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ВПЛИВ МІЖАТОМНИХ ВЗАЄМОДІЙ НА ФІЗИЧНІ 

ВЛАСТИВОСТІ МАТЕРІАЛІВ НА НАНОУРОВНІ 
 

Анотація. У даній роботі розглядаються методи і моделі, що використо-
вуються для вивчення фізичних властивостей матеріалів на наноуровні, 
зокрема, метод молекулярної динаміки. В статті досліджується, як парна 
взаємодія атомів і припущення про далеко діючі сили впливають на міцнісні 
та теплофізичні властивості матеріалів. Особлива увага приділяється аналізу 
поширення збурень через електромагнітне поле і віртуальні частинки, що 
заповнюють міжатомний простір. 

Розглядаються теоретичні аспекти впливу електромагнітних і гравіта-
ційних полів на матеріали, а також взаємодія цих полів з віртуальними 
частинками при температурі абсолютного нуля. Показано, що збурення в 
структурній одиниці речовини не можуть поширюватися зі швидкістю світла, 
оскільки на них впливає поле, створене атомами. 

У дослідженні також висвітлюється зв'язок між фононами та фотонами, 
які є суттю одного і того ж фізичного явища, але відповідають за різні аспекти: 
фонони – за теплоємність і теплопровідність, а фотони – за спектр 
випромінювання електромагнітної енергії. Описується залежність енергії і 
кількості фононів та фотонів від температури, що дозволяє глибше зрозуміти 
їхню роль у фізичних процесах на наноуровні. 

Результати дослідження дозволяють глибше зрозуміти природу між-
атомних взаємодій на нанорівні та їхній вплив на фізичні властивості 
матеріалів. Це відкриває нові перспективи для розробки матеріалів з поліпше-
ними характеристиками, що можуть бути використані в різних галузях науки 
і техніки, включаючи нанотехнології, електроніку та матеріалознавство. 

Ключові слова: наноуровень, молекулярна динаміка, міжатомні взаємо-
дії, теплофізичні властивості, електромагнітні поля, віртуальні частинки, 
фонони, фотони, теплопровідність, теплоємність, нанотехнології,  міцність 
матеріалів. 
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THE IMPACT OF INTERATOMIC INTERACTIONS ON THE 
PHYSICAL PROPERTIES OF MATERIALS AT THE NANOSCALE 

 
Abstract. This paper examines the methods and models used to study the 

physical properties of materials at the nanoscale, particularly the molecular 
dynamics method. The paper investigates how the pairwise interaction of atoms and 
the assumption of long-range forces affect the strength and thermophysical 
properties of materials. Special attention is paid to the analysis of the propagation of 
disturbances through the electromagnetic field and virtual particles that fill the 
interatomic space. 

The theoretical aspects of the influence of electromagnetic and gravitational 
fields on materials are considered, as well as the interaction of these fields with 
virtual particles at absolute zero temperature. It is shown that disturbances in the 
structural unit of matter cannot propagate at the speed of light because they are 
influenced by the field created by the atoms. 

The study also highlights the relationship between phonons and photons, 
which are the essence of the same physical phenomenon but are responsible for 
different aspects: phonons for heat capacity and thermal conductivity, and photons 
for the spectrum of electromagnetic energy radiation. The dependence of the energy 
and quantity of phonons and photons on temperature is described, allowing for a 
deeper understanding of their role in physical processes at the nanoscale. 

The research results provide a deeper understanding of the nature of 
interatomic interactions at the nanoscale and their impact on the physical properties 
of materials. This opens up new perspectives for the development of materials with 
improved characteristics that can be used in various fields of science and technology, 
including nanotechnology, electronics, and materials science. 

Keywords: nanoscale, molecular dynamics, interatomic interactions, 
thermophysical properties, electromagnetic fields, virtual particles, phonons, 
photons, thermal conductivity, heat capacity, nanotechnology, material strength. 

 
Постановка проблеми. Вивчення фізичних властивостей матеріалів на 

нанорівні є одним з найактуальніших напрямів сучасної науки та техніки. З 
розвитком нанотехнологій виникла необхідність у розумінні та моделюванні 
взаємодій на рівні атомів і молекул, що дозволяє створювати матеріали з 
унікальними властивостями. Якщо розглядати речовини на мікрорівні за 
допомогою метода структурних одиниць, то залишаються не вирішеними 
декілька питань. Теоретичне дослідження фізичних властивостей речовинми 
на нано та мікрорівні є актульною задачею в сучасній науці. 

Аналіз останніх досліджень та публікацій. Уявлення про фонони 
широко використовується у фізиці твердого тіла. Фонони називають квазічас-
тинками, оскільки, хоча вони цілком реальні, існують лише в кристалах: поза 
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середовищем їх немає. Крім фононів, є й інші типи квазічастинок [1]. Теплові 
коливання ґратки можна розглядати як фононний газ, при низьких 
температурах — ідеальний. При дуже високих температурах ґратка плавиться, 
і модель невзаємодіючих фононів непридатна: вони перестають бути вільними 
[2, 3]. Перевага уявлення про фонони полягає в тому, що в рамках фононної 
теорії властивості твердого тіла розглядаються як властивості ансамблю 
великої кількості незалежних квазічастинок. 

Мета цієї роботи полягає в дослідженні фізичних властивостей 
матеріалів на наноуровні за допомогою методу молекулярної динаміки. 
Зокрема, стаття спрямована на аналіз впливу міжатомних взаємодій на 
міцнісні та теплофізичні властивості матеріалів. 

Виклад основного матеріалу. При вивченні фізичних властивостей 
матеріалів на нанорівні використовуються різні методи та моделі для опису 
міцних, теплофізичних властивостей матеріалів [3]. Найчастіше 
використовується метод молекулярної динаміки, що базується на парній 
взаємодії атомів речовини, в припущенні, що ці сили є далькодіючими. 
Іншими словами, ці сили (притягання та відштовхування) можуть діяти на 
відстанях більших за міжатомну відстань r0, тобто irri ⋅= 0 , де і = 1, 2, 3 …N. В 
принципі будь-яке фізичне поле може поширюватися на нескінченність, але 
величина його буде обернено пропорційна Nr0 . На такій відстані величина 
цього поля буде практично дорівнювати нулю. Припустимо, що збурення 
передається електромагнітним полем, яке може поширюватися зі швидкістю 
світла c = 3∙108 м/с. Тоді збурення близького атома (час перехідного процесу) 

дійде за час c
c
r

tпер
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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
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1010845,2

2
2 −−
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⋅=⋅=
⋅⋅⋅

⋅⋅
=

⋅
=

ε
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Це говорить про те, що в структурній одиниці речовин швидкість 
збурення (силового або електромагнітного) поля менша швидкості світла на 
три порядки. Іншими словами, в структурній одиниці збурення не можуть 
поширюватися зі швидкістю світла у вакуумі, тому що на електромагнітну 
хвилю впливає поле, створене атомами структурної одиниці речовини. А якщо 
припустити, що в просторі структурної одиниці знаходиться поле, яким 
володіє субстанція, що заповнює міжатомний простір структурної одиниці і це 
поле має природу, подібну до електромагнітного поля. Підстава для цього 
існує: поширення у вакуумі монохроматичної електромагнітної хвилі, в якому 
немає ні вільних зарядів, ні струмів, а хвиля поширюється з постійною 
швидкістю c = 3∙108 м/с практично без втрат, при цьому вектор Умова-
Пойнтінга, згідно феноменологічної моделі існування електромагнітного поля 
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Максвелла, є вихровим. Це означає, що зникнення електричного поля Е 
породжує магнітне поле В і навпаки зникнення магнітного поля В породжує 
електричне поле Е. І все це відбувається у середовищі, де немає ні зарядів, ні 
струмів. Більше того, в цьому середовищі дотримується закон збереження 
енергії, в одиниці об'єму цього середовища (тобто W(B) = W(E)), процес йде 
без втрат енергії [1]. 

Виникає питання, чому вакуум дозволяє електромагнітній і 
гравітаційній хвилі поширюватися в цьому середовищі без втрати енергії W(B) 
= W(E). І інше питання, як без наявності зарядів може існувати електричне 
поле Е, а без кругових струмів існувати магнітне поле В. 

Для того, щоб примирити ці протиріччя необхідно припустити, що 
міжатомний простір (тобто вакуум) є полем віртуальних частинок, що 
володіють зарядом, віртуальною масою і віртуальною енергією при 
температурі абсолютного нуля Т = 0 К, ( ( ) 00 ≠W , ( )

20
0

c
Wm = ) і при поширенні в 

ньому різних збурень; електромагнітних, гравітаційних (вони зараз знайдені) 
це поле підживлює їх енергією в кожній точці цього простору. Завдяки цьому 
і поширюються електромагнітні і гравітаційні поля в цьому просторі. 

Віртуальність у цій статті має на увазі те, що ці частинки не можуть 
виникнути в якій-небудь точці простору, поки флуктуація енергії ∆W не 
досягне певних значень за даний проміжок часу ∆t, тобто htW =∆⋅∆ . З цього 
випливає, що час для народження тієї чи іншої (віртуальної) частинки повинен 
бути більшим ∆t, тобто tt ∆≥ . Згідно з Ейнштейном, сплеск енергії в даній 
точці простору може породити частинку з масою 

140
22 10669,0 −− ∆⋅⋅=

⋅∆
=

∆
= t

ct
h

c
Wm . 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 [4]. 

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. Якщо прийняти за квант 
теплової енергії фонона енергію TkБфн ⋅=ε , 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 ⋅

=
,ωε ,      (1)  

з іншого боку число фотонів частотою ωi буде 
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( )
i

і
фн h

Т
N

і ω
ωε ,

=       (2) 

Згідно з теорією Планка, енергія всіх фотонів, що беруть участь в 
тепловому випромінюванні, при температурі Т = 1 К, буде  

( ) ( )TTdТ maxmaxmax

00

0

0
,67,1, ωωεωωε ⋅⋅=








∫
∞

,    (3)  

де ( )T,maxmax ωε  і ( )Tmaxω  - функції температури [1]. 
Якщо інтегральну енергію теплового випромінювання при температурі 

Т = 1 К прийняти за енергію кванта фонона, то її можна записати так  

( ) ( ) ( )∫
∞

⋅⋅






=
0

maxmax

00
,,, TTTTфн ωωεωεωε ,     (4)  

де 1,67 – площа підінтегральної функції у безрозмірному вигляді.  
Використовуючи цей вираз можна обчислити кількість фотонів 

відповідної частоти ωi, що міститься при температурі Т в тепловому 
випромінюванні  

( )
( )

( )T

TT
TN

i

jіфн

jiфm

max

0

max

00
,

,
ωω

εωε
ω



⋅








=     (5)  

Враховуючи, що в безрозмірному вигляді площа підінтегральної кривої 
не залежить від Т і є постійною 1,67 в діапазоні частот від 0 до ∞, значення 
цього інтеграла будуть залежати тільки від масштабного коефіцієнта.  

( ) ( ) ( ) 46
maxmaxmax 1069,1,, TTTТМ ⋅⋅=⋅= −ωωεω ,    (6) 

де ( ) 317
max 105468,0 ТT ⋅⋅= −ε , ( ) ТT ⋅⋅= 11

max 10706,3ω .  
Якщо прийняти енергію кванта фонона TkБкфн

⋅=ε , тоді з цього 
випливає, що енергія фононів, як і фотонів залежить від частоти ωi. При цьому 
кількість фононів і фотонів, згідно з виразом (5), пропорційна квадрату 
температури Т2. при цьому в одному фононі частотою ωi міститься певна 
кількість квантів енергії ii

ωεω = .  
Число фононів частот випромінювання ωi й число квантів частоти ωi 

запишеться так 
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TТ
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і
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ω ,     (7)  

( )
( )

( )T

TT
N

i

і

iфm

max

0

max

00
,

ωω

εωε
ω



⋅








= .     (8) 
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Тоді, число фотонів у фононі частотою ωi, буде  

( )
( )

( ) ( )

( )

( )

ii
ББ

i

Б

i

iБ

ii

iфт

iфн

kTk
T

Tk
T

TTTk

TTT

N
N

0

23

1134
11

011
0

max

0

max

00

max

0

max

00

64,2
1038,1

10706,31002,110706,310706,3

,

,

ωωω

ωω

εωε

ωωεωε

ω
ω

=
⋅

⋅⋅⋅
=⋅⋅=

⋅⋅
=

==


















=

−

−




  (9) 

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 (9) випливає, що в одному фононі частот ωi 

міститься від 0 до i
0

64,2 ω , де 10
0

≈℘ω , 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
ω  

( )∫
∞

−=






=
0

4

40000

15
1,

x
edТ x

кфн
πωωεε      (10)  

де 
1

1, 0

000

−

−
=








ω

ωωε
ч

ч

е

еТ , а x = 2,83.  

З виразу (10) видно, що у безрозмірному вигляді кфн
0
ε  не залежить від 

температури, тому що x = const.  
Тоді з співвідношень (4, 5) буде випливати, що фонони не залежать від 

частоти коливань фотонів, а їх кількість пропорційна четвертому ступеню 
температури  

( ) ( )
( )

404

46

46

0

000

0

000

111069,1
1069,1

1,
,

1,

,
TTT

M
TM

d

dT
ТN jфн ==

⋅⋅
⋅⋅

==



















=
−

−

∞

∞

∫

∫
ω
ω

ωωε

ωωε
.  (11) 

 Кількість фотонів, що мають частоту ωi, де i = (0 ÷ ∞) при температурі 
Т, буде  

( )

( )T

TT
N

i

і

фm

max

0

max

00
,

ωω

εωε



⋅








= ,     (12)  

де ( ) 317
max 105468,0 ТT ⋅⋅= −ε , ( ) ТT ⋅⋅= 11

max 10706,3ω .  
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Тоді,  

26
0

0

1134

317

0

00

10145,0
,

10706,31002,1
105468,0

,
Т

T

Т
Т

T
N

і

і

i

і

фm ⋅⋅⋅









=
⋅⋅⋅⋅

⋅⋅
⋅










=
−

−

ω

ωε

ω

ωε
  (13)  

Зміна 






 Tі ,
0

ωε  лежить у діапазоні від 0 до 10, наприклад, відносній 

частоті ( ) 7,4
0

=Тω  відповідає Т = 1547 К. величина 0

00
,

i

і T

ω

ωε 








 змінюється у 

діапазоні (0→1→0).  
З двох гіпотез, коли за квант фонона приймається величина TkБкфн

⋅=ε , 
випливає, 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 (вираз 

(9)). І відрізняються всього на один порядок 26,4, при 10
0

≈∞ω . 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 (поблизу абсолютного нуля)  

( )
( )∫

∞

⋅
−=







=
0

4

4
83,2

0000

83,215
1, πωωεε edТкфн . 

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 

(вираз (13)) буде міститися кількість фотонів частотою ωi пропорційних 
( ) 2Tconst i ⋅ω , тобто квадрату температури і має дотримуватися r речовини 

( ) ( )∑∫
∞

=

∞

=






⋅
0

00

0

0
,,

i
iiфтNdТТМ ωωωωεω  . 

Висновки.  
Отримані результати повністю відповідають квантовій теорії теплового 

випромінювання. Запропонована методика дає можливість знайти взаємо-
зв'язок між квантами, які обумовлюють перенесення теплової енергії при 
теплопровідності і фізичною сутністю теплоємності тіла в об'ємі структурної 
одиниці. В свою чергу, взаємозв'язок дасть можливість пояснити природу 
фізичних понять при вивченні твердих тіл. 

Таким чином, подальші дослідження в цьому напрямку є необхідними 
для розширення нашого розуміння фізичних властивостей матеріалів і 
розвитку нових технологій на основі наноматеріалів. 
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