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Проблема сравнения экспериментальных и теоре-
тических значений энергии межатомного взаимодей-
ствия в кристалле является очень актуальной, так как 
именно энергетическое согласие является критерием 
достоверности той или иной теоретической модели. 
Однако, как хорошо известно [Урусов, Еремин, 2012] 
при моделировании в частично ионном приближении 
с учетом парциальных атомных зарядов, рассчитан-
ная величина энергии кристалла напрямую не может 
быть сопоставлена с какой-либо экспериментально 
измеряемой величиной. В этой связи возникает про-
блема корректного учета величины энергии переноса 
заряда ΔE атомов в кристалле. В отличие от атомов 
в свободном состоянии, заряды в кристаллах могут 
принимать любые промежуточные нецелочисленные 
значения, ограниченные величиной формальной 
валентности. Ситуация дополнительно осложняется 
тем, что в кристалле многовалентный атом часто 
находится в гибридном валентном состоянии и его 
ионизация существенно отличается от последователь-
ной ионизации свободного изолированного атома, 

для которого ход ионизации достоверно известен 
из спектроскопических данных (например, [Чаркин, 
1980; Протодьяконов и Герловин, 1975]). Энергетика 
переноса заряда в таком случае будет определяться 
типом валентных электронов, отрываемых от катиона. 
Очевидно, что для многовалентных атомов необходи-
мо использовать некоторый метод смешения энергий 
отдельных валентных уровней энергий (например, 
энергий ионизации s- и р-электронов или s-, р- и 
d-электронов). Так как принцип такого смешения в 
случае частичной ионизации, вообще говоря, неиз-
вестен, то функцию зависимости энергии переноса 
заряда от степени ионизации атома модернизируют 
эмпирически. Попытки такой модификации пред-
принимались рядом авторов неоднократно [Урусов, 
Дубровинский, 1994], однако наиболее последователь-
ный подход, с нашей точки зрения основан на методе 
выравнивания орбитальных электроотрицательно-
стей (Electronegativity Equalization Method - ЕЕМ) 
отдельных электронных уровней атома. Корректная 
реализация такой ЕЕМ-процедуры возможна лишь 

Рис. 1. Интерфейс программы CTEIC на примере элемента Cl



135XI Всероссийская молодежная научная конференция «Минералы: строение, свойства, методы исследования»

Рис. 2. Синтезированные кривые переноса заряда для FeIII:  
а) ионизация s- и d-уровней атома Fe; б) изменение электроотрицательностей уровней в процессе ионизации. 

Кружками показана последовательная ионизация свободного атома Fe

при снятии требования на одновременное начало 
ионизации всех смешиваемых уровней. В этом случае 
орбитальные электроотрицательности уровней могут 
быть равны лишь на определенных промежуточных 
этапах ионизации, а в начале и в конце процесса 
происходит последовательная ионизация отдельных 
(несмешанных) электронных уровней [Urusovand 
Eremin, 1995, 1997].

Для практической реализации этой методики в 
работе [Urusovetal, 2000] была написана программа 
Values, которая позволяет рассчитать энергию пере-
носа заряда при любых значениях атомных зарядов. 
Недостатками этого кода являются устаревший DOS-
диалоговый интерфейс и отсутствие данных по 
ионизации ряда распространенных в структурной 
минералогии элементов, в частности железа. 

Целью настоящей работы явились разработка 
новой версии программы, включение в нее новых 
данных по ионизации различных атомов и сопостав-
ление получаемых результатов с доступными термо-
динамическими данными. Разработанная программа 
CTEIC (Charge Transfer Energy In Crystals) позволяет 
осуществлять расчеты энергии переноса заряда у 
различных химических элементов в различных ва-
лентных конфигурациях. После запуска программы 
на экране появляется графический образ таблицы 
Менделеева. При нажатии на любой элемент откры-
вается окно с данными по ионизации этого атома в 
различных валентных конфигурациях. Существует 
возможность проведения расчёта как полной кривой 
энергии ионизации с заданным шагом (от 0 до 1), так 
и расчета конкретного значения степени ионизации 
атома (при заданной величине заряда) (рис. 1). База 
данных ионизационных кривых из работы [Урусов и 

Еремин, 2012] была дополнена кривыми ионизациями 
двух и трехвалентного железа (рис. 2). 

Для проверки корректности получаемых величин 
ΔE были проведены расчеты структурной энергии 
гематита Fe2O3 и вюстита FeO по частично-ионной 
модели межатомных потенциалов из работы [Pe-
doneetal, 2006]. Значения структурной энергии с 
использованием оцененных по программе CTEIC 
величин ΔE и термодинамических данныхиз работ 
[Урусов, 1975; Robieand Hemingway, 1995] были успеш-
но сопоставлены с экспериментальными величинами 
энтальпии образования этих оксидов. 

Исполняемый код программы доступен пользо-
вателям в открытом доступе по следующей гиперс-
сылке: http://cryst.geol.msu.ru/сteic/.
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