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На примере двумерной монокристаллической полосы теоретически исследуется вопрос о зависимо-
сти значений модулей упругости от размеров нанокристалла. Показано, что принципиальный произвол
в определении размера нанообъекта приводит к неоднозначности в определении многих его механических
характеристик. Выявлено, что для наноразмерных объектов видоизменяются соотношения Коши–Грина и
нарушается симметрия тензора упругости кристалла. Показано, что размеры и форма нанокристалла вносят
дополнительную анизотропию в его механические свойства. Для рассматриваемой системы коэффициент
Пуассона убывает, а модуль Юнга возрастает с уменьшением толщины монокристаллической полосы, причем
для особо тонких (двухслойных) кристаллических пленок указанные модули могут в 2 раза отличаться от
своих макроскопических значений. Дается оценка масштабных эффектов, возникающих при применении
континуальной теории упругости к нанообъектам, а также обсуждается влияние масштабных эффектов при
использовании метода молекулярной динамики для моделирования макроскопических объектов.

Работа выполнена при поддержке грантов Российского фонда фундаментальных исследований
№ 99-07-90443 и 00-01-00489.

Интенсивное развитие нанотехнологий в последние
годы привело к необходимости построения адекватных
аналитических моделей, позволяющих описать физико-
механические свойства объектов наноразмерного мас-
штабного уровня. В большинстве существующих мо-
делей подобного рода принимается, что основные ме-
ханические характеристики нанообъектов совпадают со
своими значениями, полученными из макроскопических
экспериментов. Однако, когда речь идет о структурах,
содержащих всего несколько слоев атомов, не может
не сказываться противоречие между очевидной дискрет-
ностью рассматриваемого объекта и континуальностью
его описания. Несоответствие между значениями мо-
дулей упругости, полученных из микро- и макроэкспе-
риментов, отмечалось многими исследователями [1–3].
К сожалению, прямое измерение упругих характеристик
нанообъектов невозможно, поэтому для их определе-
ния приходится использовать косвенные методы [2,4,5].
В частности, одним из методов определения упру-
гих характеристик нанообъектов является исследование
микрорельефа, образующегося при растяжении образ-
ца, имеющего ультратонкое покрытие [2,5,6]. Решение
эквивалентной континуальной задачи об устойчивости
тонкостенной конструкции позволяет из подобных экс-
периментов определить коэффициент Пуассона и мо-
дуль Юнга покрытия [1,6,7]. Однако полученные таким
образом значения упругих характеристик обнаруживают
существенное расхождение со своими макроскопически-
ми значениями. С одной стороны, это может быть свя-
зано со спецификой внутренней структуры материала,
полученного в результате напыления. С другой стороны,
это может быть обусловлено проявлением дискретно-
сти материала на нанометровом масштабном уровне.
Исследованию того, насколько подобная дискретность
может влиять на значения модулей упругости материала,

и посвящена данная статья, являющаяся развитием и
продолжением работы [8].
В качестве модели для исследования влияния мас-

штабного фактора на механические характеристики ма-
териала рассматривается двумерная полоса из моно-
кристаллического материала, обладающего гексагональ-
ной плотноупакованной (ГПУ) решеткой (треугольной
решеткой). Взаимодействие между атомами считается
парным. Основные результаты отвечают приближению,
при котором в кристалле учитывается взаимодействие
только ближайших соседей, однако в конце работы про-
водится оценка влияния более удаленных атомов. Для
определения модулей упругости мы ограничимся рас-
смотрением задач растяжения-сжатия монокристалла,
оставив исследование сдвиговой деформации за рамками
данной работы.

1. Определение модулей упругости

Рассмотрим двумерный монокристалл, изображенный
на рис. 1, имеющий бесконечную длину в направлении x
и N ≥ 2 атомарных слоев в направлении y. Каждый
атом взаимодействует только с ближайшими соседями
по кристаллической решетке, как показано на рис. 1.
К атомам на торцах кристалла приложены постоянные
растягивающие силы Q. Рассматриваемое деформиро-
ванное состояние монокристалла полностью определя-
ется расстоянием a между соседними атомами в каж-
дом слое и расстоянием h между слоями. Обозначим
символом b расстояние между ближайшими атомами
в соседних слоях (рис. 1). Очевидно, что b2 = a2/4+ h2.
В недеформированном состоянии решетка состоит из
равносторонних треугольников с ребром a = b = a0,
а торцевая нагрузка отсутствует (Q = 0). Пусть F(r ) —
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Рис. 1. Рассматриваемая модель: двумерная монокристалли-
ческая полоса.

сила взаимодействия между двумя атомами, разделенны-
ми расстоянием r (положительным считается притяже-
ние). Тогда, проецируя на направление y уравнение рав-
новесия атома, находящегося на поверхности кристалла,
получим

Q = 2
h
b

F(b) → σ2
def=

Q
a

= 2
h

ab
F(b). (1)

Здесь σ2 — нормальное напряжение в направлении y.
Разрежем теперь мысленно кристалл вертикальной пря-
мой AB (рис. 1). Суммарная нормальная сила, действую-
щая со стороны одной части кристалла на другую, равна

Hσ1 = NF(a) + (N − 1)
a
2b

F(b). (2)

Здесь σ1 — нормальное напряжение в направлении x;
H — толщина кристалла (его протяженность в на-
правлении y). Величина H в принципе не может быть
определена однозначно. Например, если положить, что
толщина кристалла равна расстоянию между слоями
атомов, лежащими на противоположных торцах (рис. 1),
то тогда H = (N − 1)/h. С другой стороны, вполне
естественно определить толщину кристалла как произве-
дение числа слоев на толщину одного слоя, что приводит
к формуле H = Nh. Поэтому обозначим

H
def= N∗h, N − 1 ≤ N∗ ≤ N, (3)

где N∗ — величина, отражающая произвол в определе-
нии H . Из-за малости деформации силы, действующие
в кристалле, могут быть приближенно записаны в виде

F(a) = C1a, F(b) = C1b, C
def= F ′(a0) > 0, (4)

где C имеет смысл жесткости межатомной связи, а 1

означает отклонение величины от ее значения, соответ-
ствующего недеформированному кристаллу. Деформа-
ции кристалла в направлениях x и y обозначим ε1 и ε2,
где

ε1
def= 1a/a0, ε2

def= 1h/h0, h0
def=

√
3a0/2. (5)

Подстановка (3)–(5) в (1) и (2) дает соотношения
упругости

σ1 = C11ε1 + C12ε2, σ2 = C21ε1 + C22ε2, (6)

где коэффициенты жесткости Ckn определяются форму-
лами

C11 =
3
√
3

4

N − 1
9

N∗
C, C12 =

√
3
4

N − 1
N∗

C,

C21 =

√
3
4

C, C22 =
3
√
3

4
C. (7)

Из (7) следует, что рассматриваемый кристалл анизо-
тропен. Напомним, что бесконечный двумерный ГПУ-
кристалл изотропен; следовательно, полученная анизо-
тропия — проявление масштабного фактора. Обозначим

ν1
def= −ε2

ε1

∣∣∣∣
σ2=0

, E1
def= −σ1

ε1

∣∣∣∣
σ2=0

,

ν2
def= −ε1

ε2

∣∣∣∣
σ1=0

, E2
def= −σ2

ε2

∣∣∣∣
σ1=0

.

Здесь ν1 и E1 — коэффициент Пуассона и модуль
Юнга при растяжении вдоль оси x, величины ν2 и E2

соответствуют растяжению вдоль оси y. Используя со-
отношения (6), получим

ν1 =
C21

C22
, E1 = C11 − ν1C12 =

D
C22

,

ν2 =
C12

C11
, E2 = C22 − ν2C21 =

D
C11

,

D
def= C11C22 −C12C21. (8)

Подстановка (7) в (8) дает искомые выражения для
модулей упругости

ν1 = ν∞, E1 =
N
N∗

E∞,

ν2 =
N − 1

N − 1
9

ν∞, E2 =
N

N − 1
9

E∞. (9)

Здесь E∞ = 2C/
√
3, ν∞ = 1/3 — значения модуля Юн-

га и коэффициента Пуассона, соответствующие бес-
конечному кристаллу [9,10]. Рассмотрим полученные
формулы.
При растяжении вдоль атомарных слоев модуль Юнга

E1 существенно зависит от величины N∗, т. е. от того,
как определяется толщина нанокристаллической полосы.
Если положить N∗ = N (максимальное значение N∗), то
при растяжении вдоль атомарных слоев коэффициент
Пуассона и модуль Юнга не зависят от числа слоев.
Связано это, очевидно, с тем, что в продольном направ-
лении рассматриваемый кристалл бесконечен. Модуль
Юнга Emax

1 , соответствующий минимальному значению
N∗ = N − 1, не постоянен; он увеличивается при умень-
шении числа атомарных слоев достигая при N = 2
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Рис. 2. Зависимости модуля Юнга и коэффициента Пуассона
от числа слоев атомов. 1, 2 — модуль Юнга в продольном
(Emax

1 /E∞) и поперечном (E2/E∞) направлениях соответ-
ственно, 3 — относительный коэффициент Пуассона (ν2/ν∞)
в поперечном направлении.

значения, которое в 2 раза превышает E∞ (рис. 2). Таким
образом, неоднозначность в определении модуля Юнга
оказывается весьма существенной для малых N.
При растяжении перпендикулярно атомарным слоям

и коэффициент Пуассона, и модуль Юнга зависят от N,
причем при уменьшении числа слоев коэффициент Пуас-
сона убывает, а модуль Юнга возрастает (рис. 2). Из
графиков видно, что коэффициент Пуассона ν2 значи-
тельно сильнее меняется с изменением N, чем модуль
Юнга E2. Так, если при N = 2 отклонение в значении
модуля Юнга от E∞ не превышает 6%, то коэффициент
Пуассона в этом случае почти в 2 раза меньше ν∞.
При N → ∞ упругие модули стремятся к соответ-

ствующим бесконечному кристаллу значениям, которые
не зависят от направления деформирования. Отметим,
что использованием макроскопических значений упру-

Таблица 1. Зависимость модулей упругости нанокристалла от
числа атомарных слоев

N Emax
1 /E∞ ν2 ν2/ν∞ E2/E∞

2 2.00 0.18 0.53 1.06
3 1.50 0.23 0.69 1.04
4 1.33 0.26 0.77 1.03
5 1.25 0.27 0.82 1.02

10 1.11 0.30 0.91 1.01
20 1.05 0.32 0.96 1.01
50 1.02 0.33 0.98 1.00
100 1.01 0.33 0.99 1.00

Пр им е ч а н и е. Emax
1 , E2, E∞ — модули Юнга соответственно

для полосы (в продольном и поперечном направлении) и для
бесконечного кристалла, ν2, ν∞ — коэффициенты Пуассона
соответственно для полосы (в поперечном направлении) и для
бесконечного кристалла.

гих моделей приводит к максимальной относительной
погрешности, приближенно равной 100%/N. Так, со-
гласно табл. 1, при N = 10 отклонение Emax

1 и ν2 от
своих макроскопических значений составляет 11%, а при
N = 100 это отклонение составляет лишь 1%.

2. Энергия деформирования

Рассмотрим соотношения упругости (6). Согласно
макроскопической теории упругости, напряжения σk и
модули упругости Ckn связаны с удельной энергией
деформирования соотношениями Коши–Грина

σk =
∂U
∂εk

, Ckn
def=

∂σk

∂εn
=

∂2U
∂εk∂εn

, (10)

где U — энергия деформирования, отнесенная к единице
объема. Здесь, как и ранее, рассматриваем только линей-
ную теорию упругости. Из формулы (10), в частности,
следует, что Ckn = Cnk. Выясним, выполняется ли это
соотношение для нанокристалла. Согласно (7),

C12

C21
=

N − 1
N∗

. (11)

Следовательно, если использовать определение N∗ = N,
которое по результатам предыдущего раздела казалось
наиболее предпочтительным, то тогда C12 6= C21. Означа-
ет ли это, что возникает противоречие с энергетически-
ми соображениями? Для того чтобы разобраться в этом
вопросе, рассмотрим изменение потенциальной энергии
достаточно протяженного в направлении атомарных сло-
ев участка кристалла при его деформировании перпен-
дикулярно атомарным слоям. Имеем

dE5 = NxQdy, (12)

где E5 — полная потенциальная энергия кристалла,
Q — внешняя сила, действующая на атомы на поверх-
ности кристалла (рис. 1), dy — малое перемещение
верхней поверхности кристалла (нижнюю будем считать
неподвижной), Nx — число сил Q, действующих на
верхнюю грань рассматриваемого участка кристалла.
Величину Nx будем считать достаточно большой для
того, чтобы всеми масштабными эффектами, связанными
с ее конечностью, можно было пренебречь. Определим
удельную потенциальную энергию, приходящуюся на
единицу объема, формулой

U
def= E5/(Nxa0N∗h0). (13)

Величина, стоящая в скобках, представляет собой пол-
ный объем кристалла. Произведение Nxa0 определяет
его размер в направлении x, а произведение N∗h0 —
размер кристалла в направлении y (его толщину). Как
указывалось в предыдущем разделе, последняя величина
определяется неоднозначно, а следовательно, эта неод-
нозначность проявляется и при определении удельной
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внутренней энергии. Величины Q и dy связаны с напря-
жением и деформацией кристалла формулами

Q = σ2a ≈ σ2a0, dy = (N−1)dh = (N−1)h0dε2. (14)

Подстановка (13) и (14) в (12) дает

σ2 =
N − 1

N∗
∂U
∂ε2

. (15)

Таким образом, макроскопические соотношения Коши–
Грина (10) оказываются неверными для конечных N.
Можно, разумеется, привести формулу (15) к виду (10),
положив N∗ = N − 1. Тогда, согласно (11), соотношение
C12 = C21 будет выполнено. Однако напомним, что
в этом случае модуль Юнга E1 будет существенно
зависеть от N, что не наблюдается при N∗ = N
(см. (9)). Это еще раз подтверждает принципиальную
невозможность однозначного определения размера на-
нокристалла, а следовательно, и всех зависящих от этих
размеров физических величин. Определение, которое
было бы удобно в одном случае, оказывается неудобным
в другом. Таким образом, получаем, что соотношения
Коши–Грина (10) в рассматриваемом случае должны
быть модифицированы следующим образом:

σ1 =
∂U
∂ε1

, σ2 =
N − 1

N∗
∂U
∂ε2

, Ckn =
∂σk

∂εn
. (16)

Для σ1 сохраняется макроскопическая формула, так как
в направлении x кристалл бесконечен.
Прямой подсчет числа межатомных связей, приходя-

щихся на единицу длины монокристаллической полосы,
позволяет получить явную формулу для удельной потен-
циальной энергии взаимодействия U

U =
1

N∗a0h0

(
N5(a) + 2(N − 1)5(b)

)
, (17)

где 5(r ) — потенциальная энергия взаимодействия двух
атомов, разделенных расстоянием r . Вычисления по
формулам (16) для удельной энергии (17) приводят
в точности к тем же значениям коэффициентов жест-
кости Ckn, что и в предыдущем разделе (см. (7)).

3. Учет атомов второй
координационной сферы

Выше учитывалось взаимодействие атома только
с ближайшими соседями по кристаллической решет-
ке — атомами первой координационной сферы. Учет
следующих координационных сфер сильно усложняет
задачу расчета упругих модулей, так как в этом слу-
чае равновесному состоянию кристалла будет отвечать
искаженная в результате поверхностных явлений кри-
сталлическая решетка. Это, с одной стороны, усложняет
расчет чисто технически, а с другой — увеличивает
произвол в определении размеров нанокристалла (нет

Рис. 3. Двухслойный кристалл.

фиксированного шага решетки). Последнее обстоятель-
ство в свою очередь приводит к дополнительной неод-
нозначности в определении всех величин, зависящих от
размеров нанокристалла (таких как модуль Юнга). Еще
одно усложнение состоит в том, что при учете воздей-
ствия удаленных атомов механические характеристики
существенно зависят от функционального вида потен-
циала взаимодействия (при взаимодействии ближайших
соседей коэффициент Пуассона не зависит от вида взаи-
модействия, а модуль Юнга определяется только одной
характеристикой взаимодействия — жесткостью связи).
Все вышеперечисленное приводит к тому, что точное
аналитическое решение рассматриваемой задачи получе-
но быть не может. Однако, если сила межатомного взаи-
модействия достаточно быстро убывает с расстоянием,
с успехом могут применяться приближенные методы,
в которых влияние удаленных атомов рассматривается
как возмущение к задаче, рассмотренной в предыду-
щих разделах. Подробное обсуждение этих вопросов
выходит за рамки данной работы. Рассмотрим только
один частный случай, позволяющий представить влияние
атомов второй координационной сферы на результаты,
полученные выше.
Вычислим коэффициент Пуассона в направлении ато-

марных слоев при учете атомов второй координацион-
ной сферы. Для простоты ограничимся случаем, когда
кристалл имеет только два слоя атомов. Рассматривае-
мая система изображена на рис. 3. Стрелки указывают на
атомы, с которыми взаимодействует выделенный атом.
Удельная потенциальная энергия кристалла может быть
записана в виде

U =
1
V0

(
P(a2) + P

(1
4

a2 + h2
)

+ P
(9
4

a2 + h2
))

, (18)

где P(r 2) def= 5(r ) — потенциальная энергия взаимодей-
ствия атомов, представленная как функция квадрата
расстояния, V0 — объем кристалла, приходящийся на
одну частицу. Конкретное значение V0 определяется
неоднозначно, но для дальнейших выкладок оно не пона-
добится. Последнее слагаемое в (18) описывает взаимо-
действие с атомами второй координационной сферы; оно
отсутствовало в (17). Коэффициент Пуассона в направ-
лении x может быть вычислен по формулам (8), (16)

ν1 = −C21

C22
= − ∂2U

∂ε1∂ε2

(
∂2U

∂ε2∂ε2

)−1

. (19)

Подстановка (18) в (19) дает

ν1 = − a2

4h2
P′′ ( 1

4a2 + h2
)

+ 9P′′ ( 9
4a2 + h2

)
P′′ ( 1

4a2 + h2
)

+ P′′ ( 9
4a2 + h2

) . (20)
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Таблица 2. Коэффициент Пуассона в направлении атомарных
слоев

Учет атомов Учет атомов второй

первой коор- координационной сферы

динационной прибли-
точныйсферы женный

Коэффициент Пуассона 0.333 0.320 0.318
Отклонение от ν∞, % 0 4.1 4.5
Расчетные формулы (9) (22) (20), (21)

При этом величины a и h должны определиться из
уравнений равновесия ∂U/∂a = ∂U/∂h = 0, которые
с использованием формулы (18) могут быть приведены
к виду

P′(a2) + 2P′
(
1
4

a2 + h2
)

= 0,

P′
(
1
4

a2 + h2
)

+ P′
(
9
4

a2 + h2
)

= 0. (21)

Решение системы уравнений (21) с подстановкой полу-
ченных значений a и b в (20) дает искомое значение ко-
эффициента Пуассона. Если потенциал взаимодействия
достаточно быстро убывает с расстоянием, то может
быть использована приближенная формула

ν1 ≈ 1
3

(
1 + 8

P′′(3a2
0)

P′′(a2
0)

)
, (22)

полученная из (20) подстановкой вместо a и h их
значений для недеформированной решетки, с даль-
нейшим разложением в ряд по малому параметру
P′′(3a2

0)/P′′(a2
0). Рассмотрим эту формулу. Напомним,

что при взаимодействии только ближайших соседей
было показано, что коэффициент Пуассона ν1 не зависит
от числа слоев и в точности равен своему макроско-
пическому значению 1/3. Из формулы (22) следует, что
при учете второй координационной сферы значение ν1
отклоняется от 1/3, однако это отклонение невелико
для потенциалов взаимодействия, быстро убывающих
с расстоянием. Для примера рассмотрим потенциал
взаимодействия Леннарда–Джонса

5(r ) = P(r 2) = 5∗

[(a0

r

)12
− 2

(a0

r

)6
]
,

где a0 — равновесное расстояние для системы из двух
атомов, 5∗ — энергия связи. Для потенциала Леннарда–
Джонса величина P′′(3a2

0) составляет всего 0.5% от
P′′(a2

0). Подстановка этого соотношения в формулу (22)
показывает, что отклонение в значении коэффициента
Пуассона, вызванное учетом второй координационной
сферы, составляет 4%. Результаты вычисления коэф-
фициента Пуассона по точным формулам (20) и (21)
(численное решение) и приближенной формуле (22)
приведены в табл. 2.

Таким образом, учет следующих координационных
сфер приводит к изменению значений упругих моду-
лей, однако для взаимодействий, быстро убывающих
с расстоянием, это влияние незначительно. Отметим,
что нами был рассмотрен случай N = 2, при кото-
ром влияние масштабного фактора наиболее заметно;
для бо́льших N влияние удаленных атомов еще менее
существенно. Впрочем в трехмерном кристалле это
влияние может усилиться. Так, для гранецентрированной
кубической решетки расстояние до второй координаци-
онной сферы равно

√
2a0 (вместо

√
3a0 для двумерного

случая), а соответствующее этому значение P′′(2a2
0) при

взаимодействии Леннарда–Джонса составляет уже 3%
от P′′(a2

0) (вместо 0.5% для двумерного случая).

4. Обсуждение результатов

Результаты данной работы получены на основании
рассмотрения двумерных кристаллов с ГПУ-решеткой,
бесконечно протяженных в одном направлении и имею-
щих конечное число атомарных слоев в другом. Обсудим
полученные результаты и оценим, насколько они могут
быть распространены на другие типы кристаллов.
Прежде всего, выше было установлено, что в опре-

делении размера нанообъекта существует принципиаль-
ный произвол, приводящий к неоднозначности многих
макроскопических характеристик, таких как напряжение,
модуль Юнга, удельная объемная энергия деформирова-
ния. Выбрать универсальное определение для размера
нанообъекта не удается: если добиваться того, чтобы
модули упругости были максимально близки к своим
макроскопическим значениям, видоизменяются соотно-
шения Коши–Грина и нарушается симметрия тензора
упругости кристалла. Если, напротив, выполнить со-
отношения Коши–Грина, то значительно усиливается
масштабный эффект. Отметим, что для величин, явно не
зависящих от способа определения размера нанообъекта,
данная неоднозначность не проявляется. Это относится,
например, к коэффициентам Пуассона и энергии дефор-
мирования, отнесенной к единице массы.
Из результатов данной работы следует, что форма

и размеры нанокристалла вносят анизотропию в его
упругие свойства. Механические свойства бесконечной
кристаллической решетки, как правило, анизотропны,
однако для нанокристалла на анизотропию, связанную
с видом кристаллической решетки, накладывается еще
одна анизотропия, вызванная его размерами и формой.
В рассмотренной задаче при уменьшении толщины

нанокристалла коэффициент Пуассона убывает, а модуль
Юнга возрастает. Для особо тонких нанокристалличе-
ских пленок указанные модули могут в 2 раза отли-
чаться от своих макроскопических значений. Данный
вывод находится в хорошем соответствии с результа-
тами, полученными при определении упругих модулей
по экспериментальным данным [1], согласно которым
значение модуля Юнга для тонкой пленки возрастает

Физика твердого тела, 2002, том 44, вып. 12



О механических характеристиках наноразмерных объектов 2163

при уменьшении ее толщины. Однако для выяснения
универсальности этого вывода необходима его допол-
нительная проверка для других типов кристаллических
решеток, прежде всего трехмерных.
В работе было получено, что при учете взаимо-

действия только с атомами первой координационной
сферы коэффициент Пуассона не зависит от вида вза-
имодействия, а модуль Юнга определяется одной ха-
рактеристикой взаимодействия — жесткостью связи.
Учет взаимодействия с атомами второй координацион-
ной сферы приводит к усилению масштабного эффекта,
особенно в трехмерном случае. При этом функцио-
нальный вид взаимодействия существенно влияет на
значения упругих модулей. Эти свойства, очевидно,
должны выполняться для всех простых кристаллических
решеток, как двумерных так и трехмерных. Однако
для взаимодействий, быстро убывающих с расстоянием,
учет дальнейших соседей вносит лишь незначительную
поправку.
Подводя итог всему вышеизложенному, можно сде-

лать вывод, что понятия классической механики сплош-
ной среды, и в том числе теории упругости, должны
использоваться с большой осторожностью при их приме-
нении к нанообъектам. Обязательно следует учитывать
изменение механических характеристик при приближе-
нии масштабов рассматриваемого объекта к нанометро-
вым. Особое внимание необходимо уделять величинам,
принципиально неоднозначным на наноуровне (таким
как модуль Юнга). При их использовании следует четко
определять, что именно понимается под указанными
величинами в применении к нанообъектам. Однако все
сказанное не означает, что классическая теория упруго-
сти полностью неприменима на наноуровне. Просто она
должна использоваться с учетом масштабных эффектов,
а адекватность континуального подхода следует оце-
нивать при рассмотрении конкретных задач. Отметим,
что, согласно приведенным выше расчетам, масштабные
эффекты особенно существенны, если число слоев ато-
мов в рассматриваемом объекте исчисляется единицами;
масштабный фактор оказывает некоторое влияние для
десятков и пренебрежимо мал для сотен атомарных
слоев.
Вопрос о влиянии дискретности атомарного описа-

ния на значения механических характеристик имеет
еще одно важное прикладное значение. В настоящее
время метод молекулярной динамики начинает интен-
сивно применяться для моделирования макроскопиче-
ских процессов в твердых телах [11–15]. Возникает
естественный вопрос: какое минимальное количество
частиц должно использоваться для достижения заданной
точности расчетов. Согласно результатам настоящей
работы, погрешность, вызванная заменой континуальной
среды ее атомарным аналогом, приближенно равна 1/N,
где N — отношение характерного линейного размера
модели к среднему межатомному расстоянию. Из данной
оценки следует, что для достижения погрешности в 1%
при одномерном моделировании требуется 100 частиц,

в двумерном случае — 104 частиц, в трехмерном — 106.
Расчет подобных систем вполне доступен для совре-
менных компьютеров, что свидетельствует о принципи-
альной возможности применения метода молекулярной
динамики в макроскопической области.
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