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СТАТИСТИКО-МЕХАНИЧЕСКОЕ ОПИСАНИЕ СВОЙСТВ 
МОДЕЛЬНОЙ СИСТЕМЫ С НЕЦЕНТРАЛЬНЫМ 

ВЗАИМОДЕЙСТВИЕМ: МОДУЛИ ОРИЕНТАЦИОННОЙ
УПРУГОСТИ1

The moduli of orientational elasticity is calculated on the basis of the 
Iheoty eadiar developed.

В работе [1] была получена замкнутая система интегральных уравне
ний для двух младших функций распределения в случае нецентрального 
взаимодействия между частицами. Она имеет
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где Ф-гю генциан межчастичного взаимодействия; p=N /V;
Р — 1/©, 0  = kgT, -постоянная Больцмана; Т-абсолютная температура;

V-объем системы из N частиц; Q-объем в пространстве угловых перемен
ных. Цифровые аргументы двухчастичных функций обозначают номера 
частиц, координаты их центров масс и соответствующие угловые перемен
ные. Одночасточная функция (5) представляет собой равномерное распре
деление по пространственным, но не по угловым переменным, совокуп
ность которых обозначена Q j. Интервал интегрирования по пространст-
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венным переменном в (1) ь  (2) является бесконечным вследствие обычной 
процедуры перехода к термодинамическому пределу.

Решение приведенной системы уравнений, рассмотренное в работе 
[2], позволяет найти одночастичную функцию распределения, что, в свою 
очередь, дает возможность рассмотреть уникальные свойства нематических 
жидких кристаллов - их ориентационную упругость, характеризуемую мо
дулями Франка.

Для этого воспользуемся результатами разработанной ранее стати
стической теории и расчетными формулами для модулей Франка [3], по
лученными при помощи распространенной аппроксимации прямой корре
ляционной функции вида c (r,e j,B 2) = с(г/ст(В ],в2)), где г- расстояние
между центрами масс двух молекул; вь в2 - единичные векторы, задающие 
их ориентаций; су- параметр потенциала Гэя-Берне [4]. *

Модули Франка определены выражениями
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где P2 - полином Лежандра, S-угол между осью молекулы и некоторым 
фиксированным направлением; у=г/ст, с(у)-прямая корреляционная функ
ция для системы сферических частиц; о, oo, X '  параметры потенциала 
Гэя-Берне [4].

Вводя среднее значение

К = Х- ( К и + К 22 + Къ),  - (15)

получим следующие формулы для безразмерных констант Франка:
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Угловые скобки означают усреднение с помощью одночастичной 
функции распределения pj(B), полученной в результате решения системы 
уравнений (1 )-(6).

На рисунках 1-6 сопоставлены модули Франка, рассчитанные по 
формулам (1)-(14) (кривые 1) и полученные методами молекулярной дина
мики (кривые 2) [5]: на рисунках 1-3 представлены зависимости от плотно
сти, а на рисунках 4-6 - от температуры. Качественное согласие имеет ме
сто, а количественные различия обусловлены приближениями, сделанными 
как при выводе и решении лнтегральных уравнений, так и при получении 
указанных формул, а также погрешностями молекулярно-динамического 
расчета.



На рисунке 7 представлены безразмерные модули Франка, рассчи
танные по формулам (16) - (18) с учетом (15) и (19) как функции плот
ности при 0=1.0, а на рисунке 8 - отношения второго и третьего модулей к 
первому.

Рис. 1. Результаты расчетов: 1 - данная работа, 2- молекулярная 
динамика.

К 22

Рис. 2. Результаты расчетов: 1- данная работа,2- молекулярная 
динамика.



Рис. 3. Результаты расчетов: 1- данная работа, 2- молекулярная 
динамика.

Рис. 4. Результаты расчетов: 1- данная работа, 2- молекулярная 
динамика.



Рис.5.

Рис. 6.

Результаты расчетов: 1- данная работа, 2~ молекулярная 
динамика.

Результаты расчетов: 1- данная работа, 2-  молекулярная
динамика.



Рис. 7. 1- *u ; 2- Ля, 3- *зз

Рис. В. 1 -*22 /*„ ;  2 - * * / * „ .
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САМОДИФФУЗИЯ В СЛУЧАЙНО НЕОДНОРОДНОЙ 
ТЕРМОДИНАМИЧЕСКОЙ СИСТЕМЕ

The general expression for the self-diffusion coefficient of a particle 
ip a randomly nonuniform themiodynamic system is obtained.

В твердых телах тепловые средние квадратктные отклонения частиц 
от узлов решетки малы по сравненшо с параметром решетки, и для реше
ния многих з&цач может бык, применена решеточная модель. Эта модель 
часто используется для описания диффузии и самодгффузии частиц кри
сталла [I - 31. Ниже в ее рамках проанализируем взаимосвязь между стати- 
сТйко-термодинамичесишк характеристиками твердого тела и случайными 
блужданиями его частиц при наличии микронеоднорсдностей структуры.

h e  конкретизируя структуру кристалла, будем изучать поведение 
подсистемы дефектов, в качестве которых могут выступать примесные час- 
ацы, вакансии в коисталлической решетке или межузельные частицы ос

новных компонентов, составляющих кристалл. :
Равновесное распределение примесных частиц определяется гиб

бсовским распределением “

^ , ( q i v . , q n ) = erf W - э а д ,  о )

где (3 — (kg T )~ l - обратная температура, q̂  - радиус-вектор -у-го узла, U„- 
энепгия подсистемы п дефектов

1 М N
X  ,4 у ) + X  ̂  (4U) ’

• J=1


