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 Ионные системы образуются в результате взаимодействия атомов, принадлежащим 

разным группам таблиц таблицы Менделеева, преимущественно крайним  I и VII группам. 

Наиболее характерными представителями этого класса веществ являются 

щелочногалоидные кристаллы. Принято считать, что ионные кристаллы образованы из 

положительных и отрицательных ионов. В основании теории ионных кристаллов лежит 

модель точечных зарядов и метод описания Маделунга. Во-первых, данная модель не 

удовлетворяет теореме Ирншоу, которая гласит о том, что система зарядов в статике не 

устойчива. Во-вторых, размеры ионов соизмеримы  с межузловыми расстояниями 

решетки ионных кристаллов и характер межионных взаимодействий существенно 

отличается от взаимодействий между гипотетическими точечными зарядами. Имеются и 

другие возражения в отношении физического смысла  модели ионной связи[1; 2,с.84]. 

Широкое распространение на практике получила формула, предложенная Сцигети[3]: 
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где q – эффективный заряд иона, 
T

  – константа модели.  

Для согласования диэлектрического описания ионных кристаллов с экспериментом в 

исходное уравнение (1) вводятся две специфические поправки – поправка на поле 

Лорентца

2
2

3

2












 n
 и поправка на заряды ионов в составе кристалла.  В [3] отмечалась 

несостоятельность поправки Лорентца, в том числе  и в приложении  к ионным 

кристаллам. Основное возражение против данной поправки сводится к тому, что характер 

колебаний ионов в первом (точечном) приближении определяется их зарядами и не 

зависит от поляризуемости самих ионов, а соответственно и от показателя преломления 

(который обусловлен поляризуемостью ионов). Введение в (1) эффективного заряда q  

физически не оправдано и по сути служит подгоночным параметром[3,4].  

 Предлагаемая автором модель молекулярного строения ионных систем является 

логически последовательной и физически обоснованной. Атомы галогенов и атомы 

щелочных металлов, находясь в газовой фазе, стремятся перейти в связанное 

молекулярное состояние.  В процессе конденсации   молекулы в твердом состоянии 

сохраняют свою индивидуальность, т.е.  не диссоциируют и не ионизируются. 

Существенным представляется  и то, что энергия связи атомов в многоатомных кластерах 

и ионных кристаллах остается приблизительно на одном уровне, что свидетельствует об 

отсутствии каких-либо структурных переходов в процессе конденсации. 

 Согласно модели молекулярного строения ионных кристаллов структурными 

единицами вещества выступают двухатомные молекулы. Именно молекулы являются 

исходными строительными элементами ионных кристаллов. Ионные кристаллы  

представляют пространственную решетку, узлы которой формируют молекулы. 

Молекулярные двухэлектронные орбиты (раскрывающие природу  ковалентных связей) 

точно совмещены с узлами решетки. Формирование кристаллической структуры обязано 

направленным электростатическим силам взаимодействия между зарядами остовов 

атомов, образующих молекулы, с одной стороны, и зарядами электронов на молекулярных 

орбитах, - с другой[3,4].   Модель молекулярного строения ионных кристаллов 

согласуется с данными рентгеноструктурного анализа. Рефлексы, получаемые 

рентгеновским методом, соответствуют максимумам  в распределении электронной 



плотности кристалла, которым в предлагаемой модели соответствуют двухэлектронные 

молекулярные орбиты, являющимися узлами кристаллической решетки. Молекулярная 

модель ионных кристаллов позволяет объяснить их наблюдаемые свойства. 

  
 Для иллюстрации характера распределения электронной плотности на рисунке   

приведен фрагмент структуры ионного кристалла (а), узлы решетки которого образованы 

молекулами(б). Каждая из молекул представляют собой кольцо (показаны пунктиром) на 

оси молекулы. Особенность двухатомных молекул (кружками показаны остовы атомов) в 

том, что их круговые двухэлектронные (электроны показаны точками) круговые орбиты 

создают  объемное распределение электронной плотности в  кристалле. По отношению 

друг другу двухэлектронные орбиты локализованы на молекулярных связях и не 

перекрываются, чем объясняется  характерная для ионных кристаллов предельно низкая 

проводимость.  

 Уравнение диэлектрической поляризации ионных кристаллов можно представить в 

стандартном виде [3] 
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где  - диэлектрическая проницаемость вещества, п - показатель преломления вещества, N  

-  молекулярная плотность,  1q  и 2q  - эффективные заряды остовов атомов в составе 

молекул; T - частота поперечных колебаний,   - частота колебаний внешнего 

электрического поля, М - приведенная масса остовов на оси молекулы. 

 Подстановка известных величин в (2) дает хорошо согласующиеся с 

экспериментом результаты. Уравнение позволяет предсказать явление молекулярного 

резонанса, имеющего колебательную природу.   
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