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Аннотация: В рамках модифицированного варианта электронно-статистической 
теории получена поправка к межфазной энергии на границе металл -  неполярная 
органическая жидкость на поляризацию металлических ионов переходного слоя в поле 
полубесконечного металла. Установлена зависимость поправки от макроскопической 
диэлектрической проницаемости жидкости и ориентации металлического кристалла. 
Ключевые слова: поляризационная поправка, межфазная энергия,
электронно-статистический метод, щелочные металлы, неполярная органическая 
жидкость.

Успехи в выращ ивании тонких пленок и органических 
молекулярных кристаллов с низким содержанием примесей возродили 
интерес к органической электронике. Влияние поляризации на свойства 
металлоорганических структур исследовалось в работах [1-4]. Однако мало 
изучена межфазная энергия границы металл-диэлектрическая среда [5-11].

В настоящ ей работе мы хотим получить поправку к межфазной 
энергии грани металлического кристалла на границе с неполярной 
органической жидкостью на поляризацию металлических ионов 
переходного слоя в поле полубесконечного металла с учетом 
макроскопической диэлектрической проницаемости органической
жидкости в рамках электронно-статистического метода [8-12].

В электронно-статистической теории межфазной энергии металлов 
на границе с неполярными органическими жидкостями [8-11] при оценке 
энергии металлической связи учитывается влияние электростатической 
энергии электронного газа, кинетической энергии (включая квантовую 
поправку), обменно-корреляционной энергии электронного газа,
электростатической энергии взаимодействия электронного газа с ионами, 
кинетической и обменно-корреляционной энергий перекрытия газа 
электронов с электронным облаком иона, а также энергии колебательного 
движения ионов (включая поправку на ангармоничность колебаний) и 
энергии связанной с размытием уровня Ферми. М ежфазная энергия 
определяется относительно гиббсовой поверхности раздела, ход
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электронной плотности и потенциала на межфазной границе находятся из 
решения уравнения Томаса-Ф ерми (ТФ), физическая поверхность раздела 
проводится касательно поверхностным ионам металла [8-11].

П ри расчете поправки на поляризацию металлических ионов 
переходного слоя в межфазную энергию, деформационную энергию 
поляризации ионов металла в j  -  м слое запишем, как и в [13], в 
следующем виде

<  ’ = - §  E  (x ) • ( 1)
где а  -  поляризуемость металла. Напряженность поля в j  -  м слое

E (X ) - ^ (2)

или, переходя к безразмерным величинам, учитывая зависимость от 
макроскопической диэлектрической проницаемости s жидкости запишем

E  (x ) = V
d X- (P, s )

dp
\

Jp=p,
(3)

где e¥i - энергия Ферми, s* = Xs ( s -  линейный параметр приводящий 
уравнение ТФ к безразмерному виду, X -  вариационный параметр, 
минимизирующ ий поверхностную энергию металла при учете обменной 
поправки. Таким образом,

AE(1) = - aV 2 (

2X2 s2
d X, (p , s ) 

d p Jp=p,

2

(4)

и следовательно, поправка на поляризацию металлических ионов 
переходного слоя (внутренний вклад) к межфазной энергии грани (hkl)
будет равна

(hkl) = - aVt 2 
2A V Z  n

1=0

(hkl) d X, (p , s ) 
d p xp=p.

2
so

(5)

Здесь безразмерный потенциал x , (P ,s )  для внутренней области системы
металл-органическая жидкость [8-11]

X (p , s ) = 1 - (1 - x (0 ,s)) / f  1- P 1 . (6)

Имея в виду, что квадрат производной от безразмерного потенциала 
быстро убывает достаточно взять j  = 0,1. Полагая, что число частиц на 
единице площ ади грани (hkl) в j  -  й плоскости такое же как и в плоскости

j  = 0 ( n  (hkl)=  n(hkl)) и (s*P^ = r + (s) + j8 (h k l) ,  где 8 (hkl) —

межплоскостное расстояние, r -  радиус металлического иона, (s) -

28



Межвузовский сборник научных трудов
Выпуск 9, 2017

координата гиббсовой поверхности, а также, находя производную от 
безразмерного потенциала, окончательно будем иметь
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Рис. 5. Зависимость поправки к межфазной энергии граней кристалла цезия на 
поляризацию металлических ионов переходного слоя от диэлектрической 
проницаемости органической жидкости.

Численная оценка поправки к межфазной энергии граней 
металлических кристаллов на поляризацию металлических ионов 
переходного слоя в поле полубесконечного металла по формуле (7) 
проведена для щелочных металлов на границе с 11 неполярными 
органическими жидкостями: пентаном ( s = 1,843), гексаном ( s = 1,9), 
гептаном ( s = 1,927), октаном ( s = 1,946), деканом ( s = 1,956), нонаном 
( s = 1,974 ), n-ксилолом  ( s = 2,265 ), бензолом ( s = 2,275 ), м -ксилолом  
( s  = 2,368 ), толуолом ( s = 2,378 ), о-ксилолом ( s = 2,510 ) (см. рис. 1-5).

В заключении отметим, что полученные результаты показывают, что 
вклад связанный с поляризацией металлических ионов в переходном слое 
для граней щ елочных металлов (см. рис. 1 -5) практически линейно 
возрастает с увеличением макроскопической диэлектрической 
проницаемости жидкости и для плотноупакованных граней кристаллов 
а - лития, а - натрия, калия, рубидия и цезия соотносятся следующим 
образом f f̂2) (110)>  f (f')(100)> f l ^(111). С увеличением атомного номера 
значения поправки по величине убывает.
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