
Расчет давления и атомных 
напряжений в МД 



Давление в МД. Теорема вириала 1

0

- полная сила на частицу i



Давление в МД. Теорема вириала 2



Давление в МД. Теорема вириала 3



Давление в МД. Теорема вириала 4



Упругие деформации и напряжения

- поле упругих смещений

- тензор деформации

- закон Гука



Атомные напряжения - определение

- потенциальная энергия 

- средние напряжения 

- напряжения в узле i



Атомные напряжения для парных потенциалов



Примеры расчета атомных напряжений. 
Напряжения в нанокристалле


