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ДИНАМІЧНА НЕСТІЙКIСТЬ ТА ПРОЦЕСИ 

САМООРГАНІЗАЦІЇ В ІНТЕРВАЛІ ТЕМПЕРАТУР 

РОЗМ’ЯКШЕННЯ НЕКРИСТАЛІЧНИХ ТІЛ 
 

Проведено моделювання впливу умов синтезу на стійкість некристалічних тіл 

на прикладі склоподібного As2S3, синтезованого при  різних температурах, що 

дає змогу визначити температуру втрати динамічної стійкості в залежності від 

параметрів порушення ближнього порядку: середньоквадратичних флуктуацій 

відстані  і кута між зв’язками. Отримані залежності динамічних характеристик 

некристалічних тіл підтверджують суттєвий вклад динамічної нестійкості на 

процеси самоорганізації в інтервалі температур розм’якшення.  
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Авторами [1] розглянуто вплив 

порушення ближнього та середнього 

порядків, обумовленого зміною умов 

синтезу, на динамічну стійкість 

некристалічних тіл (НКТ). У даній статті 

представлено результати дослідження 

впливу технологічних умов одержання на 

структуру та структурно-чутливі 

параметри некристалічних матеріалів на 

прикладі склоподібного As2S3.  

 

Розрахунок температури втрати 

динамічної стійкості та середньо-

квадратичних зміщень атомів 

некристалічних тіл 

 

В якості модельного об’єкту вибрано 

некристалічний склоподібний As2S3 

(F0 = 2.7 еВ, V0 = 0.162 еВ, [2] 

ηang = 0.2eB,αr = 6, βaα0 = 4, γang/α = 0.1 [3]). 

Результати розрахунку   rrl
c

/

для характерних значень параметрів 

некристалічних тіл (НКТ) показують, що 

  12 1010   rl
c

, і обґрунтовують 

використання лінійного наближення. 

Окрім того, середньоквадратичні відносні 

зміщення фрагментів при температурі 

втрати динамічної стійкості 05.0/2 ru , 

що підтверджує збереження ближнього 

порядку при T ≥ Ts. 

Із рис. 1 видно, що зі збільшенням  

ступеня невпорядкованості структури Tg 

зменшується. Змінивши упорядкованість 

НКТ за рахунок технологічних режимів 

синтезу, можна регулювати Q*, ς*. 

Температурні залежності приведених 

частот коливань, лінійного розширення та 

середньоквадратичних зміщень 

фрагментів приведено на рис. 2-4. 
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Рис. 1. Вплив континуального розупоряд-

кування на температуру втрати динамічної 

стійкості некристалічного As2S3 (■ – 

V0 = 0.162 еВ, ● – V0 = 0.189 еВ). 

 

Некристалічний As2S3 синтезовано з 

елементарних компонент при різних 

швидкостях охолодження q та синтезу T0 
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[4]. Температура гартування T0 задавалась 

в інтервалі: T1 = 870 K – мінімальна 

температура, для якої в реальному часі 

(    150 годин) може бути синтезовано 

склоподібний As2S3, T2 = 1120 K та 

T3 = 1370 K – оптимальна та максимальна 

температури гартування відповідно. 
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Рис. 2. Температурна залежність приведених 

частот коливань атомів некристалічного As2S3 

в області температур T → Ts (– Q* = 0.172, 

∎ – Q* = 0.1495). 
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Рис. 3. Температурна залежність лінійного 

розширення некристалічного As2S3 в області 

температур T → Ts ( – Q* = 0.172, ∎ – 

Q* = 0.1495). 

 

Швидкості охолодження q1 = 10-2 K · c-1 та 

q3 = 1.5 · 10-2 K · c-1 визначені з інтервалу 

експериментально можливих для даного 

складу, а q2 = 1.5 K · c-1 відповідає 

оптимальній швидкості синтезу за 

літературними даними [4]. 

Вплив умов синтезу на стійкість 

склоподібного As2S3 

 

Нами досліджено вплив умов синтезу 

на стійкість склоподібного As2S3, 

синтезованого при трьох різних 

температурах, розплав охолоджувався зі 

швидкістю q = 1.5 K / c (табл. 1, 2). Для 

оцінки ступеня упорядкованості структури 

НКТ при підвищенні температури 

розплаву нами проведено розрахунок 

температури нестійкості в залежності від 

параметрів порушення ближнього порядку 

Q* = α2Q2, ς* = ς2 (рис. 1). Середньоквад-

ратичні флуктуації положення рівноваги 

центра мас і кута розвороту, приведені до 

міжатомної відстані, для As2S3, одержаного 

при температурі гартування T01 = 870 K, 

становлять Q / r ≈ 6.44 % і ς / r ≈ 10 % 

відповідно (T1g = 448 K, Q* = 0.1495, 

ς* = 0.01).  
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Рис. 4. Температурна залежність 

середньоквадратичного зміщення атомів 

екристалічного As2S3 в області температур 

T → Ts ( – Q* = 0.172, ∎ – Q* = 0.1495). 

 

Збільшення температури гартування 

до температури T03 = 1370 K приводить до 

збільшення Q, ς (Q / r ≈ 6.91 %, 

ς / r ≈ 223 %) і зменшення температури 

розм’якшення Tg до T3g = 435 K (табл. 1,2).  

Температурна залежність середньо-

квадратичного зміщення фрагментів НКТ 

містить лінійну ділянку Tu 2
 при 

T << Ts та нелінійну при T ≤ Ts (рис. 4). 

Згідно [5], екстраполяція лінійних 

залежностей з ділянок T << Ts та T ≤ Ts 

визначає область температур 

розм’якшення, а їх перетин – температуру 
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розм’якшення Tg. Приведені залежності 

динамічних характеристик НКТ (рис. 2-4) 

підтверджують суттєвий вклад динамічної 

нестійкості на процеси самоорганізації в 

інтервалі розм’якшення. Розглянута 

модель дає змогу отримати оцінку впливу 

умов синтезу на коефіцієнт дифузії. 

Процес дифузії в методі Монте-Карло 

характеризується співвідношенням [6]:  

 

tdDtR a  2)(2 .              (1) 

 

Вираз (1) зв’язує між собою час t та 

приведене середньоквадратичне зміщення 

 )(2 tR  до міжатомної відстані a0 з 

початковим положенням при t = 0, d − 

розмірність простору, Da = d / a0
2, D – 

коефіцієнт дифузії. Результати розрахунку 

коефіцієнта дифузії методом Монте-Карло  

за час (кількість кроків) t = 103105c (Da 

визначається як границя при t → ∞, 

a0 ≈ 3 · 10-8 см), показують, що коефіцієнт 

дифузії розглядуваних некристалічних тіл 

D = (0.1350.185) · 10-15cм2 / сек. 

Таким чином, зміна умов синтезу 

істотно впливає на стійкість НКТ і ступінь 

їх упорядкованості [7], що обумовлює 

характерні особливості поведінки і інших 

структурно-чутливих параметрів 

матеріалу (табл. 2). 

 

Таблиця 1 

Структурно-чутливі параметри некристалічного As2S3, отриманого при різних 

температурах гартування T0 

KT ,0  cKq /,  KTg ,  3/, смг  еВEg ,  n  

870 1,5 448 3,192 2,24 2,644 

1120 1,5 441 3,186 2,26 2,602 

1370 1,5 435 3,176 2,38 2,58 

ρ – густина, Eg – ширина квазізабороненої зони, n – показник заломлення на довжині хвилі 

Λ = 0.63 мкм) [4] 

 

Таблиця 2 

Параметри континуального розупорядкування некристалічного As2S3, отриманого при 

різних температурах гартування Т0 

Експеримент Розрахунок 

KT ,0  KTg ,  *Q  ,%/ rQ  *  ,%/ r  

870 448 0.1495 6.44 0.01 10 

1120 441 0.165 6.77 0.03 17.3 

1370 435 0.172 6.91 0.05 22.3 

 

 
Висновки 

 

Приведені дослідження впливу умов 

синтезу на стійкість та фізико-хімічні 

параметри НКТ в області високих 

температур. Проведено моделювання 

впливу умов синтезу на стійкість НКТ на 

прикладі склоподібного As2S3, 

синтезованого при різних температурах 

гартування. Для оцінки ступеня 

впорядкованості структури НКТ при 

підвищенні температури гартування  

проведено розрахунок температури втрати 

динамічної стійкості в залежності від 

параметрів Q* = α2Q2, ς* = ς2 (Q, ζ − 

статичне розупорядкування відстані та 

кутів між зв’язками). 

Середньоквадратичні флуктуації відстані і 

кута між зв’язками, приведені до 

міжатомної відстані, для As2S3, 

одержаного при T01 = 870 K, становлять 

Q / a ≈ 6.44 % і ς / а ≈ 10 % відповідно 

(T1g = 448 K, Q* = 0.1495, ς* = 0.01). 

Збільшення температури розплаву 

приводить до збільшення Q,ς(Q / a ≈ 6.91 

%, ς / а ≈ 22,3 %) і зменшення Tg до 
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T3g = 435 K. Проаналізовано вклад 

динамічної нестійкості в процес 

розм’якшення НКТ. Встановлено, що 

температурна залежність 

середньоквадратичного зміщення 

фрагментів НКТ містить лінійну ділянку 

Tu 2
 при T << Ts та нелінійну при 

T ≤ Ts. Екстраполяція лінійних 

залежностей з ділянок T << Ts та T ≤ Ts 

визначає область температур 

розм’якшення, а їх перетин – температуру 

розм’якшення Tg. Приведені залежності 

динамічних характеристик НКТ 

підтверджують суттєвий вклад динамічної 

нестійкості на процеси самоорганізації в 

інтервалі температур розм’якшення. 
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DYNAMIC INSTABILITY AND SELF-ORGANIZATION 

PROCESSES IN THE TEMPERATURE INTERVAL OF 

SOFTENING NON-CRYSTALLINE MATERIALS 
 

A simulation of the synthesis conditions on the stability of non-crystalline materials 

as an example of the vitreous As2S3 synthesized at different temperatures. Makes it 

possible to determine the temperature instability based on short-range order 

parameters violations: fluctuations of the distance and angle between the bonds. 

Dependences of the dynamic characteristics of non-crystalline materials confirmed a 

significant contribution of dynamic instability in self-organization processes in the 

temperature softening. 

Keywords: non-crystalline state, synergetic effects, self-organising procceses, 

instability, mean-square displacements of atoms, structure-sensitive parameters, self-

consistent consideration 
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ДИНАМИЧЕСКАЯ НЕУСТОЙЧИВОСТЬ И ПРОЦЕССЫ 

САМООРГАНИЗАЦИИ В ИНТЕРВАЛЕ ТЕМПЕРАТУР 

РАЗМЯГЧЕНИЯ НЕКРИСТАЛЛИЧЕСКИХ ТЕЛ 
 

Проведено моделирование влияния условий синтеза на устойчивость 

некристаллических тел на примере стеклообразного As2S3, синтезированного 

при различных температурах, что позволяет определить температуру потери 

динамической устойчивости в зависимости от параметров нарушения 

ближнего порядка: среднеквадратичных флуктуаций расстояния и угла между 

связями. Полученные зависимости динамических характеристик 

некристаллических тел подтверждают существенный вклад динамической 

неустойчивости на процессы самоорганизации в интервале температур 

размягчения. 

Ключевые слова: некристаллическое состояние, синергетические эффекты, 

процессы самоорганизации, неустойчивость, среднеквадратические смещения 

атомов, структурно-чувствительных параметров, самосогласованное 

рассмотрение  


