
INTERNATIONAL JOURNAL OF APPLIED  
AND FUNDAMENTAL RESEARCH    №10,   2013

194  MATERIALS OF CONFERENCES 

Таблица 2
Время расчета коррелированной системы N-частиц, технология CUDA

Кол-во частиц 10240 50176 250880 401408
Время расчета (в секундах) 0,02 0,14 3,53 9,1

Таким образом, внедрение разработанных 
методов высокопроизводительных вычислений 
в программный комплекс ИИС «MD-SLAG-
MELT» предоставит широкому кругу иссле-
дователей возможность удаленного доступа к 
проведению компьютерного эксперимента и 
физико-химическим результатам, обладающим 
прогнозными возможностями. Полученные 
результаты могут быть использованы в таких 
областях как физическая химия, теория метал-
лургических процессов, черная и цветная ме-
таллургия, компьютерное материаловедение.

Работа выполнена при финансовой поддержке 
Министерства образования и науки Российской Фе-
дерации, проект № 14.132.21.1792.
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В жидкостях наблюдается ближний поря-
док. Следовательно, молекулы или атомы со-
вершают в основном колебательное движение 
около положения равновесия, которое время от 
времени меняется. Чтобы определить период 
и частоту колебаний необходимо найти потен-
циальную энергию молекулы, обусловленную 
её взаимодействием с ближайшими соседями. 
Для определения этой энергии воспользуемся 
моделью, аналогичной модели самосогласован-
ного поля в атомной физике. Эта идея принадле-
жит Леннард-Джонсу и Девоншайру, и развита 
Я.И. Френкелем [2].

Суть этой идеи заключается в том, что за-
дача о движении N взаимодействующих частиц 
заменяется задачей о движении каждой из них 
в поле, создаваемом остальными N-1 частица-
ми. Поле, создаваемое этими N-1 частицами 
можно считать сферически симметричным, 
а сами частицы закрепленными в своих положе-
ниях равновесия, т.е. в узлах кристаллической 
решетки.

Получается, что каждый атом жидкости 
(или молекула) находится в сферической ячей-
ке радиуса a, близкого к среднему расстоянию 
между соседними частицами в решетке с ко-
ординационным числом ν и определяемого из 
условия, чтобы объём, приходящийся на одну 
частицу V/N, совпадал с тем, который соответ-
ствует кристаллическому состоянию. 

Если считать атомы твёрдыми шариками 
с диаметром а, то при их плот ной упаковке в гра-
нецентрированной кубической решётке с числом 
n=12 ребро ячейки равно  и содержит 4 ато-
ма. Тогда объем, приходящийся на один атом 

3 3( 2)
4 2

aV a
N

υ = = = .

В то время как объём сферической ячейки 
радиуса a равен , что несколько больше υ. 
Тем не менее, будем считать объём ячейки рав-

ным 
3

2
aυ = .

Пусть молекула А зафиксирована в своём 
положении равновесия, а молекула В может 
занимать любое положение на сфере радиуса 
r<a, центром которой является точка О – поло-
жение равновесия молекулы В. Расстояние от 
А до О равно равновесному расстоянию между 
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молекулами – a. Будем считать все молекулы 
неподвижными, кроме В, которая перемещает-
ся по указанной сфере. Точнее может занимать 
любое положение на этой сфере при колебаниях 
относительно точки О в усредненном поле сил 
остальных молекул. Таким образом, задача све-
лась к нахождению энергии молекулы В в этом 
усредненном поле, когда она отклонится от по-
ложения равновесия на расстоянии r.

Для определения указанной энергии вос-
пользуемся потенциалом Леннарда-Джонса 
в виде:

	
12 6

12 62m mr r
U

r r
 

= ε − 
 

,	 (1)

где rm – равновесное расстояние в этом потенци-
але, которое связано с диаметром молекулы со-
отношение: 6 2mr = σ  или 3 32mr = σ .

Расстояние rB можно выразить через a и r:
2 2 2 cosÂr r a ra= + − θ .

После подстановки rB в (1) и интегрирова-
ния по θ от 0 до π, получаем:

	
10 10 4 412 6

11 5( ) 1 1 1 1
2 10 2

m mr rr r r rW r
r a a a aa a

− − − −    εν         = − − + − − − +                          
,	 (2)

где n – число соседей у молекулы В. Разлагая 
выражения в круглых скобках в ряд по степеням 

r/a и ограничиваясь слагаемыми, содержащими 
r5/a5, будем иметь:

	 ( ) ( )
12 6 12 6

2 2
12 6 12 6( ) 2 2 11 100 5 14m m m mr r r r

W r y y y y
a a a a

   
= εν − + εν + − +   

   
,	 (3)

где 
2

2

ry
a

= . При r=0 получается энергия 

в состоянии равновесия, т.е. формула (1)  

при r=a: 

	
12 6

12 6(0) 2m mr r
W

a a
 

= εν − 
 

.	 (4)

Тогда оставшаяся часть из (3) будет являться 
потенциальной энергией колебательного движе-
ния частицы В:

	
12 6 12 6

2
12 6 12 6

100 14
( ) (0) 2 11 5m m m mr r r r

W r W y y
a a a a

    
− = εν − + −    

     
.	 (5)

Отношение rm/a стоящее в круглых скобках 
можно заменить отношением собственного объ-
ёма атома или молекулы к объёму, приходяще-
муся на одну частицу. Из сказанного ранее сле-
дует, что собственный объём частицы равен 

334
3 2

mrV ∗ πσ= ≈ ,

а объём, приходящийся на одну частицу 
3

1 2
aVV

N
= ≈ .

Отсюда 

	
3

3
1

mr V
Va

∗

= .	 (6)

Поставляя это в (5), получим:

	
4 4 22 2 4

2 4
1 1 1

( ) (0) 2 11 5 100 14V V r V V rW r W
V V V Va a

∗ ∗ ∗ ∗              − = εν − + −       
              

.	 (7)

Как известно, вторая производная от потен-
циальной энергии по координате определяет ко-
эффициент жёсткости молекулярных квазипру-
жин С. В нашем случае 

	
4 2

2
1 1

4 11 5V VC
V Va

∗ ∗    εν  = −   
     

.	 (8)

Чтобы С было положительным и не равня-

лось нулю, необходимо выполнение неравен-

ства: rm>0,8768a или 
1

0,674V
V

∗

> . Обратное от-

ношение 
1

1, 484V
V

∗

< . Это отношение меньше, 

чем отношение этих величин в критическом со-

стоянии, равное .

Следовательно, при температурах гораздо 
ниже критических молекулы перестают коле-
баться, а совершают поступательное движение, 
как в газах. Эта температура, конечно, зависит 
от давления. Так у молекул аргона температура 
указанного перехода при давлении 5 бар равна 
98К, а при 25 барах – 100К [1]. Получается, что 
при этих температурах в жидкостях происходит 
что-то вроде фазового перехода второго рода. 
Вроде ничего не меняется, кроме характера те-
плового движения. Однако характер теплового 
движения определяют окружающие молекулы. 
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Следовательно, должно меняться число соседей 
и равновесное расстояние между молекулами, 
т.е. микроструктура жидкости. Теряется квази-
кристаллическое строение и жидкость стано-
вится аморфной. Если пренебречь нелинейным 
слагаемым в силе взаимодействия, т.е. второй 
квадратной скобкой в (7), то частота колебаний 
будет определяться выражением:

	 .	 (9)

Как видно из (9) эта частота не зависит явно 

от Т, а зависит от числа соседей ν и отношения 

1

V
V

∗
. Однако и число соседей ν и указанное от-

ношение являются функциями температуры. 

Следовательно, и ω0 будет функцией температу-
ры.

Однако если учесть второе слагаемое в (7), 
то получается и явная зависимость частоты ко-
лебаний от температуры. Перепишем (7) в виде 

	
2 4

4( ) (0)
2

Cr rW r W
a

β− = + ,	 (10)

где С определяется выражением (8), а 

	
4 2 4

4
1 1

2 100 14V V r
V V a

∗ ∗    
 β = εν −   
     

.	 (11)

Определим сначала амплитуду колебаний, 
используя закон сохранения энергии:

2 2 4

4 const
2 2

m Cr r E
a

υ β+ + = = .

При υ=0 смещение частицы равно амплиту-
де колебаний. Следовательно 

2
2 0

2
Cax x Eβ + − = ,

где x=A2/a2. Решение этого уравнения будет:

	
( )

4
2

22

161 1
4

Ca EA
Ca

 β = − + + β
  

.	 (12)

Как известно, среднее значение энергии мо-

лекулярного осциллятора равно kT. Кроме того, 

отношение . Так для аргона ε=120 при 

Т=85К и числе соседних молекул 6 это отноше-
ние равно 0,564. Следовательно, корень можно 
разложить в ряд и сохранить только первые два 
слагаемых. При этих условиях получаем

2 2

2 41
( )

kT EA
C Ca

 β= − 
 

или при β=0

	
4 2

4 2
1 1

11 52

kTA a
V V

V V

∗ ∗
=

 
εν − 

 

.	 (13)

Если не считать зависимости ν и V1 от тем-
пературы, то A~ T . На самом деле и ν и V1 яв-
ляются функциями Т, следовательно зависи-
мость А(Т) носит более сложный характер. Если 
считать, что ν не зависит от Т, а V1~T (объёмное 
расширение при нагревании), то тогда амплиту-
да колебаний будет пропорциональна Т3/2.

Перейдем к определению периода и частоты 
колебаний. Поскольку не удалось свести инте-

грал 
0

4
A drT =

υ∫  к эллиптическому, будем опреде-

лять частоту колебаний из дифференциального 
уравнения движения атома или молекулы:

3

4

4 rm r Cr
a

•• β+ = − .

Перепишем его в виде 

	
2

2 3
0 4

4 Az z z
ma

•• β+ ω = − ,	 (14)

где z=r/A.
Поскольку однородное уравнение имеет ре-

шение 

0cosZ C t= ω ,

то решение неоднородного уравнения будем ис-
кать в виде 

	 cosZ x y= .	 (15)
К этому условию добавим еще одно 

	 0 sinZ x y
•

= −ω .	 (16)
С помощью уравнений (14)–(16) получается 

следующая система уравнений для x и y:

0cos sin sinx y x y y x y
• •

− = −ω ;

2
2 3 3

0 0 0 4

4sin cos cos cosAx y x y y x y x y
ma

• • βω + ω = ω + .

Разрешая эту систему уравнений относи-

тельно x
•
 и  y

•

	
2

2 4
0 4

0

4 cosAy x y
m a

• β= ω +
ω

.	 (17)

Поскольку отношение амплитуды колеба-
ний к расстоянию между частицами мало, т.е. 
А/a«1, то система уравнений (17) имеет малый 
параметр. Это позволяет амплитуду х и фазу 
y искать в виде разложения по степеням этого 
параметра:

2
0 1 2 ..x x x x= + ε + ε +

2
0 1 2 ..y y y y= + ε + ε + , 
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где 
2

4
0

4 Ay
m a

β=
ω

.

Тогда для х и у получается следующая си-
стема уравнений:

0 0x
•

= ; 1
3 3
0 0 0cos sinx x y y

•
= ; …

0 0y
•

= ω ; 
1

2 4
0 0cosy x y

•
= ; …

Учитывая малость ε, можно ограничиться 
этим приближением. Примем, что в начальный 
момент частица отклонена на максимальное 
расстояние, т.е. х0=1. Тогда получаем:

( )
2

4
04 2

0

1 1 cosAx t
ma

β= + − ω
ω

;

2
4

0 04
0

4 cosAy t
ma

• β= ω + ω
ω

.

Последнее равенство определяет частоту ко-
лебаний:

	
2

4
0 04 2

0

41 cosA t
ma

 βω = ω + ω ω 
.	 (18)

Если сюда подставить значение амплитуды 
из (12) и усреднить 4

0cos tω , то получим:

	
( )0 22

61 E

Ca

 β ω = ω +
 
 

.	 (19)

Среднее значение энергии колебательного 
движения молекул, как известно, равно kT, сле-
довательно (19) можно переписать в виде 

	
( )0 22

61 kT

Ca

 β ω = ω +
 
 

.	 (20)

Отсюда видно, что средняя частота колеба-
ний увеличивается при увеличении температуры.

Итак, из наших расчётов следует:
1. Жидкости, имея вдалеке от точки кипения 

квазикристаллическую структуру, при опреде-
ленной температуре, зависящей от давления, те-
ряют её и переходят в аморфное состояние.

2. Внешнее давление способствует сохра-
нению квазикристаллической микроструктуры 
жидкости, так как при увеличении давления 
температура перехода увеличивается. 

3. Амплитуда и частота колебаний молекул 
в жидкости зависят от температуры. Амплиту-
да колебаний пропорциональна Т1/2, а частота – 
пропорциональна Т.
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ОНМК одна из наиболее важных проблем 
в ряду социальнозначимых заболеваний. Так 
как ежегодно в России, согласно статистиче-
ским данным, более 450 тысяч человек перено-
сят инсульт, 20 % из них становятся инвалидами. 
И, как правило, первый инсульт – гром среди 
ясного неба. Несмотря на широкую пропаганду 
здорового образа жизни и развития первичной 
медико – санитарной помощи, среднестатисти-
ческий житель России не обращает внимание 
на состояние своего здоровья до тех пор, пока 
не окажется в стационаре с острым наруше-
нием здоровья. Как известно, в человеческом 
организме все внутренние органы иннервиру-
ются вегетативной нервной системой (ВНС), 

в том числе и тонус сосудов. Логично предпо-
ложить, что все больные с ОНМК должны быть 
симпатотониками, т.е. теми, у кого преобладает 
симпатическая ветвь ВНС, для них характерны 
тахикардия и повышенное АД. Поэтому целью 
нашей работы явилось изучение тонуса ВНС 
у больных, находящихся на лечении в невроло-
гическом отделении с диагнозом «ОНМК». 

Было обследовано 35 человек, 16 женщин 
и 19 мужчин, типирование вегетативной нерв-
ной системы проведено при помощи таблицы 
Вейна, расчета индекса Кердо и анализа дан- 
ных ЭКГ. 

В результате исследовательской работы 
выявлено 25 симпатотоников, что составило 
71,4  %, остальные 10 человек по данным наше-
го обследования были отнесены к ваготоникам, 
28,6 % соответственно. При этом, с явным пре-
обладанием симпатической ветви – 19 человек, 
а с явным преобладанием парасимпатической – 
5. Анализируя полученные результаты по по-
ловому признаку, в женской группе выявлено 
12 (75 %) симпатотоников и 4 (25 %) ваготони-


