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ОБҐРУНТУВАННЯ ТА АЛГОРИТМ РОЗРАХУНКУ ФІЗИЧНИХ 

ВЛАСТИВОСТЕЙ ТІЛ ПРИ ВПЛИВІ НА СТРУКТУРНУ 
ОДИНИЦЮ РЕЧОВИНИ 

 
Анотація. У статті розглядаються існуючі методи та математичні моделі 

для розрахунку деяких фізичних властивостей твердих тіл, які можуть 
показувати різні результати при використанні інших моделей. Аналізуються 
останні дослідження з використання методу структурних одиниць для 
прогнозування фізичних властивостей матеріалів, зокрема теплофізичних. 
Метою роботи є розробка методики та математичної моделі для дослідження 
фізичних властивостей матеріалів на мікрорівні з урахуванням потенціалів 
міжатомної взаємодії. 

У матеріалі статті розглянуто процес адіабатичної деформації твердого 
тіла, який складається із структурних одиниць, з урахуванням роботи 
зовнішньої сили та сил міжатомної взаємодії. Розроблена модель дозволяє 
виразити відносне зміщення атомів через термодинамічні параметри 
структурної одиниці, її фізичні властивості під впливом зовнішніх сил. 

Дослідження включають аналіз міжатомного потенціалу та вирази для 
обчислення тиску через зовнішні та міжатомні сили. Знайдено взаємозв'язок 
між змінами теплових і механічних параметрів при різних зовнішніх впливах, 
нагріванні, розтягуванні та стисканні. 

Висновки підкреслюють розбіжності результатів з експериментальними 
даними через методики вимірювань та статистичні помилки, при цьому 
підтверджується кореляція теоретичних результатів з експериментальними 
спостереженнями. Наведено можливість побудови функції кореляції 
параметрів для кожного металу за допомогою запропонованого методу. 

Ця робота має значний потенціал для розвитку нових матеріалів з 
покращеними властивостями. Розроблена методика та математична модель 
можуть бути використані для дослідження та прогнозування властивостей 
широкого спектру матеріалів, включаючи метали, кераміку, полімери та 
композитні матеріали. 

https://doi.org/10.52058/2786-6025-2024-6(34)
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JUSTIFICATION AND ALGORITHM FOR CALCULATING THE 
PHYSICAL PROPERTIES OF BODIES UNDER INFLUENCE ON 

THE STRUCTURAL UNIT OF SUBSTANCE 
 
Abstract. The article examines existing methods and mathematical models 

for calculating some physical properties of solids, which may show different results 
when using other models. The latest studies on the use of the method of structural 
units to predict the physical properties of materials, in particular thermophysical 
properties, are analyzed. The purpose of the work is to develop a methodology and 
mathematical model for studying the physical properties of materials at the micro 
level, taking into account the potentials of interatomic interaction. 

The material of the article considers the process of adiabatic deformation of a 
solid body, which consists of structural units, taking into account the work of an 
external force and the forces of interatomic interaction. The developed model allows 
expressing the relative displacement of atoms through the thermodynamic 
parameters of the structural unit, its physical properties under the influence of 
external forces. 

Studies include interatomic potential analysis and expressions for calculating 
pressure due to external and interatomic forces. The relationship between changes 
in thermal and mechanical parameters under various external influences, heating, 
stretching and compression was found. 

The conclusions emphasize the discrepancies of the results with the 
experimental data due to the measurement methods and statistical errors, while the 
correlation of the theoretical results with the experimental observations is confirmed. 
The possibility of constructing the parameter correlation function for each metal 
using the proposed method is given. 

This work has significant potential for the development of new materials with 
improved properties. The developed methodology and mathematical model can be 
used to study and predict the properties of a wide range of materials, including 
metals, ceramics, polymers, and composite materials. 
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Постановка проблеми. В даний час існує безліч методів і математичних 
моделей, на основі яких розглядаються та вимірюються багато фізичних 
властивостей твердих тіл. Ці методи та моделі справедливі лише при 
використанні даної методики вимірювання та математичної моделі. 
Використання цих величин в інших математичних моделях зазвичай 
призводить до інших результатів, що відрізняються один від одного на 10 - 
20% [1]. Слід зазначити, що це виміри проводилися з урахуванням теорії 
суцільних середовищ на мікрорівні. 

Аналіз останніх досліджень та публікацій. Найбільш популярним є 
метод структурних одиниць. Який можна використовувати для дослідження та 
прогнозування фізичних властивостей матеріалів [1, 2]. При дослідженні 
теплофізичних властивостей матеріалів за допомогою методу структурних 
одиниць необхідно враховувати розподіл потенціалу міжатомної взаємодії в 
об'ємі структурної одиниці. 

Мета цієї роботи – розробка методики та математичної моделі що 
дозволяє досліджувати фізичні властивості матеріалів на мікрорівні з 
урахуванням потенціалів міжатомного взаємодії. 

Виклад основного матеріалу. Розглянемо процес адіабатичної дефор-
мації твердого тіла, що складається із структурних одиниць даної речовини [3]. 

Вважатимемо, що робота зовнішньої сили Fз витрачається на роботу 
проти сил міжатомної взаємодії Fат, що діють між атомами структурної 
одиниці та на зміни внутрішньої енергії структурної одиниці. Яка йде на зміну 
теплоємності с, і температури Т структурних одиниць 

𝑔𝑔0𝑑𝑑з𝑑𝑑𝛿𝛿 = 2𝑎𝑎𝑎𝑎�𝑔𝑔−2𝑎𝑎𝑟𝑟0𝛿𝛿 − 𝑔𝑔−𝑎𝑎𝑟𝑟0𝛿𝛿�𝑛𝑛𝑔𝑔0𝑑𝑑𝛿𝛿 + 𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚 + 𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚,  (1) 
де r0 - міжатомна відстань при Т = 0 К; 
n – число атомів у грані; 
ε – енергія сублімації цієї речовини; 
m – маса всіх атомів структурної одиниці; 
с – питома теплоємність цієї речовини; 

0r
r∆

=δ - відносне зміщення атомів з положення рівноваги. 

Відносне зміщення атомів із положення рівноваги виразимо через 
термодинамічні параметри структурної одиниці, її фізичні властивості та 
зовнішню силу Fз та силу міжатомної взаємодії Fат 

𝛿𝛿 = 𝛥𝛥𝛥𝛥
𝑟𝑟0

= 𝛽𝛽Т − 𝑘𝑘𝑝𝑝
𝐹𝐹з+𝐹𝐹ат⋅𝑛𝑛
𝑟𝑟0

2(1+𝛿𝛿)     (2) 
де β – коэффициент линейного расширения; 
kp – коэффициент объемного сжатия. 
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Враховуючи, що енергія скалярна величина, а знак її залежить від того, 
яку енергію ми вважатимемо з позитивним знаком або негативним. 

Для цього розглянемо кілька станів структурної одиниці речовини, що 
знаходиться поблизу температури абсолютного нуля Т = 0 К, коли на неї діють 
зовнішні сили Fз та сили міжатомної взаємодії Fат. Вважатимемо, сили 
міжатомної взаємодії F+(∆r+) силами тяжіння, які діють між атомами речовини 
при ∆r+ > 0, а сили F-(∆r-), при ∆r- < 0, силами відштовхування. Ці сили можуть 
збігатися у напрямку дії чи ні (див. рис. 1). 

 
При ∆r+ > 0 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
При ∆r- < 0 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
Рис. 1 Напрямок зовнішніх сил Fз і сил міжатомної взаємодії F+(∆r+), F-

(∆r-) при ∆r+ > 0 та ∆r- < 0, при розтягуванні та стисканні. 
 
Використовуючи поняття міжатомного потенціалу W(∆r) [4], 

представимо характер зміни сил міжатомної взаємодії за нормальної 
температури нуля, при якій |F+(∆r+)|=|F-(∆r-)|, а міжатомна відстань r0 (див. рис. 2)  
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Рис. 2 Зміна  сил  міжатомної  взаємодії  при Т = 0 К для випадку ∆r+ > 

0 та ∆r-< 0 (на графіку вказано модуль). 
 
Відповідно до рис. 2 вважатимемо силу F+(∆r+) силою тяжіння, яка діє у 

структурній одиниці речовини при ∆r+ > 0, а силу F-(∆r-) силою 
відштовхування при ∆r- < 0. Тоді ці сили можна записати так 

𝑑𝑑+(𝛥𝛥𝑔𝑔+) = 2𝑎𝑎𝑎𝑎�𝑔𝑔−2𝑎𝑎𝑎𝑎𝑟𝑟+ − 𝑔𝑔−𝑎𝑎𝑎𝑎𝑟𝑟+�, 
𝑑𝑑−(𝛥𝛥𝑔𝑔−) = 2𝑎𝑎𝑎𝑎(𝑔𝑔2𝑎𝑎𝑎𝑎𝑟𝑟− − 𝑔𝑔𝑎𝑎𝑎𝑎𝑟𝑟−).    (3) 

Виразимо тиск р через зовнішні та міжатомні сили 

р+ =
𝑑𝑑з + 𝑑𝑑+(𝛥𝛥𝑔𝑔+) ⋅ 𝑛𝑛

𝑔𝑔0
2(1 + 𝛿𝛿) , 

р− =
𝑑𝑑з + 𝑑𝑑−(𝛥𝛥𝑔𝑔−) ⋅ 𝑛𝑛

𝑔𝑔0
2(1 + 𝛿𝛿) . 

(4) 
де n – кількість атомів у грані; 

0r
r∆

=δ  - Відносне зміщення атома з положення рівноваги r0. 

У виразі (2) необхідно враховувати знак ∆r при розтягуванні та стисканні 
(див. рис. 1). 

Перепишемо вираз (2) з урахуванням виразу (3), отримаємо 

𝛿𝛿+ =
𝛥𝛥𝑔𝑔+

𝑔𝑔0
= 𝛽𝛽+Т+(𝛿𝛿+) − 𝑘𝑘р

+ 𝑑𝑑з + 𝑑𝑑+(𝛿𝛿+) ⋅ 𝑛𝑛
𝑔𝑔0

2(1 + 𝛿𝛿+) , 

𝛿𝛿− = 𝛥𝛥𝑟𝑟−

𝑟𝑟0
= 𝛽𝛽−Т−(𝛿𝛿−) − 𝑘𝑘р

− 𝐹𝐹з+𝐹𝐹−(𝛿𝛿−)⋅𝑛𝑛
𝑟𝑟0

2(1+𝛿𝛿−) .    (5) 
де β+, β- – коефіцієнти лінійного розширення при ∆r+ > 0, ∆r- < 0; 
Т+, Т- – температура структурної одиниці при зміщенні ∆r+, ∆r-. 
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Значення Т+ та Т- розраховуються використовуючи вирази для W+(∆r+), 
W-(∆r-) 

( ) ( ),21 002 ++ −−++ −+= δδεδ arаr

Б
eе

k
Т   0>∆ +r ,        

( ) ( ),21 002 −−
−+=−− δδεδ arаr

Б
eе

k
Т   0<∆ −r .              (6) 

де  ε - енергія сублімації даної речовини; 
kБ – постійна Больцмана; 
а – величина, що характеризує цю речовину; 
δ – модуль відносного зміщення атомів із положення рівноваги r0. 
Перетворимо вираз (1) з урахуванням (2 - 4), отримаємо 

𝑑𝑑з𝑔𝑔0𝑑𝑑𝛿𝛿+ = 𝑑𝑑+(𝛿𝛿+)𝑔𝑔0𝑑𝑑𝛿𝛿+ + 𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑇𝑇+(𝛿𝛿+) + 𝑚𝑚𝑇𝑇+(𝛿𝛿+)𝑑𝑑𝑑𝑑, 
𝑑𝑑з𝑔𝑔0𝑑𝑑𝛿𝛿− = 𝑑𝑑−(𝛿𝛿−)𝑔𝑔0𝑑𝑑𝛿𝛿− + 𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑚𝑇𝑇−(𝛿𝛿−) + 𝑚𝑚𝑇𝑇−(𝛿𝛿−)𝑑𝑑𝑑𝑑.  (7) 

Значення β+, β- відповідно до фізичного змісту запишуться так 

( ) ,1

0rd
dT

+

++
+ =

δ
δ

β  ( ) .1

0rd
dT

−

−−
− =

δ
δ

β    (8) 

Розв'язавши систему рівнянь (6, 2, 5, 7), знаючи фізичні величини ε, а, r0, 
структуру даної речовини, перейшовши до збільшення величин ∆с, ∆Т, ∆δ, ∆W. 
Знайдемо взаємозв'язок ( )++ = Tfβ , ( )+− = Tfβ , ( )++ =∆ Tfc , ( )−− =∆ Tfc , 

( )++ ∆= rfk p , ( )−− ∆= rfk p , ( )++ = Tfk p , ( )−− = Tfk p , ( ) ( )TfTW =  при зовнішніх 
впливах, нагрівання, розтягування, стиснення зовнішньою силою Fз. Деякі 
параметри були розраховані та досліджені для деяких металів, дані 
дослідження представлені на графіках нижче. 

 
Рис. 3 Графік залежності коефіцієнта лінійного (теплового) розширення 

від температури (при розширенні металу) для деяких металів. 
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Рис. 4 Графік залежності коефіцієнта об’ємного розширення від темпе-

ратури для деяких металів.  
 
Висновки. Деякі розбіжності в результатах досліджень з експеримен-

тальними даними можна пояснити тим, що коефіцієнт а в потенціалі Морзе є 
постійна величина, і не відомо за яких умов було виміряно. Характер зміни 
досліджуваних величин збігається з експериментальними дослідженнями. 
Отже значення параметрів залежить від методики визначення експеримен-
тальних коефіцієнтів. Статистична помилка таких експериментів 20 – 30 %. 
Результати даного теоретичного експерименту зроблено з більш високою 
точністю, але велика кількість точок при розрахунку ускладнює роботу 
обчислювальної техніки. За допомогою даного методу можна побудувати 
функцію корелюючу параметри а та ε для кожного металу. 
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