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Дослiджено колективнi динамiчнi властивостi рiдких Mg i Ca поблизу точок їх плавлення.
Для мiжйонної взаємодiї використано парний потенцiал, розрахований на основi псевдопотен-
цiалу Фiолхаїса та iн. [C. Fiolhais, J. P. Perdew, S. Q. Armster, J. M. MacLaren M. Brajczewska,
Phys. Rev. B 51, 14001 (1995)]. За допомогою методу молекулярної динамiки розраховано
такi характеристики, як динамiчний фактор та поздовжнi кореляцiйнi функцiї потоку густи-
ни. Iз Фур’є-перетворень кореляцiйних функцiй побудовано дисперсiйнi залежностi фононних
спектрiв та зроблено оцiнку швидкостi звуку в розглянутих металах. Паралельно проведено
теоретичнi розрахунки вiдповiдних дисперсiйних залежностей iз використанням спiввiдношен-
ня Такено та Ґода [S. Takeno, M. Goda, Prog. Theor. Phys. 45, 331 (1971)], з яких обчислено
швидкостi звуку. Показано, що визначенi швидкостi звуку в дослiджуваних металах дещо
переоцiненi порiвняно з експериментальними даними, що пояснюється недосконалiстю вико-
ристаного потенцiалу.
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I. ВСТУП

Рiдкi метали є яскравим прикладом систем, що од-
наково мають як прикладну цiннiсть, так i виклика-
ють значне зацiкавлення з погляду фундаментальних
дослiджень [3]. Широкi можливостi їх практичного
застосування, починаючи з рiзноманiтних процесiв,
що використовуються в промисловостi, i закiнчую-
чи медичним обладнанням, зумовлює необхiднiсть ви-
вчення властивостей цих металiв.

Протягом останнього часу особливу увагу дослiд-
никiв привертає теоретичне вивчення структурних
та динамiчних властивостей рiдких лужноземельних

металiв та їх сплавiв [4–11]. Розвиток методiв комп’ю-
терного моделювання та постiйне зростання обчислю-
вальних потужностей дало змогу здiйснювати подiб-
нi дослiдження з бiльшою ефективнiстю й достатньою
точнiстю. Найширше застосування набув метод моле-
кулярної динамiки (МД). Так, у працi [4] методом мо-
лекулярної динамiки вперше розраховано структурнi
характеристики для всiх рiдких лужноземельних ме-
талiв iз використанням парного мiжйонного потенцi-
алу, отриманого в межах теорiї NFE–TBB. Пiзнiше
почали вивчати й динамiчнi властивостi. Наприклад,
у працi [5] розраховано низку автокореляцiйних фун-
кцiй швидкостей, коефiцiєнти самодифузiї, коефiцi-
єнти в’язкостi та пружностi для рiдких лужноземе-
льних металiв iз використанням парного потенцiалу,
отриманого на основi псевдопотенцiалу нейтрально-
го псевдоатома (NPA). Також дослiдження проводи-
ли за допомогою мiжйонного потенцiалу, обчислено-
го на основi модельного псевдопотенцiалу Фiолхаї-
са [6, 7]. Крiм того, є працi, присвяченi сплавам ти-
пу Ca70Mg30 [8, 9]. У межах оглядової статтi [10] про
застосування методу узагальнених колективних мод
для розрахунку колективних динамiчних властивос-

тей рiдких металiв та сплавiв наведено низку резуль-
татiв для лужноземельних металiв, якi також отри-
манi за допомогою МД. Слiд вiдзначити роботу [11],
у якiй дослiджено колективну динамiку рiдкого Mg
за допомогою методiв першопринципної молекуляр-
ної динамiки (ab initio MD). На сьогоднi, це найточнi-
шi результати, отриманi за допомогою комп’ютерно-
го моделювання для рiдкого Mg, а саме: пораховано
динамiчний структурний фактор та поздовжню дис-
персiйну залежнiсть, якi добре узгоджуються з екс-
периментом. Незважаючи на високу точнiсть таких
розрахункiв, вони громiздкi й вимагають значних об-
числювальних ресурсiв. Тому здебiльшого дослiдники
все ще звертаються до класичної молекулярної дина-
мiки й використовують рiзнi ефективнi парнi мiжйон-
нi потенцiали.

Вибiр парного мiжйонного потенцiалу взаємодiї для
рiдких металiв є ключовою проблемою при їх вивчен-
нi, особливо, коли дослiджують динамiчнi властивос-
тi. Однiєю з найуспiшнiших модельних розробок для
опису мiжйонної взаємодiї в рiдких металах можна
вважати ефективний парний потенцiал, побудований
на основi псевдопотенцiалу Фiолхаїса [1]. Протягом
останнiх десяти рокiв його iнтенсивно використову-
вали в розрахунку властивостей металiв та сплавiв
для вивчення їхних як структурних, так i динамiч-
них властивостей, у тому числi властивостей рiдких
лужноземельних металiв. Ми вже ранiше дослiдили
одночастинкову динамiку рiдких Mg, Ca, Sr та Ba [7].
На цей раз розглядаємо колективну динамiку лужно-
земельних металiв на прикладi Mg i Ca. За допомогою
методу молекулярної динамiки ми розрахували пруж-
нi властивостi цих металiв, отримали характеристики
для фононних спектрiв поздовжнiх збуджень, а та-
кож обчислили швидкостi звуку у високочастотному
наближеннi.
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Структура статтi така. У роздiлi II подано огляд те-
орiї, необхiдної для отримання дослiджуваних влас-
тивостей. Результати розрахункiв та їх обговорення
представлено в третьому роздiлi. I в останньому роз-
дiлi зроблено короткий пiдсумок.

II. ТЕОРIЯ

Виконання комп’ютерного моделювання за допомо-
гою методу молекулярної динамiки дає змогу оперу-
вати як координатами атомiв, так i їхнiми швидкостя-
ми. Маючи цi величини на кожному часовому кроцi,
можна розрахувати часозалежнi кореляцiйнi функцiї.
Колективнi динамiчнi властивостi зазвичай вивчають
у термiнах компонент кореляцiйних функцiй густини
та потоку густини у просторi Фур’є. Для системи N
частинок часозалежну кореляцiйну функцiю густини
ρ(r, t) та потiк густини j(r, t) в момент часу t визна-
чаємо виразами:

ρ(r, t) =
1√
N

N
∑

i=1

ρ(r − ri(t)), (1)

j(r, t) =
1√
N

N
∑

i=1

vi(t)ρ(r − ri(t)), (2)

де ri(t) i vi(t) — координата та швидкiсть центра маси
частинки i. Вiдповiднi Фур’є-перетворення цих коре-
ляцiйних функцiй щодо координат:

ρ(k, t) =
1√
N

N
∑

i=1

eikri(t), (3)

jα(k, t) =
1√
N

N
∑

i=1

viα(t)eikri(t), (4)

де α — компонента декартових координат. Автокоре-
ляцiйну функцiю густини F (k, t), яку визначаємо як

F (k, t) = 〈ρ∗(k, 0)ρ(k, t)〉 , (5)

використовуємо для розрахунку динамiчного струк-
турного фактора S(k, ω):

S(k, ω) =
1

2π

∫

∞

−∞

F (k, t)eiωt dt. (6)

Зазначимо, що S(k, ω) можна отримати експеримен-
тально, використовуючи непружне розсiяння рентґе-
нiвських променiв або нейтронне розсiяння. Iнтеґру-
вання динамiчного структурного фактора S(k, ω) за
частотою ω визначає статичний структурний фактор
S(k), який при k → 0 виражається через iзотермiчну
стисливiсть. Оскiльки останню можна отримати екс-
периментально, то маємо пряму можливiсть порiвня-
ти теоретичнi результати з експериментальними да-
ними.

Поряд iз кореляцiйною функцiєю густини розгля-
ньмо її частотнi моменти. Мiж кореляцiйною функцi-
єю густини та динамiчним структурним фактором є
зв’язок:

dnF (k, t)

dtn

∣

∣

∣

∣

t=0

= (−1)n

+∞
∫

−∞

ωnS(k, ω) dω = (−i)n 〈ωn〉

(7)

F (k, t) = ω0(k) − t2

2!
ω2(k) +

t4

4!
ω4(k) + . . . (8)

ωn(k) =
1

2π

∫

∞

−∞

dωωnS(k, ω) (9)

ω2n(k) = (−1)n

[

∂2n

∂t2n
F (k, t)

]

t=0

(10)

Розвинувши F (k, t) в ряд Тейлора, можна встанови-
ти зв’язок мiж частотними моментами й динамiчним
структурним фактором S(k, ω). Зазначимо, що ну-
льовий частотний момент кореляцiйної функцiї гус-
тини збiгається зi статичним структурним фактором
ω0(k) = S(k), а другий частотний момент вiдповiдає
термiчнiй швидкостi ω2(k) = kBTk2/M . Частотнi мо-
менти вищих порядкiв залежать вiд мiжчастинкової
взаємодiї, яка задається парним потенцiалом. Зокре-
ма, четвертий момент є таким:

ω4(k) = 3(kv0)
4 +(kv0)

2 n

M

∫

g(r)(1−coskz)
∂2u(r)

∂z2
dr.

(11)
Iншими характеристиками, якi ми розглянемо, є ко-

реляцiйнi функцiї потоку густини, що описують дина-
мiку колективних збуджень i розраховуються на осно-
вi вiдповiдних компонент jα(k, t). Частотний спектр
кореляцiйної функцiї потоку густини зазвичай пода-
ють у виглядi:

Jαβ(k, ω) =

∫

dt e−iωtCαβ(k, t), (12)

де Cαβ(k, t) = 〈j∗α(k, 0)jβ(k, t)〉, а iндекси α i β по-
значають компоненти декартових координат. Величи-
ну потоку густини Jαβ(k, ω) можна розкласти на два
складники JL(k, ω) та JT (k, ω), якi характеризують
поздовжнi та поперечнi коливальнi моди i, вiдповiд-
но, називаються поздовжньою та поперечною кореля-
цiйними функцiями потоку густини:

Jαβ(k, ω) =
kαkβ

k2
JL(k, ω) +

(

δαβ +
kαkβ

k2

)

JT (k, ω).

(13)
Поздовжня компонента JL(k, ω) прямо пов’язана з
динамiчним структурним фактором S(k, ω):

JL(k, ω) = ω2 S(k, ω)

k2
. (14)
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Величина JT (k, ω) характеризує поперечнi колективнi
збудження. У в’язкiй рiдинi флуктуацiї поперечного
потоку загасають унаслiдок дифузiйних процесiв, а
швидкiсть загасання визначається коефiцiєнтом в’яз-
костi зсуву. У нееластично пружних рiдинах початок
пружної поведiнки при великих k характеризується
виникненням пiкiв на кривiй JT (k, ω) при скiнченних
значеннях частоти ω.

Поздовжнi та поперечнi кореляцiйнi функцiї пото-
ку густини JL(k, ω) та JT (k, ω) також можна розклас-
ти за частотними моментами. Використовуючи фор-
мули для ω2

L(k) i ω2
T (k) [12, 13], отримуємо поздовжнi

й поперечнi другi частотнi моменти :

ω2
L(k) = 3k2v4

0 +
nv2

0

M

∫

g(r)(1 − cos kz)
∂2u(r)

∂z2
dr (15)

ω2
T (k) = k2v4

0 +
nv2

0

M

∫

g(r)(1 − coskz)
∂2u(r)

∂x2
dr, (16)

де u(r) — парний мiжйонний потенцiал, g(r) — радi-
альна функцiя розподiлу, v0 = (1/βM)1/2 — термiчна
швидкiсть, β = 1/kBT , M — маса частинки i T — тем-
пература системи, kB — стала Больцмана, n = N/V
— концентрацiя частинок у системi, N — кiлькiсть
частинок в об’ємi V .

Щоб спростити розрахунки, iнтеґрали для частот-
них моментiв (10) i (11) можна переписати у виглядi
виразiв, якi запропонували Такено й Ґода [2]:

ω2
L(k) = 3k2/mβ + Ω2

0 − Ω2
L(k), (17)

ω2
T (k) = 3k2/mβ + Ω2

0 − Ω2
T (k), (18)

Ω2
0 = (4πn/3m)

∫

∞

0

r2drg(r)(u′′ + 2u′/r), (19)

Ω2
L(k) =

n

m

∫

dr
∂2u(r)

∂z2
g(r) cos(kz)

=
4πn

m

∞
∫

0

r2dr g(r)

[

u′′

(

sin(kr)

kr
+

2 cos(kr)

(kr)2
− 2 sin(kr)

(kr)3

)

− 2u′

r

(

cos(kr)

(kr)2
− sin(kr)

(kr)3

)]

, (20)

Ω2
T (k) =

n

m

∫

dr
∂2u(r)

∂x2
g(r) cos(kz)

=
4πn

m

∞
∫

0

r2dr g(r)

[

2u′

r

(

sin(kr)

kr
+

cos(kr)

(kr)2
− sin(kr)

(kr)3

)

− u′′

(

cos(kr)

(kr)2
− sin(kr)

(kr)3

)]

, (21)

u′′ =
∂2u

∂r2
, u′ =

∂u

∂r
. (22)

Отже, обчисливши мiжйонний потенцiал для дослi-
джуваних металiв та отримавши для них радiальнi
функцiї розподiлу за допомогою МД, можна розра-
хувати вiдповiднi характеристики. Фононнi частоти
ω2

L(k), ω2
T (k) та пружнi характеристики c11(k), G∞(k)

пов’язанi спiввiдношеннями [12,13]:

c11(k) =
(mn

k2

)

ω2
L(k), (23)

G∞(k) =
(mn

k2

)

ω2
T (k), (24)

де c11(k) — стала пружностi, а G∞(k) — модуль зсу-
ву. Зазначимо, що ω2

L(k) пропорцiйна до c11(k) при
скiнченних k. Якщо k → 0, то ω2

L(k)/k2 пропорцiй-
не до 4

3G∞(0) + K∞(0), де K∞(0) — об’ємний модуль
пружностi й G∞(0) — модуль зсуву. Слiд зазначити,
що c11(k) в границi k не дорiвнює 4

3G∞(k) + K∞(k),

оскiльки при скiнченних k не виконуються iзотропнi
умови.

Таким чином, у високочастотнiй границi для моду-
лiв пружностi отримуємо такi спiввiдношення [12]:

G∞(0) =
n

β
+

2π

15
n2

∞
∫

0

g(r)
d

dr

(

r4 dU(r)

dr

)

dr, (25)

K∞(0) =
2n

3β
+P+

2π

9
n2

∞
∫

0

g(r)r3 d

dr

(

r
dU(r)

dr

)

dr. (26)

Використовуючи потенцiал мiжйонної взаємодiї та
радiальну функцiю розподiлу, можна розрахувати
термодинамiчний тиск та частоту Айнштайна:

P =
n

β
− 2π

3
n2

∫

∞

0

g(r)r3 dU(r)

dr
dr. (27)

ω2
E = (4πn/3m)

∫

∞

0

r2dr g(r)u′′(r). (28)
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Зi спiввiдношень Скофiлда, якi виражають пружнi
константи через iнтеґрали:

I1 =
n

2kBT

∫

V

g(r)r
∂u(r)

∂r
dr,

I2 =
n

2kBT

∫

V

g(r)r2 ∂u(r)

∂r
dr, (29)

отримуємо

c11 = nkBT (3 + 2I1/15 + I2/5) (30)

c12 = nkBT (1− 2I1/5 + I2/15) (31)

c44 = nkBT (1 + 4I1/15 + I2/15) (32)

Iз цих спiввiдношень випливає, що пружнi константи
пов’язанi мiж собою так:

c44 = (c11 − c12)/2. (33)

III. КОМП’ЮТЕРНЕ МОДЕЛЮВАННЯ

ТА ОТРИМАНI РЕЗУЛЬТАТИ

Комп’ютерне моделювання структурних та колек-
тивних властивостей рiдких лужноземельних мета-
лiв проводили за допомогою методу молекулярної ди-
намiки при температурах, близьких до температури
плавлення. Густини металiв вибирали за фазовою дiа-
грамою T–ρ [14,15]. Кiлькiсть частинок у комiрцi мо-
делювання становила N = 3800, а розмiр комiрки ко-
ливався в межах L = 45.52−63.28 Å залежно вiд eста-
новленої густини металу. Систему приводили до рiв-
новаги в канонiчному ансамблi (стала кiлькiсть час-
тинок, сталi об’єм та температура) при заданiй тем-
пературi протягом 10000 крокiв, пiсля чого розрахо-
вували вiдповiднi характеристики та набiр статисти-
ки в мiкроканонiчному ансамблi (стала енерґiя). За-
гальний час моделювання становив в околi N = 106,
крок моделювання ∆t дорiвнював 0.001 пс. Для опису
мiжйонної взаємодiї аналогiчно, як i в [7], використо-
вували парний ефективний потенцiал, отриманий на
основi модельного псевдопотенцiалу Фiолхаїса [1]. Ра-
дiус обрiзання мiжйонного потенцiалу встановлювали
на вiддалi 20 Å.

Передусiм за допомогою комп’ютерного моделю-
вання ми отримали динамiчнi структурнi фактори
для Mg i Ca, обчисленi для рiзних значень хвильового
вектора k. Розраховували Фур’є-перетворенням авто-
кореляцiйної функцiї густини F (k, t) з використанням
виразiв (5) i (6). Своєю чергою, ρ(k, t) обчислювали
пiдсумовуванням за всiма атомами в системi вiдпо-
вiдно до (3). Оскiльки дослiджувана система є iзо-
тропною, то динамiчний структурний фактор S(k, ω)
можна розглядати як засереднену функцiю за рiзни-
ми напрямками хвильового вектора k = (kx, ky, kz).

Для цього, прив’язуючись до координатних осей, по-
передньо одержали функцiю ρ(k, t) для трьох векто-
рiв k = (k, 0, 0), (0, k, 0) i (0, 0, k). Таке засереднен-
ня суттєво полiпшує статистику для S(k, ω). Слiд за-
значити, що перiодичнi граничнi умови, за яких про-
ходить моделювання, накладають обмеження на дис-
кретнi значення хвильового вектора k. Оскiльки ко-
мiрка моделювання має вигляд куба з розмiром L, то
хвильовий вектор набуває значень k = i2π/L, де i —
цiле число.

На рис. 1 i 2 показано набiр розрахованих ди-
намiчних структурних факторiв для Mg i Са. Для
Mg значення хвильового вектора змiнюється в ме-
жах 0.15 Å−1 − 3.80 Å−1, а для Са — в межах
0.12 Å−1 − 3.06 Å−1. Наведенi залежностi характери-
зуються чiткими максимумами. Перший максимум за
частоти ω = 0 вiдповiдає релеєвському пiку, а другий
— це так званий брiллюенiвський пiк, пов’язаний iз
поширенням поздовжнiх акустичних коливань. Час-
тота, за якої вiн виникає, визначається як ωmax = csk,
де cs — швидкiсть звуку. Знаючи положення макси-
муму ωmax при рiзних значеннях хвильового векто-
ра k, можна побудувати дисперсiйну залежнiсть по-
здовжнiх коливань. Проте є ще один шлях отримання
цiєї залежностi, який базується на розрахунку спект-
рiв поздовжнiх кореляцiйних функцiй потоку густини
Jαα(k, ω) (12). Маючи цi спектри i знаходячи частоту,
за якої вони досягають свого максимуму, ми одержали
значення для поздовжнiх дисперсiй у рiдких Mg i Ca
як функцiю вiд хвильового вектора k. На рис. 2 точ-
ками зображено вiдповiднi результати, отриманi без-
посередньо з МД, а лiнiями — теоретичнi залежностi
для другого частотного моменту, обчисленi за фор-
мулами Такено–Ґода (17–22) без урахування кiнетич-
ного доданка. Можна стверджувати, що цi залежнос-
тi якiсно узгоджуються мiж собою. Наприклад, при
великих значеннях k спостерiгаємо суттєвi осциляцiї,
причому їхнi положення мiнiмумiв i максимумiв збi-
гається. Осциляцiї для отриманих характеристик за
допомогою МД в цiй областi є значно суттєвiшими,
нiж при розрахунку з формул Такено–Ґода. Водночас
при малих k в обох випадках бачимо добрий кiлькiс-
ний збiг. Слiд зазначити, що розрахунки за формула-
ми Такено–Ґода проводили на основi парних функцiй
розподiлу для Mg та Ca, також отриманих за допомо-
гою МД. Згiдно з [1] i [6], ми розглянуто два набори
параметрiв для парного мiжйонного потенцiалу (iн-
дивiдуальний i унiверсальний) та провели вiдповiдне
порiвняння. Виявлено, що за допомогою унiверсаль-
ного набору параметрiв отримуються нижчi частоти,
нiж за iндивiдуальних параметрiв. На рис. 3 показа-
но результати експерименту [16]. Як видно з графi-
ка, результати, одержанi за допомогою МД з викорис-
танням МП Фiолхаїса [1], суттєво завищують значен-
ня частот для дисперсiйних залежностей порiвняно з
експериментальними даними, причому це стосується
обох наборiв параметрiв.
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Рис. 1. Динамiчнi структурнi фактори для рiдкого Mg.

Рис. 2. Динамiчнi структурнi фактори для рiдкого Ca.
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Рис. 3. Дисперсiйнi залежностi поздовжнiх коливань (без кiнетичного доданка) для Mg i Ca. Порiвняння виразу
Такено–Ґода з результати МД. Результати експерименту [16].

Рис. 4. Другi частотнi моменти кореляцiйної функцiї потоку густини для рiдких Mg i Ca, отриманi з виразiв Таке-
но–Ґода.

T , K ρ, кг м−3 cs, м/с (i) cs, м/с (u) cs, м/с (exp)

Mg 990 1572 5817 5588 4066

Ca 1148 1348 4083 3735 2978

Таблиця 1. Швидкостi звуку для рiдких Mg i Ca, отриманi з комп’ютерного моделювання з використанням рiзних
наборiв параметрiв для МП. Порiвняння з експериментом [16].

Проаналiзуймо далi другi частотнi моменти коре-
ляцiйної функцiї потоку густини, обчисленi за допо-
могою формул Такено–Ґода (17)–(22) для Mg i Сa. На
рис. 4 зображено як поздовжнi, так i поперечнi час-
тотнi моменти, а також статичнi структурнi фактори
для дослiджуваних металiв. У цьому випадку наведе-
но результати з використанням лише iндивiдуальних
параметрiв МП. Нагадаємо, що, в роботi [7] показано,
що розраховуючи динамiчнi та структурнi властивос-
тi доцiльно використовувати iндивiдуальний набiр па-
раметрiв МП, тому що вiн забезпечує добре узгоджен-
ня розрахованих характеристик з експериментом. На
графiках (рис. 4) видно, що перший максимум струк-
турного фактора збiгається з першим мiнiмумом по-

здовжнього частотного моменту ω2
L(k) для обох мета-

лiв. Окрiм того, поздовжнiй частотний момент ω2
L(k)

має суттєвi осциляцiї при великих значеннях k, що
свiдчить про наявнiсть колективних збуджень у сис-
темi. Поперечний частотний момент ω2

T (k) має наба-
гато меншi осциляцiї й досягає свого максимуму за
бiльших значень k, нiж максимум поперечного час-
тотного моменту ω2

L(k). При малих значеннях k оби-
два частотнi моменти змiнюються лiнiйно вiд k. За
танґенсом кута нахилу поздовжнього моменту в цiй
областi можна розрахувати швидкiсть поширення по-
здовжнiх коливань у високочастотнiй границi, тобто
швидкiсть звуку. Вона виявилася помiтно вищою по-
рiвняно з експериментальними даними (таблиця 1).
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Зазначимо, що отриманi значення швидкостi звуку за
використання iндивiдуальних параметрiв лiпше узго-
джуються з експериментом, нiж аналогiчнi результа-
ти iз застосуванням унiверсальних параметрiв.

Використовуючи данi МД, ми також розрахува-
ли пружнi властивостi дослiджуваних металiв. Засто-
совуючи спiввiдношення (30)–(32), обчислили низку
констант пружностi, а саме — c11, c12 i c44, значення
яких наведено в таблицi 2. У цiй же таблицi пода-
но отриманi iз (25)–(26) об’ємний модуль пружностi
K∞(0) i модуль зсуву G∞(0), а також частота Айн-
штайна ωE (28). Зазначимо, що рiдкий кальцiй бiля
точки плавлення має меншу пружнiсть порiвняно з
магнiєм, що узгоджується з результатами роботи [5],
де використано парний мiжйонний потенцiал, побудо-
ваний на основi модельного псевдопотенцiалу NPA.

T , G∞(0), K∞(0), c11, c12, c44, ωE,

K ГПа ГПа ГПа ГПа ГПа пс−1

Mg 990 16.37 44.07 65.90 33.15 16.38 38.09

Ca 1148 7.86 20.54 31.02 15.30 7.86 29.08

Таблиця 2. Об’ємнi модулi пружностi й модулi зсуву для
Mg та Ca. Пружнi константи та частота Айнштайна.

IV. ВИСНОВКИ

За допомогою комп’ютерного моделювання мето-
дом молекулярної динамiки ми розрахували харак-
теристики, що описують колективнi динамiчнi влас-
тивостi рiдких магнiю та кальцiю поблизу точок їх
плавлення. Безпосередньо з МД обчислили динамiчнi
структурнi фактори та проаналiзували їхню форму.

На основi кореляцiйної функцiї потоку густини, отри-
маної моделюванням, побудували дисперсiйнi залеж-
ностi частот поздовжнiх коливань. Порiвняли з теоре-
тичними розрахунками, проведеними за формулами
Такено–Ґоди, якi були використаннi для розрахунку
поздовжнiх та поперечних других частотних момен-
тiв. Установлено, що перший максимум структурного
фактора збiгається з першим мiнiмумом поздовжньо-
го частотного моменту ωL(k) для розглянутих мета-
лiв, що вiдповiдає загальноприйнятим уявленням про
поведiнку цих характеристик рiдин. Також обчислено
низку величин, якi характеризують пружнi власти-
востi рiдких магнiю та кальцiю. Iз танґенса кута нахи-
лу залежностi другого поздовжнього частотного мо-
менту вiд хвильового вектора при малих k отримано
значення швидкостi звуку. Порiвняння з експеримен-
тальними даними показало, що визначена в цiй роботi
швидкiсть звуку є помiтно завищеною. Це може бути
пов’язано з дещо вiдмiнними умовами, за яких вiд-
бувався експеримент. Але основна причина, все-таки,
— це недосконалiсть парного мiжйонного потенцiалу.
Незважаючи на те, що вибраний потенцiал дає змогу
дуже добре описувати структурнi властивостi, а та-
кож доволi непогано — одночастинкову динамiку, йо-
го можливостi на цьому вичерпуються, принаймнi для
лужноземельних металiв. Ми показали, що отриманi
колективнi динамiчнi властивостi вiдтворюють експе-
римент лише на якiсному рiвнi, а кiлькiснi оцiнки по-
мiтно вiдрiзняються. Так, на прикладi швидкостi зву-
ку в рiдкому магнiї i кальцiї встановлено суттєве за-
вищення результатiв повiряно з експериментальними
значеннями. Пiдсумовуючи, можна констатувати, що
для полiпшення точностi розрахунку колективних ди-
намiчних властивостей використання звичайного пар-
ного потенцiалу мiжйонної взаємодiї є недостатнiм.
Тому необхiдно застосовувати складнiшi моделi опи-
су взаємодiї в металах (напр., модель зануреного ато-
ма EAM) або проводити комп’ютерне моделювання за
допомогою першопринципної молекулярної динамiки
(ab-initio МД).
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COLLECTIVE DYNAMICS OF LIQUID Mg AND Ca
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The collective dynamic properties of liquid Mg i Ca near their melting points are studied. For the description
of interionic interaction the pair potential based on the Fiolhais pseudopotential [C. Fiolhais, J. P. Perdew,
S. Q. Armster, J. M. MacLaren M. Brajczewska, Phys. Rev. B 51, 14001 (1995)] is applied. Using the method of
molecular dynamics such characteristics as dynamic structural factors and longitudinal time-dependent current
correlation functions are calculated. From the Fourier transforms of the corresponding correlation functions the
phonon dispersion relations are obtained and the values of sound velocity of considered metals are estimated.
Simultaneously, the dispersion relations are calculated theoretically using the expressions of Takeno and Goda
[S. Takeno, M. Goda, Prog. Theor. Phys. 45, 331 (1971)] from which the sound velocities are obtained as well. It
is observed that the values of sound velocity calculated in this study are somewhat overestimated in comparison
with experimental data, and it can be explained by the shortcoming of the potentials which were applied.
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