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заполнения и поля микроскопического тензора деформации и
удовлетворяют системе нелинейных интегральных уравнений [5].

Наличие полной (замкнутой) системы уравнений, определяющих 
функционал свободной энергии молекулярной системы, создает основу 
для решения разнообразных задач по расчету равновесных полей концен
трации частиц и деформации решетки кристаллов с дефектами, используя 
вариационные методы.

Например, для изучения одноосного однородного деформирования 
кристаллического образца разрабатывается одномерная статистическая 
модель, исходные положения которой и соответствующая система нели
нейных уравнений изложены в статье Жарксвича А.В, (см. стр. сборника).
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ОДНОМЕРНАЯ СТАТИСТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ ОДНООСНОГО 
РАСТЯЖЕНИЯ -СЖАТИЯ МОЛЕКУЛЯРНОГО КРИСТАЛЛА С 

ТЕПЛОВЫМИ ВАКАНСИЯМИ •
Для статистического моделирования однородного одноосного растя

жения-сжатия рассмотрим линейную цепочку, содержащую М  узлов, часть 
которых занята молекулами системы, а остальные представляют собой ва
кансии (Na -  число молекул, Na -  M - N a - число вакансий). Воспользуемся 
общим статистическим выражением для функционала свободной энергии 
неоднородно деформированной системы с дефектами (вакансиями) [1] (см. 
также статью Наркевича И.И. в данном сборнике). Учтем, что при одно
родном деформировании линейной цепочки все числа заполнения nf уз
лов молекулами будут одинаковыми (nf  =п = N / M  -  концентрация заня
тых узлов; 1 - номер узла). Аналогичное утверждение относится и к долю
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относительной деформации Ад при однородном растяжении или сжатии 
такой цепочки, т е = А, * cons?. В результате функционал свободной
энергии превращается в функцию двух внутренних параметров (и и А,), 
подлежащих определению путем варьирования свободной энергии при 
фиксированных значениях общего числа частиц N  и длины цепочки L, что 
будем учитывать с помощью множителей Лагранжа.

Для выполнения соответствующих усреднений (с использованием 
функций распределения частиц вблизи узлов цепочки) разложим потенци
ал Леннард - Джонса и потенциал средних сил в ряд по относительной де
формации А, и, ограничившись квадратичными членами разложения, вы
полним интегрирование в приближении Гаусса. При этом, предполагая на
личие сильной локализации унарной функции распределения молекулы 
вблизи узлов, выполним интегрирование в бесконечных пределах, исполь
зуя табличный интеграл [2]:

Для чисел заполнения пар узлов (с номерами / и т) воспользу
емся ранее полученным выражением [1], которое в случае однородной сис
темы имеет следующий вид:

Величина z !m = -  1 является аналогом функции Майера (в тео

рии разреженных газов), поскольку f lm = ехр{- q>;w (q)/  ©}, а <pim(q) потен
циал средних сил, действующих на молекулу вблизи узла / {q -  отклонение 
от узла) со стороны молекулы, распределенной в соответствии с бинарной 
функцией вблизи узла т, который может быть свободным (вакансия) либо 
занятым, с вероятностью, равной концентрации п. Угловые скобки обозна
чают усреднения по положению молекулы вблизи узла I.

Учтем, что в кристаллическом состоянии концентрация п незначи
тельно отличается от единицы, поэтому концентрация вакантных узлов 
близка к нулю (1 - й « 1 )  и, следовательно, все нелинейные выражения, 
содержащие величину х = п(Г -  ri)z, можно разложить и ограничиться уче
том первого ненулевого члена, разложения. После выполнения соответст
вующих расчетов получим приближенное выражение для свободной энер
гии однородно деформированной линейной цепочки с занятыми и вакант
ными узлами. В приближении взаимодействия молекул в ближайших (со
седних) узлах цепочки это выражение имеет следующий вид:

(1)

(-1 + гД + 4и(1 -  n)zlm ) (2)
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F(n,X)= @м\ [nlnn + (] - n)ln(l-« ) ]+ « 2(l - n ) 2z 2 +

y f  + 0 -и)2^ ' /«2 + 2cpj +
2Pi J

(3)

Присутствуюпwe здесь величины (рь ai и pi являются коэффициен
тами разложения потенциала ср(д) средних сил:

ф(?)= Ф1 + а\Ч + Pi^2- (4)
Для коэффициентов разложения получена нелинейная система урав

нении:

Ф1 - Ф 0 + - -  in^tm Ш ь + й / ”);

aj = а , р 1 = * - Ь 2 /(/> + р); (5)

In
2л 2р]

О,

где Фц. а и Ъ -  коэффициенты разложения потенциала Леннард - Джонса 
по отклонению молекул от соседних узлов цепочки с однородным растя
жением X или сжатием:

1 1
Ф° ®l^i?l2(l + A,)12 /?6(1 + А,)6

24 Г 
а = ----- .

& { r 13(U X )12 R7{l + X f
(6)

b = 12
©

26
ff14(l + A.)12 R*(\ + Х)6,

Здесь R определяет расстояние между соседними узлами цепочки в 
исходном состоянии , т.е. при X = 0, которое может соответствовать неде- 
формированному состоянию или состоянию с предварительным сжатием 
юга растяжением, которое создано соответствую) ними силами
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