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СИЛОВІ  І  ЕНЕРГЕТИЧНІ  ХАРАКТЕРИСТИКИ  
ХІМІЧНОГО  ЗВ'ЯЗКУ  Cd, Zn, Sb 

Наведені результати розрахунків силових і енергетичних характеристик хімічного зв'язку Cd, 
Zn, Sb, що пояснюють динаміку формування хімічного звіязку та поліморфні перетворення 
сполук на основі цих елементів. 
Ключові слова: математичні моделі, хімічних зв'язок, характеристична частота, характеристи-
чна температура, пружні модулі. 
 
Представлены результаты расчетов силовых и энергетических характеристик химической связи 
Cd, Zn, Sb, которые объясняют динамику формирования химической связи и полиморфные пре-
вращения соединений на их основе. 
Ключевые слова: математические модели, химическая связь, характеристическая частота, ха-
рактеристическая температура, модули упругости. 
 
The results of calculations of force and energy characteristics of the Cd, Zn, Sb chemical bonds are 
presented which explain the dynamics of the formation of chemical bonds and polymorphic transfor-
mations of compounds based on these elements. 
Keywords: mathematical models, chemical connection, characteristic frequencies and temperatures, 
elastic modules. 
 

Об'ємні мікро- і наноструктури на основі 
Cd1-xZnxSb (0≤x≤1) – перспективні напівпро-
відникові матеріали оптичного, сенсорного 
і електронного приладобудування [1, 2]. За-
пити на ці матеріали постійно випереджають 
реальні можливості матеріалознавства. При-
чина цього в природі цих кристалів (особли-
во вихідних елементів), для яких неконтро-
льовані умови їх кристалізації недостатньо 
досліджені. 

Можливість взаємних переходів струк-
турних типів у кристалах геометрично пред-
ставляється як зсувом або розтягом (стиском) 
в певних кристалографічних напрямках, або 
чергуванням атомних шарів, так і утворен-
ням різновидів шаруватих структур. Крім 
того, поліморфні модифікації відрізняються 
щільністю атомів ідентичних площин крис-
талічної гратки, типом структури і об'ємом 
міжвузлів. Зміна цих характеристик впливає 
на хімічні, магнітні, електричні і механічні 
властивості [3]. 

Якісне уявлення про поліморфні перетво-
рення пояснює ряд фізичних властивостей 
досліджуваних матеріалів. Однак, для ство-

рення нових матеріалів на їх основі із зада-
ними параметрами необхідна інформація про 
фізико-хімічні і технологічні можливості Cd, 
Zn, Sb з урахуванням залежності поліморф-
них перетворень від природи хімічного зв'я-
зку. 

Метою даної роботи є дослідження си-
лових і енергетичних характеристик хіміч-
ного зв'язку цих елементів в різних полі-
морфних модифікаціях. 

Сучасні наука і техніка висувають жорст-
кі вимоги до матеріалів на основі Cd, які ви-
користовуються в різних областях електро-
ніки, оптики, приладобудуванні, машинобу-
дуванні [4-6]. Як відомо [7], кадмій криста-
лізується в гексагональному щільному упа-
кованні і утворює спіральні ланцюжки. Між 
атомами в ланцюжках ковалентний зв'язок, 
а між ланцюжками – металевий. 

Установлено [8-10], що параметри грат-
ки кадмію а=2,98 Å, с=5,62 Å (с/а=1,88), а 
найменші відстані між атомами в ланцюж-
ках 3,69 Å і 2,99 Å. 

На відміну від ідеальних гексагональних 
структур, в яких відстані між атомами одна-
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кові, "реальний" кадмій характеризується 
наявністю різних міжатомних відстаней, що 
визначають його кристалічну структуру, 
фізико-хімічні властивості, поліморфні пе-
ретворення і фазові переходи. Саме на ос-
нові даних "реальної" структури були роз-
раховані координати атомів елементарної 
комірки. Результати розрахунків наведені в 
таблиці 1, а позначення атомів – на рис.1. 

Це дало можливість отримати систему 
рівнянь, у якій силові постійні f (ℓ) (1≤ℓ≤5) 
нееквівалентних зв'язків виражються через 
пружні модулі Сij: 
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Визначені так силові постійні використо-
вувалися для розрахунку енергетичних па-
раметрів Cd (в нашому випадку характерис-
тичних частот коливань атомів окремих хі-
мічних зв'язків) і відповідних значень тем-
ператур коливної нестабільності. Одержані 
результати наведені в таблиці 2. 
Таблиця 1. Координати атомів елементарної комір-
ки Cd. 

 
Cd x y z 

1 
2 
3 
4 
5 
6 
1' 
2' 
3' 
1'' 
2'' 
3'' 

0 
2,579 
2,579 

0 
–2,579 
–2,579 
1,066 
1,066 

–2,131 
–0,863 
1,726 

–0,863 

2,979 
1,489 

–1,489 
–2,98 

–1,489 
1,489 
1,846 

–1,846 
0 

1,495 
0 

–1,495 

0 
0 
0 
0 
0 
0 

3,014 
3,014 
3,014 

–2,441 
–2,441 
–2,441 

Таблиця 2. Чисельні значення характеристичних 
частот ωℓ і температур Тℓ. 

         φℓ 
ωℓ , Tℓ  

φ1 φ2 φ3 φ4 φ5 

ωℓ , 1012 Гц 42,26 34,5 23,19 18,99 16,43 
Tℓ, К 594 521,8 416 378 353 

 
Рис. 1. Схема елементарної комірки кадмію. 
Аналіз отриманих результатів показує, що 

поліморфні перетворення кадмію відбува-
ються не лише при Т5=353 К, але й при 
більш високих характеристичних темпера-
турах (Т1–Т4) з відповідними змінами між-
атомної взаємодії, яка визначає як фізичні 
властивості самого кадмію, так і властивос-
ті сполук на його основі. 

Аналогічні дослідження силових і енер-
гетичних характеристик були проведені для 
Zn і Sb. Вважається [9, 10], що кристалічна 
гратка цинку має гексагональну щільноупа-
ковану структуру. Водночас відомо, що "ре-
альний" цинк на відміну від ідеальної крис-
талічної структури має різні міжатомні від-
стані і найменші віддалі в ланцюжках скла-
дають 2,6468 Å і 2,9127 Å. 

Врахування цих додаткових факторів про-
водилось шляхом розв'язання оберненої за-
дачі: за експериментальними даними пара-
метрів гратки і найменшими міжатомними 
відстанями встановлено координати атомів 
у елементарній комірці цинку. Результати 
розрахунків наведені в таблиці 3, а позна-
чення атомів аналогічні, як у випадку Cd. 

Далі побудовано відповідну систему рів-
нянь, що виражає зв'язок силових постій-
них f (ℓ) (1≤ℓ≤5) нееквівалентних зв'язків і 
пружних модулів Сij. Необхідні для розра-
хунку f (ℓ) значення Сij взяті з праці [11]: 
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С11=15,825⋅1010 Н/м2, С12=3,151⋅1010 Н/м2, 
С13=4,744⋅1010 Н/м2, С33=6,16⋅1010 Н/м2, 

С44=4⋅1010 Н/м2. 
Отримані значення f (ℓ) дали змогу прове-

сти розрахунки характеристичних частот і 
температур коливної нестабільності хіміч-
них зв'язків (таблиця 4). 

Отже, проведені нами розрахунки сило-
вих і енергетичних характеристик нееквіва-
лентних зв'язків Zn за допомогою марема- 
Таблиця 3. Координати атомів елементарної комір-
ки Zn. 

 
Zn x y z 

1 
2 
3 
4 
5 
6 
1' 
2' 
3' 
1'' 
2'' 
3'' 

0 
2,307 
2,307 

0 
–2,307 
–2,307 
0,64 
0,64 

–1,281 
–0,628 
1,256 
–0,628 

2,664 
1,332 
–1,332 
–2,664 
–1,332 
1,332 
1,11 

–1,11 
0 

1,088 
0 

–1,088 

0 
0 
0 
0 
0 
0 

2,616 
2,616 
2,616 
–2,33 
–2,33 
–2,33 

Таблиця 4. Чисельні значення силових постійних 
f (ℓ), характеристичних частот ωℓ· і температур Тℓ 
кристалів Zn. 
          φℓ 
ωℓ , Tℓ    

φ1 φ2 φ3 φ4 φ5 

f (ℓ), Н/м 62 –51 –45 –40 15 
ωℓ , 1013 Гц 6,29 4,97 3,32 2,65 2,44 
Tℓ, К 692,5 617,3 523,4 485,5 473 

 
Рис. 2. Схема елементарних комірок: а) – гек-
сагональної (r1=R01', r2=R01'', r3=R1'1, r4=R1''1, 
r5=R01, r6=R1'3, r7=R1''2, r8=R1'4, r9=R1''3); б) – ро-
мбоедричної (r1=R23, r2=R11', r3=R12, r4=R21', 
r5=R23', r6=R24', r7=R15, r8=R52', r9=R51', r10=R56', 
r11=R18) модифікацій сурми. 

тичних моделей пояснюють "тонку" струк-
туру плавлення і кристалізації, поліморфні 
перетворення і ведуть до вибору технологіч-
них розв'язків для нових матеріалів із зада-
ними властивостями [12]. 

Відомо, що сурма існує в чотирьох крис-
талічних модифікаціях при різних тисках, і 
в трьох аморфних. За нормальних умов стій-
кою є лише кристалічна, що має ромбоед-
ричну структуру з параметрами гратки а= 
=4,5064 Å, α=57,1° і найменшими віддаля-
ми 3,3892 Å і 2,8775 Å. Існує також гекса-
гональна модифікація сурми з параметрами 
гратки а=4,307 Å, с=11,27 Å (с/а=2,62) [8-
10]. Фізична природа їх виникнення на да-
ний час не відома. Що стосується силових і 
енергетичних характеристик сурми, то в 
нашому випадку були враховані її гексаго-
нальна (рис.2а) і ромбоедрична (рис.2б) мо-
дифікації. 
Таблиця 5. Міжатомні віддалі, силові постійні, ха-
рактеристичні частоти і температури гексагональ-
ної сурми. 

ℓ r(ℓ), Å f(ℓ), Н/м ωℓ, 1013 c-1 Tℓ, K 

1 2,8779 52 4,737 903 
2 3,38924 37,5 4,023 767 
3 3,8 29,8255 3,587 684 
4 3,92935 27,886 3,47 660 
5 4,307 23,2 3,164 603 
6 5,18 16,046 2,63 501,35 
7 5,48 14,34 2,4875 474,24 
8 6,26 11 2,18 415,56 
9 6,68 9,65 2,04 388,9 

Таблиця 6. Міжатомні віддалі, силові постійні, ха-
рактеристичні частоти і температури ромбоедрич-
ної сурми. 

ℓ r(ℓ), Å f (ℓ), Н/м ωℓ·1013, c-1 Tℓ, K 

1 2,8775 55 4,872 928,735 
2 3,38920 39,645 4,136 790 
3 4,5064 22,4060 3,11 597 
4 4,6958 20,74 3 576,4 
5 5,637 14,33 2,49 474,66 
6 6,4433 11 2,18 415,57 
7 7,9213 7,26 1,77 337,41 
8 8,662 6,07 1,62 308,82 
9 9,1884 5,4 1,53 291,66 
10 9,7034 4,84 1,445 275,456 
11 12,81 2,78 1,1 209,69 
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Як і у випадку Cd і Zn було знайдено між-
атомні віддалі, силові постійні, характерис-
тичні частоти і температури для гексагона-
льної (таблиця 5), і ромбоедричної (таблиця 
6) модифікацій сурми. 

Розглядувані модифікації сурми мають 
відповідно дев'ять і одинадцять нееквівалент-
них зв'язків. Наявність цієї особливості веде 
до необхідності врахування зміни термоди-
намічного стану з одного боку і зумовлює 
появу нових можливостей формування не-
обхідної поліморфної модифікації для фор-
мування необхідних параметрів створюваних 
кристалів [13]. 

Висновки 
Проведені комплексні дослідження струк-

тури хімічного зв'язку кадмію цинку і сурми. 
Виявлена структура нееквівалентних хіміч-
них зв'язків цих елементів, яка відповідає 
різним міжатомним віддалям елементарних 
комірок; проведені розрахунки силових і 
енергетичних характеристик хімічних зв'яз-
ків досліджуваних матеріалів. 

Встановлено інтервали впорядкування і 
формування нееквівалентних хімічних зв'яз-
ків, що відповідають за поліморфні пере-
творення, а відповідно і за зміни фізичних 
властивостей Cd, Zn і Sb. 

Отримані результати вказують на перс-
пективу розглянутих технологічних напрям-
ків, зумовлених "тонкою" структурою хіміч-
них зв'язків реальних елементів (на відміну 
від їх ідеальних спрощених моделей) для 
створення матеріалів нано- і мікроелектро-
ніки. 
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