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Запропоновано новий альґоритм побудови багатокомпонентних сумішей 

щільних пакувань твердих сфер (ЩПТС). За допомогою вказаного альґори-
тма одержано найщільніші пакування в бінарних ЩПТС-моделях еквіко-
мпонентного складу для всього діяпазону співвідношення між розмірами 

сфер. Побудовано залежність щільности пакування сфер від розмірного 

фактора. Досліджено характер упорядкування в моделях, що відповідають 

максимумам щільности пакування. Встановлено кореляції між близьким 

порядком у моделях і реальних кристалічних структурах. 

A new algorithm for the construction of multicomponent mixtures of a close 

packing of hard spheres (CPHS) is presented. The closest-packing model of bi-
nary CPHS mixtures is constructed for equicomponent composition over all 
spheres size ratios. The packing fraction is calculated as a function of composi-
tion and size ratio. The character of arrangement in the models corresponding 

to packing-fraction maximums is analysed. The correlation between the short-
range order in the CPHS model and the real crystal structures is investigated. 

Предложен новый алгоритм построения многокомпонентных смесей плот-
ных упаковок твёрдых сфер (ПУТС). С помощью указанного алгоритма по-
лучены плотнейшие упаковки в бинарных ПУТС-моделях эквикомпонент-
ного состава для всего диапазона соотношения между размерами сфер. По-
строена зависимость плотности упаковки сфер от размерного фактора. Ис-
следован характер упорядочения в моделях, которые соответствуют мак-
симумам плотности упаковки. Установлены корреляции между ближним 

порядком в моделях и реальных кристаллических структурах. 
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1. ВСТУП 

Питання дослідження ефективности заповнення простору різними 

геометричними утвореннями є важливою фундаментальною про-
блемою. Тверді сфери – прості об’єкти, які часто використовують-
ся для опису атомів. Моделі щільного пакування твердих сфер 

(ЩПТС), що мають різний ступінь гомогенности та густину можуть 

розглядатися в якості нульового наближення під час розгляду різ-
номанітних конденсованих систем (кристалів, аморфних матерія-
лів, рідин). Слід відзначити, що лише однокомпонентні ЩПТС-
моделі достатньо вивчено. Так, згідно з Кеплером, ГЦК- та ГЩУ-
структури найбільш ефективно заповнюють простір сферами одна-
кового радіюсу з щільністю пакування ≈ 0,74. Це припущення було 

строго доведено [1]. Найбільш розупорядковані хаотичні одноком-
понентні ЩПТС-моделі мають щільність пакування близьку до 

0,64 [2]. 
 Більшість реальних матеріялів та сполук є багатокомпонентни-
ми, і суміш твердих сфер може репрезентувати їх структуру. Побу-
дова щільних пакувань для твердих сфер з різними розмірами є 

більш складним завданням. Це обумовлено не тільки топологічни-
ми складностями, але й питанням композиційного порядку для 

сфер різних типів. Одним з шляхів розв’язку вказаної проблеми є 

використання наперед заданого сортового порядку під час побудови 

ЩПТС-моделів. Прикладом такого підходу може слугувати струк-
турний модель для металічних стекол, що базується на схемі щіль-
ного пакування кластерів, простір якого заповнюється кластерами 

з атомами розчинника в центрі кожного [3]. 
 Визначення найщільнішого пакування для суміші твердих сфер 

з різними радіюсами є важливим для розуміння структурної орга-
нізації матеріялів. В роботі [4] ця задача вирішувалася для бінар-
них сумішей сфер з еквімолярною стехіометрією. Одержували 

найщільніші гомогенні пакування для сфер з довільним співвідно-
шенням розмірів. Для цього бралися всі відомі неорганічні криста-
лічні структури зі стехіометрією AB і виконувалася оптимізація їх 

будови в межах структурного типу за допомогою методи Монте-
Карло. Таким чином визначалися найщільніші гомогенні пакуван-
ня твердих сфер у всьому діяпазоні відношення їх радіюсів для ко-
жного структурного типу. На основі узагальнення одержаних да-
них формувалася залежність максимальної щільности пакування 

еквімолярної суміші твердих сфер від розмірного фактора. 
 Однак недоліком підходу реалізованого в [4] є неуніверсальність, 

оскільки він базується на апріорних даних про всі існуючі структу-
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рні типи для даної стехіометрії, і його навряд чи можливо без змін 

реалізувати для складів AxB1−x або трикомпонентних сумішей. 
 Тому існує потреба розробки загального альґоритма пошуку 

найщільніших пакувань для багатокомпонентних гомогенних су-
мішей твердих сфер, який не потребує додаткової інформації. Дана 

робота присвячена розробці та реалізації такого альґоритма. 

2. МОДЕЛЮВАННЯ 

Побудова ЩПТС моделів містила декілька етапів. 
 1. Перший крок – це ґенерація початкової конфіґурації із зада-
ною стехіометрією і випадковими некорельованими координатами 

сфер у базовій комірці з періодичними граничними умовами, яка 

здійснювалась за допомогою методи Монте-Карло. Базова комірка 

мала тригональний базис, який описувався 6 параметрами. 
 2. Наступний крок моделювання полягав у нагріванні та пода-
льшому охолодженні системи методою молекулярної динаміки 

(МД). Розрахунки виконувались у межах NPT-ансамблю, де кіль-
кість частинок (N ≅ 10), тиск P і ефективна температура системи T 

підтримувалися сталими. Взаємодія між сферами описувалася па-
рними потенціялами з відштовхувальним кістяком: 

 
 + − ≤ +ϕ =  > +

12
( / ( ) 1) для ( ),

( )
0 для ( ),

i j i j

ij

i j

a r r r r r r
r

r r r
 

де а – константа взаємодії; ri та rj радіюси сфер, що взаємодіють ві-
дштовхуючись. Після МД-моделювання усувалися перекриття між 

сферами шляхом збільшення комірки. Таким чином одержували 

ЩПТС-модель. 
 3. На останньому етапі визначалася щільність пакування для по-
будованого ЩПТС-моделю. 
 Процедура 1—3 повторювалась у випадку ≅ 100 різних початко-
вих структур для кожного співвідношення радіюсів сфер та складу. 

Найщільніший з серії ЩПТС-моделів брався за результат. 
 Таким чином одержували найщільніші пакування гомогенних 

сумішей твердих сфер заданого складу для всього діяпазону спів-
відношень їх радіюсів. 

3. РЕЗУЛЬТАТИ ТА ОБГОВОРЕННЯ 

ЩПТС-моделі з еквімолярною стехіометрією AB будувалися для 

всього діяпазону можливих співвідношень між радіюсами сфер 

0 < rA/rB ≤ 1 з кроком rA/rB = 0,01. Розглядалася система, що містила 

8 атомів у базовій комірці, на яку накладалися періодичні граничні 
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сфери A—A (з довжиною rA + rA), A—B (з довжиною rA + rB), B—B (з до-
вжиною rB + rB) зображено на рисунках. 
 Для 0 < rA/rB ≤ 0,41 структурні мотиви утворені ГЦК-ґратницею 

зі сфер А, в якій октаедричні пори заповнені сферами B (див. рис. 

4). При 0,5 ≤ rA/rB ≤ 0,66 спостерігаються шаруваті структури (рис. 

5—7). Для 0,7 ≤ rA/rB ≤ 0,86 характерні політетраедричні структури 

(див. рис. 8—11). При rA/rB > 0,9 у якості структурного мотиву ви-
ступає спотворена ГЦК-ґратниця (рис. 12). Для rA = rB найщільні-
шим буде пакування за ГЦК- або ГЩУ-типом. Еволюцію структур-
них типів при зміні співвідношення атомових радіюсів можна про-
слідкувати на прикладі сполук титану: TiC, TiB, TiCu. Так чистий 

титан має ГЩУ-пакування, TiC – ГЦК-ґратницю з атомів Ti, в ок-
таедричні пори якої втілено атоми C, TiB – шарувату структуру, 

TiCu – спотворену ГЦК-структуру. 

4. ВИСНОВКИ 

Принцип досягнення максимуму щільности пакування є ефектив-
ним при прогнозуванні можливих структурних утворень з атомів. 

Це стосується як кластерів, так і об’ємних кристалічних та аморф-
них матеріялів. В даній роботі описано узагальнений альґоритм 

одержання найщільніших пакувань для багатокомпонентних сис-
тем. Процедуру застосовано для бінарних систем з еквіатомовою 

стехіометрією. Вона також може використовуватися для одержан-
ня концентраційних залежностей щільности пакування і на цій ос-
нові пошуку складів матеріялів з особливими властивостями. 
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