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Анотація. В роботі на основі розробленої комп’ютерної моделі 

вивчається динаміка молекулярних систем аж до руйнування (дисо-

ціації) на прикладі трьохатомної молекули діоксиду азоту (NO2). 
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Âñòóï 

Ìîæëèâîñò³ ïðîãíîçóâàííÿ âëàñòèâîñòåé ìàòåð³àë³â íà ì³êðî é 

íàíîð³âí³ ò³ñíî ïîâ'ÿçàí³ ç äîñë³äæåííÿì äèíàì³êè ìîëåêóëÿðíèõ ñè-

ñòåì, äå ðóéíóâàííÿ îáóìîâëåíî ðîçðèâîì çâ'ÿçê³â ì³æ àòîìàìè ðå-

÷îâèíè. Ïðèêëàäîì ïîä³áíîãî ðóéíóâàííÿ º äèñîö³àö³ÿ îäèíî÷íèõ 

ìîëåêóë [1].  

Ïîñòàíîâêà çàäà÷³ 

Ïîáóäóâàòè â ñåðåäîâèù³ SimuLink íà îñíîâ³ ìîëåêóëÿðíî¿ äè-

íàì³êè êîìï'þòåðíó ìîäåëü ì³æàòîìíî¿ âçàºìîä³¿ íà ð³âí³ ìîëåêóëÿ-

ðíî¿ ñòðóêòóðè. Äîñë³äèòè íà ¿¿ îñíîâ³ îñîáëèâîñò³ âèíèêíåííÿì õàî-

òè÷íèõ êîëèâàíü òà ïðîöåñó äèñîö³àö³¿. Îòðèìàòè ñïåêòðàëüí³ õàðàê-

òåðèñòèêè ì³æàòîìíèõ êîëèâàíü îêðåìèõ åòàï³â ïðîöåñó äèñîö³àö³¿ 

íà ïðèêëàä³ ä³îêñèäó àçîòó.  

Îñíîâíà ÷àñòèíà 

Ñó÷àñíà êîíöåïö³ÿ íîðìàëüíî¿ ìîäè ä³éñíî ìîæå ïîÿñíèòè áà-

ãàòî ÿâèù ìîëåêóëÿðíî¿ ñïåêòðîñêîï³¿. Îäíàê, âîíà ìàº â ñâî¿é îñíî-

â³ íåäîë³ê, ÷åðåç ÿêèé íå ìîæíà äîëó÷èòè äèñîö³àö³þ õ³ì³÷íèõ 

çâ’ÿçê³â ïðè âèñîêîìó çáóäæåíí³. Íàðàç³ àäåêâàòíîþ ìîäåëëþ, ùî 

ìîæå îïèñàòè äèñîö³àö³þ º ïîòåíö³àë Ìîðçå  
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îïèñóº äèíàì³êó òðüîõàòîìíî¿ ìîëåêóëè NO2. Çà óìîâ FON1, FNO1 , 

FON2 , FNO2 , FO1O2 , FO2O1 – âåêòîðè ñèë âçàºìîä³¿ àòîì³â ó ìîëå-

êóë³. Çîêðåìà 

 (3) 

Ìîäåëü òðüîõàòîìíî¿ ìîëåêóëè (2) áóëà ðåàë³çîâàíà â MatLab 

SimuLink. Öå äîçâîëèëî îòðèìàòè ðåçóëüòàòè îá÷èñëåíü â ðåàëüíîìó 

÷àñ³ òà ïîòî÷íî, ùî íåîáõ³äíî äëÿ â³äîáðàæåííÿ ìîäåë³ â Virtual 

Reality, ç ìåòîþ îòðèìàííÿ òðèâèì³ðíîãî çîáðàæåííÿ äèíàì³êè ìî-

ëåêóëè. Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíî ïåðøèé ð³âåíü ïîáóäîâàíî¿ ñõåìè. 

Ó ïðîãðàì³ ïðèñóòí³ çàñîáè ïàêåòíîãî ðîçðàõóíêó äèíàì³êè 

ìîäåë³ äëÿ ð³çíèõ çíà÷åíü ïî÷àòêîâî¿ åíåðã³¿. Íà âèõîä³ ìîæëèâî 

îòðèìàòè äèíàì³êó ñïåêòðà êîëèâàíü êîæíî¿ ïàðè àòîì³â, äèíàì³êó 

êóò³â ìîëåêóëè, äèíàì³êó ðàä³óñ-âåêòîð³â àòîì³â ñèñòåìè. 

ßê âõ³äí³ ïàðàìåòðè ïðîãðàì³ íåîáõ³äí³ ïàðàìåòðè àòîì³â (ìà-

ñè), ¿õíº âçàºìíå ðîçòàøóâàííÿ, ïàðàìåòðè çâ'ÿçê³â (ïàðàìåòðè ïîòå-

íö³àë³â Ìîðçå), âåêòîðè ïî÷àòêîâèõ øâèäêîñòåé àòîì³â ³ ïî÷àòêîâà 

ê³íåòè÷íà åíåðã³ÿ ñèñòåìè â ö³ëîìó. Òàêèé ï³äõ³ä äàº ìîæëèâ³ñòü âè-

êîðèñòîâóâàòè ìîäåëü äëÿ îïèñàííÿ áóäü-ÿêî¿ òðüîõàòîìíî¿ ìîëåêóëè 

äëÿ ÿêî¿ â³äîì³ äàí³ ïàðàìåòðè. Ïàðàìåòðè ÿê³ âèêîðèñòàí³ äëÿ ìî-

ëåêóëè NO2 íàâåäåí³ ó òàáë. 1 [2]. 

Òàáëèöÿ 1 

Ïàðàìåòðè ìîäåë³ NO2 

Ïàðàìåòð îäèíèö³ Õàðòð³ 

Ìàñà àòîìà àçîòó 25529 

Ìàñà àòîìà êèñíþ 29176 

Åíåðã³ÿ äèñîö³àö³¿ çâ’ÿçêó N-O 0,179 

Â³äñòàíü ð³âíîâàãè çâ’ÿçêó N-O 2,249 

Ïàðàìåòð α äëÿ çâ’ÿçêó N-O 1,122 

Â³äñòàíü ð³âíîâàãè çâ’ÿçêó Î-Î 4,138 

Åíåðã³ÿ äèñîö³àö³¿ çâ’ÿçêó Î-Î 0,0358 

Ïàðàìåòð α äëÿ çâ’ÿçêó Î-Î 1,592 
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Ñõåìà ðåàë³çóº ñèñòåìó (2). Ð³âíÿííÿ ñèñòåìè ðîçáèò³ íà îäíî-

òèïí³ áëîêè, ñèë, ðàä³óñ-âåêòîð³â, ð³âíÿíü. Ñèñòåìà ³íòåãðóºòüñÿ íà 

ïðîòÿç³ 100000 òàêò³â, ç øàãîì 2.  

Legend:
Magenta - radius vectors

Blue - distance and direction
Red - forces

Cyan - Expressions
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Ðèñóíîê 1 – Âåðõí³é ð³âåíü ìîäåë³,  

ïîáóäîâàíî¿ â ñåðåäîâèù³ SimuLink 

 

Äëÿ ìîëåêóëè NO2 áóëà îòðèìàíà äèíàì³êà ñèñòåìè ïðè ð³çíèõ 

çíà÷åííÿõ ïî÷àòêîâî¿ ïîâíî¿ åíåðã³¿ ìîëåêóëè. Íà ðèñ. 3 – 7 ïîêàçàí³ 

êîëèâàííÿ òà ñïåêòð çâ’ÿçêó Î-Î. Âñòàíîâëåííÿ ê³íåòè÷íî¿ åíåðã³¿ 

çä³éñíþºòüñÿ çà ðàõóíîê ïî÷àòêîâî¿ øâèäêîñò³ àòîì³â: 

2 Ek
V

m

⋅=          (4) 

Íàïðÿìêè âåêòîð³â øâèäêîñòåé àòîì³â ðîçðàõîâóþòüñÿ òàê, 

àáè ñóìà öèõ âåêòîð³â ó ïî÷àòêîâèé ìîìåíò ÷àñó äîð³âíþâàëà íóëþ. 
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Ðèñóíîê 2 – Õàðàêòåð ðóõó àòîì³â ìîëåêóëè NO2 ó 2D ïëîùèí³ 

 

 
Ðèñóíîê 3 – Õàðàêòåð êîëèâàíü Î-Î Ek=0,0001 
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Ðèñóíîê 4 – Õàðàêòåð êîëèâàíü Î-Î ïðè Ek = 0,005 

 
Ðèñóíîê 5 – Õàðàêòåð êîëèâàíü Î-Î ïðè Ek=0,06 
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Ðèñóíîê 6 – Õàðàêòåð êîëèâàíü Î-Î ïðè Ek = 0,1 

 

Åíåðã³ºþ äèñîö³àö³¿ ó âèïàäêó NO2 áóäå 3/2 åíåðã³¿ äèñîö³àö³¿ 

íàéì³öí³øîãî ç³ çâ’ÿçê³â, òîáòî N-O. Öå º íàñë³äêîì, òîãî, ùî ïîâíà 

åíåðã³ÿ ñèñòåìè ðîçïîä³ëÿºòüñÿ íà êîæíèé àòîì ñèñòåìè, à êîæåí 

çâ'ÿçîê óòðèìóºòüñÿ ò³ëüêè äâîìà àòîìàìè. Íà ðèñóíêó 7 ïîêàçàíèé 

õàðàêòåð êîëèâàíü çâ’ÿçêó Î-Î äëÿ ïî÷àòêîâî¿ åíåðã³¿ ñèñòåìè áëèçü-

êî¿ äî äèñîö³àö³¿ ìîëåêóëè. 

Òîáòî â³äáóâàºòüñÿ äèñîö³àö³ÿ îáîõ çâ’ÿçê³â, ùî óòðèìóâàëè 

àòîì êèñíþ Î1. Ïîâíî¿ äèñîö³àö³¿ íå â³äáóëîñÿ ³ öå ïîêàçàíî íà 

ðèñ. 7.  

Âèñíîâêè. Â ðîáîò³ áóëà ïîáóäîâàíà êîìï'þòåðíà ìîäåëü 

ì³æàòîìíî¿ âçàºìîä³¿ íà ð³âí³ ìîëåêóëÿðíî¿ ñòðóêòóðè òà íà îñíîâ³ 

ìîëåêóëÿðíî¿ äèíàì³êè. Öÿ ìîäåëü äîçâîëèëà ïðîâåñòè äîñë³äæåííÿ 

îñîáëèâîñòåé âèíèêíåííÿ õàîòè÷íèõ êîëèâàíü òà ïðîöåñó äèñîö³àö³¿. 

Âèêîðèñòîâóþ÷è ïîáóäîâàíó ìîäåëü áóëè âèçíà÷åí³ ïîñë³äîâíîñò³ 

çì³í õàðàêòåðèñòèê äèíàì³÷íî¿ ìîäåë³ òà âèÿâëåí³ çì³íè ñòðóêòóðè 

ì³æ àòîìíèõ çâ’ÿçê³â, â ðàç³ ïåðåõîäó äî õàîòè÷íèõ êîëèâàíü. Çàãà-

ëîì ìîäåëü ìîæå áóòè âèêîðèñòàíà ó øèðîêîìó êîë³ äîñë³äæåíü 

ì³æàòîìíî¿ âçàºìîä³¿ íà ð³âí³ ìîëåêóëÿðíî¿ ñòðóêòóðè, íàáëèæóþ÷è 
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îòðèìàí³ äàíí³, ïåâíîþ ì³ðîþ, äî äàíèõ îòðèìàíèõ íà îñíîâ³ 

ô³çè÷íèõ åêñïåðèìåíò³â. 

 
Ðèñóíîê 7 - Õàðàêòåð êîëèâàíü Î-Î ïðè Ek = 0,26 

Ë²ÒÅÐÀÒÓÐÀ 

1. Äåðåâÿíêî À.È. Õàîòè÷åñêèå êîëåáàíèÿ â PVD òåõíîëîãèè óãëåâî-
äîðîäíûõ ìàòåðèàëîâ. //Ñèñòåìí³ òåõíîëîã³¿. Ðåã³îíàëüíèé ì³æâó-

ç³âñüêèé çá³ðíèê íàóêîâèõ ïðàöü. – Âèïóñê 4 (93). – Äí³ïðîïåò-

ðîâñüê, 2014. – ñ. 39-44. 

2. Âîëêîâåö È. Á., Åôèìîâ À. À., Êðèâöîâ À. Ì., Òêà÷åâ Ï. Â., - Òðó-
äû ÑÏáÃÏÓ. 2004. ¹ 489. 152–161. 

 


