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1. Uvod

,,God made the bulk; surfaces were invented by the
devil “. Tento vyrok Wolfganga Pauliho (Nobelova cena za
fyziku vr. 1945) stejné jako fada praktickych zkuSenosti
ukazuji, Ze povrchy a fdzova rozhrani pevnych latek patii

'''''' ‘. Agkoliv
povrchova energie a povrchové napéti byly znamy jiz po-
catkem 19. stoleti (1805: Youngova rovnice, 1804—1805:
Youngova-Laplaceova rovnice) a vliv zakfivenych po-
vrcht a fazovych rozhrani na polohu termodynamické
rovnovahy byl popsan v druhé poloviné 19. stoleti (1871:
Kelvinova rovnice, 1888: Gibbsova-Thomsonova rovnice,
1900: Ostwaldova-Freundlichova rovnice)’, pietrvavaji
urcité rozpory, a to jak v definici n€kterych povrchovych
veli¢in a pouzivané symbolice’, tak v interpretaci pozoro-
vanych a popisovanych jevi.
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2. Termodynamicky popis povrchii a fazovych
rozhrani

Povrchova/mezifazova energie (symbol y, anglické
pojmenovani ,,surface/interfacial energy®) a povrchové/
mezifdzové napéti (symbol f, anglické pojmenovani
,surface/interfacial stress) patii mezi nejkomplikované;si
termodynamické veli¢iny. Ackoliv tyto veli¢iny uvadi jiz
ve své monumentalni praci On the Equilibrium of Hetero-
genneous Substances z let 1876—-1878 J. W. Gibbs, pojmo-
vé a interpretacni zmateni stale pretrvava. V ramci svého
termodynamického popisu fazovych rozhrani mezi fluidni-
mi fazemi Gibbs zavadi pod nazvem ,,superficial tension
veli¢inu (ptivodni symbol g, souCasny symbol y) definova-
nou v jednoslozkovém systému vztahem:

7 :usurf _TSsurf _ hsurf _Tssurf _ fsurf :gsurf

1)

Symboly u™™, ™ s £ a4 g™ piedstavuji specifickou

povrchovou/mezifdzovou vnitini energii, entalpii, entropii,
Helmholtzovu energii a Gibbsovu energii vztaZzenou na
jednotku plochy povrchu resp. fazového rozhrani a plati
u = gt g = g Tyto povrchové veliGiny (obecnd
2 = 7"/ 4) jsou definovany jako rozdil celkové hodnoty
pro heterogenni systém s danym rozhranim a souctu hod-
not pro jednotlivé objemové faze () systém tvofici:
Zsurf — Zsyst _ ZZq)

Pfi nasledné analyze rozhrani mezi pevnou a fluidni
fazi Gibbs uvadi’: ,,4s in the case of two fluid masses, we
may regard o as expressing the work spent in forming
a unit of the surface of discontinuity—under certain condi-
tions, which we need not here specify—but it cannot
properly be regarded as expressing the tension of the sur-
face. The latter quantity depends upon the work spent in
stretching the surface, while the quantity o depends upon
the work spent in forming the surface. With respect to
perfectly fluid masses, these processes are not distinguish-
able, ... But when one of the masses is solid, and its states
of strain are to be distinguished, there is no such equiva-
lence between the stretching of the surface and the form-
ing of new surface.*

Velicinu y (povrchovou energii) 1ze interpretovat jako
vratné vykonanou praci pii vytvoreni jednotkové plochy
nového povrchu/fazového rozhrani napt. délenim pevné
latky, nukleaci pevné faze z roztokll a tavenin nebo kon-
denzaci kapek z plynné faze. Je to veli¢ina skalarni, ktera
je u krystalickych latek zavisla na krystalografické orienta-
ci povrchu. Povrchové napéti (f) lze interpretovat jako
vratn¢ vykonanou préci pii zvétSeni jednotkové plochy jiz
existujiciho povrchu/fazového rozhrani jeho -elastickou
deformaci, napt. zménou zakftiveni fazového rozhrani.
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Obr. 1. K definici povrchové energie (y) a povrchového napéti (f)

Obecné se jednd o veli¢inu tenzorovou (f;; — napéti ve smé-
rech i = x, y a z a deformace ve smérech j = x, y a z), ktera
v pfipadé izotropnich rozhrani ma charakter veli¢iny ska-
larni. Stejné jako povrchova energie je u krystalickych
latek povrchové napéti zavislé na krystalografické orienta-
ci povrchu.

Vztah mezi obéma veli¢inami lze snadno odvodit na
zéakladé nasledujici zjednodusené uvahy pro izotropni po-
vrch (viz obr. 1):

—  Vytvofime novy povrch o plose 4 délenim pevného
télesa, spotiebujeme praci y4. Tim danému poctu ato-
mu zvySime energii o y4.

—  V dtsledku mensiho poctu vazeb povrchovych atomt
je povrchova vrstva ve stavu elastického napéti,
které 1ze interpretovat existenci sil v rovin€ povrchu
(fc = f;, =f), které ptisobi na hranu ¢i mySlenou piimku
lezici v roviné povrchu o délce 1 m (v ptipad¢ izotrop-
niho povrchu na sméru nezalezi). Orientace téchto sil
je ve sméru snizeni celkové povrchové energie daného
povrchu (yA).

— Tuto silu (povrchové napéti) lze pak vyjadiit jako
zménu celkové povrchové energie pii zméné plochy
povrchu elastickou deformaci, tady:

d(y 4)
=—rZ=y+
aa Y

49

/ dA

)

Na rozhrani fluidnich fazi je (dy/d4) = 0 a f'=y. Bez-
prostiedné pti vzniku povrchu atomy zaujmou takové po-
zice, aby vysledna celkova povrchova energie daného po-
vrchu (y4) byla minimalni, a tak sila ptisobici v povrchu
na jednotku délky je d&iselné rovna praci potiebné
k vytvofeni jednotkové plochy nového povrchu.

V tadé vztahl souvisejicich s termodynamikou po-
vrchil vystupuje bud’ povrchova energie nebo povrchové
napéti, mezi kterymi je tfeba rozliSovat. V Youngové rov-
nici (kapka na podloZzce) vystupuji povrchové energie
a z méfeni kontaktnich Ghlu lze tak ziskat hodnoty povr-
chovych resp. mezifazovych energii. Naopak v Youngove-
Laplaceové rovnici, kterd dava do souvislosti tlakovy roz-
dil s kiivosti fazového rozhrani, vystupuje povrchové na-
péti. Youngova rovnice (1805) je odvozena z minima
Helmholtzovy energie tfifazového systému tvotreného kap-
kou na povrchu pevné latky a plynnou fazi. Pro ptipad
nedeformovatelného, dokonale hladkého, chemicky homo-
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genniho a inertniho (vi¢i kapalin€) povrchu pevné latky
plati (viz obr. 2):

7/5_7re:7/sg:7/s1+71g00$0 (3)
Yse» Vig» Vst predstavuji povrchové/mezifazové energie na
pfislusnych fazovych rozhrani a 6 je kontaktni uhel. Hod-
nota s, plati pro povrch pevné latky v plynné atmosfére
nasycené parami prislu$né kapaliny. V disledku adsorpce
na povrchu je tato hodnota nizsi nez ,,teoreticka* hodnota
s, ktera plati pro vakuum, resp. vlastni pary dané pevné
latky. Mirou tohoto rozdilu je tzv. povrchovy tlak
(spreading pressure) 7..

ylg

Obr. 2. K odvozeni Youngovy rovnice (3)

3. Experimentalni stanoveni povrchové energie
pevnych latek

Povrchovou/mezifdzovou energii pevnych latek lze
jen velmi obtizn¢ stanovit pfimo, pfi¢emz nékteré metody
jsou pouzitelné pouze pro urcité skupiny pevnych latek
(kovy, anorganické iontové slouceniny, organické polyme-
ry atd.).

3.1. Stanoveni entalpického pfispévku povrchové
energie pomoci kalorimetrie

Ob¢ dale zminéné kalorimetrické metody vedou ke
stanoveni entalpického piispévku povrchové energie ™™

hsurf ~ aHsurf ~ Hsurf
0A A

T,p

“)
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Lze ptedpokladat, ze pii pokojové teploté se entropicky
piispévek pilis neprojevi, a tak 4™ = yg,.

Metoda zaloZzena na méfeni rozpoustécich entalpii
vzorkll s rliznym specifickym povrchem byla vypracovéana
profesorkou Navrotskou z University of California®'". ™"
ziskdme jako zdporné vzatou smérnici regresni linedrni
zavislosti rozpoustéci entalpie AH, na specifickém po-
vrchu rozpousténych vzorkt 4 vyjadieném v m%mol. Jako
priklad téchto méfeni jsou na obr. 3 uvedeny vysledky
méfeni pro ZnO (cit."?).

JelikoZ v piipadé praski s velkym specifickym povr-
chem je prakticky nemozné vzorek pred méfenim dokona-
le vysusit, jsou méfeni rozpoustécich tepel (kterd poskytuji
hodnoty povrchové energie pro hydratované povrchy)
doprovazena métrenim adsorbovaného mnozstvi vody na
povrchu a méfenim adsorpénich tepel vody. Kombinaci
téchto vysledku lze ziskat povrchové energie pro povrchy
bezvodé.

Pfimou metodu pro méfeni entalpického prispévku
povrchové energie 4™ pomoci DSC navrhl Castro
a spol."*"*. Postup spociva v opakovaném ohievu daného
vzorku, pficemz sledujeme zménu specifického povrchu
béhem prvniho ohfevu. Z rozdilu kalorimetrického signalu
v pribéhu prvniho a druhého ohfevu ziskame kiivku a z ni
integraci tepelny efekt, ktery odpovida zméné specifického
povrchu. Jako piiklad je na obr. 4 uveden vysledek DSC
méfeni pro nanokrystalicky MgO (cit.").

3.2. Stanoveni povrchové energie z méfeni
kontaktnich thla

Tento postup byl Gspésné rozvijen jiz od poloviny
minulého stoleti (viz historicky vyvoj nastinény v praci
R.J. Gooda'). Zakladem je Youngova rovnice (3), ve
které pii zanedbani povrchového tlaku 7. (coz je pro jisté
kombinace pevné latky a kapaliny opravnéné a plati y,, = y;)
vystupuji Ctyfi parametry: ysg, i, 51 @ kontaktni ahel 6. Pro
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AH,, (kd/mol)

v

v
A hydratovany povrch (méfeno)
04 v bezvody povrch (pfepoéteno) v
0 1 2 3 4 5 6
A (mf/mol)

Obr. 3. Zavislosti rozpoustéci entalpie AH,, na specifickém
povrchu rozpousténych vzorki ZnO (cit.'?) (A" (hydrat) = 1,31
J/m?, B (anhydrat) = 2,55 J/m?)
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stanoveni ys, pii znamych hodnotach y,, a @ je tfeba dofesit
mezifazovou energii yy. Pro nizkoenergetické povrchy
(napt. organické polymery) byla navrzena fada postupti
(piehled napt.'®"), jak yq vyjadfit. V dal$im textu bude
podrobné¢ zminéna cCasto uzivana metoda navrzena
vr. 1960 Owensem a Wendtem (OW metoda)'®. Historic-
ky wvzato tito autofi navazuji na postup navrzeny
Fowkesem'’?’, ktery se inspiroval v pracich Gooda
a spol.2'™® vénovanych rozhranim nemisitelnych kapalin
(voda-organické latky, nemisitelné taveniny kovl, napf.
Ga-Hg). Vychozi premisou OW metody je existence neza-
vislych aditivnich pfispévkd povrchové energie, které od-
povidaji rliznym typim mezimolekularnich interakci
v pevné latce a kapalin€ (v ramci OW metody jsou uvazo-
vany pouze disperzni piispévek (%) a piispévek polarni
(3")). Mezifazova energie yq je pak vyjadfena vztahem:

d, d
}/slzylg+7/sg_2 ylgysg_z 71%7Spg ()

ktery koresponduje s ptivodni Goodovou tezi, ze tzv. ad-
hesni praci Wysy (—Wa = ya — 7s¢ — 710) lze vyjadiit jako
geometricky primér praci koheznich Wy (W) = 2ys,)
a Weay (Weay = 2p1¢) s tim, Ze geometricky primér je apliko-
van na jednotlivé pfispévky povrchovych energii. Spoje-
nim vztahu (5) a Youngovy rovnice (3), ve které je zane-
dban povrchovy tlak 7., ziskame vztah:

Vg (1+cos8) =2 ;/ldg;/gg+2 NS (6)

pomoci kterého 1ze ze zmeétenych kontaktnich thli ale-
spon dvou testovacich kapalin stanovit disperzni a polarni
slozku povrchové energie pevné latky ydsg + 1Pse = V5. Jako
piiklad jsou dale zpracovany vysledky méfeni kontaktnich
uhli vody (W) a dijodmethanu (DIM) na folii
z polyethylentereftalatu (PET) (viz obr. 5). Zméfené thly

104 (1) prvni ohfev
g (2)druhy ohfev
(3) rozdil prvni — druhy ohfev
g
E 4
F
> 27
w
QO 07
)]
[N
-4
6 B
I 160 260 360 I 460 I 560 660 I ?60 I 860
t(°C)

Obr. 4. DSC méfeni nanokrystalického MgO (vySrafovana
plocha pod kiivkou (3) odpovida tepelnému efektu spojenému se
zménou specifického povrchu vzorku)'?
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Obr. 5. Méreni kontaktnich ihla vody (a) a dijodomethanu (b) na PET (Cervené kiizky odpovidaji styku tii fazi PET, testovaci kapa-
lina a vzduch). Barevna verze obrazku je dostupna na webovych strankach ¢asopisu Chemické listy.

jsou 71,9° (W) a 21,4° (DIM). Pomoci vztahu (6) byly
vypoéteny hodnoty %, = 47,4 mJ/m’, y*;, = 4,8 mJ/m’
ay,=752,2 mJ/m>.

Jak bylo zminéno jiz diive, OW metoda byla navrze-
na pro stanoveni hodnot povrchové energie organickych
polymert, které se pohybuji v ¥adech 10' mJ/m? a jsou tak
srovnatelné s hodnotami povrchové energie pro testovaci
kapaliny. Pro vysokoenergetické povrchy (kovy, oxidy aj.,
kde y,, je fadove 10° mJ/m?) je viak tato metoda nepouZi-
telna. Davody jsou nasledujici:

1. Pivodni Goodiv koncept byl navrzen pro tzv.
»regularni* rozhrani, kterd jsou vymezena jako rozhrani,
na kterych mezimolekularni interakce (adheze) jsou stejné
fyzikalni podstaty jako interakce v jednotlivych fazich
(koheze). Pro tato rozhrani Ize pouzit pravidlo geometric-
kého priiméru a adhezni préci rozhrani (s)-(1) (Waaesty = yse +
+ yg — vs1) 1ze vyjadrit jako geometricky primér praci ko-
heznich (Wcoh(s) = Zysga Wcoh(l) = Zylg). VJIH},’Ch pf‘ipadechje
tento piistup problematicky.

2. Tvar rovnice (6) limituje hodnoty ydsg a )5 Uva-
zujeme-li absolutni smaceni povrchu testovaci kapali-
nou (0 — 0°, cosf — 1), pak zrovnice (6) a podminky

Tabulka I

nezapornosti obou ¢lent na jeji pravé strané plyne:

Vi Vi

d

Vs (Max) = —dg a  yly(max) = L (7)
7 Ig e Ig

Pro vodu (y* = 21,8 J/m?, y* = 51,0 J/m?, y = 72,8 J/m?) tak
vypoéteme 7, (max) = 243,1 mJ/m’ a )’y (max) =
103,9 mJ/m’.

3. V piipadé vysokoenergetickych povrchti dochézi
k silné adsorpci par testovaci kapaliny, atak pro rizné
testovaci kapaliny mame rtizné hodnoty ys, (riizné hodnoty
povrchového tlaku z.) a tedy vypocet podle rovnice (6) je
nemozny.

Navzdory vyse uvedenym argumentim je OW meto-
da nevhodné uzivana i pro oxidy. V tab. I jsou porovnany
nékteré takto vypoctené hodnoty s udaji kalorimetrickymi
a ve vSech ptipadech jsou patrny fadové rozdily téchto
hodnot.

Porovnani hodnot povrchové energie ziskanych na zakladé kalorimetrickych méfeni (cal) a z méfeni kontaktnich Ghla (CA)
pro vybrané oxidy v termodynamicky stabilnich strukturach (SolC — rozpoustéci kalorimetrie)

Latka Ysg (MJ/m?) (cal) Y5 (mJ/m?) (CA)
hydratovany povrch bezvody povrch
AlLO; 400 "' (SolC) 2000 ' (SolC) 38,7-50,5 ¢
CeO, 860 +20 ' (SolC) 1160 +20 ' (SolC) 47,0
1230 £ 220 " (DSC)
MgO 1300 + 100 * (SolC)
1200 £ 100 ** (DSC)
SnO, 1490 + 10 ' (SolC) 1720 £ 10 ' (SolC) 41,0-43,4%°
43,6-442%°
TiO, 1290 + 80 ' (SolC) 2220+ 70 ' (SolC) 44,72
Y,0; 1250 + 170 ' (SolC) 2780 + 490 '' (SolC) 43,1-437 %
ZnO 1310 + 230 ' (SolC) 2550 £ 70 ' (SolC)
710, 2860 +£310 ' (SolC) 3450 + 280 ' (SolC) 42,0-42.8 %2

* Vypodet metodou van Oss-Good pro riizné trojice testovacich kapalin, ° vypo&et metodou Owens-Wendt pro rizné dvoji-

ce testovacich kapalin
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4. Semiempirické a teoretické vypocty
povrchové energie

Vypoctené hodnoty povrchové energie y, odpovidaji
povrchu pevnych latek ve vakuu. Pro vypocCty jsou uzivany
semiempirické metody a metody teoretické. Vysledkem je
vzdy pouze entalpicky piispévek resp. hodnota povrchové
energie pii teploté 0 K.

4.1. Metoda broken-bond

Metoda broken-bond je semiempiricka metoda? >,

v ramci které je povrchova energie pocitana jako energie

pferusenych vazeb na plosné jednotce povrchu
s krystalografickou orientaci (hk/) dle vztahu:
Zsurf (ki)
V(hkz):(l—szur—1 E P 8
bulk

Zouik @ Zguipnkay jsou koordinaéni ¢isla (pocet vazeb mezi
nejbliz§imi sousedy) v objemu a v povrchové roviné (hkl),
E. je kohezni energie vztazend na jeden atom a pg,) je
atomarni hustota v povrchové roviné (%kl). Tato metoda
a jeji modifikované varianty byly pouzity pro urceni povr-
chové energie prvki a fady anorganickych sloucenin se
strukturou halitu, wurzitu, fluoritu nebo kalcitu. Vyhodou
této jednoduché metody je predikce anisotropie povrchové
energie pro rizné (hkl) roviny v zavislosti na parametrech
Zsurf(hkl) a P(hkly-

4.2. Ab-initio vypoclty

Postup vychdzi zvypoctu celkové energie buiky
(Esiabgiry) tvofené nékolika atoméarnimi vrstvami dané
struktury (tzv. slab) zakoncené povrchovou vrstvou
s ptislugnou (kkl) orientaci exponovanou ve vakuu®'~.
V nejjednodussim piipadé (stechiometrické nepolarni po-
vrchy) lze povrchovou energii poéitat ze vztahu:

_ Egabkry — Evuik ©)

Y(hk) —2 y
ve kterém Ey, predstavuje vypoctenou celkovou energii
stejného poctu atoml v objemu dané faze a 4 je plocha
rozhrani (s)-(vakuum). Z individualnich hodnot yg, lze
vypocitat primérnou hodnotu povrchové energie pro ¢asti-
ci, jejiz tvar vychazi z tzv. Wulfovy konstrukce (minimalni
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povrchova Helmholtzova/Gibbsova energie) dle vztahu®®:

,_ (k)
2V

kde n(hkl) je pocet rovin (hkl), pro které jsou hodnoty yuu,
vypocitany. Timto postupem byly vypocteny povrchové
energie pro ruzné (hkl) rovin pro fady kovi i anorganic-
kych sloucenin (oxidy, sulfidy, nitridy aj.). V mnoha pfi-
padech se vSak vypoctené hodnoty 1isi, coz je dano pouzi-
tou metodou ab-initio vypoctu (viz napf. sebrand data pro
ZnO (cit.*"**) nebo CuO (cit.*)). V nésledujici tab. II jsou
jako ptiklad uvedeny vypoctené hodnoty povrchové ener-
gie’™"! pro vybrané oxidy kovovych prvki v halitové
(NaCl) struktuie pro krystalografické roviny (100), (110)
a(111) a dale praimérné hodnoty vypoctené dle vztahu
(10). Vypoctené hodnoty povrchové energie pro slouceni-
ny typu A"'B" ve sfaleritové (ZnS) struktufe uvadéji napf.
Liu a spol.*,

(10)

5. Teplotni zavislost povrchové energie
pevnych latek

Jak bylo uvedeno dfive, 1ze na zéklad¢ kalorimetric-
kych méfeni rozpoustécich tepel i teoretickych vypocth
ziskat hodnoty specifické povrchové entalpie ™™, které
jsou rovny povrchové energii pfi teploté 0 K. Pro pfepocet
na konecné teploty byla navrzena fada empirickych mode-
16, pro kovy napi.™* nebo pro anorganické nekovové
slougeniny napi.*. Ve vztazich se objevuje cel4 fada para-
metrl, napt. objem atomu, Debyeova teplota, tepelna ka-
pacita pfi stalém tlaku, koeficient tepelné roztaznosti nebo
Youngiv modul pruznosti. Velmi pftiblizné Ize pro kovy
uvést hodnotu s = 0,1-0,5 J/m*/K a pokles povrchové
energie od 0 K k teploté tani cca 10 % (cit.*).

6. Zavér

Ackoliv povrchova energie pevnych latek je velmi
dilezita veli¢ina charakterizujici vlastnosti a chovani hete-
rogennich systémt, jeji koncept je v mnoha piipadech
interpretovan zkreslené¢ s fadou nepiesnosti. Pro jeji stano-
veni lze vyuzit rizné experimentalni metody, avSak pouZi-
telnost nékterych (napf. stanoveni povrchové energie

Tabulka IT

Vypoétené hodnoty povrchové energie pro (100), (110) a (111) roviny vybranych oxida*!

(hikd) Vsg (mI/m?) .

BaO SrO CaO MnO FeO MgO NiO

(100) 540 660 740 900 940 1180 1140
(110) 1010 1500 1620 2020 2240 2360 2690
(11) 1160 1400 1790 2170 2420 2530 2950
Prumeér 810 1036 1187 1451 1560 1800 1889
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z méfeni kontaktnich hll) je omezeno jen na urcité typy
povrchii. Porovnani experimentalné ziskanych a teoreticky
vypoctenych hodnot je velmi zavadéjici, protoze hodnota
povrchové energie je zasadné ovlivnéna prostiedim, ve
kterém se dand latka pfi méfeni nachézi resp., které je pfi
vypoctech uvaZzovano. V soucasné dob¢ existuji rozsahlejsi
soubory experimentalné ziskanych hodnot povrchovych
energii pouze pro kovy, napt.***’. Pro n&které dalsi pevné
latky jsou publikovany sady vétSinou vypoctenych
dat*24839

S ohledem na pfiméfeny rozsah nejsou v textu zming-
ny rizné empirické korelacni vztahy mezi povrchovou
energii a dalS§imi fyzikdlnimi veli¢inami, napf. kohezni
energii, sublimacni entalpii nebo teplotou tani nebo mezi
povrchovou energii v pevném a kapalném stavu, které
uvadgji napt. prace****. Rovnéz zde neni zmin&na zavislost
povrchové energie na kiivosti povrchu resp. velikosti ¢as-
tic pevnych latek, kterd je podrobné diskutovana napt.
v praci Jianga a Lu™**".

Tato prdace vznikla za finanéni podpory GACR
v ramci projektu 20-03253S.
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J. Leitner®, P. Slepi¢ka®, and D. Sedmidubsky®
(“ Department of Solid State Engineering, * Department of
Inorganic Chemistry, University of Chemistry and Tech-
nology Prague): Surface Energy of Solids

Surface and interfacial energies are crucial for most
heterogeneous processes. They affect wettability and adhe-
sion, adsorption, dissolution, nucleation, phase transfor-
mations and chemical reactions. The introduction of this
work summarizes basic thermodynamic concepts about
solid surfaces and interfaces between solid and liquid
phases. In addition, two main methods for experimental
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determination of surface energies are introduced, namely
calorimetry and contact angle measurement. Owens-
Wendt method for the determination of surface energy
from contact angles is discussed in detail and the determi-
nation of surface energy of polyethylene terephthalate is
shown as an example. At the same time, the reasons why
this method is not applicable to high energy surfaces of
metals and oxides are presented. In the final part of the
review, the possibilities of semiempirical and theoretical
(ab-initio) methods that allow the calculation of surface
energy are outlined.

Keywords: surface energy, solution calorimetry, DSC,
contact angle measurement, Owens-Wendt method, broken
bond model, ab-initio calculation



