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УДК 538.971 

ПОЛЯРИЗАЦИОННАЯ И ДИСПЕРСИОННАЯ ПОПРАВКИ К 

МЕЖФАЗНОЙ ЭНЕРГИИ ГРАНЕЙ КРИСТАЛЛОВ 

НИЗКОТЕМПЕРАТУРНЫХ МОДИФИКАЦИЙ КАЛЬЦИЯ И 

БАРИЯ НА ГРАНИЦЕ С НЕПОЛЯРНЫМИ ОРГАНИЧЕСКИМИ 
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Аннотация: В рамках электронно-статистического метода получены поляризационная 

и дисперсионная поправки к межфазной энергии граней кристаллов кальция и бария на 

границе с неполярными органическими жидкостями. Показана ориентационная 

зависимость поправок и межфазной энергий с учетом этих поправок. 

Ключевые слова: межфазная энергия, поляризационная поправка, дисперсионная 

поправка, электронно-статистический метод, неполярная органическая жидкость, 

барий, кальций. 

 

1. Введение 

Межфазная граница металл  органическая среда широко 

исследована для твердого состояния, изучено влияние поляризации в 

металлоорганических структурах, показано многообразие применения 

свойств данной границы раздела [1-8]. Однако малоисследована граница 

раздела металла с органической жидкостью.  

В работах [9-11] получена поправка к межфазной энергии (МЭ) на 

поляризацию металлических ионов переходного слоя, поляризацию 

жидкости в поле полубесконечного металла, а также на дисперсионное 

взаимодействие s  сфер в переходном слое в рамках электронно-

статистического метода.  

В данной работе в рамках этой теории рассчитаны поляризационная 

и дисперсионная поправки к МЭ и оценена МЭ граней кристаллов 

 кальция и  бария на границе с неполярными органическими 

жидкостями с учетом этих поправок. 

 

2. Основные формулы и результаты вычислений 

Поляризационная поправка к МЭ определяется внутренним и 

внешним вкладами [9, 10], которые соответственно связаны с 

поляризацией металлических ионов переходного слоя: 
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и c поляризацией органической жидкости в поле полубесконечного 

металла: 
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.  (2) 

Здесь величины входящие в решения уравнения Томаса-Ферми для 

внутренней и внешней областей системы металлический кристалл – 

органическая жидкость [12]:  0,   – безразмерный потенциал на 

физической поверхности раздела,  Гx   – координата гиббсовой 

поверхности раздела, n  и b  параметры безразмерного потенциала 

(являются функциями диэлектрической проницаемости ε органической 

жидкости),   – поляризуемость металла, 
FV  – потенциал Ферми, s  –

параметр приводящий уравнение Томаса-Ферми к безразмерному виду,  

  – вариационный параметр, минимизирующий поверхностную энергию 

металла при учете обменной поправки, r  и R  – радиусы металлического 

иона и s  сферы,  hkl  – межплоскостное расстояние,  n hkl  – 

концентрация частиц на грани металлического кристалла, 
   

2 31/3S fN A D

 , f  – множитель, зависящий от координационного числа 

металлического кристалла, A  и D  – атомный вес и плотность металла,  

AN  – число Авогадро, U  – учитывает электрострикционный эффект,   и  

d  – молярная масса и плотность органической жидкости. 

Результаты вычислений внутреннего и внешнего вкладов в 

поляризационную поправку к МЭ грани (100)  кристаллов  кальция 

(см. рис. 1 а) и  бария (см. рис. 1 б) показывают, что с увеличением 

диэлектрической проницаемости органической жидкости ( 1,8 2,5   ) 

внутренний вклад линейно увеличивается, а внешний – слабо зависит от 

диэлектрической проницаемости жидкости. 

Поляризационные поправки к МЭ граней (100), (110)  и (111)  

 кальция и  бария с увеличением диэлектрической проницаемости 

органической жидкости линейно растут и снижают МЭ этих граней на 

границе с органическими жидкостями ( 1,8 2,5   ) на 11 12 % для кальция 

и на 8 20 % для бария. 
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Рис. 1. Зависимость внутреннего – 1 и внешнего – 2 вкладов в поляризационную 

поправку к межфазной энергии грани (100)  кальция (а) и  бария (б) от 

диэлектрической проницаемости органической жидкости.  
 

Поправки к МЭ граней металлических кристаллов на границе с 

неполярными органическими жидкостями на дисперсионное 

взаимодействие s  сфер в переходном слое рассчитаны по формуле [11]: 
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где ћ  – постоянная Планка, z  – число свободных электронов на атом, 
* /m m  , *,m m  – эффективная масса и масса свободного электрона. 

Дисперсионная поправка к МЭ граней металлических кристаллов 

(см. рис. 2) вносит положительный вклад в МЭ и с увеличением 

диэлектрической проницаемости неполярной органической жидкости 

величина дисперсионной поправки уменьшается. Ориентационная 

зависимость дисперсионной поправки показывает (см. рис. 2) для 

 кальция      12 12 12111 100 110g g gf f f    , а для  бария 

     12 12 12110 100 111g g gf f f     и для разных граней этих металлов на границе 

с рассматриваемыми органическими жидкостями составляет от МЭ 3 8 % 

и 11 16 % соответственно. 

Используя значения МЭ граней металлических кристаллов с учетом 

квантовой и осцилляционной поправок при температуре 293 К полученные 

в рамках электронно-статистического метода [12], поляризационной и 

дисперсионной поправок рассчитаны МЭ граней с малыми индексами 

Миллера  кальция и  бария на границе с неполярными органическими 

жидкостями ( 1,8 2,5   ) (см. рис. 3). 
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Рис. 2. Дисперсионная поправка к межфазной энергии граней кристалла  кальция (а) 

и  бария (б) на границе с неполярными органическими жидкостями. 
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Рис. 3. Межфазная энергия граней кристалла  кальция (а) и  бария (б) на границе 

с неполярными органическими жидкостями. 
 

Из полученных результатов видно, что МЭ граней  кальция 

(см. рис. 3 а) и  бария (см. рис. 3 б) с увеличением диэлектрической 

проницаемости органической жидкости уменьшаются. Ориентационная 

зависимость МЭ показывает:      12 12 12111 100 110f f f     для кальция и 

     12 12 12110 100 111f f f     для бария. 

 

3. Заключение 

Получена ориентационная зависимость поляризационной и 

дисперсионной поправок к МЭ металлических кристаллов с ГЦК 

( кальций) и ОЦК ( барий) структурами на границе с неполярными 
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органическими жидкостями ( 1,8 2,5   ) и уточнены МЭ граней 

кристаллов  кальция и  бария с учетом этих поправок в рамках 

электронно-статистического метода. Показано, что поляризационная 

поправка к МЭ металлов и ее вклады отрицательны. Вклад связанный с 

поляризацией металлических ионов в переходном слое для граней 

кристаллов  кальция и  бария практически линейно возрастают с 

увеличением диэлектрической проницаемости жидкости, а вклад, 

связанный с поляризацией органической жидкости в поле 

полубесконечного металла слабо зависит от диэлектрической 

проницаемости. Дисперсионное взаимодействие s  сфер вносит 

положительный вклад в МЭ и увеличение диэлектрической проницаемости 

органической жидкости приводит к уменьшению дисперсионной поправки. 

Межфазные энергии граней кристаллов  кальция и  бария на границе 

с неполярными органическими жидкостями, полученные с учетом 

квантовой, осцилляционной, поляризационной и дисперсионной поправок 

при 293T   К, уменьшаются по сравнению с поверхностной энергией 

граней этих металлов на границе с собственным паром. С увеличением 

диэлектрической проницаемости органической жидкости МЭ 

уменьшаются и зависят от ориентации металлических кристаллов. 
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Abstract: In this paper we have obtained polarization and dispersion corrections to the interfacial 

energy of the faces at the boundary between calcium and barium crystals of low-temperature 

modifications and nonpolar organic liquids using the electron-statistical method. We have shown 

orientation dependence of the corrections and interfacial energy of the crystals in view of polarization 

and dispersion corrections 
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