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Effective ways of the practical use of alumina production waste – red mud have been considered 

taking into account the amount of its accumulation and specific features of chemical and mineralogical 
composition as man-made materials in the technology of ceramic materials. The dependence of a 
permissible content of such wastes in ceramic masses on the varieties and predestination of materials and 
products is shown. Technological solutions concerning the production of chemically resistant as well as 
architectural finishing ceramic from the masses using red mud are given. 

Keywords: materials ceramic, raw material man-made, sludge red, composition, technology, struc-
ture, properties. 
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Показано, что величины поверхностной  энергии у ряда материалов, содержащих элементы IV-VI 
групп в значительной мере определяются комплектами функций, включающих  характерные   
атомно-электронные величины. 
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Введение. При получении многих систем, материалов, в частности, 

применяемых в ядерной энергетике, изучении влияния на их хрупкое разру-
шение радиационных, термомеханических и других воздействий, образова-
нии фаз, во многих случаях одними из основных являются факторы поверх-
ностной  энергии  [1 – 4].   

В частности, при рассмотрении особенностей работы устройств термо-
ядерного реактора учитываются  связи поверхностной энергии с параметра-
ми, включающими модули упругости и  другие величины [4]. 

Для вычислений поверхностной энергии γt используется выражение [2]: 
 

γt =  D  H/ωNА 1/3 V 3/2
q      (1) 
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где D  H – теплота испарения, NА– число Авогадро, Vq – атомный объем,  
ω – эмпирический фактор, зависящий от упаковки   атомов. 

 

При вычислениях поверхностной энергии учитываются также энергии 
атомных связей, числа атомных связей в кристаллических плоскостях, ис-
пользуются потенциалы межатомных взаимодействий, содержащих много 
величин, подгоночные параметры [1 – 4]. При использовании известных за-
висимостей в ряде случаев трудно определить наиболее существенные вели-
чины поверхностной энергии для данных материалов, и представляет интерес 
установить связи их с фундаментальными атомно-электронными факторами. 

Для  определения многих свойств элементов и соединений используются 
зависимости приближенного метода обобщенных эффективных потенциалов 
(ОЭП), его упрощенные варианты (ЭП), в которых используются комплекты 
функций, аналогичные применяемым в работе [5] и других. При этом учиты-
ваются зависимости фундаментальные, модельные, программирование, сте-
пени влияния величин.  

Во многих случаях, как основные, используются факторы нанострук-
турные, энерго-полевые, зарядовые, импульсно-волновые, связанные с по-
тенциал ионизации атомов, электронными конфигурациями. 

Целями данной работы являются определение связей между характери-
стиками поверхностной  энергии у ряда материалов, содержащих элементы 
IV – VI групп и комплектами функций эффективных потенциалов, вклю-
чающих атомно-электронные величины. 

Математическая модель. 
Используя  комплекты функций, аналогичные применяемым в работе [5] 

и других, выделяя наиболее существенные факторы, выражение для опреде-
ления расчетной поверхностной энергии  γt у многих элементов можно пред-
ставить  в виде: 
 

γt = γ01fγ1Uγl + γ02     (2) 
 

где γ01 – постоянная, J/м2, Uγl=VZ·Vp·Vd·Vx, VZ = fa Za
α +fb Zb, Za, Zb – зарядовые 

числа и числа электронов связи. fa, fb – функции, учитывающие степени влия-
ния соответствующих величин; Vp=å

і
fpiIvi/Iki, Ivi ≈ Ii, Ii – i-ый потенциал ио-

низации атомов, eV [6]; Ivk – потенциал, аналогичный Ivi, fpi – величина,  
аналогичная fb, Vd·  = d0 /dl, d1 – межатомные расстояния, нм, [6],  d0 = 0,1нм; 
γ02 – дополнительное слагаемое. 
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Результаты вычислений. В таблице 1 приведены вычисленные по 

формуле (2) γt и известные γ [2, 6] значения   поверхностной  энергии у неко-
торых элементов IV – VI групп и других. 

При вычислениях γt использованы следующие значения величин: 
 

γ01=2,5 ·10-3 J/м2, fa =fb =1; 
 

Значения Zb определяются  электронными конфигурациями атомов и за-
висимостями, аналогичными применяемым в работе  [5] и других. 

При этом для Ti, Zr, Hf, Si Zb=4, для  Fe Zb=3. Vx=1, α ≈ 0,7. 
 
Таблица 1 – Расчетные γt (2) и известные γ [2,6] значения поверхностной энергии  у 

некоторых элементов (J/м2). 
γt γ δ % 

Материал 
(2) [2,6]  

β-Ti 1,430 1,251-1,444 +14;~1 
β-Zr 1,420 1,298-1,498 +10;-5 
β-Hf 1,680 1,345-1,553 +25;+8 
V 1,880 1,627-1,878 +16;~1 
Nb 1,510 1,927-2,225 -28;-47 
Ta 2,160 2,069-2,388 ~1;+11 
Cr 1,820 1,378-1,591 +32;+14 
Mo 2,170 1,940-2,240 +12;-3 
W 2,580 2,455 +5 
Si 1,380 1,240 +11 
α-Fe 1,540 1,480 +4 

 
Для вычислений поверхностной  энергии соединений AmBn γt

c использу-
ется выражение, содержащее комплекты функций, аналогичные применяе-
мым в (2): 
 

γt
c
 = γ01 02

5,0
ggg +÷

ø
öç

è
æ BVAU     (3) 

 

где   γ01 – постоянная, J/м2; A
gU – функция ЭП, аналогичная gU  в (2). 

 
В таблице 2 приведены вычисленные по формуле (3) γt

c и известные  γc 

[2] значения   поверхностной  энергии у некоторых соединений. 
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При вычислениях использованы следующие значения величин: для  ме-
таллов в A

gU  Zb=4, BVg =50, γ02 – малая величина. 

Другие величины  имеют такие же значения как и в формуле (2). 
Можно показать, что величины, аналогичные применяемым в форму- 

ле (2), при некоторых изменениях определяют также энергии атомизации, 
температуры плавления у рассмотренных и других элементов. 

 
Таблица 2 – Расчетные (3) и известные [2] значения поверхностной энергии у неко-

торых соединений (J/м2) 
γt

c, γc Материал 
(3) [2]  

δ % 

TiС 3,130 3,970 3,620 –27 –16 
ZrС 3,050 3,740 2,410 –23 –27 
HfС 3,260 3,500 2,955 –7 +10 

 
Можно показать, что величины, аналогичные применяемым в форму- 

ле (2), при некоторых изменениях определяют также энергии атомизации, 
температуры плавления у рассмотренных и других элементов. 

Расчетные энергии сублимации элементов t
fHD-  при использовании 

комплектов функций аналогичных применяемым в (2) можно оценить из уп-
рощенного выражения: 
 

t
fHD- = 10111 // ddIIZfH kivihhh ××××     (4) 

 

где 1hH – постоянная КJ/mol, a
ahh ZZf 1,0111 +»× . 

 
При использовании формулы (4) определены расчетные энергии атоми-

зации t
fHD-  у некоторых элементов. 

При вычислениях использованы значения величин, аналогичные приме-
няемым в (2) с учетом корректирующих факторов. 

При этом получены следующие отношения расчетных величин t
fHD-  к 

известным  – ∆Hf298. 
t
fHD- /∆Hf298 – 480/470 у Ti; 630/600 – Zr; 690/620 – Hf; 120/121 – Cl2; 

120/112 – Br2;  100/105 – J2. 
Комплекты функций  аналогичные применяемым в  выражении (4), по-
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зволяет оценить также расчетные температуры плавления t
mT , у ряда элемен-

тов из упрощенного выражения: 
 

t
mT = mmmmm TTUfT D±+ 2111     (5) 

 

где  Tm  – постоянная, К, 101 /)( ddZfZfU bmbamam += a ,  fm, fma,  fmb – функции, 
определяющие степени влияния соответствующих величин. Другие величи-
ны аналогичны приведенным в уравнении (2). 

 
При использовании формулы (6) определены расчетные температуры 

плавления t
mT  и полиморфных превращений t

piT  унекоторых элементов. От-

ношение расчетных t
mT  к известным Тm [8] у ряда элементов следующие: 

 

t
mT /Тm = 2400/2190 у V, 2660/2742 – Nb; 2800/3270 – Та; 180/172 – Cl2;  

240/266 –Br2;  390/387 – J2. 
 

При этом использованы следующие значения величин: Ivi = I6 у V, и I7 у 
Nb, Та, fm1=fma=fmb=1,  Тm2, ∆Тm – малые величины. Отношение температур 
полиморфных превращений t

piT  к известным температурам piT  [8] следующие: 
 

t
piT / piT = 1050/1158 у Ti; 1040/1135 – Zr; 2240/2050 – Hf. 

 

При вычислениях использованы следующие значения величин: для Ti, 
Zr: Ivi = I7,  fрi=0,5, у Hf - Ivi = I7 – I1, fрi = 1. 

 
Заключение. 
Как видно из приведенных данных, имеются определенные соответствия 

расчетных и известных значений поверхностной энергии у ряда элементов и  
соединений. 

Это может свидетельствовать о том, что использованные величины, их 
функции в значительной мере определяют исследованные характеристики у 
рассмотренных материалов, их связи. 
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Показано, що величини поверхневої енергії у низки матеріалів, що містять елементи IV-VI груп в 

значній мірі визначаються комплектами функцій, що включають характерні атомно-електронні вели-
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It is demonstrated that the characteristics of surface energy in some materials, which include elements 

of the IV-VI groups are signigicantly determined by the complete series of functions of effective potentials 
including characteristic values of atomic and electronic quantities. 
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