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МОДЕЛЮВАННЯ ЗАКОНОМІРНОСТЕЙ  РОЗПОВСЮДЖЕННЯ ПРУЖНИХ 
ХВИЛЬ У ЛУЖНО-ГАЛОЇДНИХ МОНОКРИСТАЛАХ 

Побудована модель розповсюдження пружних хвиль  від чинника 
кристалографічного напрямку R у монокристалах кубічної сингонії, як анізотропного 

тіла, коли площини пружної симетрії не співпадають з координатними площинами. 

Проведена лінеаризація моделі. Дану модель апробовано для всіх груп лужно-галоїдних 

монокристалів та встановлено майже функціональний зв'язок швидкості поздовжніх 

пружних  хвиль VL(R)  (r>0,999) для будь-якого кристалографічного напрямку всіх ЛГК.  

Ключові слова: моделювання, лужно-галоїдні кристали, пружні хвилі, 

кристалографічні напрямки. 
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Постановка завдання 

На основі підходів теорії розповсюдження пружних хвиль у монокристалах, 

теорії пружності анізотропного тіла, хімії галогенідів лужних металів та підходів 

кристалографії побудувати математичну модель, що дозволить дати кількісний 

прогноз швидкості пружних хвиль для будь-якого лужно-галоїдного кристала, 

кристалографічного напрямку цього кристала та  експериментально підтвердити 

дану модель.  

Аналіз останніх досліджень і публікацій 

Лужно-галоїдні кристали (ЛГК) відіграють особливу роль у фізиці, механіці, 

оптиці, електродинаміці, кристалографії, лазерній і біомедичній техніці, теорії 

пружності анізотропного тіла і квантовій хімії  [1–22]  – і перш за все, як зручний 

модельний об’єкт, що дозволяє вивчати природу взаємодії міжатомних сил з 

врахуванням квантово-хімічних особливостей, анізотропії, взаємодії між 

атомами галогенів та лужних металів саме в конденсованому монокристалічному 

стані  [7] . 

Після аварії на ЧАЕС (1986) та ряді інших аварій в ядерній енергетиці 

виникла гостра необхідність створення доступних, надійних і достовірних 

засобів контролю індивідуальної накопиченої дози опромінення для великої 

кількості людей – як персоналу ліквідаторів наслідків аварії, так і цивільного 

населення. І найдоступнішими в дозиметрії виявилися саме ЛГК [2–7]. ЛГК 

знайшли широке застосування в оптиці [5], фізиці руйнування  [12–13, 15–16], 

медицині [16],  електро-імпульсних технологіях [14]  тощо. 

ЛГК з домішками металів ІІІ та ІУ груп відомі, як люмінофори, чутливі до 

іонізаційного опромінення, та ще й з ефектом пам’яті , що дозволяє на їх основі 

створювати нові рентгеночутливі матеріали [1].   

У [2]  продемонстровано високу ефективність ЛГК у контролі явищ, що 

виникають у природі, в результаті руйнування озонового шару, побудована 

модель змін в системі «ЛГК – повітря» під дією високоенергетичних чинників. 

Показано, що вміст нітратів в ЛГК є важливим екологічним чинником, що 

характеризує трансформацію аерозолів в атмосфері. 

ЛГК – надзвичайно зручні об’єкти для міждисциплінарного вивчення: 

акустики, оптики, радіофізики, радіологїї, теорії пружності, електродинаміки, 

квантової хімії, синергетики, теорії міжатомного зв’язку тощо. 

Математична модель 

Відомо, що будь-яке порушення рівноваги в суцільному середовищі 

призводить до розповсюдження збурення, тобто до руху хвиль [18]. При цьому 

хвиля характеризується набором параметрів: швидкість, частота, хвильовий 

вектор. Хвильове рівняння для суцільного середовища:  
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Для ОЦК і ГЦК монокристалів швидкість поздовжніх хвиль V
L
hkl

: 

                                                    MV hklLhkl


2
                                                    (1) 

 Де для базових орієнтацій монокристала [21]: 

СМ 11100
 ;                                                      (2) 

2

2
441211

110

ССС
М


                                   (3) 

3

42 441211

111

ССС
М




                              (4)
 

З іншої сторони, для узагальненого закону Гука [17,23]: 

                                                 ijijlkA 
ij

                                                    (5) 

де [23] : 

)(
k PPPQA

z

ijlk

y

ijlk

x

ijlijlkijlk
r   

CC 2C 441211
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де направляючі косинуси: tsincos
3

  ;  sin
3
 ; tcoscos

3
   

 Раніше [23–24] нами показано, що 
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 2222

4

44

3 sin
lkh
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Звідки маємо:  

                                    

  R
lkh

lkh 




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2222

444

4

3

4

3

4
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де R – фактор кристалографічної орієнтації. 

 З врахуванням (4): 

                                    RCCCCCM hkl 22 4412114412
             (9) 

 Знаходимо R для [100], [110] та [111] та підставляємо в (7): 

    ССССССМ 114412114412100 122   

   
22

1 2
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441211

4412114412110
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


       (10)
 

   
33

1 42
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441211

4412114412111

ССС
СССССМ


   - 

у повній відповідності з (2)–(4) – див. [21]. 

 Але (7) дозволяє визначити модуль пружності для будь-яких значень 

індексів Міллера [hkl] і  приваблює суттєвим спрощенням розрахунку модулів 

поздовжньої пружності  ОЦК і ГЦК кристалів для будь-яких значень індексів 

Міллера [hkl]. 

 Спільний розв’язок (1) і (7) дає: 

              

   
 2222
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(11) легко лінеаризується та з високим значенням коефіцієнта кореляції, як 

буде показано нижче, приводиться до виду 
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aVV
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102222
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Результати моделювання 

На рис.1–5 наведені залежності швидкості поздовжніх пружних хвиль для 18 

лужно-галоїдних монокристалів різних кристалографічних орієнтацій при 298К. 

Значення М hkl для базових кристалографічних напрямів визначалися за (2) – 

(4), або (6) – (10),   

де   ССС 441211
;;

   –  пружні константи  [17–22]. 

 

 
  

Рис. 1. Галогеніди літія – LiF(1); LiCl(2); LiBr(3); LiI(4) 
 

 
 

Рис. 2. Галогеніди натрія – NaF(1); NaCl(2); NaBr(3); NaI(4) 
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Рис. 3. Галогеніди калія – KCl(1); KBr(2); KI(3) 

 

 
 

Рис. 4. Галогеніди рубідія – RbF(1); RbCl(2); RbBr(3); RbI(4) 
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Рис. 5. Галогеніди цезія – CsCl(1); CsBr(2); CsI(3) 

На рис. 6 зображено  залежності VL(R)  для  хлоридів в автомодельному 

просторі. 

Автомодельний простір для хлоридів
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Рис. 6. Взаємозв’язок параметрів а0 та а1 рівняння (12) для хлоридів ЛГК. 

Аналогічні нелінійні автомодельні залежності побудовані для фторидів, 

бромідів та іодидів ЛГК 
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Висновки та перспективи подальших досліджень 

1. Вперше з єдиних методологічних позицій побудовані узагальнені 
залежності швидкості пружних хвиль від кристалографічного напрямку для всіх 
лужно-галоїдних монокристалів  та отримані кореляційні залежності VL(R) з 
надзвичайно високим значенням коефіцієнта кореляції (r11 >0,999) для всіх 
вказаних монокристалів.   

2. При цьому виявлено лінійний характер даних залежностей в ЛГК  всіх 
груп – фторидів, хлоридів, бромідів та йодидів – від фактора кристалографічної 
орієнтації R, що є функцією індексів Міллера. 

3. Встановлено, що VL(R) є лінійні зростаючі функції для галогенідів натрію, 
калію, рубідію і цезію, тоді як дані залежності для всіх галогенідів літію є 
лінійними спадаючими функціями, як у типових металів. 

4. Встановлено, що залежності VL(R) не утворюють пучки прямих, що не дає 
можливості застосування до них методів лінійної автомодельності  [23].   
Побудовані автомодельні залежності  а1(а0) для всіх груп ЛГК та показано їх 
нелінійність.   

5. Отримані узагальнення дозволяють запропонувати новий підхід як до 
кількісного ранжування ЛГК, так і дають підстави для встановлення нових, 
невідомих раніше, взаємозв’язків між фізичними властивостями ЛГК, 
накопиченими в  акустиці, оптиці, радіофізиці, радіології, теорії пружності, 
фізиці руйнування, електродинаміці тощо, чому будуть присвячені  наші 
наступні публікації.  
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