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Використовуючи модулі пружности Cijkl та піддатливости Sijkl, розрахова-
но Пуассонові коефіцієнти ijkl, кутові залежності vi та Ei для деяких кри-
сталів кубічної сингонії. Вперше побудовано вказівні поверхні ауксетич-
ности монокристалів. На основі аналізу анізотропії пружніх властивостей 

виявлено основні умови і критерії виникнення ауксетичности – анома-
льної деформації монокристалів кубічної сингонії. 

Используя модули упругости Cijkl и податливости Sijkl, рассчитаны коэф-
фициенты Пуассона ijkl, угловые зависимости vi и Ei для некоторых кри-
сталлов кубической сингонии. Впервые построены указательные поверх-
ности ауксетичности монокристаллов. На основе анализа анизотропии 

упругих свойств выявлены основные условия и критерии возникновения 

ауксетичности – аномальной деформации монокристаллов кубической 

сингонии. 

The moduli of elasticity Cijkl and pliability Sijkl are used to calculate Young’s 

modulus Ei, Poisson’s ratios ijkl, and the vi and Ei angular dependences are 

plotted using the propagation velocities of ultrasonic waves vi for more than 

50 crystals of cubic syngony. Pointing auxeticity surfaces of single crystals 

are plotted for the first time. Basic conditions and criteria of occurrence of 

auxeticity (i.e. abnormal deformation) of cubic-syngony single crystals are 

revealed based on analysis of anisotropy of elastic properties. 
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1. ВСТУП 

В теорії пружности ізотропних тіл механічні властивості середовищ 

описуються модулями Юнґа E, зсуву G, всебічного стиску B, Пуас-
соновим коефіцієнтом  та ін., які є фундаментальними константа-
ми конструкційних матеріялів. При розгляді анізотропних середо-
вищ переважна більшість вказаних технічних параметрів постає те-
нзорними величинами, компоненти яких визначають пружні влас-
тивості матеріялів у певних кристалографічних напрямках. Побу-
дова характеристичних поверхонь тензорів дозволяє однозначно ві-
дтворити анізотропію пружніх властивостей, виявити екстремальні 
(іноді аномальні) значення фізичних параметрів і є ефективним та 

найбільш інформативним методом дослідження в сучасній криста-
лофізиці і теорії пружности анізотропних твердих тіл. Перше пові-
домлення про аномальний деформаційний характер анізотропних 

кристалів, який не узгоджувався з класичною теорією пружности – 

збільшення поперечних розмірів монокристалів піриту (FeS2) при 

повздовжньому одноосному розтягу – належить Вольдемару Фойг-
ту [1], яке у пізніших дослідженнях не підтвердилось [2]. У той же 

час ідея В. Фойгта привела до виявлення в кінці XX століття нового 

класу матеріялів з аномальними деформаційними властивостями – 

від’ємним значенням коефіцієнтів Пуассона   0 – які названі аук-
сетиками. Актуальність дослідження ауксетиків мотивується мож-
ливістю одержання матеріялів з унікальними деформаційно-міцніс-
ними характеристиками: високе ударно-енергетичне поглинання, 

сейсмічна та адгезійна стійкість, велика гранична плинність тощо. 

Огляд властивостей матеріялів з від’ємними коефіцієнтами Пуассо-
на можна знайти в роботі [3]. Переважна більшість робіт зосередже-
на на визначенні екстремальних значень Пуассонових коефіцієнтів 

(1    0,5) та модулів Юнґа в певних кристалографічних напрям-
ках. При цьому найбільша кількість ауксетиків виявлена серед ме-
талів та інтерметалідних фаз деяких напівпровідникових і лужно-
галоїдних бінарних сполук з кубічною ґратницею [4—9]. 
 У даній роботі із застосуванням сучасних методів фізичної акус-
тики і комп’ютерної технології оброблення експериментальних ре-
зультатів визначено швидкості поширення УЗ хвиль vi, модулі пру-
жности Cijkl, піддатливости Sijkl, модулі Юнґа Ei, Пуассонові коефіці-
єнти ijkl та побудовані кутові залежності vi та Ei. Вперше побудовані 
вказівні поверхні ауксетичности монокристалів кубічної сингонії. 
На основі аналізу анізотропії пружніх властивостей виявлено осно-
вні умови і критерії виникнення аномальних деформацій – ауксе-
тичности монокристалів кубічної сингонії. 

2. ТЕОРЕТИЧНІ ОСНОВИ 

В класичній теорії пружности Пуассонів коефіцієнт визначається 
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за співвідношенням [10]: 
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де В – модуль всебічного стиску, G – модуль зсуву, які рівні відпо-
відно: 
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Максимальних значень Пуассонів коефіцієнт досягає при G  0, при 
цьому   1/2, а мінімальних – при B  0 і   1. У роботі [10] стве-
рджується, що «у природі невідомі тіла, для яких було б   0». 
 Для анізотропних твердих тіл Пуассонів коефіцієнт в загальному 

випадку записується у вигляді: 
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 Для визначення залежности Пуассонового коефіцієнта від на-
прямків необхідно записати загальний вираз ортогонального пере-
ходу від системи координат XYZ до системи XYZ, яка повернута 

на деякий кут відносно первинної XYZ [11]: 

 ,
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де )()( mnopgijklf  – напрямні косинуси, а 3,2,1, gf . Підставивши (5) 

в (3), одержуємо вираз, який визначає залежність Пуассонового ко-
ефіцієнта від напрямків, і для кристалів кубічної сингонії він має 

вигляд: 
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 (6) 

 Зауважимо, що напрямні косинуси формують матрицю ортого-
нального перетворення: 
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У співвідношенні (6) компоненти 31, 32, 33 не фіґурують, оскільки 

значення Пуассонового коефіцієнта залежить від розташування 

двох взаємно перпендикулярних векторів, а не трьох. При цьому 

компоненти матриці ортогонального перетворення fg задовольня-
ють наступним рівнянням: 
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З (8) випливає, що в співвідношенні (6) фіґурують три незалежних 

арґументи, тобто величини ij  зображуються чотиривимірною фі-
ґурою. Отже, побудувати чотиривимірну поверхню в тривимірній 

системі координат неможливо, реально можна побудувати тільки 

певні перерізи характеристичної поверхні ij . Тому, нами була 

створена програма, яка дозволяє за співвідношенням (6) розрахува-
ти значення Пуассонових коефіцієнтів у всіх можливих напрям-
ках, вибрати напрямки, в яких 0ij , та побудувати вказівні по-
верхні ауксетичности монокристалів. 

3. РЕЗУЛЬТАТИ І ОБГОВОРЕННЯ 

3.1. Умови та критерії ауксетичности монокристалів 

Від’ємні значення Пуассонових коефіцієнтів було вперше експери-
ментально виявлено при дослідженні температурної залежности 

модулів пружности монокристалів SiO2 в інтервалі температур 293—
923 К [12]. Однак модулі пружности Cij(T) визначалися із інтенсив-
ности дифузного розсіяння X-променевих хвиль з дуже низькою 

точністю ( 10—30%). Дослідження анізотропії модулів Юнґа, зсуву 

і Пуассонових коефіцієнтів монокристалів кубічної сингонії було 

вперше виконано в роботах [13, 14]. Монокристали кубічної синго-
нії розподіляють на аксіяльно- і неаксіяльно-ауксетичні. Якщо 

від’ємні значення Пуассонових коефіцієнтів виявляються в голов-
них кристалографічних напрямках типу <100>, монокристали на-
зивають аксіяльно-ауксетичними. У неаксіяльно-ауксетичних мо-
нокристалах від’ємні значення Пуассонових коефіцієнтів спостері-
гаються в кристалографічних напрямках, які не збігаються з 

<100>. Пуассонові коефіцієнти набувають від’ємних значень за 

умови 012 S . З урахуванням (5) ця умова запишеться у вигляді: 
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Для переважної більшости кубічних кристалів від’ємні значення ij 

спостерігається в напрямках <110>. Якщо розписати (9) для на-
прямків [110] і ]101[ , одержуємо: 
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З урахуванням елементів симетрії кубічної сингонії співвідношен-
ня (10) запишеться у вигляді: 
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Співвідношення (11) є необхідною і достатньою умовою неаксіяль-
ної ауксетичности кристалів кубічної сингонії. Умовою аксіяльної 
ауксетичности є нерівність S12  0. 
 Розрахунок від’ємних значень Пуассонових коефіцієнтів ij та 

виявлення ауксетичних напрямків у монокристалах виконувалось 

за співвідношенням (6) з використанням експериментальних зна-
чень модулів пружности Cij і піддатливости Sij, визначених нами 

для монокристалів CdTe, HgTe [15]. Для інших кубічних монокрис-
талів використані модулі пружности Cij, взяті з роботи [16]. На ри-
сунку 1 наведено вказівні поверхні ауксетичности деяких монокри-
сталів бінарних сполук A

2B6
 (CdTe, HgTe) і A

1B7
 (CuBr, CuI) з ґрат-

ницями типу сфалериту, які розміщені в порядку зростання множ-
ника пружньої анізотропії 441211 /)(2 SSSA  . Від’ємні значення 

Пуассонових коефіцієнтів ij , виявлені в кристалографічних на-
прямках <110>, чітко зображуються у вигляді окремих точок для 

монокристалу CdTe. Для монокристалів CdTe і HgTe ауксетичні 
властивості виявлено нами вперше. З ростом множника пружньої 
анізотропії А (див. рис. 1), а відповідно, і ступеня йонности криста-
лів бінарних сполук fi, відбувається поступове «розмиття» напрям-
ків, в яких спостерігаються від’ємні значення ij  – напрямків аук-
сетичности – і збільшення площі вказівних поверхонь. Для моно-
кристалу CuBr A  6 і поверхня ауксетичности вироджується в поя-
си (зони) площин, у напрямку яких виявляються від’ємні значення 

Пуассонових коефіцієнтів ij . У той же час ауксетичність не спо-
стерігається в кристалографічних напрямках <100>. Отже, з рос-
том анізотропії А кристали поступово наближаються до абсолютних 

ауксетиків. Характерно, що ступінь йонности монокристалу CuBr 

fi  0,735 майже рівний критичному значенню 785,0
к

і f . Це приз-
водить до збільшення анізотропії А, нестійкости кристалічної ґрат-
ниці і наближення фазового переходу з ґратниці типу сфалериту до 

ґратниці типу NaCl [17]. Для кристалів з ґратницею типу алмаза 

ауксетичні властивості не виявлено. 
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 Вказівні поверхні ауксетичности перехідних металів Pd, Au, Ag, 

Cu з ГЦК-ґратницями зображено на рис. 2. Напрямки від’ємних 

значень Пуассонових коефіцієнтів не змінюються, а площа вказів-
них поверхонь ауксетичности збільшується з ростом множника 

пружньої анізотропії А. 
 Для лужних металів Li, Na, K, Rb, які кристалізуються з утво-
ренням ОЦК-ґратниці, вказівні поверхні ауксетичности наведено 

на рис. 3. У порівнянні з кристалами, які мають ґратниці типу ГЦК 

та сфалериту (рис. 1, 2), площа вказівних поверхонь ауксетичности 

значно більша і зростає пропорційно збільшенню А. Напрямки 

від’ємних значень ij  не змінюються. Механізм структурних ано-
мальних деформацій та появи від’ємних значень коефіцієнтів Пуа-

 

 

Рис. 1. Вказівні поверхні ауксетичности монокристалів з ґратницею типу 

сфалериту; А– множник анізотропії пружности.
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ссона в кристалах з ОЦК-ґратницею описано в роботі [14] (рис. 3). 
 Як показано в роботі [5], «кубічні ауксетики мають високий сту-
пінь анізотропії, що відображається на різниці між максимальним і 
мінімальним значеннями модулів Юнґа». Для аналізу екстремаль-
них значень Ei нами було вивчено закономірності формування ха-
рактеристичних поверхонь модулів Юнґа монокристалів кубічної 
сингонії [18]. Модуль Юнґа кристалів кубічної сингонії можна 

представити у вигляді: 

 
2 2 2 2 2 2

1

11 44 2 2 2 2
( 1) ,

( )
hkl

h k k l l h
E S S A

h k l


 

   
 

 (12) 

де h, k, l – Міллерові індекси, А – множник пружньої анізотропії. 

 

 

Рис. 2. Вказівні поверхні ауксетичности монокристалів з ГЦК-ґратницею; 

А – множник анізотропії пружности.
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 Із співвідношення (12) модуль Юнґа в основних кристалографіч-
них напрямках рівний: 

 .
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 За класифікацією Кулеєва [19], кубічні кристали, у відповідності 
до величин їх пружніх модулів Cij, можна розподілити на два типи: 

кристали з додатною анізотропією, для яких 12 44 11
2C C C C    

0  або A  1; кристали з від’ємною анізотропією, для яких C  0 

або A  1. Для даних двох типів кристалів спектри коливань атомів 

у кристалічних ґратницях відрізняються суттєво. 

 

 

Рис. 3. Вказівні поверхні ауксетичности монокристалів з ОЦК-ґратницею; 
А – множник анізотропії пружности, –Дебайова температура в К. 
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 Якщо A  1 (монокристали Re, Co, W), то із співвідношення (13) 

одержуємо   111110100 EEE , і характеристична поверхня моду-
ля Юнґа вироджується в сферу. Для даних пружньо-ізотропних 

кристалів ауксетичні властивості не виявлено. Для кристалів, 

представлених на рис. 1—3, A  1 і   100110111 EEE . Оскільки аб-
солютні значення модулів Юнґа для різних кристалів в одному і то-
му ж напрямку <hkl> відрізняються суттєво, то для кількісного 

аналізу ступеня анізотропії характеристичних поверхонь модулів 

Юнґа доцільно ввести відносні величини [18]: 

 .
min

100

max

111




E

E
X  (14) 

Аналіз характеристичних поверхонь модулів Юнґа, виконаний на-
ми для більш ніж 50 кристалів кубічної сингонії, показує, що між 

множником пружньої анізотропії А і ступенем анізотропії характе-
ристичних поверхонь модулів Юнґа X спостерігається чітка коре-
ляція. Наприклад, для ауксетиків мінімальні значення вказаних 

величин виявляються для кристалів LiF (A  1,94; X  1,72), а мак-
симальні – для Li (A  8,38; X  6,94). Для кристалів, в яких 

1,94  A  8,38, виявляються від’ємні значення коефіцієнтів Пуас-
сона в кристалографічних напрямках <110> (рис. 1—3). 
 Для кристалів, в яких A  1 (галогеніди Na, K, Rb, Cs, телуриди 

Pb та інші), відбувається інверсія експериментальних значень мо-
дулів Юнґа внаслідок зміни форми характеристичної поверхні [18]. 

Тепер максимальних значень набувають величини 100E , а мініма-
льних – 111E  і   111110100 EEE . Ступінь анізотропії характери-
стичних поверхонь модулів Юнґа 

min

111

max

100  EEX  зростає при A  0 

і досягає максимального значення для SnTe (X  3,5). У той же час 

від’ємних значень ij для даних кристалів не виявлено. 
 Отже, високий ступінь анізотропії X не є необхідною умовою для 

появи ауксетичних властивостей, як це показано в [5]. Зважаючи 

на точність визначення модулів пружности Cij (3—5%), визначаль-
ною умовою ауксетичности можна вважати A  2,0. Площа вказів-
них поверхонь ауксетичности зростає пропорційно збільшенню 

пружньої анізотропії кристалів А. При A   ступінь йонности 
к

ii ff  , при якому виявляється нестійкість кристалічної ґратниці і 
наближення фазового переходу. У даному випадку кристали на-
ближаються до абсолютних ауксетиків. Характерно, що критерії 
ауксетичности та напрямки від’ємних значень ij  не залежать від 

типу кристалічних ґратниць і характеру хемічного зв’язку. Спо-
стерігається кореляція між площею вказівних поверхонь ауксети-
чности і порядковим номером атомів Z в групах періодичної систе-
ми елементів (Li, Na, K, Rb; Cu, Ag, Au і т. ін.) та порядковим номе-
ром Z катіонів (ZnTe, CdTe, HgTe) або аніонів (CuCl, CuBr, CuI) і, 
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відповідно, Дебайовою характеристичною температурою . 

3.2. Температурна залежність ауксетичних властивостей 

Модулі пружности Cij визначаються через другі похідні від вільної 
енергії F за деформаціями ij, які виникають при дії на кристал зов-
нішніх чинників (механічних напруг, температури, тиску тощо). В 

квазигармонічному наближенні адіябатичні модулі пружности рів-
ні [20]: 

 ),1()(
0 PdDCTC ijijijij   (15) 

де 
0

ijC  – модулі пружности в гармонічному наближенні, які визна-
чаються лінійною екстраполяцією експериментальних значень на 

0 К, а   – середня енергія осцилятора ( sUsN 3 ). 
 Величини Dij і dij залежать від типу кристалічної ґратниці і виб-
раної мікроскопічної моделі кристалу. При P  0 співвідношення 

(15) можна записати у вигляді: 

 ).1()(
0 TCTC ijijij   (16) 

Температурний коефіцієнт модуля пружности 
dT
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C
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1  в Де-

байовому наближенні рівний: 
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 

 (17) 

де k – Больцманнова стала,  – Дебайова температура. Розрахунки 

величин Dij для деяких кубічних і гексагональних кристалів наве-
дено в роботі [20]. Отже, при температурах, близьких до абсолютно-
го нуля (0 К), модулі пружности зменшуються з ростом температу-
ри пропорційно T

4, а при високих температурах – пропорційно T. 
Зауважимо, що швидкість зміни модулів пружности з температу-
рою dTCd ij /ln  є анізотропною величиною. Анізотропна темпера-
турна залежність Cij(T) може призвести до появи аномальних дефо-
рмаційних властивостей і, відповідно, від’ємних значень Пуассоно-
вих коефіцієнтів ij – ауксетичности кристалів. На рисунку 4, а 

наведено температурну залежність ауксетичности монокристалу 

LiF (ґратниця типу NaCl, A  1). Розрахунки ij  виконувались з ви-
користанням експериментальних значень Cij(T), наведених у роботі 



КРИТЕРІЇ ТА МЕХАНІЗМИ ВИНИКНЕННЯ АУКСЕТИЧНОСТИ КРИСТАЛІВ 389 

[16]. Від’ємні значення Пуассонових коефіцієнтів LiF виявлено на-
ми при T  220 К і A  1,74 (у роботі [21] стверджується, що ij  0 

виникають при T  260 К). З ростом температури множник пруж-
ньої анізотропії A зростає і досягає максимальних значень A  3,53 

при T  1023 К (Tпл.  1143 К). Площа вказівних поверхонь ауксети-
чности збільшується пропорційно росту величини А, і поблизу Tпл. 

кристал поступово наближається до абсолютного ауксетика. 
 Для аналізу умов виникнення і температурної залежности ауксе-
тичности необхідно розглянути особливості деформацій, які вини-
кають при поширенні ультразвукових (УЗ) хвиль та ангармонічно-
сті теплових коливань атомів в монокристалі LiF. На рисунку 4, б 

показано перетини поверхонь кутових залежностей швидкостей 

поширення УЗ хвиль площиною (001). У кожному напрямку поши-
рення УЗ хвиль у кристалі існують незалежно одна квазипоздовж-
на vql і дві квазипоперечні 

1,2qt
v  хвилі. Характер кутового розподілу 

швидкостей хвиль є типовим для кубічних кристалів другого типу, 

для яких A  1. І тільки у високосиметрійних напрямках поширю-
ються чисті моди зі швидкостями: 

      
1 2

1 1 1
[100] [010] [001]

2 2 2
l[100] 11 t [100] 44 t [100] 44

/ , / , / ,v C v C v C       (18) 

де нижні індекси вказують напрямки поширення хвиль, а верхні – 

напрямки поляризації,  – густина кристалу. З (18) випливає, що в 

напрямках типу <100> 
1 2l t t

v v v  , оскільки C11  C44. Отже, при 

 
а

 
б

Рис. 4. Температурна залежність ауксетичности (а) та перетинів поверхонь 

кутових залежностей швидкостей УЗ хвиль площиною (001) (б) для моно-
кристалу LiF;А – множник анізотропії пружности.
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аналізі швидкостей поширення УЗ хвиль необхідно враховувати їх 

поляризацію. 
 На рисунку 5, а наведено температурну залежність швидкостей 

поширення повздовжніх vl і поперечних 
1,2t

v  хвиль у напрямку 

[100], які розраховано нами за наведеними в [16] експерименталь-
ними значеннями Cij(T). В інтервалі температур 0—220 К швидкість 

поширення vt є постійною величиною, а залежність vl(T) є неліній-
ною функцією. При T  220 К швидкість поширення повздовжніх 

хвиль різко спадає з ростом температури. Поблизу температури то-
плення LiF vl  vt. Нагадаємо, що в класичній теорії пружности 

завжди має місце нерівність 
1/2

l t
(4/3)v v . 

 При поширенні пружніх хвиль у кристалах зміщення атомів із 

положення рівноваги описується співвідношенням: 

    
0

( ) exp[ ( )],iU i tU r e k r  (19) 

де U0 – амплітуда хвиль, ei – вектор поляризації, k – хвильовий 

вектор, а швидкість поширення k/v . Поширення повздовжніх 

хвиль vl супроводжується об’ємним стиском і розтягом у кристалі, 

оскільки divU(r)  0. Для поперечних хвиль divU(r)  0 і поширення 

хвиль зі швидкістю vt не пов’язане зі зміною об’єму кристалу [10]. 
 Вказані особливості деформації кристалу та спектр теплових ко-
ливань атомів визначають характер температурних залежностей 

vl(T) і vt(T) (рис. 5, а). У квазигармонічному наближенні температу-
рна залежність модулів пружности Cij(T) описується співвідношен-
ням (16). Розрахунок теплових коефіцієнтів модулів пружности ij 

та детальний аналіз ангармонічности теплових коливань атомів в 

лужно-галоїдних кристалах наведено відповідно в роботах [22] і 
[15]. Характерно, що для LiF співвідношення Коші (C44/C12  1) не 

 
а б

Рис. 5. Температурні залежності швидкостей поширення УЗ хвиль (а) та 

модулів пружности Cij (б) для LiF.
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виконується навіть при T  0 К (C44/C12  1,53), що свідчить про ная-
вність у кристалі нецентральних сил взаємодії та йонно-ковалент-
ного типу хемічного зв’язку. 
 На рисунку 5, б наведено температурну залежність Cij(T) LiF. В 

області Дебайових температур (  684,3 К [15]) залежності Cij(T) є 

лінійними функціями, що добре узгоджується з теоретичними пе-
редбаченнями (16). Відхилення від лінійної залежности Cij(T) в об-
ласті температур T   пов’язують з впливом нульових квантово-
механічних коливань атомів. Тому лінійна екстраполяція експери-
ментальних даних на T  0 К є некоректною. Як і слід було очікува-
ти, спостерігається анізотропна температурна залежність компо-
нент тензора Cij(T), і експериментальні значення  ( )/ij ij P

dC T dT   

будуть залежати від напрямків поширення УЗ хвиль та їх поляри-
зації (рис. 4, б). У напрямках <100> поширюються чисто акустичні 
моди коливань. Швидкість зміни модуля пружности C11 з ростом 

температури вища, ніж C44 (рис. 5, б). Тому при температурі 
T  873 К C11  C44. Модуль зсуву кристалу CS  (C11  C12)/2, почина-
ючи від T  220 К, швидко зменшується з ростом температури. На-
гадаємо, що модуль зсуву CS є мірою опору деформації, яка зумов-
лена сколювальним напруженням, прикладеним у площині (110) в 

напрямку ]101[ . Відношення модулів зсуву C44/CS  A, яке є множ-
ником пружньої анізотропії і визначає структурну стабільність 

кристалічної ґратниці. З ростом температури анізотропія LiF збі-
льшується, і при деякій «критичній» температурі Tk  220 К вини-
кає аномальна деформація, яка обумовлює появу від’ємних значень 

Пуассонових коефіцієнтів. 
 На рисунку 6 наведено температурну залежність Пуассонових 

коефіцієнтів 
]100[

]010[  і 
]110[

]101[
  для LiF. Саме при температурі T  220 К 

Пуассонів коефіцієнт 
]110[

]101[
  набуває від’ємних значень, тобто спо-

стерігається поява неаксіяльної ауксетичности кристалу LiF. З рос-

 

Рис. 6. Температурна залежність Пуассонового коефіцієнта ij для LiF. 
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том температури Пуассонів коефіцієнт зменшується до значень 

4,0
]110[

]101[
 , а площа вказівних поверхонь ауксетичности зростає 

(рис. 4, а). 
 Відзначимо, що дані механізми і закономірності формування ау-
ксетичних властивостей є характерними для кристалів з ґратницею 

NaCl, зокрема, для LiF. 
 На рисунку 7, а наведено температурну залежність ауксетичнос-
ти монокристалів Li (ґратниця ОЦК). На відміну від LiF, множник 

пружньої анізотропії набуває максимальних значень A  9,39 в точ-
ці фазового переходу з ОЦК-ґратниці в гексагональну при T  78 К 

[23], а мінімальних – A  8,98 при T  428 К, тобто поблизу 

Tпл.  453,6 К. Площа вказівних поверхонь ауксетичности зростає 

пропорційно росту анізотропії A. В роботі [14] показано, що враху-
вання тільки центральних сил взаємодії найближчого оточення 

атомів у ґратниці ОЦК є достатнім для появи від’ємних значень 

Пуассонових коефіцієнтів. Розрахунки ij , виконано нами за спів-
відношенням (6), дають наступну величину для 55,0

]110[

]101[
 . Отже, 

 
а

 
б

Рис. 7. Температурні залежності ауксетичности монокристалів Li (а) і Pd 

(б); А – множник анізотропії пружности.
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при розтягу кристалу в напрямку [110] відбувається збільшення 

міжатомних віддалей в напрямку ]101[ , що і обумовлює появу неа-
ксіяльної ауксетичности Li. У той же час аномально великих дода-
тних значень набуває величина 47,0

]100[

]010[  . В інтервалі 78—428 К 

Пуассонові коефіцієнти ij(T) є лінійними функціями і практично 

не залежать від температури. 
 Температурна залежність ауксетичности монокристалів Pd 

(ГЦК-ґратниця) наведено на рис. 7, б. Пуассонові коефіцієнти ви-
значено з використанням експериментальних [16] і розрахованих 

[24] значень модулів пружности Cij(T). Характерно, що модулі пру-
жности C12  176,1 ГПа, C44  71,2 ГПа і практично не залежать від 

температури в межах точности їх виміру (1—3%). Модуль пружнос-
ти C11(T) швидко зменшується з ростом температури. Це призво-
дить до зменшення модуля зсуву CS  (C11  C12)/2 з 29,0 ГПа при 

T  0 К до 25,9 ГПа при T  300 К. Аналогічна залежність CS(T) спо-
стерігається для LiF з ґратницею типу NaCl (рис. 5, б), однак для Pd 

у заданому інтервалі температур vl  vt. До температур T  100 К ау-
ксетичні властивості кристалів Pd не виявлено. З підвищенням те-
мператури зростають віддалі між атомами, а сили міжатомної вза-
ємодії послаблюються. При T  100 К модуль зсуву зменшується до 

значення CS  27,5 ГПа і ймовірність відносного зміщення груп ато-
мів при деформації ґратниці ГЦК зростає (див. рис. 1 в [24]). Це 

призводить до виникнення аномальних деформацій і від’ємних 

значень Пуассонових коефіцієнтів в кристалографічних напрямках 

<110>. Зменшення модуля зсуву з ростом температури супрово-
джується збільшенням множника пружньої анізотропії A і площі 
вказівних поверхонь ауксетичности Pd. Співвідношення Коші 
g  C44/C11  1 (gPd  0,4 у всьому інтервалі температур), що свідчить 

про наявність багаточастинкових нецентральних сил взаємодії 
атомів. 

4. ВИСНОВКИ 

1. Критерієм неаксіяльної ауксетичности є умова S11  S12  S44/2  0, 

а аксіяльної ауксетичности – S12  0. 
2. Для досліджуваних нами кубічних кристалів ауксетичність спо-
стерігається в структурно еквівалентних напрямках <110>,  101 , 

 011 ,  011  – неаксіяльна ауксетичність. 
3. Критерії ауксетичности та напрямки від’ємних значень ij не за-
лежать від типу кристалічних ґратниць та характеру хемічного 

зв’язку. 
4. Ауксетичні властивості кристалів виявляються при умові A  2,0. 

При зростанні пружньої анізотропії A площа вказівних поверхонь 

ауксетичности зростає. 
5. При наближенні до точок фазових перетворень ( К78

Li

ф. T , 
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К1143
LiF

пл. T ) площа вказівних поверхонь ауксетичности зростає, і 
кристали поступово наближаються до абсолютних ауксетиків. 
6. Високий ступінь анізотропії характеристичних поверхонь моду-
лів Юнґа Ei не є необхідною умовою для появи ауксетичних власти-
востей кристалів. 
7. Спостерігається кореляція між площею вказівних поверхонь ау-
ксетичности і порядковим номером атомів Z в групах періодичної 
системи елементів (Li, Na, K, Rb; Cu, Ag, Au і т. ін.) та порядковим 

номером Z катіонів (ZnTe, CdTe, HgTe) або аніонів (CuCl, CuBr, CuI) 

і, відповідно, Дебайовою характеристичною температурою . 
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