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Аннотация. Кристалларда атомларнинг иссиқлик тебранишлари назарияси ҳамда кристалларда 

рентген ва иссиқ нейтронларнинг тарқалиш назариясига асосан, кристалл атоми нолинчи тебранишла-
рининг (Т = 0К) ўртача квадратик амплитудаси атом массаси ва улар орасидаги боғланиш кучлари билан 
аниқланиши кўрсатилди ва кристаллнинг Дебай температураси ва массасининг кўпайтмасига тескари 
пропорционал эканлиги аниқланди. Ўртача ҳароратларда элементларнинг бошқа физик хусусиятлар каби 
атомларнинг иссиқлик (Т = 300 К да) ва нолинчи (Т = 0К да) тебранишларининг амплитудалари ҳам эле-
ментларнинг тартиб сони бўйича бир хил даврий боғлиқликка эга эканлиги аниқланди. Бунга сабаб, атом-
ларнинг ташқи электрон қатламлари тузилиши ҳароратга заиф боғланишда бўлишидир. Натижалар ма-
териалшунослик ва технологияда, криоген ҳароратдаги материалларнинг механик ва термофизик хусу-
сиятларини тўғридан-тўғри ўлчамасдан Дебай температураси орқали баҳолашда ишлатилиши мумкин.

Таянч тушунчалар: мутлақ ноль ҳарорат, ўртача квадрат амплитудаси, нолинчи тебраниш, Дебай 
ҳарорати, Дебай функцияси, элементларнинг даврий тизими, элементларнинг тартиб сони.
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Аннотация. На основе положений теории тепловых колебаний атомов в кристаллах и теории рас-
сеяния рентгеновских лучей и тепловых нейтронов реальными кристаллами показано, что среднеквадра-
тичная амплитуда нулевого колебания атома в решетке при Т=0 К определяется массой атома и силой 
межатомной взаимосвязи. Она обратно пропорциональна произведению массы и температуры Дебая 
кристалла. Установлено, что амплитуды тепловых (при Т=300  К) и нулевых (при Т=0  К) колебаний 
атома в элементах, как и другие физические свойства, при умеренных температурах имеют одинаковую 
периодическую зависимость от порядкового номера элементов. Это обусловлено весьма слабой зависимо-
стью конфигурации внешних электронных оболочек атомов от температуры. Результаты могут быть 
использованы в материаловедении и технологии для оценки прочностных и теплофизических характери-

ФИЗИКО-МАТЕМАТИЧЕСКИЕ НАУКИ



41

стик материалов при криогенных температурах через температуру Дебая, не прибегая к измерению их 
непосредственно при температуре абсолютного нуля. 

Ключевые слова: температура абсолютного нуля, среднеквадратичная амплитуда, нулевое колеба-
ние, температура Дебая, функция Дебая, периодическая система элементов, порядковый номер элемента.
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Annotation. According to the theory of thermal vibrations of atoms in crystals and the theory of scattering of 
X-rays and thermal neutrons by real crystals, the  root-mean-square amplitude of the zero vibration of an atom in a 
lattice at T = 0 K is determined by the mass of the atom and the strength of the interatomic  relationship. It is inversely 
proportional to the product of the mass and temperature of the Debye crystal. It was found that the amplitudes of 
thermal (at T = 300 K) and zero (at T = 0 K) atomic vibrations in elements, like other physical properties, at moder-
ate temperatures have the same periodic dependence on the number of elements. This is due to the weak dependence of 
the configuration of the external electronic shells of atoms on the temperature. The results can be used in materials sci-
ence and technology to assess the strength and thermo physical characteristics of materials at cryogenic temperatures 
through the Debye temperature, without measuring them directly at an absolute zero temperature.

Key words: absolute zero temperature, root-mean-square amplitude, zero oscillation, Debye temperature, 
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Введение
Известно, что атомы в кристалле со-

вершают беспрерывное тепловое колебание 
около идеального равновесного положения в 
узлах кристаллической решетки. При комнат-
ной температуре амплитуда этих колебаний в 
среднем составляет 5-7% от периода кристал-
лической решетки. С увеличением температу-
ры кристалла увеличиваются и эти величины, 
и при определенных температурах доходят до 
таких величин, что наблюдается процесс плав-
ления. При понижении температуры амплиту-
да тепловых колебаний атомов уменьшается. 
Кажется, что при температуре абсолютного 
нуля (Т=0  К) тепловые колебания атомов 
около точки равновесия должны прекратить-
ся, и амплитуда тепловых колебаний должна 
равняться нулю. Однако многочисленые фак-

ты указывают на то, что колебания атомов в 
кристалле при Т=0  К не прекращаются [1]. 
Выходит так, что эти колебания не имеют 
отношения к температуре. Поэтому эти 
колебания называются нулевыми колебаниями. 

Относительно новое сообщение [1] дает 
повод для более конкретного обсуждения 
вопроса о нулевом колебании. Нулевое коле-
бание не несет и не передает энергию. Оно яв-
ляется неупругим колебанием и определяется 
квантовой природой атомов, объясняемой 
принципом неопределенности квантовой фи-
зики, согласно которой                       .     Из этого 
соотношения вытекает, что точное определе-
ние координаты колеблющегося атома в прос-
транстве как х=0 вызывает большую неопре-
деленность в его импульсе и, соответственно, 

∆х×∆рх≥  
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в его кинетической энергии. Также покоящий-
ся атом с               приводит к бесконечному рос-
ту его координаты. Следовательно, энергия 
нулевых колебаний представляет собой мини-
мальное значение энергии и координаты, ко-
торые может иметь атом. Таким образом, ато-
мы в кристалле при температуре Т=0 К колеб-
лются с нулевой частотой, соответствующей 
нулевой энергии [2]. Тем не менее, поскольку 
нулевые колебания совершаются в определен-
ной среде с определенными силовыми харак-
теристиками, то энергия и, соответственно, 
амплитуда нулевого колебания должны быть 
различны для различных твердых тел и долж-
ны зависеть от энергетических характеристик 
и массы атомов в решетке. 

Цель настоящей работы – найти связь 
между среднеквадратичной амплитудой нуле-
вого колебания атома и силовыми характери-
стиками кристаллической решетки элементов 
Периодической системы Менделеева, опреде-
ляемыми их порядковыми номерами (массой 
и внешней электронной конфигурацией). 

В настоящее время теория и техника диф-
ракции рентгеновских и тепловых нейтронов 
в кристалле настолько развита, что теоре-
тически показана и экспериментально под-
тверждена следующая связь между амплиту-
дой теплового колебания атома, приводящей 
к ослаблению интенсивностей рентгенодиф-
ракционных и нейтронодифракционных мак-
симумов и температурой Дебая [3, 4]:

∆рх=0
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 где: 2u  – среднеквадратичная 
амплитуда теплового колебания атомов в 
кристалле, θ  – температура Дебая, 
=h/2π, h – постоянная Планка, k – 
постоянная Больцмана, m – масса атома в 
кристалле, х = θ/Т – отношение 
температуры Дебая к температуре 
измерения Т (в К), слагаемое ¼ 
обусловлено за счет колебаний атомов 
при абсолютном нуле температуры, Ф(х) 
– протабулированная функция Дебая, 
которая определяется следующим 
образом:  

Ф(х) = ∫ −

х d
х 0 1
1

ξ

ξξ


,             (2) 

где ξ =
kT
hω , ω – частота колебаний. 

Вычислим Ф(х) функцию при 
температуре абсолютного нуля: Т=0 К. 
При Т=0 К интеграл в выражении (2) 
имеет следующий вид: 
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Если учесть, что, согласно работе [5], 

интеграл ∫
∞

−0 1ξ

ξξ


d =
6

2π , то из выражения (3) 

при условии Т= 0 получим следующее 
равенство: 
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Согласно равенству (4) и выражению 
(1), при условии Т=0 К и при отсутствии 
фазовых превращений в кристалле при 
температурах Т<θ, для температуры Дебая 
получим следующее выражение: 
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где θ0- и 2
0u  – температура Дебая и 

среднеквадратичная амплитуда (средне-
квадратичное смещение) нулевого 
колебания атома в кристалле при 
температуре Т=0 К, соответственно. 

Из выражения (5) видно, что при 
температуре Т=0 К температура Дебая 
будет определяться среднеквадратичным 
смещением 2

0u  (квадратом 
среднеквадратичной амплитуды нулевых 
колебаний) атома и массой атома.
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Это означает, что при температуре 
Т=0 К температура Дебая 0 от функции 
Дебая Ф(х), то есть от фононного спектра 
кристалла, не зависит, а зависит только от 
массы атома и от среднеквадратичной 
амплитуды нулевого колебания атома (от 
энергии нулевых колебаний), что 
является вполне логичным.  

Из формулы (5) вытекает, что:  
2
0u =

0

2

4
9

mk
 .                  (6) 

Для вычисления по формуле (6) 
удобно выразить массу m через атомный 
вес А: m=А1,673710-27 кг, где 
1,673710-27 кг – средняя масса протона и 
нейтрона. 

В работе [6] на основе анализа 
последних литературных данных [1, 2, 7-
10] и основных положений теорий 
рассеяния рентгеновских лучей [3] и 
тепловых нейтронов [4] показано, что 
температура Дебая при низких 
температурах непостоянна, и между 
температурами Дебая при умеренных θ и 
криогенных температурах θ0 имеется 
следующая связь:  

θ0 = θ
3
2 .                         (7) 

Отметим, что такое приближение 
верно только в том случае, если нет 
фазовых переходов ниже температуры 
Дебая Т<. 

Учитывая выражение (7), формулу 
(6) можно написать в следующем виде:  

 

2
0u mk8

27 2
 .                   (8) 

 

Таким образом, среднеквад-
ратичную амплитуду нулевого колебания 
атома в кристалле можно оценить через 
температуру Дебая θD, которую можно 
определить легко на обычных 
экспериментальных условиях.  

 

Как известно, все свойства 
элементов Периодической системы 
Менделеева имеют периодическую 
зависимость от атомного номера, то есть 
от внешней электронной конфигурации 
[11-14]. Представляет интерес 
установить зависимость 2

0u  от атомного 
номера элементов Периодической 
системы Менделеева. Прежде чем 
приступить к этой процедуре, имеет 
смысл установить зависимость 
среднеквадратичной амплитуды атомов в 
элементах Периодической системы 
Менделеева при комнатной температуре 
для сравнения со среднеквадратичной 
амплитудой атомов в элементах при 
Т=0 К. Для расчета амплитуды тепловых 
колебаний при комнатной температуре и 
при температуре Т=0 К в основном 
использовали данные [11], которые 
являются весьма близкими данным, 
приведенным в [13, 14]. Отсутствующие в 
[11] данные брали из [13, 14] (табл.). 
Различие в значениях температуры Дебая 
для каждого элемента в этих работах в 
большинстве случаев лежит в пределах от 
0,6 до 6 %, для некоторых элементов не 
превышают 11 %. При выборе данных по 
температуре Дебая θ использовали 
правило нелинейного плавного 
уменьшения температуры Дебая 
элементов в группах с увеличением 
атомного номера Z [13]. Интересно, что 
это правило выполняется без исключения 
для всех элементов в каждой группе 
независимо от различия в их 
кристаллической структуре. Например, 
элементы III b группы таблицы 
Менделеева – B, Al, Ga, Tl – имеют 
кубическую, ромбическую, тетраго-
нальную и гексагональную кристал-
лическую структуру, соответственно[14]. 
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Таблица
Температура Дебая элементов таблицы Менделеева (в К)

Источник: [11, 13, 14].

Тем не менее, для этой группы тоже наб-
людается нелинейное плавное уменьшение 
температуры Дебая [13]. Это свидетельствует 
о том, что в энергиях связи в элементах доми-
нирующую роль играет внешняя электронная 
конфигурация, которая определяется поряд-
ковым номером элементов. Среднеквадратич-
ную амплитуду колебания атомов рассчиты-
вали при комнатной температуре (Т=300 К) 
по формуле (1), а при температуре Т=80 К 
по формуле (8), построили соответствующие 

графики, которые представлены на рисунке.
Как видно из рисунка, среднеквадратич-

ная амплитуда тепловых и нулевых колебаний 
атомов в элементах имеет периодическую за-
висимость от порядкового номера элементов 
в Периодической системе Менделеева. Сле-
довательно, среднеквадратичная амплитуда 
нулевых колебаний также как и амплитуда 
тепловых колебаний определяется внешней 
электронной конфигурацией элементов. Об-
ращает внимание, что среднеквадратичная 
амплитуда нулевого колебания сильно зани-
жена по сравнению со среднеквадратичной 
амплитудой тепловых колебаний при комнат-

ной температуре для тех элементов, у которых 
наибольшая амплитуда тепловых колебаний, 
соответственно, наименьшая температура 
Дебая (например, у Ne, Ar, K, Cs и др. подоб-
ных элементов). Наоборот, у тех элементов, 
у которых низкое значение среднеквадратич-
ного смещения теплового колебания, соот-
ветственно, высокое значение температуры 
Дебая (например, у С, Si, Ru и др. подобных 
элементов) наблюдается небольшое снижение 
при температуре Т=0.

Такая тенденция обусловлена тем, что 
первые из них имеют низкое значение темпе-
ратуры Дебая, а вторые имеют высокое значе-
ние температуры Дебая (табл.). В элементах 
с высокой температурой Дебая мало возбуж-
денных колебаний при комнатной темпера-
туре, в отличие от элементов с низкой темпе-
ратурой Дебая. Как известно [2], только при 
температуре Дебая возбуждается весь спектр 
тепловых колебаний атомов в кристалле. Чем 
ближе температура кристалла к температуре 
Дебая, тем больше число возбужденных коле-
баний, соответственно, тем больше внутрен-
няя энергия кристалла, определяющая значе-
ния амплитуды тепловых колебаний.
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Выводы
Найдена связь между среднеквадратич-

ной амплитудой нулевого колебания атомов 
(при Т=0 К) в кристалле и температурой Де-
бая при умеренной температуре. Эта связь 
позволяет оценить и прогнозировать свой-
ства материалов при криогенной температуре 
через температуру Дебая, не прибегая к тру-
доёмкому непосредственному измерению их 
при температуре абсолютного нуля. Средне-
квадратичная амплитуда нулевого колебания 
атомов обратно пропорционально произведе-
нию массы атома и температуры Дебая. 

Установлено, что среднеквадратичная ам-
плитуда тепловых (при Т=300 К) и нулевых 
(при Т=0 К) колебаний атомов в элементах 
имеет периодическую зависимость от поряд-
кового номера элементов в Периодической 
системе Менделеева, как и другие физические 
свойства при умеренных температурах. Это 
свидетельствует о том, что нулевое колебание, 
обусловленное принципом неопределенности 
квантовой механики, вызываемое нетепловы-

ми колебаниями, имеет значение, зависящее 
от силовых характеристик кристалла, а имен-
но, от конфигурации внешних электронов и 
массы.

Обнаружено, что амплитуды тепловых 
(Т=300 К) и нулевых (Т=0 К) колебаний ато-
мов в элементах имеют одинаковую периоди-
ческую зависимость от порядкового номера 
элементов. Идентичная периодичность изме-
нения динамической характеристики кристал-
лической решетки элементов в зависимости 
от атомного номера при высокой (Т=300 К) и 
низкой температуре (Т=0 К) обусловлена не-
зависимостью конфигурации внешних элек-
тронных оболочек от температуры до темпе-
ратуры плавления. Они отличаются только в 
величинах из-за зависимости амплитуды теп-
ловых колебаний атомов от температуры.

Показано, что в элементах с высоким зна-
чением температуры Дебая значение средне-
квадратичной амплитуды тепловых колебаний 
атомов при комнатной температуре несильно 

 

Рис. Зависимость среднеквадратичной амплитуды тепловых (Т=300 К, синяя линия)
и нулевых колебаний (Т=0 К, красная линия) атомов в элементах 

Периодической системы Менделеева от порядкового номера
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отличается от значения амплитуды нулевых 
колебаний атомов (при Т=0 К). Это объ-
ясняется малым числом возбужденных ко-
лебаний в этих кристаллах при комнатной 
температуре и соответствующим низким 

значением внутренней энергии кристалла, 
так как комнатная температура гораздо ниже, 
чем температура Дебая, при которой возбуж-
дается весь спектр тепловых колебаний ато-
мов в кристалле. 
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