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Свойства веществ и материалов зависят 
от того, из каких атомов они состоят и от того, 
как атомы расположены относительно друг 
друга в пространстве, то есть от атомной 
структуры конденсированного состояния. 
Научиться прогнозировать атомные структу-
ры конденсированных веществ и материалов 
на основе сведений об их химическом соста-
ве и условий их синтеза и обработки – это 
главная задача современного материалове-
дения. Решение такой задачи позволит эко-
номить значительные средства на поиски 
веществ и материалов с заданными струк-
турно чувствительными свойствами и техно-
логии их производства. До сих пор основные 
методы решения этой задачи – это методы 
проб и ошибок, опирающиеся на накоплен-
ный опыт. 

1. Спектральная и структурная моде-
ли атомов 

Современная электронно-квантовая мо-
дель атомов формировалась и развивалась 
при осмыслении результатов спектральных 
исследований и поэтому по происхождению 
это - спектральная модель атомов (СпМА). 
Атомная структура конденсированного со-
стояния, то есть геометрическое положение 
атомов относительно друг друга, при созда-
нии электронно-квантовой модели и ее раз-
витии не учитывались. Поэтому трудно ожи-
дать, что, опираясь на спектральную по про-
исхождению модель атомов, можно в деталях 
прогнозировать атомную (кристаллическую 
или молекулярную) структуру вещества. 

Теоретически структура конденсирован-
ного состояния это конфигурация взаимного 
расположения атомов,  имеющая минимум  
поверхности потенциальной энергии. Но как 
отмечают авторы [1] рассчитать ее нереаль-
но, поскольку поверхность потенциальной 
энергии кластера даже с довольно простым 
потенциалом взаимодействия Леннарда-
Джонсона между атомами, состоящего всего 
из 13 атомов характеризуется 1478 локаль-
ными минимумами, а с ростом количества 
атомов в кластере число локальных миниму-
мов увеличивается, по крайней мере, экспо-
ненциально. 

Модель атомов, c помощью которой 
можно прогнозировать геометрию атомных 

структур, по-видимому, должна иметь гео-
метрические свойства. Такая модель была 
найдена при моделировании формирования 
кристаллических структур плотной упаковкой 
гипотетических тел, которыми моделировали 
атомы [2, 3]. Задача была решена, во-первых, 
за счет использования в качестве модельных 
атомов тел сферической или эллипсоидной 
формы, которым разрешено проникать друг в 
друга, но не больше определенной глубины 
(до пунктирных окружностей на рис.1). Во-
вторых, за счет правила парного взаимного 
проникновения, которым постулируется, что в 
области взаимного проникновения двух мо-
дельных атомов (заштрихованные на рис.1) 
другие атомы проникать не могут. На рис.1 
атомами 4 и 5 эти условия не соблюдены. 

Типы кристаллических решеток, харак-
терные для простых веществ, которые можно 
геометрически формировать, плотно упако-
вывая модельные взаимопроникающие ато-
мы, зависят от глубины разрешенного про-
никновения. Представления о типах химиче-
ских связей (металлической, ковалентной и 
ионной) при моделировании формирования 
кристаллических структур на основе модели 
взаимно проникающих атомов не требуются. 
Строго говоря, взаимно проникающие сферы 
(эллипсоиды) – это области, которые зани-
мают атомы в объеме вещества с учетом их 
колебаний. 

Геометрическая основа модели взаимно 
проникающих атомов найдена при решении 
задачи моделирования кристаллических 
структур простых веществ. Следовательно, 
по происхождению модель взаимно прони-
кающих атомов – структурная модель атомов 
(СтМА). 

В модели взаимно проникающих атомов 
(СтМА) в геометрической форме выражены 
основные особенности атомов и то, как они 
соединяются в конденсированные состояния, 
которые характерны для электронно-
квантовой модели (СпМА). Наличие внешней 
оболочки и внутренней области у СтМА соот-
ветствует наличию внешних и внутренних 
электронов у СпМА. Отношение размера 
атома и предела проникновения у СтМА со-
ответствует  отношению общего количества и 
числа внешних электронов у СпМА. На рис.2 
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показано, что увеличением разрешенной глу-
бины проникновения (Х1) так же, как и с уве-
личением числа внешних электронов (Х2), 
координационные числа (КЧ) кристалличе-
ских решеток уменьшаются, а разнообразие 
структурных форм простых веществ увеличи-
вается. 
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Рисунок 1 – Структурные модельные атомы и 
правило парного взаимного проникновения. 
Пунктирными линиями обозначены области, 
занятые внутренними электронами; сплош-
ными линиями – оболочки из внешних элек-
тронов. Заштрихованы области парного вза-
имного проникновения. Перечеркнуты вари-
анты сближения атомов, запрещенные Пра-
вилом парного взаимного проникновения 

 
Взаимное проникновение внешних обо-

лочек при сближении СтМА соответствует 
тому, что в образовании конденсированных 
состояний участвуют в основном внешние 
электроны, и "перекрытию" функций элек-
тронной плотности. В правиле парного вза-
имного проникновения структурной модели 
атомов (СтМА) учитывается действие прин-
ципа Паули. У каждого атома (СтМА) с одина-
ковыми квантовыми числами могут быть 
электроны только с разными спинами. Сле-
довательно, их может быть только по два. 
Это условие выполнимо, если взаимное про-
никновение только парное. 

Структурная по происхождению модель 
взаимно проникающих атомов (СтМА) и спек-
тральная по происхождению электронно-
квантовая модель атомов (СпМА) отражают 

соответственно одновременное наличие у 
атомов квантовых и классических свойств. 
Следовательно, и межатомные взаимодейст-
вия могут проявляться как в квантовых, так и 
в классических формах. 

2. Электростатические силы между 
модельными взаимно проникающими 
атомами 

В модели взаимно проникающих атомов 
учитываются особенности электронно-
квантовой оболочечной модели, но отражает 
она классическое свойство атомов – зани-
мать четко определенное положение в про-
странстве относительно друг друга в конден-
сированном состоянии. Поэтому обсуждае-
мые в статье вопросы межатомных взаимо-
действий рассматриваются с классических 
позиций. В [2, 3] показано, как из взаимно 
проникающих атомов формируются структу-
ры с кристаллическими решетками различно-
го типа. Но для того, чтобы структура была 
устойчивой, необходимы силы притяжения 
между модельными атомами. 

2.1. Кулоновское притяжение между 
модельными взаимно проникающими 
атомами 

Если в центрах сферических тел А и В, 
рис.3, расположены положительные заряды 
+qA и +qB, а отрицательные заряды таких же 
величин, соответственно -qA и -qB, равномер-
но распределены по их оболочкам, то при 
таком распределении зарядов сферические 
тела А и В нейтральны. Поэтому, пока рас-
стояние между центрами сферических тел А 
и В больше суммы их радиусов, они не взаи-
модействуют между собой. Когда сфериче-
ские тела А и В проникли одно в другое, меж-
ду положительным зарядом тела А и отрица-
тельным зарядом проникшего в тело А сег-
мента оболочки тела В возникает электроста-
тическое притяжение. Значение силы притя-
жения (FAseB) вычисляется по закону Кулона с 
учетом сферичности проникающих сегмен-
тов. В соответствии с законами электростати-
ки заряды внутренних электронов и компен-
сирующий их положительный заряд протонов 
в межатомном притяжении не участвуют. По-
ложительные заряды тел А и В и отрицатель-
ные заряды тех частей их оболочек, которые 
не проникли в соседнее тело, между собой 
тоже не взаимодействуют, поскольку они 
расположены за пределами соседнего тела, 
которое в целом остается нейтральным. 
Предположим, что описанный выше меха-
низм притяжения действует между модель-
ными взаимно проникшими атомами (СтМА). 
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Рисунок 2. Корреляция между зависимостью 
кристаллической структуры простых веществ, 
выраженной через координационное число 
(ось КЧ), от относительной разницы радиусов 
оболочки и внутренней области структурных 
атомов (ось Х1)  и количеством внешних элек-
тронов (ось Х2) 
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Рисунок 3 – Схема возникновения кулонов-
ских сил притяжения между двумя взаимно 
проникающими атомами. (а) атомы не взаи-
модействуют; (в) атомы притягиваются друг к 
другу электростатическими силами FАseB  и 
FBseA. Пунктирными линиями обозначены 
проникшие участки.R.atA и RatB – радиусы вза-

имно проникших оболочек атомов А и В; +qA и 
+qB –  положительные заряды ядер атомов А 
и В; -qA и -qB – отрицательные заряды внеш-
них электронов, равномерно распределенные 
по сферическим оболочкам соответствующих 
атомов 

 
2.2. Кулоновские силы отталкивания 

между структурными модельными атома-
ми 

В оболочку одного атома в зависимости 
от типа решетки проникает различное коли-
чество сегментов оболочек других атомов. У 
сегментов, как и у оболочек, заряды отрица-
тельные. Поэтому между сегментами дейст-
вуют электростатические силы отталкивания 
+FCse, рис.4. Их значения тоже рассчитывают-
ся по закону Кулона с учетом сферичности 
поверхностей. Результаты расчетов показали 
что даже сумма сил (FCse12 + FCse32) взаимного 
отталкивания одного сегмента (se2) всеми 
другими проникшими в этот атом (ат4) сег-
ментами (se1) и (se2) не может уравновесить 
силу межатомного притяжения (FCattr42), кото-
рая обусловлена притяжением между одним 
из проникших сегментов (se2) и некомпенси-
рованным внутренними электронами положи-
тельным зарядом ядра атома (ат4) в который 
этот сегмент (se2) проник. 
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Рисунок 4 – Схема электростатических сил 
притяжения (FCatrr) и отталкивания (FCse) при 
взаимном проникновении в один атом не-
скольких атомов 

 
Тем не менее, ГЦК, ОЦК, алмазная как и 

все другие кристаллические решетки, явля-
ются стабильными структурными формами 
веществ. Из этого следует, что в конденсиро-
ванном состоянии между атомами действует 
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еще другая сила отталкивания (Frep), которая 
вместе с суммой кулоновских сил взаимного 
отталкивания сегментов (FCse) уравновеши-
вает кулоновскую силу притяжения (FCattr). 
Поскольку при взаимодействии всех трех сил 
структуры конденсированного состояния ста-
бильны, то все силы межатомного взаимо-
действия уравновешены. Следовательно, 
третья сила межатомного взаимодействия 
(она же – вторая составляющая сила меж-
атомного отталкивания) должна быть по ве-
личине равной разнице абсолютных значений 
двух только что рассмотренных кулоновских 
сил межатомного взаимодействия: 

 
⎜Frep⎜ = ⎜FCattr⎜ - ⎜FCse⎜.                                     (1) 
 

3. Тепловая сила отталкивания 
Атомы в твердом теле занимают боль-

шую часть межъядерного пространства в 
кристаллической решетке и, следовательно, 
рассмотрение атомов в качестве математи-
ческих точек, а колебания атомов, как коле-
бания математических маятников, является 
удобным, но весьма условным приближени-
ем. Кроме того, колебания атомов в большой 
мере обусловлены притоком внешней энер-
гии и столкновениями друг с другом и, следо-
вательно, являются не свободными, а выну-
жденными. Более того, каждый атом в кон-
денсированном состоянии связан с другими 
атомами и, в первую очередь, с ближайшими. 
Следовательно, и поэтому колебания атомов 
не являются свободными и не могут быть не-
зависимыми. Далее, зависимость между 
смещениями атомов при колебаниях в кри-
сталлической решетке и возвращающей си-
лой не является пропорциональной, то есть, 
не соответствует закону Гука. Сила межатом-
ного взаимодействия зависит от расстояния 
между ядрами прямо пропорционально при 
деформации кристаллов только в упругой 
области, то есть при изменении межатомного 
расстояния не более, чем на 1-2%. А ампли-
туда колебаний атомов может достигать 5-
10% и более межъядерного расстояния. Та-
ким образом, колебания атомов в кристалли-
ческой решетке нельзя считать гармониче-
скими. В большинстве случаев, тепловое 
расширение изотропно, из чего следует, что в 
во многих случая направления смещений 
атомов при колебаниях равновероятны или 
хаотичны. 

3.1. Кинетическая и потенциальная 
составляющие теплоемкости 

При нагревании вещество поглощает 
энергию. Мерой поглощения энергии одним 

атомом является атомная теплоемкость (cpAt), 
значение которой можно получить делением 
удельной теплоемкости на число атомов в 
единице массы. Известно, при нагреве объем 
конденсированных сред, и в том числе кри-
сталлических тел, в большинстве случаев 
увеличивается. Увеличение объема означает 
увеличение расстояний между атомами. На 
увеличение расстояний между атомами за-
трачивается энергия. Эту энергию можно 
считать потенциальной составляющей атом-
ной теплоемкости (cpAt

p). 
Тепловое расширение твердого тела и, 

следовательно, увеличение расстояний меж-
ду атомами происходит из-за увеличения 
средней амплитуды колебаний атомов. Если 
амплитуда колебаний атомов увеличивается 
при той же частоте колебаний, то это означа-
ет, что атом в процессе колебаний пролетает 
больший путь, чем при меньшей амплитуде. 
Следовательно, для увеличения амплитуды 
колебаний необходима дополнительная 
энергия. Эта энергия является кинетической 
составляющей атомной теплоемкости. Соот-
ветственно, атомная теплоемкость состоит из 
двух частей: кинетической (cpAt

k)  и потенци-
альной (cpAt

p): 
 

cpAt = cpAt
k + cpAt

p .                                             (2) 
 
Смещения атома, который колеблется 

относительно узла кристаллической решетки, 
ограничены атомами первой координацион-
ной сферы. Так как среднее положение атома 
соответствует положению узла кристалличе-
ской решетки, то можно считать, что после 
каждого смещения атом возвращается об-
ратно в узел кристаллической решетки, и на 
каждое смещение атома в одном направле-
нии приходится такое же смещение в проти-
воположном направлении. Если, в среднем, 
смещения составляют величину Х, то за один 
период таких колебаний длина пути (S) атома 
равна 4Х. Среднюю величину смещений на-
зывают амплитудой атомных колебаний. Она 
обычно выражается в процентах от межатом-
ного расстояния (Х = yd1), где y ≈ 0.05÷0.10. 
Если средняя частота колебаний равна ν c-1, 
то средняя скорость такого движения атомов 
V = Sν мc-1 = 4Xν мc-1. Соответственно, кине-
тическая энергия, которая затрачивается на 
хаотичные смещения атома 
Ek

At = MV2/2 кгм2c-2, где M – атома. При увели-
чении амплитуды колебаний атома при на-
греве на ∆T кинетическая энергия атома уве-
личивается на величину: ∆Ek

At = 0.5Mν2(S2
2-

S1
2),    где ν – частота колебаний атомов в 
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твердом теле ≈1013 с-1, S1 и S2 – расстояния, 
которые проходит атом за один период при 
колебаниях до и после нагрева на ∆T. Как 
правило, в твердом теле увеличение ампли-
туды колебаний отражает коэффициент теп-
лового удлинения α. Тогда S2 = 4X(1+∆Tα). 
Учитывая все вышесказанное, увеличение 
кинетической энергии одного атома в твер-
дом теле при повышении температуры на ∆T 
можно рассчитать, используя выражение: 

 
∆Ek

At = (n)28Mν2(d1)2(2∆Tα + ∆T2α2),               (3) 
 
а ∆Ek

At/∆T – является, соответственно, кине-
тической частью атомной теплоемкости, то 
есть ∆Ek

At/∆T = cpAt
k. 

Потенциальную часть атомной теплоем-
кости можно определить как разницу между 
общей атомной теплоемкостью (cpAt) и ее ки-
нетической составляющей (cpAt

k): 
 

cpAt
p = cpAt - cp

k
At.                                              (4) 

 
В рассматриваемой модели взаимно 

проникающих атомов каждый атом в конден-
сированном состоянии непосредственно 
взаимодействует с теми атомами, оболочки 
которых проникли в его оболочку. Поэтому в 
ГЦК структуре изменение потенциальной со-
ставляющей теплоемкости каждого атома при 
тепловом расширении складывается из из-
менений его потенциальной энергии относи-
тельно всех 12 атомов, с которыми он взаи-
модействует в результате парного взаимного 
проникновения оболочек. То есть, на удель-
ное удлинение одной межатомной связи за-
трачивается одна двенадцатая потенциаль-
ной составляющей атомной теплоемкости: 
1fcccp

p
At = cp

p
At/12, а в общем случае: 

 
1cpAt

p = cpAt
p/Ns ,                                                (5) 

 
где Ns учитывает структуру простого вещест-
ва, а именно число областей взаимного про-
никновения и их расположение относительно 
друг друга и относительно атома, в который 
они проникли. Проникшие сегменты оболочек 
разных атомов могут быть разными по раз-
меру. Например, если решетка простого ве-
щества ОЦК, то каждый атом, если он не на 
поверхности, ребре, вершине и т.п., имеет 8 
областей взаимного проникновения с атома-
ми из 1й координационной сферы и 6 облас-
тей меньшего размера с атомами из 2й коор-
динационной сферы [2, 3]. 
 

3.2. Сила отталкивания 
В предыдущем разделе показано, как 

можно определить потенциальную состав-
ляющую теплоемкости, которая во время те-
плового расширения затрачивается каждым 
атомом на удельное удлинение одной меж-
атомной связи (1cpAt

p). Если известен коэф-
фициент теплового удлинения α, то можно 
вычислить величину удельного удлинения 
межатомной связи (d1α). Тогда значение силы 
со стороны одного атома вдоль одной связи, 
в результате действия которой при нагреве 
удлиняется межатомное расстояние, равно: 

 
Fhs = 1cpAt

p/(d1α).                                              (6) 
 

Предположим, что сила теплового удли-
нения (Fhs) и является второй силой отталки-
вания (FrepAt), которая является неизвестной в 
выражении (1). Тогда 

 
FCattr = FCse + Fhs ,                                             (7) 
 
и 
 
FrepAt = Fhs .                                                       (8) 

 
Следовательно, хотя механизм действия 

тепловой силы межатомного отталкивания 
пока не ясен, тем не менее, оказалось, что ее 
величину, как и других – тростатических мож-
но вычислить. 

Таким образом, с помощью модели вза-
имно проникающих атомов можно моделиро-
вать не только формирование геометрии 
атомных структур. Ее возможности оказались 
значительно шире. 

4. Применение структурной модели 
атомов в материаловедении 

Структурная модель взаимно проникаю-
щих атомов позволила приблизиться к реше-
нию ряда не новых и недавно возникших во-
просов материаловедения на атомарном 
уровне. Найдена возможность моделирова-
ния формирования кристаллических структур 
непосредственно из атомов [2, 3] без предва-
рительных предположений о ней. На основе 
описанной выше схемы появления сил при-
тяжения, отталкивания и связи при сближе-
нии модельных атомов предложена схема 
уменьшения поперечного сечения при упру-
гом растяжении и наоборот [4]. Получены 
расчетные данные о связи состава и пара-
метров решетки сплавов типа AuAg [5], хотя и 
несоответствующие правилу Вегарда, но 
подтверждаемые экспериментальными ре-
зультатами. Показано, как могут формиро-
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ваться структуры алмаза, графита и фулле-
ренов из атомов углерода с одинаковыми 
размерами [6]. Показано, как при одинаковом 
составе Fe3C могут формироваться разные 
формы цементита [7]. Отмечена возможность 
корреляции электрической проводимости с 
атомной структурой веществ, имеющих свой-
ства простых проводников, диэлектриков, по-
лупроводников, сверхпроводников и высоко-
температурных сверхпроводников [8]. Рас-
смотрены также такие проблемы, как атомная 
структура границ и стыков зерен; и механизм 
роста зерен в поликристаллах; полиморфные 
превращения и, в частности, феррита в ау-
стенит и обратно в железе. Эти работы были 
представлены в виде устных и стендовых 
докладов на конференциях металловедов в 
Екатеринбурге (2001), Уфе (2002) и Тольятти 
(2006) и опубликованы в тезисах этих конфе-
ренций. 
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