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ВЗАЄМОДІЇ МІЖ АТОМАМИ І ЇХ ВПЛИВ НА ФІЗИЧНІ ВЛАСТИВОСТІ 

МАТЕРІАЛІВ У НАНОТЕХНОЛОГІЯХ 

 

Шаповал Наталя Олександрівна 
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м. Миколаїв, Україна 

 

Анотація: У даній роботі досліджуються методи і моделі для вивчення 

фізичних властивостей матеріалів на наноуровні, зокрема метод молекулярної 

динаміки. Аналізується вплив парних взаємодій атомів і далеко діючих сил на 

міцнісні та теплофізичні характеристики матеріалів. Також розглядається 

взаємозв'язок між фононами і фотонами, які відповідають за різні фізичні 

явища: фонони – за теплоємність і теплопровідність, фотони – за спектр 

електромагнітного випромінювання. Описується залежність енергії і кількості 

фононів та фотонів від температури, що дозволяє краще розуміти їхню роль у 

фізичних процесах на наноуровні. 

Ключові слова: наноуровень, міжатомні взаємодії, теплофізичні 

властивості, електромагнітні поля, фонони, фотони, нанотехнології, міцність 

матеріалів. 

 

При дослідженні фізичних властивостей матеріалів на нанорівні 

використовуються різні методи і моделі для аналізу їх міцних і теплофізичних 

характеристик [1]. Один з найбільш поширених підходів — метод молекулярної 

динаміки, що ґрунтується на взаємодії пар атомів матеріалу, припускаючи, що ці 

сили мають далекодіючий характер. Іншими словами, ці взаємодії (притягання 

та відштовхування) можуть виявлятися ефективними на відстанях, що 

перевищують міжатомну відстань r0, де r0 = 1, 2, 3 … N. В принципі, будь-яке 

фізичне поле може поширюватися на нескінченність, але його величина 

зменшується обернено пропорційно віддаленню. На значній відстані величина 
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цього поля практично зведеться до нуля. Припустимо, що збурення передається 

електромагнітним полем, яке може поширюватися зі швидкістю світла                 

c = 3∙10
8
 м/с. Тоді збурення близького атома (час перехідного процесу) дійде за 

час c
c

r
tпер

18

8

10
0 10

103

10845?2 






 , а для того, щоб атом пройшов цю відстань, при 

максимальній силі взаємодії, йому знадобиться час 

c
a

mr
t 1530

1910

2310
0 1046,11014,3

10668,01034,1

1010845,2

2

2 















. 

Для зрозуміння цих протиріч необхідно враховувати, що міжатомний 

простір, або вакуум, містить поле віртуальних частинок з електричним зарядом, 

віртуальною масою і енергією при температурі абсолютного нуля (T = 0 K). Це 

поле підживлює енергією електромагнітні та гравітаційні хвилі під час їх 

поширення в цьому просторі. 

Віртуальні частинки не можуть з'являтися в будь-якій точці простору до 

того моменту, поки флуктуація енергії ∆W не досягне певного порогового 

значення за певний проміжок часу ∆t. Це означає, що час народження будь-якої 

віртуальної частинки повинен бути більшим за ∆t. 

Таким чином, в статті вводиться концепція віртуальності, яка пояснює, що 

ці частинки існують у вигляді флуктуацій енергії вакууму, що підтримують 

електромагнітні та гравітаційні поля в цьому просторі. 

Згідно з Ейнштейном, сплеск енергії в даній точці простору може 

породити частинку з масою 140

22
10669,0  





 t

ct

h

c

W
m . Проте ця маса є 

віртуальною в проміжку часу tt  0 . Якщо за цей проміжок часу флуктуація 

енергії ∆W звернеться до нуля, дана маса зникне, не встигнувши з'явитися. 

Подібне відбувається при народженні фотонів і фононів [2]. Слід зазначити, що 

фонони і фотони є суттю одного і того ж фізичного явища. У квантовій фізиці за 

допомогою фононів пояснюється поняття теплоємності, а за допомогою фотонів 

явище теплового випромінювання. Враховуючи те, що теплоємність є функцією 

температури  Tfс  , тоді і енергія фононів повинна залежати від температури. 
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Якщо прийняти за квант теплової енергії фонона енергію TkБфн  ,                            

де kБ – постійна Больцмана. З цього випливає, що число фононів пропорційне 

температурі Т. Тоді кількість фононів в тепловому випромінюванні, при даній 

частоті ωi та Т = const буде  

 
Тk

Т
N

Б

і
фні 


,

,      (1) 

з іншого боку число фотонів частотою ωi буде 

 

i

і
фн

h

Т
N

і 

 ,
       (2) 

Згідно з теорією Планка, енергія всіх фотонів, що беруть участь в 

тепловому випромінюванні, при температурі Т = 1 К, буде  
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,    (3) 

де  T,maxmax   і  Tmax  - функції температури [3]. 

Враховуючи квантову теорію, число фотонів у фононі частотою ωi, буде  
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  (4) 

З чого випливає, що фонони і фотони є суттю електромагнітного поля. 

Тоді не зрозуміло, чому фонони відповідають за теплоємність і 

теплопровідність, а фотони відповідають за спектр випромінювання 

електромагнітної енергії. З виразу (4) випливає, що в одному фононі частот ωi 

міститься від 0 до i

0

64,2  , де 10
0

 , тобто порядку кількох десятків.  

Однак, якщо за квант енергії фонона прийняти енергію теплового 

випромінювання, відповідного температурі Т = 1 К, тоді фонони не будуть 

залежати від частоти i

0

  
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де 
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Т , а x = 2,83. 

З виразу (5) видно, що у безрозмірному вигляді кфн

0

  не залежить від 

температури, тому що x = const.  

Тоді фонони не залежать від частоти коливань фотонів, а їх кількість 

пропорційна четвертому ступеню температури  
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.  (6) 

Виходить, що фонони і фотони мають одну і ту ж частоту ωi і при цій 

частоті співвідношення фононів і фотонів залежить від постійної і частоти ωi. І 

відрізняються всього на один порядок 26,4, при 10
0

 . Це наводить на думку, 

що ці поняття є суттю одного і того ж фізичного явища і природи.  

Якщо за квант фонона прийняти енергію теплового випромінювання при 

температурі Т = 1 К  
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Тоді фонони не будуть залежати від частоти коливань фотонів, а їх 

кількість буде пропорційна четвертому ступеню 
К

T

1

4

, і тоді в одному фононі буде 

міститися кількість фотонів частотою ωi пропорційних   2Tconst i  , тобто 

квадрату температури і має дотримуватися r речовини. 

Отримані результати відповідають основним положенням квантової теорії 

теплового випромінювання. Запропонована методика дозволяє встановити 

зв'язок між квантами, які відповідають за перенесення теплової енергії при 

теплопровідності, та фізичним поняттям теплоємності тіла в структурній 

одиниці. Цей зв'язок в свою чергу допомагає розуміти природу фізичних явищ у 
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вивченні твердих тіл. Подальші дослідження в цьому напрямку є важливими 

для розширення нашого розуміння фізичних властивостей матеріалів і розвитку 

нових технологій на основі наноматеріалів. 
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