
хаоса не только в форме периодических структур, 
но и в форме хаоса со скрытым порядком, харак
теризуемым структурами фрактального типа, на 
основе которых возможен вероятностный прогноз 
состояний системы.

Это новейшая парадигма синергетики начи
нает оказывать все большее влияние на развитие 
современного естествознания, обюдествоведения.

Современный этап в науке и образовании — 
это исследование нелинейных моделей окружаю
щего мира. Теоретическая механика традиционно 
является фундаментом построения моделей и их 
исследования, что уже находит воплощение в учеб- 
ньк планах ведущих университетов мира. Имен
но на базе синергетической парадигмы необходи
мо создавать новые информационные технологии 
в образовании в виде новьк учебников, задачни
ков, пособий, электронных учебников и пакетов 
программ. Первым шагом в этом направлении яв
ляется включение в программы курса теоретичес
кой механики разделов нелинейной динамики си
стем.
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ПРИМЕР ВИБРАЦИОННОЙ РЕЛАКСАЦИИ

Вихренко В.С.

It is emphasized that classical mechanics is a film  basis fo r  computer modeling a variety o f  phenomena 
on macro-, meso- and microscopic levels. Vibrational relaxation is considered as an example.

В инженерном вузе теоретическая механика 
всегда занимала ведущее положение, посколь
ку обеспечивала фундамент традициоююго ин
женерного образования. Однако расширение 
мировых информационных ресурсов, развитие 
новых технологий и технических направлений 
неизбежно ведет к сужению удельного веса тра
диционных дисциплин в вузовском образова
нии. Предстоящая реформа высшего образова
ния может существенно усилить упомянутый 
процесс сужения, и нам, понимая важность клас
сической механики и на современном этапе, не
обходимо видеть, насколько широко ее пред
ставления, методология и методы проникают во 
многие, если не во все, новые направления, про
пагандировать достижения и роль механики,
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отстаивать занимаемое ею место в высшей шко
ле перед инстанциями, влияющими на форми
рование содержания высшего образования.

В этом плане следует отметить сообщение, 
сделанное на семинаре преподавателей механи
ки два года назад [1], где были рассмотрены 
многочисленные приложения механики к реше
нию инженерных и исследовательских задач. 
Этот перечень можно расширить.

Кафедра теоретической механики Белорус
ского государственного технологического уни
верситета на протяжении всего времени ее су
ществования уделяла много вшшания межпред
метным связям и проблемному подходу в пре
подавании механики (см. [2-10]). Оба подхода 
тесно взаимосвязаны, а идеи последнего сейчас



трансформировались и составляют основу учебно
исследовательского метода. В частности, были ус
тановлены многочисленные связи между теорети
ческой механикой и предметами химико-техноло- 
ги-ческих специальностей. За истекшее время уве
ренность в том, что базовые знания классической 
механики необходимы студентам химико-техноло
гических и материаловедческих специальностей, 
только усилилась.

В середине прошлого столетия с помощью 
вычислительных машин было обнаружено, что 
применимость классической гидромеханики 
распространяется на объекты очень малых ли
нейных размеров, вплоть до молекулярных. 
Например, используя формулу Стокса для ко
эффициента сопротивления движению сферы в 
вязкой жидкости можно получить разумные 
оценки характеристик случайного движения 
молекул в жидкости, в частности, коэффициен
та самодиффузии, а для несферической частицы 
— коэффициента врашательной диффузии. Хотя в 
дальнейшем бьшо показано, что не все так просто 
и нужны более детальные модели микросистем, 
идеи гидродинамики были положены [11-13] в 
основу огшсания динамики многих реальных сис
тем. При этом вязкоупругие характеристики зави
сят от характеризуюгцих процесс частоты и волно
вого вектора. Сформулированные уравнения обоб
щенной гидродинамики позволяют рассматривать 
быстро протекающие процессы вішогь до харак
терных времен порядка 10■̂  ̂с с характерными нео
днородностями порядка межмолекулярных рассто
яний (10"'® м).

Отмеченные достижения были бы не мысли
мы без использования современных вычисли
тельных средств, и одним из основных методов 
исследования является молеку;гярная динамика 
[14-16], позволяющая рассматривать процессы 
фемтосекундноі о (10 с) диапазона, что соот
ветствует современным экспериментальным 
возможностям, например, лазерно-оптических 
методов [17].

Суть метода молекулярной динамики состо
ит в численном интегрировании уравнений дви
жения системы многих взаимодействующих ча
стиц. Если внутренние колебательные степени 
свободы молекул не рассматриваются, шаг ші- 
тегрирования составляет несколько фемтосе
кунд. При учете внутримолекулярных движений 
шаг интегрирования уменьшается до десятых 
долей фемтосекунды. Межмолекулярные потен
циалы взаимодействия, как правило, рассмат
риваются двухчастичными (потенциальная 
энергия системы состоит из суммы энергий вза
имодействия пар частиц). Для шшсания внут
римолекулярных движений необходимо вво
дить более сложные потенциальные функции, 
зависящие от координат трех или четырех ато
мов, определяемых углами между связями или вза

имодействиями торсионного типа. Существенно, 
что молекулярная динамика позволяет получить 
максимально полную информацию о поведении 
системы, значительно более полную, чем получа
емую при экспериментальных исследованиях.

Остановимся на важном вопросе учета кван
тово-механических особенностей движения си
стем, состояпщх из частиц молекулярных и суб
молекулярных размеров. Многие задачи, напри
мер, о движении волновых пакетов при изуче
нии химических реакций или диссоциации — ре
комбинации молекул, являются сугубо кванто
во-механическими [18] и не могут рассматри
ваться в рамках классической механики. Вмес
те с тем, задачи, связанные с определением 
структурных, термомеханических, транспорт
ных, кинетических характеристик различных 
систем (жидкостей, полимеров, безпсовых моле
кул, мембран, сьшучих материалов и т.д.) реша
ются на основе методов классической механи
ки и опыт показывает, что получаемые резуль
таты адекватно отражают их реальное поведе
ние.

Проблема использования квантово-механи
ческих методов состоит в том, что уравнение Шре- 
дингера является дифференциальным уравнением 
в частных производных, и его численное интегри
рование требует введения сеточных функций, оп
ределенных на узлах, где z — количество узлов 
вдоль одного измерения, N  — число частиц. Даже 
при z = 1 о (чего обычно явно недостаточно) систе
ма порядка N =  10 частиц оказывается далеко за 
пределами возможностей наиболее мощных совре
менных компьютеров.

Уравнения классической механики содержат 
6N  канонических переменных и системы с N  
порядка 10® частиц доступны для исследований 
[19]. В качестве примера укажем работу [20], в 
которой рассматривались мембрана, состояв
шая из 64 липидных молекул, и окружающие ее 
1472 молекулы воды, в целом около 13 000 ато
мов. Продолжительность интегрирования со
ставила 0,1 микросекунды или порядка 10® ша
гов. При моделировании могут быть изучены 
структурные особенности системы и процесс 
проникновения различных веществ через мем
брану. Например, были установлены механиз
мы высокой селективности этого процесса, т. е. 
мембрана проницаема только для молекул воды 
[21]. Для решения подобного рода задач необ
ходимы мощные вычислительные комплексы. 
Однако во многих случаях достаточно рассмот
реть систему, состоящую из нескольких сотен 
частиц, и проинтегрировать уравнения движе
ния на отрезке времени порядка десятков пико
секунд. Современные персональные ЭВМ по
зволяют успешно решать такие задачи.

Йнтеірйрованйе уравнений движения отдель
ных атомов или центров масс молекул часто орга-
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низуется по схеме с перешагиванием, когда скоро
сти вычисляются на полушаге, а координаты и 
силы — на целом шаге:

r(t + 8t) = r(f) + \ ( t  + 0,58t)8t, ( 1 )

v(/ + 0,580 = v(/ -  0,580 + F(08',
Здесь F(0 — суммарная сила, действующая на 

рассматриваемую молекулу со стороны осталь
ных молекул системы.

Для директора е, направленного вдоль оси 
молекулы, имеющей форму двухосного эллип
соида, динамическое уравнение вращательного 
движения имеет вид

1 _
—  = и = —Т х е  
dt I (3)

где /  — момент инерции относительно централь
ной оси, перпендикулярной оси молекулы, Т — 
суммарный вектор-момент сил, действующих на 
молекулу.

Схема интегрирования уравнения (3) анало
гична интегрированию уравнения движения 
центра масс

e(f + 8г) = е(0 + u (г + о, 58г )8t ’ W

u (; + о,58^) = u (f -  о, 58?) + / 'Т(?)X е(?)8? -

-2[u(?-0,58?)-e(?)]e(?)- (^)

Последнее слаі аемое в (5) компенсирует ки
нематическую составляющую скорости измене
ния модуля дирекгора, обусловленную неоднов- 
ременностью входящих в правую часть уравне
ния первых двух слагаемых.

Для молекулы более сложной формы, харак
теризуемой тремя главными моментами инер
ции, уравнения сферического движения относи
тельно центра масс могут быть получены на 
основе теоремы об изменении кинетического 
момента, записанной в лабораторной или соб
ственной системах отсчета:

dLi,
И Г

= Т,

dt
+ (OXl.

(6)

(7)

Индексы «/» и «й» обозначают величины, 
заданные в лабораторной и собственной систе
мах отсчета, соответственно. L — вектор кинети
ческого момента, Т — вектор момента сил, дей
ствующих на молекулу, относительно ее цент
ра масс. Ввиду сложного характера изменения 
тензора моментов инерции 1 молекулы в лабо
раторной системе отсчета записываются урав
нения для производных проекций угловой скорос
ти на оси собственной системы координат, оси ко

торой являются главными осями инерции молеку
лы

(Ь, — — 71 +Ьу Т by 
У̂У

^bz ~ J "̂ bẑ

I

I - /
Z2

IУУ

I - I УУ , ( 8)

В дополнение к этим уравнениям следует 
записать кинематические соотношения для про
изводных углов Эйлера по времени

sin® cos 0 cos® cos 0
Ф = -------+ +sin 0 sin 0

1*1: sin ф cos ф
' “ lx -—:17% ’sin0 sin0

0 = cos фСО̂, + sin фШ̂  ’
где ф, 1*1 и 0 являются углами прецессии, соб
ственного вращения и нутации, соответствен
но, а проекции угловой скорости на оси лабо
раторной системы отсчета находятся с помо
щью матрицы К(ф, \|/, 0) перехода от лаборатор
ной системы отсчета к собственной:

ш, = R ‘ -o)j. (10)
В целом система уравнений (8) — (10) по

зволяет записать разностные уравнения для 
интегрирования уравнений (8) и (9). Однако 
система уравнений (8) — (10) достаточно 
сложная и, что более существенно, содержит 
sinq в знаменателях ряда слагаемых, что де
лает ее плохо обусловленной. Хотя существу
ют методы решения, основанные на исполь
зовании двух лабораторных систем отсчета 
для того, чтобы избежать появления малых 
величин sinq в знаменателях, алгоритмы пе
реключения от одной системы к другой услож
няют решение и без того сложной системы 
уравнений (8) — (10).

Неоспоримыми преимуществами обладает 
метод интегрирования дифференциальных 
уравнений сферического движения, основанной 
на использовании кватернионов. Не останавли
ваясь на алгебраических свойствах кватернио
нов, рассмотрим их использование для описа
ния сферического движения [22,23] и построе
ния разностной схемы интегрирования [14]. 
Кватернионы можно ввести как компоненты 
связанного с углами Эйлера четырехмерного 
вектора q:
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0 Ф + \|/ . 0 ф - V
=  COS—COS--------- ’ = s m —c o s ----------

. 0 . ф - і |/  0 . ф + v  n na, = sm —sm-------’o, =cos—sm------- ’ ^
2 2 2 2

удовлетворяющие условию 1 •
Матрица поворота R, представленная через 

кватернионы, имеет простой вид

ЧіЧі'̂ ЧоЧ'і
R = 2

ЧіЧз-ЧоЧг
ЧіЧг ЧоЧз Чо'^Чі 4243~^4a4i
ЧіЧз + ЧаЧг ЧгЧз ЧоЧі Ч о Ч з

, ( 12)

И не содержит тригонометрических функций, 
вычисление которых требует значительных зат
рат машинного времени.

Производные по времени от кватернионов 
удовлетворяют кинематическим соотношениям

q(0 = B[q(0] (13)

где матрица В определена как

в Л
2

%

Чг

Чъ

~Чі
Чо

Чз

-42

-Чг -Чз 
~Чз Чг 

Чо —Ч1 

Чз Чо

(14)

Алгоритм интегрирования уравнений сфе
рического движения включает обновление зна
чений кинетического момента в лабораторной 
системе отсчета

г 1 л
t - - b t

V 2 ;
+ - 5Г-ТД0 ’ 2 '

L ;(0 = L,

затем переход в собственную систему отсчета

1 1 .
Г + — =q( 0  + ~q(08i (17)

г + -5 г
, 2 ,

= L, t — bt 
2

+ Т(05л

(  1  ̂t + - b t = R q (  1 Yг-ь-5г L,
(  1 ^ t + —bt

1 2 J 1 2 J. 1 2 J

со.

t + - h t  
2

 ̂ 1  ̂t + - b t  
2

= В

■-К-Ч
к  ')г + -5г
2 J

(  1 Yt + - b t (  1Г + -5Гq 0 ,
[ 2  ]_ I 2 JJ

q(r + 5г) = q(r) + q ^ Ы (18)

L ,(0  = R[q(0]-L,(0> (16)
и последующее обновление значений компонент 
кватерниона на основе уравнения (13)

Еще раз отметим, что соотнощения (15) — (17) 
не требуют вычисления тригонометрических 
функций. Для последующего полушага система 
разностных уравнений может быть записана в 
виде

После нахождения кватернионов на после
дующем шаге {t+ĆLt), вычисляются утлы Эйлера 
в соответствии с соотношениями

Чз Чг . Чз . Чг\р = arctg-c^-arctg-c^ ’ ф = arctg— + arctg-^>
Чо Чз Чо Чз

0 = 2 arccos(^o + ) ■ (  ̂̂ ^
По известным углам ф, xg и 0 в момент времени 

Г+5г определяется ориентазция молекулы и вычис
ляется вектор-момент действующих на нее сил. 
Последующее использование процедуры (18) по
зволяет перейти к моменту времени Г+25г и т. д.

Отметим, что поскольку матрица R, определя
ющая ориентацию молекулы, выражена через ква
тернионы, можно утлы Эйлера не определять. По
ложения всех точек молекулы в лабораторной сис
теме координат легко находятся с помощью R.

Вибрационная релаксация является одной из 
важнейпшх составляющих химических реакций 
и состоит в передаче энергии от колебательно 
возбужденных молекул к растворителю. Ее ис
следованию посвящена обширная литература 
(см. [24] и имеющиеся там ссылки). Силовые 
параметры, характеризующие внутри- и межмо
лекулярные взаимодействия, отличаются на 
несколько порядков величины. Это обусловли
вает медленность процесса вибрационной ре
лаксации, характерное время которой для раз
личных веществ и условий изменяется в огром
ном диапазоне от пикосекунд до секунд, тогда 
как период внутримолекулярных колебаний 
находится в диапазоне нескольких десятков 
фемтосекунд.

Лазерно-оптические эксперименты позволя
ют получить лишь время вибрационной релак
сации и не обеспечивают возможность исследо
вать ее механизмы. Одним из наиболее надеж
ных и полных источников информации о виб
рационной релаксации является ее молекуляр
но-динамическое моделирование. При этом, как 
в процессе самого моделирования, так и при 
анализе полученных результатов привлекается 
широкий ассортимент методов механики. На
пример, при изучении вибрационной релакса
ции азулена (С^Н^ )̂ в жидкостях бьшо проана
лизировано распределение потока энергии в 
растворителе по 48 колебательным модам и уста
новлено, что основная доля энерпш передается
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через наиболее низкочастотные моды [25,26]. Была 
также установлена важная роль внутримолекуляр
ного перераспределения энергии по модам, что 
обеспечило возможность введения понятия внут
ренней температуры молекулы. На более простой 
модели молекулы как «дьппащей сферы» бьию 
показано, что основная роль в передаче энергии от 
возбужденной молекулы к растворителю принад
лежит высокоэнергетичным ее столкновениям, 
каждый раз с одной из молекул растворителя [27]. 
Такие столкновения длятся 10 *̂ с и меньше. Ана
логичные выводы бы;ш получены и для более ре
альной двухатомной модели возбужденной моле
кулы, а также изучено влияние нелинейности меж
молекулярного взаимодействия на процесс вибра
ционной релаксации и роль колебательно-враща
тельного взаимодействия, которое можно объяс
нить в терминах центробежной и кориолисовой сил 
инерции [28].

Естественно, расширившиеся возможности 
компьютерного моделирования различных про
цессов не только не умаляют роли аналитичес
ких методов, но и дают дополните;п.ную инфор
мацию для развития последних. Например, ис
пользуя информацию о подавляющем вкладе в 
вибрационную релаксацию  двухчастичных 
столкновений, бьшо проведено решение задачи 
двух тел с учетом нетривиальных потенциалов 
межчастичного взаимодействия [29], когда в 
процессе вычислений удобно бьшо ввести мни
мое время.

В целом можно отметить, что компьютер
ное моделирование осуществляется на трех 
уровнях: микро-, мезо- и макроскотшческом. Им 
свойствеіпіы соответственно следующие харак
терные времена (10 '“-10 *, 10' -̂10"*, 10 * с и выше) 
и размеры ( 1 0 ' * ® - 1 0 10 * м и вьппе). Это 
деление весьма условно и существуют многие 
объекты, вариации характеристик которых пе
рекрывают все диапазоны (полимеры, белки, 
стекло, критические состояния и т.д.). В пасто- 
яіцее время разработано лшожество специали
зированных коммерческих программных ком
плексов для всех отмеченных вьппе уровней, а 
также такие проі-раммы общего назначения как 
Mathematica, Mathcad, Mathlab и др. Они по
зволяют исследователю и инженеру рещать чис
ленными методами задачи, которые еще каких- 
то 10 лет назад трудно бьшо плаішровать даже 
на перспективу.

В связи со сказанным необходимо думать об 
изменении акцентов при преподавании механи
ческих дисциплин. Акцент должен быть смещен 
на постановку задач и анализ получаемых ре- 
щений. Численные алгоритмы основаны, как 
правило, на теоремах о движении центра масс, 
об изменении кинетического момента и энер
гии. Во многих случаях привлекаются решения 
задач теории упругости или гидродинамики при

относительно простых граничных условиях. 
Здесь можно провести аналогию с вождением 
автомобиля. В первой половине прошлого века 
водитель должен был знать материальную 
часть, так как она была достаточно простой, но 
недостаточно надежной. В настоящее время 
двигатель на некоторых автомобилях располо
жен так, что он даже недоступен водителю.

Естественно, дилемма, до какого уровня необ
ходимо владеть математическим и предметным 
аппаратом, а когда нужно взять в руки счеты, лога
рифмическую линейку, калькулятор или сесть за 
дисплей компьютера, всегда стояла и «момент пе
реключения» не является некоторой универсаль
ной константой, а определяется имеющимися тех
ническими возможностями и резервами человечес
кого организма. В любом случае пути назад нет, и 
необходимо учебный процесс приводить в соответ
ствие с требованиями времени.
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ВОЗНИКНОВЕНИЕ ХАОСА ПРИ РАСПРОСТРАНЕНИИ 
ВОЛНОВЫХ ФРОНТОВ В НЕОДНОРОДНЫХ СРЕДАХ

Чигарев Ю.В., Беляцкая Л.Н.

Appearing o f chaos at an propagation o f waves in the determined heterogeneous media to invistigation 
in the general case yet it is not possible. The ray method allows to reduce partial differential equation to the 
ordinary nonlinear differential equations, to which investigation it is possible to apply methods o f  nonlinear 
dynamic o f systems. The closed systems o f  the equations describing geometry o f  rays, wave front and 
intensities o f waves o f jump o f stress fo r volume and surface waves in a heterogeneous elastic medium are 
obtained. Stochastization o f rays causes a chaotization o f parameters o f interior geometry o f wave surfaces
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