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Лабораторна робота № 1. 

Методи отримання наночастинок 

 

Теоретична частина 

Всі методи отримання ультрадисперсних матеріалів можна розділити 

на дві великі групи: 1) методи, пов'язані з диспергуванням більших об'єктів 

(методи «зверху вниз»). і 2) методи, пов'язані з упорядкуванням частинок на 

атомарному рівні (методи «знизу вгору») До перших відносяться 

механосинтез, електровибух і детонаційний синтез. До других - методи 

конденсації пари, плазмохімічний синтез, осадження з колоїдних розчинів, 

термічний розклад. 

 

1. Механосинтез, детонаційний синтез і електровибух. 

Основою механосинтезу є механічна обробка твердих сумішей, при 

якій відбуваються подрібнення і пластична деформація речовин, 

прискорюється масоперенесення, а також здійснюється перемішування 

компонентів суміші на атомарному рівні, активується хімічна взаємодія 

твердих реагентів. В результаті механічної дії в приконтактних областях 

твердої речовини створюється поле напружень. Релаксація його може 

відбуватися шляхом виділення тепла, утворення нової поверхні, виникнення 

різних дефектів в кристалах, збудження хімічних реакцій у твердій фазі. 

Переважний напрямок релаксації залежить від властивостей речовини, умов 

навантаження (потужності підведеної енергії, співвідношення між тиском і 

зсувом), розмірів і форми частинок. У міру збільшення потужності 

механічного імпульсу і часу впливу відбувається поступовий перехід від 

релаксації шляхом виділення тепла до релаксації, пов'язаної з руйнуванням, 

диспергуванням і пластичною деформацією матеріалу і появою аморфних 

структур різної природи. 

Механічний вплив при подрібненні матеріалів є імпульсним, тому 

виникнення поля напружень і його подальша релаксація відбуваються не 



протягом усього часу перебування частинок в реакторі, а тільки в момент 

зіткнення часток і в короткий час після нього. З цієї причини при 

механохімічному синтезі потрібно враховувати характер формування поля 

напружень в часі і кінетику наступних релаксаційних процесів. Механічний 

вплив не тільки імпульсний, але і локальний, оскільки відбувається не у всій 

масі твердої речовини, а лише там, де виникає і потім релаксує поле 

напружень.  

Механічне стирання є найбільш продуктивним способом отримання 

великих кількостей нанокристалічних порошків різних матеріалів: металів, 

сплавів, інтерметалідів, кераміки, композитів. Внаслідок механічного 

стирання і механічного сплавляння може бути досягнута повна розчинність в 

твердому стані таких елементів, взаємна розчинність яких у рівноважних 

умовах надзвичайно мала. 

При механічному стиранні порошків деформація спочатку 

локалізується в смугах зсуву, що містять велику кількість дислокацій з 

високою густиною. При досягненні певного рівня напружень ці дислокації 

анігілюють і рекомбінують з малокутовими границями, які розділяють окремі 

зерна; на цьому етапі стирання вже утворюються зерна діаметром 20-30 нм, і 

їх кількість зростає в міру стирання. На наступному етапі стирання, 

орієнтація окремих кристалітів один щодо одного стає випадковою внаслідок 

ковзання границь зерен. Така поведінка при стиранні характерна для ОЦК-

металів та інтерметалідів. 

Для розмелювання і механохімічного синтезу застосовують планетарні, 

кульові і вібраційні млини, середній розмір одержуваних порошків може 

становити від 200 до 5-10 нм. Так, під час помелу в кульовому млині бориду 

β-FeB вдалося отримати порошок α-FeB із середнім розміром кристалітів 

близько 8 нм. Механічна обробка титанату барію ВаТiO3 в планетарному 

млині дозволила отримати нанокристалічний порошок з середнім розміром 

частинок 5-25 нм.  



Механохімічний синтез порошків боридів, карбідів, силіцидів, оксидів, 

сульфідів перехідних металів був здійснений "вибуховим" методом у 

вібромлині; ініціювання реакції синтезу, яка швидко протікає,здійснювалося 

механоактивацією порошків вихідних компонентів (металу і вуглецю, бору 

або кремнію) протягом декількох хвилин. Вивчення порошків карбідів бору, 

титану, цирконію, гафнію, ванадію, танталу, вольфраму, отриманих 

механохімічним синтезом в млинах, показало, що середній розмір часток 

становить 6-20 нм.  

Існує ще один вид механічного впливу, який одночасно створює умови 

як для синтезу кінцевого продукту, так і для його диспергування. Це ударна 

хвиля. За допомогою ударно-хвильової обробки сумішей графіту з металами 

при тиску в ударній хвилі до декількох десятків гігапаскалів отримують 

нанокристалічні алмазні порошки із середнім розміром частинок 4 нм.  

Детонація вибухових речовин, тобто енергія вибуху, досить широко 

використовується для здійснення фазових переходів в речовинах і 

детонаційного синтезу. Детонаційний синтез як швидко протікаючий процес 

дозволяє отримувати тонкодисперсні порошки в динамічних умовах, коли 

важливу роль набувають кінетичні процеси. 

Вперше детонаційний синтез алмазу був здійснений шляхом ударно 

хвильового навантаження ромбоедричного графіту до 30 ГПа. Було показано, 

що отриманий в цих умовах алмазний порошок містить поодинокі кристали 

розміром не більше 50 нм, а також скупчення і щільно спаяні агломерати 

розміром до 5 мкм і більше, що складаються з окремих кристалів з розмірами 

1-4 і 10-160 нм. 

Характерною особливістю алмазних нанопорошків, одержуваних 

детонаційними синтезом, є надзвичайно мала дисперсія розмірів 

наночастинок: основна частка частинок має розмір 4-5 нм. 

Метод отримання тонкодисперсних порошків, який швидко 

розвивається, є електричний вибух провідника при проходженні по ньому 

потужного імпульсу струму тривалістю 10
-5

-10
-7

 с і густиною 10
4
-10

6
 А / мм

2
. 



Для цієї мети використовується дріт діаметром 0,1-1,0 мм. Електричний 

вибух провідника є різкою зміною фізичного стану металу в результаті 

інтенсивного виділення енергії в ньому при пропусканні імпульсного струму 

великої густини. Електровибух супроводжується генерацією ударних хвиль і 

створює можливість швидкого нагрівання металів з швидкістю понад 10
7
 К/с 

до високих температур Т> 10
4
 К. Здатність провідників, які електрично 

вибухають, різко змінювати свої властивості і ефективно перетворювати 

первинну електричну або магнітну енергію накопичувачів в інші види енергії 

(теплову, енергію випромінювання плазми, що виникає, енергію ударних 

хвиль і ін.) знайшла застосування для отримання, зокрема, тонкодисперсних 

порошків.  

На початковій стадії електровибуху джоулеве нагрівання провідника 

супроводжується його лінійним розширенням з відносно невеликою 

швидкістю 1-3 м / с. На стадії власне вибуху в результаті проходження 

імпульсу струму метал перегрівається вище температури плавлення, 

розширення речовини провідника, що вибухає, відбувається з швидкістю до 

5*10
3
 м/с і перегрітий метал вибухово диспергує. Тиск і температура на 

фронті ударної хвилі яка виникає досягають декількох сотень мегапаскалей 

(тисяч атмосфер) і приблизно 10
4
 К відповідно. В результаті конденсації в 

потоці пари, яка швидко розширюється, утворюються частинки дуже малих 

розмірів. Регулюючи умови вибуху, можна отримувати порошки з розміром 

частинок від 100 мкм до 50 нм. Середній розмір часток монотонно 

зменшується зі зростанням густини струму і скороченням тривалості 

імпульсу. Електровибух в інертній атмосфері дозволяє отримувати порошки 

металів і сплавів, а при введенні в реактор додаткових реагентів (повітря, 

суміші кисню і інертного газу, азоту, дистильованої води, парафіну, 

технічного масла) можна отримувати тонкодисперсні порошки оксидів, 

нітридів, карбідів або їх сумішей 

 

 



2. Газофазний синтез (конденсація парів). 

Ізольовані наночастинки у цьому випадку отримують випаровуванням 

металу, сплаву або напівпровідника при контрольованій температурі в 

атмосфері інертного газу низького тиску з подальшою конденсацією пари 

поблизу холодної поверхні або на ній. Це найпростіший спосіб отримання 

нанокристалічних порошків. На відміну від випаровування в вакуумі, атоми 

речовини, випаруваного в розрідженій інертній атмосфері, швидше 

втрачають кінетичну енергію через зіткнення з атомами газу і утворюють 

кластери. 

Перші роботи в цьому напрямку були виконані в 1912 році: вивчення 

випаровування Zn, Cd, Se і As в вакуумі, а також у водні, азоті та 

вуглекислому газі показало, що розмір одержуваних часток залежить від 

тиску і атомної маси газу. При випаровуванні золота з нагрітої вольфрамової 

нитки і при тиску азоту 0,3 мм рт. ст. (40 Па) в конденсаті були отримані 

сферичні частинки діаметром від 1,5 до 10 нм. Виявлено, що розмір часток 

залежить від тиску газу і в меншій мірі від швидкості випаровування. 

конденсація парів алюмінію в Н2, Не і Аr при різноманітному тиску газів 

дозволила отримати частинки розміром від 100 до 20 нм. Пізніше методом 

спільної конденсації парів металів в Аr і Не вдалося отримати 

високодисперсні сплави Аu – Сu і Fe - Сu, утворені сферичними частинками 

діаметром 16-50 нм. Варіантом конденсації пари металу в газовій атмосфері є 

запропонований ще в XIX столітті метод диспергування металу за 

допомогою електричної дуги в рідині і подальшої конденсації металевої пари 

в парах рідини. 

Отримувані випаровуванням і конденсацією нанокристалічні частинки 

розміром <20 нм мають сферичну форму, а більші частки можуть бути 

огранені. Розподіл нанокристалів за розмірами є логарифмічно нормальним і 

описується функцією: 



    (1.1.) 

де d – діаметр частинки; dg – середній геометричний діаметр; ζg– 

дисперсія;  

 

Аналіз показує, що більшість розподілів наночастинок металів, 

отриманих методом випаровування та конденсації, описується формулою 

(1.1) зі значеннями ζg = 1,4 ± 0,2. В ізольованих нанокристалах немає 

дислокацій, але можуть виникати дисклінації, енергетично більш вигідні в 

дуже малих кристалах. 

Установки, які використовують принцип випаровування-конденсації, 

відрізняються способом введення матеріалу, який випаровується, способом 

підведення енергії для випаровування, робочим середовищем, організацією 

процесу конденсації, системою збору отриманого порошку. Випаровування 

металу може відбуватися з тигля або ж метал надходить в зону нагріву і 

випаровування у вигляді дроту, уприскуваного металевого порошку або в 

струмені рідини. Підведення енергії може здійснюватися безпосереднім 

нагріванням, пропусканням електричного струму через дріт, електродуговим 

розрядом в плазмі, індукційним нагріванням струмами високої і надвисокої 

частоти, лазерним випромінюванням, електронно-променевим нагріванням. 

Випаровування і конденсація можуть протікати в вакуумі, в нерухомому 

інертному газі, в потоці газу, в тому числі в струмені плазми. 

Конденсація парогазової суміші з температурою 5000 - 10000 К може 

відбуватися при її надходженні до камери з великими перерізом і об’ємом, 

заповненої холодним інертним газом; охолодження буде здійснюватися як за 



рахунок розширення, так і контакту з холодною інертною атмосферою. 

Існують установки, в яких в камеру конденсації коаксіально надходять два 

струмені – парогазова суміш подається вздовж осі, а по її периферії 

надходить кільцевий струмінь холодного інертного газу. В результаті 

турбулентного змішування температура парів металу знижується, 

збільшується пересичення і відбувається швидка конденсація. Сприятливі 

умови конденсації металевих парів створюються при адіабатичному 

розширенні в соплі Лаваля, коли в результаті швидкого розширення 

створюється високий градієнт температури і відбувається майже миттєва 

конденсація пари. 

Самостійним завданням є збирання отриманого конденсацією 

нанокристалічного порошку, оскільки його окремі частинки настільки малі, 

що знаходяться в постійному броунівському русі і залишаються завислими в 

газі, не осідаючи під дією сили тяжіння. для збору одержуваних порошків 

використовують спеціальні фільтри і відцентрове осадження; в деяких 

випадках застосовується уловлювання рідкою плівкою.  

Основними закономірностями утворення нанокристалічних частинок 

методом випаровування та конденсації є наступні: 

1. Утворення наночастинок відбувається при охолодженні пари в зоні 

конденсації, яка тим більша, чим менший тиск газу; внутрішня межа зони 

знаходиться поблизу випарника, а зовнішня межа у міру зменшення тиску 

газу може вийти за межі реакційної посудини; при тиску, що дорівнює 

кільком сотням паскалів, вона знаходиться всередині реакційної камери 

діаметром> 0,1 м, і в процесі конденсації істотну роль відіграють конвективні 

потоки газу; 

2. При збільшенні тиску газу до декількох сотень паскалів розмір 

часток спочатку швидко збільшується, а потім повільно наближається до 

граничного значення в області тисків більше 2500 Па;  



3. При однаковому тиску газу перехід від гелію до ксенону, тобто від 

менш щільного інертного газу до більш щільного, супроводжується 

зростанням розміру частинок в кілька разів. 

Залежно від умов випаровування металу (тиску газу, розташування і 

температури підкладки) його конденсація може відбуватися як в об'ємі 

реакційної камери, так і на її поверхні. Для об'ємних конденсатів більш 

характерні частки сферичної форми, тоді як частки поверхневого конденсату 

є ограненими. При однакових умовах випаровування і конденсації метали з 

більш високою температурою плавлення утворюють частинки меншого 

розміру. 

Газофазний синтез дозволяє отримувати частинки розміром від 2 нм до 

декількох сотень. Більш дрібні частинки контрольованого розміру отримують 

з допомогою поділу кластерів за масою у мас-спектрометрі. Наприклад, пари 

металу пропускають через комірку з гелієм під тиском близько 1000-1500 Па, 

потім виводять в високовакуумну камеру (приблизно 105 Па), де маса 

кластера встановлюється за часом прольоту певної відстані в мас-

спектрометрі. Таким способом отримували кластери сурми, вісмуту і 

свинцю, що містять 650, 270 і 400 атомів відповідно; температура 

газоподібного гелію в разі парів Sb і Bi становила 80 К, а в разі парів Рb - 280 

К. В останні роки газофазний синтез наночастинок отримав помітний 

розвиток завдяки використанню різноманітних методів нагрівання 

випаровуваної речовини. 

Для отримання нанокристалічних порошків застосовуються також 

плазмовий, лазерний і дуговий способи нагріву. Наприклад, наночастинки 

карбідів, оксидів і нітридів отримували за допомогою імпульсного лазерного 

нагріву металів в розрідженій атмосфері метану (у випадку карбідів), кисню 

(у випадку оксидів), азоту або аміаку (у випадку нітридів). Імпульсне лазерне 

випаровування металів в атмосфері інертного газу (Не чи Аr) і газу-реагенту 

(O2, N2, NH3, CH4) дозволяє отримувати суміші нанокристалічних оксидів 

різних металів, оксидно-нітридні або карбидно-нітридні суміші. Склад і 



розмір наночастинок можна контролювати зміною тиску і складу атмосфери 

(інертний газ і газ-реагент), потужністю лазерного імпульсу, температурного 

градієнту між випаровуванню мішенню і поверхнею, на яку відбувається 

конденсація. 

Метод конденсації парів в інертному газі найбільш часто 

використовують в наукових цілях для отримання невеликих кількостей 

нанопорошків. Синтезовані цим методом порошки мало агломеруються і 

спікаються при порівняно низькій температурі. 

Властивості ізольованих нанокристалічних частинок великою мірою 

визначаються внеском поверхневого шару. Для сферичної частинки, що має 

діаметр d і товщину поверхневого шару δ, частка поверхневого шару в 

загальному об'ємі частинки дорівнює . При товщині поверхневого 

шару δ, що дорівнює 3-4 атомним моношарам (0,5-1,5 нм), і середньому 

розмірі нанокристалів 10-20 нм на поверхневий шар припадає до 50% всієї 

речовини. Однак високорозвинена поверхня ізольованих нанокристалічних 

частинок вкрай збільшує їх реакційну здатність і в свою чергу сильно 

ускладнює їх вивчення. 

 

3. Плазмохімічний синтез. 

Одним з найбільш поширених хімічних методів отримання 

високодисперсних порошків нітридів, карбідів, боридів і оксидів є 

плазмохімічний синтез. Основні умови отримання високодисперсних 

порошків цим методом - протікання реакції далеко від рівноваги і висока 

швидкість утворення зародків нової фази при малій швидкості їх росту. В 

реальних умовах плазмохімічного синтезу отримання наночастинок доцільно 

здійснювати за рахунок збільшення швидкості охолодження потоку плазми, в 

якому відбувається конденсація з газової фази; завдяки цьому зменшується 

розмір частинок, що утворюються, а також пригнічується ріст частинок 

шляхом їх злиття при зіткненні. 



При плазмохімічному синтезі використовують низькотемпературну 

(4000- 8000 К) азотну, аміачну, вуглеводневу, аргонову плазму дугового, 

тліючого, високо- або надвисокочастотного розрядів; в якості вихідної 

сировини застосовують елементи, їх галогеніди та інші сполуки. 

Характеристики порошків залежать від використовуваної сировини, 

технології синтезу і типу плазмотрону. Частинки плазмохімічних порошків є 

монокристалами і мають розміри від 10 до 100-200 нм і більше. 

Плазмохімічний синтез забезпечує високі швидкості утворення і конденсації 

сполуки і відрізняється досить високою продуктивністю. Головні недоліки 

плазмохімічного синтезу – широкий розподіл частинок за розмірами і 

внаслідок цього наявність досить великих (до 1-5 мкм) частинок, тобто 

низька селективність процесу, а також високий вміст домішок в порошку. До 

теперішнього часу плазмохімічним методом отримані високодисперсні 

порошки нітриду титану, цирконію, гафнію, ванадію, ніобію, танталу, бору, 

алюмінію і кремнію, карбідів титану, ніобію, танталу, вольфраму, бору і 

кремнію, оксидів магнію, ітрію і алюмінію. Найбільш широко 

плазмохімічний метод застосовується для синтезу нітридів перехідних 

металів IV і V груп. 

Температура плазми, яка досягає 10000 К, визначає наявність в ній 

іонів, електронів, радикалів і нейтральних частинок, що знаходяться в 

збудженому стані. Наявність таких частинок призводить до високих 

швидкостей взаємодії і швидкому (10
-3

-10
-6

 с) протіканню реакцій. Висока 

температура забезпечує перехід практично всіх вихідних речовин в 

газоподібний стан з їх подальшою взаємодією і конденсацією продуктів. 

Плазмохімічний синтез включає кілька етапів. На першому 

відбувається утворення активних частинок в дугових, високочастотних і 

надвисокочастотних плазмотронах. Найбільш високою потужністю і 

коефіцієнтом корисної дії мають дугові плазмотрони, проте одержувані в них 

матеріали забруднені продуктами ерозії електродів; безелектродні 

високочастотні і НВЧ плазмотрони не мають цього недоліку. На наступному 



етапі в результаті гартування відбувається виділення продуктів взаємодії. 

Вибір місця і швидкості гартування дозволяє отримати порошки з заданими 

складом, формою і розміром частинок. Отримані в результаті 

плазмохімічного синтезу порошки мають правильну форму і розмір часток 

від 10 до 100 нм і більше. 

Плазмохімічні порошки карбідів металів, бору і кремнію зазвичай 

отримують взаємодією хлоридів відповідних елементів з воднем і метаном 

або іншими вуглеводнями в аргоновій високочастотній або дуговий плазмі; а 

нітрид – взаємодією хлоридів з аміаком або сумішшю азоту і водню в 

низькотемпературній НВЧ-плазмі. За допомогою плазмохімічного синтезу 

можна отримувати також багатокомпонентні ультрадисперсні порошки, що 

представляють собою суміші карбіду і нітриду, нітриду і бориду, нітридів 

різних елементів і т. д. Синтез оксидів в плазмі електродугового розряду 

проводиться шляхом випаровування металу з подальшим окисненням парів 

або часток металу в кисневмісній плазмі. 

Плазмохімічний метод використовують і для одержання порошків 

металів. Наприклад, ультрадисперсні порошки міді з розміром частинок 

менш 100 нм і порівняно вузьким розподілом частинок за розміром 

отримують відновленням хлориду міді воднем в аргоновой електродуговій 

плазмі з температурою до 1800 К. 

 

4. Термічний розклад і відновлення.  

При термічному розкладанні використовують зазвичай складні 

елементо- і металоорганічні сполуки, гідроксиди, карбоніли, форміати, 

нітрати, оксалати, аміди і іміди металів, які при певній температурі 

розпадаються з утворенням синтезованої речовини і виділенням газової фази. 

Наприклад, піролізом форміатів заліза, кобальту, нікелю, міді в вакуумі або 

інертному газі при температурі 470-530 К створюють дисперсні порошки 

металів із середнім розміром частинок 100-300 нм. 



Варіантом піролізу є розкладання металоорганічних сполук в ударній 

трубі, після чого вільні атоми металу конденсуються з пересичені пари. 

Закрита з обох сторін довга сталева труба перегороджується на дві нерівні 

частини тонкою діафрагмою з майларової плівки або алюмінієвої фольги. 

Довшу частину труби заповнюють аргоном під тиском 1000-2500 Па з 

домішкою 0,1-2,0 мол. % металоорганічної сполуки. Інша частина труби 

заповнюється гелієм або сумішшю його з азотом до тих пір, поки мембрана 

не прорветься. При розриві мембрани виникає ударна хвиля, на фронті якої 

температура може досягати 1000 - 2000 К. Ударний нагрів газу призводить до 

розкладання металоорганічної сполуки за кілька мікросекунд після 

проходження фронту хвилі, і вільні атоми металу утворюють сильно 

пересичену пару, здатну швидко конденсуватися. Цим способом отримували 

тонкодисперсні порошки заліза, вісмуту і свинцю. 

Основним недоліком термічного розкладання є порівняно невисока 

селективність процесу, оскільки продукт реакції зазвичай являє собою суміш 

цільового продукту і інших сполук. Поширеним методом створення 

високодисперсних металевих порошків є відновлення сполук металів 

(гидрооксидов, хлоридів, нітратів, карбонатів) в потоці водню при 

температурі нижче 500 К. Переваги цього методу – низький вміст домішок і 

вузький розподіл частинок порошків за розмірами. 

Широко використовувані в промисловості металеві каталізатори 

зазвичай отримують просоченням пористого матеріалу (силікагелю, цеоліту і 

т.д.) розчином гідроксиду або іншої сполуки необхідного металу. 

Просочений пористий носій сушать, а потім прожарюють в потоці водню для 

відновлення металу. В результаті в порах носія утворюються каталітично 

активні дрібні металеві частинки. 

 

 

 

 



5. Осадження з колоїдних розчинів. 

Звичайний спосіб отримання наночастинок за допомогою колоїдних 

розчинів полягає в їх синтезі з вихідних реагентів розчину і перериванні 

реакції в певний момент часу, після чого дисперсна система перетворюється 

з рідкого колоїдного стану в дисперсний твердий. Так, нанокристалічні 

порошки сульфідів отримують за допомогою реакції сірководневої кислоти 

H2S або сульфіду Na2S з водорозчинною сіллю металу. Наприклад, 

нанокристалічний сульфід кадмію CdS отримують при осадженні з розчину 

перхлорату кадмію і сульфіду натрію; ріст наночастинок переривають 

стрибкоподібним збільшенням рН розчину. Утворення металевих або 

напівпровідникових кластерів можливе всередині пор молекулярного сита 

(цеоліту). Ізоляція кластерів всередині пор зберігається при нагріванні до 

досить високих температур. наприклад, напівпровідникові кластери (CdS)4 

синтезовані всередині порожнин цеолітів. 

Серед усіх методів отримання ізольованих наночастинок і 

нанопорошків метод осадження з колоїдних розчинів має найвищу 

селективність і дає змогу отримувати стабілізовані нанокластери з дуже 

вузьким розподілом за розмірами, що важливо для використання 

наночастинок в якості каталізаторів або в пристроях мікроелектроніки. 

Основна проблема методу осадження з колоїдних розчинів пов'язана з тим, 

як уникнути коалесценції наночастинок. 

Стабілізація колоїдних частинок і кластерів досягається за допомогою 

молекул ліганду. В якості лігандів використовують різні полімери. 

Схематична реакція отримання стабілізованого лігандом металевого кластера 

Мn має такий вигляд: 

   (1.2) 

де L - молекула ліганду. Отримані таким способом металеві кластери 

золота, платини, паладію можуть містити від 300 до 2000 атомів. 



Металеві кластери мають кубічну або гексагональну щільноупаковану 

структуру. У них центральний атом оточений кількома оболонками, кількість 

атомів в яких дорівнює 10k
2
 + 2 (k - номер оболонки), тобто перша оболонка 

містить 12, друга - 42, третя - 92 атоми і т.д. У кластерах, стабілізованих 

лігандами, можна виділити металеве ядро, в якому найближчими сусідами 

атома металу є тільки металеві атоми, і зовнішню оболонку з металевих 

атомів, частково зв'язаних з молекулами ліганду. 

Гідроліз солей металів використовують для отримання колоїдних 

частинок оксидів. Наприклад, нанокристалічні оксиди титану, цирконію, 

алюмінію, ітрію можна отримати гідролізом відповідних хлоридів або 

гіпохлоритів. Дрібнодисперсний оксид титану отримують також гідролізом 

титаніл-сульфату з подальшим кальцинуванням аморфного осаду при 1000- 

1300 К Для стабілізації колоїдних розчинів щоб уникнути коагуляції 

наночастинок використовують поліфосфати, аміни, гідроксильні іони. 

Колоїдні розчини напівпровідникових оксидних і сульфідних 

наночастинок безпосередньо (без осадження) застосовують в 

фотокаталітичних процесах синтезу і деструкції органічних сполук, 

розкладання води. Для отримання високодисперсних порошків осади 

колоїдних розчинів, що складаються з агломерованих наночастинок, 

прожарюють при 1200-1500 К. Наприклад, високодисперсний порошок 

карбіду кремнію (d ~ 40 нм) отримують гідролізом органічних солей кремнію 

зподальшим прожаренням в аргоні при 1800 К. Для отримання 

високодисперсних порошків оксидів титану і цирконію досить часто 

використовують осадження за допомогою оксалатів. 

До методів осадження можна віднести також спосіб отримання 

нанокристалічних частинок магнетиту (Fe3O4) шляхом хімічної конденсації 

(ХК), запропонований Елмором, в основі якого лежить процес осадження 

солей двох- і тривалентного заліза концентрованим водним розчином аміаку.  

Схематично реакцію утворення магнетиту можна записати так: 

FeCl2 + 2FeCl3 + 8NH3·H2O → Fe3O4 +8NH4Cl + 4H2O 



Замінивши сіль двовалентного заліза на аналогічну сіль кобальту, 

можна отримати наночастинки, в яких деяка частина атомів заліза заміщена 

кобальтом (CoFe2O4) В цьому випадку замість водного розчину аміаку 

використовують осадження в лужному середовищі (5 % NaOH).  

 

Прилади та реактиви необхідні для синтезу наночастинок CoFe2O4. 

1. Залізо (ІІІ) хлорне; 

2. Кобальт хлористий; 

3. Гідроксид натрію: 

4. Вода дистильована; 

5. Магнітна мішалка; 

6. Центрифуга; 

7. Скляні пробірки; 

8. Пробірки Еппендорфа. 

 

Порядок виконання роботи 

1. Розчинити 0,54 г. хлорного заліза (FeCl3·6H2O) та 0,238 г. 

хлористого кобальту (CoCl2·6H2O) в 10 мл. дистильованої води. 

2. Розчинити 1,2г. гідроксиду натрію в 10 мл. дистильованої води. 

3. Додати розчин NaOH в підготовлений підігрітий розчин солей при 

постійному перемішуванні. 

4. Перемішування здійснювати до охолодження отриманої суміші до 

кімнатної температури. 

5. Відділити отримані наночастинки з води методом центрифугування 

та промити водою щонайменше три рази. 

6. Просушити наночастинки та відібрати проби для 

рентгеноструктурного аналізу. 

 

  



Лабораторна робота № 2. 

Методи рентгеноструктурного аналізу наносистем. 

 

Теоретична частина 

1. Суть методу рентгенівського структурного аналізу 

У методі рентгеноструктурного аналізу (РСА) використовується явище 

дифракції рентгенівських променів на кристалічній ґратці випромінювання з 

довжиною хвилі λ, порядку величини міжатомних відстаней у кристалі. Якщо 

будь-який вузол кристалічної ґратки здатний розсіювати падаюче 

рентгенівське випромінювання, то за певних умов між хвилями, розсіяними 

окремими електронами внаслідок різниці фаз, виникає сумарна амплітуда 

розсіювання атомами. При цьому вважається, що: 

- електрони атома розсіюють як вільні електрони, тобто не 

враховується  зв'язок з ядром; 

- період руху електрона по орбіті набагато більший періоду коливань 

падаючого випромінювання, тобто розсіювання відбувається на нерухомому 

електроні. 

Інтерпретувати дифракційну картину, одержану за допомогою 

рентгенівських променів на тривимірній кристалічній ґратці можна двома 

методами: 

1) кристал розглядають як сукупність атомних рядів, у цьому 

випадку дифракцію рентгенівських променів описують рівняннями 

Лауе (тривимірні ґратки): 

                                                                       (2.1) 

                                                                         (2.2) 

                                                                          (2.3) 

де  α0 , β0 , γ0  - кути між осями X, Y, Z  і напрямком 

первинного пучка;  αр , βр , γр  - кути між осями X, Y, Z  і напрямком 



дифрагованого пучка; а, b, с - періоди ґратки уздовж осей X,Y, Z;  p, 

q, r - цілі числа;  λ - довжина хвилі; 

2) кристал розглядають як просторову структуру, що складається з 

паралельних, рівновіддалених одна від одної площин (hkl). 

Відповідно до розташування атомів у кристалічній ґратці систему 

паралельних площин можна проводити різним чином, при цьому 

будуть різними відстані dhkl між сусідніми площинами (hkl). 

Візьмемо одну з таких атомних площин (hkl) і припустимо, що на 

неї падає під кутом θ рентгенівський промінь. Він буде вільно 

проходити через одноатомний шар, але за принципом Гюйгенса 

одночасно має місце і часткове відбивання променів під тим же 

кутом θ. Поширимо це міркування на випадок двох паралельних 

атомних площин P1 і P2 . При заданій величині dhkl різниця ходу між 

променями складає 

                          

 

Рис. 2.1.Схематичне зображення явища дифракції рентгенівських 

променів кристалом. 

 

                                            
 sin2 hkld

                                            (2.4) 

 



Обидва відбитих промені будуть підсилюватися максимальним чином 

тільки в тому випадку, коли різниця ходу складає цілу кількість хвиль, тобто  

за умови 

 

                                                                       
 ndhkl sin2

                                          (2.5) 

 

де λ - довжина хвилі, n - ціле число. Рівняння (1.5) називается 

рівнянням Вульфа-Брега, а кут θ - брегівским кутом. 

Типову дифрактограму дрібнодисперсного кристалічного порошку 

наведено на рисунку 2.1. 

 

 

Рис. 2.2. 

 

 

2. Суцільне і характеристичне рентгенівське випромінювання 

При бомбардуванні речовини швидкими електронами (чи іншими 

зарядженими частками) виникає електромагнітне випромінювання з 

довжиною хвилі від 10
-4

 до 800 ангстрем. Таке випромінювання називається 

рентгенівським. Рентгенівське випромінювання невидиме для очей людини. 

Реєструється воно завдяки здатності засвічувати світлочутливі матеріали 



(фотографічна реєстрація), викликати свічення речовини (люмінесцентні 

екрани, сцинтиляційні лічильники). Поширюються рентгенівські промені, як 

всі електромагнітні хвилі, прямолінійно, не відхиляють електричними і 

магнітними полями. На границі середовищ вони майже не заломлюються 

(для металів показник заломлення n = 1 ÷ 10
-6

). 

 

  

Рисунок 2.3 - Спектр рентгенівських променів 

 

Рентгенівське випромінювання містить два спектри, що накладаються 

один на одного: суцільний з неперервною смугою різних довжин хвиль і 

характеристичний, що складається з окремих певних довжин хвиль (рис.2.3). 

З погляду  класичної електродинаміки суцільний спектр виникає при різкому 

гальмуванні електронів у полі ядер атомів аноду. Характеристичне 

випромінювання стає зрозумілим з позицій квантової механіки. Якщо 

падаючий електрон має значну енергію, то він може "вибити" електрон із 

однієї з внутрішніх оболонок атома дзеркала анода. Вакантне місце займає 

електрон з більш високого енергетичного рівня, а надлишок енергії 

реалізується у вигляді випромінювання (рис.2.4)  



 

Рисунок 2.4 - Переходи між енергетичними рівнями в атомі 

 

Характеристичний спектр з’являється при більш високій напрузі U > 

Uкрит , і довжини хвиль його залежать від порядкового номера речовини 

анода. 

 

3. Рентгенівські трубки 

У рентгеноструктурному аналізі широке поширення одержали вакуумні 

трубки (з вакуумом 10
-5

 ÷ 10
-6

 мм рт.ст.). Катод трубки - вольфрамова нитка 

розжарення, розташована на відстані 5 ÷ 10 см від анода. Для фокусування 

електронного пучка її розміщують на дні металевого ковпачка, що з'єднаний 

з ниткою і має негативний, стосовно  анода, потенціал. Струм розжарення 3,2 

÷ 4,0 А. У трубках із круглою фокусною плямою нитка розжарення 

виготовлена у вигляді плоскої спіралі, у трубках з лінійним фокусом - у 

вигляді циліндричної. Недостатній вакуум у трубці викликає швидке 

перегоряння катода. Електрони, що вилетіли в результаті термоелектронної 

емісії, утворять навколо нитки розжарення "електронну хмару". Під дією 

прикладеної високої напруги електрони рухаються до анода. При 

гальмуванні електронів на поверхні анода їхня кінетична енергія переходить 

у теплову енергію і рентгенівське випромінювання. При напругах на трубці 



20 ÷ 80 кВ енергія рентгенівських променів складає не більш 1 ÷ 2 % 

витраченої енергії. У зв’язку з цим анод виготовляють з міді і охолоджують 

проточною водою. Припинення подачі води приводить до розплавлення 

анода і псуванню трубки. У рентгенівських апаратах є реле, що автоматично 

вимикає високу напругу при зменшенні тиску води нижче заданого значення. 

Питоме навантаження на одиницю поверхні фокальної плями на аноді можна 

підвищити за рахунок зменшення розмірів плями (гострофокусні трубки). 

Значне збільшення потужності трубки досягається застосуванням анода, що 

може обертатися. 

 

 

 

2.5. Рентгенівська трубка типу БСВ. 

 

На основу анода напаюють тонку металеву пластинку. Ця частина 

анода, повернена до катода, називається дзеркалом анода. Вибір матеріалу 

пластинки визначається як технічними умовами (висока температура 

плавлення), так і довжиною хвилі випромінювання, яке потрібно одержати в 

трубці. Пластинки виготовляють з металів, для яких довжини хвиль 

рентгенівського випромінювання лежать у межах від 2,29 до 0,71 ангстрем 

(W, Сг, Fe, Сu, Nі, Co, Mo, Ag). Елементи з меншими атомними номерами не 

використовують, тому що їхнє випромінювання сильно поглинається 

стінками трубки і повітря. Елементи більш важкі, ніж Мо, як  джерело 

монохроматичного випромінювання, незручні, тому що вони дають занадто 

інтенсивне біле випромінювання, що створює на рентгенограмах небажаний 



фон. Вікна для виходу рентгенівських променів роблять з вакуумно-щільного 

металевого берилію чи літій-бор-берилієвого скла, що мало поглинає 

рентгенівські промені. Трубки з лінійним фокусом мають два вікна, із 

круглим фокусом - чотири.  

Система позначень, наприклад, трубки 0,7 БСВ - 2 - Fe: 0,7 - тривала 

потужність трубки 0,7 кВт; Б - трубка для роботи в захисному кожусі, із 

захистом від рентгенівських променів і електрично безпечна; С - трубка для 

структурного аналізу;  В - водяне охолодження; 2 - кількість вікон; Fe - 

трубка з залізним анодом. 

 

4. Рентгенівські апарати 

Дифрактограми з досліджуваних об'єктів можуть бути отримані на 

рентгенівських установках з реєстрацією дифракційної картини за 

допомогою лічильників (іонізаційна реєстрація) і з виводом інформації на 

ЕОМ (дифрактометри рентгенівські загального призначення ДРОН-З  ÷  

ДРОН-7). 

Якщо досліджуваний об'єкт представлений у вигляді порошку, то для 

одержання дифракційної картини можна використовувати як фотометод, так і 

дифрактометр. Якщо ж зразок знаходиться у вигляді плоского зразка, то 

краще використовувати дифрактометр. Застосування дифрактометрів 

скорочує тривалість дослідження, підвищує чутливість і точність вимірів, 

дозволяє виключити обробку плівки. Однак лінії дуже малої інтенсивності 

візуально більш успішно можна знайти при фотографічній реєстрації 

спектра. Лічильник фіксує інтенсивність дифракції у вузькому кутовому 

інтервалі в кожну мить зйомки. Дифракційна картина реєструється не 

одночасно, як у фотометоді, а послідовно. Тому інтенсивність первинного 

пучка повинна бути стабільною в часі, а схема зйомки - фокусуючою для 

збільшення інтенсивності в кожній точці реєстрації.  

Основні частини рентгенівського дифрактометра: 

- рентгенівська трубка; 



- генераторний пристрій, що забезпечує подачу на трубку випрямленої 

високої напруги; 

- система стабілізації напруги на трубці, анодного струму і струму 

розжарення; 

- система охолодження рентгенівської трубки; 

- система регулювання, контролю і забезпечення безпеки роботи; 

- блок установки зразків (гоніометр); 

- блок реєстрації спектрів. 

 

2.6. Схема фокусування методом Брега-Брентано 

 

У дифрактометрах застосовують фокусування від плоского зразка за 

методом Брега-Брентано, що допускає обертання зразка у власній площині. 

Джерело випромінювання F і щілина S лічильника розташовуються на колі 

радіуса R, у центрі якого знаходиться плоский зразок. Джерело 

випромінювання, що лежить на фокусуючому колі, – проекція фокуса 

трубки. Розходження первинного пучка в горизонтальній і вертикальній 

площинах обмежується установкою змінних щілин. Усі деталі, що 

визначають геометрію зйомки, а також зразок і детектор установлюють на 

гоніометричному пристрої. Зразок і лічильник переміщують синхронним 

електродвигуном. Швидкість обертання зразка і лічильника встановлюють за 

допомогою редуктора. Зразок вставляють у спеціальну приставку, за 



допомогою якої під час зйомки зразок може обертатися щодо нормалі до  

площини, що відбиває промені. 

Інтенсивність рентгенівських променів, що попадають у лічильник, 

вимірюється швидкістю рахування імпульсів n = N/t, де N- число імпульсів, 

зареєстрованих за час t. Чим вища інтенсивність і більший час вимірювань, 

тим вища точність. Одержання точних значень кутів θ і максимально 

можливої світлосили досягається ретельним юстуванням приладу. 

Суцільне випромінювання усувають застосовуючи відповідні фільтри.  

Правильність роботи дифрактометра визначають періодичною зйомкою 

еталонного зразка (наприклад, порошок α-кварцу). При цьому контролюють 

положення й інтенсивність дифракційних піків, а також рівень фону. 

 

5. Підготовка зразків для досліджень 

Кількість порошку, для дослідження на дифрактометрі - 0.3 ÷ 0.5 г. 

Розмір частинок не повинний перевищувати 1 ÷ 5 мкм. Для інших матеріалів 

необхідна кількість речовини  3 ÷ 5 г. Подрібнювання порошку проводиться 

в агатовій чи чавунній ступці. 

 У методі рентгеноструктурного аналізу полікристалів використовують 

плоский препарат. Це може бути: 

 -   порошок, нанесений на площину утримувача; 

 -   таблетка, спресована з порошку; 

 - зріз масивного полікристалічного матеріалу, наприклад, металу 

(шліф). 

Поверхня зразка повинна бути строго паралельна облямівці кювети. 

Плоский зразок може бути довільної форми, але розміром не менш 8×8 мм
2
, 

повинен вписуватися в коло діаметром 25 мм, товщина зразка не повинна 

перебільшувати 10 мм. Після приготування зразка шляхом механічної 

обробки знімають наклепаний шар на глибину 0,15 ÷ 0,2 мм хімічним 

травленням. 



Порошковий зразок насипають у кварцову кювету і перемішують з 

яким-небудь сполучним матеріалом. Можна використовувати вазелін, але в 

дуже малих кількостях. Звичайно готують "кашку" з порошку зі спиртом, 

потім пресують, щоб порошок не висипався з кювети. При пресуванні в 

препараті може виникнути небажана текстура, яка є небажаною при 

вимірюванні інтенсивності піків. Варто пам'ятати про це при вирівнюванні 

поверхні порошку в кюветі. Якщо зразок плоский, то його прикріплюють 

мінімальною кількістю пластиліну по центру кювети.  

 

6. Порядок роботи на рентгенівському дифрактометрі 

ДРОН-ЗМ 

Послідовність вмикання і вимикання апарата  

1. Перемикачі грубого регулювання високої напруги і струму трубки 

повинні стояти в положенні 1.  

2. Ручки тонкого регулювання високої напруги і струмів трубки 

вивернути в крайнє ліве положення.  

3. Тумблер обмеження верхньої межі повинний знаходитися в 

робочому положенні. 

4. Натиснути кнопку МЕРЕЖА на джерелі живлення і відрегулювати 

тиск води в системі водяного охолодження до вимикання звукової 

сигналізації.  

5. Після вмикання лампочки ГОТОВИЙ ДО ПУСКУ апарат готовий 

для включення високої напруги.  

6. Поставити перемикач МЕРЕЖА на електронно-обчислювальному 

пристрої на блоці автоматичного режиму в положення ВКЛ. 

7. Установити режим роботи трубки 30 кV і 30 mА.  

8. Увімкнути підсвічування шкали гоніометра натисканням кнопки 

МЕРЕЖА.  



9. Установити на стійці РЕЖИМ РОБОТИ - інтегральний режим; - 

рівень швидкості рахунку; – постійну часу; – швидкість детектора. Робота в 

режимі НЕПЕРЕРВНОГО ЗАПИСУ  

10. Увімкнути апарат. Прогріти 40 хв.  

11. Включити обертання зразка кнопкою ПРИСТАВКА ВКЛ на БАУ.  

12. Натиснути і відпустити СКИДАННЯ і ПУСК. Стійка повинна 

відпрацювати заданий алгоритм роботи. 

 

7. Вказівки з техніки безпеки  

1. Одержати інструктаж викладача про правила техніки безпеки при 

роботі в рентгенівській лабораторії. 

2. У приміщенні, де знаходиться рентгенівський апарат, не повинно 

знаходитися одночасно більше трьох осіб.  

3. Перед установкою рентгенівською кювети зі зразком на гоніометр 

необхідно переконатися, що вікно рентгенівської трубки закрито захисною 

шторкою. 

4. Спостереження за зразком вести через свинцеве вікно. 

5. Виконувати усі вказівки керівника зйомкою. 

Одержати рентгенограму порошкових матеріалів на дифрактометрі 

ДРОН-ЗМ.  

  



 

7. Аналіз інтегральної ширини дифракційних ліній 

Інтегральною шириною дифракційного піку є величина: 

     (2.6) 

де f (x) - функція форми піку, f max - значення функції f (x) в максимумі. 

Аналіз інтегральної ширини дифракційних ліній являється найчастіше 

вживаним методом визначення параметрів наноструктури зважаючи на його 

простоту особливо якщо замість інтегральної ширини використати ширину 

на половині висоти максимуму (далі півширину) дифракційних ліній, 

приблизно вважаючи, що інтегральна ширина на 10% більша півширини. За 

допомогою цього методу можна розділяти ефекти розширення дифракційних 

ліній, обумовлені малим розміром ОКР і мікродеформаціями, у ряді випадків 

оцінити концентрацію дефектів упаковки.  

У 1918 році Шеррером було показано, що кристаліти малого розміру 

викликають розширення дифракційних ліній і що інтегральна ширина 

профілю дифракційної до лінії обернено пропорційна розміру кристалітів в 

зразку: 

     (2.7) 

де D - ефективний розмір кристаліту, який залежить від його форми і 

напряму [hkl] і пов'язаний з істинним розміром через константу, βS–

інтегральна ширина лінії якщо вважати, що усе розширення піку обумовлене 

тільки розмірним ефектом. Можна показати, що в оберненому просторі 

розширення, викликане малим розміром ОКР, не залежить від порядку 

відбивання 

У 1944 році Стокс і Вільсон сформулювали іншу теорію, яка включає 

певний тип мікродеформацій (варіацій міжплощинних відстаней) як інше 

джерело, що призводить до розширення дифракційних піків. Якщо в 



результаті пластичної деформації в кристалі з'явилися зони стиску і розтягу, 

то можна умовно вважати, що зразок розбитий на блоки, кожен з яких 

характеризується у вибраному напрямі [hkl] своїм значенням міжплощинної 

відстані, що лежить в межах від d − Δd до d + Δd . У цьому наближенні кожен 

"блок" розсіює рентгенівські промені незалежно від інших "блоків" і дає 

дифракційний максимум в положенні, що відповідає своєму значенню 

міжплощинної відстані. У результаті сумарний максимум від усього зразка 

виявляється розмитим. Диференціюючи рівняння Брега і приймаючи середнє 

значення d

d

d
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      (2.8) 

Під середньоквадратичною деформацією мається на увазі величина

n

zn

2
1

2

, де 
2

1
2

nz
- середньоквадратичне відносне відхилення комірок від 

відносної середньої відстані nd/d = n . Можна показати, що в оберненому 

просторі розширення викликане мікродеформаціями, залежить від порядку 

відображення. 

Формули (2.7) та (2.8) дозволяють розрахувати розмір ОКР або 

величину мікродеформацій у тому випадку, якщо розширення дифракційних 

ліній викликане тільки одним з цих ефектів. Проте для окремо взятого піку 

апріорі не ясно, чим обумовлено його розширення. Розділяти ці ефекти 

можна, грунтуючись на різній залежності інтегральної ширини піків (чи 

півширини) від кута відбивання. 

Дійсно, інтегральна ширина дифракційних піків при малих розмірах 

часток (ОКР) збільшуються із зростанням кута відбивання обернено 

пропорційно cosθ, тоді як за наявності мікроспотворень розширення росте 

прямо пропорційно tgθ. 

За наявності двох чинників в першому наближенні можна вважати, що 

інтегральна ширина результуючого піку визначається як: 



Ds  
     (2.9) 

Вираз (2.9) строго виконується, якщо і функції розширення за рахунок 

розмірів, і функція розширення за рахунок мікроспотворень є функціями 

Лоренца (чи Коші) : 
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У випадку якщо обидві функції є функціями Гауса :
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Виконується співвідношення: 
222

Ds    

Вільямсон і Хол запропонували графічний метод визначення розміру 

ОКР і величини мікродеформацій, використовуючи графік залежності або 

βcosθ від sinθ в наближенні, що функції вкладу розміру і мікроспотворень 

описуються функціями Лоренца (чи Коші), або β
2
cos

2
θ від sin

2
θ в наближенні, 

що функції вкладу розміру і мікроспотворень описуються функціями Гауса. 

Дійсно вирази: 
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    (2.11) 

є рівняннями прямих y = a + bx від аргументу sinθ і sin
2
θ, відповідно. 

Якщо провести пряму через серію експериментально певних значень βcosθ 

або (βcosθ)
2
 , то кут нахилу прямої буде пропорційний величині ε або ε

2
, а 

перетин графіку з віссю ординат дасть величину, обернено пропорційну D 

або D
2 
. 

У методиці Вільямсона-Хола бажано використати інтегральну ширину 

піків декількох порядків відбивання від однієї системи площин, щоб 

уникнути ефектів, пов'язаних з анізотропією розмірів ОКР або анізотропією 

мікродеформацій. На практиці, проте, часто доводиться використати 

інтегральну ширину усіх відбивань (незалежно від індексів), оскільки лінії 



далеких порядків від однієї і тієї ж системи площин або відсутні, або сильно 

розмиті і погано вимірюються. Очевидно, що в цьому випадку методика 

Вільямсона-Хола застосовна тільки у випадках якщо: a) частки мають 

ізотропну форму і б) величини мікроспотворень в різних кристалографічних 

напрямах близькі. 

Незважаючи на безліч припущень, які покладені в основу методики, її 

застосування є виправданим. Якщо експериментальні точки добре лягають на 

пряму лінію (очевидно, якість апроксимації можна оцінити строго, 

використовуючи відомі математичні критерії) це показує, що наближення 

ізотропних розмірів ОКР і мікроспотворень цілком обґрунтоване. Значні 

відхилення точок від прямої лінії свідчитимуть про те, що мікроструктура 

об'єкту складніша, що також є корисною інформацією для дослідника, який 

повинен провести додатковий аналіз і виявити причини такого відхилення 

(анізотропна форма часток, наявність планарних дефектів і так далі). Треба 

зазначити також, що розрахунки в наближенні апроксимації за Лоренцом і в 

наближенні апроксимації за Гаусом дають крайні оцінки (найбільшу і 

найменшу величину) шуканих параметрів. Використовуючи ці два 

наближення, можна оцінити похибку визначення величин D і ε. 

Для точнішого аналізу ширини ліній деякі автори використовують 

процедуру апроксимації аналітичними функціями з параметрами, що 

підганяються, щоб якнайкраще описати індивідуальні профілі. Одним з 

найбільш відомих методів являється аналіз ширини дифракційної лінії з 

використанням функції Войта - згортки функцій Лоренца (Коші) і Гауса . 

Застосування функції Войта виправдано тим, що крила профілів піків, 

обумовлені малими розмірами визначаються назад-квадратичними членами 

(подібні функції Лоренца), а профілі піків, обумовлені мікродеформаціями, 

зазвичай близькі до функції Гауса. 

 

 

 



Порядок виконання роботи:  

1. Ознайомитися із сутністю методу рентгенівського фазового аналізу.  

2. Приготувати зразок для зйомки на дифрактометре ДРОН-ЗМ.  

3. Провести зйомку досліджуваного зразка.  

4. Оформити отриману рентгенограму.  

5. Якісно оцінити отриману рентгенограму: визначити, в аморфному чи 

кристалічному стані знаходиться досліджувана речовина;  

6. Розрахувати значення 2θ, d і І для всіх ліній. Скласти таблицю даних; 

7. Обчислити інтегральну інтенсивність дифракційних максимумів. 

8. Використовуючи методику Вільямсона-Хола визначити середні 

розміри наночастинок.  

 

  



Лабораторна робота №3. 

Визначення розмірів нанообєктів методом малокутової дифракції 

рентгенівських променів 

 

Теоретична частина 

1. Можливості методу малокутового розсіяння для одержання 

інформації про будову нанооб’єктів. 

Розсіяння рентгенівських променів під малими кутами є або 

дискретним або дифузним. Поява дифракційних максимумів в малокутовій 

області вказує на наявність в об’єкті який розсіює великих міжплощинних 

віддалей. Найбільше застосування має дифузне малокутове розсіяння (МКР), 

яке в основному обумовлене наявністю неоднорідностей електронної густини 

в речовині і подвійними вульф-брегівськими відбиваннями. 

На даний час розроблена теорія розсіяння ренгенівських променів на 

неоднорідностях електронної густини в речовині. Найбільш простий випадок 

теорії – розсіяння рихлоупакованою системою ідентичних субмікроскопічних 

частинок або пор, описується формулою Гіньє. 
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   (3.1) 

де N – кількість розсіюючих частинок; 

n – кількість електронів у частинці; 

R0 – приведений радіус частинки. 

Ця формула дозволяє знайти розміри частинок в полідисперсній 

системі. Для даних систем розроблена теорія, яка враховує розподіл 

розсіюючих частинок за розмірами. Використовуючи її, з кривої МКР для 

рихлоупакованої системи неідентичних частинок (або пор) можна одержати 

розподіл частинок за розмірами. 

Найбільш складний випадок теорії – розсіяня щільноупакованими 

системами, оскільки при ущільненні системи спостерігається взаємодія між 

сусідніми частинками, що ускладнює залежність інтенсивності від кута 



розсіяння і приводить до немонотонного характеру її зміни. Зокрема, на 

кривій розсіяння з’являється ряд максисмумів. Якщо для ідентичних 

частинок які утворюють щільноупаковану систему теорія при певних 

припущеннях дозволяє обчислити малокутову рентгенограму, то для 

неідентичних частинок поки що не існує строгих теорій, які дозволили б 

однозначно інтерпретувати криву МКР. Тому необхідно обмежуватися 

деякими статистичними параметрами структури. 

Таким чином, аналіз форми кривої малокутового розсіяння дозволяє 

визначити розмір розсіюючих частинок, їх форму, розподіл частинок за 

розмірами і їх взаємне розміщення. 

Додаткові знання про розсіюючі частинки можна одержати, якщо 

здійснювати абсолютні вимірювання інтенсивності, тобто вимірювати 

інтенсивність не тільки розсіяного випромінювання I(ε) але й інтенсивність 

прямого пучка I0. В цьому випадку екстраполяція експериментальної кривої 

до нульового кута розсіяння дає значення І(0), яке визначає згідно формули 

(1) величину Nn
2
. 

Оскільки маса всіх розсіюючих частинок, яка рівна добутку Nn відома, 

то цим методом можна визначити n. А потім масу і об’єм однієї частинки. 

Потрібно зазначити також, що абсолютна інтенсивність МКР дозволяє 

знайти такі характеристики об’єктів як молекулярна маса макромолекул, 

масу колоїдних частинок, середню електронну густину речовини і т. д. 

Додаткову інформацію можна отримати при аналізі форми кривих 

МКР, обумовлених неоднорідностями електронної густини в речовині. Пород 

показав, що знаючи кутову залежність інтенсивності малокутового розсіяння 

І(ε) неважко знайти ще ряд параметрів, що характеризують в певній мірі 

об’єм, площу і лінійний розмір частинок, якщо використати інтегральну 

величину, яка називається інваріантом кривої розсіяння: 





0

2

30 )(
4





dIQ

      (3.2) 



З допомогою цього інваріанту можна знайти такі геометричні 

характеристики розсіюючих частинок як характерний об’єм: 
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      (3.3) 

характерну площу, яка співпадає за величиною з середньою площею 

тіні частинки на площину, перпендикулярну до первинного пучка при всіх 

можливих орієнтаціях частинки відносно нього: 
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характерний лінійний розмір: 
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Для рихлоупакованої системи однакових сферичних частинок радіусом 

R формули (3-5) мають вигляд: 
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Також існує величина, яка служить мірою відхилення форми частинки 

від сферичної і називається її форм-фактором: 
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Форм-фактор частинки може бути знайдений безпосередньо з кривої 

МКР: 
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Цінну додаткову інформацію можна одержати з характеру зміни 

інтенсивності в “хвостах” малокутових кривих використовуючи 

співвідношення Порода: 
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      (3.9) 

де S – загальна площа поверхні частинок на одиницю маси; 



k – стала для даного об’єкту величина, яка визначається середньою 

електронною густиною частинок. 

З допомогою співвідношення (9) можна знайти величину поверхні 

розсіюючих частинок (якщо відома електронна густина) з вимірювань 

інтенсивності на на хвостах малокутових кривих. Це рівняння визначає 

інтенсивність розсіяння рихлоупакованою системою невпорядковано 

орієнтованих сферичних частинок. Використання цього співвідношення 

дозволяє визначити для тіл з губчатою структурою площі внутрішньої 

поверхні пор одиниці маси зразка. 

За асимптотичним наближенням кривої МКР на порівняно великих 

кутах розсіяння можна визначити, чи є поверхня частинки гладкою (тобто 

частинки у вигляді сфероїдів і еліпсоїдів) чи з гострими кутами (куби, 

паралелепіпеди). Успіх у використанні методу МКР в більшості випадків 

визначається можливостями встановлення природи розсіяння. Вивчення 

температурних залежностей МКР, ступеня поляризації розсіяного під малими 

кутами випромінювання, порівняння абсолютних інтенсивностей МКР від 

зразків з різною мікроструктурою дозволяють однозначно визначити 

механізм розсіяння. Після встановлення природи МКР виникає задача 

визначення характеристик розсіюючої системи. Для цього знаходять 

характерну ділянку на кривій розсіяння. Наприклад, для системи ідентичних 

сферичних частинок виявляється ділянка малокутової кривої з залежністю ε
-4

. 

Для полідисперсних систем и для систем несферичних частинок 

інтенсивність МКР зменшується повільніше ніж за законом ε
-4

. При розсіянні 

за механізмом подвійних вульф-брегівських відбивань виявлення ділянки з 

залежністю ε
-3

 вказує на внутрізеренне відбивання, а ділянки з залежністю ε
-1

 

– на міжзеренні відбивання. 

В ряді випадків виявити характерну ділянку кривої МКР практично 

неможливо, тому для таких об’єктів метод МКР повинен застосовуватися 

тільки для якісного опису структурних змін. 

 



 

 

2. Експериментальні методи МКР. 

2.1. Камери для спостереження розсіяння ренгенівських променва 

під малими кутами. 

Вивчення розсіяння ренгенівських променів під малими кутами до 

первинного пучка повязане з специфічними експериментальними 

труднощами і з використанням спеціальних установок. Такі установки 

повинні задовільняти певні умови, які можуть змінюватися в залежності від 

мети дослідження. 

1. в більшості випадків вимірюється досить слабке випромінювання, яке 

знаходиться досить близько (від долей мінут до декількох градусів) до 

первинного пучка, інтенсивність якого в 10
3
-10

4
 разів більша за 

інтенсивність МКР. Точність таких вимірювань залежить від якості 

відділення розсіяного променя від первинного. 

2. Необхідно зменшити до мінімуму діафрагменне розсіяння, флуоресценцію 

зразка, розсіяння повітрям і інші причини паразитних випромінювань.  

3. Первинний пучок повинен бути монохроматичний для того щоб уникнути 

додаткових неточностей ренгенограм пов’язаних з суперпозицією 

розсіяння з різними довжинами хвиль. Іншими словами, спектральна 

чистота первинного пучка повинна бути максимальною. 

 

Дослідження структури проводять на рентгенівському дифрактометрі 

ДРОН-3 в Co-K випромінюванні, (=1,7902 A) монохроматизованому 

відбиванням від площини (111) монокристала Ge в режимі проходження 

пучка рентгенівського випромінювання через зразок. Для обмеження зони 

паразитного розсіяння монокристала-монохроматора перед зразком 

встановлюють щілинний пристрій з переміщенням ±2 мм перпендикулярно 

рентгенівському пучку. Для зменшення фону розсіяння у повітрі перед 

детектором встановлюють щілинний пристрій з переміщенням ±4 мм 



перпендикулярно рентгенівському пучку і набором щілин від 0,1 мм до 1,0 

мм. Використання досконалого монокристала Ge та колімуючої системи 

первинного та розсіяного випромінювання дозволяє проводити вимірювання 

спектрів малокутового розсіяння, починаючи з s =0.01 A
-1

 , де s- хвильовий 

вектор. Перед детектором встановлюють щілину 0,1 мм, що відповідає 

просторовому розділенню (2)d=0,03
о
. Реєстрація розсіяного 

випромінювання проводять в режимі сканування в кутовому інтервалі 0,25- 

4,0
о
 з кроком 0,02

о
, час експозиції 25 cek. 

 

2.2 Визначення розміру наночастинок. 

На рис. 3.1 наведено криву інтенсивності отриману на малих кутах. Хід 

кривої в області хвильових векторів менше 1 нм
-1

 свідчить про наявність 

неоднорідностей. 

 

Рис. 3.1. Експериментальна крива малокутового розсіяння 

 

Аналіз отриманих дифракційних даних проводять з використанням 

наближення Гіньє. Відомо, що в області малих кутів розсіяння кутова 

залежність інтенсивності описується наближенням Гіньє: 

I(s)= I(0) exp(-1/3 Rg
2
 s

2
)     (3.10) 



Rg- радіус інерції, що характеризує масштаб флуктуацій електронної 

густини, I(0)- інтенсивність розсіяння при s=0. В логарифмічних координатах 

(10) приймає наступний вигляд: 

ln I(s)= ln I(0)-1/3 Rg
2
 s

2
     (3.11) 

Величину радіуса інерції неоднорідності можна визначити з нахилу 

прямолінійної ділянки залежності ln I(s) від s
2
. 

 

Порядок виконання роботи. 

1. Отримати експериментальну криву інтенсивності малокутового 

розсіяння від наночастинок. 

2. Побудувати залежність ln I(s) від s
2
. 

3. з нахилу прямолінійної ділянки залежності ln I(s) від s
2

 визначити 

величину радіуса інерції неоднорідності (наночастинок). 

  



Лабораторна робота № 4 

Рентгенографічне визначення розмірів кластера в металічних 

розплавах 

 

Теоретичні відомості 

Структурні моделі металічних розплавів. 

Існуючі уявлення про структуру металічних розплавів можна розділити 

на дві групи в залежності від того, що приймається за структурну одиницю 

рідини: окремий атом чи деякі угрупування атомів, коли роль окремих атомів 

не заперечується, але одночасно з цим розглядаються цілі мікроугрупування 

атомів. До першої групи відносяться розвинені І. З. Фішером моделі 

статистичної теорії рідини, до другої – різні варіанти теорії 

мікронеоднорідної рідини, розглянені А. М. Самаріним] Д. Р. Вілсоном. 

Потрібно відмітити, що для опису однокомпонентних рідких металів частіше 

використовують статистичну теорію рідини, а для металічних сплавів – 

теорію мікронеоднорідності і її моделі. 

Згідно В.І. Архарову, рідкі металічні розплави складаються з довго 

живучих мікроугрупувань (кластерів) і розвпорядкованої зони з хаотичним 

розміщенням атомів. Час життя кластерів значно більший за час одного 

циклу термічних коливань атомів в ньому. На думку інших дослідників, 

уявлення про кластери, які повністю оточені розвпорядкованою зоною, 

малоймовірне. Кластер може бути лише умовно виділений за період часу, 

який більший за період його теплових коливань, як мікроугрупування, яке 

здійснює власні теплові коливання біля певного положення рівноваги. На 

відміну від грубих спрощень, коли кластери уподібнюють до мікрокристалів, 

більш правильно вважати кластером угрупування атомів, яке зберігає певний 

ближній порядок у взаємному позміщенні, об’єднується спільним коливним 

рухом і в той самий час в будь-який момент об’єднується частково зі всією 

масою речовини в рідині. 



Оцінена тривалість життя  кластерів,  яка  становить 10
-7

-10
-8

с, і їх 

розміри, які коливаються в межах 2-5 нм. Вказані значення тривалості життя 

кластерів значно більші за час теплових флуктуацій в моноатомній моделі 

рідини (10
-10

-10
-11

 с), внаслідок чого кластери не можна ототожнювати з 

атомними тепловими флуктуаціями. В металічних розплавах, крім кластерів, 

є зона міжкластерних розривів, які є причиною утворення певної кількості 

активованих атомів, яка швидко зростає з ростом температури і досягає 100% 

при температурі випаровування. Розміри кластерів зі збільшенням 

температури швидко зменшуються, а кількість їх в одиниці об’єму 

металічного розплаву швидко зростає, що видно з рис.1. 

 

Рис.1. Зміна структурних параметрів рідких металів з температурою: 

arкл /  – приведений радіус кластерів; aC  – концентрація активованих атомів. 

Зазначені зміни можливі лише при дуже динамічній структурі, в якій 

постійно здійснюється інтенсивний масообмін і перебудова, що визначається 

двома наступними факторами. По-перше, мікроугрупування (кластери) не є 

статично виділеними і в будь-який момент половиною своєї “поверхні” 

об’єднані зі всією масою речовини в даному об’ємі. По-друге, кластери 

здійснюють теплові коливання біля положеня рівноваги з великою частотою 



(10
9
-10

10
 с

-1
). В зв’язку з цим кластер не можна характеризувати не 

враховуючи його динамічний коливних властивостей. 

З погляду на це, кластер – це мікроугрупування атомів, яке зберігає 

певний ближній порядок у взаємному їх розміщенні, яке об’єднане спільним 

коливним рухом всього угрупування і в той самий час на половину зв’язане в 

будь-який моиент зі всією масою речовини в даному об’ємі. 

Елементи безпорядку в даній моделі металічних розплавів вносяться 

рухом активованих атомів, тепловими коливанями і дифузійними 

зміщеннями кластерів, пов’язаними з рухом кластерів, періодичним 

виникненням і захлопуванням міжкластерних розривів і релаксаційними 

зміщеннями атомів всередині кластерів, які пов’язані з тепловими 

коливаннями. 

Зазначені особливості відрізняють дану модель рідини як від 

моноатомних моделей рідкого стану, так і від ранніх уявлень про 

сиботаксиси, як квазікристалічні угрупування з малою тривалістю життя, або 

від різних кластерних моделей , які спираються на існуванни 

мікроугрупувань з ближнім порядком в розвпорядкованій рідині зі 

статистичним розміщенням атомів.  

В багатьох роботах розглядають особливий некристалічний ближній 

порядок (НБП) на основі ікосаедричних координацій (ІК), які мають на 8,4 % 

меншу енергію порівняно з кристалічними ГЦК-упаковками з тим самим 

числом атомів. Це, зокрема, було підтверджено результатами молекулярно-

динамічних розрахунківдля моноатомних та бінарних Ленард-Джонсівських 

рідин, а також моделей металічних розплавів. 

Дійсно, в системах з центральносиметричними міжатомними 

взаємодіями, характерними для більшості моделей моноатомних рідин (перш 

за все металів і інертних газів) чотири атоми утворюють найщільнішу 

упаковку тетраедр, п’ять тетраедрів – пентагональну біпіраміду, а дві 

розвернені на кут 5/  біпіраміди зі спільною вершиною – ікосаедричний 

кластер з 12 атомів оболонки і одним центральним (рис.2б).Таким чином, 



ікосаедр, що складається ніби з 12 взаємопроникаючих п’ятичленних кілець 

чи п’ятикутників, представляє собою сферичну упаковку з незначним 

викривленням двадцяти тетраедрів. Він виявився більш стабільним, ніж, 

наприклад, кубооктаедричний кластер (рис.2а). Відомо, що для малих або 

нанорозмірних систем застосовний принцип енергетичної 

перевагищільніших некристалічних упаковок, включаючи і щойно 

розглянену високосиметричну ікосаедричну. В металічних розплавах кожне 

локальне угрупування, що відповідає флуктуаційній зоні підвищеної густини, 

набуває особливостей нанокластерів з перебудовою структури, яка 

забезпечує досягнення локального мінімуму енергії. Таким чином, якщо 

гранецентрована кубічна структура для більшості кристалічних твердих тіл 

(рис. 1а) забезпечує максимальне збільшення густини упаковки сферично-

симетричних частинок (атомів або молекул) при збереженні далекого 

порядку, то альтернативна поліедрична упаковка дає можливість гранично 

збільшити густину структури ближнього порядку. При цьому п’ятикратна 

симетрія структурних одиниць несумісна з періодичністю далекого порядку, 

тому політетраедричний ближній порядок відповідає топології 

розвпорядкованих структур. 

 

Рис.2. Структурні одиниці ближнього порядку. 

Прямі експериментальні докази існування ближнього порядку з 

некристалічними координаціями в металічних розплавах були одержані лише 

недавно в дослідженнях з допомогою методу нейтронного і рентгенівського 

розсіяння. Нейтронографічний експеримент проведений в широкому 



температурному інтервалівід величини набагато вищої Тпл до глибокого 

переохолодженого станупри Т<Тпл металічних розплавів Ni, Zr і Fe. При 

цьому були вибрані саме елементи, які здатні утворювати в твердому стані як 

ОЦК – (Fe, Zr) так і ГЦК – (Ni) структури. 

Для визначення реальної локальної симетрії в розплавах було знайдено 

адеквамний мікроскопічний механізм для фіксації нанофрагментів в 

просторово-часовому континуумі фази що розглядається. Це досягалося на 

поверхні розділу твердої і рідкої фаз, коли при відповідній комбінації 

твердого і рідкого компонентів перпендикулярно до стінки, в шарі товщиною 

* що межує з границею поділу виникають осциляції густини рідини. Такий 

вплив на упаковку, викликаний стінкою, спостерігали на різних поверхнях 

розділу твердої і рідкої фаз, а також на вільних поверхнях металічних рідин. 

Запропонований в експерименті метод базується на можливості реєстрації 

рентгенівських променів, які відбиваються саме цими просторово-

орієнтованими фрагментами, для визначення їх локальної симетрії. В ході 

експерименту вдалося встановити наявність вищевказаних 

політетраедричних конфігурацій, викладених вздовж кристалічної стінки 

кремнію, і спостерігати типову симетрію п’ятого порядку зв’язків в об’ємній 

фазі з допомогою повного внутрішнього відбивання рентгенівських 

променів, чутливого лише до структури поверхні розділу (Рис.3.). 



 

Рис.3. Проекції пентагональної структури на чотирикратно 

координовані позиції атомів в поверхні Si(100). 

 

 

 



2. Методика експериментальних досліджень. 

 

Дифракційні методи є прямими методами дослідження структури 

ближнього порядку розплавів. Вони полягають і вивченні кутового розподілу 

розсіяння когеренного випромінювання і дають можливість одержати 

абсолютні значення міжатомних відстаней, координаційних чисел, радіусів 

впорядкованого розміщення атомів і зробити висновки про найбільш 

ймовірну геометрію розміщення найближчих сусідів. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Рис. 4. Схема обробки експериментальних даних інтенсивності 

розсіяння рентгенівського випромінювання. 

 

Одержання кривих 

І() 

Внесення поправок, 

нормування 

S(k) 

Фур’є-перетворення 

g(r) 

Міжатомні відстані, 

координаційне число. 

Структурна модель. 



Обробка первинних даних і подальші розрахунки для одержання 

інформації про структуру розплаву складається з багатьох етапів 

послідовність яких графічно представлена на рис. 4. 

 Будова і робота високотемпературного рентгенівського 

дифрактометра. 

 

Будова високотемпературного рентгенівського дифрактометра. 

Високотемпературний рентгенівський дифрактометр для дослідження 

рідин представляє собою єдиний агрегат основними частинами якого є 

джерело рентгенівського випромінювання, високотемпературна вакуумна 

камера, блок живлення, контролю і управління нагріванням печі, аналізатор 

розсіяного рентгенівського випромінювання.  

Процес керування експериментом та обробка первинних даних 

здійснюється з допомогою комп’ютера, що дозволяє пришвидшити роботу та 

досягти точніших результатів. 

Високотемпературна вакуумна камера змонтована на вакуумному пості 

який складається з а) форвакуумного та дифузійного насосів і ловушки парів 

масла; б) системи напускання та контролю тиску інертної атмосфери. 

Корпус камери з нержавіючої сталі виготовлений у вигляді циліндра з 

подвійними стінками для охолодження водою. В корпусі є проріз для входу і 

виходу рентгенівських променів. Вакуумування камери здійснюється через 

трубу, з’єднаною з допомогою сильфонів  з вакуумною системою яка 

дозволяє отримати розрідження 10
-3

-10
-4

мм. рт. ст. а також здійснювати 

впускання інертної атмосфери без зупинки форвакуумного та дифузійного 

насосів. Сканування по кутах здійснюється з допомогою гоніометра ГУР-5 з 

горизонтальною віссю обертання. Фокусування здійснюється згідно геометрії 

Брег-Брентано. Для досліджень використовувалася рентгенівська трубка 

БСВ-26 з мідним анодом. 

Досліджуваний зразок нагрівався з допомогою печі, яка дозволяла 

отримувати температури 1500К.  Піч виготовлена з двох концентричних труб 



(зовнішньої алундової і внутрішньої кварцової які мали неглибокий проріз 

для проходження рентгенівських променів) між якими розміщується 

нагрівник виготовлений з молібденової фольги. Технологія встановлення 

нагрівника забезпечувала неможливість впливу магнітного поля струму що 

проходить по нагрівнику на структуру сплаву. Для досягнення вищих 

температур піч накривалася зовнішніми тепловими екранами виготовленими 

з нікелевої фольги. 

Температура нагріву контролювалася з допомогою термопари, покази 

якої поступали на мілівольтметр. Живлення печі та регулювання і 

стабілізація температури здійснювалося з допомогою високоточного 

регулятора температури. 

Вікно входу і виходу рентгенівських променів в камері закрите 

поліамідною плівкою, місце приклеювання якої інтенсивно охолоджувалося 

проточною водою. В процесі експлуатації камери при температурах вище 

1200К всередині камери необхідно встановити додатковий тепловий 

берилієвий екран. Застосування такого екрану значно підвищує термічну 

стійкість поліамідної плівки при високих температурах і забезпечує надійну 

експлуатацію камери. 

Монохроматизація випромінювання. 

Рідини, на відміну від кристалів не дають дискретних дифракційних 

максимумів. Тому для дослідження її структури важливо знати загальний хід 

інтенсивності в залежності від кута розсіяння. Оскільки характеристичний 

спектр рентгенівського випромінювання складається з дискретних довжин 

хвиль, кожна з яких дає свою дифракційну картину, то випромінювання, яке 

використовується, повинно бути монохроматичним. Найбільш інтенсивною в 

рентгенівському спектрі є K  лінія, тому в структурному аналізі рідин 

використовується саме K -випромінювання. K -випромінювання, 

розсіюється речовиною незалежно від K випромінювання. В результаті 

виникають дві дифракційні картини: одна від K -випромінювання, а інша від 



K -випромінювання, що ускладнює їх аналіз. Тому K -випромінювання 

відфільтровується. 

Є декілька способів монохроматизації рентгенівського 

випромінювання. Найпростіший з них базується на використанні селективно 

поглинаючих фільтрів. Оскільки довжина хвилі K -випромінювання менша, 

ніж K -випромінювання, то можна підібрати речовину, яка поглинає K -

випромінювання сильніше, а K -випромінювання менше. Для цього 

вибирають елемент, в якого стрибок поглинання K знаходиться між двома 

цими випромінюваннями. Для покращення монохроматизації 

рентгенівського випромінювання використовують подвійні 

(диференціальні)фільтри. При цьому з досліджуваної речовини одержують 

дві криві інтенсивності: одну з фільтром, границя поглинання якоголежить 

між K - і K -випромінюваннями, а іншу з фільтром, що має границю 

поглинання безпосередньо за K -випромінюванням. 

Більш досконала монохроматизація випромінювання досягається 

відбиванням від монокристалів (кварц, германій, кремній, графіт, фтористий 

літій). Кристал-монохроматор представляє собою пластинку, отриману 

сколюванням по площині спайності кристалу. 

Як відомо, при взаємодії рентгенівського випромінювання з 

речовиною, виникають когерентне, некогерентне і флуоресцентне 

випромінювання. Якщо довжина хвилі падаючого випромінювання значно 

більша довжини хвилі флуоресцентного випромінювання, то останнє можна 

послабити відповідним фільтром. Флуоресцентного випромінювання можна 

майже повністю позбутися з допомогою кристала монохроматора, 

помістивши його за зразком. 

Реєстрація розсіяного випромінювання. 

Для реєстрації рентгенівського випромінювання раніше часто 

використовували спеціальну рентгенівську фотоплівку. Перевагою 



фотографічного методу є те, що розсіяні під різними кутами промені 

фіксуються на плівку одночасно. Недоліками цього методу є потреба 

тривалої експозиції, необхідність фотометрування плівки та ін. Це значно 

зменшує ефективність фотографічного методу, і тому на даний час його 

майже не використовують. 

Більш ефективними для кількісних рентгеноструктурних досліджень 

рідин є сцинтиляційні лічильники. Вони представляють собою комбінацію : 

а) кристала-сцинтилятора йодистого натрію, активованого талієм, б) 

фотоелектронного помножувача (ФЕП); в) первинного підсилювача на 

транзисторах. Кристал має циліндричну формуз діаметром 20 мм і товщиною 

1 мм. Він герметично запакований в світлонепроникну оправу з тонким 

берилієвим вікномі встановлюється на фотокатод ФЕП. Оптичний контакт 

кристалу з ФЕП створюється з допомогою силіконового масла. В основі 

роботи сцинтиляційного лічильника лежить здатність кристалу NaI (Tl) 

випромінювати світло під дією рентгенівського випромінювання. З 

допомогою фотоелектронного помножувача ці спалахи світла 

перетворюються в електричні імпульси.  

Потрібно відзначити, що важливою характеристикою сцинтиляційного 

лічильника і всієї реєструючої апаратури є дискримінаційні криві, які 

показують залежність кількості зареєстрованих імпульсів від початкового 

порогу дискримінації при ширині вікна дискримінації 1 В. Форма 

дискримінаційних кривих залежить від спектрального складу 

рентгенівського випромінювання, яке попадає на сцинтилятор, напруги на 

фотопомножувачі і коефіцієнта підсилення. Незмінність з часом 

дискримінаційної кривої залежить від стабільності роботи всього комплексу 

рентгенівської апаратури. Важливою умовою ефективності лічильника є 

ширина його вхідної щілини. Вона повинна бути такою, щоб не розмивати 

істинний профіль дифракційних максимумів і в той же час забезпечувати 

достатню інтенсивність розсіяного випромінювання, що реєструється. 

 



Обробка експериментальних даних. 

Внесення поправок на поляризацію і поглинання. 

Рентгенівське випромінювання при розсіянні речовиною частково 

поляризується, внаслідок чого послаблюється його інтенсивність. Разом з 

тим, необхідно знайти інтенсивність, яка спостерігалась би при відсутності 

поляризації. 

Якщо крива інтенсивності одержана в фільтрованому випромінюванні, 

то поправка нп поляризацію розраховується за формулою 

  ,
2

2cos1 2 
P

     (5.1) 

де 2 – кут розсіяння. 

Якщо ж первинний потік рентгенівського випромінювання 

монохроматизується внаслідок відбивання від монокристалу, то формула для 

обчислення поправки на поляризацію має вигляд 

  ,
2

2cos2cos1 22 
P

      (5.2) 

де  – кут відбивання від відповідної площини монокристалу. 

При взаємодії рентгенівського випромінювання з речовиною частина 

його енергії перетворюється в різні види внутрішньої енергії речовини і в 

енергію вторинного випромінювання. Наслідком цього є часткове 

поглинання падаючого на зразок випромінювання. Тому інтенсивність 

розсіяння не може бути правильно визначена без внесення поправки на 

поглинання. Ця поправка залежить від форми зразка і кута розсіяння. У 

випадку плоского зразка при зйомці на проходження променів ця поправка 

обчислюється за формулою 

 lxe
lx

A 



 1
1

     (5.3) 

де l – товщина зразка,  – лінійний коефіцієнт поглинання;  





2cos

cos1 2

x

. 



При зйомці на відбивання від плоскої поверхні зразка поправка на 

поглинання задається формулою 

 
 

,
2sinsin

2sin

2

1





 


A

     (5.4) 

де  – кут, під яким випромінювання падає на поверхню рідини. 

Якщо під час зйомки на  –  дифрактометрі зберігається сталість 

кутів (=), то з (2.4) випливає, що А не залежить від кута розсіяння ( 4

1
A

). 

У випадку циліндричного зразка поправка на поглинання може бути 

розрахована за формулою 

 
 

 





n
n

n

R

a
A ,

0      (5.5) 

де R0 – радіус зразка; an – коефіцієнт, який залежить від кута розсіяння. 

Внесеня вказаних поправок відбувається шляхом ділення 

експериментальних значень інтенсивності на добуток факторів поляризації і 

поглинання. 

Нормування кривих інтенсивності. 

В рівняннях для інтенсивності розсіяння величини I(S) і F
2
(S) виражені 

в електронних одиницях. З експерименту ми отримуємо інтенсивність у 

відносних одиницях. Тому необхідно нормувати експериментальні значення 

інтенсивності, тобто приводити їх до електронних одиниць: 

Iнор(S)=kIвідн(S).     (5.6) 

Нормуючий множник k може бути знайдений декількома способами. 

Один з них грунтується на тому, що при великих кутах розсіяння крива 

інтенсивності перестає осцилювати відносно кривої незалежного розсіяння. 

Це випливає , зокрема, з рівняння 

    .
sin

)(41)(
0
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   (5.7) 



При S функція 
0

sin


SR

SR

, а    SNFSI 2 . Тому для тих значень S, 

при яких міжатомні інтерференційні ефекти виражені дуже слабо, 

експериментальну криву інтенсивності, виправлену на поляризацію і 

поглинання, можна сумістити з кривою незалежного розсіяння, 

розрахованою з табличних даних. 

Оскільки виміряна інтенсивність складається з когерентної і 

некогерентної частин, нормуючий множник потрібно обчислювати за 

формулами: 

   
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     (5.8) 

– для атомарних рідин, 
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    (5.9) 

– для молекулярних рідин. 

Якщо всі експериментальні значення інтенсивності помножити на 

нормуючий множник, ми одержимо криву розсіяння в електронних 

одиницях. 

Інший спосіб нормування експериментальних кривих розсіяння 

грунтується на законі збереження інтенсивності, який можна сформулювати 

так: інтенсивність розсіяння не залежить від того, як розміщені атоми один 

відносно одного. Інтерференція між хвилями, розсіяними даною кількістю 

атомів, приводить лише до перерозподілу інтенсивності, підсилення в одних 

напрямках і послаблення в інших, не змінюючи сумарної її величини. Тому, 

якщо нормовані експериментальні значення інтенсивності проінтегрувати по 

всіх S, то цей інтеграл буде дорівнювати інтегралу по значеннях 

інтенсивності, що дають ізольовані атоми: 

    
 


0 0

222 44 dSSSFdSSSIk екс 

    (5.10) 



Експериментальна інтенсивність складається з когерентної і 

некогерентної частин. Тому рівність (2.24) потрібно переписати у вигляді 
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   (5.11) 
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Згідно цієї формули, нормуючий множник визначається як відношення 

площі під кривою сумарного незалежного розсіяннядо площі під 

експериментальною кривою розсіяння. Критерієм точності нормування може 

бути рівність 
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    (5.13) 

яке одержується з рівняння 
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При умові, що для значення R=0 функція   0R , а 
.1

sin


SR

SR

 

Середню атомну густину обчислюють за формулою 

A

NA
at 2410


 

      (5.15) 

де А – атомна маса,   – густина речовини, NA – стала Авогадро. 

Рівність (2.27) можна переписати ще в такому вигляді 
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   (5.16) 

Оскільки k – величина стала, то її можна винести за знак інтеграла і в 

такому разі отримаємо вираз 
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В цьому випадку для нормування нам потрібно мати лише 

експериментальну криву інтенсивності та середню атомну густину. 

Необхідно відмітити, що при дослідженнях криву інтенсивності I(S) 

можна визначити в обмеженому інтервалі S, а не від 0 до ∞, як цього вимагає 

теорія. Причиною цього є те, що в результаті скінченності довжини хвилі 

крива I(S) може бути визначена до значень    sin/42 S . Якщо λ=1,54 Ǻ, то 

максимальне значення S2=4π/λ=8.1 Ǻ
-1

 і S2=18 Ǻ
-1

 при λ=0,71 Ǻ. 

Експериментально вдається спостерігати осциляції I(S) до значень S2=10 –12 

Ǻ
-1

 в залежності від чутливості методу і довжини хвилі випромінювання, яке 

використовується. 

 

Структурний фактор в теорії рідин. 

Як вже було сказано раніше, безпосереднім результатом 

рентгенографічних досліджень рідин є інтерференційна картина. У випадку 

одноатомних рідин вона несе інформацію про ближній порядок в розміщенні 

атомів. Картина розсіяння молекулярними рідинами несе інформацію про 

атомний склад молекул, їх конфігурацію і взаємне розміщення. Завдання 

дослідження полягає в тому, щоб за інтерференційною картиною відтворити 

просторову структуру речовини, встановити зв’язок між структурою і 

фізичними властивостями. 

Для опису структури і структурно чутливих властивостей рідин 

використовується не вся інтенсивність розсіяння, а лише її інтерференційна 

(структурна) частина 
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Числові значення структурного фактора a(S) дорівнюють відношенню 

спостережуваної інтенсивності когерентного розсіяння до інтенсивності 

незалежного розсіяння тої ж кількості атомів. При великих S, а також в тих 

випадках, коли розподіл атомів хаотичний, функція a(S)=1. При переході 

речовини зі стану з невпорядкованим розміщенням атомів в стан з 



впорядкованим їх розміщенням відбувається перерозподіл інтенсивності, 

підсилення її в одних напрямках і послаблення в інших. Функція a(S) 

осцилює біля одиниці з амплітудою, яка поступово зменшується, 

залишаючись додатною при всіх значеннях S. (Рис.5) 

 

Рис. 5. Структурний фактор розсіяння рідкого олова. 

Згідно (2.32) послідовність максимумів a(S) визначається 

послідовністю максимумів функції SR

SRsin

. Ця функція має максимуми при 

значеннях SR, що дорівнюють 7,73; 14,06; 20,46;… Відповідно, 

     
max3max2max11 /46,20/06,14/73,7 SSSR     (5.19) 

Звідси видно, що у випадку одноатомних рідин середня відстань від 

фіксованого атома до його найближчих сусідів визначається значення S, яке 

відповідає будь-якому максимуму інтерференційної функції a(s). Це означає, 

що основну роль в утворенні картини розсіяння одноатомними рідинами 

відіграє найменша міжатомна відстань R1 яка повторюється в різних 

порядках інтерференції. 

Співвідношення S1R1=7.73, тобто  73,7sin4 1 R , аналогічне формулі 

Вульфа-Брега sin2d . З цих формул випливає, що 
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Відношення цих величин дає R1=1,23d1. Рівняння Вульфа-Брега для 

цього випадку має вигляд 

23.1sin2 1 R      (5.21) 

Таким чином, параметр S, який відповідає першому максимуму a(S), 

пов’язаний з мінімальною міжатомною віддалю R1 рівнянням Вульфа-Брега, 

в яке введено поправочний коефіцієнт 1,23.  

Важливо відмітити, що про ступінь ближнього порядку в рідині можна 

робити висновки по ширині і висоті максимумів кривої a(S). Чим більша їх 

висота, тим менш інтенсивний тепловий рух атомів а тим вищий ступінь їх 

впорядкованості. Таким чином, маючи експериментальні криві розсіяння, 

можна визначити мінімальні відстані між атомами й молекулами рідини, 

з’ясувати характерні особливості розміщення найближчих сусідів, тенденції 

зміни упаковки частинок з температурою. 

Визначення розмірів кластера в рідкому стані. 

Як показують результати дифракційних експериментів, розплавлені 

метали мають достатньо великі впорядковані групи атомів які можна 

називати кластерами. Радіус (Rm) області впорядкування (кластера) можна 

обчислити по півширині першого максимуму ( s ) структурного фактору. 
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h
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2

23
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де h – індекс максимуму. 

При h=1 і 

 


sin4
s

 одержимо: 

s
RM



10

 

Оцінка розмірів кластера для рідких металів приводить до значення ~3 

нм. У випадку щільної упаковки атомів в кластерах такого розміру повинно 

міститися біля 700 атомів.  



Визначення розмірів кластера можна здійснити за ступенем загасання 

осциляції на кривій атомного розподілу. Для цього необхідно розрахувати 

парну кореляційну функцію в межах 0,1-20 Å. Відстань при якій відхилення 

парної кореляційної функції від одиниці стає меншим 5% можна вважати 

радіусом кластера. 

 

 

 

Порядок виконання роботи. 

1. Отримати експериментальну криву I(Θ). 

2. Внісши поправки обчислити структурний фактор. 

3. Отримати функцію радіального розподілу та парну кореляційну функції. 

4. Знайти середній радіус першої та другої координаційних сфер та середнє 

координаційне число. 

5. Обчислити розмір кластера двома способами. 

6. Визначити кількість атомів в кластері. 

7. Зробити висновки. 



Лабораторна робота № 5. 

Визначення розмірів кластера та його параметрів в аморфних 

сплавах 

 

Теоретичні відомості. 

Розсіювання рентгенівського випромінювання в простих рідинах і 

аморфних тілах. 

Рентгенівське випромінювання розсіюється електронами атомів і 

молекул. Процес розсіяння не характерний звичайному відбиванню чи 

заломленню. Рентгенівське випромінювання взаємодіючи з електронами, 

спричиняють їх коливання. Коливаючись з тою самою частотою, що й 

електричний вектор первинної електромагнітної хвилі, електрони 

породжують вторинне електромагнітне випромінювання, яке 

розповсюджується по всіх напрямках. Інтенсивність розсіяного 

випромінювання, яка фіксується в деякій точці, пропорційна електронній 

густині атомів і молекул. 

Якщо на вільний електрон направлено пучок паралельних 

монохроматичних рентгенівських променів, інтенсивність яких І0, то кутовий 

розподіл інтенсивності вторинних хвиль буде залежати від стану поляризації 

первинного рентгенівського випромінювання. Якщо воно поляризоване, то 

інтенсивність розсіяння одним електроном, що фіксується в точці на відстані 

L від екрану, виражається формулою 
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     (6.1) 

де m – маса електрона; е – його заряд; с – швидкість світла;  – кут між 

напрямками коливань електрона і розсіянням. З (2.1) видно, що зі 

збільшенням кута  інтенсивність розсіяння збільшується, досягаючи 

максимального значення при =90°. 

Якщо первинний пучок рентгенівських променів неполяризований, то 

формула для інтенсивності розсіяння одним електроном записується: 
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    (6.2) 

де 
 


P

2

2cos1 2

 – кутова залежність інтенсивності розсіяного 

рентгенівського випромінювання одним електроном, яка називається 

поляризаційним фактором. Наявність цього множника в формулі (2.2) вказує 

на те, що рентгенівське випромінювання при розсіюванні частково 

поляризується. При гранично малих кутах розсіяння поляризаційний фактор 

дорівнює одиниці. Із збільшенням кута розсіяння цей фактор зменшується і 

при 2=90° досягає значення, яке рівне ½. Таким чином, в різних напрямках 

інтенсивність розсіяння рентгенівського випромінювання одним електроном 

неоднакова. В напрямку первинного пучка і в зворотному напрямі 

інтенсивність розсіяння є максимальною, а в перпендикулярному напрямі – 

мінімальною. 

Однак електрони в атомі не можна розглядати як вільні, тому 

інтенсивність розсіяння рентгенівського випромінювання атомом не може 

бути одержана простим додаванням інтенсивностей розсіяння окремими 

електронами. При розрахунку інтенсивності розсіяння атомом необхідно 

враховувати різницю фаз вторинних хвиль, які випромінюються електронами 

в різних точках атома. 

Сумарну амплітуду хвиль, розсіяних атомом, можна записати: 

 




 dVerEE
nnr
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eeat

0

2

)( 




     (6.3) 

Вектор n-n0 співпадає з напрямом нормалі до площини, яка відбиває 

рентгенівське випромінювання. 

Якщо кут між напрямками первинного пучка і площиною яка відбиває 

позначити , то кут розсіяння 2. Тоді 
 sin20nn

. Позначивши  – кут 

між векторами r і n-n0, одержимо для різниці фаз розсіяних хвиль вираз 

  







 coscossin2

22
0 Srrnnr 

   (6.4) 



де 
 sin

4




S

. 

Параметр S, який залежить від довжини хвилі і кута розсіяння, 

зустрічається в структурному аналізі і в теорії твердого тіла. Він пов’язаний з 

міжплощинною відстанню d для площин кристалічної гратки, від яких 

відбувається відбивання першого порядку під кутом  при довжині хвилі . 

Згідно умови відбивання sin2d , маємо 

d/1/sin2    або ,/2/sin4 d   тобто dS /2 .   (6.5) 

З іншого боку, параметр S пов’язаний з хвильовим вектором розсіяної 

хвилі співвідношенням 

 sin2 kS
      (6.6) 

а також з вектором оберненої гратки рівністю 

*2 rS        (6.7) 

Підставляючи (2.40 в (2.3), одержимо для амплітуди розсіяння атомом 

вираз 

  dVerESE iSr

eeat

 cos)(
     (6.8) 

Для того, щоб надати йому більш конкретний вигляд, припустимо, що 

розподіл електронів в атомі сферично симетричний і (r) залежить тільки від 

модуля вектора r, але не від його напряму. В цьому випадку елемент об’єму 

 dddrrdV sin2 . Вираз (2.8) можна записати у вигляді 
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    (6.9) 

де  drrr e 24  – число електронів в сферичному шарі атома між 

радіусами r і r+dr. 

Функція  
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        (6.10) 



характеризує розсіюючу здатність атома і називається атомною 

амплітудою, а  SF 2 атомним фактором розсіяння. Числове значення  SF  

показує, в скільки разів амплітуда розсіяння атомом в даному напрямку 

більша за амплітуду розсіяння одним електроном. При 0S  функція 

1
sin


Sr

Sr

; значення  SF  при нульовому куті розсіяння дорівнює кількості 

електронів атома: 
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    (6.11) 

Відповідно, чим більший порядковий номер хімічного елемента, тим 

більше числове значення  SF . Із збільшенням параметра S функція  SF  

монотонно спадає.  

Знаючи  SF , можна написати вираз для інтенсивності розсіяння 

атомів: 
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Для системи атомів інтенсивність розсіяного випромінювання виміряна 

експериментально запишеться: 
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  (6.13) 

Застосовуючи до цього рівняння Фур’є-перетворення, одержимо: 
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  (6.14) 

Це рівняння лежить в основі вивчення структури атомарних рідин і 

аморфних тіл. 

 

 

 



Крива розподілу атомної густини та обчислення координаційних 

чисел. 

Графічно функцію розподілу атомної густини зображають кривими, які 

осцилюють відносно atR  24
. Як приклад можна навести криві радіального 

розподілу атомів для рідкого олова і аморфного селену (Рис. 6.1) 

 

Рис. 6.1. Криві радіального розподілу атомної густини: 

––––––– рідкого олова; –·–·–·– аморфного селену. 

Для олова крива після першого максимуму не досягає осі абсцис, а на 

кривій для селену перший максимум дискретний. 

Недискретність піків функції  RlR at

r4  пояснюється тим, що в рідині 

існує трансляційний рух атомів, які неперервно переміщаються з одної 

координаційної сфери в іншу і навпаки. Дискретність першого піку функції 

 RlR at

r4  є доказом існування фіксованих положень атомів; поступальне 

переміщення атомів з одних рівноважних положень в інші не 

спостерігається. 

Таким чином, криві функції радіального розподілу атомів для 

атомарної рідини і твердої аморфної речовини принципово відрізняються 

тим, що в аморфній речовині перший максимум цієї функції відділений 



проміжком, де   04 RlR at

r . Загальним для рідин і аморфних речовин є 

розмитість піків радіальної функції атомної густини. Розмитість їх виникає 

внаслідок коливань атомів навколо положень рівноваги і статистичного 

розкиду центрів коливань. 

Положення максимумів на кривій  RR at 24  визначає найбільш 

ймовірні відстані, площа під максимумами дає середнє число сусідніх атомів, 

ширина максимуму на половині його висоти – середнє квадратичне 

відхилення атомів від рівноважного положення, крива розподілу в цілому 

характеризує ближній порядок в рідині і аморфній речовині. 

Якщо брати до уваги аналогію з кристалічними структурами, 

координаційне число Z є надзвичайно важливою характеристикою рідини. На 

жаль, точність визначення цієї важливої характеристики, з даних 

дифракційних методів дослідження не висока. 

Мала точність визначення величин координаційних чисел в 

розплавлених металах пов’язана основним чином з об’єктивними 

труднощами проведення дифракційних експериментів, але великий розкид 

експериментальних даних по величині першого координаційного числа для 

одного і того ж металу, з даних різних літературних джерел, пов’язаний і з 

суб’єктивним підходом різних авторів до способу визначення Z1. На рис 6.2 в 

схематичній формі показано декілька способів визначення площі під першим 

піком кривої радіального розподілу, які застосовують різні автори для 

обчислення першого координаційного числа в розплавлених металах: 

 

 



 

Рис.6.2. Різні способи визначення першого координаційного числа за 

площею під першим максимумом функції радіального розподілу. 

1. Площа під першим піком кривої  RR at 24  визначається з умови, що 

права вітка піку симетрична його лівій вітці. Фактично обчислення 

координаційного числа зводиться до визначення і подвоєння площі що 

знаходиться між початком першого максимуму функції розподілу атомної 

густини и перпендикуляром, опущеним з вершини піку на вісь r. 

2. Права вітка першого максимуму екстраполюється з допомогою 

прямої лінії до осі r, і обчислюється обмежена таким способом площа під 

кривою  RR at 24 . 

3. З вершини першого мінімуму опускається перпендикуляр на вісь r і 

обчислюється площа під кривою  min
24 RR at , яка знаходиться лівіше цього 

перпендикуляра: 
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4. Асиметричний перший пік кривої  RR at 24 з більш похилою правою 

стороною представляють у вигляді суми двох піків: головного, 

симетричного, розміщеного під вершиною першого максимуму кривої 

радіального розподілу і невеликого, побічного, який розміщений дещо 

правіше головного. Вважають, що площа під основним максимумом 

відповідає числу найближчих сусідів Z1, а площа під другим – другому 

координаційному числу Z2 



5. малюється симетрично перший максимум кривої  rr , після чого ця 

крива перетворюється в криву  rr at 24  і обчислюється плоша під першим 

піком цієї кривої. 

Треба зауважити, що у всіх цих способах, крім способу3 і, можливо, 5 

природі ближнього порядку в металічних рідинах приписуються ззовні якісь 

риси, яких вони не мають. 

В роботах останнього часу наводять декілька значень перших 

координаційних чисел в одному і тому ж металі при одній температурі, але 

обчислених різними способами. 

В загальному для щільноупакованих металів координаційне число 

знаходиться поблизу інтервалу 10 – 11, для інших металів значення трохи 

менші. За даними, величина першого координаційного числа для всіх металів 

без винятку лежить в інтервалі 8 –12. 

Підводячи підсумок, можна сказати, що всі метали незалежно від їх 

структури в твердому стані в рідкому стані мають подібну будову, яка 

виражається в тому, що: 1) Форма кривих радіального розподілу атомної 

густини  rr at 24  має однаковий характер для всіх металів і мало 

відрізняється в деталях; 2) радіус першої координаційної сфери в рідких 

металах дорівнює міжатомній відстані при щільній упаковці сфер-атомів, 

діаметр яких прийнято вважати рівним металічному діаметру Гольдшмідта 

при координаційному числі 12; 3) відношення радіусів другої і першої 

координаційних сфер вкладається у вузький інтервал значень, який складає 

1,8 – 2,0; 4) величина першого координаційного числа лежить в межах 8 – 12; 

5) середній радіус взаємодії в розплавах дорівнює трьом міжатомним 

відстаням. Це говорить про універсальність характеру ближнього 

впорядкування в розплавах. При переході в рідкий стан різних металів, які 

різко відрізняються за структурою і властивостями в твердому стані, 

відбувається нівелювання характеру розміщення їх атомів. Після плавлення 

чітко вираженої якісної відмінності в будові металів не спостерігається. При 



плавленні відбувається також нівелюванню низки інших фізичних 

властивостей і характеристик металів, наприклад сталої Холла. Прості 

металічні рідини представляють собою конденсовану фазу з якісно 

відмінним від від кристалічного стану розміщенням атомів. В значній мірі 

розплавлений метал “забуває” ту структуру, з якої він одержаний. 

 

 

Порядок виконання роботи. 

8. Отримати експериментальну криву I(Θ). 

9. Внісши поправки обчислити структурний фактор. 

10. Отримати функцію радіального розподілу та парну кореляційну функції. 

11. Знайти середній радіус першої та другої координаційних сфер та середнє 

координаційне число. 

12. Обчислити розмір кластера двома способами. 

13. Визначити кількість атомів в кластері. 

14. Зробити висновки. 

  



Лабораторна робота № 6 

Вивчення основних етапів моделювання та візуалізації матеріалів 

методом молекулярної динаміки. 

 

Мета роботи: 

Ознайомитись із пакетом LAMMPS. Розрахувати параметр ґратки чистих 

металів. Навчитися візуалізувати атомні системи, отримані в результаті 

моделювання, і маніпулювати зображеннями. 

 

Використовувані програми: програма для моделювання методом 

молекулярної динаміки LAMMPS, програма молекулярної графіки OVITO. 

 

 

1. Призначення і роль візуалізації атомних систем 

Велику роль у пізнанні людиною природи грає візуальне сприйняття нею 

навколишнього світу. Якими б великими не були можливості комп'ютерів, 

людина здатна краще, ніж вони, розпізнавати зображення і робити з цього 

висновки. Наприклад, людина практично миттєво може зробити висновок 

про наявність того чи іншого дефекту в кристалічному матеріалі за його 

зображенням, тоді як комп'ютеру необхідно для цього провести складні 

розрахунки за певним алгоритмом, спеціально створеним для розпізнавання 

саме цього типу дефекту. Тому в атомному комп'ютерному моделюванні 

структур і процесів у твердих тілах широко використовуються методи та 

програми візуалізації. 

Основний принцип візуалізації дуже простий. Якщо є деяка система 

(кристал або складна молекула), що складається з одного або декількох типів 

атомів, координати яких відомі, то цю систему можна відобразити на екрані, 

зображуючи атоми у вигляді певних геометричних тіл (як правило, у вигляді 

сфер) відповідно до їх відносного розташування. При цьому кожному типу 

атомів можна приписати певний колір, можна зобразити зв'язок між ними і 



т.д. Слід сказати, що сучасна техніка візуалізації дозволяє отримувати не 

тільки двовимірне зображення на екрані комп'ютера, але також тривимірні 

зображення. 

Спочатку програми візуалізації були створені для зображення складних 

молекул. Однією з програм, призначених для цієї мети, є програма RasMol, 

розроблена на кафедрі біомолекулярних структур Единбурзького 

університету (Великобританія). Офіційний сайт 

(http://www.umass.edu/microbio/rasmol/index2.htm) містить інформацію про 

правила роботи з програмою, дистрибутиви останніх версій. Популярність 

цієї програми і доступність її кодів призвела до того, що на її основі 

розроблені нові більш функціональні засоби візуалізації структур 

(OpenRasmol, ProteinExplorer). В даний час є безліч подібних програм, 

більшість з яких вільно поширюється. Виявилося, що багато з них придатні 

також для візуалізації кристалів, оскільки останні є нічим іншим, як 

великими молекулами. По набору виконуваних функцій різні програми 

близькі одна до одної, тому, знаючи принципи візуалізації на прикладі однієї 

з них, легко навчитися користуватися іншими. 

У даній роботі методи візуалізації атомних структур вивчаються на 

прикладі програми OVITO (https://www.ovito.org/). 

 

2. Побудова початкової структури для моделювання засобами 

LAMMPS 

 

Для первинного освоєння методів моделювання у цій роботі 

розглядається модель ідеальної г.ц.к. гратки металів. Для побудови вихідної 

структури використовується скрипт in.fcc, що дозволяє побудувати 

розрахункову комірку г.ц.к. гратки із заданим значенням параметра. Файли 

типу .in можна створити та редагувати будь-яким текстовим редактором 

(наприклад Notepad ++). Принцип побудови вихідної структури гратки, як і 

будь-якої іншої системи, досить простий, – він полягає у заповненні 

https://www.ovito.org/


розрахункової комірки атомами. У випадку роботи з пакетом МД LAMMPS у 

скрипті задається параметр гратки потрібного металу, маса атомів, 

визначається об’єм, який потрібно заповнити атомами металу і також 

задається тип гратки. 

 

3. Вибір граничних умов моделювання 

Наступним підготовчим етапом моделювання є вибір граничних умов, 

які дають змогу при моделюванні невеликої кількості частинок вивчати 

об’ємні матеріали. Найчастіше використовуються періодичні граничні умови, 

які, у принципі, відповідають моделюванню нескінченного кристала. У 

цьому випадку всі атоми в комірці, що моделюється (далі суперкомірка) 

повторюються нескінченну кількість разів у просторі, утворюючи 

нескінченну комірку. Якщо вибраний атом у суперкомірці має координати ri, 

то періодичні граничні умови призводять до появи віртуальних частинок з 

координатами 

 

де a, b, c – вектори вздовж ребер суперкомірки, l, m, n – будь-які цілі 

числа, la + mb + nc – вектор прямої гратки, ri – радіус-вектор атома всередині 

комірки. 

Використання періодичних граничних умов має певні обмеження при 

моделюванні матеріалів. Зокрема: 

1. Розмір комірки повинен бути більшим за подвійний радіус 

обрізання потенціалу, 2Rcut, тому атом i може взаємодіяти тільки з 

будь-яким атомом j або його віртуальним образом і не взаємодіє зі 

своїм власним періодичним відображенням. 

2. Характерний розмір будь-яких структурних елементів або 

характерна відстань повинна бути меншою за розмір 

обчислювальної комірки. 



При моделюванні у всіх або окремих напрямках можуть бути 

використані неперіодичні граничні умови, тобто система може бути 

скінченною і мати відкриті поверхні. Зокрема, може стояти завдання 

моделювання тонкої пластинки матеріалу, що має дві паралельні плоскі 

поверхні. У цьому випадку в напрямку нормалі до цих площин мають бути 

відключені періодичні граничні умови.  

Відкрита поверхня може бути створена іншим, більш загальним 

способом. Для цього в напрямку, нормальному до поверхні, встановлюється 

значно більший розмір комірки моделювання, ніж розмір системи, що 

моделюється. Тоді між атомною системою в розрахунковій комірці та її 

періодичним образом утворюється щілина з шириною, що перевершує радіус 

дії потенціалу, тому через неї взаємодія відсутня. 

 

4 Вибір потенціалу міжатомної взаємодії для моделювання 

Для молекулярних рідин застосовується наближення парних потенціалів 

взаємодії, а одним з найбільш уживаних є потенціал Леннард-Джонса 6-12, 

 

де r - відстань між центрами частинок, ζ - відстань, на якій енергія 

дорівнює нулю, ε глибина потенційної ями. На малих відстанях частинки 

відштовхуються – за це відповідає член , а на великих – 

відштовхуються. За це відповідає член . 



 

Рис. 1. Потенціал Леннард-Джонса. 

Тут r наведено у одиницях σ, а u(r) – у одиницях ε 

Одними з найбільш поширених потенціалів для металевих систем є так 

званий потенціал, який обчислюється відповідно до "методу зануреного 

атома" (embedded-atom method, EAM). Уцьому випадку загальна енергія 

бінарної системи А-В розраховується як 

 

Тут – парний потенціал взаємодії атомів i та j, які 

відповідають хімічним сортам αi та αj (= А або В) і рознесені на відстань rij 

(зазвичай відповідає чистому відштовхуванню атомів).  – енергія 

занурення атома сорту αi як функція сумарної електронної густини на позиції 

атома i, яка обумовлена всіма іншими атомами у системі (відповідає 

притяганню атомів). 

Ця електронна густина  визначається як: 

 

Тут  – електронна густина від атома i типу  на відстані rij. 

 

 



5. Вибір кроку та часу моделювання 

 

Для отримання достовірних результатів моделювання важливо 

правильно вибрати умови моделювання крок за часом та тривалість 

моделювання. Перший параметр впливає на точність розв'язання рівнянь 

руху, другий важливий для встановлення термодинамічної рівноваги у 

системі. 

Зазвичай крок за часом береться в інтервалі ∆t=1-5 фс. У лабораторних 

роботах цього практикуму рекомендується використовувати ∆t=2 фс. Час 

моделювання, або кількість необхідних кроків, підбирається емпіричним 

способом так, щоб протягом цього часу досягалася необхідна точність 

визначення мінімуму енергії або встановлювалася термодинамічна рівновага. 

 

6. Побудова атомної комірки засобами LAMMPS та ініціалізація 

процесу моделювання. 

 

LAMMPS виконує обчислення, зчитуючи команди з вхідного скрипта 

(текстового файлу), один рядок за раз. Після завершення вхідного скрипту 

LAMMPS завершує роботу. Це відрізняється від програм, які зчитують і 

обробляють весь код перед початком обчислення. 

 

Кожна команда спонукає LAMMPS виконувати певні дії без урахування 

будь-яких команд, які можуть бути оброблені пізніше. Команди можуть 

установлювати внутрішню змінну, читати файл або запускати симуляцію. Ці 

дії можна згрупувати в три категорії: 

а) команди, які змінюють глобальні налаштування (наприклад timestep, 

newton, echo, log, thermo, restart) 

б) команди, які додають, змінюють, видаляють або замінюють стилі, які 

виконуються під час запуску (наприклад pair_style, fix, compute, dump, 

thermo_style, pair_modify); 



в) команди, які виконують «запуск моделювання» або інші обчислення 

чи операції (наприклад print, run, minimize, temper, write_dump, rerun, 

read_data, read_restart). 

LAMMPS не читає весь вхідний скрипт, а потім виконує моделювання з 

усіма налаштуваннями. Швидше, вхідний скрипт читається по одному рядку, 

і кожна команда виконується відразу після прочитання. Таким чином, ця 

послідовність команд: 

 

timestep 0.5 

run      100 

run      100 

 

робить щось інше, ніж ця послідовність: 

run      100 

timestep 0.5 

run      100 

. 

У першому випадку вказаний часовий крок (0,5 фс) використовується 

для двох моделювань по 100 часових кроків кожна. У другому випадку крок 

за замовчуванням (1,0 фс) використовується для перших 100 кроків 

моделювання, а крок 0,5 фс використовується для другого. 

Деякі команди дійсні лише тоді, коли вони слідують за іншими 

командами. Наприклад, ви не можете встановити температуру групи атомів, 

доки атоми не будуть визначені та не використано групову команду, щоб 

визначити, які атоми належать до групи. 

Іноді команда B використовує значення, які можна встановити командою 

A. Це означає, що команда A має передувати команді B у вхідному скрипті, 

для того, щоб отримати бажаний ефект. 

 

Вхідний скрипт LAMMPS типово складається з чотирьох частин: 

а. Ініціалізація 



б. Визначення системи 

в. Налаштування симуляції 

г. Запуск моделювання 

 

а) Ініціалізація. 

Встановлення параметрів, які потрібно визначити перед створенням 

атомів або читанням із файлу. 

Відповідними командами є units, dimension, newton, processors, boundary, 

atom_style, atom_modify. 

. 

б) Визначення системи 

У LAMMPS є 3 способи визначити комірку для моделювання та 

зарезервувати простір для інформації про силове поле та заповнити його 

атомами. Можна прочитати їх із (1) файлу даних або (2) файлу перезапуску 

за допомогою команд read_data або read_restart відповідно. Ці файли 

також можуть містити інформацію про молекулярну топологію. Або (3) 

створення комірки для моделювання та заповнення її атомами, 

використовуючи команди: lattice, region, create_box, 

create_atoms або read_dump. 

 

в) Налаштування симуляції 

Після визначення атомів і молекулярної топології можна вказати 

різноманітні параметри: параметри для потенціалів взаємодії, параметри 

моделювання, вихідні параметри тощо. 

 

г) Запуск моделювання 

Моделювання молекулярної динаміки виконується за допомогою 

команди run. Мінімізація енергії (молекулярна статика) виконується за 

допомогою команди minimize. 

 



Для побудови комірки з атомами можна використати наступний скрипт 

 

# ------------------- INITIALLIZE --------------------- # 

 

units               metal #вибираємо одиниці вимірювання 

dimension         3 #вибираємо розмірність системи 

boundary          p p p #вибираємо граничні умови 

atom_style        atomic #вибираємо тип атомів 

 

# ---------------- ATOM DEFINITION ------------------ # 

 

lattice              fcc 3.52  #вибираємо параметр гратки 

region             sample block 0 30 0 30 0 30 units box 

#вибираємо розмір кристала по x від 0 до 30, по y від 0 до 30, по z від 0 до 30 

create_box        1 sample # створюємо область для заповнення 

атомами 

create_atoms     1 region sample # заповнюємо область 

атомами 

mass               1 58.6934 # тип атомів 1 , маса атомів типу 1 

становить 58,6934- в даному прикладі це маса атомів нікелю 

 

#----------------Run--------------------------------# 

 

dump 1 all custom 100 FCC.lammpstrj id type x y z # 

записуємо файл FCC.lammpstrj, в якому містяться номери атомів id, тип атомів 

type і три координати x y z для подальшої візуалізації 

run 1 # задаем кількість кроків в протягом яких проводиться 

моделювання 

 



 

 

Для мінімізації енергії системи та розрахунку параметра гратки 

використаємо наступний скрипт: 

 

# Find minimum energy fcc configuration 

 

 

# ---------- Initialize Simulation ---------------------  

clear  

units metal  

dimension 3  

boundary p p p  

atom_style atomic  

atom_modify map array 

 

# ---------- Create Atoms ---------------------  

lattice  fcc 6 

region box block 0 10 0 10 0 10 units lattice 

create_box 1 box 

 

lattice fcc 6 orient x 1 0 0 orient y 0 1 0 orient z 0 

0 1   

create_atoms 1 box 

replicate 1 1 1 

 

# ----- Define Interatomic Potential -----------------  

pair_style eam/alloy  

pair_coeff * * Al99.eam.alloy Al 



neighbor 2.0 bin  

neigh_modify delay 10 check yes  

dump myDump all atom 10 dump.atom 

  

# ---------- Define Settings ---------------------  

compute eng all pe/atom  

compute eatoms all reduce sum c_eng  

 

# ---------- Run Minimization ---------------------  

reset_timestep 0  

fix 1 all box/relax iso 0.0 vmax 0.001 

thermo 10  

thermo_style custom step pe lx ly lz press pxx pyy pzz 

c_eatoms  

min_style cg  

minimize 1e-25 1e-25 5000 10000  

 

variable natoms equal "count(all)"  

variable teng equal "c_eatoms" 

variable length equal "lx/10" 

variable ecoh equal "v_teng/v_natoms" 

 

print "Total energy (eV) = ${teng};" 

print "Number of atoms = ${natoms};" 

print "Lattice constant (Angstoms) = ${length};" 

print "Cohesive energy (eV) = ${ecoh};" 

 

print "All done!" 

 



7. Вимоги до змісту та оформлення звіту 

Звіт повинен бути оформлений у вигляді файлу Winword і містити такі 

елементи: 

 мета роботи; 

 коротку теорію; 

 поставлені завдання; 

 скрипти з поясненнями виконуваних команд. 

 малюнки візуалізованих об'єктів; 

 висновки. 

 

  



Лабораторна робота № 7 

Встановлення залежності температури плавлення наночастинок від 

розміру методом комп’ютерного моделювання. 

 

Мета роботи: 

Освоїти методику отримання моделі наночастинки для моделювання. 

Змоделювати процес плавлення наночастинки, визначити температуру її 

плавлення та отримати залежність температури плавлення наночастинок від 

їхнього розміру (радіусу)  

 

Використовувані програми: 

1) програма молекулярної динаміки LAMMPS; 

3) набір табульованих потенціалів для г.ц.к. металів (Ni, Cu, Pd, Au); 

4) програма молекулярної графіки OVITO. 

 

 

Кластери або наночастки металів відіграють важливу роль для розуміння 

переходу від мікроскопічної структури до макроскопічної. Кластери Ni 

представляють інтерес і мають потенційне значення у фізиці та хімії 

перехідних металів. Кластери Ni представляють особливий інтерес через їх 

практичне застосування у феромагнетизмі та їх суперпарамагнітної 

поведінки. Фазові переходи кластерів інтенсивно вивчалися як теоретично, і 

експериментально. 

Ранні теорії плавлення були зосереджені на ролі нестійкості твердого 

тіла. Пізніші теорії підкреслювали роль дефектів та поверхні. З молекулярно-

динамічних досліджень випливають докази того, що плавлення починається 

на зовнішніх поверхнях або вздовж внутрішніх дефектів, таких як межі зерен 

або дислокації. Вивчення плавлення в невеликих кластерах має відношення 

до кращого розуміння процесу плавлення та впливу розміру кластера: при 



зменшенні розміру кластера частка поверхневих атомів збільшується, і роль, 

яку відіграє поверхня в процесі плавлення, збільшуватиметься. 

Ранні дослідження показують, що (а) температура плавлення кластерів 

нижча, ніж температура плавлення ідеальної об'ємної твердої речовини, і (б) 

температура плавлення на поверхні, як очікується, буде нижчою, ніж 

загальна температура плавлення через безлад, що з'являється спочатку на 

поверхні кластера внаслідок того, що середнє координаційне число 

поверхневих атомів менше, ніж у об'ємних атомів для кластера заданого 

розміру. 

Для того, щоб досліджувати процес плавлення наночастинки, можна 

контролювати наступні параметри: 

1 . Калориметричну криву, яка є потенціальною енергією на атом як 

функцію температури. 

3. Зміну локального розігріву, що обчислюється як 

 

 

 

де ...  означають усереднення по всій траєкторії, N – кількість атомів у 

наночастинці (нанокластері), E – середня потенціальна енергія на атом та kB 

– стала Больцмана. 

3. Зміна середньої міжатомної відстані, яка обчислюється як 

 

де rij – це відстань між атомами i та j. 

4. Відстань між найближчими сусідами dnn. 

5. Середнє координаційне число, яке обчислюється як 



 

де ci – це координаційне число атома i. 

 

Крім того, може бути розрахована функція радіального розподілу (ФРР) 

і розподіл за довжинами зв'язків для деяких критичних температур. Функція 

радіального розподілу покаже, чи має наночастка при цій температурі 

кристалічну, аморфну або рідку структуру. 

 

 

 

1. Побудова вихідної структури для моделювання 

Для моделювання процесу плавлення наночастинки в даній роботі на 

першому етапі необхідно задати координати атомів наночастинки відповідно 

до моделі ідеальної г.ц.к. гратки нікелю.  

Для побудови вихідної структури потрібно використати перший скрипт з 

лабораторної роботи №1 та побудувати кубічну комірку з атомами з 

довжиною ребра куба не менше діаметра наночастинки.  

На наступному етапі з-поміж всіх атомів кубічної комірки необхідно 

вибрати ті, відстань від яких до центру куба не більша радіуса наночастинки, 

тобто  

     
2 2 2

0 0 0 NPx x y y z z R       

де  , ,x y z  − координати деякого атома,  0 0 0, ,x y z  − координати центра 

наночастинки, NPR  − радіус наночастинки. 

Координати атомів наночастинки необхідно зберегти в файл з 

розширенням *.dat в форматі, який можна прочитати програмою OVITO. 

 

 



Оскільки програми молекулярної динаміки, в тому силі LAMMPS, 

вимагають, щоб розміри розрахункової комірки в кожному напрямку 

перевищували подвоєний радіус обрізання потенціалу, неможливо проводити 

моделювання системи, що містить малу кількість атомів (наприклад одну 

елементарну комірку). У кожному напрямку розмір розрахункової комірки Li 

повинен бути кратним параметру решітки a0: 0akL ii   (i = 1,2,3). Оскільки 

радіус обрізання потенціалу звичайно становить величину близько 4-5 Å, а 

параметр решітки - приблизно 3.5 Å, ki повинні бути не менше 4. 

 

 

2. Вибір граничних умов для моделювання 

Наступним підготовчим етапом моделювання є вибір граничних умов, 

які визначають, чи буде моделювання проводитися при постійному тиску або 

при постійному об’ємі. Для того щоб моделювати систему з постійним 

об'ємом, межі розрахункової комірки фіксують, тобто тримають нерухомими 

протягом усього часу моделювання. Для моделювання системи при 

постійному тиску необхідно дозволяти межам рухатися. 

При моделюванні у всіх або окремих напрямах можуть бути використані 

неперіодичні граничні умови, тобто система може бути скінченною і мати 

відкриті поверхні. Зокрема, може стояти завдання моделювання тонкої 

пластинки матеріалу, що має дві паралельні плоскі поверхні. У цьому 

випадку в напрямку нормалі до цих площин мають бути «відключені» 

періодичні граничні умови.  

Відкрита поверхня може бути створена і іншим, більш загальним 

способом. Для цього в напрямку, нормальному до поверхні, встановлюється 

значно більший розмір комірки моделювання, ніж розмір модельованої 

системи. Тоді між атомною системою в розрахунковій комірці і її 

періодичним образом утворюється «щілина» з шириною, яка перевершує 

радіус дії потенціалу, тому через неї взаємодія відсутня. 



Моделювання плавлення наночастинок будемо здійснювати за умови 

сталого об’єму модельної комірки, розміри якої в кожному з вимірів в кілька 

разів більші за радіус обрізання потенціалу взаємодії. 

 

 

3. Вибір кроку і часу моделювання 

Для отримання достовірних результатів моделювання важливо 

правильно вибрати умови моделювання – крок за часом і тривалість 

моделювання. Перший параметр впливає на точність розв’зання рівнянь 

руху, другий важливий для встановлення термодинамічної рівноваги в 

системі. 

Точний розв’язок рівнянь руху важливий, коли необхідно досліджувати 

динаміку коливань гратки або кінетичні явища. Коли нас цікавить 

рівноважний стан системи, підбір часового кроку не критичний. Важливо, 

щоб він становив невелику частку періоду коливань атомів. Зазвичай крок за 

часом береться в інтервалі t=15 фс. У лабораторних роботах даного 

практикуму рекомендується використовувати t=5 фс. 

Час моделювання, або кількість необхідних кроків, підбирається 

емпіричним способом так, щоб протягом цього часу досягалася необхідна 

точність визначення мінімуму енергії або встановлювалося термодинамічна 

рівновага. 

 

4. Завдання для виконання 

Робота складається з двох завдань, перше з яких стосується релаксації 

структури наночастинки, а друга – процесу плавлення. 

 

Завдання 1. Моделювання релаксації наночастинки 

Метою завдання є отримання рівноважної наночастинки для наступного 

етапу роботи. 

 



Порядок виконання: 

1. Використати скрипт поданий нижче для релаксації наночастинки. 

Використовуючи методику аналогічну до першої лабораторної роботи 

розібрати призначення кожної з виконуваних команд. 

 

units metal 

dimension 3 

atom_style atomic 

boundary p p p 

read_data NP34.dat 

mass 1 58.6934 

pair_style eam 

pair_coeff * * Ni_u3.eam 

velocity all create 0.001 383123 loop all 

fix 1 all nvt temp 0.001 0.001 1.0 

thermo 100 

thermo_style custom step temp etotal pe ke press 

timestep 0.0002 

dump GA10K all custom 100 NP34.lammpstrj id type x y z 

minimize 1e-24 1e-26 20000 200000 

write_restart NP_relaxed.restart 

 

 

2. Візуалізувати структуру наночастинки з файлу NP_relaxed.restart 

з допомогою програми OVITO та побудувати функцію радіального розподілу 

атомів. 

 

Вправа 2. Моделювання процесу плавлення наночастинки та 

визначення її температури плавлення. 



Завданням є визначення температури плавлення наночастинок залежно 

від їхнього радіуса. 

 

Порядок виконання: 

1. В якості вихідної структури взяти наночастинку релаксовану на 

попередньому етапі. 

2. Використати скрипт поданий нижче для моделювання процесу 

плавлення наночастинки. 

 

units metal 

dimension 3 

atom_style atomic 

boundary  p p p 

read_restart NP_relaxed.restart 

mass 1 58.6934 

 

pair_style  eam 

 

pair_coeff * * Ni_u3.eam 

 

velocity all create 0.001 383123 loop all  

fix 1 all nvt temp  0.001 0.001 0.05  

thermo 100  

timestep 0.0002 

 

compute        pe all pe/atom 

dump  3 all custom 10000 en.*.dump id  x y z  c_pe[*] 

dump  4 all custom 10000 coord.*.lammpstrj id type x y z 

 

thermo_style custom step temp etotal pe ke press 



 

dump GA10K all custom 100 NP_melting.lammpstrj id type x 

y z 

 

run 10000 

 

write_restart NP_melting.restart  

 

 

3. Візуалізувати наночастинку з допомогою прогрми OVITO та 

побудувати функцію радіального розподілу атомів. 

 

Приклад функцій радіального розподілу атомів. 

 

4. Побудувати залежність потенціальної енергії від температури. 

Значення потенціальної енергії за різних температур міститься у файлі 

log.lammps. За графіком ви визначити область температур де змінюється 

нахил кривої і провести апроксимуючі лінії. Ці лінії повинні перетнутися в 

точці, яка відповідає температурі плавлення. 

 



 

Залежність потенціальної енергії від температури. 

 

5. Визначити температури плавлення наночастинок інших радіусів та 

побудувати відповідну залежність. 

 

 

 

5. Вимоги до змісту та оформлення звіту 

Звіт повинен повинен містити: 

1. коротку теорію; 

2. постановку завдань; 

3. скрипти з коментарями, результати дослідження і рисунки 

структури; 

4. графіки залежності енергії від температури та залежність 

температури плавлення наночастинок від їхнього радіуса; 

5. висновки. 

 

  



 

 

Навчальне видання  
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