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Предлагается способ анализа пространственного расположения атомов в 
моделях жидкости, основанный на исследовании топологии межатомного 
пространства – системы симплициальных полостей. Взаимное расположе-
ние полостей легче поддается анализу, чем сетки Вороного и Делоне, ис-
пользующиеся для описания расположения самих атомов. Получено каче-
ственное и количественное описание изменений, происходящих в структуре 
моделей расплавов Hg, Ga, Cs при повышении температуры. Проведено 
сравнение предложенного метода с традиционным статистико-геомет-
рическим методом анализа моделей, методом Вороного–Делоне. 

 
 

В настоящее время изучению неупорядоченных веществ уделяется существенно больше 
внимания, чем раньше. С одной стороны это связано с отсутствием достаточно полной теории в 
этой области, в отличие от обладающих трансляционной симметрией систем, а с другой сторо-
ны – все большей технологической востребованностью неупорядоченных материалов. До недав-
него времени было возможно только построение качественных моделей, но значительное увели-
чение вычислительной мощности современных компьютеров открыло возможности получения 
количественных результатов методами численного моделирования. 

Для однокомпонентных жидкостей существуют методы восстанавливающие расположение 
атомов: молекулярная динамика и Монте-Карло, а так же более современные численные методы: 
метод Шоммерса [1] и обратного Монте-Карло [2]. Причем методы обратного Монте-Карло и 
Шоммерса позволяют получать модели, функции радиального распределения которых заведомо 
соответствуют экспериментальным. Трудности численного анализа моделей связаны с тем, что 
объем информации, полученной после определения координат атомов, существенно больше, чем 
содержится в исходных данных дифракционного эксперимента. Поэтому возникает необходи-
мость развития компьютерных методов статистико-геометрического анализа. Одним из возмож-
ных подходов являются метод Вороного–Делоне [3]. В этом методе формируется система много-
гранников Вороного (МВ), покрывающих всю модель, или дуальная к ней система симплексов 
Делоне (СД). Многогранник Вороного – область пространства, находящаяся ближе к одному из 
атомов, чем к остальным. МВ полностью заполняют пространство и несут информацию о ло-
кальной пространственной конфигурации, характерной для каждого отдельного атома. Соединив 
атомы, являющиеся геометрическими соседями в разбиении Вороного, можно получить сим-
плексы Делоне, которые формируют сетку Делоне. Разбиение пространства на МВ или СД суще-
ствует и однозначно для большого класса систем, что определило использование этого метода 
для объектов, не обладающих симметрией. 

Предлагавшиеся ранее методы анализа разбиения Вороного или Делоне основаны на изуче-
нии статистических закономерностей форм и размеров получающихся областей. Изучалась ста-
тистика объема, площадей граней, числа граней, числа ребер на гранях многогранников Вороно-
го [3] и тетраэдричность, октаэдричность [4], совершенность [5] симплексов Делоне. Очевидно, 
что статистический анализ разбиения Вороного затруднен большим разнообразием метрических 
параметров и широким диапазоном изменения топологических. В случае сетки Делоне изучение 
ее топологических свойств осложняется тем, что число выходящих из одного узла ребер может 
достигать 15–20. 

Недавние работы [6, 7] по изучению геометрических характеристик неупорядоченных моде-
лей показали, что конфигурация межатомного пространства более чувствительна к неоднородно-
стям атомной структуры, чем к положению самих атомов, т.е. модели, имеющие схожие функции 
радиального распределения атомов можно различить, если провести исследование межатомного 
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Заключение 
В этой статье предложен метод анализа моделей атомного строения веществ на основе ис-

следования параметров межатомного пространства. Метод разделяет масштабные (однородные) 
изменения и изменения, происходящие во взаимном расположении атомов, что позволяет ис-
пользовать его для сравнения структур одноатомных жидкостей различной природы при различ-
ных термодинамических условиях. Небольшое число параметров, использующихся для описания 
модели, позволяет сравнивать модели не только качественно, как в методах предлагавшихся ра-
нее, но и количественно. Структуры различных веществ оказывается возможным сравнивать по 
степени их «рыхлости» при помощи параметра n, предложенного в этой работе. Анализ иссле-
дуемых моделей позволил выявить общий механизм изменения структуры расплавов и указать 
диапазоны температур, в которых происходит качественное изменение структуры. 

 
Работа выполнена при поддержке грантов 04-02-96013-р2004урал_а, 03-03-32368-а. 
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