è ïîòåí�öèàëîâ ñåìåéñòâà Òåðçî��à�Áðåííåðà ñ ïàðàìåòðàìè ðàçðàáî�òàííûõ ìíîãî÷àñòè÷íûõ ìîäåëåé. Àíàëèç ïîòåíöèàëîâ ñ òî÷êèçðåíèÿ àäåêâàòíîãî îïèñàíèÿ óïðóãèõ ñâîéñòâ ãðà�åíà è àëìàçà;� ðàçðàáîòêà è àíàëèç ìîäåëè ãðà�åíà íà îñíîâå ó÷åòà ìîìåíòíî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòîìàìè óãëåðîäà â äîïîëíåíèå ê ñè�ëîâîìó, è îïðåäåëåíèå ñâÿçè ïàðàìåòðîâ ýòîé ìîäåëè ñ óïðóãèìèñâîéñòâàìè ãðà�åíà;� ðàçðàáîòêà ìîäåëåé, ñâÿçûâàþùèõ äèñêðåòíîå è êîíòèíóàëüíîåîïèñàíèå ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê íà îñíî�âå ëèíåéíîé òåîðèè óïðóãîñòè è òåîðèè ñòåðæíåé.Ìåòîäû èññëåäîâàíèÿ. Â äàííîé ðàáîòå äëÿ ïîñòðîåíèÿ è èññëå�äîâàíèÿ ìåõàíè÷åñêèõ ìîäåëåé êðèñòàëëîâ èñïîëüçóþòñÿ ìåòîäû òðåõ�ìåðíîé êëàññè÷åñêîé è ìîìåíòíîé òåîðèè óïðóãîñòè, è òåîðèè ñòåðæíåé.Òàêæå èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä ÷àñòèö, êîòîðûé ñîñòîèò â ïðåäñòàâëåíèè âåùå�ñòâà ñîâîêóïíîñòüþ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìàòåðèàëüíûõ òî÷åê èëè òâåð�äûõ òåë, îïèñûâàåìûõ êëàññè÷åñêèìè óðàâíåíèÿìè äâèæåíèÿ.Íàó÷íóþ íîâèçíó äèññåðòàöèè ñîñòàâëÿþò ñëåäóþùèå ðåçóëüòà�òû, âûíîñèìûå íà çàùèòó. 2



à) �àçðàáîòàíû ìîäåëè ìíîãî÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâêðèñòàëëè÷åñêîé äâóõàòîìíîé ðåøåòêè, ñîäåðæàùèå ðàçëè÷íîå÷èñëî ïàðàìåòðîâ. Íàéäåíà ñâÿçü ìåæäó óïðóãèìè ìîäóëÿìè ðå�øåòêè è ïàðàìåòðàìè ìîäåëåé.á) �àçðàáîòàíû ìåòîäèêè, ïîçâîëÿþùèå ñâåñòè íåêîòîðûå ðàñïðî�ñòðàíåííûå ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ ê äâóïàðàìåòðè÷åñêîé è÷åòûðåõïàðàìåòðè÷åñêîé ìíîãî÷àñòè÷íûì ìîäåëÿì. Ñ èñïîëüçî�âàíèåì ýòîé ìåòîäèêè îïðåäåëåíà ïðèìåíèìîñòü íåêîòîðûõ ýìïè�ðè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ ê îïèñàíèþ ìåõàíè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèêãðà�åíà è àëìàçà.â) Ïðåäëîæåíà ìîäåëü ðåøåòêè ãðà�åíà, â êîòîðîé àòîìû ìîäå�ëèðóþòñÿ ÷àñòèöàìè ñïåöèàëüíîãî âèäà. Ó÷òåíî ìîìåíòíîå âçà�èìîäåéñòâèå êàê äîïîëíåíèå ê ñèëîâîìó. Îïðåäåëåíà ñâÿçü ìåæ�äó ïàðàìåòðàìè ìîäåëè è óïðóãèìè õàðàêòåðèñòèêàìè ãðà�åíà.Ïîêàçàíà ýêâèâàëåíòíîñòü ìíîãî÷àñòè÷íîé äâóïàðàìåòðè÷åñêîéìîäåëè è ìîäåëè, ïîñòðîåííîé ñ ó÷åòîì ìîìåíòíîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ.ã) �àçðàáîòàí îáîáùåííûé ìîìåíòíûé ïîòåíöèàë, îïèñûâàþùèéâçàèìîäåéñòâèå ÷àñòèö îáùåãî âèäà. �àññ÷èòàíû ïàðàìåòðû ýòî�ãî ïîòåíöèàëà äëÿ îïèñàíèÿ ãðà�åíà.ä) �àçâèò ïîäõîä, ïîçâîëÿþùèé ñâÿçàòü äèñêðåòíîå îïèñàíèå âçà�èìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö, ìîäåëèðóþùèõ àòîìû ðåøåòêè, è êîíòèíó�àëüíîå îïèñàíèå ñ ïîìîùüþ êëàññè÷åñêîé òåîðèè ñòåðæíåé è ëè�íåéíîé òðåõìåðíîé òåîðèè óïðóãîñòè. Ïîñòðîåíû ìîäåëè ðåøåò�êè ãðà�åíà, â êîòîðîé ìåæàòîìíûå ñâÿçè ìîäåëèðóþòñÿ ëèíåéíî�óïðóãèìè öèëèíäðè÷åñêèìè ñòåðæíÿìè. Ïîêàçàíî, ÷òî òàêèå ìî�äåëè ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ òðåõìåðíîãî êîìïüþòåðíîãî ìî�äåëèðîâàíèÿ ãðà�åíîâîãî ñëîÿ.Íàó÷íàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ öåííîñòü. Íàòóðíûå ýêñïåðèìåíòû ïîîïðåäåëåíèþ óïðóãèõ ñâîéñòâ è îöåíêè íàïðÿæåííî-äå�îðìèðóåìîãî ñî�ñòîÿíèÿ íàíîìàòåðèàëîâ ñî ñòðóêòóðîé ãðà�åíà è àëìàçà òðåáóþò èñïîëü�çîâàíèÿ ñïåöèàëüíîãî äîðîãîñòîÿùåãî îáîðóäîâàíèÿ è ìàòåðèàëîâ, ëèáîâ ïðèíöèïå íåîñóùåñòâèìû íà äàííîì óðîâíå ðàçâèòèÿ òåõíîëîãèé. �àç�3



ðàáîòàííûå ìîäåëè ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ ïðîâåäåíèÿ êîìïüþòåð�íûõ ýêñïåðèìåíòîâ ñ öåëüþ èññëåäîâàíèÿ óïðóãîãî ïîâåäåíèÿ ìàòåðèàëîâíà íàíîóðîâíå. Ïðåäëîæåííàÿ â äèññåðòàöèè ìåòîäèêà àíàëèçà ýìïèðè�÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ îïðåäåëåííîãî òèïà ïîçâîëèò óñîâåðøåíñòâîâàòü ñó�ùåñòâóþùèå �îðìû îïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèé è ðàçðàáîòàòü íîâûå.Îáîñíîâàííîñòü è äîñòîâåðíîñòü ðåçóëüòàòîâ ïîäòâåðæäàåòñÿïðèìåíåíèåì ñòðîãèõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ìåòîäîâ è àïðîáèðîâàííûõ �èçè�÷åñêèõ òåîðèé; ñðàâíåíèåì ðåçóëüòàòîâ àíàëèòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ñ ðåçóëü�òàòàìè ÷èñëåííîãî è íàòóðíîãî ýêñïåðèìåíòà; ñðàâíåíèåì àíàëèòè÷åñêèõðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ ñ ïðèìåíåíèåì ðàçëè÷íûõ ïîäõîäîâ.Àïðîáàöèÿ ðàáîòû. �åçóëüòàòû ðàáîòû áûëè ïðåäñòàâëåíû íà êîí��åðåíöèÿõ: Âñåðîññèéñêàÿ êîí�åðåíöèÿ �Àêòóàëüíûå ïðîáëåìû ïðèêëàä�íîé ìàòåìàòèêè è ìåõàíèêè�, ïîñâÿùåííàÿ ïàìÿòè àêàäåìèêà À. Ô. Ñè�äîðîâà, Àáðàó-Äþðñî (2004); Âñåðîññèéñêàÿ øêîëà-êîí�åðåíöèÿ ìîëî�äûõ ó÷åíûõ �Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå â åñòåñòâåííûõ íàóêàõ�,Ïåðìü (2005, 2006); Âñåðîññèéñêèé ñúåçä ïî òåîðåòè÷åñêîé è ïðèêëàä�íîé ìåõàíèêå, Íèæíèé Íîâãîðîä (2006); Íåäåëÿ íàóêè ÑÏá�ÏÓ. Âñåðîñ�ñèéñêàÿ ìåæâóçîâñêàÿ íàó÷íî-òåõíè÷åñêàÿ êîí�åðåíöèÿ, Ñàíêò-Ïåòåð�áóðã (2006, 2007); Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå â ìåõàíèêå äå�îðìè�ðóåìûõ òåë è êîíñòðóêöèé. Ìåòîäû ãðàíè÷íûõ è êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ(BEM&FEM), Ñàíêò�Ïåòåðáóðã (2007); Ïðîáëåìû íåëèíåéíîé ìåõàíèêèäå�îðìèðóåìîãî òâåðäîãî òåëà, Ïåðìü (2008); Ìåæäóíàðîäíûé �îðóì ïîíàíîòåõíîëîãèÿì, Ìîñêâà (2008); Ìåæäóíàðîäíàÿ øêîëà�êîí�åðåíöèÿìîëîäûõ ó÷åíûõ �Ìåõàíèêà 2009�, Àãàâíàäçîð, Àðìåíèÿ (2009); Ìåæäó�íàðîäíàÿ øêîëà�êîí�åðåíöèÿ �Àêòóàëüíûå ïðîáëåìû ìåõàíèêè� (APM),Ñàíêò�Ïåòåðáóðã (2004, 2005, 2007, 2008, 2009, 2010).�åçóëüòàòû ðàáîòû îáñóæäàëèñü íà ñåìèíàðàõ â ñëåäóþùèõ îðãàíè�çàöèÿõ: Ó÷ðåæäåíèå �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê Èíñòèòóò ïðîáëåì ìà�øèíîâåäåíèÿ �ÀÍ (Ñàíêò�Ïåòåðáóðã); êà�åäðà òåîðåòè÷åñêîé ìåõàíèêèÑÏá�ÏÓ (Ñàíêò�Ïåòåðáóðã); Äîì ó÷åíûõ ÑÏáÍÖ �ÀÍ (Ñàíêò�Ïåòåð�áóðã); Ó÷ðåæäåíèå �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê Èíñòèòóò ìàøèíîâåäåíèÿèì. À. À. Áëàãîíðàâîâà �ÀÍ (Ìîñêâà); Ó÷ðåæäåíèå �îññèéñêîé àêàäåìèèíàóê Èíñòèòóò ãåîõèìèè è àíàëèòè÷åñêîé õèìèè èì. Â. È. Âåðíàäñêîãî�ÀÍ (Ìîñêâà); Ó÷ðåæäåíèè �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê Èíñòèòóò õèìè�4



÷åñêîé �èçèêè èì. Í. Í. Ñåìåíîâà �ÀÍ (Ìîñêâà); Òåõíîëîãè÷åñêèé óíè�âåðñèòåò �Òåõíèîí� (Õàé�à, Èçðàèëü); Óíèâåðñèòåò Áðàóí (Ïðîâèäåíñ,ÑØÀ).Ïóáëèêàöèè. Ïî òåìå äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíî 16 íàó÷íûõ ðàáîò.Ñïèñîê îñíîâíûõ ïóáëèêàöèé ïðèâåäåí â êîíöå àâòîðå�åðàòà.Ñòðóêòóðà è îáúåì ðàáîòû. Äèññåðòàöèîííàÿ ðàáîòà ñîñòîèò èçââåäåíèÿ, ïÿòè ãëàâ è çàêëþ÷åíèÿ. Îáúåì ðàáîòû ñîñòàâëÿåò 128 ñòðàíèö,â òîì ÷èñëå 9 ðèñóíêîâ, 4 òàáëèöû. Ñïèñîê ëèòåðàòóðû ñîäåðæèò 117íàèìåíîâàíèé. ÑÎÄÅ�ÆÀÍÈÅ �ÀÁÎÒÛÂî ââåäåíèè îáîñíîâàíà àêòóàëüíîñòü èññëåäîâàíèé, äàíà îáùàÿ õà�ðàêòåðèñòèêà ðàáîòû, ïðèâåäåí îáçîð ïóáëèêàöèé, ñâÿçàííûõ ñ òåìîé äèñ�ñåðòàöèè, èçëîæåíà ìåòîäèêà èññëåäîâàíèÿ.Â ïåðâîé ãëàâå ïðèâîäÿòñÿ ñâåäåíèÿ î ãðà�åíå, àëìàçå è ìàòåðèà�ëàõ, èìåþùèõ ñõîæóþ ñòðóêòóðó. Ïðèâîäèòñÿ îáçîð äàííûõ î ìåõàíè÷å�ñêèõ ñâîéñòâàõ ãðà�åíà è àëìàçà, ïîëó÷åííûõ èç ýêñïåðèìåíòîâ. Ïåðå÷èñ�ëåíû ìàòåìàòè÷åñêèå ìåòîäû ìîäåëèðîâàíèÿ íàíîñòðóêòóð, ñðåäè êîòî�ðûõ âûäåëåíû ìåòîä ðàñ÷åòà èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ, ìåòîä ìîëåêóëÿðíîéäèíàìèêè, äèñêðåòíûå ìîäåëè è ìîäåëè, îñíîâàííûå íà èñïîëüçîâàíèèìåõàíèêè äå�îðìèðóåìîãî òâåðäîãî òåëà.Âî âòîðîé ãëàâå ðàññìàòðèâàþòñÿ ìîäåëè ñëîæíûõ ðåøåòîê, èìåþ�ùèõ ìèíèìàëüíîå ÷èñëî ïàðàìåòðîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî äâóõïàðàìåòðè÷åñêàÿìîäåëü ïîçâîëÿåò òî÷íî óäîâëåòâîðèòü ìåõàíè÷åñêèì ñâîéñòâàì ãðà�åíàïðè ïëîñêîì äå�îðìèðîâàíèè, ÷òî íåâîçìîæíî, â ÷àñòíîñòè, ïðè èñïîëü�çîâàíèè ïàðíûõ ñèëîâûõ ìîäåëåé. Ìîäåëü îñíîâàíà íà ó÷åòå âçàèìîäåé�ñòâèÿ ìåæäó ñâÿçÿìè � ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ çàâèñèò îò óãëà ìåæäóñìåæíûìè ìåæàòîìíûìè ñâÿçÿìè. Ýòî ÷àñòíûé ñëó÷àé ìíîãî÷àñòè÷íîãîâçàèìîäåéñòâèÿ, òî÷íåå òðåõ÷àñòè÷íîãî, òàê êàê äëÿ çàäàíèÿ óãëà òðåáó�þòñÿ êîîðäèíàòû òðåõ ÷àñòèö (àòîìîâ).Ïðåäëàãàåòñÿ �îðìà ýíåðãèè, ïðèõîäÿùåéñÿ íà îáúåì, çàíèìàåìûéîäíèì àòîìîì: Ïðåäëàãàåòñÿ �îðìà ýíåðãèè, ïðèõîäÿùåéñÿ íà îáúåì, çà�
5



íèìàåìûé îäíèì àòîìîì:
W =

a2

2V0



c
∑

α

κα
2 + cγ

∑

α,β

′

ξ2αβ



 . (1)Çäåñü a � äëèíà ñâÿçè, c � æåñòêîñòü ñâÿçè, cγ � ïðèâåäåííàÿ æåñò�êîñòü óãëîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, V0 � îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, κα è
κβ � äå�îðìàöèè ñîîòâåòñòâóþùèõ ñâÿçåé, ξαβ � èçìåíåíèå óãëà ìåæäóñâÿçÿìè.Èñïîëüçóåòñÿ òî, ÷òî ýíåðãèÿ äå�îðìàöèè ìîæåò áûòü òàêæå ïðåäñòàâ�ëåíà êàê êâàäðàòè÷íàÿ �îðìà òåíçîðà äå�îðìàöèè è âåêòîðà íåâÿçêè:

W =
1

2
ε·· 4C·· ε =

1

2
ε·· 4C∗ ·· ε+

1

2
ζ ·C·ζ + ζ ·3C·· ε (2)Ïðè îäíîðîäíîé äå�îðìàöèè, íàëîæåííîé íà êðèñòàëë, âåêòîð íåâÿçêèäîëæåí îáåñïå÷èòü òàêîé ñäâèã ïîäðåøåòîê, ïðè êîòîðîì áóäåò ðåàëèçî�âàí ìèíèìóì ýíåðãèè äå�îðìèðîâàíèÿ, ÷òî ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü åãî ñâÿçüñ òåíçîðîì äå�îðìàöèè. Ýòî ïîçâîëÿåò âûðàçèòü òåíçîð æåñòêîñòè â âèäå

4
C = 4

C∗ −3
C

T ·C−1 ·3C (3)Äå�îðìàöèè ñâÿçåé è óãëîâ ìîãóò áûòü ïðåäñòàâëåíû â âèäå:
κα = nαnα ·· ε+ nα ·ζ, καβ = nαnβ ·· ε+

1

2
(nα + nβ)·ζ,

ξαβ =
(κα + κβ) cosϕ− 2καβ

sinϕ
,

(4)ãäå îðòû nα,nβ çàäàþò íàïðàâëåíèÿ îò ÷àñòèöû ê åå áëèæàéøèì ñîñå�äÿì, ϕ � óãîë ìåæäó ñâÿçÿìè. Òåíçîðû æåñòêîñòè ðàçëè÷íûõ ðàíãîâïðåäñòàâëåíû â âèäå:
4
C

∗ =
2

V0



H1

∑

α

nαnαnαnα +H2

∑

α,β

′

nαnαnβnβ+

+H3

∑

α,β

′

(nαnβnβnα + nαnβnαnβ)



 ,

3
C =

1

V0
H4

∑

α

nαnαnα , 2
C =

2

V0
H5

∑

α

nαnα.

(5)
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Èç ñðàâíåíèÿ �îðì (1)�(2) êîý��èöèåíòû H1−H5 áûëè îïðåäåëåíû êàê�óíêöèè æåñòêîñòåé c è cγ . Íà îñíîâàíèè êîìïîíåíò òåíçîðà æåñòêîñòèáûëè îïðåäåëåíû óïðóãèå õàðàêòåðèñòèêè äëÿ ðåøåòêè ãðà�åíà
E = 8

√
3

ccγ

c+ 18cγ
, ν =

c− 6cγ
c+ 18cγ

, K =

√
3

6
c. (6)Òàêæå áûëè îïðåäåëåíû êîìïîíåíòû òåíçîðà æåñòêîñòè ðåøåòêè è ìî�äóëü îáúåìíîãî ñæàòèÿ àëìàçà

C11 =

√
3

12a
(c+ 12cγ) , C12 =

√
3

12a
(c− 6cγ)

C44 =
3
√
3

2a

ccγ

c+ 8cγ
, K =

√
3c

12a
.

(7)Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå äâóõïàðàðìåòðè÷åñêîé ìîäåëè ñ îäíîïàðàìåòðè÷å�ñêîé, â êîòîðîé ñâÿçè ìîäåëèðóþòñÿ êàê àáñîëþòíî æåñòêèå. Ïîêàçàíî,÷òî ïðåèìóùåñòâà îäíîïàðàìåòðè÷åñêîé ìîäåëè � ïðîñòîòà è íàãëÿä�íîñòü, à òàêæå åñòåñòâåííîå îáîáùåíèå íà áîëüøèå ñäâèãîâûå äå�îðìà�öèè. Äâóõïàðàìåòðè÷åñêàÿ ìîäåëü áîëåå ñëîæíà, íî îíà ïîçâîëÿåò óäî�âëåòâîðèòü âñåì æåñòêîñòíûì õàðàêòåðèñòèêàì, îïèñûâàþùèì ïëîñêîåäå�îðìèðîâàíèè ãðà�åíà.Cèëîâîå ïîëå AMBER â ñëó÷àå ãðà�åíîâîãî ëèñòà ñâåäåíî ê äâóõïà�ðàìåòðè÷åñêîé ìîäåëè. Â Òàáëèöå 1 ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå ñòîëáöîâ çíà÷å�íèé, ñîäåðæàùèõ ïàðàìåòðû âçàèìîäåéñòâèÿ ìîäåëè è óïðóãèå õàðàêòå�ðèñòèêè (E � ìîäóëü Þíãà, ν � êîý��èöèåíò Ïóàññîíà). Ïîä îøèáêîéïîíèìàåòñÿ îòêëîíåíèå çíà÷åíèé èç ñòîëáöà ïîä íîìåðîì 2, ïîëó÷åííûõ ñèñïîëüçîâàíèåì ñèëîâîãî ïîëÿ AMBER, îò çíà÷åíèé èç ñòîëáöà ïîä íîìå�ðîì 1, ïîëó÷åííûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Ïîêà�çàíî, ÷òî èñïîëüçîâàíèå ïîëÿ ÀMBER âíîñèò çíà÷èòåëüíóþ ïîãðåøíîñòüâ îïðåäåëåíèå óïðóãèõ õàðàêòåðèñòèê.Ïîêàçàíî, ÷òî â ñëó÷àå ãðà�åíà äâóõïàðàìåòðè÷åñêàÿ ìîäåëü ïðèîïðåäåëåííîì ïîäáîðå ïàðàìåòðîâ ýêâèâàëåíòíà ìîìåíòíîé ìîäåëè.Â òðåòüåé ãëàâå ðàññìàòðèâàåòñÿ ìíîãî÷àñòè÷íàÿ ìîäåëü, èìåþùàÿ÷åòûðå ïàðàìåòðà. �àçðàáàòûâàåòñÿ ïîäõîä, ïîçâîëÿþùèé â ðàìêàõ ëè�íåéíîãî äå�îðìèðîâàíèÿ âû÷èñëèòü óïðóãèå õàðàêòåðèñòèêè íåêîòîðûõêðèñòàëëîâ, èñïîëüçóÿ èõ ìèêðîïàðàìåòðû. Òàêèå ìèêðîïàðàìåòðû ìî�ãóò áûòü íàéäåíû â ðåçóëüòàòå ñòðóêòóðíîãî àíàëèçà èëè èçâëå÷åíû èç7



Ïàðàìåòð Ýêñïåðèìåíò AMBER Îøèáêà1 2 3
a, íì 0.142 0.140 1%
c, Í/ì 730 652 11%
cγ , Í/ì 67 43 36%
E, ÌÏà 350 274 22%
ν 0.17 0.27 59%Òàáëèöà 1 � Cðàâíåíèå ïàðàìåòðîâ äâóõïàðàìåòðè÷åñêîé ìîäåëè èóïðóãèõ õàðàêòåðèñòèê, ïîëó÷åííûõ ðàçëè÷íûìè ñïîñîáàìè.øèðîêîãî êëàññà ýìïèðè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ, ðàññìîòðåí�íûõ â ðàáîòå. Â ðåçóëüòàòå îïðåäåëÿåòñÿ ïðèìåíèìîñòü ïîòåíöèàëîâ ñå�ìåéñòâà Òåðçî��à�Áðåííåðà ê îïèñàíèþ ìåõàíè÷åñêè õàðàêòåðèñòèê ãðà��åíà è àëìàçà.Ïðåäëàãàåòñÿ �îðìà ýíåðãèè, ïðèõîäÿùåéñÿ íà îáúåì, çàíèìàåìûéîäíèì àòîìîì:

W =
1

V0

(

G1

∑

α

κα
2 +G2

∑

α,β

′

ξ
2

αβ +G3

∑

α,β

′

(κα + κβ)ξαβ +G4

∑

α,β,γ

′

ξαβ ξαγ

) (8)Çäåñü çà V0 îáîçíà÷åí îáúåì ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè, κα è κβ � äå�îðìàöèèñâÿçåé α è β, ξαβ � èçìåíåíèå óãëà ìåæäó ñâÿçÿìè.Ïðèìåíÿÿ ïîäõîä, èñïîëüçîâàííûé ðàíåå â �ëàâå 2, ìîæíî ïðåäñòà�âèòü òåíçîðû æåñòêîñòè ðàçëè÷íûõ ðàíãîâ â âèäå:
4
C∗ =4

C̃∗ +
4
Ĉ∗ ,

3
C =3

C̃+3
Ĉ , 2

C =2
C̃+2

Ĉ. (9)Çäåñü ñëàãàåìûå ñî çíàêîì �˜� ñîâïàäàþò ñ �îðìóëàìè (5). Ñëàãàåìûåñî çíàêîì �ˆ� îòâå÷àþò çà âêëàä ñìåæíûõ óãëîâ ïðè ñâÿçÿõ:
4
Ĉ∗ =

2

V0
G4

(

R
∑

α

nαnαnαnα + TJ1 + U (J2 + J3)

)

,

3
Ĉ =

1

V0
G4W

∑

α

nαnαnα
2
Ĉ =

2

V0
G4V

∑

α

nαnα

(10)Çäåñü êîý��èöèåíòû R, T, U, V,W îïðåäåëÿþòñÿ ãåîìåòðèåé ðåøåòêè, à
H1, H2, H3 ÿâëÿþòñÿ �óíêöèÿìè êîý��èöèåíòîâ G1, G2 è G3. Äàëåå âðåçóëüòàòå âû÷èñëåíèé îïðåäåëÿþòñÿ óïðóãèå õàðàêòåðèñòèêè ðåøåòêè8



ãðà�åíà:
E =

36G1(2G1G2 −G1G4 −G2
3)

V0(G2
1 + 18G1G2 − 9G1G4 − 6G2

3 − 2
√
3G1G3)

ν =
G2

1 − 6G1G2 + 3G1G4 + 6G2
3 − 2

√
3G1G3

G2
1 + 18G1G2 − 9G1G4 − 6G2

3 − 2
√
3G1G3

, K =
3G1

2V0
,

(11)ãäå E � ìîäóëü Þíãà, ν � êîý��èöèåíò Ïóàññîíà, K � ìîäóëü îáúåì�íîãî ñæàòèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî óïðóãèå õàðàêòåðèñòèêè äëÿ ðåøåòêè àëìàçàìîæíî âû÷èñëèòü ïî �îðìóëàì:
C11 =

8

9

G1 + 12G2 − 12G4

V0
, C12 =

8

9

G1 − 6G2 + 6G4

V0

C44 =
16(G1G2 −G2

3)

V0(G1 + 8G2 − 4G3

√
2)

, K =
8G1

9V0
.

(12)Êîý��èöèåíòû G1, G2, G3, G4 îïðåäåëÿþòñÿ íà îñíîâàíèè ñâÿçè ýíåð�ãèè, ïðèõîäÿùåéñÿ íà àòîì, è ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ Πα:
W =

1

V0

∑

α

Πα (13)Ïðîâîäèòñÿ ðàçëîæåíèå ïîòåíöèàëà ïî ìàëûì äå�îðìàöèÿì
rα − rβ = a(κα − κβ) , Θαβ = Θ0 + ξαβ (14)ãäå rα, rβ � ýòî ðàäèóñ�âåêòîðû áëèæàéøèõ ñîñåäåé äàííîãî àòîìà, aýòî íà÷àëüíàÿ äëèíà ñâÿçè, à κα è κβ � äå�îðìàöèè ñîîòâåòñòâóþùèõñâÿçåé, ξαβ � èçìåíåíèÿ óãëîâ ìåæäó ñâÿçÿìè. Ïîêàçàíî, ÷òî, â ðåçóëüòà�òå ðàçëîæåíèÿ, ýíåðãèÿ, ïðèõîäÿùàÿñÿ íà êàæäûé àòîì ñèñòåìû, èìååòâèä:
Wi =

1

V0

(

u0 + u1

∑

α

κα + u2

∑

α,β

′

ξαβ+

+G1

∑

α

κ2
α +G2

∑

α,β

′

ξ2αβ+

+G3

∑

α,β

′

(κα + κβ)ξαβ +G4

∑

α,β,γ

′

ξαβξαγ

)

, α 6= β 6= γ.

(15)Êîý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ âû÷èñëÿþòñÿ íà îñíîâàíèè ïàðàìåòðîâ ïî�òåíöèàëîâ Òåðçî��à, Áðåííåðà (1-ãî ïîêîëåíèÿ) è Áðåííåðà (2-ãî ïîêî�ëåíèÿ). �åçóëüòàòû ïðèâåäåíû â òàáëèöàõ 2 è 3). Âû÷èñëåííûå íà îñíîâå9



êîý��èöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ óïðóãèå õàðàêòåðèñòèêè ïðèâåäåíû â òàáëè�öàõ 4 è 5. Çäåñü è äàëåå ÏÒ � ïîòåíöèàë Òåðçî��à, ÏÁ�1 � ïîòåíöèàëÁðåííåðà 1�ãî ïîêîëåíèÿ, ÏÁ�2 � ïîòåíöèàë Áðåííåðà 1�ãî ïîêîëåíèÿ.Ïîòåíöèàë G1 G2 G3 G4ÏÒ 40.568 9.2607 3.2795 -3.7687ÏÁ�1 45.634 1.5905 3.1089 -0.13979ÏÁ�2 43.945 1.5601 3.6373 -0.13773Òàáëèöà 2 � Êîý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ ýíåðãèè (ãðà�åí).Ïîòåíöèàë G1 G2 G3 G4ÏÒ 33.887 3.3137 3.7386 -2.7442ÏÁ�1 38.323 1.0123 3.1112 -0.16670ÏÁ�2 35.187 4.1248 4.4724 -0.39410Òàáëèöà 3 � Êîý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ ýíåðãèè (àëìàç).Ê, Í/ì E, Í/ì ν Ñïîñîá Èñòî÷íèê176 407 -0.158 ÏÒ, 1988 Äàííàÿ ðàáîòà201 236 0.412 ÏÁ�1, 1990 Äàííàÿ ðàáîòà201 236 0.412 ÏÁ�1, 1990 M. Arroyo et al., 2004194 227 0.416 ÏÁ�2, 2002 C.D. Reddy et al., 2006201 243 0.397 ÏÁ�2, 2002 Äàííàÿ ðàáîòà201 243 0.397 ÏÁ�2, 2002 M. Arroyo et al., 2004240 360 0.249 Ýêñïåðèìåíò J.C. Bowman et al., 1958211 350 0.170 Ýêñïåðèìåíò O.L. Blakslee et al., 1970212 371 0.125 Ýêñïåðèìåíò A. Bosak at al., 2007Òàáëèöà 4 � Ñðàâíåíèå çíà÷åíèé óïðóãèõ êîíñòàíò ãðà�åíà.Â ÷åòâåðòîé ãëàâå èñïîëüçóåòñÿ ïîäõîä, êîòîðûé ñîñòîèò â ó÷åòå ìî�ìåíòíîãî âêëàäà â ìåæàòîìíîå âçàèìîäåéñòâèå. �àññìàòðèâàåòñÿ ïðèëî�æåíèå ýòîãî ïîäõîäà ê ïîñòðîåíèþ äâóìåðíîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêèãðà�åíà (ìîíîñëîÿ ãðà�èòà), â êîòîðîé àòîìû (÷àñòèöû) ìîäåëèðóþòñÿêàê òâåðäûå òåëà. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà òàêîãî òåëà ðàññìàòðèâàåòñÿ ñè�ñòåìà èç òðåõ æåñòêî ñâÿçàííûõ ìåæäó ñîáîé ìàòåðèàëüíûõ òî÷åê, âçà�èìîäåéñòâóþùèõ ñ ìàòåðèàëüíûìè òî÷êàìè äðóãèõ ÷àñòèö ïîñðåäñòâîì10



� K C11 C12 C44 Èñòî÷íèê1 426 1337 -31 566 Äàííàÿ ðàáîòà, ÏÒ2 485 664 395 230 Äàííàÿ ðàáîòà, ÏÁ�13 442 1123 101 670 Äàííàÿ ðàáîòà, ÏÁ�24 442 1079 124 578 M
Skimin (1972)5 442 1076 125 577 Grimsdit
h and Ramdas (1975)6 442 1076 125 576 Øóòèëîâ (1980)7 443 1080 125 577 Gilman (2002)Òàáëèöà 5 � Ñðàâíåíèå çíà÷åíèé óïðóãèõ êîíñòàíò àëìàçà, �Ïà.Çíà÷åíèÿ èç ñòðîê 1�3 ïîëó÷åíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîòåíöèàëîââçàèìîäåéñòâèÿ, çíà÷åíèÿ èç ñòðîê 4�7 ïîëó÷åíû èç ýêñïåðèìåíòîâ.ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ Ëåííàðäà�Äæîíñà (�èñ. 1). Ïîëó÷åííîå â ðåçóëüòà�òå âçàèìîäåéñòâèå ÿâëÿåòñÿ íåöåíòðàëüíûì è ñîñòîèò èç äâóõ êîìïîíåíò� ñèëîâîé, îïèñûâàåìîé âåêòîðîì ñèëû, è ìîìåíòíîé, îïèñûâàåìîé âåê�òîðîì ìîìåíòà.

�èñóíîê 1 � ×àñòèöû ñïåöèàüíîãî âèäà. Ïåðâàÿ è âòîðàÿêîîðäèíàöèîííûå ñ�åðûÏîêàçàíî, ÷òî äâå ÷àñòèöû ñïåöèàëüíîãî âèäà âçàèìîäåéñòâóþò äðóãñ äðóãîì ïîñðåäñòâîì ñèë è ìîìåíòîâ
F = F

0 +A · ε+B · κ , M = M
0 + ε ·B+G · κ (16)11



ãäå F
0,M0 � íà÷àëüíûå íàïðÿæåíèÿ, êîòîðûå îáðàùàþòñÿ â íîëü â ïî�ëîæåíèè ðàâíîâåñèÿ. Âåêòîðû äå�îðìàöèè èìåþò âèä

ε = r− r0 +
1

2
r0 × (ϕ1 +ϕ2) , κ = ϕ2 −ϕ1 , r = r2 − r1. (17)Çäåñü r1, r2 � ðàäèóñ-âåêòîðû ÷àñòèö, ϕ1 è ϕ2 � âåêòîðû ïîâîðîòîâ.Â ðàâíîâåñíîì ïîëîæåíèè r2 − r1 = r0, ϕ1 = 0, ϕ2 = 0. Êîìïîíåíòûòåíçîðîâ æåñòêîñòè îïðåäåëÿþòñÿ êàê �óíêöèè îò ðàçìåðîâ ÷àñòèö. Èñ�õîäÿ èç óñëîâèÿ ïîëîæèòåëüíîé îïðåäåëåííîñòè ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ,îïðåäåëÿåòñÿ âåðõíÿÿ ãðàíèöà ðàçìåðà ÷àñòèöû (óñëîâèå óñòîé÷èâîñòè íàìèêðîóðîâíå). Ñ äðóãîé ñòîðîíû èñïîëüçóåòñÿ òî, ÷òî ýíåðãèÿ âçàèìîäåé�ñòâèÿ ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â âèäå

W =
1

2
εT · ·4A · ·ε+ εT · ·4B · ·κ+

1

2
κT · ·4G · ·κ; (18)ãäå W � ýíåðãèÿ íà åäèíèöó îáúåìà; A, B è G � òåíçîðû æåñòêîñòèìàòåðèàëà; ε è κ � òåíçîðû äå�îðìàöèè

ε
def
= ∇u+E×ϕ , κ

def
= ∇ϕ; (19)ãäå u è ϕ � ïåðåìåùåíèå è ïîâîðîò ýëåìåíòà ñðåäû, E � åäèíè÷íûéòåíçîð. Îïðåäåëåíû êîìïîíåíòû òåíçîðîâ æåñòêîñòè A, B è G è ïî�êàçàíà èõ ñâÿçü ñ êîìïîíåíòàìè òåíçîðîâ æåñòêîñòåé ìåæàòîìíûõ ñâÿ�çåé. Ïîêàçàíî, ÷òî óñëîâèå ïîëîæèòåëüíîé îïðåäåëåííîñòè �îðìû (18)(óñëîâèå óñòîé÷èâîñòè íà ìàêðîóðîâíå) äàåò òî æå îãðàíè÷åíèå íà ðàç�ìåð ÷àñòèöû, ÷òî è óñëîâèå íà ìèêðîóðîâíå. �àññìîòðåíèå ñîñåäåé, ëå�æàùèõ íà âòîðîé êîîðäèíàöèîííîé ñ�åðå, ïîêàçàëî, ÷òî óñëîâèå óñòîé�÷èâîñòè íà ìàêðîóðîâíå ìîæåò áûòü äîïîëíåíî îöåíêîé ìèíèìàëüíîãîðàçìåðà ñïåöèàëüíîé ÷àñòèöû l (ðàäèóñ îêðóæíîñòè, îïèñàííîé âîêðóã÷àñòèöû, ñ öåíòðîì â åå öåíòðå ìàññ), è â ðåçóëüòàòå ñâîäèòñÿ ê âèäó

0.074 r0 < l < 0.226 r0, ãäå r0 � ðàâíîâåñíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó ÷àñòèöàìèäëÿ ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà�Äæîíñà.Ïîêàçàíî, ÷òî ìîäåëü ñî ñïåöèàëüíûìè ÷àñòèöàìè ñïîñîáíà óäîâëåòâî�ðèòü íåêîòîðûì ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì, íî äàåò çàíèæåííîå çíà�÷åíèå ïîïåðå÷íîé æåñòêîñòè ñâÿçè ïî îòíîøåíèþ ê ïðîäîëüíîé, ÷òî, âêîíå÷íîì ñ÷åòå, ïðèâîäèò ê íåïðàâèëüíîé îöåíêå êîý��èöèåíòà Ïóàññî�íà. Äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé ïðîáëåìû äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ãðà�åíà ïðåäëîæåíà12



�îðìà îáîáùåííîãî ïîòåíöèàëà, íå ñâÿçàííîãî ñ �îðìîé âçàèìîäåéñòâó�þùèõ ÷àñòèö:
U(r,γ, κ) = D1

[

(ρ

r

)12

− 2
(ρ

r

)6
]

+D2

(ρ

r

)12

sin(3γ) sin

(

3κ

2

)

. (20)Çäåñü
γ = θ − 1

2
(ϕ1 + ϕ2) , κ = ϕ2 − ϕ1 , (21)ãäå óãëû ϕi îòâå÷àþò çà ïîâîðîò i-é ÷àñòèöû âîêðóã ñîáñòâåííîãî öåí�òðà ìàññ, θ � îïðåäåëÿåò íàïðàâëåíèå ïðÿìîé, ñîåäèíÿþùåé ÷àñòèöû.Ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà îïðåäåëåíû òàê, ÷òîáû óäîâëåòâîðèòü ýêñïåðè�ìåíòàëüíûì äàííûì:

ρ = 0.184 íì ; D1 = 0.266 ýÂ , D2 = −0.210 ýÂ. (22)Â ïÿòîé ãëàâå ïðåäëàãàåòñÿ ïîäõîä, ïîçâîëÿþùèé ñâÿçàòü äèñêðåò�íîå îïèñàíèå âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö (àòîìîâ) ïîñðåäñòâîì ñèë è ìîìåí�òîâ, è êîíòèíóàëüíîå îïèñàíèå ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé ñ ïîìîùüþ êëàññè�÷åñêîé òåîðèè ñòåðæíåé. Òàêèì îáðàçîì, óñòàíàâëèâàåòñÿ ñâÿçü ìåæäóòåîðèåé ñòåðæåíåé è ìîìåíòíîé òåîðèåé, à ÷åðåç ïîñëåäíþþ � ñâÿçü ñýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Â ðåçóëüòàòå, íà îñíîâàíèè èçâåñòíûõ èçìîìåíòíîé òåîðèè çíà÷åíèé ïðîäîëüíîé è ïîïåðå÷íîé æåñòêîñòè ñâÿçèáûëè îïðåäåëåíû ïàðàìåòðû ñòåðæíåé E, ν è d, ñîîòâåòñòâóþùèå ìîäó�ëþ Þíãà, êîý��èöèåíòó Ïóàññîíà è äèàìåòðó ñòåðæíÿ ñîîòâåòñòâåííî.Ïàðàìåòðû áûëè îïðåäåëåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì òðåõ ìîäåëåé: ÌÁÝ �ìîäåëü Áåðíóëëè�Ýéëåðà, ÌÒ � ìîäåëü Òèìîøåíêî, ÌÑÁÄ � ìîäåëüñòåðæíÿ áîëüøîãî äèàìåòðà. Èç òàáëèöû âèäíî, ÷òî ðàçíèöà ìåæäó óïðó�Ìîäåëü CA CD E, ÒÏà ν d, íìÌÁÝ Eπd2

4l

3

16

Eπd4

l3
8.928 � 0.122ÌÒ Eπd2

4l

3

16

Eπ3d4

π2l3 + 18d2(1 + ν)l
8.928 −1 0.122ÌÑÁÄ Eπd2

4l
1−ν

(1−2ν)(1+ν)

Eπd2

8l(1 + ν)
8.928 −0.111 0.120Òàáëèöà 6 � Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ìîäåëåé.13



ãèìè õàðàêòåðèñòèêàìè ñòåðæíåé, ïîëó÷åííûõ èõ ýòèõ òðåõ ìîäåëåé, ñî�ñòàâëÿåò íå áîëåå 3%.Â çàêëþ÷åíèè ñ�îðìóëèðîâàíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ðàáîòû.à) Â ðàáîòå ðàçâèò ïîäõîä, ïîçâîëèâøèé â ðàìêàõ ëèíåéíîãî óïðó�ãîãî äå�îðìèðîâàíèÿ îäíîçíà÷íî ñâÿçàòü óïðóãèå õàðàêòåðèñòè�êè ãðà�åíà è àëìàçà ñ ïàðàìåòðàìè èõ ìèêðîñòðóêòóðû.á) Ïîñòðîåíà ìîäåëü êðèñòàëëè÷åñêîé äâóõàòîìíîé ðåøåòêè, ñî�äåðæàùàÿ äâà óïðóãèõ ïàðàìåòðà, íà îñíîâå èñïîëüçîâàíèÿ âçà�èìîäåéñòâèÿ, ýíåðãèÿ êîòîðîãî çàâèñèò îò ïîëîæåíèÿ äâóõ áëè�æàéøèõ ñîñåäåé äàííîãî àòîìà (òðåõ÷àñòè÷íîå âçàèìîäåéñòâèå).Íàéäåíà ñâÿçü ìåæäó óïðóãèìè ìîäóëÿìè ãðà�åíà è ïàðàìåòðà�ìè ìîäåëè. Ïîêàçàíî, ÷òî äâóïàðàìåòðè÷åñêàÿ ìîäåëü ïîçâîëÿ�åò óäîâëåòâîðèòü âñåì óïðóãèì õàðàêòåðèñòèêàì, íåîáõîäèìûìäëÿ îïèñàíèÿ ïëîñêîãî äå�îðìèðîâàíèÿ ãðà�åíîâîãî ñëîÿ. Ïî�êàçàíà ýêâèâàëåíòíîñòü äâóïàðàìåòðè÷åñêîé ìîäåëè è ìîäåëè,ïîñòðîåííîé ñ ó÷åòîì ìîìåíòíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ñ èñïîëüçîâà�íèåì ýìïèðè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ (ñèëîâîãî ïîëÿAMBER) îïðåäåëåíû ïàðàìåòðû äâóïàðàìåòðè÷åñêîé ìîäåëè, íàîñíîâå êîòîðûõ âû÷èñëåíû óïðóãèå õàðàêòåðèñòèêè ãðà�åíîâîãîñëîÿ.â) Ïðåäëîæåíà ÷åòûðåõïàðàìåòðè÷åñêàÿ ìîäåëü äâóõàòîìíûõ êðè�ñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê, ó÷èòûâàþùàÿ âêëàä èçìåíåíèÿ ñìåæíûõóãëîâ ïðè ìåæàòîìíûõ ñâÿçÿõ. Îïðåäåëåíà ñâÿçü ìåæäó óïðóãè�ìè ìîäóëÿìè êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê ãðà�åíà è àëìàçà è ïàðà�ìåòðàìè ìîäåëè. Ïîêàçàíî, ÷òî äâóïàðàìåòðè÷åñêàÿ ìîäåëü ÿâ�ëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì ÷åòûðåõïàðàìåòðè÷åñêîé. �àññìîòðåíîìíîãî÷àñòè÷íîå îïèñàíèå ðåøåòîê ãðà�åíà è àëìàçà ñ èñïîëü�çîâàíèåì ýìïèðè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåñòâèÿ òèïà Òåð�çî��à�Áðåííåðà. Ïðåäëîæåíà ìåòîäèêà, ïîçâîëÿþùàÿ ñâåñòè òà�êîå îïèñàíèå ê ÷åòûðåõïàðàìåòðè÷åñêîé ìîäåëè.Íà îñíîâå ïàðà�ìåòðîâ ïîòåíöèàëîâ âû÷èñëåíû ïàðàìåòðû ìîäåëè è îïðåäåëåíûóïðóãèå ñâîéñòâà ãðà�åíà è àëìàçà.ã) Ïðåäëîæåíà ìîäåëü ðåøåòêè ãðà�åíà, â êîòîðîé àòîìû ìîäå�ëèðóþòñÿ ÷àñòèöàìè ñïåöèàëüíîãî âèäà. Çà îñíîâó âçÿò ïîäõîä,14
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