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С практической точки зрения интерес к стеклованию 

обусловлен широким распространении аморфных 

материалов в промышленности. Это связано с тем, что 

многие материалы  именно в аморфном состоянии 

обладают уникальными свойствами, кардинально 

отличающимися от свойств в кристаллическом 

состоянии. В этой связи, важнейшей практической 

задачей является получение аморфных материалов  с 

заданными свойствами. Решение данной задачи 

невозможно без всестороннего изучения физических 

процессов и механизмов стеклования, что 

обуславливает, также, и фундаментальный интерес к 

данной проблеме. К тому же, процесс стеклования 

сопровождается рядом универсальных и интересных 

явлений, окончательное понимание природы которых 

еще не достигнуто.  



Аномальное 10-12 порядков) изменение динамических свойств 

(вязкость, время релаксации) в узком температурном интервале, 

которое не сопровождается заметными изменениями структуры 
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Температурные зависимости вязкости (коэффициентов 

диффузии) часто отклонятся от закона Аррениуса. На этом 

свойстве основана классификация стеклообразющих систем А. 

Эйнджела. 
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Степень отклонения от закона 

Аррениуса отражает т.н. 

показатель хрупкости (fragility 

index) 



 

 

 



Такие потенциалы могут рассматриваться как результат усреднения по 

углам для систем, взаимодействующих посредством анизотропных 

потенциалов (например, в случае водородных связей между 

молекулами воды). При удачном выборе такого потенциала можно 

воспроизвести основные особенности поведения исследуемых систем, 

оставаясь в рамках изотропного межчастичного взаимодействия, что 

существенно экономит машинное время.  
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Конкуренция двух масштабов потенциала вызывает квазибинарное поведение 

(то есть существование частиц с различными эффективными радиусами) и 

аномалии свойств. Ниже изображены график потенциала и фазовая диаграмма 

системы вместе с температурной зависимостью коэффициента диффузии. 

Видно, что фазовая диаграмма имеет очень сложный вид, и наблюдается 

аномальное поведение коэффициента диффузии. 



исследовать особенности стеклования системы 

коллапсирующих сфер методами равновесной 

молекулярной динамики 

Определение интервала плотностей существования 

стекла 

 

• Определение зависимости температуры стеклования 

от плотности 

 

• Исследование свойств стекольной фазы 
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Система последовательно охлаждалась от высокотемпературного состояния, 

соответствующего жидкой фазе, вплоть до температуры, при которой 

безразмерный коэффициент самодиффузии был порядка 10-5. 

Для релаксации одной конфигурации при таких температурах 

требуется порядка 108 шагов, что для системы, состоящей из 5000 

частиц, примерно соответствует трем дням вычислений на 30-40 

процессорах. 



Обнаружено, что в широком интервале плотностей система обладает 

настолько большой стеклообразующей способностью, что 

становиться возможным получение стекольного состояния при 

квазиравновесном охлаждении. Результат получен впервые для 

систем с изотропным отталкивающим потенциалом. 

Зависимость температуры 

стеклования Tg от плотности для 

системы коллапсирующих сфер 

совместно с равновесной фазовой 

диаграммой. Кружки и треугольники 

представляют температуры 

стеклования, полученные при 

аппроксимации коэффициентов 

диффузии законом Вогеля-Фульчера и 

степенныс законом теории связанных 

мод соответственно. На врезке 

представлены примеры таких 

аппроксимаций. 



Обнаружено, что в системе наблюдаются очень сильные отклонения 

температурных зависимостей вязкости (времени релаксации, 

коэффициентов диффузии) от закона Аррениуса. Значение 

коэффициента хрупкости составляют рекордные значения, 

превышающие все известные ранее системы (см. рисунок). Зависимость 

данного показателя от плотности также немонотонна. 

Зависимость показателя 

хрупкости (fragility index) от 

плотности для системы 

коллапсирующих сфер в 

сравнении с другими 

стеклообразующими системами. 


