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Аннотация: Понимание энергетических характеристик на границе металл-
органическое вещество имеет большое значение для разработки техники и технологий 
в различных отраслях промышленного производства. В этой связи наблюдается 
большой интерес к изучению процессов, протекающих на данной границе раздела. 
Особо стоит выделить бурный рост работ по исследованию свойств металл-
органических каркасных структур, что связано с возможностью синтезировать данные 
структуры с необходимыми свойствами, благодаря варьированию длины органической 
молекулы, соединяющей атомы металлов или их оксидов, а также подбору элементного 
состава. В данной работе получены значения межфазной энергии на границах граней 
кристалла алюминия с органическими жидкостями в рамках электронно-
статистического метода с учетом поляризации металлических ионов и молекул 
органической жидкости, а также дисперсионного взаимодействия ячеек Вигнера-Зейтца 
на поверхности раздела. Получена зависимость межфазной энергии и поправок к 
межфазной энергии от диэлектрической проницаемости жидкости и ориентации 
металлического кристалла. Установлено, что дисперсионная поправка вносит 
положительный вклад, а поляризационная – снижает межфазную энергию.  
Ключевые слова: межфазная энергия, поляризационная поправка, дисперсионная 
поправка, электронно-статистический метод, неполярная органическая жидкость, 
алюминий. 

 
1. Введение 

В настоящее время наблюдается бурный рост работ посвященных 
исследованию строения, свойств и методам получения металл-
органических каркасных структур. Данные структуры состоят из атомов 
различных металлов или их оксидов соединенные органическими 
молекулами (лигандами) в самые разнообразные пористые структуры. 
Варьируя элементный состав как металлов, так и лигандов можно 
создавать металл-органические каркасные структуры с требуемыми 
свойствами [1, 2]. Металл-органические структуры имеют широкий 
диапазон применения: для хранения водорода [3]; при высокоэффективном 
противоопухолевом лечении [4]; для разработки оптических и 
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люминесцентных, фотоактивных, магнитных материалов [5-7]; при 
производстве аккумуляторов [8, 9]; для создания материалов для 
нейтрализации и поглощения токсичных газов [10]; для адресной доставки 
лекарственных препаратов [11-14]; для разделения и очистки газов [15, 16]. 
Пористые металл-органические каркасные структуры используются и для 
получения наночастиц оксидов металлов, квантовых точек и соединений в 
которых используются квантовые свойства включенных фаз [17-20]. 

Существенный интерес представляют металл-органические 
структуры на основе алюминия [4, 21]. Третьим по распространенности 
элементом в земной коре и самым распространенным среди металлов 
является алюминий, который находит широкое применение в различных 
электрохимических энергетических системах. Его объемная емкость в 
четыре раза выше, чем у лития. Благодаря таким преимуществам как 
низкая стоимость, безопасность и экологичность, алюминий и его сплавы 
широко используются в композитах и наноструктурированных материалах 
при создания высокоэффективных электродов для систем 
электрохимического накопления энергии [22]. Перезаряжаемые 
аккумуляторы на основе алюминия отличаются низкой стоимостью, 
низкой воспламеняемостью и высокой емкостью, поэтому внедрение 
батарей на основе алюминия может привести к существенному прогрессу в 
технологии накопления энергии [23]. Алюминии обладает такими 
характерными свойствами как высокое соотношение прочности к весу, 
хорошая коррозионная стойкость и возможность вторичной переработки, 
это делают его идеальным кандидатом для замены более тяжелых 
материалов в автомобилестроении, что отвечает требованиям 
автомобильной промышленности по снижению веса [24]. В данной работе 
ставилась цель оценить межфазную энергию (МЭ) граней кристаллов 
алюминия на границе с неполярными органическими жидкостями в рамках 
электронно-статистической теории МЭ металлов [25-31].  
 
2. Основные формулы и результаты вычислений 

Из решения уравнения Томаса-Ферми (ТФ) для внутренней и 
внешней областей металла находятся ход электронной плотности и 
потенциала вблизи границы раздела металл-органическая жидкость с 
учетом макроскопической диэлектрической проницаемости жидкости и 
МЭ определяется относительно гиббсовой поверхности раздела с учетом 
поляризационной, дисперсионной, осцилляционной поправок и 
температурного вклада по формуле: 
                  0 0

12 12 12 12 12 12 12
i e p g osc Tf hkl f hkl f hkl f hkl f hkl f hkl f hkl            . (1) 

Здесь для внутреннего    hklf i0
12  и внешнего    hklf e0

12  вкладов в МЭ 
использовали формулы полученные в [26, 30]. 
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Поляризационная поправка  hklf p
12  к МЭ определяется как сумма 

вкладов внутреннего – связанного с поляризацией металлических ионов 
переходного слоя  hklf pi

12  и внешнего – связанного с поляризацией 
органической жидкости  hklf pe

12  [27, 28] 
      hklfhklfhklf pepip

121212   , (2) 
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 (4) 

Здесь (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 ТФ к безразмерному виду,   – вариационный параметр, 
минимизирующий поверхностную энергию металла при учете обменной 
поправки, r  – радиус металлического иона, R  – радиус сферы 
равновеликой ячейки Вигнера-Зейтца, )(hkl  – межплоскостное 
расстояние, )(hkln  – концентрация частиц на грани металлического 
кристалла,   3221 DANfS  , 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. 

Поправка на дисперсионное взаимодействие ячеек Вигнера-Зейтца к 
МЭ грани металлического кристалла на границе с неполярной 
органической жидкостью находим в виде [28, 31]: 
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где mm∗ , ∗m  и m  – эффективная масса электрона и масса свободного 
электрона соответственно, z  – число свободных электронов на атом. 

Поправка к МЭ на осцилляцию электронной плотности в 
периодическом поле кристалла на поверхности раздела фаз получена в 
виде 
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    hkln
A
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По формулам (1) – (6) проведены вычисления МЭ, поправок к МЭ 
граней (100), (110) и (111) кристалла алюминия на границе с неполярными 
органическими жидкостями – пентаном, гексаном, гептаном, октаном, 
деканом, нонаном, n–, м–, о–ксилолом, бензолом, толуолом (см. рис. 1-4).  

На рисунках представлена зависимость от диэлектрической 
проницаемости жидкости поляризационной поправки (см. рис. 1, 2), 
дисперсионной поправки (см. рис. 3) и МЭ с учетом поправок (см. рис. 4).  
 

1,8 1,9 2,0 2,1 2,2 2,3 2,4 2,5

-14

-12

-10

-8

-6

-4

Поляризационный вклад, мДж/м2



 - 1
 - 2

 1,8 1,9 2,0 2,1 2,2 2,3 2,4 2,5

-24
-22
-20
-18
-16
-14
-12
-10

-8
-6
-4

 - грань (100)
 - грань (110)
 - грань (111)



Al - ГЦК

f (p)
w12 (hkl), мДж/м2

 
Рис. 1. Зависимость внутреннего – 1 и 
внешнего – 2 вкладов в поляризационную 
поправку от диэлектрической 
проницаемости органической жидкости. 

Рис. 2. Зависимость поляризационной 
поправки к межфазной энергии граней 
алюминия от диэлектрической 
проницаемости органической жидкости. 
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Рис. 3. Дисперсионная поправка к 
межфазной энергии граней алюминия на 
границе с неполярными органическими 
жидкостями. 

Рис.4. Зависимость межфазной энергии 
граней алюминия от диэлектрической 
проницаемости органической жидкости. 

 

Из рис. 1 видно, что вклад связанный с поляризацией поверхностных 
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ионов металла отрицательный и линейно уменьшается по величине с 
увеличением диэлектрической проницаемости жидкости. Скачкообразное 
изменение вклада связанного с поляризацией органической жидкости на 
границе раздела обусловлено характером изменения отношения молярной 
массы к плотности для разных органических жидкостей в формуле (4). В 
целом поляризационная поправка (см. рис. 2) к МЭ отрицательна и слабо 
изменяется в зависимости от диэлектрической проницаемости жидкости. 
Наибольшее значение по величине имеет грань (111) а наименьшее грань 
(110).  

Поправка на дисперсионное взаимодействие вносит положительный 
вклад в МЭ и с увеличением диэлектрической проницаемости линейно 
снижается (см. рис. 3). Полученные результаты показывают, что МЭ 
граней кристалла алюминия существенно зависят от ориентации граней и 
соотносятся как      110100111 121212  fff  . Для граней (100), (110), (111) 
алюминия МЭ линейно убывает с увеличением диэлектрической 
проницаемости органической жидкости. 
 
3. Заключение 

Поляризационная поправка к МЭ алюминия отрицательна и слабо 
зависит от диэлектрической проницаемости органической жидкости. 
Дисперсионное взаимодействие вносит положительный вклад в МЭ и с 
увеличением диэлектрической проницаемости линейно снижается. 
Межфазная энергия алюминия линейно убывает с увеличением 
диэлектрической проницаемости органической жидкости, а ее значения 
существенно зависят от ориентации. 
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Abstract: Understanding the energy characteristics at the metal-organic interface is of great 
importance for the development of equipment and technologies in various industries. In this regard, 
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there is a great interest in studying the processes occurring at this interface. Particularly noteworthy is 
the rapid growth of studies on the properties of metal-organic framework structures, which is 
associated with the possibility of synthesizing these structures with the desired properties by varying 
the lengths of the organic molecules connecting the atoms of metals or their oxides, as well as by 
selecting the chemical composition. In this paper, the values of the interfacial energy at the boundaries 
of the faces of an aluminum crystal with organic liquids are obtained within the framework of the 
electron-statistical method, taking into account the polarization of metal ions and molecules of the 
organic liquid, as well as the dispersion interaction of Wigner-Seitz cells on the interface. The 
dependence of the interfacial energy and corrections to the interfacial energy on the permittivity of the 
liquid and the orientation of the metal crystal is obtained. It is found that the dispersion correction 
makes a positive contribution while the polarization correction reduces the interfacial energy. 
Keywords: interphase energy, polarization correction, dispersion correction, electronic statistical 
method, nonpolar organic liquid, aluminum. 
 
Апеков Аслан Мартинович – к.ф.-м.н., заместитель директора по научной работе, Региональный 
научно-образовательный математический центр «Северо-Кавказский центр математических 
исследований» ФГАОУ ВО «Северо-Кавказский федеральный университет» 
Шебзухова Ирина Гусейновна – д.ф.-м.н., профессор, профессор кафедры теоретической и 
экспериментальной физики Института физики и математики ФГБОУ ВО «Кабардино-Балкарский 
государственный университет им. Х.М. Бербекова» 
Хамукова Лиана Амурбековна – к.ф.-м.н., старший научный сотрудник отдела математической физики 
«Северо-Кавказский центр математических исследований» Северо-Кавказский федеральный 
университет» 
 
Aslan M. Apekov – Ph. D., Deputy Director, North-Caucasus Center for Mathematical Research, North-
Caucasus Federal University 
Irina G. Shebzukhova – Dr. Sc., Professor, Professor of the Department of Theoretical and Experimental 
Physics, Institute of Physics and Mathematics, Kabardino-Balkarian State University named after 
H.M. Berbekov 
Liana A. Khamukova – Ph. D., Senior Researcher, Department of Mathematical Physics, North-Caucasus 
Center for Mathematical Research, North-Caucasus Federal University 
 
Поступила в редакцию/received: 27.08.2024; после рецензирования/revised: 20.09.2024; принята/accepted: 23.09.2024. 

Физико-химические аспекты изучения кластеров, 
наноструктур и наноматериалов. – 2024. – Вып. 16

326




