
Секция J
Решение прикладных задач материаловедения на базе математического и

компьютерного моделирования

с определением доверительных интервалов для них. После состав­
ления уравнения регрессии производится проверка адекватности 
полученной модели, для чего сравниваются экспериментальные и 
расчетные значения исследуемой функции. Полученное уравнение 
регрессии может быть составлено как с кодированными, так и с на­
туральными значениями факторов. В программе реализована воз­
можность нахождения экстремумов функции. Нахождение мини­
мума и максимума реализуется методом прямого перебора значе­
ний функции в пределах плана эксперимента.

На этапе анализа полученной модели особую важность 
приобретает форма ее представления. Если количество факторов 
равно двум или трем, то самой наглядной формой представления 
полученных данных будет форма трехмерного графика или графи­
ка линий уровня. Полученная программа используется при разра­
ботке композиционных материалов для изготовления изолирую­
щих и амортизирующих деталей рельсовых скреплений.
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Семейство кристаллов, изоморфных дигидрофосфату калия 
К.Н2РО4 (KDP), обладает кристаллографической симметрией 42m 
в высокосимметричной фазе и симметрией mm2 в низкосиммет­
ричной фазе. Фазовый переход 42m - mm2 может быть описан 
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одним параметром порядка Q, отождествляемым с компонентой 
вектора спонтанной диэлектрической поляризации, ориентирован­
ной вдоль полярной кристаллографической оси. Термодинамиче­
ский потенциал, учитывающий изменение энергии при упругой 
деформации и построенный с учетом требования инвариантности 
относительно операций симметрии кристаллографической груп­
пы 42/и, имеет вид

F , (1)
+ “ + ^12UIW2 + W2 )+ ^-44(^4 М5 )+ 2~ ^12)^6

где a = ат(Т-ТС).Т,- точка фазового перехода; llv - компонен­
ты тензора деформаций (у = 1,2,..,6), С - тензор упругих жестко­
стей. Исходя из (1), находим равновесное значение параметра по­
рядка:

в высокосимметричной фазе
Go=0; (2)

в низкосимметричной фазе
аЧМ1. <з)

где
„Г 1 1 „ (С„В-С„А)

{/3 + 4AM + 2BN j (Сн+С12)С33-2С’3

N = Чв + гмс^)
с»

Для оценки флуктуационных отклонений 5Q параметра
Q от его равновесного значения Qo воспользуемся уравнением 
Ландау-Халатникова, представив при этом величину (dF/cQ)& 
виде
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При этом мы предполагаем, что флуктуации параметра по­
рядка следует за осцилляциями внешнего воздействия. Поэтому 
если в рассматриваемом случае исследуемый кристалл находится в 
поле упругой волны частоты /2 , то 8Q ~ ехр(7/20. Тогда с уче­
том (4) находим, что при Т <ТС 

(iLF2 + .2

откуда
0о

(5)

(6)

где

«1 = a2 = - , «3 = - -, а4 = а5 = а6 = 0, (7)

Р - (i£lL + 2М )= 2М (1 + К1т),

то жг ~ ~ вРемя Релаксации’ определяемое по формуле

L = L

Теперь подставим выражения Q-Qo+ SQ и u = uQ+du 
в исходный термодинамический потенциал (1) и выделим в полу­
ченном выражении набор слагаемых, образующих сумму вида

F,
IJ 

где
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8С^С^ДдСу.
С учетом (6), (7) имеем:

PQl +200 + 8u2)+B<5u3)

Поскольку при i = 4,5,6 а, = 0, приходим к выводу, что в 
результате фазового перехода дополнительные («аномальные») 
приращения приобретают только компоненты Су, где i,j = 1,2,3 . 
При этом в силу кристаллографических особенностей структуры 
кристаллов семейства KDP

4СЦ = ДС22 = ЛС12; ЛСІЗ = ДС23.
Имеем:

__2А2$ + 2іПт)
"" ^І + іПг)2 ’

2АВ(і + 2іПт) _ 2В2(і + 2іЯт)
13 ■ Х1+^)2 33 - ’

JC44 =JC66 =0.

При T —> Тс время релаксации г —> со, вследствие чего 

аномальные приращения 4СП, ДС12, ДС22, ЛС13, ДС23 и ЛС33 
по мере приближения к точке Те убывает до нуля. В то же время 

компоненты тензора упругих жесткостей С44 и С66 в области фа­
зового перехода вообще не претерпевают никаких изменений.
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