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Как известно, динамические процессы, проис�
ходящие в веществе, так или иначе определяют�
ся тем, каким образом взаимодействуют между
собой отдельные атомы. Поэтому для теоретичес�
кого исследования свойств вещества возникает
необходимость адекватного количественного опи�
сания механизма межатомного взаимодействия,
позволяющего построить динамическую модель
и произвести необходимые расчеты.

В настоящее время существует два подхода
к построению такого описания – первопринцип�
ный и полуэмпирический. Первый основан на
определении волновых функций электронов в
кристалле и последующем решении уравнения
Шредингера для системы электронов и ядер (или
ионных остовов) всего кристалла. Однако реше�
ние подобной задачи осложняется наличием ог�
ромного числа взаимодействующих частиц и
практически невозможно без каких�либо упро�
щений и привлечения эмпирических поправок
или свободных параметров. Все это так или ина�
че приводит к исчезновению самой сути перво�
принципного подхода.

Полуэмпирический подход имеет ряд воз�
можностей для своей реализации и, тем самым,
сохраняет свою актуальность по сей день. Тра�
диционные подходы предполагают задание для
каждого вещества функций межатомных взаи�
модействий [1–2] или функции распределения
электронной плотности в кристалле или в мо�

лекуле [3]. И те и другие определяются иссле�
дователем из физических соображений, а вхо�
дящие в них параметры находятся из условий
совпадения рассчитанных и экспериментально
измеренных физических характеристик иссле�
дуемого вещества.

Оба рассмотренных подхода не лишены
противоречий. Основное противоречие состо�
ит в том, что для описания свойств какого�либо
вещества необходимы экспериментальные дан�
ные об этом веществе. При этом отсутствует
возможность привлечения микроскопических
первопринципных методов для расчета пара�
метров моделей.

Из сказанного следует, что при использо�
вании полуэмпирического подхода важно оп�
ределить механизм межатомного взаимодей�
ствия таким образом, чтобы, во�первых, пост�
роенная на его основе динамическая модель не
приводила к сверхсложным расчетам, а ее вы�
воды давали достаточно хорошее совпадение с
экспериментом, и, во�вторых, не исключалась
возможность расчета параметров модели из
первых принципов.

В настоящей работе исследуются колебания
моноатомных кубических кристаллических ре�
шеток, при силовом взаимодействии между от�
дельными атомами, имеющем Ван�дер�ваальсов�
ский характер. Атом кристалла рассматривает�
ся как структуризованный объект, состоящий из
ионного остова и электронов на внешних оболоч�
ках. Считается, что остов колеблется как единое
целое, а колебания электронов на внешних обо�
лочках сводятся к колебаниям их центра заряда.
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В работе исследуются колебания моноатомных  кристаллических решеток, вызванные Ван�дер�Ва�
альсовскими силами. Построена  динамическая модель и получены уравнения, описывающие коле�
бания моноатомных кубических решёток в адиабатическом приближении. Показано, что согласно
принципу длинных волн, в предельном случае полученные уравнения переходят в известные уравне�
ния теории упругости, что позволяет выразить силовые константы динамической модели через упру�
гие константы вещества. Решение полученных уравнений позволило получить дисперсионные соот�
ношения для ОЦК и ГЦК решеток без каких�либо свободных параметров. Произведенные расчеты
дисперсионных кривых для Na и Al, показали хорошее согласие с экспериментальными данными.
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Следовательно, ее собственные числа λ  действи�
тельные, а собственные векторы

zeeeg zyyxx ggg ++= , отвечающие различным
собственным числам, ортогональны. Для нахожде�
ния собственных чисел матрицы системы (3.8) не�
обходимо решить характеристическое уравнение

 )())()(( 2 −−−−−− xxzyx babaaa λλλλ

02)()( 22 =+−−−− zyxzzyy bbbabab λλ .     (3.9)

Таким образом, по заданному волновому век�
тору K , направление и величина которого оп�
ределяются набором чисел zyx kkk ,, , уравнение
(3.9) позволяет найти соответствующие частоты

mμλω =2 , а система (3.8) – соответствующие
три ортогональных направления векторов поля�
ризации mg , 3,2,1=m .

Наиболее просто уравнение (3.9) и система
(3.8) могут быть решены, если направление вол�
нового вектора совпадает с каким�то из основных
кристаллографических направлений. В этом слу�
чае можно получить явную зависимость между
величиной волнового вектора и направлением
поляризации с одной стороны,  и частотой соот�
ветствующей бегущей волны – с другой. Такая
зависимость носит название дисперсионного со�
отношения. Ниже приводятся дисперсионные
соотношения для ОЦК и ГЦК решеток соответ�
ственно в выражении через упругие константы
для основных кристаллографических направле�
ний, продольных и поперечных поляризаций.

В направлении [111] : продольные волны
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в направлении [110] продольные волны
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поперечные, поляризованные в плоскости Oxy
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в направлении [100] продольные волны
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На рис. 1 и 2 приводятся  дисперсионные
кривые для Al , Na в направлениях [111], [110],
[100] для продольной и поперечной поляризации
при температуре 78К с использованием справоч�
ных данных из [9]. Сравнение полученных дис�
персионных кривых с экспериментальными  дан�
ными из [7], как это видно из приведенных рис.
1, 2, показывает хорошее соответствие теорети�
ческих кривых экспериментальным данным (эк�
спериментальные данные нанесены точками).

Статья выполнена при поддержке програм�
мы ФА по образованию “Развитие научного по�
тенциала высшей школы” (грант РНП
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Рис. 1. Кривые дисперсии фононов в Al

Рис. 2. Кривые дисперсии фононов в Na

LONG�WAVES  PRINCIPLE  AND  DISPERSION  RELATIONS  FOR  CUBIC  CRYSTAL
LATTICES  IN  THE  MODEL  OF  DIPOLE�DIPOLE  INTERACTIONS
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The paper considers monoatomic crystal lattice vibrations, caused by Van der Waals forces. A dynamical
model is constructed and equations are derived, which describe monoatomic crystal lattice vibrations in
the adiabatic approximation. It is shown that according to long�waves principle in the limit the received
equations turn into well�known equations of elasticity theory. This makes it possible to express the force
constants of the dynamical model in terms of elastic constants of the substance. The solution of the received
equations allowed to derive dispersion relations for bcc and fcc lattices without any free parameters. The
calculated dispersion curves for Na and Al are in good agreement with experimental data.
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