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РАСЧЕТ ТЕПЛОЕМКОСТИ И СРЕДНЕКВАДРАТИЧНЫХ 
СМЕЩЕНИЙ ПО ФОНОННЫМ СПЕКТРАМ ДЛЯ КРИСТАЛЛОВ 
С ОЦК И ГЦК РЕШЕТКОЙ 

Β.E. Холодовский, И.О. Мачихина, Е.А. Кульченков 

Исследуется динамика моноатомных кубических кристаллических ре­
шеток под воздействием межатомных сил, имеющих ван-дер-ваальсовскую 
природу. В адиабатическом приближении получена и решена система урав­
нений, описывающая колебания моноатомных ОЦК и ГЦК решеток, реали­
зован принцип длинных волн, что позволило выразить силовые константы 
динамической модели через упругие константы рассматриваемого вещества 
и произвести расчеты фононных спектров, температурных зависимостей 
теплоемкости и среднеквадратичных смещений для некоторых кристаллов 
с ОЦК и ГЦК решеткой. 
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Введение 

Как известно, динамические процессы, происходящие в веществе, так или иначе определя­
ются тем, каким образом взаимодействуют между собой отдельные атомы. 

В настоящее время существуют два подхода к построению количественного описания меха­
низма межатомного взаимодействия, позволяющего построить динамическую модель и произве­
сти необходимые расчеты - первопринципный и полуэмпирический. Первый основан на опреде­
лении волновых функций электронов в кристалле и последующем решении уравнения Шредин-
гера для системы электронов и ядер (или ионных остовов) всего кристалла. Однако решение по­
добной задачи осложняется наличием огромного числа взаимодействующих частиц и практиче­
ски невозможно без каких-либо упрощений и привлечения эмпирических поправок или свобод­
ных параметров. Все это так или иначе приводит к исчезновению самой сути первопринципного 
подхода. Полуэмпирический подход имеет ряд возможностей для своей реализации и тем самым 
сохраняет свою актуальность по сей день. При его использовании важно определить механизм 
межатомного взаимодействия таким образом, чтобы, во-первых, построенная на его основе ди­
намическая модель не приводила к сверхсложным расчетам, а ее выводы давали достаточно хо­
рошее совпадение с экспериментом, и, во-вторых, не исключалась возможность расчета парамет­
ров модели из первых принципов. 

Настоящая работа представляет собой продолжение исследований, начатых в [1] и [2], где 
была построена динамическая модель для ОЦК и ГЦК кристаллических решеток, использующая 
силы межатомного взаимодействия, имеющие ван-дер-ваальсовскую природу, и произведены 
расчеты дисперсионных кривых и фононных спектров для ряда элементов 1-5 групп таблицы 
Д.И. Менделеева без каких бы то ни было подгоночных параметров. 

Согласно принципам, сформулированным в этих работах, атом кристалла рассматривается 
как структуризованный объект, состоящий из ионного остова и электронов на внешних оболоч­
ках. Считается, что остов колеблется как единое целое, а колебания электронов на внешних обо­
лочках сводятся к колебаниям их центра заряда. Положение центра заряда внешних электронных 
оболочек (в.э.о.) атома А определяется взаимным расположением его остова и остовов его сосе­
дей, находящихся на первой и второй координационных сферах, и не обязано совпадать с поло­
жением остова атома А. В результате внутри атома наводится дипольный момент, действующий 
с некоторой силой на его остов. На остов атома действует сила, вызванная излучением диполей 
остальных атомов решетки, которая, изменяя положение центра заряда в.э.о., наводит в атоме А 
дополнительный дипольный момент, частично экранирующий эту силу. Атом А, представляю­
щий собой динамический диполь, излучает электромагнитную энергию, которую можно рас­
сматривать как работу силы реакции на его излучение. Как показано в [3], в первом приближении 
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сила реакции пропорциональна плечу диполя. В состоянии термодинамического равновесия на 
любом временном промежутке средняя энергия, поглощаемая атомом, совпадает со средней 
энергией, излучаемой им. Данное условие будет выполнено, если считать, что внешняя, частично 
экранированная, кулоновская сила уравновешивается силой реакции. Тогда движение остова 
атома будет происходить лишь под действием силы внутреннего диполя, наведенного соседними 
атомами и имеющего квантово-механическую природу своего возникновения. 

В настоящей работе получено и решено уравнение динамики для ГЦК решетки с учетом 
фактора её плотной упаковки и малого порядка симметрии относительно оси вращения в направ­
лении [110]. В отличие от работ [1,2], здесь считается, что перекрытие электронных оболочек 
возможно лишь между атомами, лежащими друг относительно друга на первой координационной 
сфере, при этом степени перекрытия электронных оболочек при тангенциальных перемещениях 
атомов в направлении [100] и [110] отличаются друг от друга. С использованием принципа длин­
ных волн определены силовые константы динамической модели и произведены расчеты фонон-
ных спектров, а также температурных зависимостей теплоемкости и среднеквадратичных смеще­
ний. Используя результаты работ [1, 2], также рассчитаны температурные зависимости теплоем­
кости и среднеквадратичных смещений для некоторых элементов с ОЦК решеткой. 

1. Уравнение динамики ГЦК решетки 
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На рис. 1-10 приведены фононные спектры для А1 и Си при 4 К, температурные зависимо­
сти теплоемкости и среднеквадратичных смещений для этих же элементов и для Na и V при 
температуре 78 К, исходные данные для расчета которых взяты из работы [2]. Сравнение полу­
ченных кривых с экспериментальными данными из [6], [7], как это видно из приведенных ри­
сунков, показывает хорошее соответствие теоретических кривых экспериментальным данным 
(экспериментальные данные нанесены точками). 
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CALCULATION OF HEAT CAPACITY AND MEAN-SQUARE DEVIATIONS 
ON PHONON SPECTRA FOR CRYSTALS WITH BCC AND FCC LATTICES 

The paper considers the dynamics of monatomic cubic crystal lattices under the influence of the in­
teratomic forces of Van der Waals nature. Using the adiabatic approximation, the authors received and 
solved a system of equations describing vibrations of monatomic bcc and fee lattices, realized the long­
wave principle, which allowed to express the force constants of the dynamical model in terms of elastic 
constants of a given substance and to calculate phonon spectra and temperature dependences of heat ca­
pacity and mean-square deviations for some crystals with bcc and fee lattices. 

Keywords: dynamic model, dipole, crystal lattice, elastic constants, phonon spectrum, heat capac­
ity, mean-square deviation. 
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