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Анотація. Розглянуто можливості моделювання і представлений алгоритм 

проведення обчислювального експерименту для розрахунку коефіцієнта об'ємного 

стиснення за допомогою методу структурних одиниць. 

Ключові слова: коефіцієнт об'ємного стиснення, структурна одиниця, міжатомна 
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Вступна частина. В даний час, хоча ми і використовуємо поняття коефіцієнта об'ємного 

стиснення в термодинамічних розрахунках, проте нам не відома природа сил цього явища. 

Значення коефіцієнта об'ємного стиснення визначається експериментально, згідно відомого 

співвідношення 
dpV

dV
k p


  [1]. Експериментальні дослідження при великих значеннях тиску р 

затруднені і провести їх для кожного матеріалу неможливо. 

Дослідження фізичних властивостей речовин актуально розраховувати за допомогою нано-

технологій на структурному рівні. В даний час можливості обчислювальної техніки дозволяють 

розробляти нові методи дослідження фізичних властивостей твердих тіл на мікрорівні, а також 

безпосередньо дослідити міжатомну взаємодію. Одним з таких методів є метод структурних 

одиниць, який можна використовувати для дослідження і прогнозування фізичних властивостей 

матеріалів [2]. 

Мета роботи: вивести закономірність і записати вираз для розрахунку коефіцієнта 

об'ємного стиснення kp, використовуючи метод структурних одиниць. 

Основна частина. Розглянемо висновок вираження для коефіцієнта об'ємного стиснення 

, як функції від фізичних властивостей тіл і термодинамічних параметрів p, V, T. 

Запишемо зміну об'єму структурної одиниці від термодинамічних параметрів, 

використовуючи загальновідомий вираз [1] 
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де  – об'єм структурної одиниці при ; 

р – результуючий тиск; 
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 коефіцієнт лінійного розширення структурної одиниці матеріалу; 

 – коефіцієнт об'ємного стиснення структурної одиниці. 

Використовуючи рівняння (1) запишемо вираз для розрахунку коефіцієнта : 
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зміна об'єму структурної одиниці 
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де – міжатомна відстань структурної одиниці при Т = 0 К.  

Зробимо розрахунок результуючого тиску структурної одиниці, вираженого через 

зовнішній тиск зовp  та тиск обумовлений силамиміжатомної взаємодії рат 

атзов ppp  . 

Тиск рат, створюваний атомарними силами взаємодії в структурну одиницю, знайдемо із 

співвідношення 
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Запишемо вираз для повного тиску 
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Використовуючи збільшення потенціалу міжатомної взаємодії  rW   і зв'язок його з 

температурою структурної одиниці Т, після нескладних перетворень, отримаємо співвідношення 

яке пов'язує зміну межатомної відстані як функції фізичних властивостей структурної одиниці 

матеріалу і температури [3]. 
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де а  постійна, що характеризує фізичні властивості взаємодіючих атомів; 

 Бk    постійна Больцмана; 

 енергія сублімації атомів структурної одиниці. 

Підставимо вираз (3) в (2) та перетворивши, отримаємо 
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зов  – зовнішній тиск на структурну одиницю; 
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 – тиск, обумовлений міжатомними силами взаємодії, при         

Т = 0 К. 

Згідно, проведеного обчислювального експерименту, наведемо дані розрахунку 

коефіцієнта об'ємного стиснення [4]  Tfk p   для заліза при умові constpзов  , β = f(T),          

p0 = f(T) у вигляді таблиці і залежності від зміщення атомів в структурну одиницю та 

температури (див. Таб.1) 

Таблиця 1. Розрахунок коефіцієнта об'ємного стиснення заліза. 

Зовнішній тиск, 

2м

Н
pзов   

Відносна зміна об'єму, 

V

V
 

Коефіцієнт об'ємного 

стиснення згідно формули 

Н

м

dpV

dV
k p

2

,


  

5·108 2,89·10-3 0,578·10-11 

10·108 5,75·10-3 0,575·10-11 

15·108 8,56·10-3 0,5706·10-11 

20·108 11,33·10-3 0,5666·10-11 

25·108 14,07·10-3 0,5628·10-11 

30·108 16,78·10-3 0,5593·10-11 

 

Висновки. Запропонована методика дає можливість обчислити зміну коефіцієнта 

об'ємного стиснення для різних матеріалів в залежності від їх геометричних і фізичних 

властивостей, зовнішніх впливів зовp , температури Т і сил міжатомної взаємодії атF . А також 

дозволяє аналізувати вплив цих величин на коефіцієнт об'ємного стиснення. 
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