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Рис. 5. Коефіцієнт передачі нульового 

 фільтра  на RC- структурі 
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Рис. 6. Залежність нульової частоти  

фільтра від  відносної вологості 

збільшенні ємності на 1 пФ нульова частота фільтра 

зменшується на 570 Гц. Враховуючи, що залежність 

ємності від відносної вологості для розглянутого ком-

позиційного матеріалу також має практично лінійний 

характер, можна стверджувати, що сенсор вологості на 

основі  RC-структури   забезпечує  практично  лінійну  

залежність нульової частоти від вологості (рис. 6). На 

рис. 6 нульова частота вказана в кГц, відносна 

вологість  –  в %. У разі зміни відносної вологості на 1 

% нульова  частота фільтра змінюється на 250 Гц.  

Висновки 

 Розроблено конструкцію та досліджено харак-

теристики товстоплівкового сенсора вологості ємніс-

ного типу, в якому використовувався  запропонований 

композиційний матеріал на основі полівінілового 

спирту з вкрапленими алюмінієвими мікрочастинками.  

Така конструкція забезпечує збільшення площі сорб-

ційної поверхні та зменшення товщини сенсора, що 

призводить до збільшення його чутливості та швид-

кодії. Сенсор має високу чутливість і практично лі-

нійну залежність ємності  від вологості. Розглянута 

можливість використання даного матеріалу для побу-

дови сенсорів вологості у вигляді нульових фільтрів на 

основі розподілених RC- структур. Показано, що за-

лежність нульової частоти фільтрів від ємності та від-

носної вологості має  лінійний характер. 
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МОДЕЛЮВАННЯ СТРУКТУРНОГО СТАНУ  

БІНАРНИХ МЕТАЛЕВИХ АМОРФНИХ СИСТЕМ  

  Пилип Скоропад, Ярослав Луцик, 2000 

 Національний університет “Львівська політехніка”, кафедра “Інформаційно-вимірювальна техніка”, 

 вул. С. Бандери, 12, 79013, Львів, Україна 

Наведено алгоритм моделювання структури бінарних металевих аморфних стопів.  

Приведен алгоритм моделирования структуры бинарных металлических аморфных сплавов.  

The algorithm of modelling of a structure binary metal аmоrрhous of alloys is indicated. 

У контексті інтерпретації результатів дифрак-

ційних вимірювань розглянемо систему з N ідентичних 

частинок, що взаємодіють та займають об’єм V. Виді-

ливши з неї підсистему з S частинок, визначимо 

імовірність знаходження першої частинки в нескін-

ченно малому об’ємі dV1 поблизу точки 
r1

, а n-ї – в 

об’ємі dVn поблизу точки 
rn

, для випадку довільного 

розташування решти частинок [1]:  
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( ) ( ) VVrrFVrr SSS

S

S
dddW ...,...,1,...,

111
= ,      (1) 

тут dVi = dxidyidzi, де xi, yi, zi – координати i – ї 

частинки; ( )rrF SS
,...,

1
 – корелятивна функція S – по-

рядку, що визначає густину імовірності заданої конфі-

гурації. 

У разі відсутності взаємодії частинок між собою, 

імовірність конфігурації системи можна записати так: 

 ( ) ( ) ( ) ( )rrrrr SS
dWdWdWdW ...,...,

211
= , де ( )r i

dW  – 

імовірність знаходження i-ї частинки в об’ємі dVi 

поблизу точки ri  для випадку довільного розташування 

решти частинок. Вона визначається відношенням 

об’єму i-ї частинки до об’єму всієї системи.  

Тоді: ( ) VVVrr S

S

S
dddW ...1,...,

11
= . 

Отже, для системи взаємодіючих частинок коре-

лятивні функції – ефективна міра впорядкування в роз-

ташуванні атомів (при S>1). 

Корелятивні функції пов’язані з функцією розпо-

ділу імовірності всіх атомів системи ( )rrD NN
,...,

1
, а  

згідно зі статистикою Гіббса вона визначається як [1]:   
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де ( )rrU NN
,...,

1
 – потенційна енергія системи, що зале-

жить від координат частинок; ZQ – конфігураційний 

інтеграл, що визначають із залежності: 
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Тоді імовірність знаходження S частинок в об’є-

мах dV1…dVS поблизу точок з фіксованими коорди-

натами
  

( )rr S
,...,

1
 при довільному розташуванні решти 

[1]:   

( ) ( ) VVrrDVVrr NSN

V V

NSS
dddddW ...,...,......,...,

1111 +∫ ∫=

. 

Із залежностей (1) та (2) як наслідок отримаємо 

співвідношення між корелятивними функціями розпо-

ділу різних порядків: 

( ) ( )∫ ∫ +−

=

V

m

V

kmmkmkk VVrrF
V

rrF dd ...,...,...
1

,...,
111

.       (4) 

Виходячи із (4), можемо корелятивні функції ви-

соких порядків представляти функціями нижчих, зо-

крема через бінарну корелятивну функцію ( )rrF 212
, , 

що являє собою відносну функцію радіального розпо-

ділу атомів (відносну ФРРА) g(r). 

Отже, корелятивні функції дають змогу вираху-

вати середні значення фізичних величин, що залежать 

від координат. Беручи до уваги, що імовірність заданої 

конфігурації з S частинок становить  

( ) ( )rrFVrr SS

S

S
dW ,...,1,...,

11
= , отримаємо [2]:  

( )
( ) ( ) VVrrFrr

V
SSS

V V

SS
ddf

SSN

N
f ...,...,......

!!

!1
111∫ ∫

−

=

. 

Враховуючи (2), для конфігураційної функції роз-

поділу можна встановити зв’язок між парною ФРРА та 

парним потенціалом. Виходячи з припущення ади-

тивності потенціалу парної взаємодії, з урахуванням(4) 

матимемо: 

( ) ∫ ∫ ∑

















 −−=

≤≤≤V V
N

Nji
ji

Q

VVrr
Z

V
dd

kT
rg ...

1
exp...

3

1

2

ϕ .(5) 

Для розрахунків залежність (5) надто складна, а 

тому для практичного застосування рекомендується 

використовувати наближені інтегрально-диференційні 

залежності, що пов’язують бінарну ФРРА з парним по-

тенціалом взаємодії. Слід зазначити, що серед них най-

більш поширеними є рівняння Боголюбова-Борна-

Гріна (ББГ), Перкуса-Євіка (ПЄ) та гіперланцюгове [2, 

3]. Застосування цих рівнянь дає змогу розрахувати 

термодинамічні параметри для рідин за їх експери-

ментально отриманими структурними характерис-

тиками. Однак для металів домінуючу роль відіграють 

сили, що пов’язані з системою колективізованих 

електронів. Потенціал цих сил не може бути представ-

лений сумою парних потенціалів, як для випадку сис-

тем з парним характером взаємодії.  

Стосовно точності розрахунків потенціалів взаємодії 

за експериментальними даними щодо дифракції, то обрив 

кривої інтенсивності до 80 нм
-1
 включно істотного впливу 

не має. Дуже важливою є достовірна інформація про 

малокутову область розсіювання (0 < k < 15 нм
-1
).  

Якщо виникає необхідність проведення розра-

хунків, не використовуючи інформації про структуру, 

слід знати потенціал міжчастинної взаємодії. За 

допомогою одного з відомих інтегрально-диферен-

ційних рівнянь, можна розрахувати ФРРА, а потім вже 

і фізико-хімічні властивості об’єкта. Міжчастинний 

потенціал можна розрахувати з “перших принципів” за 

допомогою теорії псевдопотенціалу. Якщо вважати 

рідкий чи твердий метал сукупністю іонів, що оточені 

газом колективізованих електронів, то матимемо вза-
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ємне притягання іонів та електронів, що спричинятиме 

екранування заряду іонів. Оскільки електрони руха-

ються в полі, що визначається координатами тих самих 

електронів, то розрахунок хвильових функцій елект-

ронів та енергії системи – завдання великої складності.  

Взаємодія колективізованих електронів з електро-

нами іонного остова спричиняє додатковий внесок 

відштовхування в електрон-іонну взаємодію. Отже, 

сумарний потенціал остова та потенціалу відштовху-

вання – “псевдопотенціал” [4]. 

Найпоширенішим є модельний псевдопотенціал 

пустого остова, а окрім нього, широко застосовуються 

також модельні псевдопотенціали: Харрісона, Хейне-Аба-

ренкова-Анімалу (ХАА), Краско-Гурського (КГ) та ін. [5].  

Задовільні результати можна одержати лише для 

простих металів. В узагальненні теорії псевдопо-

тенціалу слід ввести поправку до потенціалу, пов’язану 

з відмінністю d-станів у окремому атомі та в металі [4]. 

Оскільки d-зона опиняється всередині зони провід-

ності, створюються нові, гібридизовані стани, що міс-

тять d-та s-стани.  

Для простих металів широко застосовується мо-

дельний псевдопотенціал ХАА, котрий може поширю-

ватися і на перехідні метали. Псевдопотенціал ХАА 

всередині сфери з радіусом Rm відповідає певній сталій 

величині (для моделі пустого остова ця величина має 

нульове значення), а у випадку r > Rm є суто 

кулонівським. Параметри цього псевдопотенціалу 

визначають з енергетичної залежності спектроскопіч-

них термів ізольованих іонів екстраполяцією до енергії 

Фермі в металі. 

Якщо розглядати двокомпонентні системи, то ма-

тимемо справу з трьома ФРРА, що називаються парці-

альними ρij(r). Вони через фур`є-перетворення пов’я-

зані з парціальними структурними чинниками Qij(k). 

Інтегральний структурний чинник Q(k) пов’язаний із 

парціальними таким співвідношенням [6]:  

( ) ( )kkkkQ QxxQxQx ijjijijjjjiiii αααα 2)()(
2222

++= ,(6) 

де xi – атомна частка і-компонента в системі; αi – його 

відносний атомний чинник: ( )fxfxf
jjiiii

22
21

+=α
; f i  

– атомний чинник матричного компонента. 

Якщо парціальні структурні чинники елементів 

системи Qiі(k) та Qjj(k) не залежать від складу та 

збігаються зі структурними чинниками чистих ком-

понентів Qi(k) та Qj(k), можна значно спростити аналіз 

інтерференційної кривої.  

Розглянемо рівняння ПЄ для пари атомів з ефек-

тивним потенціалом взаємодії ϕij(r):   
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де gij(r) та  cij(r) – відповідно парна та пряма 

корелятивні функції. Функції hij(r) = gij(r) – 1 та cij(r) 

пов’язані залежністю Орнштейна-Церніке:  

( ) ( ) ( )∫ 
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де ni – кількість i-частинок в одиниці об’єму. 

Необхідні для розрахунку структурних характе-

ристик ефективні парні потенціали взаємодії між 

іонами визначаються в рамках теорії псевдопотенціалу 

із залежності:  
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де zi – число валентних електронів чистого i-ком-

понента; Ω = Vm / NA; Vm – мольний об’єм; ( )kwi

0
 – 

формфактор псевдопотенціалу i-компонента; εH(k) – 

діелектрична проникність Хартрі; ε(k) – екрануюча 

функція Шоу. 

Використовуючи псевдопотенціали пустого осто-

ва за рівнянням ПЄ згідно з алгоритмом, поданим на 

рис.1, розрахуємо парціальні ФРРА бінарної системи 

еквіатомного складу. 

Приймемо, що радіуси пустого остова компонен-

тів становлять відповідно ric та r jc , а атомні об’єми 

компонентів при температурі Т становлять відповідно 

Ωi та Ωj. 

1. Визначення: 

– сумарного об’єму – Ω:  
xx jjii ΩΩ +=Ω  

– числа електронів провідності /атом  – z:  

1z xzxz jjii
=+=  

– хвильового числа – kF:  ( )Ω= zkF π
2

3
31  

– енергії Фермі системи – EF: 2
2

kE FF
=

 

2. Визначення: 

– формфактора неекранованого псевдопотенціалу 

пустого остова для i-компонента:   ( )r
k

z
w

i

c

i

i

i
kcos

4

2

0

Ω

−=

π
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    S  T  A  R  T

В  и  б  і  р    м  о  д  е  л  і

З  а  д  а  н  н  я   п  о  ч  а  т  к  о  в  и  х

п  а  р  а  м  е  т  р  і  в

Р  о  з  р  а  х  у  н  о  к   п  а  р  н  и  х   

п  о  т  е  н  ц  і  а  л  і  в   в  з  а  є  м  о  д  і  ї

В  и  з  н  а  ч  е  н  н  я    с  т  р  у  к  т  у  р  н  и  х  

х  а  р  а  к  т  е  р  и  с  т  и  к    с  и  с  т  е  м  и

(  з  г  і  д  н  о   з   в  и  б  р  а  н  о  ю    м  о  д  е  л  л  ю  )

В  и  з  н  а  ч  е  н  н  я   к  о  р  е  л  я  т  и  в  н  и  х

ф  у  н  к  ц  і  й

В  и  з  н  а  ч  е  н  н  я     в  х  і  д  н  и  х    к  о  р  е  л  я  т  и  в  н  и  х

ф  у  н  к  ц  і  й    д  л  я    н  а  с  т  у  п  н  о  г  о

 і  т  е  р  а  ц  і  й  н  о  г  о    к  р  о  к  у

В  и  з  н  а  ч  е  н  н  я     в  і  д  х  и  л  е  н  н  я

Ч  и    д  о  с  я  г  н  у  т  о

з  а  д  а  н  о  ї   т  о  ч  н  о  с  т  і

В  и  в  е  д  е  н  н  я    р  е  з  у  л  ь  т  а  т  і  в

   S  T  О  Р

 Т  а  к

 Н   і

  

Рис. 1. Блок - схема алгоритму розрахунку парціальних ФРРА бінарної системи 
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– формфактора неекранованого псевдопотенціалу 

пустого остова для j-компонента: ( )r
k

z
w

j

c

j

j

j
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4

2

0

Ω

−=

π

. 

3. Визначення:  

– екрануючої функції в наближенні Гелдарта-

Воско [7]: ( ) ( )[ ]kf
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k F
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де ( )k F
k 2λ визначається залежністю [8]:  
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λ , а чинник f(k) 

становить: 
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4. Визначення: 

– ефективних парних потенціалів взаємодії в 

системі: 
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2
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5. Визначення: 

– структурних характеристик системи (в рамках виб-

раної моделі: “хаотичного щільного пакування твердих 

сфер” (ХЩПТС):  
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Фур’є-трансформовані прямі парціальні 

корелятивні функції ci-j(k) визначаємо із залежностей, 

наведених у [9]. 

6. Визначення: 

 – корелятивних функцій системи з розв’язку рів-

няння (6) [10]:  
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Рис. 2. Розраховані згідно з поданим алгоритмом приведені парціальні парні функції 

 розподілу атомів для металевого аморфного стопу Fe80B20 
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Тут ( ) ( ) ( )rrr cgs jijiji −

−

−

−−= 1 , а фур’є – образи 

функцій si-j(r) та ci-j(r) перебувають між собою згідно з 

[10], в такій залежності: 
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7. Розв’язування:  

– системи рівнянь (7) та (8) проводимо ітера-

ційним методом. 

Перший цикл: 

1) Із залежності (8) визначаємо функції si-j(k). 

2) Зворотним фур’є-перетворенням визначаємо 

функції si-j(r). 

3) Із залежності (7) визначаємо функції ci-j(r). 

4) Фур’є-перетворенням   визначаємо    функцію  

ci-j(k). 

Для наступного циклу вихідною є функція s2(r)= 

=1/2[s0(r)+ s1(r)], де s0(r) та s1(r) – функції, відповідно, 

до і після ітерації. Збіжність ітерацій визначається 

досягненням заздалегідь заданої величини ∆min різниці 

функцій s0(r) та s1(r). 

Отже, отримавши значення функцій si-j(r) та ci-j(r), 

остаточно вираховуємо відносну ФРРА gi-j(r) та струк-

турний чинник Q(k):  

)()(1)( rrr csg jijiji −−
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++= , 

( ) ( )[ ]
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∫
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−
Ω

+=

0

2 sin
14

1
1 dr

kr

kr
rgkQ rπ . 

Результати розрахунку, що подані на рис. 2, добре 

узгоджуються (відхилення не перевищують 10 %) з 

експериментально отриманими в роботі [11].  
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Термоперетворювач подається як чотириполюсник. Запропоновано шлях 

 визначення елементів  матриці чотириполюсника. 

Термопреобразователь представлено как четырехполюсник. Предложен путь  

определения элементов матрицы четырехполюсника. 

Thermotransduser as fourpoled unit is presented and the matrix elements values determination ways are proposed. 
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