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Анізотропія фізичних властивостей у нанокристалах 
 

Марина Бичко, Валерія Гаврилова, Владислав Сухомлин, Андрій Шурдук 
 
1. Анізотропія поверхневої енергії . Як відомо,величина поверхневої 

енергії для нанокристалів істотно залежить від орієнтації поверхні 
нанокристала [1]. Питома поверхнева енергія межі нанокристала з будь-
яким середовищем анізотропна або, іншими словами, залежить від 
кристалографічної орієнтації даної границі. 

Основний внесок до поверхневої енергії дають зв’язки найближчих 
сусідів. Якщо в площині поверхні знаходиться максимальна кількість 
найближчих сусідів, тоді таку поверхню перетинає мінімальна кількість 
хімічних зв’язків. 

При невеликому відхиленні від площини щільної упаковки, поверхня 
нанокристала може бути представлена сходинками – незавершеними 
атомними шарами. Висота сходинок може бути різною, найменша 
міжатомна відстань а, відстань між сходинками λ залежить від кута θ 
відхилення від площини щільної упаковки: 

/h tg  . 
Оскільки на торцях незавершених атомних шарів з’являються 

додаткові розірвані хімічні зв’язки, то питома енергія віцинальної поверхні 
буде більшою за енергію щільно упакованої грані. 

2. Поверхневий натяг і поверхнева напруга. У загальному випадку 
поверхневий натяг і поверхнева напруга не ідентичні. Особливий випадок 
маємо тоді, коли величина γ не залежить від малої деформації. Це 
реалізується тільки тоді, коли система може вільно перебудовуватися у 
відповідь на збурення, тобто у випадку рідини. У твердому тілі ненульові 
поверхневі напруги послаблюються іншими шляхами. Якщо похідна 

/    від’ємна, тоді можна очікувати утворення атомних дислокацій і 
пружної повздовжньої деформації поверхні. 

Поверхневий натяг γ можна розглядати як надлишок вільної енергії, 
віднесеної до одиниці площі. Порівнюючи деформацію повзучості з 
відомими зовнішніми силами, можна визначити поверхневий натяг. Тоді 
можна записати:  

 /зв s sE Z Z N  , 

де звE  – об’ємна енергія зв’язків, /sZ Z  – відносне число зв’язків (на 
поверхневий атом) розірваних при розколі, sN  – поверхнева густина 
атомів. Підставивши типові значення ( 3E еВ , / 0,25sZ Z  , 

15 210 /sN ат см ), отримаємо 21200 /ерг см ; . 
3. Анізотропія поверхневого натягу. Поверхневий натяг поверхні 

нанокристала істотно залежить від орієнтації зразка. Для цього розглянемо 
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двохмірне тверде тіло, нормаль до границі якого ненабагато відхиляється 
від напрямку [01]. У результаті отримаємо віцинальну поверхню, яка 
складається з великої кількості моноатомних сходинок, які розділені 
терасами, шириною na, де а – стала кристалічної решітки.  

Якщо число n велике, тоді кут між напрямками [01] і  дорівнює 
1 / n  . Поверхневий натяг вздовж напрямку [1n], який позначено    , 

містить внесок поверхневого натягу вздовж площини (01), рівний  0 , і 

внески кожної окремої сходинки. Якщо через   позначити енергію, що 
припадає на одну сходинку, тоді повний поверхневий натяг поверхні (1n) 

дорівнює    0
а

       
 

. 

Зміна знаку другого доданку вказує на те, що для створення 
сходинки завжди потрібна затрата енергії. З виразу слідує, що функція 
    неперервна і поблизу точки 0  , але її похідна має розрив у цій 

точці, тобто існує точка повернення. Більш того 
0

2 /
d

a
d 

 
 

   
 

. 

Розглянемо випадок великих кутів θ. Густина сходинок буде 
зростати і при розрахунку поверхневого натягу потрібно враховувати 
енергію взаємодії між сходинками. У цьому випадку функція     має 

точку повернення при кожному значенні кута, що відповідає 
раціональному індексу Міллера. Зміна похідної функції     у точці, що 

розглядається, швидко зменшується зі збільшенням індекса [2]: 

4

1d

d n




  
 

: . 

Анізотропія поверхневого натягу визначає рівноважну форму 
нанокристалів, так як нанокристал намагається прийняти таку форму, при 
якій для фіксованого об’єму величина мінімальна: 

 dA С . 
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