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Структура и динамические процессы. Практически все наблюдаемые нами  реальные 
процессы протекают в открытых системах, находящихся вдали от состояния 
термодинамического равновесия. Структуру системы составляют структурно-кинематические 
элементы, связанные непосредственно с внутренними параметрами и объединенные 
определенной закономерностью. Ввод нового компонента в систему неминуемо приводит к 
исключению тех степеней свободы, которые не отвечают упорядочивающему закону или 
взаимодействию между  другими ее компонентами.  

В традиционных подходах моделирование рассматривалось как метод решения 
узкоспецифичных задач, не используемый для решения реальных проблем, считавшихся более 
важными. С точки зрения синергетики [1], последние как раз и представляют собой 
тривиальный случай описательных теорий, в то время как модельный метод несет в себе 
глубокий философский смысл, новое мировоззрение. Метод компьютерного моделирования 
достаточно хорошо воспроизводит нелинейный характер природных процессов, оказавшихся 
вне поля зрения классической физики. При построении компьютерной модели обязательным 
условием является включение элементов, учитывающих диффузию, т.е. диссипативный 
механизм рассеяния энергии, факторов затухания флуктуаций различных  
микронеоднородностей (дисперсии, гидродинамики и др. явлений, приводящих к возрастанию 
энтропии)[2.3], благодаря чему создаются условия для выхода на микроуровень развития 
флуктуаций и отслеживается их воздействие на  состояние всей системы. Компьютерные 
модели охватывают  многочисленные явления возникновения, самоорганизации и эволюции 
структур от  процессов протекающих в ходе  химических реакций, до изменений  связанных с 
развитием галактических систем и биологических сред.  

Аттракторы. Попытки компьютерного моделирования с очевидностью показали  
существование предпочтительных путей самоорганизации, которые реализуются образованием 
адекватных среде структур, называемых аттракторами. Аттракторы являются конечными 
(промежуточными) целями к которым со временем эволюционируют неравновесные состояния 
системы. Новая наука пишет сценарии и правила компьютерных моделей коэволюции 
различных структур, связанных с иерархией сред и определенными “целями” – аттракторами… 
Среды могут иметь разные исходные параметры и при включении диссипации, сила, с которой 
связана энергия, включает механизм направляющий систему по асимптоте в область действия 
аттракторов, выступающих в роли символов “Будущего” и оказывающих преобладающее 
влияние по отношению к причинно-следственным силам “Прошлого”.  

В молекулярно-динамических моделях переход к новому  состоянию включает этап 
перевода системы от аттрактора с устойчивым состоянием, в состояние с хаотичным 
аттрактором с развитием диссипативных процессов (нагрев, деформация). Хаотические 
аттракторы имеют характеристики, определяемые  по действующим в динамической системе 
силам – конвергентным, направляющих к аттрактору или дивергентным, приводящих к  
разбиению траекторий вблизи поверхности аттрактора [4]. При этом важна не величина 
воздействия, при заданной структуре и энергии, а согласованность воздействия с конкретными 
стадиями развития (эволюции) структуры и разными энергетическими законами. Именно 
моделированием динамических процессов современная физика преодолевает кризис 
классического подхода, фокусировавшего свое внимание на статике, изолированности систем, 
обратимости протекающих в них изменений.  

Динамические модели. Изменение и взаимодействие являются важнейшими 
фундаментальными свойствами исследуемых объектов, которые, в свою очередь, являются 
элементами постоянно протекающих “созидательных” и “разрушительных” процессов сложных 
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динамических систем (теория хаоса, бифуркаций-ветвлений, катастроф, фрактальная 
геометрия). 

Динамическое пространство организуется, следуя общей идее И. Пригожина [1,4], как 
последовательность состояний возникающих структур с учетом оператора времени, который 
регистрирует переход одного состояния в другое (оператор перехода). 

При известном законе эволюции между временами tn  и tn+1 можно описать динамику 
системы, определяя состояние системы как Xn  в момент t  и вводя, оператор F, переводящий 
ее в состояние  Xn+1 c образованием итерационной последовательности вида  

F[X]→ F[F[X]] →… 
Так что состояние Xn+1 в момент tn+1  будет определяться действием оператора F на 

предыдущее состояние Xn, то есть, 
 Xn+1 = F [Xn]. 
Условие стационарности для динамической модели в таком случае определяется 

выражением  
Xn = F [Xn],  
то есть оператор F переводит все компоненты системы сами в себя, сохраняя их 

неподвижными. Движение модели к стационарному состоянию  Xс выражается разностным 
уравнением вида  
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Таким образом, осуществляется воспроизведение системы самое себя. При 

моделировании нестационарных состояний системы оператор F нелинеен. Вся совокупность 
состояний системы, образует фазовое пространство Ψ(X), и если в нем существуют области 
стационарных состояний ХС  (к примеру, отвечающие глобальным или локальным минимумам 
потенциальной энергии таких неравновесных систем как стекла), то система будет стремиться к 
достижению этих областей, переходя в состояние квастационарности. 

Можно сказать, что существование таких областей порождено аттракторами. Если в 
результате возрастания амплитуды  возмущающих флуктуаций (температуры, плотности) 
система может покинуть занимаемую в фазовом пространстве Ψ(X)  область неподвижности, 
попадая в поле действия более сильного аттрактора, то это и будет означать 
квазистационарность или неустойчивость этого  стационарного состояния (на чем основаны все 
процессы термо-  и термомагнитной обработки метглассов).  

Фракталы. Наблюдая за ростом кристаллических зародышей  при МД - моделировании 
можно заметить, что упорядочение распространяется не единым фронтом, а ветвлениями, 
напоминающими в каком-то роде дендритный рост. Вновь появляющиеся элементы растущей 
«фазы» геометрически повторяют уже существующие образования. Кластеры с 
дендритообразной структурой, элементы которой подобны целым кластерам, могут быть 
отнесены к фрактальным структурам [6,7]. Ввиду того, что построенный по случайному закону 
фрактальный кластер обладает свойствами самоподобия по  отношению к составляющим 
частям, его необходимо рассматривать статистически. Метод молекулярной динамики основан 
на приближении самоподобия структур базовой ячейки ко всей моделируемой системе и 
тождестве их характеристик, т.е. фрактальные свойства постулируются априорно. Методы 
фрактальной геометрии, в отличие от кристаллографии, позволяют вести исследование 
разупорядоченных структур при соблюдении  условия  повторяемости элементов. Общей 
характеристикой фрактальных структур является то, что они формируются вдали от 
термодинамического равновесия, т.е. это диссипативные структуры, возникающие при высоких 
потоках энергии. Более того, согласно фундаментальной теореме Рамсея любая сколь угодно 
разупорядоченная конфигурация из множества элементов (N→∞) обязательно должна 



  
обладать свойствами высокоупорядоченной структуры, то есть представлять собой 
мультифрактал конечного числа вложенных друг в друга структурных элементов.  

Наиболее результативными оказались  фрактальный анализ и синергетический подход 
при рассмотрении материалов, обладающих самоподобией размерности золотого сечения  - 
квазикристаллов и фуллеренов. Пример дальнего порядка в отсутствии трансляционной 
симметрии – паркеты Пенроуза, упаковки Маккея,  икосаэдрические сборки с разворотом 
смежных треугольников, контактирующих икосаэдров на 180° и образованием зазоров – 
октаэдрических полостей. 

С точки зрения математики квазикристаллический структурный мотив создается при 
допущении разбиения пространства плоскостями с иррациональными значениями координат. С 
заменой их на рациональные значения объект вновь становится кристаллическим, обретая 
свойство трансляционной инвариантности. Формирование структур высокой степени 
неравновесности (V и VI порядка – структуры максимального напряжения) аморфных сплавов, 
квазикристаллов, фуллеренов представляет собой диссипативный процесс высоких энергий, 
включая термоактивируемую диффузию и образование мезофаз. Именно интенсивные 
диффузионные потоки с внутренними источниками, как результат  локальных перестроек, 
определяют общую нелинейность таких процессов.  

Процессы самоорганизации квазинеравновесных, диссипативных структур протекают 
через кризисные точки бифуркации (альтернативы: в металлах – кристалл, квазикристалл, 
метгласс;  в углеродных системах - графит, алмаз, фуллерен, стеклографит или аморфный 
углерод [2,8] ). 

Наиболее наглядно течение процессов самоорганизации можно  проиллюстрировать 
двумя примерами –  насыщение водородом аморфных сплавов типа Finemet 
(Fe78Nb73Cu1B4Si13,3) и механическая деформация сплавов Ni-Ti. Эти воздействия приводят к 
потере  материалами первоначальной формы, при этом  лента Finemet превращается в 
лишенную каких-либо упругих свойств, легко деформируемую полоску. В случае сплава Finemet 
восстановление первоначальной структуры, а также упругих свойств происходит в течение 
последующих нескольких суток по мере дегидрогенизации. Как в случае сплавов Ni-Ti процесс 
восстановления первоначальной структуры и свойств может быть термически активирован, чем 
выше температура, тем быстрее реализация эффекта памяти формы. Оба описанных процесса 
еще плохо изучены и пока не вполне ясен механизм структурной памяти в рассмотренных 
сплавах. Уровни хранения информации о первоначальных свойствах, структуре, форме пока не 
определен. 

Еще более сложные процессы самоорганизации наблюдаются в макромолекулах 
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.
С

.
С

.
С

.
С −=−=−  Однако, с помощью молекулярно-динамического моделирования 

удается  частично выделить основные механизмы структурообразования. К простейшим 
пространственным формам диссипативных структур, возникающих в точках бифуркаций, можно 
отнести образование гексагональных структур. В случае двумерной модели атомов твердых 
сфер (шаров), при обычном механическом встряхивании или компьютерном моделировании  
система приходит к образованию почти идеальной гексагональной решетки в плоскости с 
координацией 6. При модификации модели введением более сложных взаимодействий в 
потенциал молекулярных цепочек появляется эффект полимеризации: зарождение процесса 
самоорганизации начинается со свободных концов взаимодействующих цепочек приводящего 
вначале к формированию  зигзагообразных структур, впоследствии организующихся в сильно 
искаженную  кристаллическую решетку из пяти - шестичленных ячеек-колец  (образование 
аморфной или частично кристаллической структуры). Движущей силой процесса в этих 
условиях  является стремление системы к минимуму производства энтропии. В соответствии с 
теоремой Климонтовича переход через критические значения «управляющих параметров» 
связан со скачкообразным уменьшением нормированных на средние значения кинетической 
энергии энтропии и производства энтропии. 

Более высокая степень организации структуры, формулируется как  процесс 
самоорганизации, который  приводит к усложнению  структуры и возрастанию со временем 
отношения свободной энергии F и объему V. 

d(F/V)/dt >0 



  
Таким образом, эволюционный переход структуры системы  (материала) включает 

стадии «организации-самоорганизации» и снова организации со сменой «аттрактора-
мотиватора» в точках бифуркации. 

Приведенный пример сплавов, обладающих памятью формы (γ−α мартенситные 
превращения) и невысокой степенью неравновесности (II) может рассматриваться с точки 
зрения деформационного превращения с «запаздыванием» термовременных координат в 
отличие от простой упругости. На языке деффектов, условие термовременной обратимости 
деформации реализуется при сохранении когерентности процесса границ двойникования и 
формирования мартенситной структуры с более низкой симметрией кристаллической решетки, 
т.е. осуществляется переход к более высокому энергетическому минимуму путем диссипации 
деформационных энергий. 

Таким образом, эволюция, включающая стадии организации, самоорганизации в 
сочетании с диссипацией энергии и повышения информативного содержания осуществляется  
по восходящей с ростом плотности энергетических потоков в системе. В  этом проявляется 
корреляция достигнутого эволюционного уровня, его информативности и эффективности 
локализации различных источников как извне, так и в самой системе [5]. 

 Для трехмерной компьютерной модели взаимодействующих цепочек возможны варианты, 
когда цепочки, объединяясь, будут образовывать глобулы или геликоидальные спиральные 
структуры при исходных линейных цепях. Модификацией потенциалов взаимодействия можно 
добиться самоорганизации цепочек даже с образованием правильной спирали введением 
корреляции в  виде слабого взаимодействия типа Ван-дер-Ваальса между атомами с номерами 
Ni и Ni+M (M: 3,4,5).  

Что же показывает изложенный выше простой пример? Наблюдаемое внешне развитие 
процесса обусловлено закономерностью, заложенной в потенциалах взаимодействия, каковая 
представляет собой некий информационный уровень, определяющий тот или иной ход 
процесса. Для рассмотренной системы атомов углерода информационными носителями 
процессов структурообразования и самоорганизации выступают сами атомы. Для понимания 
свойств атомов и процессов, протекающих в них необходимо выявление следующего 
информационного уровня, формирование которого через потенциалы взаимодействия в 
конечном итоге определяет конкретный тип аттрактора.  

Таким образом, вся Вселенная может быть представлена как иерархия реальностей, 
каждая из которых обладает собственным информационным уровнем, свойства которых 
определяются характером взаимодействия с породившей их средой и действием операторов-
аттракторов (мотиваторов).  
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