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摘摇 要: 由于分子模拟过程中存在周期性边界的影响,离子偶极矩定义模糊,导致传统的偶极矩涨落方法在计算熔

融盐晶体或含有自由电荷体系的介电常数时存在一定阻碍。 根据经典介电理论,通过电流关联函数计算熔融氯化

钠(NaCl)晶体体系的介电常数,研究了不同温度下氯化钠的频率相关介电谱,并分析了晶体相变对介电特性的影

响。 结果表明:当 NaCl 为晶体状态时,介电谱显示出明显的共振吸收峰;在 NaCl 熔化以后,介电谱的共振吸收峰的

带宽变宽,波形发生了明显变化。 分别利用电流法和外加电场法计算了不同温度下 NaCl 的静态介电常数,结果显

示:两种方法的计算结果的一致性良好,从而验证了本文方法的准确性;NaCl 晶体在发生固液相变时,静态介电常

数会在相变点发生跳变。
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引摇 言

随着微波技术的不断发展,电介质材料的介电

常数作为描述材料电磁特性的重要参数,反映了材

料对外界电磁场的响应,目前已广泛应用于飞机隐

身材料[1 - 2]、雷达探测[3 - 4]以及 5G 通讯[5 - 6]等重要

领域。 介电弛豫光谱法[7 - 9] 由于具有非侵入性、检
测迅速等优点,常用于测定电介质材料的介电常数,
但该方法往往受限于实际应用中的复杂环境以及缺

乏较为精确的参数模型。
近年来,随着计算机技术的不断发展,分子动力

学模拟方法为学者在原子或分子尺度上理解材料的

介电特性提供了重要帮助。 除了可以有效预测实际

工作情况下电介质的介电特性,目前分子模拟方法

已经将频率拓展到太赫兹(THz)光谱。 Kirkwood[10]

提出了介电常数的经典统计理论,这是利用计算机

模拟介电常数的基石;Neumann 等[11 - 13]基于线性响

应理论,利用分子动力学模拟将晶体的偶极矩涨落

与周期性边界条件下的频率相关介电常数联系起

来,得到频率相关介电常数的计算表达式;Caillol
等[14 - 16]以离子-溶剂混合物体系为研究对象,根据

电流和微观极化的相关函数,计算与频率相关的介

电常数和电导率,得到相对复杂的复介电常数表达

式,该表达式包含偶极子-偶极子、电流-偶极子、电
流-电流相关函数的贡献;Thomas 等[17]提出了利用

从头计算分子动力学的方法计算二丁醇的磁偶极

矩;Chen 等[18]利用机器学习结合分子动力学的方

法提高了介电常数的计算精度;Yang 等[19] 研究了

高分子溶液中浓度变化导致的聚合物结构转变对

体系介电常数的影响。 目前,对电介质材料介电



常数的研究主要集中于固体材料和聚合物体系方

面,但是针对体系中存在含净电荷的离子、分子或

熔融盐晶体的计算机模拟介电常数的相关研究却

很少。 这是由于传统的偶极矩涨落方法无法适用

于体系中存在含自由电荷的粒子的情况,其原因

是:体系内存在导电介质,无法维持静电场平衡;
周期性边界对离子偶极矩计算会产生数值跳跃,
这是因为偶极矩定义为粒子所带电荷与位移矢量

的乘积,当体系中施加周期性边界条件时,对于类

似水的这种极性分子,其具有完整的分子信息,周
期性边界条件并不会影响分子的偶极矩,然而对

于含有自由电荷的体系,自由电荷可跨越周期性

边界条件,导致体系的偶极矩值不能收敛[20] 。 针

对上述问题,Sega 等[21 - 22] 提出了利用电导率计算

NaCl 溶液介电频谱的方法;Schr觟der 等[23 - 25] 致力

于计算离子液体介电常数的研究,建立了计算离

子液体介电常数和电导率的理论基础,研究分析

了极化的微观机制对离子液体广义介电常数或磁

化率的贡献。
本文基于 Neumann 介电理论公式[11 - 13],进一

步推导了适用于离子溶液或熔融盐晶体体系的介电

常数解析表达式;以熔融氯化钠(NaCl)晶体为研究

算例,利用分子动力学方法测定了不同温度下 NaCl
晶体的介电常数和频率相关的介电谱,研究了 NaCl
晶体熔化过程中介电特性的变化;最后利用经典外

加电场法计算了熔融 NaCl 晶体的静态介电常数,从
而对本文的方法进行了验证。

1摇 介电常数计算及分子模拟方法

1郾 1摇 介电常数计算

基于线性响应理论,Neumann 等[11 - 13]将分子动

力学模拟得到的晶体偶极矩涨落与周期性边界条件

下的频率相关介电常数联系起来,得到与频率 棕 相

关的经典介电常数 着 的计算表达式(式(1))。

摇 摇 着(棕) = 1 + 4仔
3VkBT

[F - d渍( t)
d ]t (1)

式中:V 为模拟体系的体积,kB 为玻尔兹曼常数,T
为模拟体系温度。

摇 摇 [F - d渍( t)
d ]t = 乙+肄

0
e - J2仔棕 [t - d渍( t)

d ]t dt =

渍(0) -J2仔棕 乙+肄

0
e - J2仔棕t渍( t)dt, J2 = - 1 (2)

式中,渍( t)是总偶极矩 Mtot的自相关函数。
摇 摇 渍( t) = 骉Mtot(0)Mtot( t)骍 (3)

考虑一个由 N 个带电粒子组成、体积为 V、温度

为 T、粒子位移矢量为 ri 以及所带电荷量为 Qi( i =
1,2,…,N)的体系,根据 Schr觟der 等[26]的研究,可以

将体系的总偶极矩 Mtot划分为平动偶极矩 MJ 和质

心修正偶极矩 MD,如公式(4)所示。
摇 摇 Mtot( t) =MD +MJ (4)

考虑到模拟系统中存在 Nmol个分子,分子 i 包
含 n i个电荷,每个自由离子也被视为 n i = 1 的分

子,因此 移
Nmol

i = 1
n i = N。 Q i

j和 rij 分别表示分子 i 上的

第 j 个电荷的电荷量和位置向量,则总偶极矩可以

表示为

摇 摇 Mtot = 移
N

i =1
Qi rij =移

Nmol

i =1
移
ni

j =1
Qi

j rij =移
Nmol

i =1
移
ni

j =1
[Qi

j (rij -

ricm) + Qi
j ricm] = 移

Nmol

i = 1
滋 i + 移

Nmol

i = 1
Qiricm (5)

公式(5)中,等号右边第一项表示质心矫正的

分子偶极矩 滋 i,可以表示为

摇 摇 滋 i = 移
ni

j = 1
Qi

j(rij - ricm) (6)

式中,ricm表示分子 i 的质心位置。 故考虑分子上每

个电荷的坐标都表示为相对于质心的相对位置。 由

于分子偶极矩 MD 不受限于周期性边界条件,因此

可以对其进行有效定义和计算。 对于带电荷的自由

离子,由于离子位置与质心位置重合,即 rij = ricm,因
此对分子偶极矩不提供贡献。

公式(5) 中,等号右边第二项是平动偶极矩

MJ,

摇 摇 MJ = 移
Nmol

i = 1
Qiricm (7)

式中,Qi = 移
ni

j = 1
Qi

j,是分子 i 的净电荷。 由于周期性

边界条件的存在,体系中所带电荷离子穿过周期性

边界条件导致偶极矩值发生非物理抖动[20]。 因此

本文利用电流法[20]来计算离子对介电常数的贡献,
由于电流 J 的定义是粒子速度 vi

cm和电荷量 Qi 的乘

积(式(8)),

摇 摇 J = 移
Nmol

i = 1
Qivi

cm = 移
Nmol

i = 1
Qi dr

i
cm

dt =
dMJ

dt (8)

将公式(4)和(8)带入公式(1)的傅里叶-拉普拉斯
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变换中,可以得到频率相关介电常数的表达式(式
(9))。

摇 摇 着(棕) = 1 + 4仔
3VkBT

{掖M2
D业 +J棕 F [掖MD(0)·

MD( t)业] - 掖MD(0)J( t)业} + J
棕

4仔
3VkBT

{J[掖J(0)·

J( t)业] +J棕 F [掖J(0)·MD( t)业]} (9)
由于公式(9)考虑了体系中分子偶极贡献与

离子电流贡献,故可广泛作为体系的介电常数解

析表达式。 对于本文考虑的熔融 NaCl 晶体体系,
随着温度升高,NaCl 晶体结构被破坏,体系中含有

自由移动的离子电流,离子 i 的坐标位置 rij 等于其

质心坐标位置 ricm,那么体系中分子偶极矩 滋 i = 0,
即体系中不存在分子偶极矩贡献,故仅考虑体系

中离子电流贡献,其频率相关介电常数的解析表

达式为

着(棕) = 1 + J
棕

4仔
3VkBT

{J[掖J(0)·J( t)业]} (10)

当频率小于 103 Hz 时,体系的介电常数称为静态介

电常数,利用电流法计算静态介电常数 着static,其表

达式为

着static = 1 - 4仔
3VkBT 乙

+肄

0
t掖J(0)·J( t)业dt (11)

1郾 2摇 分子模拟方法

利用分子建模脚本 Moltemplate[27] 搭建了包含

有 1 000 个原子的 NaCl 晶体的初始构型,立方体模

拟盒在 3 个方向上的大小均为 2郾 8 nm。 对模拟盒

的 3 个方向都应用周期性边界条件,选用经典原子

间相互作用势函数 Born - Mayer - Huggins ( BMH)
势[28 - 30] 描述熔融 NaCl 晶体离子之间的相互作

用势。

摇 摇 uij = Aije
- rij
籽ij -

C ij

r6ij
-
Dij

r8ij
+

qiq j

4仔着0 rij
(12)

式中:uij为 NaCl 晶体离子之间的相互作用势,Aij为

BMH 势排斥参数,C ij和 Dij为范德华参数,rij为粒子 i
和 j 之间的距离,籽ij为离子对 ij 的长度参数,qi和 q j

分别为 i 和 j 的电荷量,着0 为真空介电常数。
选用经典分子模拟软件 Lammps 进行分子动力

学模拟[31],选取随机数种子为 825 577,使体系中粒

子的速度在给定的温度下满足玻尔兹曼分布;之后

运行 100 ps 的能量最小化过程,防止不合理的初始

结构导致模拟过程崩溃。 采用 NPT 系综,分别使用

Nos佴 -Hoover 热浴法和 Berendsen 耦合方法使体系

维持给定的温度和 1 个标准大气压。 使用 Ewlad 求

和法计算长程库仑相互作用,截断半径为 12 魡,采
用 Velocity -Verlet 算法求解运动方程的积分,时间

步长设置为 1 fs;每次进行 MD 模拟过程时首先运行

2 ns 以达到平衡状态,之后进行 1 ns 的数据采样过

程,每隔 0郾 005 ps 进行一次体系平均,从而计算静态

介电常数、频率相关介电谱以及进行后处理。 使用

可视化软件 VMD[32]对轨迹文件进行观察。 本研究

的模拟温度区间为 300 ~ 1 500 K,调节不同温度大

小是为了揭示 NaCl 晶体的相变演化过程,研究相变

过程中晶体材料介电特性的变化。 NaCl 晶体的初

始构型由 VMD 绘制[32],如图 1 所示。

绿色代表氯离子,黄色代表钠离子。

图 1摇 NaCl 晶体的初始结构模型

Fig. 1摇 Initial structure model of NaCl crystals
摇

2摇 结果与讨论

2郾 1摇 NaCl 晶体相变演化

在 1 个标准大气压下,分别在 300、500、700、
900、1 100、1 180、1 200、1 220、1 240、1 300、1 500 K
的温度下计算体系的体积 V,结果如图 2 所示。 可

以看出,体系体积随着温度的升高而增加。 当温度

升高至 1 240K 时,体积开始快速膨胀,这表明固态

NaCl 开始熔化为液态,这与实验测得的 NaCl 的熔

点(1 074 K) [33]基本吻合。 当温度达到 1 300 K 时,
体系已经完全成为液态。

此外,径向分布函数 ( radial distribution func鄄
tion,RDF) [34]也可以作为分析体系结构变化的重要

参数用来研究物质的有序性,其定义为一个系统在

距离一个标记粒子的 r 处找到其他粒子的概率。
图 3 为不同温度下体系中 Na -Cl 的 RDF 图,其中

g( r) Na-Cl表示钠离子周围距离半径 r 到 r + dr 处发
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图 2摇 NaCl 的体积-温度相图

Fig. 2摇 Volume -temperature phase diagram of NaCl
摇

现氯离子的概率。 当温度由 1 180 K 升高至 1 240 K
时,RDF 在不同位置呈现出 4 个离散峰,并且随着

温度升高,g( r) Na-Cl几乎没有增加,最大峰值大约在

3郾 4 左右,表示此时熔融态 NaCl 晶体中仍有较强的

约束作用,结构只存在轻微扰动。 随着温度升高到

1 300 K 时,原来有序的熔融 NaCl 晶体结构被破坏,
相互作用力减弱,分子结构变得杂乱无序,RDF 峰

值发生了显著变化,并且仅保留两个较为明显的离

散峰,表明体系已经转变为液态。

图 3摇 不同温度下 Na-Cl 的径向分布函数

Fig. 3摇 Radial distribution function of Na -Cl
at different temperatures

摇

2郾 2摇 介电频谱

根据上文推导的介电常数的计算方法,为了获

得不同温度下熔融 NaCl 晶体体系的频率相关性,首
先需要获得体系中离子电流-电流随时间的变化规

律。 由于时间相关函数本身就是信号与自身之间相

关性程度的度量,因此深入分析相关函数的行为有

助于理解频率相关介电谱的特性[21]。 图 4 给出了

1 180 ~ 1 300 K 的温度下熔融 NaCl 晶体的电流相关

函数。 可以看出,NaCl 电流自相关函数在约 10 - 1 ps
处呈现极大的振荡行为,随后电流自相关函数逐渐

衰减为零,表明该模拟体系在给定的时间尺度内达

到收敛。 值得注意的是,当温度升高至1 300 K 时,
不仅电流相关函数迅速降低,而且峰值出现的频率

位置也发生了显著变化,这可能表明随着体系相态

结构的改变,共振频率发生了变化。 由于时间相关

函数十分依赖于较长的模拟时间尺度,并且在分子

模拟过程中,由于原子轨迹上的每个点只提供一个

值,难以对每个粒子残留物进行平均,这导致即使在

长时间模拟下,无穷远处的自相关函数仍然在零附

近不停振荡。 此外,使用傅里叶-拉普拉斯变换的

方法计算解析介电频谱时,离散傅里叶变换算法

将从分子动力学模拟中获得的有限数据点进行周

期性扩展,这并不是公式中简单的连续函数积分。
为了减少数学算法差异,往往需要更多的数据点,
这增加了模拟的负担,而离散傅里叶变换算法中

使用的矩形积分方法将会引入显著的误差。 因

此,本文利用非线性最小二乘法将模拟数据拟合

成特定的连续函数[35] ,并直接解析计算这些函数

的傅里叶-拉普拉斯变换,这大大平滑了介电谱中

的统计粗糙度。

图 4摇 不同温度下 NaCl 的电流相关函数

Fig. 4摇 Current correlation function of NaCl at
different temperatures

摇

由于电流自相关函数的行为类似于阻尼振荡,通
常在几皮秒内迅速振荡,随后逐渐衰减到零,因此可

以使用多指数余弦相关函数来拟合相应的模拟结果。

摇 摇 掖J(0)·J( t)业抑 移
2

k = 1
Ake

- t
子k cos(棕k t + 啄k) (13)

式中,Ak、子k、棕k和 啄k均为拟合参数(k = 1,2),分别代

表振幅、弛豫时间、频率和相位。 图 5 为不同温度下

NaCl 电流相关函数的拟合结果,可以看出,电流自

相关函数拟合曲线与原模拟曲线的吻合程度较高。
表 1 为电流相关函数的拟合参数,可以发现,当温度
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摇 摇

图 5摇 不同温度下 NaCl 电流相关函数的拟合结果

Fig. 5摇 Fitting results of the current correlation function of NaCl at different temperatures
摇

表 1摇 电流相关函数的拟合参数

Table 1摇 Fitting parameters of the current correlation function

温度 / K A1 / (D2·ps - 2) 棕1 / ps - 1 啄1 子1 / ps A2 / (D2·ps - 2) 棕2 / ps - 1 啄2 子2 / ps

1 180 - 42郾 969 43郾 878 1郾 071 0郾 036 - 216郾 541 20郾 347 3郾 429 0郾 162

1 200 - 42郾 460 46郾 084 0郾 759 0郾 028 - 227郾 368 20郾 115 3郾 417 0郾 155

1 220 - 40郾 528 49郾 755 0郾 420 0郾 022 - 228郾 931 20郾 181 3郾 403 0郾 149

1 240 - 46郾 661 45郾 829 0郾 154 0郾 019 - 241郾 440 20郾 124 3郾 396 0郾 141

1 300 - 213郾 839 0郾 019 - 1郾 548 0郾 176 - 172郾 818 30郾 735 2郾 584 0郾 055

升高至 1 300 K 时,振幅 Ak及频率 棕k均发生了相当

大的变化。 随着温度升高,氯化钠晶体熔化为液态,
振幅 A1减小,对应的电流相关函数峰值减小,棕1 减

小,表明相变过程导致体系的共振频率减小,体系中

各组分的介电贡献减少。
摇 摇 将电流拟合函数代入公式(10),利用 Python
脚本可以得到熔融 NaCl 晶体的频率相关介电谱。
图 6 为对数坐标系中熔融 NaCl 晶体在不同温度下

的频率相关介电谱。 在 1 180 ~ 1 240 K 的温度范

围内,随着频率的增加,大约在 3 THz 处外场与

NaCl 晶体的偶极子振荡频率发生共振,介电常数

的实部 着real开始加速增大,达到峰值后快速减小,
演化为接近于无外场作用下的极化状态。 同样

地,在达到共振频率时,虚部介电损耗 着 imag从 0 逐

渐增大到峰值,随后又减小到 0。 当温度进一步升

高到 1 300 K 时,NaCl 开始熔化发生相变,与 NaCl

为晶体状态时相比,熔融 NaCl 晶体的介电谱发生

了显著变化。 在 NaCl 熔化以后,由于体系中存在

不同组分,各组分的介电响应相互重叠,介电谱的

共振吸收峰的带宽变宽,波形发生了明显变化,导
致体系的介电频谱十分复杂。 可以发现,此时介

电损耗峰值降低到约 1郾 5,而实部处的共振峰值几

乎消失。 这是因为 NaCl 晶体结构随体系温度改变

而发生了变化,体系中离子组分随频率增加发生

离子极化,分子的固有偶极矩的转向极化不再

响应。
2郾 3摇 外加电场分子动力学模拟

为了进一步验证上述推导的介电常数计算的准

确性,本文使用外加电场法计算静态介电常数。 所

谓静态介电常数是指当频率很低或接近零时,介电

常数是与电场频率无关的量。 利用外加电场法计算

体系的静态介电常数 着static,其表达式为
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图 6摇 不同温度下 NaCl 的频率相关介电谱

Fig. 6摇 Frequency dependent dielectric spectra of NaCl at different temperatures
摇

摇 摇 着static = 1 +
4仔ME

EV (14)

式中:E 为外电场强度,ME为施加电场后介质的偶

极矩,V 为模拟体系的体积。 因此,可以利用分子动

力学模拟的方法在平衡态的 NaCl 分子构型的 Z 方

向上施加静电场 EZ,电场强度以 0郾 01 V / 魡 为间隔,
从 0郾 01 V / 魡 逐渐增大至 0郾 1 V / 魡。 然而当 T =
1 100 K 时,如果继续向体系中施加 0郾 1 V / 魡 的电场

·46· 北京化工大学学报(自然科学版)摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 摇 2023 年



强度,此时 NaCl 晶体的偶极矩大小受电场强度的影

响会发生剧烈波动,这会无法保证电场强度与诱导

偶极矩之间高度一致的线性关系,从而影响静态介

电常数的估算。 因此本文选择从 0郾 001 V / 魡 逐渐增

大至 0郾 01 V / 魡。 根据电场诱导偶极矩和电场强度

之间的线性关系,利用最小二乘法拟合可得到不同

温度下 NaCl 晶体的静态介电常数。

图 7 为诱导偶极矩和电场强度之间的线性拟合

结果。 可以发现,随着体系施加的电场强度的增加,
诱导偶极矩增大。 在 300 ~ 1 100 K 的温度范围内,
电场强度和诱发偶极矩之间保持着良好的线性关

系。 随着温度进一步升高至 1 300 K,NaCl 晶体开始

熔化,采样点的波动明显增大,这可能与 NaCl 晶体

结构被破坏有关。

图 7摇 不同温度下电场诱导偶极矩 MZ和电场强度 EZ之间的线性关系

Fig. 7摇 Linear relationship between the electric field induced dipole moment and the
electric field intensity at different temperatures

摇

摇 摇 分别采用电流法和外加电场法计算 NaCl 的静

态介电常数与温度的相关性,结果如图 8 所示。 可

以看出:当 NaCl 为固态晶体时,静态介电常数随着

温度的升高而逐渐增加;当温度升高到固液临界点

(T = 1 100 K)时,静态介电常数达到最大;随着温度

进一步升高,NaCl 发生固-液相变过程,体系的静态

介电常数迅速下降。 电流法和外加电场法的计算结

果有着良好的一致性,电流法能够有效反映 NaCl 体
系相变过程中静态介电常数的变化规律,广泛适用

于熔融盐晶体以及溶液中含有自由电荷的体系。 根

据文献[36]的实验测定结果,室温下 NaCl 晶体的

静态介电常数在 5郾 45 ~ 5郾 9 之间。 本文用电流法计

算得到的静态介电常数为 4郾 5(T = 300 K),小于实

验观测值,这可能与描述 NaCl 晶体的力场参数有

关。 在今后的研究中,本文将采用机器学习结合量

图 8摇 采用电流法和外加电场法计算得到的 NaCl
静态介电常数与温度的相关性

Fig. 8 摇 Correlation between the static dielectric constant of
NaCl and the temperature calculated by the current
method and the external electric field method

摇

子力学第一性原理的计算方式来提高力场的精度。
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此外,由公式(11)可知,对于电流法,如果要准确计

算静态介电常数,需要从 0 积分到无穷大,而实际上

本文首先用最小二乘法将电流关联函数拟合成一个

解析函数,然后对解析函数进行积分,这样会引入误

差,导致计算结果偏低。

3摇 结论

(1)基于经典介电理论公式,进一步推导了适

用于熔融盐晶体以及溶液中含有自由电荷的体系的

介电常数表达式,该公式可以用于计算熔融 NaCl 晶
体的介电性质。

(2)利用电流拟合相关函数分析了不同温度下

NaCl 的频率相关介电谱,结果表明:随着温度升高

(300 ~ 1 100 K),在共振吸收峰处,介电常数的实部

先增大, 达到峰值后快速减小; 当温度升高至

1 300 K 时,NaCl 晶体发生相变,介电损耗显著下

降,在共振频率处介电常数的实部峰值几乎消失。
(3)分别利用电流法和外加电场法计算了不同

温度下 NaCl 的静态介电常数,结果显示:随着体系

温度升高(300 ~ 1 100 K),NaCl 晶体的介电常数呈

上升趋势;当温度高于相变点时,NaCl 的静态介电

常数快速下降。 电流法和外加电场法的计算结果有

着良好的一致性,表明电流法可以有效描述 NaCl 的
相变过程。
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A simulation method for calculating the dielectric constant of
molten sodium chloride crystals

CHEN Xin1,2,3 摇 CHEN Wei1,4* 摇 ZHANG XianRen2,3 摇 REN Ying1,4 摇 LI LiangSheng5

(1. State Key Laboratory of Multiphase Complex Systems, Institute of Process Engineering, Chinese Academy of Sciences, Beijing 100190;

2. State Key Laboratory of Organic鄄Inorganic Composites, Beijing University of Chemical Technology, Beijing 100029;

3. Beijing Key Laboratory of Energy Environmental Catalysis, Beijing University of Chemical Technology, Beijing 100029;

4. University of Chinese Academy of Sciences, Beijing 100049;

5. Key Laboratory of Electromagnetic Scattering, Beijing 100854, China)

Abstract: Due to the influence of periodic boundaries in the molecular simulation process, the definition of the di鄄
pole moment of ions is fuzzy, which leads to some obstacles in calculating the dielectric constant of molten salt crys鄄
tals or the free charge system in solution using the traditional dipole moment fluctuation method. According to clas鄄
sical dielectric theory, the dielectric constant of the molten sodium chloride (NaCl) crystal system was calculated
using the current correlation function. The frequency鄄dependent dielectric spectra of NaCl at different temperatures
were studied, and the influence of the crystal phase transition on the dielectric properties was analyzed. When NaCl
is in the crystal state, the dielectric spectra show an obvious resonance absorption peak. After melting, the band鄄
width of the resonance absorption peak of the dielectric spectrum of NaCl becomes broader, and the waveform chan鄄
ges significantly. The static dielectric constants of NaCl at different temperatures were calculated using the current
correlation method and the external applied electric field method. The calculated results of the two methods are in
good agreement, which verifies the accuracy of our method. When the NaCl crystal undergoes a solid鄄liquid phase
transition, the static dielectric constant shows a sudden jump at the phase transition point.
Key words: current correlation function; dielectric constant; molten sodium chloride crystal; phase transition
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