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Обычно считается, что в атомарной модели кристалла все его свойства 
должны получаться при классическом движении атомов из обычных 
взаимодействий, которые в простейшем случае сводятся к центральному 
парному притяжению и отталкиванию частиц и изображаются графически 
потенциальной ямой. При чисто ионной связи, когда притяжение ионов 
обеспечивается кулоновским взаимодействием, применяется потенциал Борна -  
Майера 1-14. в  благородных газах атомы притягиваются дисперсионными 

силами с потенциалом Леннард -  Джонса 6-12. в  более сложных случаях 
вводится направленность связи, трех- и многочастичные эффекты, для металлов 
применяются осциллирующие потенциалы и др., но обычно эти и другие 
добавки и поправки качественно не изменяют результаты.

Компьютерные эксперименты методом молекулярной динамики 
убедительно показали, что при обычных межатомных взаимодействиях и 
классическом движении атомов в модели вообще нет затвердевания и нет 
твердого тела. в  такой традиционной модели «вещество кристалла» сохраняет 
кинетические и механические свойства плотного газа или простой жидкости 
при всех температурах вплоть до области около абсолютного нуля. 
Перегруппировки атомов идут практически безактивационно, 
безпрепятственно, энергии активации незначительны ЕА ~ 0, нет
энергетических барьеров, препятствующих перегруппировкам. Соответственно, 
нет жесткости структуры, она остается «текучей». Температурная зависимость 
кинетических коэффициентов вязкости, диффузии и др. остается слабой, 
качественно такой же, как в газах.

?еальная стабильность, жесткость кристаллической структуры, 
получаются в модели при учете квантового «вымораживания» атомарных 
степеней свободы. Получаются большие реальные энергии активации ЕА, если 
принять, что во время активационных скачков неподвижны соседние 
«вымороженные» атомы, которые по квантовым условиям находятся на нулевом 
энергетическом уровне. С этой точки зрения затвердевание и кристаллизация 
предстают как переход атомарной системы из классической области в 
квантовую.

Затвердевание считается следствием уменьшения свободного объема, и 
«кристалл подобен толпе, плотно сжатой в закрытом помещении» 
(Я. И. Френкель). По теперь ясно, что свободный объем кристалла велик, часто 
больше 50 %, амплитуда колебаний атомов составляет 0,2 периода решетки и
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б о л ь ш е . В  п р е д л а г а е м о й  м о д е л и  « т о л п а »  а т о м о в  н е  п л о т н а я , н о  ч а с т ь  л ю д е й  

« з а м о р о ж е н а » ,  к ак  б ы  з а м е н е н а  н е п о д в и ж н ы м и  с т а т у я м и . К в а н т о в о  
« в ы м о р о ж е н н ы е »  а т о м ы  з а т р у д н я ю т  д в и ж е н и е  о с т а л ь н ы х .

Ч т о б ы  у б е д и т ь с я  в  т о м , ч т о  в  т р а д и ц и о н н о й  м о л е к у л я р н о й  м о д е л и  н е т  

з а т в е р д е в а н и я , н а м и  б ы л о  п р о д е л а н о  б о л е е  с о т н и  к о м п ь ю т е р н ы х  э к с п е р и м е н т о в  

п о  р а з л и ч н ы м  м е т о д и к а м , н а ч и н а я  с  1 9 7 0 - х  гг. Д е л а л и  п р я м о е  м о д е л и р о в а н и е  

в я зк о г о  и л и  п л а с т и ч е с к о г о  т е ч е н и я , и о н н о г о  э л е к т р о п е р е н о с а ,  р е л а к с а ц и и  
м е х а н и ч е с к и х  н а п р я ж е н и й , р е л а к с а ц и и  ф о р м ы  с и с т е м ы , у п о р я д о ч е н и я  

(к р и с т а л л и з а ц и и )  и  д р у г и х  п р о ц е с с о в .  О п р е д е л я л и  с п е к т р ы  к о л е б а н и й  

а т о м а р н ы х  с и с т е м  и  в ы я в л я л и  « м я г к и е  м о д ы »  с в и д е т е л ь с т в у ю щ и е  о  

п о н и ж е н н о й  (и л и  о т р и ц а т е л ь н о й )  с т а б и л ь н о с т и  с т р у к т у р ы . М о д е л и р о в а л и  

э л е м е н т а р н ы е  а к ты  п р о ц е с с о в .  В с я к и й  р а з  п р и  э т о м  у б е ж д а л и с ь  в  т о м , ч т о  

р е зу л ь т а т ы  с у щ е с т в е н н о  н е  и з м е н я ю т с я  п р и  в а р ь и р о в а н и и  ч и с л а  ч а с т и ц ,  
в е л и ч и н ы  ш а г а  с ч е т а , г р а н и ч н ы х  у с л о в и й  и л и  п р и  н е к о т о р о м  в а р ь и р о в а н и и  

п а р а м е т р о в  п о т е н ц и а л а . С и с т е м а т и з и р о в а н н ы е  т а б л и ц ы  р е з у л ь т а т о в  п р и в е д е н ы  

в п е р в и ч н ы х  п у б л и к а ц и я х , а  з а т е м  в  м о н о г р а ф и и  [1 ] .
О с н о в н о й  в ы в о д  с в о д и т с я  к  т о м у , ч т о  в с е  к о м п ь ю т е р н ы е  о п р е д е л е н и я  и  в  

о б л а с т и  т в е р д о г о  с о с т о я н и я  д а ю т  о т с у т с т в и е  п р о ч н о с т и  и  « ж и д к о с т н ы е »  

з н а ч е н и я  к и н е т и ч е с к и х  к о э ф ф и ц и е н т о в , н а п р и м е р , в я з к о с т ь  ц  в  п р е д е л а х  (10 ص -  

1 0 1)  П а -с , к о э ф ф и ц и е н т ы  д и ф ф у з и и  -  п р и м е р н о  1 0 -4- 1 0 -8 с м 2/ с ,  и о н н у ю  
э л е к т р о п р о в о д н о с т ь  -  п о р я д к а  1 0 0 о м -1 с м -1, х а р а к т е р н о е  в р е м я  в с е х  и з у ч а е м ы х  

а т о м а р н ы х  п р о ц е с с о в  -  н е  б о л ь ш е  1 0 -10 с . Э т и  з н а ч е н и я  о ч е н ь  с и л ь н о , н а  5 - 2 0  

п о р я д к о в  в е л и ч и н ы  и  б о л е е ,  о т л и ч а ю т с я  о т  р е а л ь н ы х  к и н е т и ч е с к и х  с в о й с т в  

т в е р д ы х  т е л , т а к  ч т о  н е т  н и к а к о й  в о з м о ж н о с т и  п р и н я т ь  п о л у ч а е м ы е  

« ж и д к о с т н ы е »  з н а ч е н и я  з а  « т в е р д о т е л ь н ы е » .
О к о л о  к р и т и ч е с к о й  т е м п е р а т у р ы  и  н е с к о л ь к о  н и ж е  е е  (н а п р и м е р , д о  т =  

0 ,8  • ткр.)  т р а д и ц и о н н а я  к о м п ь ю т е р н а я  м о д е л ь  с о о т в е т с т в у е т  р е а л ь н о й

ж и д к о с т и . З д е с ь  Е а ~  0 , а  в я з к о с т ь  ц  о б ы ч н о  и м е е т  в е л и ч и н у  п о р я д к а  10 ص  П а -с .  

М а к с в е л л о в с к о е  в р е м я  р е л а к с а ц и и  н а п р я ж е н и й آ   =  ц / G ( G -  м о д у л ь  с д в и г а )  п о  

п о р я д к у  в е л и ч и н ы  ( 1 0 -14 с )  п р и м е р н о  р а в н о  п е р и о д у  т к о л е б а н и й  а т о м о в . З а  
в р е м я  п о р я д к а  т з д е с ь  п р о т е к а е т  т а к ж е  з а м е т н о е  и з м е н е н и е  с т р у к т у р ы  в е щ е с т в а  

в д и ф ф у з и о н н о м  п р о ц е с с е ,  с р е д н е е  д и ф ф у з и о н н о е  с м е щ е н и е  а т о м о в  д о с т и г а е т  

в е л и ч и н ы  п о р я д к а  и х  р а д и у с а .  М о ж н о  с к а за т ь , ч т о  х а р а к т е р н о е  в р е м я  в я зк о г о  

т е ч е н и я , р е л а к с а ц и и  н а п р я ж е н и й , д и ф ф у з и и , и о н н о г о  э л е к т р о п е р е н о с а  и  д р у г и х  

п р о ц е с с о в  с о с т а в л я е т  з д е с ь  п о р я д к а  п е р и о д а  а т о м н ы х  к о л е б а н и й  и л и  1 0 -14 с.
П о  у ж е  у  в о д ы  о к о л о  0  0С  р е а л ь н а я  в я з к о с т ь  п р и м е р н о  н а  п о р я д о к  

п р е в ы ш а е т  з н а ч е н и е  в  к о м п ь ю т е р н о й  м о д е л и , п о я в л я е т с я  з а м е т н а я  ж е с т к о с т ь  

с т р у к т у р ы  и  Е а ~  2 ,3  • RT . П р и  к р и с т а л л и з а ц и и  в я з к о с т ь  ч а с т о  в о з р а с т а е т  н а  1 2 
15  п о р я д к о в  в е л и ч и н ы , а  о к о л о  т е м п е р а т у р ы  т =  0 ,7  • тт п р е в о с х о д и т  п р е д е л  

в о з м о ж н о с т е й  и з м е р е н и я  ( 1 0 19 П а -с ) ,  в р е м я آ   р е л а к с а ц и и  н а п р я ж е н и й  

п р е в ы ш а е т  г о д . П р и  н е с к о л ь к о  б о л е е  н и з к и х  т е м п е р а т у р а х  к о э ф ф и ц и е н т ы  

д и ф ф у з и и  т а к ж е  в ы х о д я т  з а  п р е д е л ы  в о з м о ж н о с т е й  и з м е р е н и я , а  х а р а к т е р н о е  

в р е м я  д и ф ф у з и и  п р е в ы ш а е т  г о д . О к о л о  т =  0 ,4  • тт х а р а к т е р н о е  в р е м я  у ж е  в с е х  

о б с у ж д а е м ы х  п р о ц е с с о в  п р е в ы ш а е т  г о д  и  с т а н о в и т с я  б о л ь ш е  п р е д е л о в



нзмерення. в  стальных нзделнях за все время эксплуатацнн сохраняются 
механнческне напряження, возннкшне прн нзготовленнн. Сохраняется 
зерннстая структура, образованная прн закалке; не пронсходнт днффузнонного 
нзменення зерен эвтектнкн, нет рекрнсталлнзацнн, роста зерна, процессов 
спекання за все время эксплуатацнн н др. Здесь время каждого атомарного 
процесса превышает год, н это состоянне можно назвать «абсолютным 
затвердеваннем». Прн переходе от околокрнтнческой простой жндкостн к 
«абсолютному затвердеванню» характерное время процессов увелнчнвается от 
пернода колебання (10-14 с) до года, то есть на 21,5 порядка велнчнны. Это 
соответствует появленню энергетнческнх барьеров Е  высотой 21,5 • 2,3 • RT  = 
50 • RT  н замедленню процессов в exp(£A/RT)ق exp(50) раз. Прнмерно такне 
энергетнческне барьеры появляются в моделн, еслн прннять, что в теченне 
элементарного акта неподвнжны «вымороженные» атомы (точнее -  
«осцнлляторы»), которые находятся на нулевом энергетнческом уровне.

Современные компьютерные экспернменты обычно содержат не более 105 
шагов счета компьютера н соответствуют временн -103 колебаннй атомов нлн 
прнмерно -10"11 со временн жнзнн снстемы. Уже тот факт, что в этнх 
экспернментах завершаются нзучаемые процессы даже прн т ~ 0 0С, показывает, 
что нх характерное время не более 10-11 с. Это соответствует вязкостн порядка 
100 Па с, которую в внскознметрнн называют вязкостью глнцернна нлн 
подсолнечного масла. в  моделн вплоть до абсолютного нуля не наступает 
«затвердеванне» нлн «загустеванне» вещества хотя бы до конснстенцнн 
подсолнечного масла.

вывод об отсутствнн затвердевання в траднцнонной моделн часто 
воспрнннмается с трудом. Дело в том, что этот вывод требует ломкн давно н 
глубоко устоявшейся ндеологнн. Еще Ньютон говорнл, что «в жндкостн 
частнцы свободно двнжутся, а в твердом теле онн плотно сжаты н 
неподвнжны»; в XX в. часто крнсталл уподоблялн плотно сжатой толпе. На 
основе траднцнонной моделн построен ряд теорнй кннетнческнх свойств.
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