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Рассчитан температурный коэффициент поверхностной энергии и показано влияние температуры на
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1. Введение

Температурная зависимость поверхностной энергии
(ПЭ) большинства металлов Периодической системы
элементов в жидком состоянии экспериментально опре-
делена методом большой капли [1–3]. Исключения со-
ставляют некоторые тяжелые актиниды. Анизотропия
ПЭ граней кристаллов и зависимость анизотропии ПЭ
для полиморфных фаз 5 f -металлов от температуры
практически не изучены. В настоящей работе этот
вопрос рассматривается подробно.
Для расчета температурного коэффициента ПЭ

dσ (hkl)
dT и удельной свободной ПЭ граней металлических

монокристаллов σ0(hkl) нами использованы выражения,
полученные одним из авторов [4] на основе модели
металла по Френкелю и хода электронной плотности на
границе металл–вакуум по электронно-статистической
теории Томаса–Ферми–Дирака. Полная энергия кристал-
ла в расчете на атом приближенно равна сумме двух
слагаемых: кулоновской потенциальной энергии взаимо-
действия положительных ионов с электронным газом,
пропорциональной электронной плотности в первой
степени, и нулевой кинетической энергии вырожденных
электронов, пропорциональной электронной плотности
в степени 5/3.

Полученные формулы для dσ (hkl)
dT и σ0(hkl) металли-

ческих кристаллов имеют вид
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Здесь σ0(hkl) — поверхностная энергия металла при
температуре абсолютного нуля, αp — линейный коэф-

фициент теплового расширения, c(T)
V — теплоемкость

твердого тела при постоянном объеме, k — посто-
янная Больцмана, δ(hkl) — межплоскостное рассто-
яние, n(hkl) — число частиц на 1m2 грани (hkl),
b = 2(125/3)1/4, s = 0.824(3.21/VF )1/4 — линейный па-
раметр, приводящий уравнение Томаса–Ферми к безраз-
мерному виду (в Å), VF = 2.607 · 103

( z d
A

)2/3
— энергия

Ферми в eV, d — плотность полиморфной фазы, A —
атомный вес элемента, λ — вариационный параметр,
связанный с некоторым „эффективным“ потенциалом,

W (r0) = −
(

L + e
z∑

i=0
Vi

)
— полная энергия металличе-

ской решетки в равновесии (в расчете на один атом),
L — теплота сублимации, Vi — потенциал ионизации
i-го порядка, z — число свободных электронов на атом
(принято, что переходные металлы кристаллизуются в
ОЦК-решетку, имея два s -электрона в основном состо-
янии, в ГЦК- и ГПУ-решетку — при одном s -элек-
троне [5]). Суммирование по j в (1) и (2) проводилось
до тех пор, пока отношение j-го вклада к первому не
становилось меньше 0.1%.

2. Результаты

Для оценки температурной зависимости анизотропии
ПЭ мы рассчитали температурный коэффициент ПЭ
dσ (hkl)

dT для граней с большими и малыми индексами
Миллера, а также ПЭ граней σT (hkl) при предельных
температурах существования полиморфных фаз всех
легких актинидов. Результаты вычислений σ0(hkl) и
σT (hkl) актинидов для граней с малыми индексами
Миллера приведены в таблице. Для граней с больши-
ми и малыми индексами Миллера всех полиморфных
фаз легких актинидов для [001]-, [1̄10]- и [1̄11]-зон
плоскостей построены σ -диаграммы на прямоугольных
и полярных проекциях. На рис. 1 представлена ори-
ентационная зависимость ПЭ на примере β-тория и
γ-урана на прямоугольных σ -диаграммах при темпера-
туре T = 0K и предельных температурах существования
данных полиморфных фаз для [001]- и [1̄11]-зон плоско-
стей соответственно (рис. 1, a, b). На рис. 2 на полярной
σ -диаграмме для [1̄10]-зоны плоскостей показана анизо-
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тропия ПЭ граней δ-плутония с большими индексами
при температуре 726K.
Температурные коэффициенты ПЭ полиморфных фаз

актинидов для граней с большими и малыми индек-
сами Миллера отрицательны и лежат в интервале от
0.013 до 0.35mJ/(m2 ·K). Температурный коэффициент
ПЭ δ-фазы плутония положителен, так как δ-плутоний
имеет отрицательный линейный коэффициент теплового
расширения. Температурный вклад в ПЭ рассчитывает-
ся при предельных температурах существования поли-
морфных фаз. Качественный характер анизотропии при
учете температурного вклада не изменяется, но ПЭ α-
и β-тория, γ-урана, ε-плутония снижается на 8−20%
для разных граней, а у δ-фазы плутония повышается на
1−3% (рис. 2).
Учет влияния температуры приводит к сближению

значений ПЭ граней полиморфных фаз тория, протак-

Рис. 1. σ -диаграммы: a — β-тория (ОЦК) для [001]-зоны
плоскостей (1, 2 — поверхностная энергия при T = 0 и
1968K соответственно); b — γ-урана (ОЦК) для [1̄11]-зоны
плоскостей (1, 2 — поверхностная энергия при T = 0 и 1406K
соответственно).

Рис. 2. σ -диаграмма δ-плутония (ГЦК) для [1̄10]-зоны плоско-
стей при T = 726K.

тиния, урана и плутония, т. е. происходит сглаживание
анизотропии ПЭ, а у δ-плутония она увеличивается
всего на 0.1%.
Полученные нами величины ПЭ и температурного

коэффициента ПЭ граней кристаллов актинидов удовле-
творительно согласуются с известными эксперименталь-

ным σ , −
(dσ

dT

)L

exp
[2,3] и теоретическими −

( dσ
dT

)L

theor
[6,7]

значениями ПЭ и температурного коэффициента ПЭ
этих металлов в жидком состоянии.

3. Выводы

1) Рассчитаны значения ПЭ граней при темпера-
туре 0K и предельных температурах существования
полиморфных фаз легких актинидов с кубическими
структурами.
2) Проведена оценка температурной зависимости

анизотропии ПЭ полиморфных фаз 5 f -металлов с ОЦК-
и ГЦК-структурами. Температурные коэффициенты ПЭ
граней с большими и малыми индексами Миллера
отрицательны и невелики.
3) Температурный коэффициент ПЭ δ-фазы плутония

положителен. С увеличением температуры ПЭ δ-фазы
плутония повышается на 1−3%.
4) Показано, что температурный вклад не изменяет

качественную картину анизотропии ПЭ. Повышение
температуры сглаживает анизотропию ПЭ полиморф-
ных фаз актинидов, за исключением δ-плутония, у ко-
торого анизотропия ПЭ практически не изменяется.
5) Полученные нами значения ПЭ и температурного

коэффициента ПЭ удовлетворительно согласуются с
теоретическими и экспериментальными данными для
жидких металлов.
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