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СИЛОВІ  СТАЛІ  У  КРИСТАЛАХ  ZnSb 

Розроблено комплексний підхід для розрахунку силових сталих мікроскопічної теорії в 
складних низькосиметричних кристалах. Проведено розрахунок силових сталих у кристалах 
ZnSb. 

Comprehensive approach for calculation of the microscopic theory force constants in complex 
low-symmetric crystals has been developed. Force constants in ZnSb crystals calculations have been 
done. 

Предмет дослідження – розробка комплекс-
ного підходу до синтезу методів теорії пружності 
та мікроскопічної теорії кристалів. Як відомо [1], 
є ряд методів переходу від теорії гратки до теорії 
пружності. Характерним для всіх них є те, що 
пружні сталі знаходяться з допомогою резуль-
татів мікроскопічної теорії. Нами розв’язана 
обернена задача: за експериментальними даними 
знайдені основні параметри теорії пружності – 
пружні модулі, а потім шляхом складання сис-
теми рівнянь та розв’язку їх з допомогою моле-
кулярних моделей були розраховані силові сталі 
мікроскопічної теорії кристалічної гратки. 

Першим кроком розробки такого підходу 
було встановлення взаємозв’язку між теорією 
пружності й теорією гратки. Для розв’язання 
цієї задачі проведено співставлення рівнянь руху 
в теорії пружності [2] та теорії гратки [3]. Згідно 
[1] пружні сталі mnikc ,

~  взаємозв’язані з силови-
ми сталими мікроскопічної теорії в простих ку-
бічних кристалах наступним чином: 
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де  - коефіцієнти розкладу потенціальної 
енергії Φ в ряд по зміщенням s, А - матриця, що 
задає положення ядра в гратці, Vz - об’єм елемен-
тарної комірки. 
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Однак, як слідує з роботи [4], в сполуці ZnSb 
збереглися елементи зв’язку між атомами Sb-Sb 
і Zn-Zn (характерні для вихідних компонентів), 
а також з’явилися нові зв’язки Zn-Sb різної дов-
жини. Тим самим всі зв’язки в ZnSb розподіли-
лися на п’ять сімейств, що відповідають п’яти 
різним міжатомним віддалям і описуються не-

еквівалентними орбіталями. У відповідності з 
цим співвідношення (1) буде мати більш загаль-
ну форму: 
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де l означає відношення до певного типу неекві-
валентних орбіталей, а hk характеризує перехід 
атомних зв’язків (в рамках окремого сімейства) 
під дією елементів симетрії. Вивід формули (2) 
для ромбічних кристалів приведено в роботі [5]. 

Далі опис пружних властивостей в ZnSb про-
водився в наближенні пружинного зв’язку. Це 
означає, що коливання вздовж атомних зв’язків 
характеризуються своїм коефіцієнтом пружності 
f(l) (1≤l≤5). При цьому величини  виража-

ються через f(l) так: 
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l ϕϕ=α coscos  є добутки направля-
ючих косинусів зв’язків l (1≤l≤5) з осями коор-
динат xi та xk (1≤ik≤3) атомів елементарної ко-
мірки. 

Наступний етап розроблюваного підходу зво-
диться до розрахунку f(l). Підставляючи (3) в (2) 
і перебираючи всі можливі значення індексів i, 
k, l, m, що допускаються групою симетрії крис-
талу, було отримано систему алгебраїчних рів-
нянь, що описує залежність  від f(l). Розв’я-
зуючи систему рівнянь відносно f(l) отримано: 
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~ ~де ijc  -пружні сталі mnikc , , записані в позна-
ченнях Фойгта [6]. 

Підставляючи в (4) експериментальні значен-
ня пружних сталих можна знайти чисельні зна-
чення f(l). Однак слід зауважити, що тензори 

mnikc ,
~  мікроскопічної теорії і cik,mn теорії пруж-
ності не можуть бути безпосередньо ідентифі-
ковані, адже вони входять в рівняння руху по-
різному: в рівняння руху теорії пружності вхо-
дить лише симетрична по mn частина cik,mn. Це 
означає, що ці тензори стануть ідентичними за 
умови [1]: 
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~Взаємозв’язок ijc  та cij в кристалах ZnSb 
згідно (5) буде: 
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Підставляючи чисельні значення cij з роботи 
[7] згідно (6) в (4), було отримано такі чисельні 
значення для коефіцієнтів пружності зв’язків, що 
відповідають нееквівалентним гібридним орбі-
талям в ZnSb: 

f(1)=-4,85⋅102 Н/м, f(2)=-1,75⋅102 Н/м, 
f(3)=1,55⋅102 Н/м, f(4)=1,35⋅102 Н/м, 
f(5)=-3,1⋅102 Н/м.  
 

Отримані результати вказують на те, що 
прояв анізотропних властивостей ZnSb криється 
у самій природі кристалу, його структурі, в анізо-
тропії коефіцієнтів пружності окремих хімічних 
зв’язків. 

Висновки 
Розроблено комплексний підхід до синтезу 

методів теорії пружності та мікроскопічної теорії 
у складних низькосиметричних кристалах, що 
дозволило записати аналітичні вирази для кое-
фіцієнтів пружності окремих хімічних зв’язків 
через пружні сталі в кристалах ZnSb. Розробле-
ний підхід дає можливість розглядати з єдиних 
позицій результати розрахунків в теорії гратки 
та теорії пружності з подальшим використанням 
їх в дослідженнях, пов’язаних з отриманням но-
вих матеріалів з наперед заданими властивостя-
ми шляхом формування відповідного хімічного 
зв’язку. 
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