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В роботі запропонована методика розрахунку теплоємності решітки твердого тіла. Енергія решіт-

ки визначається через енергію одного атому, яка розраховується як сума потенціальних енергій взає-

модії атома з його сусідами (враховується більше 30 координаційних сфер). Зважаючи на теплове ро-

зширення, існує залежність постійної решітки (а, отже, і потенціальної енергії) від температури, на 

основі чого знайдена теплоємність, яка для нормальних умов краще відповідає експериментальному 

значенню, ніж інші загальновідомі залежності. 
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1. ВСТУП 
 

У попередніх дослідженнях [1-3] розглянуто моде-

лювання механічних властивостей речовини на основі 

двохчасткових міжатомних потенціалів взаємодії, яке 

показало задовільні результати. В даній роботі на 

основі цього підходу пропонується розрахунок теплоє-

мності кристалічної решітки твердого тіла. 

 

2. ОПИС ОБ’ЄКТУ ТА МЕТОДІВ 

ДОСЛІДЖЕННЯ 
 

Традиційно теплоємність твердого тіла розрахо-

вується тільки як енергія коливального руху части-

нок тіла і описується класичним законом Дюлонга і 

Пті (1) або квантовою формулою Дебая (2): 
 

 C = 3R (1) 
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Пропонується провести розрахунок теплоємності 

твердого тіла принципово іншим способом, на основі 

потенціалів міжатомної взаємодії. Конкретніше, те-

плоємність розраховуватимемо шляхом аналізу змі-

ни повної потенціальної енергії решітки. 

Як відомо, взаємодію двох атомів твердого тіла 

можна описати потенціальною енергією, що визна-

чається, наприклад, потенціалами Лєннарда-

Джонса, Морзе, Мі, сплайновим, частково-

неперервним або іншою залежністю. Хоча конкрет-

ний вид потенціалу і неважливий, так як подальші 

розрахунки будуть оціночними, для визначеності 

приймемо у якості основного - потенціал Мі: 
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де r – відстань між центрами атомів; D – енергія 

дисоціації, яку слід затратити, щоб роз’єднати два 

атоми, що взаємодіють; a – рівноважна відстань між 

центрами атомів; m і n – показники степеня. 

Кожен атом кристалічної решітки взаємодіє з су-

сідами, і, якщо користуватися потенціалом типу (3) 

та принципом суперпозиції, результуюча потенціа-

льна енергія одного атома при наявній постійній 

решітки може бути порахована, як сума потенціаль-

них енергій взаємодії по усіх координаційних сфе-

рах, що вносять суттєвий вклад у повну енергію. Кі-

нцево дану сумарну енергію одного атома Wa слід 

поділити пополам, щоб врахувати, що потенціальна 

енергія належить парі атомів разом: 
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де індекс і означає складання по усім атомам, які 

оточують даний і дають суттєвий вплив у його зага-

льну енергію. 

Отримана за (4) енергія атома є функцією геоме-

трії решітки (завдяки багатократному вирахуванню 

функції W(r) від відстаней ri), тобто при заданому 

типі решітки залежить від її постійної а0: 
 

 0( )a aW W a . (5) 
 

Дана залежність означає, що потенціальна енер-

гія одного атома Wa, а, отже, і всього тіла в цілому 

залежить від а0, а постійна решітки, в свою чергу, як 

відомо, є функцією температури: 
 

 0 0( )a a T . (6) 
 

Таким чином, об’єднуючи (5) і (6) отримуємо, що 

енергія тіла залежить від температури, однак ця за-

лежність не використовує коливальну енергію атомів, 

а бере до уваги лише потенціальну енергію решітки: 
 

 0( ( ))a aW W a T . (7) 
 

Як відомо, теплоємність є похідною від енергії по 

температурі (беремо молярну теплоємність): 
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де Na – число Авогадро. 

 

3. ОПИС ТА АНАЛІЗ РЕЗУЛЬТАТІВ 
 

Інтерес представляє чисельне значення отрима-

ної молярної теплоємності і порівняння її з експери-

ментальними даними. Однак, для конкретних роз-

рахунків необхідно задатися значеннями параметрів 

потенціалу (3). У якості модельної речовини викори-

стаємо алюміній Al. При кімнатній температурі він 

має гранецентровану кубічну решітку, а параметри 

потенціалу приймаємо наступними: 
 

a = 3,253 10–10 м, D = 0,2703 еВ, n = 6, m = 4,25. 
 

У (8) T приймалося рівним 0,1 К. 

У розрахунках енергії атома (4) будемо врахову-

вати 35 найближчих координаційних сфер, що від-

повідає радіусу обрізання 1,742 нм, що становить 

близько 4,3а. Порівняльний графік енергій, що вно-

сяться в сумарну енергію атома Wa кожною коорди-

наційною сферою наведений на рис. 1. Інтегральний 

графік залежності енергії атома від номера остан-

ньої координаційної сфери, що ураховується, приве-

дений на рис. 2. 
 

 
Рис. 1 – Енергії, що надаються і-тими координаційними 

сферами 
 

 
 

Рис. 2 – Залежність потенціальної енергії атома від номера 

найдальшої координаційної сфери, що ураховується 
 

При урахуванні 35 координаційних сфер отриму-

ємо наступну залежність енергії одного атома від 

постійної решітки – рис. 3. 

Для розрахунку теплоємності відповідно до (8) 

треба задатися залежністю (6). В оціночних розраху-

нках будемо використовувати лінійну залежність: 

 0 00(1 )a a t , (9) 
 

де а00 – постійна решітки при 0  С;  – коефіцієнт 

лінійного розширення; t – температура в градусах 

Цельсія. 
 

 
 

Рис. 3 – Енергія атома як функція постійної решітки (для 

ГЦК-решітки Al) 
 

 
 

Рис. 4 – Питомі теплоємності, обчислені за різними форму-

лами та експериментальне значення: 1 – за законом Дюло-

нга і Пті, 2 – реальне значення для нормальних умов, 3 – 

за розрахунками автора, 4 – за формулою Дебая 
 

Постійну ГЦК-решітки алюмінію при нормаль-

них умовах (без урахування поверхневих ефектів) 

знайдемо за значенням його густини, та молярної 

маси, враховуючи, що на одну комірку припадає 4 

атоми відомої маси M/Na: 
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Порівняльний аналіз залежностей (1), (2), (8) та 

реального значення питомої теплоємності алюмінію 

900 Дж/(кг К) зручно проводити за графіками рис. 4. 

 

4. ВИСНОВОК 
 

Аналізуючи отримані результати, можна сказати, 

що теплоємність, порахована за запропонованим 

підходом (теплоємність лише решітки, знайдена на 

основі відомого потенціалу міжатомної взаємодії) 
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добре відповідає експериментальним даним для но-

рмальних умов, отже, запропонована методика роз-

рахунку теплоємності заслуговує на увагу. В пода-

льшому планується дослідження поведінки теплоє-

мності при зменшенні температури, для чого необ-

хідно знати поведінку при зміні Т параметрів (3), а 

також коефіцієнту лінійного розширення  із (9). 

Якщо останній можна визначити за результатами 

експерименту, то відомості про поведінку параметрів 

потенціалу (3) при зміні температури в літературі не 

зустрічаються. Відповідно, актуальною є обернена 

задача по знаходженню даних залежностей на основі 

експериментальних даних, щодо теплоємності. 
 

 

Методика расчета теплоемкости кристаллической решетки твердого тела с  
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В работе предложена методика расчета теплоемкости решетки твердого тела. Энергия решетки 

определяется через энергию одного атома, которая рассчитывается как сумма потенциальных энергий 

взаимодействия атома с его соседями (учитывается более 30 координационных сфер). Ввиду теплового 

расширения, имеется зависимость постоянной решетки (а, значит, и потенциальной энергии) от тем-

пературы, на основе чего найдена теплоемкость, которая для нормальных условий лучше соответству-

ет экспериментальному значению, чем другие общеизвестные зависимости. 
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Solid body lattice heat capacity calculation technique is proposed. Lattice energy is determined using 

the one-atom energy, which is calculated as a sum of potential energies of atom interactions with its 

neighbors (more than 30 coordination spheres are taken into account). Considering heat expansion, there 

is a dependence of the lattice distance (and so the potential energy) on the temperature. Based on this the 

heat capacity was determined, and its value corresponds better to the experimental data than other all-

known dependences. 
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