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Показана возможность расчетов неизвестных ранее энтальпий образо­
вания хроматов (VI) Зd-элементов, кристаллизующихся в ромбической син-
гонии (пространственная группа Cmcm). Результаты расчетов согласуются 
с имеющимися экспериментальными данными в пределах приведенных до­
верительных интервалов. 
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Введение 
Хроматы (VI) широко используются в науке и технике. Для хроматов щелочных и щелочно­

земельных металлов имеются ограниченные данные по структурным и термическим характери­
стикам. Эти величины позволили рассчитать по уравнениям моделей ионных радиусов, метамор­
фозы кристаллических структур и энтальпии кристаллической решетки не только структурные 

характеристики, энтальпию образования CrO2-

4 и радиус Сr6+, но и предсказать неизвестные тер­

мохимические характеристики хроматов Rb, Fr, Sr, Ra [1]. 
Для хроматов (VI) Зё-элементов имеются сведения о структуре, но практически отсутствуют 

данные о необходимых термических характеристиках. Этим соединениям можно предсказать 
перспективное будущее в металлургии. Эти хроматы практически нерастворимы и могут полу­
чаться путем обменных реакций из хорошо растворимых хроматов щелочных металлов и раство­
римых соединений Зd-элементов, чьи хроматы термически разлагаются до температур плавления. 
Актуальность проблемы и необходимость ее решения очевидны, как и актуальность получения 
любых новых знаний. 

Результаты расчетов и их обсуждение 
Линейные размеры выражены в ангстремах (10-8 см), термические - в кДжмоль- 1. Условия 

стандартные. 
Хроматы (VI) Зd-элементов кристаллизуются в ромбической сингонии (структура VCr04, 

Cmcm-4), поэтому в расчетных уравнениях после метаморфозы ромбической структуры в квази­
кубическую структурные константы f имеют свойственные этому преобразованию численные 
значения. 

По определению энтальпия кристаллической решетки (правильно - энтальпия разрушения 
кристаллической решетки) [2]: 
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(1) 
В соответствии с положениями математической модели [2]: 

(2) 

здесь - энтальпия нулевого уровня; — энтальпия кулоновского взаимодействия; 114,174 
и 103,7074 - комбинации фундаментальных констант; Ам и кч - число Маделунга и координаци­
онное число; f1 и f2 - структурные константы; rр - межструктурное расстояние. 

Совместное решение этих уравнений позволяет производить различные расчеты. Рассмотрим 
эти возможности на примере расчетов энтальпий образования хроматов (VI) Зd-элементов. 
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Проверочными являются хроматы Zn и Рb, для которых расчетом получены соответст­
венно Согласие по справочным данным хо­
рошее, что позволяет считать полученные величины энтальпий образования хроматов (VI) 
3d-элементов достоверными в пределах приведенных доверительных интервалов. 

Заключение 
Использование уравнений модели позволило рассчитать неизвестные ранее величины эн­

тальпий взаимодействия и образования хроматов (VI) 3d-элементов. Значения энтальпий образо­
вания хроматов, полученные для реперных точек, хорошо согласуются имеющимся с экспери­
ментальным материалом. 
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(3) 

Объемные структурные константы квазикуба включают ромбические и кубические константы. 

Нулевой уровень отсчета составляет 

Справочные данные и результаты расчетов по уравнениям (1) и (3) приведены в таблице. 
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ENTHALPIES OF CRYSTAL LATTICES AND STANDARD ENTHALPIES 
OF FORMATION OF CHROMATES (VI) OF 3D- ELEMENTS (V-ZN) 

The enthalpies of formation of chromates (VI) of 3d-elements crystallized in rhombic singony 
(space group Cmcm) are assessed. Results of calculations are coincide with available experimental data. 
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