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Рассчитаны значения радиальных и тангенциальных силовых постоянных 

межатомного взаимодействия на первых шести координационных сферах -Fe из 

фононного спектра, сопоставлены с ранее полученными данными. Расчеты 

проводились методом наименьших квадратов путем описания экспериментальных 

фононных ветвей с помощью динамической матрицы, которая построена в модели Де 

Лане. Для проверки достоверности полученных значений силовых постоянных с их 

применением построены фононные спектры и рассчитаны упругие постоянные -Fe, 

которые удовлетворительно согласуются с соответствующими экспериментальными 

данными. 
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постоянные; динамическая матрица; фононный спектр; упругие постоянные; 

координационные сферы; -Fe. 
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В [1] методом неупругого рассеяния нейтронов был измерен фононный 

спектр -Fe в направлениях симметрии при температуре 280 К и описан с учетом 

силовых постоянных Борна-Кармана на первых пяти координационных сферах. 

В [1] не была оценена достоверность полученных силовых постоянных путем 

расчета с их применением значений упругих постоянных -Fe.  

Фононный спектр -Fe, измеренный в [2] при 1173 К, был описан в [3] с 

учетом силовых постоянных Борна-Кармана на первых пяти координационных 

сферах. С применением последних рассчитаны значения упругих постоянных -

Fe, которые заметно отличаются от экспериментальных значений, определенных 

в [4]  методом ультразвуковых волн при температуре 1173 К.  

Методика расчета радиальных и тангенциальных силовых постоянных 

металлов с объемно центрированной кубической структурой (ОЦК) из 

экспериметального фононного спектра описана в [5] с применением выражений 

для элементов динамической  матрицы  [6] в модели Де Лане. Выражения для 

расчетов упругих постоянных ОЦК металлов с применением значений 

радиальных и тангенциальных силовых постоянных межатомного 

взаимодействия даны в [6]. 

  

 Таблица 

Радиальные и тангенциальные силовые постоянные -Fe(Н/м) 

 

Номер 

сферы n   

1 45.51 2.51 

2 14.31 0.64 

3 1.27 0.52 

4 -0.26 0.18 

5 0.26 -0.81 

6 0.88 -0.43 

 

В таблице даны значения радиальных  и тангенциальных  силовых 

постоянных -Fe на первых шести координационных сферах, полученныев 

данной работе методом наименьших квадратов из экспериментально 

измеренного в [1] фононного спектра при температуре 280 К (рис.). Для 

проверки достоверности полученных силовых постоянных -Fe мы рассчитали с 

их применением зависимости (q) дисперсии фононов, которые показаны на ри-

сунке. Для сравнения там же квадратиками обозначены данные фононных 

частот, измеренные в [1]. Рассчитанные кривые фононных ветвей  

удовлетворительно совпадают с экспериментальными значениями фононных 

частот -Fe [1]. 

С применением полученных значений силовых постоянных, мы рассчитали 

значения упругих постоянных -Fe: C11 = 24.510
10 

Н/м; C12 = 8.910
10 

Н/м; C44 = 

12.610
10 

Н/м. Они удовлетворительно согласуются с экспериментальными 

значениями [7]: C11 = 23.310
10 

Н/м; C12 = 13.510
10 

Н/м; C44 = 11.810
10 

Н/м.  
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Рис. Фононный спектр -Fe при температуре 280 К. Экспериментальные значения частот 
[1] показаны квадратиками, а сплошные кривые соответствуют рассчитанным в данной 
работе  фононным ветвям с учетом радиальных и тангенциальных силовых постоянных 
на первых шести  координационных сферах.      
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The values of the radial and tangential force constants of the interatomic interaction on the 

first six coordination spheres -Fe from the phonon spectrum are calculated and compared 

with the previously obtained data. The calculations were carried out by the method of least 

squares by describing the experimental phonon branches using a dynamic matrix, which is 

constructed in the De Lanet model. To verify the reliability of the obtained values of the 

force constants, phonon spectra are constructed and elastic constants -Fe are calculated, 

which are in satisfactory agreement with the corresponding experimental data. 
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