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Аннотация: Активное внедрение устройств основанных на применении свойств 

межфазной границы металл-органическое вещество вызывает интерес к исследованиям 

характеристик данной границы, особенно большой интерес представляют металл-

органические каркасные структуры. Синтез данных структур с необходимыми 

свойствами возможен благодаря тому, что можно варьировать как элементный состав в 

активных металлоцентрах, так и связывающие эти центры органические лиганды. В 

связи с этим, на первый план выходит необходимость понимания свойств и характера 

взаимодействия на границе металла с органическими веществами. В данной работе в 

рамках электронно-статистического метода получен вклад дисперсионного 

взаимодействия ячеек Вигнера-Зейтца в межфазную энергию кобальта на границе с 

неполярными органическими жидкостями. Установлены зависимости дисперсионного 

вклада от ориентации металлического кристалла и диэлектрической проницаемости 

органической жидкости. Показано, что дисперсионный вклад увеличивает межфазную 

энергию, а с ростом диэлектрической проницаемости жидкости величина вклада 

уменьшается. 

Ключевые слова: межфазная энергия, дисперсионный вклад, электронно-

статистический метод, неполярная органическая жидкость, кобальт. 

 

1. Введение 

Исследование характеристик границы металлов с органикой в 

последнее время актуализировалось благодаря росту работ по созданию и 

применению металл-органических каркасных структур (Metal-Organic 

Frameworks – MOF). Металл-органические каркасные структуры имеют 

модульное строение в связи с чем имеется огромное разнообразие 

возможных структур, что позволяет создавать материалы с необходимыми 

свойствами. При формировании металл-органических каркасных структур 

есть возможность варьировать элементный состав, топологию, пористость 

(варьируя длину органических лигандов, можно целенаправленно изменять 

размеры пор), что позволяет получать наиболее подходящие материалы на 

их основе и применять во многих областях [1, 2]: для разделения и очистки 
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газов [3-9]; создания материалов для поглощения и нейтрализации 

токсичных газов [9]; для адресной доставки лекарственных препаратов [10-

13]; для разработки оптических и люминесцентных [14-16], фотоактивных 

[17], магнитных материалов [18, 19]; в фотокатализе [20]; для получения 

соединений, в которых используются квантовые свойства включенных фаз 

[21, 22] и др. Также пористые металл-органические каркасные структуры 

могут быть использованы в качестве матрицы при получении наночастиц 

оксидов металлов [23] и квантовых точек [24]. 

Исследования характеристик межфазной границы кобальта с 

органикой представляют значительный интерес, в связи с возможностью 

практического применения. Так в работе [25] получен нанокомпозит в 

процессе термолиза металл-органической каркасной структуры из 

которого изготовлены электроды для суперконденсаторов с размерами пор 

10 нм, содержащий в активных центрах кобальт, что позволило достичь 

высокую удельную емкость и характеризуется хорошей устойчивостью к 

перезарядке. 

В данной работе в рамках электронно-статистической теории 

межфазной энергии металла на границе с неполярными органическими 

жидкостями [26-31] ставилась цель оценить вклад дисперсионного 

взаимодействия ячеек Вигнера-Зейтца в межфазную энергию граней 

низкотемпературной модификации кобальта на границе с неполярными 

органическими жидкостями.  

 

2. Основные формулы и результаты вычислений 

Расчет влияния дисперсионных сил на межфазную энергию граней 

ряда металлических кристаллов на границе с органическими жидкостями 

нами был сделан в [26-31]. Рассчитать молекулярное притяжение 

конденсированных фаз на основе коллективной модели – флуктуаций поля 

излучения – и выразить силу и энергию взаимодействия через 

макроскопические константы вещества позволяет теория Е.М. Лифшица 

[30]. Вклад дисперсионных сил притяжения и сил отталкивания в 

межфазную энергию находится, согласно формуле Борна 

    12 0 / 2
g

f W H   , (1) 

где  0W H  – энергия дисперсионного взаимодействия двух однородных 

бесконечно-протяженных параллельных стенок, 0H  – равновесное 

расстояние между стенками. Выбор границы раздела между металлом и 

неполярной органической жидкостью проводится в рамках электронно-

статистического метода [27, 31] 
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где r  – радиус иона металла, ( )Gx   – координата поверхности Гиббса 

(функция макроскопической диэлектрической проницаемости 

органической жидкости  ). 

Энергия дисперсионного взаимодействия двух однородных 

бесконечно-протяженных параллельных стенок (в расчете на единицу 

площади), находящихся на расстоянии H  друг от друга (когда 0H , где 

0  – длина волны наиболее интенсивной линии в их абсорбционном 

спектре), согласно теории Лифшица, выражается формулой: 
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где      i i         – комплексная диэлектрическая проницаемость, 

   – дисперсия диэлектрической проницаемости,     – дисперсия 

диэлектрических потерь.  

Точный расчет  HW  при H  возможен, если известен 

абсорбционный спектр вещества, но для приближенной оценки 

дисперсионной части адгезии между металлами, достаточно будет 

воспользоваться классической металлооптикой Друде-Зинера-Кронига. 

Таким образом можно получить для энергии дисперсионного 

взаимодействия: 
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где   343 Rzz    – электронная плотность, z  – среднее число 

свободных электронов на атом,   – объем ячейки Вигнера-Зейтца, e  и 
m  – заряд и эффективная масса электрона. 

Кроме энергии дисперсионных сил притяжения надо учесть энергию 

Борновских сил отталкивания ячеек Вигнера-Зейтца вследствие 

перекрытия их ионных облаков, которую можно определить потенциалом 

вида krBU   ( 12k ).  

Расчетную формулу для вклада дисперсионного взаимодействия 

ячеек Вигнера-Зейтца в межфазную энергию грани металлического 

кристалла на границе с неполярной органической жидкостью находим в 

виде [30]: 
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, (5) 

где f  – коэффициент упаковки, зависящий от структуры металла, N  – 

число Авогадро, A  и D  – атомная масса и плотность металла, mm , m  

– масса свободного электрона, R  – радиус сферы равновеликой ячейки 
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Вигнера-Зейтца,  n  – показатель степени в решении уравнения Томаса-

Ферми [32],  hkiln  – число частиц на единице площади поверхности 

металла. 

По формуле (5) рассчитан дисперсионный вклад в межфазную 

энергию граней кристаллов низкотемпературной модификации кобальта с 

гексагональной плотноупакованной структурой на границе с неполярными 

органическими жидкостями – пентаном, гексаном, гептаном, октаном, 

деканом, нонаном, n–, м–, о–ксилолом, бензолом, толуолом (см. рис. 1). 
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Рис. 1. Дисперсионный вклад в межфазную энергию граней кобальта на границе с 

неполярными органическими жидкостями при температуре 293 К. 

 

3. Заключение 

Дисперсионное взаимодействие ячеек Вигнера-Зейтца вносит 

положительный вклад в межфазную энергию  -кобальта на границе с 

неполярной органической жидкостью. Зависит от типа структуры и 

ориентации металлического кристалла, а также от диэлектрической 

проницаемости органической жидкости. Ориентационная зависимость 

дисперсионного вклада в межфазную энергию  -кобальта с ГПУ 

структурой на границе с неполярными диэлектрическими жидкостями 

имеет следующий вид:            1211021101100001 12121212

gggg ffff   . 
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Short Communication 

CONTRIBUTION OF THE DISPERSION INTERACTION TO THE INTERFACE ENERGY 

OF COBALT CRYSTALS AT THE BOUNDARY WITH NONPOLAR ORGANIC LIQUIDS 

А.М. Apekov1, I.G. Shebzukhova2 

1North-Caucasus Center for Mathematical Research, North-Caucasus Federal University, 

Stavropol, Russia 
2Kabardino-Balkarian State University named after H.M. Berbekov, Nalchik, Russia 

DOI: 10.26456/pcascnn/2023.15.231 

Abstract: The active implementation of devices based on the use of the properties of the metal-

organic interface makes it important to study characteristics of such interfaces, especially of the metal-

organic framework structures. The creation of these structures with the necessary properties is possible 

since one can vary the elemental composition in the active metal centers as well as the organic ligands 

binding these centers. In this regard, understanding the properties and nature of the interaction at the 

interface of a metal with organic substances becomes of primary interest. In this work, within the 

framework of the electron-statistical method, a correction to the interfacial energy of cobalt at the 

interface with non-polar organic liquids for the dispersion interaction of the Wigner-Seitz cells is 

obtained. The dependences of the dispersion correction on the orientation of the metal crystal and the 

permittivity of the organic liquid are determined. It is shown that the contribution of the dispersion 

correction to the interfacial energy is positive and decreases with an increase of the permittivity of the 

liquid. 

Keywords: interfacial energy, dispersion contribution, electron-statistical method, non-polar organic 

liquid, cobalt. 
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