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ВИВЧЕННЯ ФІЗИЧНИХ ПРИНЦИПІВ ВІЙСЬКОВИХ ДІЙ ЯК ЗАСІБ 
ФОРМУВАННЯ ЗДОРОВ'ЯЗБЕРІГАЮЧОЇ КОМПЕТЕНТНОСТІ

Освіта відіграє ключову роль у розвитку суспільства. У період надзвичайних ситуацій саме освіта стає 
рушійною силою, що дозволяє давати адекватні відповіді на ці ситуації. Під час воєнних дій найважливішим 
завданням є виживання населення. Формування здоров’язберігаючої компетентності у школярів покладено на 
заклади освіти. Кожен педагог повинен при викладанні конкретної навчальної дисципліни приділяти максимальну 
увагу формуванню навичок самозбереження під час військових дій.

Вивчення фізичних принципів військових дій, таких як обстріли території нашої держави, формує розуміння 
про траєкторію, швидкість, дальність та час польоту ворожих засобів ураження. Вивчення фізичних принципів 
оповіщення повітряної тривоги дозволяє розробити алгоритми адекватної поведінки під час обстрілів.

Основи алгоритмічного мислення закладаються на уроках математики та інформатики ще у молодшій шко-
лі. Інформатика вивчає формування алгоритмів від повсякденних дій до програмування. Формування алгоритмів 
здоров’язберігаючих навичок у школярів під час воєнних дій може виступати змістовим навантаженням уроків 
інформатики. Авторами запропоновані методичні рекомендації з формування здоров’язберігаючої компетент-
ності на уроках інформатики при розгляді завдань на військову тематику. Зокрема, надано рекомендації щодо 
проведення уроків з теми «Алгоритми» у молодшій та середній школі; запропоновано ряд компетентністних 
задач на військову тематику.

Вивчення фізичних принципів військових дій є змістовним навантаженням уроків фізики. Авторами надано 
методичні рекомендації з формування здоров’язберігаючої компетентності на уроках фізики при розв’язуванні 
задач на військову тематику. Зокрема, пояснено принципову різницю між рухом різних типів ракет, запропоно-
вано задачі на визначення фізичних характеристик руху ворожих засобів ураження.

Надані методичні рекомендації можуть застосовуватися учителями інформатики та фізики для формуван-
ня здоров’язберігаючої компетентності школярів.

Ключові слова: здоров’язберігаючі компетентності; фізичні принципи військових дій; задачі на військову 
тематику з інформатики та фізики.
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STUDY OF THE PHYSICAL PRINCIPLES OF MILITARY ACTIONS  
AS A MEANS OF FORMING HEALTH-PRESERVING COMPETENCE

Education plays a key role in the development of the society. During emergency situations, education becomes 
the driving force that allows us to provide adequate responses to these situations. During military operations, the most 
important task is the survival of the population. The formation of health-preserving competence among schoolchildren is 
entrusted to educational institutions. Each teacher should, when teaching a specific academic discipline, pay maximum 
attention to the formation of self-preservation skills during military operations.

Studying the physical principles of military actions, such as shelling the territory of our state, forms an understanding 
of the trajectory, speed, range and flight time of enemy weapons. The study of the physical principles of air warning allows 
the development of algorithms for adequate behavior during shelling.

The basics of algorithmic thinking are laid in mathematics and informatics lessons in junior high school. Computer 
science studies the formation of algorithms from everyday actions to programming. The formation of algorithms of health-
preserving skills among schoolchildren during military operations can act as a content load of computer science lessons. 
The authors proposed methodological recommendations for the formation of health-preserving competence in computer 
science classes when considering tasks on military topics. In particular, recommendations have been made for conducting 
lessons on the topic "Algorithms" in junior high and high school; a number of competency-based tasks on military topics 
are proposed.

Studying the physical principles of military operations is a meaningful part of physics lessons. The authors provided 
methodical recommendations for the formation of health-preserving competence in physics lessons when solving military-
related problems. In particular, the fundamental difference between the movement of different types of missiles is explained, 
and tasks for determining the physical characteristics of the movement of enemy weapons are proposed.

The provided methodological recommendations can be used by teachers of informatics and physics for the formation 
of health-preserving competence of schoolchildren.

Key words: health-preserving competencies; physical principles of military operations; problems on military subjects 
in informatics and physics.



4 5

Фізика та освітні технології, Вип. 1, 2024

Актуальність проблеми. Сучасні реалії 
України – війна проти російських загарбни-
ків. Воєнні дії несуть загрозу для кожного гро-
мадянина нашої держави. На законодавчому 
рівні під воєнними діями розуміють: «Воєнні 
дії – організоване застосування сил оборони 
та сил безпеки для виконання завдань з обо-
рони України» (Верховна Рада України, 1991). 
В широкому розумінні: «Воєнні дії – організо-
вані дії частин, з’єднань, об’єднань усіх видів 
збройних сил у ході виконання поставлених 
бойових завдань з метою знищення живої сили, 
бойової техніки, військових споруд і об’єктів 
противника, оволодіння територією, яку він 
займав, протидії наступу противника, відбиття 
його ударів і утримання займаної своїми вій-
ськами території. Основними видами бойових 
дій є оборона і наступ. Їх ведуть у формі боїв, 
бойовищ, операцій, ударів у будь-який час року 
та доби на суходолі, у повітрі (космосі) та на 
морі». (Сидоров, 2022).

За Конституцією України (Верховна Рада 
України, 1996) Стаття 3: «Людина, її життя 
і здоров’я, честь і гідність, недоторканність 
і безпека визнаються в Україні найвищою соці-
альною цінністю». Тобто держава бере на себе 
зобов’язання реалізовувати політику безпеч-
ного існування кожної людини. Проте в умовах 
війни це реалізувати важко, тому важливо, щоб 
окрім держави про власну безпеку дбав кожен. 
Розуміння фізичних принципів військових дій 
для пересічного українця виступатиме засобом 
для формування власних навичок самозбере-
ження і адекватної реакції на військові загрози. 
Сучасні реалії громадян нашої держави щоденно 
пов’язані за слідкуванням за сигналами опові-
щення повітряної тривоги. На жаль, кількість 
жертв ракетних обстрілів свідчить про нехту-
ванням правил поведінки під час обстрілів. Це 
пов’язане з нерозумінням фізичних принципів 
оповіщення повітряної тривоги. Тому важливо 
проводити роз’яснювальну роботу, пояснюючи 
як діє оповіщення і скільки часу достатньо для 
шляху до укриття. На державному рівні роз’яс-
нення дій населення під час військових дій від-
бувається через засоби масової інформації. Але 
діти, в силу психолого-вікових особливостей не 
цікавляться новинами. Тому первинне ознайом-
лення з правилами поведінки під час військо-
вих дій покладається на заклади освіти. Надати 

роз’яснення фізичних принципів оповіщення 
повітряної тривоги для дітей різних вікових 
категорій – актуальне завдання нашого сього-
дення.

Аналіз останніх досліджень і публікацій. 
За даними Global Coalition to Protect Education 
from Attack (GCPEA) (Anglade, Chapple, 
Rushing, 2023) у 2022 році по всьому світу від-
булося понад 3 000 нападів на заклади освіти, 
що на 17% більше порівняно з попереднім 
роком. Коаліція GCPEA виявила, що у 2022 році 
зросла кількість випадків використання шкіл 
у військових цілях: було зареєстровано понад 
500 випадків використання шкіл у військових 
цілях, і загалом понад 6000 учнів та педагогів 
були вбиті, поранені, викрадені, заарештовані 
або зазнали шкоди під час цих нападів – це на 
20% більше, ніж у 2021 році. На жаль, напади 
на освіту відбуваються у великих масштабах. 
Мільйони дітей позбавлені можливості отри-
мати освіту через напади на їхні школи.

Під час військових конфліктів, терор 
і насильство завдають психологічної шкоди 
кожній дитині, з потенційно серйозними 
наслідками для соціального та емоційного роз-
витку. Такі навички, як грамотність, лічба та 
критичне мислення затримуються через стре-
сові ситуації і страждає когнітивний розвиток 
(Nicolai, Triplehorn, 2003). Тому функціону-
вання системи освіти в умовах воєнного стану 
характеризується пошуком нових підходів до 
навчання, ефективних педагогічних рішень 
(Шкарлет, 2022).

Відповідно до Указу Президента України 
«Про введення воєнного стану в Україні» (Пре-
зидент України, 2022), під час введення вій-
ськового стану відбувається обмеження кон-
ституційних прав, зокрема, права на освіту, 
оскільки складно зберегти життя і здоров’я усіх 
учасників освітнього процесу: учнів, вчителів, 
студентів, викладачів. Під час військових кон-
фліктів навчання, підготовка учнів та майбутніх 
фахівців втрачають свою якість та доступність. 
Освіта надає можливість і здатність тран-
сформувати кожне нове покоління, має дуже 
важливе значення для суспільства, адже фор-
мує майбутніх спеціалістів, які в свою чергу 
перекриватимуть нестачу кадрів. Крім того, 
відсутність навчання в певний віковий період, 
який має назву «Сенситивний», перешкоджає 
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гармонійному розвитку особистості. Тому важ-
ливо, щоб доступ до освіти та її безперервність 
залишалися захищеними під час збройного кон-
флікту. Саме освіта сприяє формуванню у дітей 
здоров’язберігаючої компетентності та нави-
чок самозбереження. Деякі з цих навичок уже 
закладені від народження, адже у світі майже 
немає істот, які ідуть на свідоме самознищення 
(виняток це самознищення для відтворення 
і захисту потомства).

У Державному стандарті (Кабінет Міністрів 
України, 2011) затверджено реалізацію компе-
тентнісного підходу в сучасній освіті: «Компе-
тентність – здатність виконувати різноманітні 
практичні завдання в житті та професійній діяль-
ності на достатньому рівні, що зумовлено пізна-
вальними здібностями та навичками, соціальною 
взаємодією, мотивацією та волею». У школярів 
мають бути сформовані: мовна, інформаційна 
(цифрова), комунікаційна, культурологічна, еко-
логічна, валеологічна (здоров’язбережувальна) 
та інші компетентності. Зупинимось детальніше 
на громадянських компетентностях, зокрема, 
здоров’язбережувальних, що розвивають здат-
ність вести здоровий спосіб життя, дотриму-
ватися безпечної поведінки та надавати першу 
допомогу. В умовах повномасштабного втор-
гнення РФ в Україну формування здоров’язбе-
режувальної компетентності є стратегічним 
напрямом освітньої діяльності. Одним з аспектів 
здоров’язберігаючої компетентності є розвиток 
навичок самозбереження.

Державними органами розроблено ряд нор-
мативних документів, які регламентують орга-
нізацію навчального процесу під час війни 
(МОН України, 2017; Центр цивільного захи-
сту та безпеки життєдіяльності Волинської 
обл., 2022; Відділ охорони праці ВНУ ім. Лесі 
Українки, 2022; Ректор ВНУ ім. Лесі Українки, 
2022). 

Автори статті у (Поліщук, Острей, 2023) 
розглянули фізичні принципи оповіщення 
повітряної тривоги; у (Величко, Острей, 2023) 
військову тематику при викладанні фізики 
та інформатики як спосіб усунення розриву 
між теоретичними та практичними знаннями; 
у (Величко, Острей, 2023) компетентнісні 
задачі на військову тематику.

Метою дослідження є: вивчення фізичних 
принципів військових дій як засобу форму-
вання здоров’язберігаючої компетентності.

Для розкриття мети слід виконати наступні 
завдання:

– розглянути нормативно-правові доку-
менти, що регламентують організацію безпеч-
ного освітнього середовища під час воєнних 
конфліктів;

– описати складові здоров’язберігаючої ком-
петентності;

– надати методичні рекомендації з форму-
вання здоров’язберігаючої компетентності на 
уроках інформатики при розгляді завдань на 
військову тематику;

– надати методичні рекомендації з форму-
вання здоров’язберігаючої компетентності на 
уроках фізики при розв'язуванні задач на вій-
ськову тематику.

Виклад основного матеріалу дослідження. 
Аналіз нормативно-правових документів, 
що регламентують організацію безпечного 
освітнього середовища під час воєнних кон-
фліктів. Україна перебуває в стані збройної 
агресії протягом 10 років, для неперервного 
здобуття освіти розроблено ряд нормативних 
документів. Починаючи з 24.02.2022 під час 
повномасштабного вторгнення РФ в Україну 
освіта трансформувалася. Ще ковідні обме-
ження перевели її в дистанційний формат, 
проте результати та якість такого навчання 
значно погіршилися. У зв’язку з цим, постало 
питання про переведення дітей на змішану 
та очну форму навчання, а держава повинна 
забезпечити збереження життя усіх учасни-
ків освітнього процесу. Тому було розроблено 
ряд нормативних актів, для організації від-
носно безпечного середовища навчання. Сут-
ність і загальний зміст яких, проілюстровано 
на ментальній карті (рис. 1). Відповідаль-
ність за організацію навчання покладається на 
органи місцевого самоврядування та керівни-
ків навчальних закладів, які зобов’язані прове-
сти інструктажі та відповідні навчання з усіма 
учасниками освітнього процесу, формуючи 
здоров’язберігаючу компетенцію дій під час 
військових конфліктів.

Формування здоров’язберігаючої компе-
тентності у школярів. Відповідно до Держав-
ного стандарту, формування здоров’язберіга-
ючої компетентності входить у кожну галузь 
навчання: «Мови і літератури», «Суспіль-
ствознавство», «Мистецтво», «Математика», 
«Природознавство», «Технології», «Здоров’я 
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і фізична культура». Галузь навчання «Здо-
ров’я і фізична культура» є ключовою для роз-
витку здоров’язберігаючої компетентності. 
Основними шкільними предметами з цієї галузі 
є: основи здоров’я (1-9 клас), фізична культура 
(1-11клас), захист Вітчизни (10-11 клас). Але, 
відповідно до навчальних програм цих предме-
тів (МОН України, 2017-2022), навички самоз-
береження під час воєнних дій розглядаються 
лише при вивченні предмету захист Вітчизни 
(10-11 клас). Тому важливо, щоб вчитель кож-
ної навчальної дисципліни при викладанні 
власного предмету приділяв максимальну увагу 
здоров’язберігаючій компетентності, крім без-
печної поведінки на власних уроках, необхідно 
розповідати про безпечну поведінку в сучасних 
реаліях повномасштабного вторгнення.

На ментальній карті (рис. 2) проілюстровано 
складові здоров’язбережувальної компетент-
ності, які візуально продемонструють взаємо-
зв’язок між різними елементами, відображають 
ключові аспекти здорового способу життя та 
стратегії підтримки здоров’я.

Кожен педагог повинен розкривати сутність 
тих чи інших військових явищ у своєму пред-
меті. Вчителі хімії мають розглядати питання 
про хімічну зброю, використання фосфорних 
снарядів і захист від них, оскільки вони набагато 
ширше зможуть пояснити, ніж вчителі інших 
галузей навчання. Вчителі фізики повинні роз-
глядати фізичні принципи повітряної тривоги, 

а також розглядати спеціалізовані задачі на 
військову тематику, використовуючи реальні 
технічні характеристики військових засо-
бів. Вчителі інформатики, вивчаючи роботу 
з програмним забезпеченням як інструменту 
обробки інформації, змістовим навантаженням 
уроку можуть використати військову тематику.

Формування здоров’язберігаючої ком-
петентності на уроках інформатики при 
розгляді завдань на військову тематику. 
Інформатика як навчальна дисципліна фор-
мує інформаційно-комунікаційну техноло-
гічну (ІКТ) компетентність (МОН України, 
2017-2022). Здоров’язберігаюча компетент-
ність розглядається при вивченні тем про пра-
вила поведінки з електронно-цифровими при-
строями. Крім того, використовуючи змістове 
навантаження кожного уроку, можна форму-
вати компетентності інших напрямків.

Теорія алгоритмів розглядається на уроках 
інформатики у 2-3 класі, при чому, якщо в 2-му 
класі розглядається ця тема тільки в розрізі 
поняття алгоритму і алгоритмічних дій, то 
починаючи з 3-го і вище класів пропонують 
написання алгоритмів у програмі Scratch. 
В 2-му класі можна запропонувати учням 
записати алгоритми дій при оголошенні пові-
тряної тривоги та збору тривожної валізи про-
стим словесним способом. При цьому, варто 
пояснити фізичні основи оповщення пові-
тряної тривоги. А вже вивчаючи послідовні 

Рис. 1. Ментальна карта, що ілюструє перелік нормативних документів для організації 
відносно безпечного середовища навчання у ВНУ ім. Лесі Українки
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алгоритми у Scratch можемо проілюструвати 
їх у вигляді програми. Ознайомлюючись з гра-
фічними можливостями Scratch варто проі-
люструвати рух ракет в повітряному просторі 
України (рис. 3). Методом аналогії пояснити 
принципову різницю руху балістичних та кри-
латих ракет (Долотова Д., 2024). Балістична 
ракета рухається як м’яч, кинутий під кутом до 
горизонту, траєкторія руху – парабола, спро-
єктована на горизонтальну поверхню карти 
є прямою лінією.

Принцип руху крилатої ракети ґрунтується 
на аеродинамічному русі – під дією підіймаль-
ної сили крила, вона може подолати більшу 
відстань, ніж балістична, може мати власний 

двигун, що дає можливість їй маневрувати (оги-
нати перешкоди). Примітивною демонстрацією 
руху буде рух паперового літачка. Тобто кри-
лата ракета летить, а балістична падає. Безпі-
лотники (БПЛА) – літальні апарати без екіпажу 
на борту, керовані або людиною, або програмою 
рухаються складними траєкторіями. Приклад 
реалізації програми, створеної учнем 7 класу, 
подано на рисунках 4-5.

Компетентнісні задачі з інформатики на 
військову тематику. Розв’язування компе-
тентнісних задач на військову тематику є засо-
бом зацікавлення учнів різних класів до нав-
чання; формує уміння використовувати набуті 
знання на практиці. Важливо розробити ряд 

а) дата 16.10.2023 [18]

Рис. 3. Приблизні маршрути різних типів ракет та безпілотників

б) дата 24.03.2024 [19]

Рис. 2. Ментальна карта, що ілюструє сутність здоров’язберігаючої компетентності
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актуальних для сьогодення задач, які б погли-
блювали знання з одночасно різних предметів.

Розв’язування компетентнісних задач 
передбачається освітньою програмою “Інфор-
матика” з 7 класу (МОН України, 2017). Такі 
задачі не обмежуються певною предметною 
галуззю (одним предметом), а передбачають 
застосування знань з кількох галузей (Рив-
кінд, 2015). Для розв’язку таких задач необ-
хідне використання кількох інформаційних 
технологій. 

Алгоритм розв’язку задач: 
1. Виконати змістовий аналіз формулювання 

задачі з побудовою словесної інформаційної 
моделі (виділення з умови даних, необхідних 
для розв’язування задачі; вибір способу пред-
ставлення кінцевих результатів). 

2. Знайти необхідні відомості. 
3. Вибрати засоби опрацювання даних. 
4. Опрацювати дані. 
5. Представити результати розв’язування 

задачі.

 

 

 

 
 

 

 

 

 
 Рис. 4. Вигляд сцени навчального 

алгоритмічного середовища Scratch при 
виконанні програми «Імітація траєкторій 
різних типів озброєння, що використовує 

ворог при обстрілі України»

Рис. 5 Фрагмент скрипта програми «Імітація 
траєкторій різних типів озброєння, що 

використовує ворог при обстрілі України», 
створеної в навчальному алгоритмічному 

середовищі Scratch
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Прикладом компетентнісної задачі на вій-
ськову тематику є така задача:

Визначити радіус ураження противника 
ракетними комплексами: ОТРК “Грім-2”, M142 
HIMARS GLSDB та зобразити зони ураження 
по всій лінії фронту. Крім того врахувати, що 
дані ракетні комплекси не повинні розміщува-
тися в зоні ураження ворожої артилерії.

Відповідно до алгоритму:
1. Для розв’язку задачі необхідна інфор-

мація про: технічні характеристики ракетних 
комплексів, що використовуються Україною 
та ворогом, зокрема дальність польоту (висту-
патиме радіусом ураження), актуальну лінію 
фронту. Зображувати зони ураження зручно на 
карті бойових дій ресурсу deepstatemap (табл. 1) 
(DeepStateMAP, 2023).

2. Зобразимо зону ураження ракетних комп-
лексів в графічному редакторі LibreOffice Draw, 
з врахуванням масштабу карти. Результат 
розв’язку задачі подамо у вигляді текстового 
документа, створеного в текстовому редакторі 
LibreOffice Writer з таблицею даних про харак-
теристики ракетних комплексів та вставленим 
зображенням карти зони ураження (рис. 6).

Під час роботи над поданою задачею, варто 
акцентувати увагу на особливостях ракетних 

комплексів українського виробництва. Це 
виступатиме елементами національно-патрі-
отичного виховання з формування почуття 
гордості за виробничі можливості України 
(Ткаченко, 2022): «"Грім-2" мав доволі цікаві 
характеристики – дальність враження опе-
ративно-тактичними ракетами до 280 км, 
а у перспективі й до 500 км … як у російського 
"Іскандер-М". Це означає, що теоретично під 
прицілом тепер не тільки острів Зміїний, але 
й угрупування Чорноморського флоту у м. 
Севастополь».

Наведемо приклади компетентнісних задач, 
які можна запропонувати учням 8-11 класів для 
розв’язування на уроках інформатики, після 
вивчення роботи з відвідним програмним забез-
печенням та теми «Механічний рух» з фізики.

Компетентнісна задача 1.
У мережі Інтернет знайти інформацію про конкретний 
тип ракети (за вказівкою вчителя), які застосовує 
РФ у війні проти України. Створити таблицю в 
табличному редакторі та вносити туди дані про технічні 
характеристики ракет. Визначити дальність польоту 
ракети з місця запуску до цілі, моделюючи рух на мапі 
(DeepStatemap, або Google map). Зробити знімок екрану, 
який потім додати до звіту розв’язаної задачі. Маючи 
дальність та швидкість польоту ракети визначити час 
руху ракети. Усі дані занести в документ текстового 
редактора.

Таблиця 1
Відомості, які необхідні для розв’язування задачі

Характеристики 
озброєння, яке 
використовує 

Україна Росія
ОТРК “Сапсан” 
(“Грім-2”) [23]

M142 HIMARS 
GLSDB[23] 2С-3 “Акація” [24] 2С-5 “Гіацинт-С”[24]

Дальність 500 км 150 км 24 км 33,1 км
Країна-виробник Україна США Росія Росія

Рис. 6. Графічне представлення результату розв’язування задачі

 
Радіуси ураження для ОТРК “Грім-2” Радіуси ураження для M142 HIMARS GLSDB  
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Компетентнісна задача 2.
У мережі Інтернет знайти характеристики про 
російську «аналогов нєт» міжконтинентальну 
балістичну ракету Сармат. В табличному редакторі 
створити таблицю, куди внести дані про технічні 
характеристики цієї ракети. В Google maps виміряти 
дальність польоту ракети з місця запуску (Росія) до 
цілі (США) та зробити знімок екрану (для редагування 
використовувати графічний редактор типу LibreOffice 
Draw). Карту та дані про дальність також занести 
до таблиці. Знаючи дальність та швидкість польоту 
ракети, обчислити час польоту до цілі. Запропонувати 
найбезпечніші способи і місце знешкодження цієї 
ракети після запуску. Усі результати зберегти в 
документ текстового редактора. 

При розв’язувані компетентнісних задач 
на військову тематику використовуються 
знання з різних галузей: фізика (дальність 
польоту = радіусу ураження = переміщенню); 
географія (робота з картами, масштаб); мате-
матика (радіус, масштаб); інформатика (прак-
тичне використання пошукових ресурсів, 
графічного редактора, текстового редактора). 
Крім того, задачі на військову тематику під-
вищують інтерес до навчання через актуалі-
зацію проблем сьогодення, сприяють націо-
нально-патріотичному, морально-етичному 
вихованню через призму вивчення оборон-
но-технічних засобів власного виробництва 
та отриманих через міжнародну підтримку 
нашої держави.

Формування здоров’язберігаючої ком-
петентності на уроках фізики при розв'язу-
ванні задач на військову тематику. Фізичні 
принципи оповіщення повітряної тривоги. 
Повітряна тривога – сигнал оповіщення насе-
лення про загрозу атаки з повітря (Куницька Я., 
2022). Вмикається у разі ризику авіаудару або 
запуску ракет у напрямку населеного пункту 
чи області. Оповіщення повітряної тривоги 

спрацьовує, коли радіолокаційні системи Пові-
тряних сил ЗСУ фіксують переміщення воро-
жих літальних об’єктів у бік території Укра-
їни. За інформацією з радарів визначається 
напрям руху ракети з урахуванням того, що 
вона може змінити свій курс праворуч, ліворуч 
або навіть зникнути з радарів. На підставі цих 
даних у регіонах за траєкторією її польоту вми-
кається сигнал повітряної тривоги. При арти-
лерійському обстрілі, ударах з РСЗВ “Град”, 
“Смерч” сирена не спрацьовує через склад-
ність відстежити запуск таких снарядів. Орі-
єнтовний час, який залежить від місця запуску 
ракети, швидкості її польоту та інших чинни-
ків. На рисунку 7 подано приблизні маршрути 
різних видів зброї, якими обстрілювали Укра-
їну: “Шахеди”, “Балістична” та “Крилата”.

Наголосимо на принциповій різниці цих 
ракет. Балістична ракета відрізняється тим, що 
підіймається високо, а потім за балістичною 
траєкторією падає на ціль. Одна з особливостей 
крилатої ракети – вона може подолати більшу 
відстань, ніж балістична, тобто одна летить, 
а інша падає. 

Розглянемо фізичні властивості руху 
ворожих ракет та дослідження конкретних 
дій учнів на сигнал оповіщення повітряної 
тривоги.

Визначимо час руху ворожої ракети від 
моменту запуску та час, за який має пересічна 
людина щоб дістатися укриття. Ця задача дає 
учням можливість дізнатися, які типи ракет 
використовує РФ проти України та показує 
важливість негайного реагування на сигнал 
повітряної тривоги задля збереження власного 
життя та здоров’я.

Таблиця 2
Приклад створеної таблиці до запропонованих компетентнісних задач

С−300 Кинджал Х−101 Калібр Х−22 Сармат
Максимальна 
швидкість, км/год 4 680 14 688 900 864 4000 Сер. 18 000 – 25 200

Максимальна 
дальність, км 300

Міг−31К 
(2000)

Ту−22М3 
(˃3000)

5 500 2 600 600 США – 16 000
Європа – 10 000

Тип Балістика Балістика Крилата 
ракета

Крилата 
ракета

Крилата 
ракета

Міжконтинентальна 
ракета
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З інформаційних джерел відомо, що літак на борту 
якого крилата ракета Х−22 злітає з аеродрому «Халіно», 
також відомо, що після 2 хвилин як злетів літак він 
запустив одну ракету на Житомир. Швидкість X−22 – 
4 265 км/год [26], відстань від місця запуску до цілі – 
542 км [22]. Знайти час польоту ракети до цілі t1  та час, 
який має пересічна людина, щоб добратися в укриття 
t2 . Вважати, що тривога оголошується відразу після 
зльоту літака з ракетами на борту, траєкторія ракети 
пряма.
v  = 4 265 км/год
S = 542 км
t  = 2 хв

t1  – ?
t2  – ?

Відомо, що тривога оголошується 
відразу після зльоту літака з 
ракетами Х−22 на борту. Також 
відомо проміжок часу, через 
який було запущено одну ракету. 
За даними про відстань до цілі 
та швидкістю польоту ракети 
знайдемо час руху ракети.

t
S

v1 � � �
542

4265
0,13 год�

Визначимо час руху в хвилинах.
0,13 год 60 хв=7,8 хв   *
Знайдемо час, необхідний для 
пересічної людини, щоб добратися 
в укриття.
t2 1 2=t +t=7,8 9,8 хв� � �

Дана задача розглядає лише один з бага-
тьох типів ракет, які застосовує РФ у збройній 
агресії проти України. Як приклад навчального 
проєкту з фізики, можна запропонувати дітям 
знайти технічні характеристики інших типів 
ракет, зобразити на карті приблизний маршрут 
їх руху та самостійно визначити час прильоту 
ракети з відповідного місця і час, який потрібен 
для того, щоб дістатися до укриття. Також варто 
розглянути практичну задачу: разом з усім кла-
сом заміряти час та визначити швидкість руху 
в укриття у разі повітряної тривоги. Проаналі-
зувавши отриманні результати, визначити чи 
достатньо часу для того, щоб безпечно діста-
тися укриття при обстрілах різними типами 

ракет. Пояснити фізичні принципи оповіщення 
тривоги та обговорити алгоритм дій в конкрет-
ній ситуації військової загрози. Наголосити на 
важливості реагування на сигнал повітряної 
тривоги. 

З інформаційних джерел [27] відомо, що Сармат – 
російський стратегічний ракетний комплекс 
п’ятого покоління шахтного базування, з важкою 
багатоступеневою рідинною міжконтинентальною 
балістичною ракетою (МБР). Швидкість – 25 000 км/год 
[13], відстань від місця запуску до цілі – 15 134 км. 
Проаналізувати технічні дані: довжина “Балістичної” 
ракети Сармат становить 35 м, стартова маса – 208 т, 
маса закидання – близько 10 т, дальність польоту 
ракети – 16 тис. км. За даними побудувати таблицю в 
текстовому редакторі, а також зобразити приблизний рух 
ракети на карті Google Maps, враховуючи дію магнітних 
полів Землі. Розрахувати швидкість прильоту снаряду t  
і площу території S1 , яка буде уражена під час та після 
авіаудару, вважати, що на 1 кг тротилу радіус ураження 
2,7 м [28].
v  = 25 000 км/год
 = 15 134 км
π  = 3,14

t1  − ?
s1  − ?

Знаючи швидкість та відстань від 
місця запуску до точки прильоту 
визначимо час за який ракета 
досягне цілі.

t
v

= = =
 15134

25000
0 6, �год

Переведемо години в хвилини
t t хв1 60 0 6 60 36� � � � �, �
Визначимо площу ураження 
1 кілограму тротилу.
s r м� � � �� 2 2 23 14 2 7 4 8, , . �
Знаючи площу ураження 
1 кілограму тротилу визначимо 
площу ураження ракети Сармат.
1 1000� �т кг=
10 10 1000 10 103� � � � � �т т кг кг= =· ·
s м1

3 210 10 4 8 48000� � � �, � �

Змістовне наповнення уроків фізики зада-
чами на військову тематику сприяє формуванню 
здоров’язберігаючої компетентності у школярів.

Рис. 7. Приблизні маршрути різних видів зброї, якими обстрілювали Україну, згідно з даними [18]
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Висновки і перспективи подальших 
досліджень. Під час збройної агресії держава 
повинна переглянути принцип формування 
здоров’язберігаючих компетентностей у дітей. 
Необхідно приділяти більше уваги поясненню 
школярам правил збереження життя під час 
збройних конфліктів. Оскільки щотижневі 
виховні години не дозволяють приділити 
достатньо уваги питанню поведінки під час вій-
ськових дій, тому кожен педагог повинен роз-
кривати сутність тих чи інших військових явищ 
у своєму предметі. 

Компетентністний підхід в освіті сприяє 
формуванню конкретних навичок та здібностей 
учнів і розвиває їхню самостійність, критичне 
мислення та здатність до розв’язання конкретних 
життєвих проблем, таких як збереження влас-
ного життя та здоров’я під час військових дій.

Інформатика має широкі можливості для 
формування здоров’язберігаючої компетент-
ності уже в молодших школярів. Підібрано ряд 
змістових завдань на військову тематику, які 

використовуються при вивченні різних тем: 
текстовий редактор, редактор презентацій, таб-
личний редактор, бази даних. Таким чином, 
через змістове навантаження можна розвинути 
не лише ІКТ навички, а також здоров’язберіга-
ючі компетентності. У сучасному викладанні 
варто пояснювати учням дані речі як життєво 
необхідні знання.

Уроки фізики сприяють формуванню здо-
ров’язберігаючої компетентності, оскільки 
дають можливість пояснити фізичну суть вій-
ськового явища: оповіщення повітряної три-
воги, ракетних та артилерійських обстрілів, 
небезпеки від безпілотних літальних апаратів 
тощо. Отже, вивчення фізичних принципів вій-
ськових дій є змістовним навантаженням уро-
ків фізики. 

Лише спільними зусиллями усіх учасників 
освітнього процесу можна комплексно сформу-
вати здоров’язберігаючу компетентність і роз-
винути навички самозбереження під час вій-
ськового стану.

Рис. 8. Маршрут ракети Сармат до США у разі запуску

Таблиця 3
Приклад створеної таблиці до запропонованої задачі

Маса Швидкість Дальність Довжина
Сармат 280 т 25 000 км/год 16 000 тис. км 35 м
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ВЛАСТИВОСТІ ПЕРСПЕКТИВНИХ КОМПОЗИТІВ  
ДЛЯ ОПТОЕЛЕКТРОННОЇ ТЕХНІКИ

Мета роботи провести аналіз властивостей перспективних композитів з шаруватою структурою для опто-
електронної техніки. Визначити особливості змін параметрів при зміні компонентів. 

Оцінено ширину забороненої зони. Установлено залежність зміни ширини забороненої зони від температури 
й компонентного вмісту досліджуваних сполук. На основі аналізу частотної залежності коефіцієнта поглинан-
ня та фотопровідності запропоновано модель оптичних переходів, яка пояснює зв’язок домішкових максимумів 
спектрів фотопровідності із відповідними структурними дефектами.

Проаналізовано залежність ширини енергетичних щілин для прямого (H) і непрямого (Z) мінімумів зони про-
відності від вмісту E f xg � � �  SiSe2, GeSe2. Схематично пкзано енергетична зонна структура Tl1-xIn1-x(Si, Ge)xSe2.

Отже, напівпровідникові кристали твердих розчинів ТlInSe2–DIVSe2 (D
IV – Si, Ge), ширина забороненої зони 

яких при кімнатній температурі 1,12 ÷ 1,69 еВ, є перспективними в якості функціональних матеріалів сучас-
ної оптоелектронної техніки, для застосування у фотоніці та фотовольтаїці. Зміна фізичних властивостей 
від молярного вмісту компонент x, пов’язаних з перебудовою зонної структури, значно розширює функціональні 
можливості кристалічних сполуках ТlInSe2–DIVSe2 (D

IV – Si, Ge).
В статті встановлено при температурі Т = 300 К основні фотонні параметри кристалів твердих розчинів 

ТlInSe2–DIVSe2 від молярного вмісту SiSe2, GeSe2, в якості використання як функціональних матеріалів для оптое-
лектронних пристроїв. Тому маючи добре налагодженні технології одержання кристалічних сполук можна одер-
жувати багатофункціональні матеріали для оптоелектронних пристроїв. Зміною молярного вмісту компонент 
x можна прогнозовано змінювати механізми міжзонних переходів напівпровідників, що розширює практичне 
використання матеріалу для світло- чи фотопристроїв.

Ключові слова: напівпровідник, германій, кремній, багатокомпонентні сполуки, ширина забороненої зони. 
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PROPERTIES OF PROMISING PROSPECTIVE COMPOSITES  
FOR OPTOELECTRONIC

The purpose of the work is to analyze the properties of promising composites with a layered structure for optoelectronic 
technology. Determine the features of parameter changes when changing components.

The width of the forbidden band is estimated. The dependence of the band gap change on temperature and the component 
content of the studied compounds was established. Based on the analysis of the frequency dependence of the absorption 
coefficient and photoconductivity, a model of optical transitions is proposed, which explains the connection of the home 
maxima of the photoconductivity spectra with the corresponding structural defects.

The dependence of the width of the energy gaps for the direct (H) and indirect (Z) minima of the conduction band on 
the content of SiSe2, GeSe2 was analyzed. The energy band structure of Tl1-xIn1-x(Si, Ge)xSe2 was schematically plotted.

Therefore, semiconductor crystals of TlInSe2–DIVSe2 (DIV–Si, Ge) solid solutions, whose band gap at room 
temperature is 1.12–1.69 eV, are promising as functional materials of modern optoelectronic technology, for use in 
photonics and photovoltaics. The change in physical properties from the molar content of components x, associated 
with the rearrangement of the band structure, significantly expands the functionality of crystalline compounds 
TlInSe2–DIVSe2 (D

IV – Si, Ge).
In the article, the basic photonic parameters of TlInSe2–DIVSe2 solid solution crystals from the molar content of SiSe2, 

GeSe2, as functional materials for optoelectronic devices, were established at a temperature of Т = 300 K. Therefore, having 
well-established technologies for obtaining crystalline compounds, it is possible to obtain multifunctional materials for 
optoelectronic devices. By changing the molar content of components x, it is possible to predictably change the mechanisms 
of interband transitions of semiconductors, which expands the practical use of the material for light or photo devices.

Key words: semiconductor, germanium, silicon, multicomponent compounds, band gap width.

Актуальність дослідження. Визначення 
можливостей застосування нових напівпро-
відників матеріалів у фізиці напівпровідників 
вимагає зростання та дослідження фізичних 
властивостей матеріалів. Деякі подвійні та 

трьохкомпонентні напівпровідники з шарува-
тою кристалічною структурою, такі як халь-
когеніди III групи (InSe, GaSe, GaTe, TlInSe2, 
TlInS2, TlGaSe2 тощо) є ретельно досліджено 
і вже доведено їх застосовність у фізиці 
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твердого тіла, наприклад, для оптоелектронних 
пристроїв (Kerimova, 2000). 

Однак інтерес як науковців, так і практи-
ків до таких напівпровідників зростає з кож-
ним роком. Тому розширення класу шарува-
тих напівпровідників, зокрема типу AIIIВIIIСVI, 
таких як TlInSe2, отримання високоякісних 
кристалів і подальше дослідження їх комплексу 
фізичних властивостей є актуальними завдан-
нями у сучасній фізиці твердого тіла. Один із 
методів модифікації їх фізичних властивостей 
є отримання твердих розчинів цих напівпро-
відників.

Експериментальні дослідження, проведені 
на TlGaSe2 і TlInSe2 демонструють, що дослі-
дження фізичні властивості системи ТlInSe2–
DIVSe2 є досить перспективними з огляду на 
створення нових матеріалів для оптичних при-
ладів видимого діапазону (Orudzhev, 2003).

Сполуки напівпровідників типу AIIIBIIIC2
VI 

мають властивості, які є привабливими для вико-
ристання в різних оптоелектронних пристроях 
через їхню технологічну перевагу. Кристали 
з цієї групи є доступними на ринку і використо-
вуються в виробництві пристроїв нелінійної 
оптики та сонячних елементів. Наприклад, 
кристали TlInSe2 мають властивості, які забез-
печують високу чутливість до ближнього інф-
рачервоного випромінювання та стійкість до 
радіації. Ці характеристики роблять їх перспек-
тивними для створення детекторів і приймачів 
випромінювання, а також для функціональних 
пристроїв, що можуть керуватися електрич-
ним полем навіть в умовах високої радіаційної 
активності (Kerimova, 2000).

Мета дослідження. Дослідження зміни 
фізичних властивостей від молярного вмісту 
перспективних композитів для оптоелектро-
нної техніки.

Викладення основного матеріалу. 
Оптичні вимірювання є найважливішими 
методами для визначення зонної структури 
напівпровідників. Один з основних методів 
дослідження дефектного стану напівпровід-
ника – це вивчення енергетичної залежності 
коефіцієнта поглинання світла. Електронні 
переходи, ініційовані фотонами, можуть від-
буватися між різними зонами, що призводить 
до визначення енергії забороненої зони, або 
в межах однієї зони, що відображає погли-
нання на вільних носіях. Оптичні вимірювання 

також можуть використовуватися для аналізу 
коливань решітки, таких як фонони.

Для держання інформації про структуру 
енергетичних досліджують спектри поглинання 
світла напівпровідником. Як наслідок особли-
востей напівпровідники прийнято поділяти 
на прямозонні та непрямозонні. Фотон може 
поглинутись у результаті переходу електрона 
з заповненого стану валентної зони в вільний 
стан зони провідності. Цей процес є основним 
у фотодетекторах або сонячних батареях. 
У світлодіодах цей процес є зворотнім. Для 
фотонів, які поглинаються або випроміню-
ються, загальна теорія для оптичних переходів 
між валентною і зоною провідності заснована 
на так званому правилі 



k -відбору (
 

k k1 2= ). 
Згідно з (Davydyuk, 2013), для криста-

лів Tl1-xIn1-xD
IV

xSe2 (DIV – Si, Ge) залежності 
� �� � �f h  мають складний характер. Також 
із зменшенням вмісту х (зменшенням умісту 
DIVSe2 (D

IV – Si, Ge)) край смуги фундаменталь-
ного поглинання зміщується в область менших 
енергій. Відповідальні за зміщення два процеси 
(Davydyuk, 2013; Mozolyuk, 2011) – статичне 
заміщення атомів індію атомами кремнію (чи 
германію, олова) і збільшення концентрації 
вакансій талію VTl . Саме ці процеси є доміну-
ючими в зміні ширини забороненої зони (Tauc, 
1966). Внаслідок заміщення атомів індію (In+3) 
атомами DIV (DIV – Si+4, Ge+4) утворюються 
донорні центри. У результаті утворення пози-
тивно заряджених іонів (донорів) та негативно 
заряджених іонів (VTl  − акцепторів) зростає 
енергія іонного зв’язку між ними. Збільшення 
енергії зв’язку між атомами кристала веде до 
зростання Eg  і зменшення міжатомної відстані, 
а отже, об’єму елементарної комірки сплавів 
(Mozolyuk, 2011).

Для оцінення величини оптичної ширини 
забороненої зони було використано метод 
Тауца (Piasecki, 2016). Аналіз спектрів погли-
нання при Т = 300 К показав, що у різних 
енергетичних діапазонах експериментальні 
залежності � �� � �f h  в усіх твердих розчи-
нах спрямлюються в координатах � �h� �1 2/  та 
� �h� �2 . Це свідчить про реалізацію в даних 

твердих розчинах одночасно як непрямих, так 
і прямих дозволених переходів (Myronchuk, 
2014; Zamurueva, 2014).

За оптичними вимірюваннями встанов-
лено залежності значень величин енергетичної 
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щілини від молярного вмісту x компонент SiSe2, 
GeSe2 для кристалічних сполук Tl1-xIn1-xSixSe2, 
Tl1-xIn1-xGexSe2 (x ≤ 0,2). На рис. 1 зображені для 
залежності енергетичної щілини від молярної 
частки x.

Для 0 ≤ x < 0,1 усі досліджувані напівпро-
відники є прямозонними. При x ≥ 0,1 непрямо-
зонні, Eg  збільшується наступним чином:

Від Eg при x до Eg при x Для матеріалів

1,53 0,1 1,73 0,2 Tl1-xIn1-xSixSe2

1,56 0,1 1,58 0,2 Tl1-xIn1-xGexSe2

На рисунку 2 показані відповідні діаграми 
енергії-імпульсу для досліджуваних сполук 
в залежності від вмісту. Зазначено, що зона про-
відності має два мінімуми: один вздовж H-осі, 
який є прямим мінімумом, та інший вздовж 
Z-осі, який є непрямим мінімумом (Zamurueva, 
2014). Така структура енергетичної зони не 
суперечить вказаним джерелам. Електрони 
в прямому мінімумі зони провідності та дірки 
в максимумі валентної зони мають однакові 
імпульси, в той час як електрони в непрямому 
мінімумі мають інший імпульс. Для прямо-
зонних напівпровідників, таких як TlInSe2, 
Tl1-xIn1-xSixSe2, Tl1-xIn1-xGexSe2 (x < 0,1), імпульс 
при міжзонних переходах зберігається, тому ці 
переходи характеризуються високим степенем 

ймовірності. У прямозонних матеріалах процес 
випромінювальної рекомбінації є домінуючим. 
У той час для Tl1-xIn1-xSixSe2, Tl1-xIn1-xGexSe2 при 
x ≥ 0,1, у яких заборонена зона непряма, ймо-
вірність міжзонних переходів надзвичайно 
мала, оскільки в цьому випадку для збере-
ження імпульсу при переході необхідна участь 
фононів або інших факторів розсіювання. Тому 
для підсилення випромінювальних переходів 
у непрямозонних напівпровідниках спеціально 
створюють рекомбінаційні центри.

Як показано на рис. 1, кристалічні сполуки 
Tl1-xIn1-xSixSe2, Tl1-xIn1-xGexSe2 (x ≤ 0,2) охоплюють 
широкий спектр від інфрачервоного до початку 
видимого спектра (1,07 ÷ 0,72 мкм). Прямий 
і непрямий переходи в забороненій зоні відбува-
ються приблизно при 1,40-1,45 еВ (SiSe2, GeSe2), 
а ефективність для генерації довжин хвиль при 
непрямій забороненій зоні дуже мала.

Ефективні центри випромінювальної реком-
бінації можуть бути створені шляхом введення 
спеціальних домішок. Введені у напівпровідник 
атоми вуглецю, заміщують деякі атоми Si, Ge 
у вузлах кристалічної решітки. Вуглець і крем-
ній обидва елементи IV групи в таблиці Мен-
делєєва і мають однакову зовнішню електронну 
структуру, а структури їх внутрішніх оболо-
нок суттєво відрізняються. Ця різниця призво-
дить до виникнення поблизу зони провідності 

Рис. 1. Зміна Eg  прямих (H) і непрямих переходах зони провідності зі зміною вмісту  
(а) SiSe2, (б) GeSe2 при T=300ºC
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електронного рівня пастки. Створений таким 
чином рекомбінаційний центр називається 
ізоелектронним центром. Можливий і інший 
тип ізоелектронного центра для SiSe2, GeSe2. 
У нормальному стані ізоелектронні центри 
нейтральні. Інжектований електрон спочатку 
захоплюється на центр, а потім негативно заря-
джений центр захоплює дірку з валентної зони 
для формування зв’язаного екситону. Подальша 
анігіляція цієї електронно-діркової пари поро-
джує фотон з енергією, яка приблизно дорівнює 
різниці між шириною забороненої зони і енер-
гією зв’язку центра. Така система і такий про-
цес показані на E k−  діаграмі (рис. 3а). Так як 
захоплений електрон сильно локалізований на 
центрі, його імпульс розсіюється. Таким чином 
забезпечується перетворення квазіімпульсу (не 
порушується закон збереження імпульсу), внас-
лідок чого ймовірність прямого переходу сут-
тєво зростає. У непрямозонних матеріалах опи-
саний механізм випромінювальної рекомбінації 
є переважаючим.

На рис. 3б показана залежність квантової 
ефективності від вмісту сполуки Tl1-xIn1-x(Si, Ge)x 
Se2 � � � �f x  з і без ізоелектронної домішки. 
Ефективність без домішки різко падає в діапа-
зоні вмісту 0,06 < x < 0,09 через близький пря-
мий-непрямий Eg  перехід. Ефективність 
з ізоелектронною домішкою значно більша при  

x > 0,1, але все ж продовжує зменшуватись зі 
збільшенням значення x, це відбувається через 
різницю в імпульсі між прямою і непрямою 
забороненими зонами (рис. 2).

Фотодетектори відіграють важливу роль 
в оптико-волоконних системах зв’язку ближ-
нього ІЧ-діапазону (0,8 ÷ 1,6 мкм). Вони детек-
тують оптичні сигнали, тобто перетворюють 
зміни оптичного випромінювання в електричні 
коливання. Фотодетектори повинні задоволь-
няти жорсткі вимоги, такі як, висока чутливість 
для робочих довжин хвиль, висока швидкість 
фотовідгуку (швидкодія) і мінімальний шум.

Коли падаюче світло потрапляє на поверхню 
фотопровідника, носії генеруються внаслідок 
збудження або зона-зонних переходів (власне 
збудження), або переходів між енергетичними 
рівнями в забороненій зоні (домішкове збу-
дження), що призводить до збільшення провід-
ності � �i d�  ( σd  – темнова провідність). Про-
відність власного фотопровідника визначається 
� � �� �� �q n pn p  і збільшується при освітленні, 
в основному, за рахунок збільшення кількості 
носіїв. Довгохвильова границя визначається 

� � �
hc

E E� �
1 24,

( )eB
мкм, де ∆E  – ширина заборо-

неної зони. Оскільки енергія фотона h E� � �   
теж може викликати збудження, то λ  – це мак-
симальна довжина хвилі для детектування. 

Рис. 2. Енергетична зонна структура при T=300ºC (а) Tl1-xIn1-xSixSe2, (б) Tl1-xIn1-xGexSe2
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Падаюче випромінювання коротших дов-
жин хвиль, поглинається напівпровідником 
і генеруються електронно-діркові пари. Для 
домішкового фотопровідника фотозбудження 
відбувається між краєм зони і домішковим 
енергетичним рівнем.

Кристали Tl1-xIn1-xD
IV

xSe2 (DIV – Si, Ge) – 
фоточутливі матеріали (Zamurueva, 2014). Але 
зміна опору відбувається по різному при кім-
натній температурі в діапазоні довжин хвиль 
� �0,4 ÷ 1,4 мкм (рис. 4).

Для TlInSe2 максимум фотопровідності зна-
ходиться при � �0,9 мкм, а ширина забороне-
ної зони становить 1,12 еВ (Hanias, 1989). При 
додаванні DIV

xSe2 (DIV – Si, Ge) та зростанні 
їх молярного вмісту максимум фотопровід-
ності зміщується у короткохвильову область. 
При температурі 300 К для Tl1-xIn1-xSixSe2  
� �0,91 і 0,81 мкм (рис. 4а, криві 1/ і 1//). Енергії 
даних переходів оцінювалися по довгохвильо-
вому краю фотопровідності і виявилися ≈ 1,26 
і 1,42 еВ. Таким переходам можуть відповідати 
непрямi переходи електронів із валентної зони 
в долини зони провідності (з випромінюванням 
фононів) (рис. 2а). Для Tl1-xIn1-xGexSe2 � �1,03 
і 0,95 мкм (рис. 4а, криві 2/ і 2//), а відповідно 
E ≈ 1,15 і 1,17 еВ.

При температурі 300 К максимуми фотопро-
відності для усіх сполук знаходяться в області 
фундаментальних переходів або близької до 
неї. Від молярного вмісту та типу додаючої 
компоненти змінюються довгохвильова гра-
ниця фотопровідності � � � �f x  (рис. 5а) і фото-
чутливість � �i d f x� � �  (рис. 5б). Довгохви-
льова границя фотопровідності змінюється від  
� �1,12 мкм до � �0,87 мкм для SiSe2, 
� �1,06 мкм для GeSe2. Фоточутливість 
� �i d f x� � �  кристалічних сполук Tl1-xIn1-xSixSe2,  
Tl1-xIn1-xGexSe2 (x ≤ 0,2) зменшується. 

Висновки. Напівпровідникові кристали твер-
дих розчинів ТlInSe2–DIVSe2 (D

IV – Si, Ge), пер-
спективні матеріали сучасної оптоелектронної 
техніки, для застосування у фотоніці та фото-
вольтаїці. Оцінена ширина забороненої зони 
складає 1,12 та 1,69 еВ. Зміна фізичних характе-
ристик від молярного вмісту компоненту x, що 
пов'язана зі зміною зонної структури, істотно 
розширює функціональні можливості криста-
лічних сполук ТlInSe2–DIVSe2 (D

IV – Si, Ge).
Встановлено при Т = 300 К основні фотонні 

параметри кристалів твердих розчинів ТlInSe2–
DIVSe2 (DIV – Si, Ge) від молярного вмісту 
SiSe2, GeSe2, в якості використання як функ-
ціональних матеріалів для оптоелектронних 

Рис. 3. (а) випромінювальна рекомбінація через ізоелектронну пастку в непрямозонному 
матеріалі, (б) залежність квантової ефективності від вмісту сполуки � � � �f x   

при 1 – відсутності, 2 – наявності ізоелектронної домішки
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пристроїв. Тому, маючи добре налагодженні 
технології одержання кристалічних сполуках  
Tl1-xIn1-xD

IV
xSe2 (D

IV – Si, Ge), можна одержувати 
багатофункціональні матеріали для оптоелек-
тронних пристроїв. Шляхом зміни молярного 

Рис. 4. Спектральний розподіл фотопровідності � � �max � � �f  для Tl1-xIn1-xD
IV

xSe2 (D
IV – Si, Ge)

Рис. 5. Залежність від молярного вмісту SiSe2, GeSe2 для сполук Tl1-xIn1-xD
IV

xSe2 (D
IV – Si, Ge)  

при Т = 300 К (а) довгохвильової границі фотопровідності � � � �f x ,  
(б) максимуму фоточутливості � �i d f x� � �

вмісту компонентів x можна передбачити, 
як зміниться механізм міжзонних переходів 
у напівпровідниках, що розширює можливості 
практичного використання цього матеріалу для 
світлочутливих або фотопристроїв.
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ЗАГАЛЬНА ХАРАКТЕРИСТИКА ХАЛЬКОГЕНІДНИХ НАПІВПРОВІДНИКІВ 
ТА ЇХ ЗАСТОСУВАННЯ (ОГЛЯД)

Халькогенідні напівпровідники (ХН) на сьогодні знаходять широке використання у сучасних пристроях мікро 
і наноелектроніки, що обумовлено їхніми унікальними фізико-хімічними властивостями. На сьогодні зібрано 
величезну кількість експериментальних даних про властивості таких напівпровідників, проте багато фундамен-
тальних проблем ще не вирішено. Тому актуальним завданням на сьогодні є систематизувати наукову інформа-
цію про ці матеріали, що дозволить розробляти нові концепції та ідеї стосовно поведінки ХН та їх практичного 
використання.

У даній роботі розглядається загальна характеристика халькогенідних напівпровідників. Зокрема, акцен-
товано увагу на особливостях синтезу ХН як у кристалічному, так і в склоподібному станах. Такі матеріали 
можуть бути леговані рідкісноземельними металами (РЗМ): Er, Nd, Pr, Eu, Yb, тощо. Це розширює область їх 
практичного використання в оптоелектронній і лазерній техніці. 



26 27

Фізика та освітні технології, Вип. 1, 2024

Особливе місце займають халькогенідні склоподібні напівпровідники (ХСН), які характеризуються високою 
прозорістю в інфрачервоній ділянці спектру, високим показником заломлення, хімічною стійкістю, високою 
оптичною нелінійністю, що призвело до широкого їх використання в медицині, військовій техніці, космічній галу-
зі та телекомунікаціях. При цьому найбільш стабільними ХСН є бінарні стекла, в склоутворюючу матрицю яких 
можна вбудувати велику різноманітність атомів, отримавши при цьому широкий композиційний діапазон сполук 
з різними енергіями забороненої зони і, відповідно, різними фізичними властивостями.

Важливий напрямок розробки високочистих халькогенідних стекол пов'язано з використанням їх як матриці 
для рідкісноземельних елементів з метою створення твердотільних джерел випромінювання, волоконно-оптич-
них лазерів та підсилювачів випромінювання середнього ІЧ-діапазонів. Обмежуючим фактором для практичного 
використання таких матеріалів є необхідність їх синтезу з високою хімічною і фізичною чистотою, з низькою 
концентрацією або відсутністю гідроксильних, оксидних і вуглеводних груп. 

Ключові слова: халькогенідний напівпровідник, сірка, селен, телур, домішкові смуги поглинання.
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THE MAIN CHARACTERISTIC OF CHALCOGENIDE CONDUCTORS  
AND THEIR APPLICATIONS (REVIEW)

Chalcogenide semiconductors (CHS) are currently widely used in modern micro and nanoelectronics devices due 
to their unique physicochemical properties. To date, a huge amount of experimental data on the properties of such 
semiconductors has been collected, but many fundamental problems have not yet been solved. Therefore, an urgent task 
today is to systematize scientific information about these materials, which will allow to develop new concepts and ideas 
regarding the behavior of HN and their practical use.

This work considers the general characteristics of chalcogenide semiconductors. In particular, attention is focused 
on the peculiarities of the synthesis of CHN in both crystalline and glassy states. Such materials can be alloyed with 
rare earth metals (REM): Er, Nd, Pr, Eu, Yb, etc. This expands the field of their practical use in optoelectronic and laser 
technology.

A special place is occupied by chalcogenide glass-like semiconductors (CSN), which are characterized by high 
transparency in the infrared region of the spectrum, high refractive index, chemical stability, high optical nonlinearity, 
which has led to their wide use in medicine, military equipment, the space industry, and telecommunications. At the same 
time, the most stable CCHs are binary glasses, in the glass-forming matrix of which a large variety of atoms can be 
incorporated, thus obtaining a wide compositional range of compounds with different band gap energies and, accordingly, 
different physical properties.

An important direction in the development of high-purity chalcogenide glasses is related to their use as a matrix 
for rare-earth elements in order to create solid-state radiation sources, fiber-optic lasers and amplifiers of radiation 
in the mid-IR ranges. A limiting factor for the practical use of such materials is the need for their synthesis with high 
chemical and physical purity, with a low concentration or absence of hydroxyl, oxide and carbohydrate groups.

Key words: chalcogenide semiconductor, sulfur, selenium, tellurium, impurity absorption bands.

Назва халькогенід походить від грецького 
слова «chalcos», що означає руда та «gen» – 
походження. До халькогенідів відносять еле-
менти шостої групи періодичної таблиці: 
сірка (S), селен (Se), телур (Te). Вони існу-
ють в природі у вигляді мінералів та можуть 
бути синтезовані в наукових лабораторіях. 
Найбільш відомий халькогенідний мінерал 
FeS2 – пірит, сульфід заліза, рідше зустріча-
ється в природніх умовах AuTe2 – калаверит, 
дителурид золота. 

В лабораторіях халькогенідні напівпровід-
ники утворюють додаванням до халькогенідів 
таких елементів, як Ge, Ga, As, In, Zn, La, Sb Si 
та ін. Вони характеризуються низькою енергією 
фононів [1, 2] і, як правило, є прозорими у види-
мому та інфрачервоному спектральних діапазо-
нах. Халькогенідні кристали та стекла можуть 
бути леговані рідкісноземельними металами 
(РЗМ) [3, 4]: Er, Nd, Pr, Eu, Yb, тощо. Оптичне 
волокно виготовлене із халькогенідного скла 
пропускає світло в ІЧ діапазоні спектру, тому 
його застосовують в медицині, військовій тех-
ніці, космічній галузі та телекомунікаціях [5, 6].

Бінарні халькогенідні стекла (наприклад 
GeS2, GeSe2, As2S3, As2Se3 та As2Te3) є найбільш 
стабільними і згідно структурної моделі вважа-
ються подібними до аморфного SiO2. При заміні 
халькогена S → Se → Te відбувається змен-
шення енергії забороненої зони і, відповідно, 

змінюється колір халькогенідного скла/кри-
сталу від жовтого (в германієвих) та від черво-
ного (в арсеновмісних) до сірого (рис. 1, 2).

В склоутворюючу матрицю бінарних стекол 
можна вбудувати велику різноманітність атомів, 
отримавши при цьому широкий композиційний 
діапазон сполук. Крім того, халькогеніди дея-
ких елементів не є добрими склоутворювачами 
(наприклад сульфід галію), але легко зв’язу-
ються із сульфідами германію, натрію або лан-
тану, утворюючи стекла [7, 8]. Модифікований 
домішками важких металів дисульфід германію 
можна отримати у склоподібному стані лише за 
технологією швидкого гартування [9].

Характерні властивості халькогенідних 
матеріалів описав С. Р. Еліот [14] і класифі-
кував їх за типом атомів, з якими вони зв’язу-
ються, утворюючи при цьому аморфні системи. 
У таблиці 1 халькогеніди згруповано згідно 
з компонентним складом.

Прикладом відомого бінарного халькоге-
ніду є трисульфід миш’яку, який переважно 
існує у скляній фазі. Навпаки, сполуки на 
основі більш важких халькогенідів, наприклад, 
на основі телуру, легко кристалізуються,тому 
їх важко отримати в склоподібному стані без 
кристалічних включень.

Для застосування кристалічних та склопо-
дібних халькогенідів у ролі активних/пасив-
них середовищ у лазерній техніці, оптичних 
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підсилювачах, оптоволокні і т.п., необхідна 
висока їх чистота, а також низькі енергетичні 
втрати в широкому спектральному діапазоні. 
З огляду на вказані вимоги щодо оптичних 
властивостей халькогенідних напівпровідників, 
встановлено, що в матеріалах легованих РЗМ 
виникають домішкові смуги поглинання, які 
пов’язують з гідроксильною групою OH- [15]. 
Остання виникає в склоутворюючій матриці 
з водяної пари внаслідок існування неконтро-
льованих домішок у вихідних хімічних еле-
ментах та недосконалості технології синтезу 
сплаву. Наявність гідроксильної групи призво-
дить до утворення зв’язків із іонами основної 
речовини, що негативно впливає на радіаційні 
властивості кристала / скла. У таблиці 2 подано 
перелік максимумів смуг поглинання, які при-
зводять до енергетичних втрат при проходженні 

через них випромінювання та відповідні їм 
структурні групи.

Висновки. Халькогенідні напівпровідники 
широко використовують в оптичних приладах, 
які працюють у видимому та інфрачервоному 
спектральних діапазонах. Їх можна використо-
вувати як пасивні оптичні фільтри (ZnS, ZnSe, 
As2S3), фотоприймачі (PbS, PbSe, GdTe), а також 
при легуванні рідкісноземельними металами як 
оптичні підсилювачі та перетворювачі світла 
із інфрачервоного спектрального діапазону 
у видимий. Для ефективної та довготривалої 
роботи електронних та оптичних пристроїв на 
основі халкогенідів, надзвичайно важливим 
є очищення вихідних компонентів та дотри-
мання всіх технологічних процесів при синтезі 
халькогенідних стекол та вирощуванні моно-
кристалів.

 
Рис. 1. Фото арсеновмісних халькогенідних стекол [10]

Рис. 2. Фото германієвих халькогенідних кристалів

   
GeS2 [11] GeSe2 [12] GeTe2 [13] 

 

Таблиця 1
Групи аморфних халькогенідних систем [19]
Група Приклади халькогенідів

Чисті халькогеніди S, Se, Te, SxSe1-x

Халькогеніди з елементами п’ятої групи періодичної системи (V-VI) As2S3, P2Se
Тетрагональні халькогеніди (IV-VI) SiSe2, GeS2

(III-VI) B2S3, InxSe1-x

Металічні халькогеніди MoS3, WS3, Ag2S-GeS2

Халькогалогеніди As-Se-I, Ge-S-Br, Te-Cl
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У цьому році виповнюється 80 років від дня 
народження Георгія Євлампійовича Давидюка – 
відомого фахівця у галузі фізики, доктора фізи-
ко-математичних наук, професора, заслуженого 
діяча науки і техніки України, завідувача кафе-
дри фізики твердого тіла, проректора з наукової 
роботи Волинського національного універси-
тету імені Лесі Українки.

Народився Георгій 5 січня 1944 року на 
півночі Казахстану в поселенні репресованих 
українців у сім’ї Євлампія Давидюка. Після 
війни, у 1946 році, сім’я Давидюків поверну-
лася на батьківщину, рідну Волинь, у селище 
міського типу Рожище.

У дитинстві Георгій Давидюк був кволою 
дитиною, через постійні хвороби (найчас-
тіше це запалення легень) пропускав навчання 
у школі. Не складалося у хлопця з гуманітар-
ними дисциплінами, проте точні науки він знав 
«на відмінно» і неодноразово перемагав на 
олімпіадах. По закінченню школи саме слабке 
здоров’я завадило вступу до Московського 
інституту кібернетики, але Георгій здає екза-
мени на фізико-математичний факультет Луць-
кого педінституту. Та студентом відразу не стає 
і йде працювати вчителем фізики Киянської 
середньої загальноосвітньої трудової політех-
нічної школи з виробничим навчанням. Проте 
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незабаром з інституту повідомили, що він зара-
хований студентом. Георгій, один на курсі, здав 
першу сесію на відмінно. І потім, усі п’ять 
років не мав жодної четвірки, окрім наукового 
комунізму у останньому семестрі.

Усі повоєнні роки Луцький педінститут 
відзначався традиційно високим рівнем під-
готовки вчителів, фахівців фізики (Головіна, 
2010). Завдяки своїй зацікавленості, знан-
ням та підготовці Георгій вирішив учитися 
далі, одним із перших налаштувався на вступ 
до аспірантури у Київ. Академічні інститути 
Національної академії наук України займають 
чільне місце у підготовці наукового потенціалу 
країни. У них перебували в аспірантурі, пра-
цювали багато науковців, які згодом поверну-
лися на Волинь, озброєні передовою думкою та 
проводили різнопланові наукові дослідження. 
Георгій Давидюк був одним із перших волинян, 
який у 1969 році вступив до аспірантури Інсти-
туту фізики Академії Наук України. Правда, не 
все було так просто: згадали про репресованих 
батьків, тому цільового направлення він не 
отримав, а поїхав складати екзамени на загаль-
них підставах.

До цього часу Георгій заручився уже під-
тримкою рідних людей, адже у 1966 році одру-
жився. Дружина Марія народила сина Юрія. 

Готувався до вступу в аспірантуру, забавляю-
чись із сином. А сусіди вже тоді називали Геор-
гія Євлампійовича професором.

Згодом, від Інституту фізики відокремився 
та утворився новий інститут – Інститут ядерних 
досліджень Академії Наук України. За профілем 
своєї наукової діяльності Георгій переводиться 
до аспірантури новоутвореного інституту та 
працює там на реакторі.

Роки роботи в Інституті ядерних досліджень 
були цікавими своїми науковими результатами, 
але не пройшли безслідно для організму. Коли 
дружина приїхала до Києва і побачила, які всі 
там бліді ходять, сказала: повертаймося до 
Луцька, і край. І тривожилася вона недарма. Бо 
про «невеличкі» аварії на дослідному реакторі 
знало тоді лише вузьке коло посвячених людей. 
Це потім дізналися, зокрема, про 28 його колег, 
які захворіли після однієї такої аварії. Хоча тоді 
ніхто не пов’язував ці хвороби з опроміненням.

Сам Георгій Євлампійович часто розповідав: 
«Інколи ми самі легковажили, знімали дозиме-
три, щоб попрацювати довше, щоб швидше 
завершити дослідження. Бо якщо на дозиметрі 
була позначка, вища за допустиму норму, то нас 
не допускали до роботи».

Закінчив аспірантуру у 1972 році, у 1973 
захистив кандидатську дисертацію, повернувся 
додому, на Волинь, і почав працювати старшим 
викладачем, доцентом (1975 р.) кафедри фізики 
Луцького державного педагогічного інституту 
імені Лесі Українки.

Напередодні Наказом Міністерства освіти 
за № 229 від 29 вересня 1969 року на фізи-
ко-математичному факультеті була відкрита 
науково-дослідна лабораторія, де почалася 
робота у двох напрямках: квантова електро-
ніка та фізика напівпровідників (Головіна, 
2010). Георгій Євлампійович долучається до 
роботи лабораторії та стає керівником одного 
з напрямків.

Наукові дослідження з фізики напівпровід-
ників Георгій Євлампійович розвинув та ство-
рив власну наукову школу «Фізика структурних 
дефектів у напівпровідниках». Першими пред-
ставниками цієї школи стали Микола Сергійо-
вич Богданюк, який як і Давидюк Г.Є. захистив 
дисертацію у Інституті ядерних досліджень 
НАН України, Василь Петрович Доскоч, який 
своє дослідження успішно захистив у Інституті 
фізики НАН України.

 1 
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Через горнило лабораторії пройшли прак-
тично всі нинішні викладачі інституту. Оскільки 
створення університету дало змогу відкрити 
власну аспірантуру, ті люди, які пройшли школу 
Інституту фізики, Інституту фізики напівпро-
відників, Інституту ядерних досліджень НАН 
України мали змогу передавати свої знання та 
вміння. Що вони успішно і робили. А Георгій 
Євлампійович став першим керівником пер-
шого аспіранта нашого навчального закладу, 
яким став Володимир Васильович Божко.

Саме за керованим Георгієм Євлампі-
йовичем напрямком, лабораторія вперше, 
у 1973 році, заключила госпдоговір за тема-
тикою дослідження радіаційних пошкоджень 
у напівпровідниках з Інститутом ядерних дослі-
джень та військовим відомством. Керівником 
став Г.Є. Давидюк. Кошти за темою дали змогу 
купляти апаратуру, проводити дослідження на 
місці та суміщати їх з викладанням фізики сту-
дентам.

Після реорганізації інституту в 1992 році 
у Волинський державний університет імені 
Лесі Українки та утворення кафедри фізики 
твердого тіла, був обраний завідувачем цієї 
кафедри. Крім навчальної і адміністративної 
роботи, Георгій Євлампійович активно займа-
ється науковою діяльністю, про що свідчить 
значна кількість публікацій у республіканських 
і міжнародних виданнях. Він стає відомим вче-
ним не тільки в Україні, а й у світі.

У 1995 році Георгій Євлампійович в Інсти-
туті фізики напівпровідників Національної 
академії наук України захистив докторську 
дисертацію на тему «Електричні і оптичні 
властивості монокристалів сульфіду кадмію 
з дефектами радіаційного походження». 

У 1996 році йому присвоєне вчене звання 
професора. За вагомі наукові досягнення оби-
рається членом Нью-Йоркської академії наук, 
згодом виграє міжнародний освітній грант, 
фінансований фондом Сороса (США).

Під керівництвом Георгія Євлампійовича 
у 1996 році у Волинському державному універ-
ситеті імені Лесі Українки створюється перша 
спеціалізована вчена рада із захисту дисертацій 
зі спеціальності «01.04.10 – фізика напівпро-
відників та діелектриків». Певний час це була 
єдина кафедра в університеті, де працювала 
спеціалізована рада із захисту кандидатських, 
а згодом, і докторських дисертацій. Захищали 

дисертації у Луцьку як фізики Західної Укра-
їни, так і зі столиці.

Георгій Євлампійович деякий час працював 
на посаді проректора з наукової роботи Волин-
ського державного університету імені Лесі 
Українки, де проявив себе умілим керівником 
та організатором наукової діяльності універси-
тету. Він також був членом редколегії кількох 
наукових фахових журналів, зокрема, головним 
редактором серії «Фізичні науки» «Наукового 
вісника Волинського національного універси-
тету імені Лесі Українки», членом редколегії 
наукового журналу «Фізика і хімія твердого 
тіла» Прикарпатського національного універ-
ситету імені Василя Стефаника.

Сфера наукових інтересів Георгія Євлам-
пійовича Давидюка охоплює питання фізики 
структурних дефектів у напівпровідникових 
матеріалах. До основних наукових досягнень 
належить установлення механізмів утворення 
радіаційних дефектів і їх взаємодії з най-
більш важливими технологічними домішками 
у халькогенідних напівпровідниках групи 
АІІВVI. Запропоновані несуперечливі моделі 
дефектних комплексів радіаційного похо-
дження, відповідальні за електричні й оптичні 
властивості бінарних сполук АІІВVI та меха-
нізми їх перебудови під впливом зовнішніх 
факторів. Досліджено вплив великих скупчень 
(кластерів) дефектів, утворених опроміненням 
напівпровідників важкими високоенергетич-
ними частинками (протонами, реакторними 
нейтронами) на структурні особливості криста-
лічної ґратки бінарних напівпровідникових 
сполук і параметри електричних, оптичних та 
фотоелектричних явищ у напівпровідниках 
групи АІІВVI. Встановлено механізми підпо-
рогового дефектоутворення в монокристалах 
CdS. В останні роки очолював групу виклада-
чів і аспірантів, що займалися вивченням нових 
тетрарних халькогенідних матеріалів з неліній-
ними властивостями. 

Професор Давидюк Г.Є. був талановитим 
педагогом, його лекції з фундаментальних 
дисциплін, таких як «Загальна фізика», «Елек-
тродинаміка» та спецкурсів: «Нерівноважні 
процеси в напівпровідниках», «Структура 
і дефекти кристалів», «Радіаційна фізика», 
«Фізика поверхневих явищ в напівпровідни-
ках» відрізнялися глибоким науковим зміс-
том, чіткістю і логічністю структури, ясністю, 



34 35

Фізика та освітні технології, Вип. 1, 2024

доступністю викладення. Написані ним підруч-
ники і посібники до спецкурсів користуються 
популярністю у викладачів і студентів-фізиків 
багатьох університетів.

За більш ніж 40 років наукової роботи Геор-
гій Євлампійович підготував 11 кандидатів 
фізико-математичних наук, опублікував понад 
280 наукових праць в українських і міжнарод-
них фахових журналах, збірниках і виданнях, 
із них 10 монографій і навчальних посібників, 
чотири патенти на винахід.

Георгій Євлампійович Давидюк був невтом-
ним популяризатором фізичної науки. Свого 
часу читав публічні лекції від товариства 
«Знання», працював зі здібними випусками 
шкіл області, проводив заняття з учителями 
фізики Волинської області на різних кур-
сах і методичних об’єднаннях, читав лекції 
з фізики для вчителів шкіл, учнів, членів Малої 
академії наук. На усіх своїх лекціях Геор-
гій Євлампійович виховував у молоді любов 
до рідної землі, спонукав вивчати правдиву 
історію України, яку сам чудово знав. Любив 
музику, літературу, живопис, але найбільшим 
захопленням його були мінерали. Його колек-
ція є однією з найкращих приватних колекцій 
мінералів в Україні.

Георгій Євлампійович охоче спілкувався зі 
студентами, бо саме це: «додає мені адреналіну 
в кров; без живого спілкування життя стає піс-
ним», – казав. Залишаючись у душі ліриком, він 
завжди вважав природничі науки (фізика, хімія, 
математика) стратегічними.

За вагомий внесок у становлення і розви-
ток фізичної науки і освіти на Волині Георгій 
Євлампійович нагороджений Нагрудними зна-
ками Міністерства освіти та науки України 
«Відмінник освіти України», «Петро Могила»; 
йому присвоєне почесне звання «Заслужений 
діяч науки і техніки України»; відзначений 
Почесними грамотами Міністерства освіти та 
науки України й місцевих органів управління.

У пам’яті численних учнів, колег, усіх, кому 
пощастило співпрацювати з ним у навчаль-
ній, адміністративній, науковій, громадській 

роботі Георгій Євлампійович Давидюк зали-
шиться талановитим, енциклопедично осві-
ченим ученим, людиною з високими мораль-
ними принципами, мудрим, доброзичливим 
наставником.

Він був справжнім патріотом нашої країни, 
одним з улюблених віршів Георгія був «Любіть 
Україну» Володимира Сосюри.

13 січня 2013 р. на 69-му році життя після 
важкої хвороби пішов із життя доктор фізи-
ко-математичних наук, заслужений діяч науки 
і техніки України, голова спеціалізованої вченої 
ради із захисту докторських дисертацій, профе-
сор кафедри фізики твердого тіла та інформа-
ційно-вимірювальних технологій нашого уні-
верситету Георгій Євлампійович Давидюк.

Викладачі, працівники, студенти й усі його 
учні завжди будуть пам’ятати Георгія Євлам-
пійовича Давидюка як невтомного педагога, 
видатного науковця та чудову людину.

Але головне те, що живе та буде жити справа, 
у яку вдихнув життя Георгій Євлампійович. Для 
академічних інститутів м. Києва, у великій мірі 
завдяки його зусиллям та авторитету універ-
ситет у Луцьку є одним із тих закладів освіти, 
що забезпечують потребу в молодих спеціа-
лістах Національної Академії Наук України. 
Тому вони завжди схвалюють та підтримують 
ті заходи, які спрямовані на підвищення яко-
сті підготовки фахівців, у тому числі шляхом 
залучення до навчального процесу провідних 
науковців інститутів. В академічних інститутах 
НАН України підготовлені висококваліфіковані 
кадри, які повертаються на Волинь і високо 
тримають планку наукових досліджень. Коло 
замкнулося (Головіна, 2018).

Георгій Євлампійович завжди вказував на 
необхідність й важливість поєднання вели-
кої науково-дослідницької роботи з важкою 
та почесною педагогічною діяльністю, це та 
впровадження інноваційних методів навчання 
гарантує успішну діяльність колективу, його 
впевненість у майбутньому.

Він назавжди залишиться в серцях колег, 
усіх, кого звела з ним доля!
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REFERENCES:
1. 70 rokiv. Fizychnyi fakultet [70 years old. Faculty of Physics]./ compiled by N.A. Golovina. Lutsk: Lesya Ukrainka 

Volyn National University, 2010. 40 p.
2. Holovina, N.A., & Nalepa, A.O. (2018). Vykladachi fizyky na Volyni v hornyli pidhotovky Natsionalnoi Akademii 

Nauk Ukrainy: shtrykhy do portretu [Physics teachers in Volyn in the crucible of training of the National Academy of 
Sciences of Ukraine: touches to the portrait]. Collection of materials of the scientific and practical conference «Modern 
science and education in Volyn». Lutsk. V-Volynskyi, November 22, P. 361–365.



36 37

Фізика та освітні технології, Вип. 1, 2024
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ЕЛЕКТРОННА БУДОВА І ОПТИЧНІ СПЕКТРИ КРИСТАЛА AG3SBS3 
У МОНОКЛІННІЙ ФАЗІ

Робота присвячена теоретичному дослідженню особливостей структури, електронних станів та оптичних 
властивостей потрійного халькогенідного напівпровідника Ag3SbS3, що має кристалічну структуру з просто-
ровою групою симетрії P21/с. Дослідження проводились з використанням методики з перших принципів. Розра-
хунки здійснювались у рамках теорії функціоналу густини (DFT) та формалізму Кона-Шема з використанням 
наближення локальної густини та узагальненого градієнтного наближення для опису обмінно-кореляційної вза-
ємодії між електронами. З метою знаходження рівноважних параметрів ґратки та координат атомів, перед 
розрахунками властивостей кристала проведено геометричну оптимізацію кристалічної структури з викорис-
танням алгоритму Бройдена-Флетчера-Голдфарба-Шенно. Показано добре узгодження теоретично отриманих 
структурних параметрів кристала з експериментальними даними. Вперше проведено досліджено зонно-енерге-
тичної структуру кристала Ag3SbS3 у моноклінній фазі. З’ясовано, що зонна структура E(k) характеризується 
відносно слабкою дисперсією рівнів зони провідності та валентної зони. Вершина валентної зони сформована 
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широкою смугою від 0 до –5 еВ. Заборонена зона є непрямого типу. Розрахункові значення ширини забороненої 
зони Eg становлять 1,1 еВ для LDA та 1,4 еВ для GGA функціоналів. З розрахунків повної та парціальної густини 
станів кристала проаналізовано структуру електронних рівнів досліджуваної сполуки. З’ясовано, що вершина 
валентної зони утворена p-станами атомів сірки та сурми. Дно зони провідності формують рівні s-стани срібла 
та p-стани Sb. Показано значну подібність електронної структури кристала в моноклінній фазі з тетрагональ-
ною фазою. Проведено розрахунок зарядів Міллікена та заселеності зв’язків, що підтвердило їхній іонно-кова-
лентний характер. Розраховано та проаналізовано оптичні спектри кристала Ag3SbS3 у моноклінній фазі.

Ключові слова: напівпровідник, піраргірит, теорія функціоналу густини; зонна структура; діелектрична 
функція.
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ELECTRONIC STRUCTURE AND OPTICAL SPECTRA OF AG3SBS3 CRYSTAL 
IN THE MONOCLINIC PHASE

The work is devoted to the theoretical study of the features of the structure, electronic states, and optical properties 
of the ternary chalcogenide semiconductor Ag3SbS3, which has a crystal structure with a space group of symmetry 
P21/с. The study was conducted using the methodology from first principles. Calculations were carried out within 
the framework of the density functional theory (DFT) and the Kohn-Sham formalism using the local density approximation 



38 39

Фізика та освітні технології, Вип. 1, 2024

and the generalized gradient approximation to describe the exchange-correlation interaction between electrons. In order 
to find the equilibrium parameters of the lattice and the atomic coordinates, before calculating the properties of the crystal, 
a geometric optimization of the crystal structure was carried out using the Broyden-Fletcher-Goldfarb-Schenno algorithm. 
The theoretically obtained structural parameters of the crystal are in good agreement with the experimental data. For 
the first time, the band-energy structure of the Ag3SbS3 crystal in the monoclinic phase was studied. It was found that 
the E(k) band structure is characterized by a relatively weak dispersion of the conduction band and valence band levels. 
The top of the valence band is formed by a wide band from 0 to –5 eV. The band gap is of an indirect type. The calculated 
values of the band gap Eg are 1.1 eV for LDA and 1.4 eV for GGA functionals. The structure of the electronic levels 
of the investigated compound was analyzed from the calculations of the full and partial density of states of the crystal. It 
was found that the top of the valence band is formed by p-states of sulfur and antimony atoms. The bottom of the conduction 
band is formed by equal s-states of silver and p-states of Sb. A significant similarity between the electronic structure 
of the crystal in the monoclinic phase and the tetragonal phase is shown. Milliken charges and bond occupancy were 
calculated, which confirmed their ionic-covalent nature. The optical spectra of the Ag3SbS3 crystal in the monoclinic 
phase were calculated and analyzed.

Key words: semiconductor, pyrargyrite, density functional theory, band structure, dielectric function.

Вступ. Потрійні халькогенідні сполуки 
є важливими матеріалами, що володіють 
напівпровідниковими властивостями. Різно-
маніття їхньої структури та фізико-хімічних 
властивостей зумовлює їхнє практичне викори-
стання у різних областях науки і техніки. Мож-
ливість отримання цих сполук у формі моно-, 
полі-, нанокристалічних об’єктів розширює 
спектр властивостей та дозволяє їхнє ефек-
тивне використання. 

Важливими підвидом потрійних халькоге-
нідних матеріалів є кристали групи I3-V-VI3, де 
I = Ag, Cu; V = As, Sb, Bi; VI = S, Se. Цікавим 
представником матеріалів цієї групи є кристали 
піраргіриту – Ag3SbS3. Ця сполука може бути 
синтезована різними методами як кристал, 
тонкі плівки та наночастинки. Для росту крис-
талів використовують метод Бріджмена [1]. 
Відомо, що кристал володіє великим електро-
оптичним ефектом, значним двозаломленням, 
та слабким поглинанням в ІЧ області 0,4-15 мкм 
[2]. Водночас, цей кристал володіє нелінійно-
оптичними властивостями (deff = 14.34 пм/В [3],  
d31 = 7.8 пм/В, та d22 = 8.2 пм/В @ 10.6 мкм [4]), 
що робить його перспективним для викори-
стання в пристроях оптоелектроніки.

Раніше у роботі [5] нами досліджувався 
кристал Ag3SbS3 у тригональній симетрії 3m. 
Отримано монокристал методом Бріджме-
на-Стокбаргера та досліджено його криста-
лічну структуру, електронні, оптичні вла-
стивості. З’ясовано, що матеріал володіє 
забороненою зоною непрямого типу, а експе-
риментальна ширина забороненої зони стано-
вить 1,91 еВ [5]. Водночас повідомляється, що 
кристал Ag3SbS3 може перебувати в іншій фазі 
з моноклінною cингонією [6]. Властивостям 

цієї кристалічної фази сполуки не приділяється 
значна увага науковців, тому такі дослідження 
є актуальним та цікавими.

Робота присвячена теоретичному вив-
ченню зонно-енергетичної структури, осо-
бливостей хімічного зв’язку та оптичних 
спектрів кристала Ag3SbS3 у фазі з моноклін-
ною симетрією за допомогою першопринцип-
них розрахунків в рамках теорії функціоналу 
густини (DFT).

Методика розрахунків. У роботі прове-
дено першопринципні розрахунки електро-
нної структури та властивостей з викорис-
танням програми CASTEP (CAmbridge Serial 
Total Energy Package) [7]. Програма базується 
на теорії функціоналу густини (DFT) [8]. Для 
опису валентних електронів досліджуваної 
системи використано наступну електронну 
конфігурацію: S 3s2 3p4; Ag 4d10 5s1; Sb 5s2 
5p3. Врахування квантових ефектів обміну 
та кореляції здійснено в рамках наближення 
локальної густини (LDA) з параметризацією 
Цаперлі-Алдера Пердю-Зунгера (CA-PZ) [9, 
10] та узагальненого градієнтного наближення 
(GGA) [11] з параметризацією Пердю-Бур-
ке-Ернзергофа (PBE) [11, 12]. Електрон-іонна 
взаємодія описувалась з допомогою ультра-
мякого псевдопотенціала Вандербільта [13]. 
Інтегрування проводилось по k-сітці пер-
шої зони Бріллюена розміром 8×6×9. Енер-
гія відсікання плоских хвиль Ecut становила 
500 еВ. Геометрична оптимізація проводилась 
з використанням BFGS алгоритму [14], для 
якої застосовувано такі параметри збіжності: 
енергія – 5 · 10–6 eВ/aтом; максимальна сила –  
10–2 eВ/Å; максимальний тиск – 2 · 10–2 ГПa; 
максимальне зміщення – 5 · 10–4 Å.
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Результати та обговорення
Кристалічна структура. Для проведення 

розрахунків електронної структури та оптичних 
властивостей використовувались кристалогра-
фічні дані отримані з роботи [6]. Кристалічна 
ґратка належить до моноклінної симетрії з про-
сторовою групою симетрії P21/с, та містить 
28 іонів в комірці. Зображення проєкції криста-
лічної ґратки у площинах xy, xz та yx представ-
лено на рис. 1. 

Експериментальні параметри кристалічної 
ґратки та координати атомів сполуки Ag3SbS3 
взяті з роботи [6] зібрано у таблиці 1 та 2. Перед 
розрахунками фізичних властивостей дослі-
джуваного кристала проводилась геометрична 
оптимізація його структури методом BFGS [14]. 
Вона включала релаксацію параметрів ґратки, 
а також знаходження рівноважних координат 
атомів у комірці. Оптимізовані з використанням 

LDA та GGA функціоналів параметри криста-
лічної ґратки та відносні координати атомів 
зібрано в табл. 1 і 2.

Як видно з таблиці, оптимізовані параме-
три ґратки є досить близькими до експеримен-
тальних. Спостерігається добре відома залеж-
ність, що LDA функціонал занижує параметри 
ґратки, тоді як використання GGA приводить 
до їх завищення [15–17]. Для досліджува-
ного кристала недооцінка параметрів ґратки 
для LDA функціонала становить δa = 1,9 %,  
δb = 4,3 %, δc = 1,58%, тоді як для GGA функціо-
нала завищення є таким: δa = 3,4 %, δb = 0,4 % та 
δc = 2 %. Малі значення відхилення теоретичних 
параметрів (менше 5 %) свідчать про їхнє добре 
узгодження з експериментальними даними 
роботи [6]. Також варто зазначити, що оптимізо-
вана двома методами структура має дещо більше 
за експериментальне значення кута β. 

Таблиця 1
Експериментальні [6] та оптимізовані з використанням LDA та GGA функціоналу 

кристалографічні параметри кристала Ag3SbS3 у моноклинній фазі
Параметр Експ. [6] LDA GGA

a, Å 6,8400 6,7079 7,07769
b, Å 15,8400 15,1532 15,9037
c, Å 6,2400 6,1410 6,3684
V, Å3 601,583 546,077 631,79
α, о 90 90 90
β, о 117,15 118,976 118,194
γ, о 90 90 90

Рис. 1. Кристалічна структура кристала Ag3SbS3: а) площина xy; б) площина xz; в) площина yz

 

                  
а)     б)        в) 
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Електронна структура та аналіз хіміч-
них зв’язків. Електронна структура кристала 
отримувалась використовуючи теорію функ-
ціоналу густини, розв’язуючи рівняння 
Кона-Шема [18]. Зонна діаграма E(k) розра-
ховувалась вздовж ліній, що з’єднують точки 
високої симетрії першої зони Бріллюена 
(рис. 2).

Оскільки зонно-енергетична структура отри-
мана з використанням LDA функціоналу якісно 
не відрізняється від отриманої з GGA, у роботі 
головно розглядатимуться результати отримані 
з градієнтним наближенням. 

 
Рис. 2. Структура першої зони Бріллюена 
для кристала Ag3SbS3 у моноклінній фазі

На рис. 3 (а) зображено зонно-енергетичну 
структуру кристала Ag3SbS3 отриману з вико-
ристанням GGA функціоналу. Розраховані 
значення ширини забороненої зони кристала 
становлять Eg = 1,1 еВ для LDA та 1,4 еВ для 
використання GGA функціоналу. Заборонена 
зона кристала Ag3SbS3 є не прямого типу. Дно 
зони провідності розташоване в центрі зони 
Бріллюена (точка Г), тоді як вершина валент-
ної зони знаходиться в точці В. Досліджена 
раніше зонна структура кристала Ag3SbS3 

з просторовою групою симетрії 3m (триго-
нальна симетрія) також володіє забороненою 
зоною непрямого типу, однак вершина валент-
ної зони знаходиться в центрізони Бріллюена, 
а дно зони провідності локалізоване у точці М 
[5]. Також, розрахована у цій роботі ширина 
забороненої зони є більшою за значення отри-
мані раніше для кристала в тригональній симе-
трії (0,35 еВ, для LDA та 0,88 для GGA функ-
ціонала [5]).

Як видно з рисунка, для залежності E(k) 
досліджуваного кристала притаманна незначна 
дисперсія. Рівні зони провідності представлені 
широкою смугою, що формується сукупністю 
електронних рівнів (підрівнів), що перекрива-
ються між собою у всьому досліджуваному діа-
пазоні енергій (від 1,4 еВ до 10 еВ). За початок 
відліку по енергетичній шкалі взято 0 еВ, що 
є співставленим з рівнем Фермі та суміщеним 
з вершиною валентної зони. З рисунка видно, 
що валентна зона утворена широкою смугою 
рівнів, що формують енергетичну ділянку від 
0 до –5 еВ. Рівні валентної зони володіють 
подібною дисперсією до рівнів зони провідно-
сті. Нижчі енергетичні рівні характеризуються 
локалізованістю, та формують вузькі в’язки 
кількох електронних рівнів. За енергії –8 еВ 
знаходиться вузька смуга, що на спектрі пов-
ної густини станів представлена піком незнач-
ної інтенсивності (рис. 3 б), яка розділена про-
міжком забороненої енергії від –5 до –8 еВ. 
Наступна підзона, яка розташована за нижчих 
енергій є розділеною забороненою областю 
енергій від –8,8 до –11,9 еВ. Ця підзона сфор-
мована двома близько розташованими смугами, 
що на DOS відповідають двом пікам з макси-
мумами за –12,2 еВ та –13,2 еВ. Порівнюючи 
структуру валентної зони з кристалом Ag3SbS3 

Таблиця 2
Експериментальні [6] та оптимізовані з використанням LDA та GGA функціоналу  

відносні координати атомів у комірці кристала Ag3SbS3

Атом Експ. [6] LDA GGA
x/a y/b z/c x/a y/b z/c x/a y/b z/c

Ag1 0.0358 0.3147 0.2658 0.0724 0.3080 0.2836 0.0623 0.3093 0.2638
Ag2 0.4698 0.2413 0.2804 0.4646 0.2373 0.2650 0.4740 0.2423 0.2834
Ag3 -0.4038 0.0934 0.0528 -0.4259 0.0977 0.0292 -0.4129 0.0976 0.0562
Sb 0.1972 0.0522 0.3749 0.1887 0.0396 0.3824 0.1947 0.0495 0.3629
S1 0.2210 0.0570 -0.0100 0.2066 0.0521 -0.0114 0.2157 0.0566 -0.0193
S2 -0.4590 0.1350 0.5920 -0.4559 0.1319 0.5946 -0.4678 0.1356 0.5869
S3 -0.0490 0.1670 0.3250 -0.0611 0.1651 0.3297 -0.0557 0.1662 0.3135
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у тригональній симетрії, можна зауважити, що 
вузькі рівні за –8 еВ, –12,2 еВ та –13,2 еВ є дещо 
зсунутими в бік менших енергій. 

З метою детальнішого аналізу походження 
електронних рівнів здійснено розрахунок пар-
ціальний внесків у повну густину електронних 
станів. На рис. 4 зображено парціальну гус-
тину електронних станів (PDOS) для дослі-
джуваної сполуки. Рис. 4 а відповідає парці-
альним внескам станів срібла у електронний 
спектр. З рисунка видно, що внески атомів 
срібла у валентну зону представлені широкою 
смугою d-станів розташованою від приблизно 
0 до –6 еВ, тобто формують смугу поблизу 
вершини валентної зони. У зоні провідності 
стани срібла представлені s- та p-станами, які 
утворюють широкі смуги, формуючи дно зони 
провідності. Стани Sb в електронному спектрі 
представлені широкими смугами від приблизно 
0 до –5 еВ, що відповідають s- та p-електро-
нам. Смуга за енергії –8,4 еВ утворена s-елек-
тронами атомів Sb. В зоні провідності p-стани 
сурми формують смугу за енергій від 1,5 еВ до 
5 еВ, тоді як внесок s-електронів невеликий та 
зростає за енергій більше 5 еВ. Значний внесок 
у верхню частину валентної зони дають p-стани 

сірки. Вони формують вершину валентної зони 
та по енергії перекриваються з d-станами Ag 
та p-станами Sb. Як видно з рисунка, широка 
смуга p-електронів сірки знаходиться в діапа-
зоні енергій від 0 до –6 еВ. s-стани атомів сірки 
формують пік за енергії –12,2 еВ. Внесок станів 
сірки в зону провідності виражений, головно, 
p-електронами в області енергій 1,4 – 5 еВ, що 
також можуть формувати її дно.

Аналіз зарядів Міллікена дозволяє оці-
нити хімічний зв’язок між атомами та його 
відносну силу. Вивчення абсолютних значень 
зарядів дозволяє оцінити, який тип хімічного 
зв’язку є переважаючим у кристалічній струк-
турі. Заряди Міллікена та орбітальні заряди для 
кристала Ag3SbS3, розраховані з використанням 
LDA- та GGA-функціонала, зібрано у таблиці 
3. З таблиці видно часткове перенесення заря-
дів, що свідчить про змішаний іонно-ковалент-
ний тип хімічного зв’язку. Отримні у цій роботі 
заряди добре узгоджуються з даними попе-
редньої роботи [5], що свідчить про подібний 
характер взаємодії між атомами.

У таблиці 4 зібрано результати розрахунку 
заселеностей хімічних зв’язків та їхні дов-
жини для кристала Ag3SbS3 у моноклінній 

Рис. 3. Зонно-енергетична структура кристала Ag3SbS3 у моноклінній фазі розрахована  
з використанням GGA-функціонала
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фазі. Як видно з таблиці, для атомів срі-
бла найменші заселеність спостерігається 
для хімічних зв’язків Ag3 – S, що становить 
0,32 та 0,28 для LDA та GGA, відповідно. Вод-
ночас, для атомів Ag1 і Ag2 заселеність є на 
приблизно 30 % більшою. Варто зазначити, 
що порівняно з кристалом в тригональній 

симетрії, моноклінна структура кристала 
Ag3SbS3 володіє більшими довжинами зв’яз-
ків Ag – S, що вказує на більшу їхню іонність. 
Найменша заселеність отримана для Sb – S 
зв’язку, що становить 0,16 та 0,33 отримана 
для LDA і GGA методів, відповідно. Це вказує 
на те, що обидва зв’язки в сполуці володіють 

Рис. 4. Парціальна густина станів кристала Ag3SbS3 у моноклінній фазі розрахована 
з використанням GGA-функціонала

Таблиця 3
Атомні заселеності (за Міллікеном) розраховані для кристала Ag3SbS3 у моноклінній фазі 

з використанням LDA/GGA-функціоналів
Атом s p d Повний Заряд (e)
Ag1 0.57/0.55 0.56/0.45 9.80/9.85 10.9410.85 0.06/0.15
Ag2 0.58/0.60 0.60/0.53 9.80/9.83 10.98/10.96 0.02/0.04
Ag3 0.56/0.54 0.72/0.59 9.82/9.86 11.09/10.99 –0.09/0.01
Sb 1.53/1.54 2.44/2.40 0.00/0.00 3.97/3.94 1.03/1.06
S1 1.85/1.87 4.51/4.57 0.00/0.00 6.36/6.44 –0.36/–0.44
S2 1.86/1.87 4.49/4.54 0.00/0.00 6.34/6.42 –0.34/–0.42
S3 1.84/1.86 4.49/4.55 0.00/0.00 6.32/6.40 –0.32/–0.40

Таблиця 4
Заселеності перекриття зв’язків і довжини зв’язків (в Å) для кристала Ag3SbS3 

у моноклінній фазі розраховані за допомогою LDA/GGA-функціоналів
Зв’язок Заселеність Довжина
Ag1 – S 0,40/0,38 2,44325/2,53240
Ag2 – S 0,43/0,45 2,42199/2,45173
Ag3 – S 0,32/0,28 2,57023/2,70513
Sb – S 0,16/0,33 2,58366/2,50684
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значною часткою іонності. Довжина зв’язка 
Sb – S перебуває в доброму узгодженні 
з результатами отриманими в роботі [5] для 
сполуки в тригональній симетрії. Таким 
чином, в моноклінній структурі можна очіку-
вати слабше зв’язання іонів срібла з атомами 
сірки, що буде приводити до зростання їхньої 
рухливості і, як наслідок, може приводити до 
збільшення іонної провідності. 

Оптичні спектри. В рамках теорії функ-
ціоналу густини також проведено розрахунок 
оптичних функцій кристала Ag3SbS3 із моно-
клінною симетрією. Уявна частина діелектрич-
ної функції ε2 отримувалась з рівняння [19]
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де E – енергія фотона; u – вектор поляризації 
падаючого фотона; ψk

c  і ψk
v  – хвильові функції 

у k-просторі, що відповідають станам валентної 
зони та зони провідності, відповідно; Ω – об’єм 
ґратки кристала; e – заряд електрона; ε0 – діе-
лектрична стала; r – оператор координати елек-
трона; ω – частота фотона.

Дійсна частина діелектричної функції отри-
мувалась із спектра уявної частини діелектрич-
ної функції використовуючи відоме рівняння 
Крамерса-Кроніга [20]:
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Розраховані дійсна та уявна частини діелек-
тричної функції кристала Ag3SbS3 зі структурою 
моноклінної симетрії зображені на рисунку 5. 
Згідно із симетрією кристала, оптична індика-
триcа описується трьома компонентами діелек-
тричного тензора: εx, εy та εz. Тому розрахунко-
вий спектр містить три відмінні діелектричні 
функції, що відповідають кристалографічним 
напрямкам X, Y, Z. 

Рисунок 5 містить дійсну і уявну компо-
ненти діелектричної функції в енергетичному 
діапазоні від 0 до 15 еВ. Можна побачити, що 
дійсна частина діелектричної функції ε1 за 
малих значень енергії плавно зростає, до енергії 
~1,5 еВ, що відповідає краю фундаментального 
поглинання кристала. Ця спектральна область 
відповідає оптичній прозорості кристала. За 
більших енергій спостерігається серія піків, 
що відповідає зона-зонним переходам електро-
нів. В подальшому, зростання енергії фотона 
приводить до зменшення діелектричної функ-
ції. Статичні значення діелектричної функції 
становлять: 10,27 – для напряму X, 10,79 – для 
напрямку Y; 9,88 – для напрямку Z. Відповідні 
значення статичної діелектричної функції 
є дещо вищими за кристал Ag3SbS3 в тригональ-
ній фазі, що є, ймовірно пов’язаним з більшим 
значенням Eg.

Рисунок 5 б відображає спектральну залеж-
ність уявної частини діелектричної функції ε2. 
Малі значення енергії фотона відповідають 
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Рис. 5. Дійсна та уявна частини діелектричної функції кристала Ag3SbS3, розраховані 
за допомогою GGA-функціонала
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рівності нулю уявної частини діелектричної 
функції. Значне зростання ε2 спостерігається 
за досягнення енергії рівної значенню ширини 
забороненої зони, що відповідає першій смузі 
поглинання кристала. 

Висновки. Вперше в рамках теорії функціо-
налу густини проведено теоретичне вивчення 
оптико-електронних властивостей кристала 
Ag3SbS3 у моноклінній фазі. Використовуючи 
в якості початкових даних експериментальні 
результати дослідження кристалічної струк-
тури, отримані іншими авторами, проведено 
геометричну оптимізацію ґратки кристала 
методом BFGS. З’ясовано, що оптимізовані 
з використанням LDA функціонала параметри 
гратки є заниженими (δa = 1,9 %, δb = 4,3 %,  
δc = 1,58%) а з використанням GGA функціо-
нала завищеними (δa = 3,4 %, δb = 0,4 % та  
δc = 2 %). Та показують добре узгодження з екс-
периментальними даними. 

Розрахована E(k) дозволила встановити зна-
чення ширини забороненої зони, що становлять 
1,1 еВ і 1,4 еВ для LDA та GGA функціоналу, 
відповідно. Показано, що заборонена зона 
кристала у моноклінній фазі, як і в тригональ-
ній, є не прямого типу, однак перехід електрона 

з валентної зони в зону провідності відповідає 
точкам зони Бріллюена В → Г, тоді як для три-
гонального кристала – Г → М. Проведено ана-
ліз походження електронних рівнів та з’ясовано 
внески окремих атомів у повну густину елек-
тронних станів кристала. Показано незначний 
зсув найнижчих рівнів валентної зони в бік 
менших енергій порівняно з тригональною 
фазою кристала.

Розраховано спектри діелектричної функції 
кристала Ag3SbS3 у моноклінній фазі для діа-
пазону енергій 0-15 еВ. Показано, що оптичні 
спектри мають три незалежні напрямки та 
володіють анізотропією. З’ясовано, що ста-
тичні значення діелектричної функції рівні 
10,27 (для напряму X), 10,79 (для напрямку Y) 
та 9,88 (для напрямку Z), і є дещо вищими за 
кристал Ag3SbS3 в тригональній фазі.

Подяки. Частина результатів, представле-
них у цій роботі, отримана за підтримки про-
єкту молодих вчених 0123U100599 Міністер-
ства освіти і науки України та Національного 
центру науки Польщі, грант № NCN 2018/31/B/
ST4/00924. (This work was partially supported by 
the National Science Centre (NCN), Poland, grant 
number: NCN 2018/31/B/ST4/00924.).
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ПЕРШОПРИНЦИПНІ ДОСЛІДЖЕННЯ ЕЛЕКТРОННОЇ БУДОВИ  
КРИСТАЛА TlSbSe2

У роботі проведено дослідження електронної структури кристала TlSbSe2 у моноклінній фазі з перших прин-
ципів. Дослідження структури електронних рівнів у даному кристалі раніше не проводились, тому такі дослі-
дження є важливими та актуальними з огляду на можливість його потенційного практичного застосування. 
Для моделювання властивостей кристала використано програму CASTEP, що базується теорії Кона-Шема. 
В якості наближення, для опису обмінно-кореляційної взаємодії використано узагальнене градієнтне наближення 
з параметризацією Пердю-Бурке-Ернзергофа. Енергія плоских хвиль обмежувалась значенням 450 еВ. З метою 
отримання структури в основному стані попередньо проводилась геометрична оптимізація кристалічної ґрат-
ки з використанням методу Бройдена-Флетчера-Голдфарба-Шенно. Вперше проведено геометричну оптиміза-
цію кристалічної структури та з’ясовано, що найкраще узгодження з експериментальними результатами дає 
параметр ґратки а (відхилення δа = 0,6%). Максимальне відхилення оптимізованого параметра ґратки від екс-
периментального значення отримане для параметра с і становить 4,8%. З аналізу кристалічної ґратки показано 
також збільшення кута β на 30' при застосуванні GGA функціоналу. Вперше розраховано зонно-енергетичну 
структура кристала TlSbSe2 у структурі моноклінної симетрії. З її аналізу показано, що зона провідності та вер-
шина валентної зони кристала утворені широкими смугами. Дно зони провідності знаходиться на сегменті  
Г → Y першої зони Бріллюена. Вершина валентної зони розташована в точці Z утворюючи заборонену зону не 
прямого типу. Розраховане значення Eg становить 0,99 eВ. З’ясовано, що зона провідності утворена s- та p-ста-
нів атомів Tl, Sb та Se а вершина валентної зони формується s-станами сурми та p-станами селену. Найінтен-
сивніший пік у спектрах DOS/PDOS відповідає локалізованим d-станам атомів Tl.

Ключові слова: напівпровідник, теорія функціоналу густини; халькогенід, зонна структура; діелектрична 
функція.
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AB-INITIO STUDIES OF THE ELECTRONIC STRUCTURE  
OF THE TlSbSe2 CRYSTAL

The paper investigates the electronic structure of the TlSbSe2 crystal in the monoclinic phase from the first principles. 
Studies of the structure of electronic levels in this crystal have not been carried out before, so such studies are important 
and relevant in view of the possibility of its potential practical application. The CASTEP program, based on the Kohn-Sham 
theory, was used to model the properties of the crystal. As an approximation, the generalized gradient approximation with 
Perdue-Burke-Ernzerhoff parameterization was used to describe the exchange-correlation interaction. The plane wave 
energy was limited to 450 eV. In order to obtain the structure in the ground state, the geometric optimization of the crystal 
lattice was previously carried out using the Broyden-Fletcher-Goldfarb-Shanno method. For the first time, the geometric 
optimization of the crystal structure was carried out and it was found that the best agreement with the experimental results 
is given by the lattice parameter a (deviation δa = 0.6%). The maximum deviation of the optimized lattice parameter 
from the experimental value obtained for parameter c is 4.8%. The analysis of the crystal lattice also shows an increase 
in the β angle by 30' when the GGA functional is used. The band-energy structure of the TlSbSe2 crystal in the structure 
of monoclinic symmetry was calculated for the first time. Its analysis shows that the conduction band and the top 
of the valence band of the crystal are formed by wide bands. The bottom of the conduction band is located on the segment 
Г → Y of the first Brillouin zone. The top of the valence band is located at point Z, forming a forbidden band of a non-
direct type. The calculated value of Eg is 0.99 eV. It was found that the conduction band is formed by s- and p-states of Tl, 
Sb, and Se atoms, and the top of the valence band is formed by s-states of antimony and p-states of selenium. The most 
intense peak in the DOS/PDOS spectra corresponds to localized d-states of Tl atoms.

Key words: semiconductor, density functional theory, chalcogenide, band structure, dielectric function.

Вступ. Напівпровідникові матеріали групи 
AIIIBVC2

IV є цікавими об’єктами дослідження 
та привертають значну увагу науковців через 
їхні фізичні властивості. Відомо, що представ-
ники цієї групи є перспективними матеріалами 

для використання в термоелектриці, електро-
оптиці, сенсориці, оптоелектроніці, володіють 
надпровідністю тощо. Потенціал практич-
ного використання матеріалів вказаної групи 
зумовлює актуальність їхнього дослідження як 
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експериментальними, так і теоретичними мето-
дами. Сполука TlSbSe2 є представником цієї 
групи матеріалів. Її отримують як у вигляді тон-
ких плівок, так і моно/полі кристалів. У роботі 
[1], методом термічного випаровування син-
тезовано плівки сполуки TlSbSe2 товщиною 
2500 Å. Автори роботи показали, що отримана 
плівка сполуки TlSbSe2 характеризується ром-
бічною кристалічною ґраткою з параметрами 
a = 4,18 Å, b = 4,50 Å, c = 12,0 Å [1]. Дослідження 
кристалічної структури сполуки TlSbSe2 на 
об’ємних зразках проводилось у роботах [1–3]. 
Відомо, що сполука TlSbSe2 може перебувати 
у кількох кристалічних структурах. Автори 
Вакер та ін. повідомляють про фазу кристала, 
що існує за кімнатної (rt-фаза) [2]. У цій фазі 
кристали належать до моноклинної системи 
з просторовою групою симетрії P21 ( C2

2 ). Для 
неї отримано такі параметри кристалічної 
ґратки: a = 9,137 Å, b = 4,097 Å, c = 12,765 Å, 
β = 111,75°. За високої температури спостері-
гається високотемпературна фаза (ht-фаза). 
Також, між високотемпературною та фазою за 
кімнатної температури повідомляють про існу-
вання ще однієї додаткової фази, що є частково 
впорядкованою [4]. Дослідженню цих фаз не 
приділено значної уваги науковців.

У роботі [3] авторами проводились дослі-
дження оптичних фононів за допомогою 
вимірювання спектрів відбивання у частот-
них діапазонах 50-250 cm-1 та 200-4000 cm-1. 
Електричні, термоелектричні, оптичні 
властивостей кристалів TlSbSe2 вивчались 
у працях [3,5–7].

Авторами [8] проводились дослідження 
електронної структури кристала TlSbSe2 
в фазі з кубічною симетрією, тоді як для 
моноклінної фази, що існує за кімнатної фази 
подібні дослідження нам не відомі. З огляду 
на це, актуальним є дослідження електронної 
структури та властивостей кристала TlSbSe2 
в моноклінній кристалічній фазі за кімнатної 
температури.

У цій роботі проведено першопринципні 
розрахунки оптико-електронних властивос-
тей кристала TlSbSe2 у кристалічній струк-
турі з симетрією P21. Розрахунки проводяться 
самоузгоджено в рамках теорії функціоналу 
густини (DFT). На основі теоретичних розра-
хунків з’ясовано особливості будови електро-
нних рівнів кристала, та їхнє походження.

Робота складається з трьох розділів. У роз-
ділі 2 зібрано деталі проведених розрахун-
ків та використані параметри. Третій розділ 
містить основні результати, отримані в роботі, 
та їхнє обговорення. Наприкінці статті подано 
головні висновки, подяки та список цитованої 
літератури.

Методика розрахунків. Першопринципні 
розрахунки проводились з використанням про-
грами CAmbridge Serial Total Energy Package 
(CASTEP) [9]. Програма є реалізацією теорії 
функціоналу густини (DFT) [8], яка базується 
на теоремах Хоенберга-Кона [10]. Енергії елек-
тронних станів та хвильові функції електронів 
отримували як власні значення та власні функ-
ції системи рівнянь Кона-Шема. Електрони 
аомів описувались у вигляді плоских хвиль 
Блохівського типу. Для опису валентних елек-
тронів досліджуваної системи використано 
наступну електронну конфігурацію: Se 4s2 4p4; 
Sb 5s2 5p3; Tl 5d10 6s2 6p1. Енергія відсікання 
плоских хвиль Ecut становила 450 еВ. Враху-
вання квантових ефектів обміну та кореляції 
здійснено в рамках наближення узагальненого 
градієнтного наближення (GGA) [11] з пара-
метризацією Пердю-Бурке-Ернзергофа (PBE) 
[11,12]. Ядро атомів разом з остовними елек-
тронами описувався за допомогою псевдопо-
тенціалів. В роботі використано ультрамякий 
псевдопотенціал Вандербільта [13], що потре-
бують меншої кількості плоских хвиль. Під 
час розрахунків простір розбивався а k-сітку, 
по якій відбувалось інтегрування. Побудова 
зонно-енергетичної структури та інтегрування 
проводилось по k-сітці першої зони Бріллюена 
розміром 3×5×2. Геометрична оптимізація про-
водилась з використанням BFGS алгоритму 
[14], для якої застосовувано такі параметри 
збіжності: енергія – 5 · 10–6 eВ/aтом; макси-
мальна сила – 10–2 eВ/Å; максимальний тиск – 
2 · 10–2 ГПa; максимальне зміщення – 5 · 10–4 Å.

Результати і обговорення
Структура кристалічної ґратки. Для 

розрахунків властивостей кристала TbSbSe2 
у якості вхідних параметрів використовувалась 
інформація про кристалічну структуру, взята 
з роботи [2]. Ці кристали належать до моно-
клінної симетрії з просторовою групою симе-
трії P21. У ґратці кристала TbSbSe2 міститься 
16 атомів. Вигляд кристалічної ґратки зобра-
жено на рисунку 1. Як видно з рисунка, 



50 51

Фізика та освітні технології, Вип. 1, 2024

кристалічна структура характеризується 
шаруватістю, з шарами, що знаходяться в пло-
щині xz.

Параметри кристалічної ґратки та коор-
динати атомів взяті з роботи [2] зібрано 
у табл. 1 та 2. Перед розрахунком властивостей 
досліджуваного кристала проводилась проце-
дура геометричної оптимізації [15,16]. Вона 
приводить до отримання релаксованої струк-
тури якій відповідає рівноважний стан системи. 
У роботі, враховуючи симетрію, оптимізовува-
лись як параметри ґратки, так і координати ато-
мів. Теоретичні кристалографічні параметри 
зібрано у табл. 1 та 2. Оптимізовані Теоретичні 
параметри ґратки характеризуються незначним 

завищенням порівняно з експериментальними 
даними робіт [2,5], що відповідає відомій осо-
бливості GGA функціоналу. Як видно з таблиці, 
найкраще узгодження теоретично розрахова-
ного параметра ґратки відповідає параметру а 
(відхилення δа = 0,6%). Найбільше відхилення 
спостерігається для параметра с (δс = 4,8%), 
тоді як для параметра b завищення також є нез-
начним і становить δb = 1,2%. Водночас, варто 
зазначити, що оптимізована структура володіє 
на 30' більшим кутом β за експерименталь-
ний. Об’єм теоретичної ґратки отриманої після 
оптимізації є на 6,4 % більшим за експеримен-
тальний, що також вказує на узгодження теорії 
та експерименту.

Рис. 1. Структура кристалічної гратки кристала TlSbSe2:  
а) площина xy; б) площина xz; в) площина yz 

Примітка: атоми зображені кульками з таким кольорами:Tl – коричневий; Sb – фіолетовий; Se – жовтий

Таблиця 1
Експериментальні [2, 5] та оптимізовані з використанням GGA-функціонала 

кристалографічні параметри кристала TlSbSe2 у моноклінній фазі
Параметр Exp. [2] Exp. [5] GGA

a, Å 9,137 9,130 9,197
b, Å 4,097 4,100 4,146
c, Å 12,765 12,750 13,379
V, Å3 443,830 477,270 472,229
α, о 90 90 90
β, о 111,75 111,63 112,25
γ, о 90 90 90

     
а)    б)    в) 
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Електронна структура кристала TlSbSe2. 
Зонно-енергетична структура кристала TlSbSe2 
розраховувалась з використанням GGA функ-
ціоналу в точках високої симетрії та вздовж 
ліній, що їх з’єднують за такими напрямками: 
Z → Г → Y → A → B → D → E → C. Структура 
першої зони Бріллюена для досліджуваного 
кристала зображена на рисунку 1. Координати 

точок високої симетрії у першій зоні Бріллюена 
наведені в підписі до рисунка.

Розрахована зонно-енергетична структура 
кристала TlSbSe2 представлена на рисунку 3 а. 
Енергетична відмітка 0 еВ відповідає вершині 
валентної зони та є суміщена з рівнем Фермі. 
Зона провідності утворена широкою смугою, 
що складається з низки близько розташованих 
електронних рівнів, які частково перекрива-
ються між собою. Рівні зони провідності харак-
теризуються помірною дисперсією. Дно зони 
провідності знаходиться на сегменті Г → Y 
зони Бріллюена.

Вершина валентної зони формується широ-
кою смугою, що знаходиться на проміжку від 
0 до – 5,8 еВ. Рівні, що формують вершину 
валентної зони характеризуються дисперсією, 
подібною до дисперсії рівнів зони провідності. 
У напрямках Z → Г, Y → A та E → C електронні 
рівні вироджені, тоді як для інших напрямків 
спостерігається їхнє розщеплення. Така харак-
теристика притаманна як для рівнів валентної 
зони, так і для рівнів зони провідності. За ниж-
чих енергій спостерігаються три групи рівнів, 
які чітко відокремлені на повній густині ста-
нів (DOS) (рис. 3 б). За енергії близько –8 еВ 
смуга утворена двома близько розташованими 
рівнями, які розщеплюються в чотири. Смуга 
поблизу –10,5 еВ відповідає групі рівнів, що 
володіють найменшою дисперсією, та є сильно 

Таблиця 2
Експериментальні [2] та оптимізовані з використанням GGA-функціонала відносні 

координати атомів у комірці кристала TlSbSe2

Атом Експ. [2] GGA
x/a y/b z/c x/a y/b z/c

Tl1 0.699261 0.222587 0.638385 0.698700 0.237700 0.644900
Tl2 0.540578 0.255044 0.862328 0.544700 0.250000 0.859500
Tl3 –0.699261 0.722587 –0.638385 –0.698700 0.737700 –0.644900
Tl4 –0.540578 0.755044 –0.862328 –0.544700 0.750000 –0.859500
Sb1 0.187972 0.226143 0.604651 0.192300 0.241000 0.611300
Sb2 0.071279 0.270134 0.891370 0.075300 0.246000 0.887500
Sb3 –0.187972 0.726143 –0.604651 –0.192300 0.741000 –0.611300
Sb4 –0.071279 0.770134 –0.891370 –0.075300 0.746000 –0.887500
Se1 0.731818 0.262042 0.114027 0.723700 0.249000 0.118400
Se2 0.049568 0.231983 0.394489 0.050700 0.241000 0.394900
Se3 0.608543 0.228691 0.392763 0.600600 0.245000 0.392100
Se4 0.167770 0.255075 0.101099 0.165400 0.242000 0.104100
Se5 –0.731818 0.762042 –0.114027 –0.723700 0.749000 –0.118400
Se6 –0.049568 0.731983 –0.394489 –0.050700 0.741000 –0.394900
Se7 –0.608543 0.728691 –0.392763 –0.600600 0.745000 –0.392100
Se8 –0.167770 0.755075 –0.101099 –0.165400 0.742000 –0.104100

Рис. 2. Структура першої зони Бріллюена для 
кристала TlSbSe2 у моноклінній фазі 

Примітка: координати точок високої симетрії такі:  
Z(0 0 1/2); Г(0 0 0); Y(0 1/2 0); A(-1/2 1/2 0); B(-1/2 0 0);  
D(-1/2 0 1/2); E(-1/2 1/2 1/2); C(0 1/2 1/2). 
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локалізованими. У спектрі DOS цій смузі від-
повідає найінтенсивніша вузька смуга. За енер-
гій від –12 до –13,5 еВ також знаходиться група 
близько розташованих підрівнів. Вершина 
валентної зони знаходиться в точці Z першої 
зони Бріллюена. Підсумовуючи вище сказане, 
заборонена зона кристала TlSbSe2 є не прямого 
типу. Розрахована з використанням GGA функ-
ціоналу ширина забороненої зони становить  
Eg = 0,99 eВ. Як і для дослідженої раніше спо-
луки Ag3SbS3 [17], очікується заниження зна-
чення ширини забороненої зони, що прита-
манне для методі теорії функціоналу густини 
з використанням градієнтного наближення для 
опису обмінно-кореляційної взаємодії. 

На рисунку 4 зображено розраховану пар-
ціальну густину електронних станів кристала 
TlSbSe2 для внесків окремих атомів. Зона провід-
ності досліджуваного кристала утворена сукуп-
ністю s- та p-станів атомів Tl, Sb та Se. Вершина 
валентної зони утворена s-станами атомів Sb та 
p-станами атомів Se. Широка смуга у спектрі 
DOS, що формує вершину валентної зони фор-
мується смугою p-електронів атомів Se, що дає 

основний внесок на проміжку від 0 до –2 еВ, 
та p-станами Sb для якого основний максимум 
припадає на проміжок від –2 до –4,6 еВ. Смуга 
поблизу –5 еВ утворена s-станами талію. s-е-
лектрони Sb формують дві вузькі близько роз-
ташовані смуги за енергій –7,8 та –8,5 еВ. За 
енергії –10,4 еВ знаходиться сильно локалізо-
вана смуга великої інтенсивності, що відпові-
дає d-станам атомів Tl. Припускаємо, що для 
досліджуваного кристала може спостерігатись 
незначний зсув d-станів Tl пов'язаний сильною 
локалізацією d-електронів. За енергії –12 еВ 
спостерігається смуга s-станів атомів Se.

Висновки. В рамках теорії функціоналу гус-
тини проведено першопринципне дослідження 
електронної структури кристала TlSbSe2 
у моноклінній фазі. Проведено геометричну 
оптимізацію кристалічної структури та з’ясо-
вано, що найкраще узгодження з експеримен-
тальними результатами дає параметр ґратки 
а (відхилення δа = 0,6%), а найбільше відхи-
лення отримано для параметра с, для якого 
відхилення становить 4,8%. Для оптимізованої 
ґратки зареєстровано збільшення кута β на 30'. 

Рис. 3. Зонно-енергетична структура кристала TlSbSe2 у моноклінній фазі розрахована 
з використанням GGA-функціонала
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Як наслідок незначного завищення параметрів 
ґратки, об’єм теоретичної комірки кристала 
зростає на 6,4 % від експериментального зна-
чення отриманого в роботі [2]. Вперше розра-
хована зонно-енергетична структура кристала 
TlSbSe2 у моноклінній фазі та проведено її 
обговорення. Виявлено, що зона провідності 
та вершина валентної зони кристала утворені 
широкими смугами, що складається з близько 
розташованих електронних рівнів. Дно зони 
провідності знаходиться на сегменті Г → Y 
зони Бріллюена, а рівні, що формують вершину 
валентної зони характеризуються дисперсією, 
подібною до дисперсії рівнів зони провідності. 
Вершина валентної зони знаходиться в точці Z 
першої зони Бріллюена утворюючи з найниж-
чим рівнем зони провідності заборонену зону 
не прямого типу. Ширина забороненої зони 
становить Eg = 0,99 eВ. За допомогою парці-
альної густини станів встановлено, що зона 

Рис. 4. Парціальна густина станів кристала TlSbSe2 у моноклінній фазі розрахована 
з використанням GGA-функціонала

провідності утворена s- та p-станів атомів Tl, 
Sb та Se. Вершина валентної зони формується 
s-станами сурми та p-станами селену. Широка 
смуга у спектрі DOS, що формує вершину 
валентної зони формується смугою p-елек-
тронів атомів Se, яка дає основний внесок на 
проміжку від 0 до –2 еВ, та p-станами Sb для 
якого основний максимум припадає на промі-
жок від –2 до –4,6 еВ. Найінтенсивніший пік 
у спектрах DOS/PDOS відповідає локалізова-
ним d-станам атомів Tl.

Подяки. Результати, представлені у цій 
роботі, отримані за підтримки проєкту моло-
дих вчених 0123U100599 Міністерства освіти 
і науки України. Частина результатів отримана 
в рамках проєкту Національного центру науки 
Польщі, грант № NCN 2018/31/B/ST4/00924. 
(This work was partially supported by the National 
Science Centre (NCN), Poland, grant number: 
NCN 2018/31/B/ST4/00924.).
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ОСОБЛИВОСТІ МЕТОДИКИ ФОРМУВАННЯ ВІРТУАЛЬНИХ ДОСЛІДІВ 
ІЗ НАВЧАННЯ РОЗПОДІЛУ МОЛЕКУЛ ЗА ШВИДКОСТЯМИ

Стаття присвячена мало дослідженій в методиці навчання проблемі – навчання газових явищ. Розкрито один 
із варіантів методики та її особливостей у формуванні віртуальних дослідів із навчання розподілу молекул за 
швидкостями. Акцент не робиться на можливості постановки експериментального завдання з підтвердження 
висновків Дж. Максвелла, та яка роль при цьому відводиться фізичним величинам: маса частинок, температура 
газу, швидкостям та ін. Не розглядаються можливі методи дослідження, зокрема віртуальні в середовищі про-
сторового розподілу різношвидкісних частинок.

Виокремлено, що при виводі рівняння ідеального газу розглядається постійна, однакова за величиною швид-
кість всіх молекул і відповідно не розглядається настільки відхиляються одержані результати у формулах від 
тих, що розглядає Дж. Максвелл, Р. Клаузіс. Пропонується цю плутаницю розв'язати. Запропоновано один з вір-
туальних експериментальних методів просторового поділу частинок за швидкостями заснований на впливі сили 
тяжіння на дальність польоту молекул, що вилетіли, наприклад, із посудини. Реалізація ідеї віртуального екс-
перименту ґрунтується на відомих теоретичних та практичних висновках: маємо ідеальний газ; відомі експе-
риментальні результати значень середньоарифметичної, середньоквадратичної та ймовірнісної швидкостей; 
реальним є створення постійної концентрації газу в посудині; рух молекул у посудині є рівноймовірним. Аналіз 
одержаних у віртуальному досліді даних показує досить виокремлені три частини: ліворуч осідають молекул із 
середньоарифметичною швидкістю, в середній частині – найбільш ймовірнісною і праворуч – середньоквадра-
тичною швидкістю, що якісно підтверджує математичну модель розподілу молекул Максвелла.

У подальшому дослідження доцільно проводити в напрямку модернізації такого виду дослідів та з’ясування 
фізичної суті понять імпульсу, тиску кінетичної енергії молекул газу.

Ключові слова: фундаментальні досліди, віртуальний, розподіл молекул, частинки, швидкість.

Mykola SADOVYІ
Doctor of Pedagogical Sciences, Professor, Professor of the Department of Mathematics and Digital 
Technologies of Volodymyr Vynnychenko Central Ukrainian State University, 1 Shevchenko Str., Kropyvnytskyi, 
Ukraine, 25006
ORCID ID: https://orcid.org/0000-0001-6582-6506
SCOPUS-AUTHOR ID: 57217117696



58 59

Фізика та освітні технології, Вип. 1, 2024
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PECULIARITIES OF THE METHOD OF FORMING VIRTUAL EXPERIMENTS 
ON LEARNING THE DISTRIBUTION OF MOLECULES BY VELOCITIES

The article is devoted to a little researched method of teaching gas phenomena. One of the variants of the technique 
and its features in the formation of virtual experiments on the study of the distribution of molecules by velocities is revealed. 
The emphasis is not placed on the possibility of setting up an experimental task to confirm J. Maxwell's conclusions, 
and what role is given to physical quantities: mass of particles, gas temperature, velocities, etc. Possible research methods, 
in particular virtual ones in the environment of spatial distribution of particles with different speeds, are not considered.

It is highlighted that when deriving the equation of an ideal gas, a constant, equal velocity of all molecules is considered 
and, accordingly, the obtained results in the formulas are not considered so different from those considered by J. Maxwell, 
R. Clausis. It is proposed to resolve this confusion. One of the virtual experimental methods of spatial separation of particles 
based on velocities is proposed, based on the influence of gravity on the flight range of molecules that have flown out, for 
example, from a vessel. The implementation of the idea of a virtual experiment is based on known theoretical and practical 
conclusions: we have an ideal gas; known experimental results of arithmetic mean, root mean square and probabilistic 
velocities; the creation of a constant gas concentration in the vessel is real; the movement of molecules in the vessel 
is equally probable. The analysis of the data obtained in the virtual experiment shows three rather distinct parts: on 
the left, molecules settle with the average arithmetic speed, in the middle part – the most probable, and on the right – with 
the mean square speed, which qualitatively confirms Maxwell's mathematical model of the distribution of molecules.

In the future, it is advisable to carry out research in the direction of modernization of this type of experiments 
and clarification of the physical essence of the concepts of momentum, pressure, kinetic energy of gas molecules.

Key words: fundamental experiments, virtual, distribution of molecules, particles, speed.

Актуальність проблеми. Методика нав-
чання розподілу молекул ідеального газу за 
швидкостями передбачає ознайомлення суб’єк-
тів навчання з теоретичними висновками 
Дж. Максвелла та дослідом О. Штерна. Проте 
акцент не робиться на можливості постановки 
експериментального завдання з підтвердження 
висновків Дж. Максвелла, та яка роль при цьому 
відводиться фізичним величинам: маса части-
нок, температура газу, швидкостям та ін. Не 
розглядаються можливі методи дослідження, 
зокрема, віртуальні в середовищі просторового 
розподілу різношвидкісних частинок.

У навчальній і методичній літературі зна-
йомство студентів і школярів із подібними 
фундаментальними дослідами проводиться 
в описовому вигляді. Це пояснюється, насам-
перед, відсутністю обладнання та приладів 
для постановки таких дослідів. Заклади освіти 
не мають необхідного технічного і фінан-
сового потенціалу для їх проведення навіть 

в демонстраційному варіанті. Такого характеру 
досліди повинні мати високу доказовість, так 
як вони є наочними через неможливість спо-
стерігати рух частинок із різними швидкостями 
в приладі. У таких випадках використовується 
метод аналогій або віртуальні досліди. Зокрема, 
в методичній літературі описується механічна 
модель, що дозволяє візуалізувати розподіл 
Максвелла.

Виникає суперечність, яку в методичній 
і спеціальній літературі не аналізують. Тради-
ційно величина швидкості розглядається лише 
як функція траєкторії. Крім цього, здійсню-
ється не зовсім коректний перехід до введення 
поняття квадрату середнього значення швид-
кості, а потім і середньоквадратичної швидко-
сті запозичивши її у Л. Больцмана. На окремі 
аспекти проблеми вказували лише окремі вчені. 
Є неоднозначність із розподілом газових моле-
кулярних швидкостей та їх траєкторій, а відпо-
відно – імпульсу, тиску, енергії та ін.
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Аналіз останніх досліджень і публіка-
цій. Щоб бути більш близьким до реалізації 
висловленої ідеї доцільно простежити шлях 
становлення висновків учених щодо розподілу 
молекул за швидкостями. У 1738 р. Даніель Бер-
нуллі опублікував модель, яка містить основні 
рамки сучасної кінетичної молекулярної тео-
рії. Рудольф Клаузіус продовжив дослідження 
моделі й у 1857 р. запровадив концепцію серед-
нього вільного шляху пробігу частинок. Ці ідеї 
були надалі розвинені Максвеллом у 1873 р. 
у його розподілі молекул за швидкостями. Після 
теоретичного обґрунтування Дж. Максвелом 
математичної моделі розподілу молекул за 
швидкостями його теоретичні результати під-
твердив Л. Больцман. 

Дослідник О. Штерн (1920) експери-
ментально підтвердив математичну модель 
Максвелла. В наступному більш досконалі 
досліди з підтвердження цієї моделі провели 
Е. Елдрідж (1927), Б. Ламмерт (1926–1929), 
І. Естерман (1947), Д. Міллер та П. Куш (1955) 
та ін., де використовувалося зміщення молеку-
лярного пучка у полі тяжіння.

Методичні особливості навчання розподілу 
молекул за швидкостями в курсі теоретичної 
фізики вивчав О. Школа (Школа, 2013). О. Хари-
тонова, Г. Борисова розглянули методику нав-
чання розподілу Максвелла у закладах фахової 
передвищої освіти (Харитонова, 2016). Обґрун-
тування математичного моделювання поняття 
розподілу молекул за швидкостями розглянуто 
Th. Krobthong, F. Rivadulla, Ftáčnik J., Lichard P., 
Pǐsút J. (Krobthong, 2015; Ftáčnik, 1983).

Мета дослідження. При виводі рівняння іде-
ального газу розглядається постійна, однакова 
за величиною швидкість усіх молекул і відпо-
відно не розглядається настільки відхиляються 
одержані результати у формулах від тих, що 
розглядає Дж. Максвелл, Р. Клаузіс. Виникає 
суперечність, яку в методичній і спеціальній 
літературі не аналізують. Традиційно вели-
чина швидкості розглядається лише як функція 
траєкторії. Крім цього, здійснюється не зовсім 
коректний перехід до введення поняття квадрату 
середнього значення швидкості, а потім і серед-
ньоквадратичної швидкості запозичивши її 
у Л. Больцмана. На деякі аспекти проблеми вка-
зували лише окремі вчені. Є неоднозначність із 
розподілом газових молекулярних швидкостей 
та їх траєкторій, а відповідно імпульсу, тиску, 

енергії та ін. Ми вважаємо, що цю плутаницю 
необхідно розв’язати, що й склало мету статті.

Виклад основного матеріалу дослідження. 
У більшості навчальної літератури розподіл 
Максвела за швидкостями аналізується за рівно-
важного стану газу. Це означає, що число моле-
кул, швидкість яких при зіткненні збільшується, 
дорівнює числу молекул, швидкість яких при 
зіткненні зменшується. Тобто, якщо газ виве-
дено з рівноважного стану, то розподіл молекул 
за швидкостями буде відрізнятися від розподілу 
Максвелла. Однак молекули хаотично руха-
ються і постійно зіштовхуються. Через невели-
кий час газ згідно з принципом самоорганізації 
сам собою переходить у стан рівноваги. Такий 
процес буде неперервним. Виходячи з таких 
міркувань можна дати визначення поняття хао-
тичності теплового руху: рух молекул газу хао-
тичний, якщо молекули розподіляються за швид-
костями у відповідності з законом Максвелла.

Доцільно здійснювати аналіз складо-
вих швидкостей у розподілі. Загальновідома 
функція математичного розподілу молекул за 
швидкостями Максвелла складається з трьох 

складових: константи нормалізації m

kT2π
 

(виводиться з умови нормування 
��

�

� � � �f dx x� � 1),  

швидкості (υ2), експотенціального виразу, куди 
входить вираз кінетичної енергії. 

Р. Флемінг, який займається молекулярним 
моделюванням для аналізу швидкостей моле-
кул виділяє поняття об’єм зіткнень V=lx ΔS, де 
lx – пройдений шлях групи молекул, ΔS – площа, 
на яку потрапляють молекули, Δt – час проход-
ження молекулою визначеного шляху із швид-
кістю υх. Тоді V= υх Δt ΔS, а кількість частинок, 
що зіткнуться з площею перепони складає 

N N
V

V
N
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VV
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�  (Krobthong, 2015).

Один із віртуальних експериментальних 
методів просторового поділу частинок за швид-
костями заснований на впливі сили тяжіння 
на дальність польоту молекул, що вилетіли, 
наприклад, з посудини. Рух частинок у полі 
сили тяжіння є рівноприскореним. У загаль-
ному випадку дальність польоту x частинки, 
що влетіла в досліджуване поле сили тяжіння 
під кутом φ до горизонту на висоті h, залежить 
від її початкової швидкості υ. Математично 
такий рух описується рівняннями gx2 – υ2 sin2φ; 
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x = 2hυ2cos2φ. З цих рівнянь випливає, що чим 
більша початкова швидкість υ руху частинки 
в полі сили тяжіння, тим більша її дальність 
польоту x. За дальністю польоту частинок, що 
вилетіли з виокремленої посудини під певним 
кутом до горизонту, можна розрахувати їхні 

швидкості в посудині: �
� �

�
� �

gx

h hcos xsin

2

2 2
.  

Щоб частинка, що вилетіла з посудини, потра-
пила на горизонтальну ділянку [xi-1, xi] потрібно, 
щоб у посудині ця частика мала швидкість 
в околі [υi-1, υi]. Враховуємо, що розподіл моле-
кул за швидкостями у посудині має відповідати 
розподілу Максвелла.

Реалізація методу просторового розподілу 
частинок, що мають різні швидкості, за раху-
нок впливу сили тяжіння на дальність польоту 
пов’язана з низкою технічних труднощів. Моле-
кули реальних газів мають велику середньоква-
дратичну швидкість (υкв ~ 102–103 м/с при кім-
натній температурі). При цьому їхня дальність 
польоту в полі сили тяжіння могла б скласти  
~104–105 м (у вакуумі). Реалізація цих умов ні 
в науковій, ні в навчальній лабораторії немож-
лива. Тому доцільно скористатися віртуальною 
комп’ютерною моделлю досліду з демонстрації 
розподілу Максвелла.

Розташування отвору на поверхні судини 
(рис. 1) дозволяє розглянути ще одну особливість 
запропонованого комп’ютерного методу. Розгля-
немо випадок, коли частинки вилітають з посу-
дини горизонтально (α = 0). Дальність польоту 
лінійно залежить від швидкості υ. В інших 
випадках (α > 0) дальність польоту залежить від 
модуля швидкості нелінійно. Тобто осередку, роз-
ташованого далеко від посудини, буде відпові-
дати більший діапазон швидкостей, ніж осередку 

тієї ж довжини поблизу судини. Ця особливість 
методу не перешкоджає отриманню інформації 
про статистичний розподіл і не перешкоджає 
отриманню інформації про статистичний розпо-
діл часток «газу» за швидкостями. На це необ-
хідно звернути увагу, щоб сформувати повне 
уявлення про використання обраного методу. 
Дана комп’ютерна лабораторна робота надає для 
цього необхідні дидактичні можливості.

Для підтримки постійного розподілу час-
ток «газу» за швидкостями в посудині обрана 
модель повністю не взаємодіючих одна з одною 
матеріальних точок (зіткнення між частинками 
відсутнє), що дозволяє уникнути перерозподілу 
кінетичної енергії між частинками в посудині 
після того, як частина частинок покинула посу-
дину. В умовах комп’ютерної реалізації ідеаль-
ної теоретичної моделі цього легко досягти.

Реалізація ідеї віртуального експерименту 
ґрунтується на відомих теоретичних та прак-
тичних висновках: маємо ідеальний газ; відомі 
експериментальні результати значень серед-
ньоарифметичної, середньо-квадратичної та 
ймовірнісної швидкостей; реальним є ство-
рення постійної концентрації газу в посудині; 
рух молекул у посудині є рівноймовірним.

Головною частиною фізичної частини моделі 
комп’ютерної експериментальної установки 
є посудина з газом, наприклад, водяною парою, 
вуглекислим газом, азотом тощо. Кожна група 
рухомих молекул створює тиск на стінки посу-
дини. Якщо у такій посудині зробити тонкий 
отвір, то через нього перпендикулярно до пло-
щини посудини буде виходити частина молекул 
і рухатися у просторі. Щоб не порушувати рів-
новагу в кількості молекул у посудині доцільно 
створити умови для їх поповнення. Зокрема, якщо 

Рис. 1. Принципова схема досліду Рис. 2. Зображення руху
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використати водяну пару як ідеальний газ, то 
поповнення молекул можна забезпечити поміщен-
ням у посудину частини води, яка буде випарову-
ватися. Для забезпечення незмінної концентрації 
частинок водяної пари у посудині необхідно під-
тримувати постійність його температури.

Дослідна частина полягає у наступному. Для 
спрощення ми обрали варіант горизонтального 
руху частинок, де дальність польоту буде про-
порційною швидкості. В інших випадках така 
залежність не буде пропорційною. Частина 
рухомих молекул через отвір у посудині вилі-
тають в навколишній простір. Щоб утворився 
вузький і горизонтально спрямований пучок 
молекул скористаємося обмежувальними діаф-
рагмами: попарними паралельними пластин-
ками – одну пару горизонтально розміщеними, 
а другу – вертикально (рис. 1).

Розглядаємо ту частину виділеного пучка 
молекул, які пройшли своєрідний відбір діаф-
рагмами та потрапили у поле земного тяжіння. 
Завдяки різній швидкості молекули мають різну 
кінетичну енергію, а тому і різну траєкторію 
руху (рис. 2). Маємо класичний випадок руху 
тіла горизонтально.

За формулою L H

g
Co o� �� �

2  визначається 

дальність польоту молекули, що вилітає з посу-
дини горизонтально зі швидкістю υо під дією 
сили тяжіння (Жихарєв, 2017). Вираз під коре-
нем є постійною величиною за незмінної висоти 
та позначений С. Так як швидкості молекул, 
які вилітають з отвору посудини підлягають 
розподілу Максвелла, то доцільно визначити 
дальність польоту молекул, що окремо мають 
середньоарифметичну, середньоквадратичну 
та найбільш ймовірну швидкості. Температуру 
забезпечуємо незмінною. 

Для реєстрації частинок, що падають на 
горизонтальну площину, а відповідно і даль-
ність польоту є декілька способів. Візьмемо 
за робоче тіло водяну пару. Виріжемо з промо-
кального паперу прямокутну форму і покри-
ємо її речовиною, яка при взаємодії з водяною 
парою змінює свій колір або просто змочу-
ється. У такий спосіб виокремлюємо площу 
досліджуваної поверхні, місце, куди потрапили 
частинки, яка показує густину розподілу їх на 
цій поверхні. Найбільш густіший шар припа-
дає на частину поверхні з найбільш ймовірною 
швидкістю, зліва поверхня, куди потрапляють 

частинки з середньоарифметичною, а справа – 
з средньоквадратичною швидкістю (рис. 3). 

Аналіз одержаних у віртуальному досліді 
даних показує досить виокремлені три частини: 
зліва осідають молекули з середньоарифметич-
ною швидкістю, в середній частині – найбільш 
ймовірнісною і справа – середньоквадратич-
ною швидкістю, що якісно підтверджує мате-
матичну модель розподілу молекул Максвелла.

Головне виділити місця, куди будуть потра-
пляти молекули, що мають різну швидкість. 
Віртуальні досліди можна запропонувати 
суб’єктам навчання для різних речовин. Так для 
азоту 28,0134 г/моль, середньоарифметична 
швидкість дорівнює 476,28 м/с, середньоква-
дратична швидкість – 516,82 м/с; найбільш ймо-
вірнісна – 422,8 м/с. Для вуглекислого газу СО2 – 
44,01 г/моль, середньоарифметична – 363 м/с, 
середньоквадратична – 410 м/с, найбільш 
ймовірнісна – 557 м/с; кисень О2 – 32 г/моль, 
середньоарифметична – 425 м/с, середньоква-
дратична – 480 м/с, найбільш ймовірнісна – 
393 м/с; повітря – 29 г/моль, середньоарифме-
тична – 467 м/с, середньоквадратична – 508 м/с, 
найбільш ймовірнісна – 414 м/с; водяна пара – 
18,016 г/моль, середньоарифметична – 566 м/с, 
середньоквадратична – 640 м/с, найбільш ймо-
вірнісна – 525 м/с.

Висновки і перспективи подальших 
досліджень. Запропоновані віртуальні досліди 
можна виконати в комп’ютерному варіанті. Код 
програми не є складними. Одержані результати 
пропонованого варіанту досліду є переконли-
вими у наочному зображенні розподілу молекул 
за швидкостями, наочно розкривають фізичний 
зміст середньоарифметичної, найбільш ймовір-
ної та середньоквадратичної швидкостей.

У подальшому дослідження доцільно про-
водити в напрямку модернізації такого виду 
дослідів та з’ясування фізичної суті понять 
імпульсу, тиску кінетичної енергії молекул газу. 

Рис. 3. Розподіл молекул на площині
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MAIN PROBLEMS OF DEVELOPMENT THE COMPUTER SCIENCE 
AND NECESSITY OF THE APPLICATION OF PHYSICAL PROCESSES

The problems of evolution the cybernetics and computer science are analysed. Short historical analysis of this problem 
is represented. It includes Greek abacus and the Peruvian system of nodal counting. The role of Blaise Pascal and Wilhelm 
Leitzbnitz in establishing the foundations of computer science is noted. The next stage in the development of computer 
science was the research of Charles Babbage and Lady Ada Lovelace. It was Ada Lovelace, who initiated the programming 
procedure. The concept of cybernetics as the management of ships originated in Greece. In the 19th century, it was 
formulated as a science of management by J. Ampere and B. Trentowski. It was completed by N. Wiener, according to whom 
cybernetics is the science of control in the living and non-living world. Later, cybernetics became the basis of computing. 
In its bowels, the theory of automatic regulation was expanded and the foundations of modern information theory were 
formulated. As F. George showed, cybernetics is a synthetic science that includes a number of sciences that are needed to 
solve the relevant problem. Research has been conducted on the development of the hardware base of modern cybernetics 
and computer science: from pebbles, nodules and bones to modern optoelectronic systems. Modern computer science has 
a somewhat broader meaning as defined by N. Wiener. The main task of modern computer science is the formalization 
of the thesis of the Canadian philosopher L. Hall "Everything that comes from the head is intelligent". In this case, along with 
the elementary base, programming received significant development. Along with narrow-profile programming languages 
(Fortran, Pascal), the system programming languages C and cross-hierarchical programming (Python have been created). 
The structure of computer science has also changed significantly. The further development of computer systems is obviously 
related to the reduction of time and simplification of the procedure for obtaining the necessary information and including 
the real physical processes in the procedure of computation. Possible ways of implementing this are also discussed.

Key words: cybernetics, computer science, evolution, hardware, software, polymetrical analysis, Python. 
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ОСНОВНІ ПРОБЛЕМИ РОЗВИТКУ КОМП’ЮТЕРНИХ НАУК 
ТА НЕОБХІДНІСТЬ ВКЛЮЧЕННЯ ФІЗИЧНИХ ПРОЦЕСІВ

Аналізуються проблеми еволюції кібернетики та інформатики. Подано короткий історичний аналіз цієї про-
блеми. Сюди входить грецька рахівниця, перуанська система підрахунку вузлів. Відзначається роль Блеза Паскаля 
і Вільгельма Ляйбніца у створенні основ інформатики. Наступним етапом у розвитку інформатики стали дослі-
дження Чарльза Беббіджа та леді Ади Лавлейс. Саме Ада Лавлейс ініціювала процедуру створення програму-
вання. Поняття кібернетики як управління кораблями виникло в Греції. У 19 столітті вона була сформульована 
як наука про управління Дж. Ампером і Б. Трентовським. Його завершив Н. Вінер, згідно з яким, кібернетика – 
це наука про управління живим і неживим світом. Пізніше кібернетика стала основою обчислювальної техні-
ки. В її надрах було розширено теорію автоматичного регулювання та сформульовано основи сучасної теорії 
інформації. Як показав Ф. Джордж, кібернетика є синтетичною наукою, яка включає ряд наук, необхідних для 
розв’язання відповідної проблеми. Проведено дослідження щодо розвитку апаратної бази сучасної кібернетики 
та інформатики: від камінчиків, вузликів і кісток до сучасних оптоелектронних систем. Сучасна інформатика 
має дещо ширше значення за визначенням Н. Вінера. Основним завданням сучасної інформатики є формалізація 
тези канадського філософа Л. Холла «Все, що йде від голови, є розумним». При цьому поряд з елементарною 
базою значний розвиток отримало програмування. Поряд з вузькопрофільними мовами програмування (Fоrtran, 
Pascal) були створені мови системного програмування Cб С++ і міжієрархічного програмування (Python). Значно 
змінилась і структура комп’ютерних наук. Подальший розвиток комп’ютерних систем, очевидно, пов’язаний 
зі скороченням часу та спрощенням процедури отримання необхідної інформації і включення реальних фізичних 
процесів у процедуру обчислення. Також обговорюються можливі шляхи її реалізації.

Ключові слова: синтез, кібернетика, інформатика, штучний інтелект, системний аналіз, поліметричний 
аналіз, принцип Моiсеєва, Пайтон. 
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Introduction. When delving into the core issues 
of evolution in cybernetics and computer science, 
we must consider several key aspects: computation 
problems, the organization of these calculations, 
and the potential applications thereof. These facets 
are intricately linked to the level of civilization's 
development throughout history, persisting to var-
ying degrees across epochs. Hence, our explora-
tion of the evolution of cybernetics and informatics 
will be anchored in this perspective.

A concise historical examination is imperative, 
encompassing a wide array of civilizations such as 
Ancient Egyptian, Sumerian, Indian, Chinese, and 
others. This journey traverses mythological narra-
tives, Pythagorean theories, Plato's philosophical 
constructs, as well as practical systems like the 
Greek abacus and the Peruvian nodal counting sys-
tem [Trokhimchuck, 2021; History, 2023].

Acknowledgment is due to Blaise Pascal and 
Wilhelm Leitzbnitz for their seminal roles in lay-
ing the groundwork for computer science. Their 
contributions, highlighted in various sources 
[Trokhimchuck, 2021; George, 1976], set a crucial 
precedent.

Following in the footsteps of computer science 
pioneers, Charles Babbage and Lady Ada Lovelace 
embarked on groundbreaking research, with Love-
lace's introduction of programming procedures 
marking a significant milestone in this narrative 
[George, 1976].

The genesis of cybernetics, initially conceived 
as ship management in Ancient Greece, evolved 
into a formal science in the 19th century, notably 
formulated by F.-M. Ampere and B. Trentowski 
[Trokhimchuck, 2021; Computing, 2023]. N. Wie-
ner further elaborated on cybernetics, defining it as 
the science of control in both living and non-living 
systems [Trokhimchuck, 2020; Trokhimchuck, 
2021]. This discipline later formed the founda-
tion of computing, nurturing the growth of auto-
matic regulation theory and modern information 
theory. As elucidated by F. George [5], cybernet-
ics emerges as a synthetic science, amalgamating 
various disciplines necessary to tackle pertinent 
problems.

Research efforts have been dedicated to the 
hardware evolution of modern cybernetics and 
computer science, spanning from rudimentary 
materials like pebbles, nodules, and bones to con-
temporary optoelectronic systems [Trokhimchuck, 
2021, History, 2023].

Modern computer science, as articulated by 
N. Wiener [Trokhimchuck, 2021], encompasses a 
broader spectrum of meanings. Its primary objec-
tive lies in formalizing the thesis of Canadian phi-
losopher L. Hall, asserting that "Everything that 
comes from the head is intelligent" [Trokhimchuck, 
2020; Trokhimchuck, 2021]. This evolution has 
significantly advanced programming, evident in 
the development of specialized languages like For-
tran and Pascal [History, 2023], alongside system 
programming languages such as C and cross-hier-
archical programming like Python [Zamuruyeva, 
2018; Zamuruyeva, 2020].

The structural landscape of computer science 
has undergone significant transformations, closely 
linked to the quest for reduced time and stream-
lined procedures in acquiring necessary informa-
tion [Trokhimchuck, 2021]. Potential implementa-
tion avenues for these advancements are also under 
discussion.

Main Results. The roots of computer sci-
ence extend far back in history, often manifest-
ing in disciplines like mathematics and physics 
long before the formal establishment of the field 
[History, 2023]. These early developments, rang-
ing from mechanical inventions to mathematical 
theories, laid the groundwork for what we now 
recognize as computer science. This progression 
ushered in a major academic domain, significant 
technological leaps across the Western world, 
and the foundation of a global trade and cultural 
exchange network.

An exploration into the evolution of comput-
ing methods and systems inevitably commences 
with ancient civilizations [Trokhimchuck, 2021]. 
In Ancient Egypt, for instance, the groundwork 
for algebraic principles was laid, alongside the 
creation of a universal coded system of cal-
culations known as the tablet of the god Thoth 
[Trokhimchuck, 2021]. This tablet, attributed to 
the deity Thoth, played a pivotal role in teach-
ing Egyptians counting, writing, and agricultural 
practices, akin to a rudimentary form of compu-
tational instruction.

Ancient Sumer contributed significantly to early 
computational knowledge, with developments 
ranging from spherical geometry and astrology to 
matrix arithmetic and the invention of the abacus 
[Trokhimchuck, 2021]. The abacus, in particu-
lar, emerged as the earliest known computational 
tool, originating between 2700 and 2300 BCE. 
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Sumerians devised a primitive form consisting of 
successive columns, delineating orders of magni-
tude within their sexagesimal number system. Ini-
tially employed with pebbles on sand-drawn lines, 
the abacus has evolved into more modern itera-
tions, including the Chinese abacus still utilized 
today [Trokhimchuck, 2021; History, 2023].

In the 5th century BC, Ancient India witnessed 
the remarkable feat of the grammarian Pāṇini, who 
meticulously crafted the Sanskrit grammar into 
959 rules encapsulated within the Ashtadhyayi. 
Pāṇini's work was characterized by its high degree 
of systemization and technical precision, employ-
ing metarules, transformations, and recursions 
[History, 2023].

The renowned phrase "Numbers rule the world" 
is attributed to Pythagoras, whose school delved 
deeply into numerical concepts. The Pythago-
rean tradition, serving as a nexus between various 
ancient systems, synthesized elements of the eso-
teric Egyptian rituals with the more overt tradi-
tions of Sumer and India [Trokhimchuck, 2021]. 
German archaeologists in 1980-8 uncovered cities 
featuring octagonal and semi-octagonal structures, 
dating back to the 6th – 5th centuries BC, possibly 
indicating the presence of the enigmatic Pythago-
reans [Trokhimchuck, 2021].

Plato, the eminent philosopher, held mathemat-
ics in high regard, emphasizing its significance in 
his philosophical framework. His categorization 
of numbers marked an early attempt to systemize 
existing knowledge through mathematical princi-
ples. According to Plato, numbers could be clas-
sified into three types: mathematical (representing 
pure mathematics), sensory (applied mathemat-
ics), and ideal (pertaining to numerology and the 
numerical encoding of information, from a mod-
ern perspective) [Trokhimchuck, 2020; Trokhim-
chuck, 2021].

The classifications of Aristotle and Euclid played 
a significant role in the development of modern 
science. Thanks to Aristotle, the classification of 
modern sciences began and the foundations of for-
mal logic were developed, which was the comple-
tion of the works of Socrates and Plato [Trokhim-
chuck, 2021]. From this point of view, formal logic 
can be considered formalized rules for conducting 
a dispute. Euclid first classified mathematical dis-
ciplines and created an axiomatic method of their 
description, which is practically relevant in suc-
cessful mathematics [Trokhimchuck, 2021].

The establishment of science was signifi-
cantly influenced by the organizational structure 
of the Alexandria Museum, founded in Alexan-
dria, Egypt by a confidant of Alexander the Great 
[Trokhimchuck, 2021]. Spanning from the 3rd 
century BC to the 4th century AD, this institu-
tion served as a bastion for the advancement of 
Hellenic culture, fostering scientific development 
along the philosophical lines delineated by Plato 
and Aristotle, the latter being a mentor to Ptolemy 
[History, 2023].

An early marvel of mechanical ingenuity, the 
Antikythera mechanism, is believed to have func-
tioned as an analog computer, facilitating astro-
nomical calculations. Discovered in 1901 amidst 
the wreckage off the Greek island of Antikythera, 
this device has been dated to approximately 
100 BC [History, 2023].

The legacy of the Alexandria Museum found 
continuity within the Muslim world, spanning 
regions such as the Baghdad Caliphate, Merage, 
Morocco, Cordoba, and Granada [Trokhimchuck, 
2021]. Islam, under the teachings of Mohammed, 
advocated for universal learning, fostering an 
environment more conducive to scientific inquiry 
compared to medieval Christianity. It was during 
the Renaissance that these traditions experienced 
a resurgence within Christian territories, partly 
due to the Crusades and cultural exchanges with 
the Islamic world [Trokhimchuck, 2021]. Notably, 
Greek Alexandrian manuscripts were translated 
into Latin not directly from Greek but via Arabic 
translations [Trokhimchuck, 2021].

The resurgence of mechanical analog comput-
ing emerged in the medieval Islamic world, where 
Muslim astronomers such as Abū Rayhān al-Bīrūnī 
and Jabir ibn Aflah developed intricate devices like 
the mechanical geared astrolabe and the torquetum 
[History, 2023]. Additionally, Muslim mathema-
ticians made significant strides in cryptography, 
including advancements in cryptanalysis and fre-
quency analysis attributed to figures like Alkin-
dus. Further innovations included programmable 
machines like the automatic flute player, attributed 
to the Banū Mūsā brothers [History, 2023].

The early exploration of cybernetic principles 
saw the contributions of notable figures such as Su 
Song, Heron of Alexandria, and Ctesibius, with the 
latter credited for inventing the first artificial auto-
matic control system in the form of a water clock 
[History, 2023]. However, it was in Europe where 
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the foundations of modern computing science and 
its ideological underpinnings were further devel-
oped [Trokhimchuck, 2021; History, 2023].

Remarkable advancements in mechanical 
engineering emerged in the 12th century with the 
construction of the first mechanical robot capable 
of articulating basic words by R. Bacon [Trokh-
imchuck, 2021]. Subsequently, in 14th century 
Europe, technological artifacts of comparable 
complexity emerged, exemplified by the creation 
of mechanical astronomical clocks [History, 2023].

The advent of logarithms by John Napier in the 
early 17th century marked a significant milestone, 
prompting a surge in innovation among inventors 
and scientists in the realm of computational tools. 
In 1623, Wilhelm Schickard conceived a calculat-
ing machine, although his project was tragically 
thwarted by a fire in 1624 [History, 2023]. Blaise 
Pascal continued this trajectory by designing a 
mechanical adding device circa 1640, inspired 
by the work of the ancient mathematician Hero 
of Alexandria [History, 2023]. Gottfried Wilhelm 
Leibniz furthered these endeavors with the inven-
tion of the Stepped Reckoner in 1672, culminating 
in its completion in 1694 [History, 2023].

The 17th century witnessed the formulation of 
foundational rules for constructing theories, exem-
plified by Descartes' method and Newton's four 
rules of inference in physics, akin to the proce-
dure of Euclidean axiomatization [Trokhimchuck, 
2021]. This development facilitated the realization 
of R. Bacon's assertion that "science is as much 
science as there is mathematics in it" [Trokhim-
chuck, 2021].

Charles Babbage stands out as a pivotal figure 
in the annals of computing history, often hailed as 
one of its earliest pioneers [George, 1976]. Begin-
ning in the 1810s, Babbage conceived a vision of 
mechanized computation, leading to the design of 
a calculator capable of computing numbers up to 8 
decimal points in length [George, 1976]. Expand-
ing on this concept, Babbage envisioned a machine 
capable of computing numbers with up to 20 dec-
imal places, culminating in his proposal for the 
"Analytical Engine" by the 1830s [George, 1976]. 
This visionary device, utilizing punched cards for 
arithmetical operations and employing sequential 
control, represented the first true manifestation of 
the modern computer [George, 1976].

Ada Lovelace, also known as Augusta Ada 
Byron, is acclaimed as the trailblazer of computer 

programming, esteemed for her mathematical 
prowess. Collaborating with Charles Babbage as 
his assistant during his endeavor with the "Analyt-
ical Engine," the first mechanical computer, Love-
lace made significant contributions to the nascent 
field [George, 1976]. Notably, she devised the first 
computer algorithm, capable of computing Ber-
noulli numbers, although the precedence of algo-
rithm design is subject to debate, as Babbage had 
earlier designed the difference engine and corre-
sponding algorithms based on differences [George, 
1976]. Additionally, Lovelace foresaw the future 
capabilities of computers, envisioning them not 
only as calculators but also as manipulators of sym-
bols, whether mathematical or otherwise. Despite 
her untimely passing before witnessing the fruition 
of her ideas, Lovelace's pioneering efforts from the 
1840s onwards left an indelible mark on the field 
[George, 1976].

Subsequent to Babbage's work, Percy Ludgate, 
a clerk to a Dublin corn merchant, independently 
conceived a programmable mechanical computer, 
which he documented in a publication in 1909 
[History, 2023]. Further advancements drew inspi-
ration from Babbage's legacy, exemplified by the 
endeavors of Leonardo Torres Quevedo and Van-
nevar Bush [History, 2023]. Torres Quevedo pro-
posed an analytical electromechanical machine 
controlled by a read-only program, introducing the 
concept of floating-point arithmetic. In 1920, he 
presented the Electromechanical Arithmometer in 
Paris, featuring an arithmetic unit connected to a 
typewriter for automatic command input and result 
printing. Bush, in his work "Instrumental Analysis" 
(1916), explored the adaptation of IBM punch card 
machines to realize Babbage's designs, and subse-
quently initiated the Rapid Arithmetical Machine 
project in pursuit of an electronic digital computer 
[History, 2023].

The evolution of electronic computing gained 
momentum in the 1930s with the emergence 
of switching circuit theory, heralding a depar-
ture from ad hoc electrical engineering practices 
[History, 2023]. Through a series of papers pub-
lished between 1934 and 1936, luminaries such 
as Akira Nakashima, Claude Shannon, and Viktor 
Shetakov demonstrated the applicability of two- 
valued Boolean algebra in describing the oper-
ations of switching circuits [History, 2023]. This 
seminal concept laid the groundwork for elec-
tronic digital computers, providing the theoretical 
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framework for digital system design across diverse 
domains of modern technology.

During his undergraduate philosophy studies, 
Shannon encountered the work of George Boole, 
realizing its applicability in arranging electrome-
chanical relays, commonly used in telephone rout-
ing switches, to solve logic problems. This insight 
formed the basis of practical digital circuit design, 
gaining widespread recognition within the electri-
cal engineering community during and after World 
War II [History, 2023].

The advent of digital machines, unbound by 
physical constraints inherent in analog devices, 
facilitated the development of logical computers 
capable of executing tasks describable as "purely 
mechanical." Alan Turing's theoretical construct, 
the Turing Machine, emerged as a pivotal device 
for studying the properties of such hardware [Com-
puter, 2023; Computing, 2023; History, 2023].

The inception of modern computer science saw 
its mathematical foundations laid by Kurt Gödel 
with his incompleteness theorem in 1931 [Trokh-
imchuck, 2021]. Gödel demonstrated the inherent 
limits of formal systems in proving or disproving 
propositions, prompting further exploration into 
defining and describing these systems, including 
the introduction of concepts such as mu-recursive 
functions and lambda-definable functions [His-
tory, 2023].

In 1936, Alan Turing and Alonzo Church inde-
pendently, and collaboratively, formalized the con-
cept of an algorithm and its computational limits, 
alongside proposing a model for "purely mechan-
ical" computation [Computer, 2023; Computing, 
2023; History, 2023]. This seminal contribution 
culminated in the formulation of the Church-Tu-
ring thesis, positing the capabilities of mechanical 
calculation devices, such as electronic computers, 
to perform any feasible calculation provided ade-
quate time and storage resources.

Alan Turing's profound impact on computer 
science extended to the publication of his seminal 
work on Turing machines in 1936, introducing the 
Universal Turing machine, which laid the ground-
work for modern computers. Turing machines, 
abstract digital computing devices, pioneered the 
concept of the stored program, defining the scope 
of computability within established limitations 
on computing ability. Tasks solvable by a Turing 
machine are deemed Turing computable [Com-
puter, 2023; Computing, 2023; History, 2023].

Stanley Frankel, a physicist at Los Alamos, 
underscored John von Neumann's recognition of 
the pivotal significance of Turing's 1936 paper. 
Von Neumann, well aware of its importance around 
1943 or 1944, introduced Frankel to the paper and 
urged him to study it diligently. Although von 
Neumann is often lauded as the "father of the com-
puter" in the modern sense, Frankel emphasized 
that von Neumann himself would reject such a 
claim, attributing the fundamental conception to 
Turing [History, 2023].

John V. Atanasoff's contribution to computing his-
tory is marked by the creation of the Atanasoff-Berry 
computer, recognized as the first electric digital 
computer. Constructed between 1939 and 1942 on 
the Iowa State campus by Atanasoff, a professor 
of physics and mathematics, and Clifford Berry, an 
engineering graduate student, this pioneering device 
laid the groundwork for subsequent developments in 
electronic computing [History, 2023].

Konrad Zuse's pioneering work further 
advanced the field of computing with the develop-
ment of the Z3 in 1941, hailed as the world's first 
functional program-controlled computer. Demon-
strated to be Turing-complete in principle by 1948, 
the Z3 showcased Zuse's innovative prowess in 
computer engineering. Additionally, Zuse's contri-
butions extended to the creation of the S2 comput-
ing machine and the development of the Z4, rec-
ognized as the world's first commercial computer. 
Zuse's legacy is further enriched by his design of 
the Plankalkül, the first high-level programming 
language, in 1946 [History, 2023].

The completion of the Manchester Baby in 
1948 marked a significant milestone in electronic 
computing history, as it became the world's first 
electronic digital computer capable of running pro-
grams stored in its memory, a feature characteristic 
of modern computers. Max Newman's influence, 
stemming from Turing's seminal work on Turing 
Machines and his logico-mathematical contribu-
tions, played a crucial role in the successful devel-
opment of the Manchester Baby [History, 2023].

Britain's National Physical Laboratory fur-
thered Turing's philosophies with the completion 
of the Pilot ACE in 1950, a programmable com-
puter based on Turing's principles. With an oper-
ating speed of 1 MHz, the Pilot Model ACE held 
the distinction of being the fastest computer glob-
ally for a period. Turing's design for ACE fore-
shadowed elements of modern RISC architectures 
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and featured a high-speed memory comparable in 
capacity to early Macintosh computers, setting it 
apart from its contemporaries [History, 2023].

Claude Shannon played a pivotal role in the 
establishment of information theory [Trokhim-
chuck, 2021]. The genesis of the term "computer 
bug" traces back to an actual moth found lodged 
between the relays of the Harvard Mark II, although 
the attribution of the term to Grace Hopper is erro-
neous. Accounts vary regarding the date of this inci-
dent, with some indicating September 9, 1945, and 
others citing September 9, 1947, when operators 
officially logged the occurrence [History, 2023].

The interdisciplinary field of cybernetics inte-
grates diverse disciplines such as control systems, 
biology, neurology, and mechanical engineering. 
Engineer Harold Black's seminal contributions in 
1927, outlining the use of negative feedback to 
control amplifiers, laid the groundwork for elec-
tronic control systems, later applied in military 
applications during World War II [Trokhimchuck, 
2021; History, 2023]. The formalization of cyber-
netics as a distinct field emerged around 1940, cata-
lyzed by the works of eminent scientists including 
W. Ashby, W. Walter, McCulloch, and N. Wiener 
[Trokhimchuck, 2021, History, 2023]. Notably, 
John von Neumann's addition of the concept of cel-
lular automata and self-reproduction significantly 
advanced cybernetics. Often hailed as the father of 
cybernetics, N. Wiener published the seminal book 
"Cybernetics" in 1948 [Trokhimchuck, 2021].

A rudimentary schema of cybernetics as a syn-
thetic science is depicted in Figure 1 [George, 1977].

 

 

Fig. 1. A scheme that roughly illustrates the areas 
of intersection of the main disciplines that feed 

cybernetics [George, 1977]

Certainly, the synthesis of cybernetics has 
evolved over time, branching into various domains 
such as physical cybernetics, economical cybernet-
ics, and more [Trokhimchuck, 2021].

The term "artificial intelligence" was coined by 
John McCarthy to encapsulate the research under-
taken for a proposal at the Dartmouth Summer 
Research Project in 1955 [Nillson, 1998; Nillson, 
2010; Computer, 2023; Computing, 2023; Ifrah, 
2021; Koetsier, 2001; Rendall, 1982; O’Regan, 
2016]. This terminology marked the birth of a new 
field in computer science. The research project, ini-
tiated by McCarthy, Marvin L. Minsky, Nathaniel 
Rochester, and Claude E. Shannon, officially com-
menced in 1956, comprising several significant 
components aimed at elucidating the nature of arti-
ficial intelligence [Nillson, 1998; Nillson, 2010; 
Computer, 2023; Computing, 2023; Ifrah, 2021; 
Koetsier, 2001; Rendall, 1982; O’Regan, 2016].

The foundational idea behind automatic com-
puters, as envisioned by McCarthy and his col-
leagues, was rooted in the notion that if a task 
could be performed by a machine, then it should 
be achievable through the compilation of a corre-
sponding program [Nillson, 1998; Nillson, 2010; 
Computer, 2023; Computing, 2023; Ifrah, 2021; 
Koetsier, 2001; Rendall, 1982; O’Regan, 2016]. 
However, they recognized the immense complex-
ity of the human brain, which posed challenges in 
replicating its functionality through programming 
[Nillson, 1998; Nillson, 2010; Computer, 2023; 
Computing, 2023; Ifrah, 2021; Koetsier, 2001; 
Rendall, 1982; O’Regan, 2016].

Their approach involved examining how 
humans comprehend language and sentence struc-
tures, and then devising algorithms to emulate 
these processes within a machine [Nillson, 1998; 
Nillson, 2010; Computer, 2023; Computing, 
2023; Ifrah, 2021; Koetsier, 2001; Rendall, 1982; 
O’Regan, 2016]. However, this necessitated a pro-
found understanding of hardware-level language, 
typically expressed in binary code, to impart the 
requisite ruleset for executing specific tasks [Nill-
son, 1998; Nillson, 2010; Computer, 2023; Com-
puting, 2023; Ifrah, 2021; Koetsier, 2001; Rendall, 
1982; O’Regan, 2016].

Minsky's exploration delved into organizing 
artificial neural networks to emulate human brain-
like qualities, yet he encountered limitations in 
achieving comprehensive results, indicating the 
need for further research in this area [Nillson, 
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1998; Nillson, 2010; Computer, 2023; Computing, 
2023; Ifrah, 2021; Koetsier, 2001; Rendall, 1982; 
O’Regan, 2016]. Similarly, McCarthy and Shan-
non sought to gauge machine efficiency through 
mathematical theory and computations applied 
to complex problems, but they too faced obsta-
cles in obtaining complete test results [Nillson, 
1998; Nillson, 2010; Computer, 2023; Computing, 
2023; Ifrah, 2021; Koetsier, 2001; Rendall, 1982; 
O’Regan, 2016].

The concept of self-improvement postulated the 
use of self-modifying code to enhance a machine's 
intelligence and speed of calculation, envisioning 
machines capable of autonomously increasing their 
cognitive capacities [Nillson, 1998; Nillson, 2010; 
Computer, 2023; Computing, 2023, Ifrah, 2021; 
Koetsier, 2001; Rendall, 1982; O’Regan, 2016]. 
This theoretical framework prompted exploration 
into machine learning algorithms aimed at refining 
task completion processes.

Further subdivision of research into smaller 
groups, including sensory perception and other 
facets of artificial intelligence, was proposed to 
facilitate comprehensive investigations [Nillson, 
1998; Nillson, 2010; Computer, 2023; Computing, 
2023]. Abstractions in computer science encom-
pass mathematical concepts and programming 
languages, offering avenues for studying the fun-
damental principles underlying computational pro-
cesses [Nillson, 1998; Nillson, 2010; Computer, 
2023; Computing, 2023].

The notion of computational creativity revolved 
around exploring how machines could emulate 
human-like thinking patterns to enhance prob-
lem-solving capabilities, particularly in scenar-
ios involving incomplete information [Nillson, 
1998; Nillson, 2010; Computer, 2023; Computing, 
2023; Ifrah, 2021; Koetsier, 2001; Rendall, 1982; 
O’Regan, 2016].

In the realm of computational sciences, logic 
played a pivotal role, with developments tracing 
back to Leibniz's pursuit of a universal calculus 
through formal logic [Trokhimchuck, 2021]. The 
advent of Boolean logic in the 19th century intro-
duced binary systems to computer science, paving 
the way for more complex logical frameworks, such 
as Russell's inductive logic types [Trokhimchuck, 
2021]. Despite these advancements, Gödel's incom-
pleteness theorems underscored the limitations of 
relying solely on logic as the foundation of math-
ematics and computer science, prompting a shift 

towards an organismic approach [Trokhimchuck, 
2021]. Gödel's theorems are regarded by some as 
integral components of the theoretical framework 
of computer science [Trokhimchuck, 2021].

The evolution of general theoretical approaches 
in computer science can be elucidated through the 
lens of foundational works such as S. C. Kleene's 
"Metamathematics" [Kleene, 1965] and S. Wolf-
ram's seminal contributions [Wolfram, 2022]. 
Kleene's work primarily emphasizes logical doc-
trines, whereas Wolfram's approach, as highlighted 
in his book, emphasizes a spectrum of mathemati-
cal disciplines fundamental to computer programs, 
with an intuitionistic orientation [Wolfram, 2022].

Wolfram further underscores the necessity of 
bridging computer science with physics, posit-
ing that computational procedures are inherently 
linked to corresponding physical processes [Wolf-
ram, 2022]. This assertion reflects a broader trend 
toward integrating mathematical and physical prin-
ciples within the computational paradigm.

However, the contemporary scientific landscape 
suggests that this integration alone may not suffice. 
Many voices have advocated for a deeper conver-
gence of mathematics and physics, giving rise to 
fields such as physical cybernetics. This under-
scores the notion that a return to the Euclid-Newto-
nian paradigm in computer science may not be the 
most fruitful path forward, necessitating a nuanced 
consideration of past research achievements and 
their implications [Trokhimchuck, 2021].

We can talk about the convergence of informa-
tion theory and physics on the basis of the general-
ized de Broglie ratio [Trokhimchuck, 2020; Trokh-
imchuck, 2021; de Broglie, 1964]

S S

k
Sa e

B

g


= =                         (1)

about the equality of ordered and disordered 
information in closed system. Here Sa  is an action, 
Se  – entropy, 



 – Planck constant, kB −  Boltz-
mann constant [Trokhimchuck, 2020; Trokhim-
chuck, 2021].Therefore, it makes sense to consider 
dimensionless relations not as elements of dimen-
sionless entropy or action, but as elements of a 
generalized information [Trokhimchuck, 2020; 
Trokhimchuck, 2021]. 

This ratio is valid for closed systems. For open 
systems, we can formulate the following principle 
[Trokhimchuck, 2021]

�Sg � 0.                              (2)
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If S Sg e=  we have Shennon law of information 
theory and Klimontovich criterion of open sys-
tems.

In addition, relation (1) is the rationale for the 
introduction of information numerosity (simple, 
technical and generalized) as the quantifiers of rele-
vant calculation operations, cells as we can see from 
(1) include relevant quanta of physical processes 
[Trokhimchuck, 2020; Trokhimchuck, 2021].

The polymetric analysis theory, encompassing 
physical and other computational processes, pre-
sents a multifaceted framework with several key 
components [Trokhimchuck, 2021]. These include 
functional numbers, which generalize quadratic 
forms, and generalized mathematical transforma-
tions responsible for both single-hierarchical and 
multi-hierarchical calculations. Information grids 
constructed from algebraic combinations of func-
tional numbers and mathematical transformations 
form another crucial aspect. Additionally, the 
theory incorporates the principles of information 
calculations, emphasizing optimal information 
processing, and integrates theories of measure and 
dimensionality analysis into a cohesive system. 
Moreover, the hybrid theory of systems provides 
practical formalizations of knowledge within this 
framework [Trokhimchuck, 2021].

Fundamentally, the polymetric analysis theory 
operates based on two criteria: completeness and 
simplicity [Trokhimchuck, 2021]. Completeness 
entails the comprehensive layout of the system, 
akin to Gödelian completeness, while simplicity 
ensures an optimal arrangement, balancing the 
amount of information involved. By leveraging 
these criteria, polymetric analysis offers a versatile 
foundation for computer science, akin to Newton's 
fourth law in physics, which is applicable across 
various scientific domains [Trokhimchuck, 2021].

Furthermore, the polymetric analysis's variable 
hierarchy enables the creation of diverse systems 
akin to those proposed by Kleene and Wolfram 
[Kleene, 1965; Wolfram, 2022]. While Kleene 
and Wolfram's approaches are inductive, polyme-
tric analysis adopts a deductive stance, serving as 
a potential framework for deducing intuitionistic 
principles [Trokhimchuck, 2021]. This deducti-
fication expands the theoretical scope, offering a 
novel perspective on computational processes and 
their underlying principles.

In whole Polymetrical Analysis and possible 
computer sciences must satisfy six conditions with 

point of conditions, which are formulated for the 
general theories (theories of everything) [Trokhim-
chuck, 2021]:

1. It must be open theory or theory with varia-
ble hierarchy.

2. This theory must have minimal number of 
principles.

3. It must be based on nature of mathematics 
(analysis, synthesis and formalization all possible 
knowledge).

4. We must create sign structure, which unites 
verbal and nonverbal knowledge (mathematical 
and other) in one system.

5. We must have system, which is an expert 
system of existing system of knowledge and may 
be used for the creation new systems of knowl-
edge.

6. Principle of continuity must be true for all 
science.

These conditions may be considered as a more 
precise representation of famous Newtonian four 
rules of conclusions in physics [Trokhimchuck, 
2021]

They must be used for the creation of any 
dynamic science, which can be presented as an 
open system [Trokhimchuck, 2021].

Conclusions
1. The problems of evolution in cybernetics 

and computer sciences are analyzed.
2. Short historical analysis of this problem in 

ancient civilizations is conducted. 
3. Role antiquity and middle age scientists in 

the development of computer science is shown. 
4. Role of B. Pascal, W. Leibniz, Ch. Babbage 

and A. Lovelace researches in the development of 
computer science is discussed. 

5. Development of logical line of cybernet-
ics and computer science and its limitations is 
observed. 

6. Evolution of intuitionism line in computer 
science on the example Kleene and Wolfram sys-
tems is represented. 

7. Short analysis of Cybernetics as a synthetic 
system is given.

8. Necessity of application of physical laws 
(generalizing de Broglie formula) for the creation 
of a universal theory of computer science is shown.

9. We show the necessity of search of a more 
universal concept of computer science. This con-
cept is based on six rules. As an example of this 
concept, polymetric analysis is represented.
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theories is est note. Stoney and Planck system of fundamental physical constants and its place in modern theory are 
analyzed. The impact of the development of physical theories on the emergence and development of systems theory is 
shown. According to E. B. de Condillac, any set of connected elements is a system. Moreover, part of these elements 
are the principles by which the corresponding system was created. At the same time, the number of principles should 
be minimal, and preferably one. Information theory is analyzed on the basis of its universal principle – Shannon's 
theorem. The connection between physics and information theory is shown. For this, the theory of information-physical 
structures was used. A more universal unification was obtained from the generalization from L. de Broglie's formula about 
the equivalence of the amount of ordered and disordered information. It is shown that on the basis of a dimensionless 
quantity that can be interpreted both as a dimensionless action and as a dimensionless entropy, it is possible as a partial 
case to obtain the basic universal laws of physics and information theory. In this case, the analogy between thermodynamic 
and information entropy becomes more obvious. Further prospects for the development and application of the proposed 
methods of unification in in various branches of modern science, including verbal and non-verbal knowledge systems, are 
analyzed and discussed. The idea of the possibility of creating a unified system of knowledge is also expressed.

Key words: unification, de Broglie, Fermat, Maupertuis, Lagrange, Hamilton, Rayleigh, uncertainty principle, physics, 
information theory, open systems. 
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ДО ПИТАННЯ ПРО УНІФІКАЦІЮ ОСНОВНИХ ЗАКОНІВ ФІЗИКИ  
ТА ТЕОРІЇ ІНФОРМАЦІЇ

Обговорюються основні проблеми уніфікації основних законів фізики та теорії інформації. Аналізуються наступні 
аспекти цієї проблеми: закони, константи та системи. Досліджується еволюція основних універсальних фізичних 
законів від оптичного принципу Ферма до принципу дії в їх історичній ретроспективі. Повторно наведено основні 
термодинамічні принципи, такі як теорема Карно, принцип Пригожина-Гленсдорфа. Відзначається роль фізичних 
констант у створенні універсальних теорій. Проаналізовано систему фундаментальних фізичних констант Стоуні 
і Планка та її місце в сучасній теорії. Показано вплив розвитку фізичних теорій на виникнення та розвиток теорії 
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систем. Згідно з Е. Б. де Кондильяком, будь-яка сукупність зв'язаних елементів є системою. Більш того, частина 
цих елементів є принципами, за якими була створена відповідна система. При цьому кількість принципів має бути 
мінімальною, а краще – однією. Теорія інформації аналізується на основі її універсального принципу – теореми 
Шеннона. Показано зв'язок фізики з теорією інформації. Для цього була використана теорія інформаційно-фізичних 
структур. Більш універсальну уніфікацію отримало узагальнення з формули Л. де Бройля про еквівалентність 
кількості впорядкованої та невпорядкованої інформації. Показано, що на основі безрозмірної величини, яку можна 
інтерпретувати як безрозмірну дію, так і як безрозмірну ентропію, можна як частковий випадок отримати основні 
універсальні закони фізики та теорії інформації. У цьому випадку аналогія між термодинамічною та інформаційною 
ентропією стає більш очевидною наглядною. Проаналізовано та обговорено подальші перспективи розвитку 
та застосування запропонованих методів уніфікації в різних галузях сучасної науки, включаючи вербальні 
та невербальні системи знань. Також висловлюється ідея про можливість створення єдиної системи знань.

Ключові слова: уніфікація, де Бройль, Ферма, Мопертюї, Лагранж, Гамільтон, Релей, принцип невизначеності, 
фізика, теорія інформації, відкриті системи. 

Introduction. The problem of unifying the laws 
of physics and information theory is closely related 
to the development of theoretical and mathematical 
physics (Trokhimchuck, 2021). It was in physics 
that the first universal laws were formulated: Fer-
mat's principle (eikonаl theory) (Trokhim chuck, 
2021), action principle of least action (Trokhim-
chuck, 2021), the second law of thermodynamics 
(Trokhimchuck, 2021).

In his research, С. Shannon derived a quantity 
that had the same properties as entropy, and on the 
recommendation of J. von Neumann, he named 
it entropy (information entropy), and the law 
itself was named information entropy (Shannon, 
1948). At the same time, a similar law was formu-
lated in non-equilibrium thermodynamics, which 
was named the Prigozhin-Glensdorff principle 
(Trokhim chuck, 2021). Later, Yu. Klimontovich 
built the theory of open systems on the basis of this 
principle (Trokhimchuck, 2021).

Further unification is associated with the use of 
L. de Broglie's formula from the thermodynamics of 
a point (de Broglie, 1964), which was interpreted as 
the principle of equality of ordered and disordered 
information for a closed system (Trokhimchuck, 
2021). This made it possible to consider all the prin-
ciples of deterministic and stochastic science from a 
single point of view (Trokhimchuck, 2021).

Also, on the basis of Rayleigh's principle of 
observability and the principle of uncertainty 
(Bohr, 1928), the theory of information-physi-
cal structures (Trokhimchuck, 1992) was built, 
which allowed a deeper understanding of the 
connection between theoretical physics and 
information theory.

On the basis of these studies, criteria were devel-
oped both for the construction of a more general 
theory of open systems and for the characterization 
of such phenomena as the vacuum (Trokhim chuck, 
2021).

Physical constants play a significant role in the 
unification of physical laws (Barrow, 1986). Thus, 
the Newtonian gravitational constant is the legali-
zation of the unification of celestial and terrestrial 
mechanics into a single system, and the speed of 
light is the unification of electricity, magnetism, 
and optics into Maxwellian electrodynamics. 

The systems of Stoney constants (gravitational 
constant, speed of light in a vacuum, and electron 
charge) and Planck’s constants (gravitational con-
stant, speed of light in a vacuum, and Planck’s con-
stant) showed that it is possible to use dimensional 
analysis and an optimal set of constants to construct 
physical quantities that have a completely specific 
physical nature (plankion in modern cosmology) 
(Barrow, 1986).

Main results and discussions. It should be 
noted that besides the Newtonian synthesis pro-
gram in physics there are some modifications 
(Trokhimchuck, 2021). In contrast to classical rep-
resentations that exist in cybernetics and physics, 
the theory of information and physical structures 
is the synthesis of physical and information theory. 
The following problem is practically addressed: is 
it not possible to construct the theory so that it is 
based on both informational and physical laws and 
principles. Such a program was implemented in 
the theory of information and physical structures 
(Trokhimchuck, 1992), the main element of which 
is the Rayleіgh ratio (Bohr, 1928). We give it in a 
one-dimensional form:

∆kx∙∆x = ∆ky∙∆y =∆kz∙∆z =∆ω∙∆t = 1.       (1)

Where ∆kx, ∆x, ∆ky, ∆y, ∆kz, ∆z, ∆ω,∙∆t – corre-
sponding changes of wave numbers, coordinates, 
frequency and time.

When multiplying this relation by ħ (Planck 
(Dirac) constant) and changing the sign of equal-
ity to a sign greater than-equal, then we have 
(Bohr, 1928)
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∆pх∙∆x = ∆py∙∆y = ∆pz∙∆z = ∆E∙∆t ≥ ħ .    (2)

Where ∆px, ∆py, ∆pz – corresponding changes of 
liner momentum coordinates. 

It is nothing more than a mathematical expres-
sion of the principle of complementarity and of the 
uncertainty principle.

But in quantum mechanics, ħ /2 is often written 
instead of ħ. This is due to the fact that "half" of 
uncertainty is attributed to incoherent processes. 
(the so-called zero states of the quantum vacuum).

If we put equal signs in formulas (1) and (2), we 
will get a mathematical expression of the conditions 
of classical and quantum coherence (Perina, 1985). 

If we change the signs to differentials and use 
linear differential forms, we will get the theory of 
information-physical structures (Trokhimchuck, 
1992).

Recall that the relation (1) is a condition of 
observation of a unit wave. In the theory of infor-
mation-physical structures, it is considered as a 
quantum of change of dimensionless physical 
measure.

Thus, the relation (2), which is analogous to the 
Rayleіgh ratio, can be regarded as a spatial-tem-
poral representation of dimensionless entropy, as 
well as dimensionless action. They are equivalent 
to the de Broglie ratio (de Broglie, 1964)

S S

k
Sa e

B

g


= =                         (3)

about the equality of ordered and disordered 
information in closed system. Here Sa  is an action, 
Se  – entropy, ħ – Planck constant, kB −  Boltz-
mann constant (Trokhimchuck, 2021). Therefore, 
it makes sense to consider dimensionless rela-
tions not as elements of dimensionless entropy or 
action, but as elements of a generalized informa-
tion (Trokhimchuck, 2021).

As shown in (Trokhimchuck, 2021), with this 
measure one can generalize the concept of phys-
ical vacuum. Indeed, in modern physics, this 
concept plays a very important role. There are 
three basic types of vacuum. This is Newtonian 
ether – a completely elastic environment in which 
all known physics interactions can be described 
and described; In electromagnetism (the quantum 
field theory also), this is a space-time continuum 
with ε = 1 and μ = 1 (where ε, μ – the relative die-
lectric and magnetic permeability of the medium). 
W. Pauli (Trokhimchuck, 2021), by the way, con-
sidered an electromagnetic vacuum as a kind of 

ether. The third kind of vacuum is cosmological, 
which is main in cosmology.

In (Trokhimchuck, 2021), the view was 
expressed that an electromagnetic vacuum is 
mainly a dynamic environment, and Newtonian 
ether is static.

According to (Trokhimchuck, 2021), we intro-
duce the concept of vacuum from a polymetric 
analysis.

Definition 1. A generalized vacuum is the state 
of a system in which the change of the generalized 
measure is zero.

Here are examples:
1. Ether of Newton – Mach. The reference sys-

tem – the absolute and spatial-temporal measure is 
also absolute, so the change of this measure is zero.

2. Electromagnetic vacuum. Measure is the 
quantum of action Planck constant h, δh = 0.

3. The theory of informational-physical struc-
tures: the measure is or dimensionless entropy, 
or action, the vacuum states will be states with  
δSe = 0 and δSа = 0.

From the latter, the role of the principle of 
dynamic equilibrium is very clearly visible: it is the 
principle of equilibrium between physics and infor-
mation. Entropic representations and the principle 
of dynamic equilibrium itself can be summarized as 
follows (for a generalized measure we denote Sg):

δSg > 0; Sg > 0;                       (4)

δSg < 0; Sg < 0;                       (5)

δSg = 0; Sg = 0.                       (6)

The relation (4) is nothing more than the action 
principle, the Carnot principle, the Prigogine-Glens-
dorff principle, the uncertainty principle, criterion 
of open systems [7, 8]. The relation (5) is a gener-
alization of the negentropic principle of the theory 
of information, principles of classic and quantum 
coherence theories, etc. Expression (6) is the con-
dition for the existence of vacuum: δSg = 0 is rela-
tive, Sg = 0 is absolute.

It should be noted that the trends in the develop-
ment of theoretical physics in XVII – XVIII centu-
ries, in particular the principle of Fermat and Mau-
pertuis, led to the creation of the foundations of the 
modern theory of systems by E. B. de Condillac 
(de Condillack, 2009).

Thus, in the theory of information-physical 
structures and in this section in terms of laws the 
most general unification was carried out.
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Here are some thoughts on the relationship 
between physics and information theory. Consider 
a more detailed relationship Sg = k∙x – ω∙t.

In fact, if Sg > 0, that is, k∙x > ω∙t, then the 
structure changes, which means that over time the 
structural part of the measure increases, that is, it 
increases its entropy, action, etc. When Sg < 0, this 
means that the structural part of the measure of rel-
atively intense (frequency-time) changes little, so 
physical processes pass at a different speed than 
information (Trokhimchuck, 2021).

As we see at the level of laws, physics and infor-
mation theory are synthesized and thus, using the 
example of physics, they showed that any theory is 
also informative.

In contrast to classical representations that 
exist in cybernetics and physics, the theory of 
information and physical structures is the syn-
thesis of physical and information theory. The 
following problem is practically addressed: is it 
not possible to construct the theory so that it is 
based on both informational and physical laws 
and principles. Such a program was implemented 
in the theory of information and physical struc-
tures (Trokhimchuck, 1992), the main element of 
which is the Rayleigh ratio. We give it in a one-di-
mensional form:

∆k∙∆x = ∆ω∙∆t = 1.                 (1a)

Analogously we receive one-dimensional vari-
ant of formula (2). 

∆pх∙∆x = ∆E∙∆t ≥ ħ.                   (2a)

This is nothing more than a mathematical 
expression of Bohr's complementarity and the 
principle of uncertainty.

The main concepts of the theory of informa-
tion-physical structures are:

1) the principle of fundamental harmonic equi-
librium;

2) the equivalence of all canonical parameters: 
E – energy; p – linear momentum; k – wave num-
ber; x – coordinate; ω – frequency; t – time;

3) polymetry, that is, for each physical phenom-
enon corresponds to its own metric (symmetry, 
geometry, dimension, etc.).

Definition 1. Information-physical (dynamic) 
structures will be called mathematical structures 
(constructive), which are formed and changed 
under the influence of the change of any of the 
canonical parameters or group of parameters, or 

the type of functional dependence (communica-
tion) between them.

Definition 2. A dynamic structure with pure 
bonds is called a structure in which (Trokhim-
chuck, 1992)

k∙x = N1, ω∙t = N2,                   (7)

where N1 , N2 – numbers.
Principle of fundamental harmonic equilib-

rium: When in the information-physical structure 
with pure bonds the form of connections does not 
change (does not change its dimension), the struc-
ture is in a state of harmonic equilibrium.

Principle of dynamic equilibrium: A structure 
is called dynamically equilibrium if

k∙x – ω∙t = 0                           (8)
or

k∙x = ω∙t.                              (9)

Roughly speaking, correlations (7) and (8) are 
expanded Rayleigh correlation (ratio).

Now we rewrite Rayleigh ratio (1 a) and (2 a): 

∆k∙∆x = ∆ω∙∆t,                     (10)

∆pх∙∆x = ∆E∙∆t.                     (11)

We replace the operator ∆ on a differentiatial 
d. If only the parameter under the differential does 
not go to zero, then this substitution is mathemati-
cally correct. In this case we have

dk∙dx = dω∙dt, dpх∙ d x = dE∙ dt,        (12)

or equivalent
dx

dt

d

dk
const� �

�
,  dx
dt

dE

dp
const

x

= =� .       (13)

Integrating (13), with const = V (speed) we have

E p V C xx� � �1; � � � Vt + C2; �� �kV C3;     (14)

where C1 , C2, C3  – integration constants. Hav-
ing put C E1 0= ,  C2 = x0, C x2 0= , C3 0� � , we have

E p Vx� �  E0;  x = � Vt + x0; ; � �� �kV � 0;   (15)

that is nothing else than the law of conservation 
of energy, the law of inertia and the law of addition 
of frequencies, and also the law of constant inter-
action velocity in an isotropic medium (relation 
(13). In an electromagnetic environment, this will 
be the speed of light c. If in the first case, replace V 
on c, and E0  on m c0

2 , where m0  – the initial mass 
of the moving body, then we have

E p V m cx� ��� 0
2 ,                    (16)
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that is, the law of conservation of energy in an 
isotropic electromagnetic environment.

Further, the expansion of the relation (8) is car-
ried out through the harmonic potential (Trokhim-
chuck, 1992)

� � �� �� �� �0exp i kx t .             (17)

As shown in (Trokhimchuck, 1992), is nothing 
more than a dimensionless entropy; for large val-
ues of parameters it becomes equal to Boltzmann 
or Shannon (in more detail it is disassembled in 
(Trokhimchuck, 1992) entropy, that is

S kx te � �� .                    (18)

We can change Se  on δSe , then we have for 
� �S kx te � � � 0  the law of increasing the entropy, 
and for � �S kx te � � � 0  −  the negentropic princi-
ple of information theory.

It should be noted that cybernetics is also a 
synthetic science [George, 1979], which, in addi-
tion to physics and information theory, includes 
a number of other sciences. In general, it should 
be an open system. Therefore, the theory of 

information-physical structures removes part of 
the problems in creating a more universal the-
ory – polymetric analysis (a universal theory of 
analysis and synthesis of any knowledge system)  
(Trokhimchuck, 2021).

But kx t��  and px Et−  is also a wave phase 
and entropy can be replaced by action. In par-
ticular, this was reflected in the construction of 
the Lagrangian formalism of quantum mechanics 
(Trokhimchuck, 2017).

As we see at the level of laws, physics and 
information theory are synthesized.

Conclusions:
1. The problem of unification physical laws is 

researched. 
2. The influence of these studies on the further 

unification of the laws of physics and information 
theory is shown. 

3. The theory of informational and physical 
structures is analyzed.

4. Questions about the perspectives for the 
development of this direction of research are dis-
cussed.
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ЧИСЛОВИЙ РОЗРАХУНОК ЗАДАЧІ ПЛЕЯД У СЕРЕДОВИЩІ CAS MAXIMA 

Модельні задачі небесної механіки описуються за допомогою диференціальних рівнянь або їх систем. Добре 
відомо, що задача багатьох тіл в аналітичному вигляді є нерозв’язною, тому для симуляції руху зірок або їх скуп-
чень необхідно послуговуватись числовими методами. Для гравітаційно зв’язаних об’єктів виникають завдання, 
що складно моделюються навіть за допомогою комп’ютера, оскільки часто розглядувана модель є жорсткою, 
тобто є значна залежність еволюції розв’язку від початкових умов. В роботі запропонована схема розрахунку 
задачі семи тіл зоряного кластеру Плеяд. Розрахунки провадяться у відкритій системі комп’ютерної алгебри 
Maxima, котра надає всі необхідні інструменти як для безпосередніх обчислень, так і для візуалізації отриманих 
результатів. Використано метод розв’язання диференціальних рівнянь Рунге-Кутта-Фельберга 5-го порядку, 
побудовані графіки зоряних траєкторій та залежності їх видимих координат на небесній сфері від часу.

Ключові слова: CAS Maxima, чисельний розрахунок, метод Рунге-Кутта-Фельберга, зоряні скупчення, Плеяди.
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NUMERICAL CALCULATION OF THE PLEIADES PROBLEM  
IN CAS MAXIMA ENVIRONMENT

Model problems of celestial mechanics are described by means of differential equations or their systems. It is well 
known that the many-body problem is intractable in an analytical form, so numerical methods must be used to simulate 
the motion of stars or their clusters. For gravitationally bound objects, problems arise that are difficult to model even 
with a computer, since the model under consideration is often rigid, i.e., there is a significant dependence of the solution 
evolution on the initial conditions. This paper proposes a scheme for solving the seven-body problem of the Pleiades star 
cluster. The calculations are carried out in the open system of computer algebra Maxima, which provides all the necessary 
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tools for both direct calculations and visualization of the results. The method of solving the Runge-Kutta-Felberg 
differential equations of the 5th order is used, and graphs of stellar trajectories and the dependence of their apparent 
coordinates on the celestial sphere on time are plotted.

Key words: CAS Maxima, numerical calculation, Runge-Kutta-Fehlberg method, star clusters, Pleiades.

Вступні зауваги. Зоряний кластер Плеяд 
(українська назва Стожари) має діаметр 
в 12 світлових років. Від нас Плеяди віддалені 
на відстань в 410 світлових років, вони вважа-
ються порівняно молодим скупченням зірок, вік 
яких знаходиться в діапазоні 75-100 мільйонів 
років. Плеяди давно відомі як фізично пов’я-
зана група об’єктів, а не результат випадкової 
проєкції різновіддалених зір. Велику цікавість 
цей кластер викликає в першу чергу тим, що 
він є другим після групи Ґіад найближчим до 
Землі зірковим скупченням. Плеяди та Ґіади 
є ідеальним ґрунтом для моделювання еволю-
ції зір, оскільки всі їхні зірки мають однаковий 
вік і склад, але демонструють широкий діапазон 
мас [1, 2]. Ці два скупчення єдині, відстань до 
яких можна виміряти на поверхні Землі безпо-
середньо за їхнім паралактичним зміщенням. 
Виміряні значення лежать в основі діаграми 
Герцшпрунга – Рассела, за якою визначають від-
стані до всіх інших зоряних скупчень. Науковці 
екстраполюють отриману шкалу від розсіяних 
зіркових скупчень до галактик і галактичних 
скупчень, побудувавши шкалу космічних від-
станей [4]. Зрештою, знання астрономів про вік 
і розвиток Всесвіту у великій мірі залежать від 
знання відстані до зіркового скупчення Плеяд, 
тому вони є своєрідним еталоном, котрий добре 
вивчений та змодельований (рис. 1) [7].

 
Рис. 1. Сузір'я Плеяд

Для моделювання задачі використаємо про-
грамний пакет CAS Maxima, який є найбільш 
розробленим вільним аналогом відомих мате-
матичних застосунків Maple чи Mathematica, 
та у певних класах розрахунків ні в чому їм не 

поступається [6]. Цей пакет може успішно вико-
ристовуватись для розв’язання цілої низки про-
блем математичного аналізу, лінійної алгебри, 
чисельного та візуального моделювання. Пере-
ваги його наступні: можливість вільного вико-
ристання (Maxima відноситься до класу віль-
них програм та поширюється на основі ліцензії 
GNU); можливість функціонування під управ-
лінням різних ОС (зокрема Linux та Windows); 
невеликий розмір програми; має зручний та інту-
їтивно зрозумілий інтерфейс. 

Постановка проблеми та аналіз дослі-
джень. Задача Плеяд – це модельна задача 
небесної механіки семи зірок, що рухаються 
в одній площині. Математично вона опису-
ється системою з 14 диференціальних рівнянь 
другого порядку разом з 28 початковими умо-
вами, що визначають початкове положення та 
швидкість для кожного небесного тіла. Задача 
не жорстка, але досить складна, її можна легко 
розширити на будь-яку кількість об’єктів, не 
обов’язково в одній площині. Звісно, реальний 
рух зірок відбувається у тривимірному про-
сторі, але нас в першу чергу цікавитиме проєк-
ція цього руху на площину небесної сфери.

Нехай маємо рух кількох масивних тіл на 
площині. Запишемо другий закон Ньютона 
для i -го тіла та вираз для сили притягання між 
двома тілами i  та j , що взаємодіють гравіта-
ційно:
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Початкові дані для цього руху беруться із 
роботи [3]. Числа означають положення кож-
ного тіла відносно певної умовної нерухомої 
точки всередині скупчення (у світлових роках) 
та їх швидкості в момент часу t = 0 . Маси роз-
глядуваних зірок є фактично однаковими, вони 
міняються від 3 до 6 мас Сонця. Ми покладемо 
масу кожної зірки рівною її номеру m jj = , на 
вигляд розв’язку це вплине мінімально.
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Щоб перейти від 14 рівнянь другого порядку 
до системи з 28 рівнянь першого порядку, запи-
шемо їх у наступній формі [5]:
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де z  позначає набір всіх координат xi  та yi , 
f z� �  позначає набір правих частин рівнянь для 
xi  та yi , w  проміжна змінна, яка є відповідною 
проєкцією лінійної швидкості кожного об’єкту.

Виклад основного матеріалу й обґрунту-
вання отриманих результатів. Переведемо 
ці вхідні дані на мову Maxima та побудуємо 
розв’язки. Задаємо вирази для гравітаційних 
рівнянь руху (команда concat з’єднує будь-які 
списки чи символи в один):

 

 

Формуємо список з 28 правих частин рів-
нянь руху, запровадивши додаткові змінні 
wx , wy  (команда flatten робить із списків 

різних рівнів вкладеності один великий 
список першого рівня, де перелічені всі еле-
менти):

 

 

Формуємо список із 28 невідомих функцій, відносно яких потрібно розв’язати рівняння руху:
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Можна помітити, що завершення команди 
значком «$» не виводить результату здійснення 
операції на екран, тоді як значок «;» задає виве-
дення вихідної лінії для перегляду. Вибір кін-
цевого значка залежить лише від вподобань 
програміста, та побіжної перевірки того, чи 
всі команди вдало записались. Відображені 

результати обчислень можуть бути досить 
об’ємними, наприклад задана команда (%i3) 
продукує кілька сторінок тексту. 

Тепер задаємо початкові умови у момент 
часу t = 0  та проміжок інтегрування, оберемо 
його рівним t�� �0 3; , де одиниця часу рівна 
100 тис. років.

 

Пакет Maxima має кілька вбудованих команд 
для чисельного інтегрування диференціальних 
рівнянь. Крім того, цілком можливо написати 
свою власну команду, яка буде інтегрувати ЗДР 
з будь-якою наперед заданою точністю (вона 
буде обмежуватись лише технічними харак-
теристиками комп’ютера та вільним часом 
дослідника, який хоче дочекатись результатів). 
Існує стандартна функція rk:

rk(deqn,y,y0,[x,x0,x1,h]), 

що реалізує метод Рунге-Кутта 4-го порядку. 
Тут deqn – диференціальне рівняння, y – 
залежна змінна, y0 – початкове значення у точці 
x0, [x,x0,x1,h] – незалежна змінна, початкова, 
кінцева точки та крок інтегрування. Цей метод 
фактично повсюдно використовується і вважа-
ється досить надійним для задач, що не містять 
порогових ефектів (threshold effects) або жор-
стких умов (stiff problems).

Існує, однак, більш вдала реалізація цього 
методу, що носить назву метод Рунге-Кут-
та-Фельберга 4-5 порядку. Особливість його 
полягає в тому, що розбиття проміжку інте-
грування на малі частини залежить не від заз-
далегідь заданого кроку по осі x , а від вели-
чини зміщення обчисленої інтегральної кривої 
по осі y . Якщо ця величина при деяких xi  
буде перевищувати певне вказане значення 

(за замовчуванням 10 6− ), система повернеться 
назад, збільшить кількість кроків розбиття та 
проведе перерахунок, тим самим підвищивши 
порядок точності інтегрування від 4 до 5. Тому 
цей метод використовують при вказаних вище 
проблемних ситуаціях. 

Метод Рунге-Кутта-Фельберга 4-5 порядку 
реалізує команда rkf45. Цей спосіб застосов-
ний лише до ЗДР першого порядку, що і зумо-
вило введення нами проміжної змінної w . Роз-
глянемо докладно синтаксис та застосування 
команди. 

Для побудови чисельного розв’язку дифе-
ренціального рівняння воно має бути запи-
сане у вигляді �� � � � �y x f x y, , у випадку 
автономної системи – має бути у вигляді 
 x G x y y H x y� � � � � �� �, ; , . Синтаксис наступний:

rkf45(f(x,y),y,y0,[x,x0,x1],opts) – для одиноч-
ного рівняння;

rkf45([G(x,y),H(x,y)],[x,y],[x0,y0],[t,t0,t1], 
opts) – для системи рівнянь.

Тут f, G, H – права частина ЗДР або їх спи-
сок, y або [x,y] – залежна змінна або їх список, 
y0 або [x0,y0] – початкові значення залежної 
змінної, [x,x0,x1] або [t,t0,t1] – оголошення 
незалежної змінної, її початкове та кінцеве зна-
чення, opts – додаткові опції. 

Завантажуємо пакет rkf45 та застосовуємо 
його:

 



84 85

Фізика та освітні технології, Вип. 1, 2024

Із відгуку системи дізнаємось, що було 
обрано 1143 точки інтегрування, з максималь-
ною похибкою ~10 6−  на будь-якому кроці. 
Результати повернулись у вигляді списку із 1143 
елементів, кожен з яких є списком із 29 елементів 

(час t , сім просторових координат xi , сім про-
сторових координат yi , сім x -компонент швид-
кості wxi , сім y -компонент швидкості wyi ).  
Для опрацювання даних виділимо окремо 
списки для часу та всіх просторових координат.

 

Тепер можемо зобразити траєкторії руху кож-
ної зорі (рис. 2 a). Як бачимо, на графіку присутня 
область, на якій траєкторії дуже переплітаються. 

 

 

 

Клацнувши правою кнопкою миші на відповідній 
частині малюнка, можна виділити цю область, 
і тоді вона автоматично збільшиться (рис. 2 b).

Позначимо окремо початкові точки, з яких стартував рух кожної зірки:
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Задавши подібну команду plot2d, де у парах 
замість x  чи y  стоять значення часових точок, 
можна зобразити часову еволюцію відповідних 
просторових компонент x t� � , y t� �  (рис. 3).

Використавши додаткову опцію absolute_
tolerance, можна змінювати величину похибки 
та підвищувати точність інтегрування, однак 
платою за це буде значно більше навантаження 
на процесор та збільшення часу обчислень. 
Наприклад, точність 10 10−  замість 10 6−  при-
зведе до того, що час обробки зміниться від 5 с 
до 10 год. Втім, задачу чисельного інтегрування 
руху кількох тіл для реальних потреб космічних 
розрахунків обчислюють з точністю 10 16− , що 

для звичайних комп’ютерів вимагало б років 
безперервної роботи. 

Висновки. За допомогою пакету математич-
них розрахунків CAS Maxima було чисельно 
проінтегровано задачу семи тіл у небесній 
механіці, побудовані точки розв’язків та відпо-
відні траєкторії руху зір у зоряному скупченні 
Плеяд. Отримані дані моделювання узгоджу-
ються з експериментальними фактами та попе-
редньо зробленими розрахунками. Продемон-
стровано, що розроблений підхід є гнучким та 
легко масштабується, у ньому можна керувати 
точністю обчислень та застосовувати до іншого 
числа небесних тіл. 

 

Рис. 3. Зміна з часом координат x t� �  (a) та y t� �  (b)

Рис. 2. Траєкторії окремих зір зоряного скупчення Плеяд (a), збільшена частина області 
з переплетеними траєкторіями (b)
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