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Теоретическое описание термодинамических свойств жидкостей является акту-

альной задачей в области физической химии. Важную роль в теоретических ме-

тодах микроскопического описания свойств жидкого состояния занимает стати-

стическая теория. 

Данная работа направлена на исследование термодинамических свойств га-

логенидных расплавов цезия с помощью статистической теории. Затруднение 

таких расчетов заключается в отсутствии точных решений для сложных моделей 

взаимодействия (например, при учете поляризации). Поэтому целесообразно 

воспользоваться методом термодинамической теории возмущений (TPT) и 

учесть более слабые поляризационные взаимодействия как возмущающую до-

бавку к системе заряженных твердых сфер, определяющей структуру расплава. 

В рамках TPT-подхода свободную энергию расплава можно записать в виде: 
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ij  − парная функция распределения в пространстве Фурье-образов, 

связанная со структурными факторами и, следовательно, с прямыми корреляци-

онными функциями, которые имеются в литературе для системы CHS только в 

прямом пространстве. В рамках данной работы выведены Фурье-образы прямых 

корреляционных функций для системы CHS, однако они имеют слишком гро-

моздкий вид и не приводятся в тексте. Ниже представлен вид парного потенциа-

ла взаимодействия )(kPol

ij  в обратном Фурье-пространстве, в котором параметр 

ijE  зависит от диэлектрической проницаемости расплава, поляризуемостей и 

радиусов Борновских полостей катиона и аниона: 
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В докладе будет подробно представлена модель для учета поправки в сво-

бодную энергию за счет поляризационных взаимодействий ионов в галогенид-

ных расплавах цезия и их бинарных смесях, а также результаты расчетов энер-

гий указанных систем. 

Исследование выполнено при финансовой поддержке РФФИ в рамках научно-

го проекта № 18-33-01234. 


