оценкА поверхностной энергии и избыточной энтропии нанокапель на основе метода среднего поля
В.М. Самсонов, В.А. Хашин, Н.Ю. Сдобняков
ТвГУ, Россия, 170000, Тверь, Садовый пер.35, nsdobnyakov@mail.ru
Несмотря на развитие и широкое распространение квантово-химических методов расчета свойств кластеров, теоретические подходы к описанию наносистем на атомно-молекулярном уровне не утратили своего значения. Нами разработан оригинальный вариант метода среднего поля (МСП), целью которого является изучение комплекса структурных и термодинамических характеристик сферических наночастиц, в том числе нанокапель. В рамках МСП нами рассчитаны размерные зависимости приведенной удельной полной поверхностной энергии 
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 и приведенной удельной избыточной свободной поверхностной энергии 
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 (совпадающей для эквимолекулярной разделяющей поверхности с поверхностным натяжением) для трех приближений МСП. Расчеты проводились для потенциалов прямоугольной ямы и Леннард-Джонса (
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 и 
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 – линейный и энергетический параметры парного потенциала соответственно). Полученные результаты согласуются с данными молекулярно-динамического эксперимента [1], а асимптотические значения с экспериментальными данными для поверхностного натяжения [2]. Кроме того, нами были получены размерные зависимости приведенной избыточной энтропии 
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 для второго и третьего приближения МСП. В рамках обоих приближений МСП наблюдается максимум энтропии, который обусловлен изменением профиля плотности наночастицы на границе раздела. 
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