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С помощью взвешенных сумм функций Эйнштейна–Планка описаны термодинамические функ-
ции девяти алюмосиликатов с цеолитоподобным стехиометрическим составом: анортита, арменита
(гидратированная и дегидратированная формы), жадеита, карнегиита, кордиерита (гидратирован-
ная и дегидратированная формы), осумилита, петалита. Погрешность описания сопоставима с по-
грешностью эксперимента, а число отдельных функций Эйнштейна–Планка в сумме составляет от
4 до 6. Существующая аддитивная модель термодинамических свойств цеолитов, основанная на
функциях Эйнштейна–Планка, согласуется с экспериментальными данными для всех рассмотрен-
ных алюмосиликатов, кроме жадеита, осумилита и кордиерита, в широком интервале температур
(от 0 до 1800 K). В случае кордиерита и осумилита расхождения связаны с большим содержанием в
них магния, а в случае жадеита – с его структурным отличием от остальных рассмотренных алюмо-
силикатов.
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ВВЕДЕНИЕ
Термодинамическое моделирование индиви-

дуальных алюмосиликатов необходимо для рас-
чета геохимических процессов с их участием, по-
этому описание их термодинамических свойств в
широком интервале температур является акту-
альной задачей. В настоящее время существует
несколько термодинамических баз данных алю-
мосиликатов, включающих в себя аддитивные
модели их свойств [1–4]. Важную роль среди алю-
мосиликатов играют цеолиты – каркасные алю-
мосиликаты, которые широко используются как
молекулярные сита, катализаторы, адсорбенты.
Их состав описывается следующей формулой:

(1)

где A и B – одно- и двухвалентные металлы (обычно
щелочные и щелочноземельные), а x и y – вектора
составов. При этом переменные, описывающие со-
став, подчиняются соотношению  +  = z
[5]. Для цеолитов существуют специализирован-
ные базы данных и термодинамические модели
их аддитивных свойств [6–8]. Более подробный
обзор баз данных термодинамических свойств
как алюмосиликатов вообще, так и цеолитов в
частности, дан в работе [9].

Большинство термодинамических баз данных
и аддитивных моделей для алюмосиликатов, в
том числе цеолитов, использует разные модели
для теплоемкости и энтропии. Одна из моделей
термодинамических свойств цеолитов, разрабо-
танная в лаборатории химической термодинами-
ки Химического факультета МГУ им. М.В. Ломо-
носова, использует единую модель для теплоем-
кости и энтропии во всем интервале температур
[9]. Она основана на использовании взвешенных
сумм функций Эйнштейна–Планка для описа-
ния теплоемкости, предложенных Ворониным
с соавт. [10]. Такие суммы применяли ранее для
аппроксимации изобарных теплоемкостей широ-
кого круга соединений, в том числе алюмосили-
катов [11, 12]. В [9] предложены как термодина-
мические функции индивидуальных цеолитов,
так и аддитивная модель функциональных вкла-
дов, позволяющая предсказывать теплоемкости и
энтропии цеолитов по их составам с относитель-
ной погрешностью ∼5% при 298.15 K. Однако
пригодность этой модели не тестировалась на
алюмосиликатах, не являющихся цеолитами.

Цель настоящей работы – проверка пригодно-
сти взвешенной суммы функций Эйнштейна–
Планка для описания термодинамических свойств
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алюмосиликатов, не являющихся цеолитами, а
также проверка на них существующей модели ад-
дитивных функциональных вкладов, разработан-
ной для цеолитов.

РАСЧЕТНАЯ ЧАСТЬ
Для этого выбрали несколько алюмосилика-

тов, состав которых отвечает формуле (1). При
выборе основным критерием была доступность
для них экспериментальных данных по изобар-
ной теплоемкости и теплосодержанию в широ-
ком интервале температур, а также отсутствие в
этом интервале аномалий теплоемкости и фазо-
вых переходов. Значимую роль играло наличие
данных в низкотемпературной области, получен-
ных методом адиабатической калориметрии, так
как они позволяют рассчитать значение энтро-
пии  Перечень рассмотренных алюмосили-
катов, их формулы, а также ссылки на первоис-
точники с экспериментальными данными приве-
дены в табл. 1.

Для всех веществ в табл. 1, кроме осумилита и
некоторых составов гидратированного кордиери-
та, имеются данные по изобарной теплоемкости,
полученные методом адиабатической калоримет-
рии. В случае анортита, арменита-бв (дегидрати-
рованного, т.е. безводного арменита), осумилита,
петалита, кордиерита-бв (дегидратированного,
т.е. безводного кордиерита) есть значения Cp, по-
лученные методом дифференциальной сканиру-
ющей калориметрии (ДСК). Для карнегиита, жа-
деита и пенталита существуют данные по тепло-
содержанию, полученные дроп-калориметрией.
Более подробная информация об эксперимен-

298.15.S°

тальных данных из табл. 1, включая число точек и
температурные интервалы, приведена в разделе
“результаты и обсуждение”.

В случае арменита и кордиерита их составы
(табл. 1) отклоняются от идеализированных
формул BaCaAl6Si9O30 ∙ xH2O (x = 0, 1) и
Mg2Al4Si5O18 ∙ xH2O (x = 0–1) соответственно.
Для кордиерита в разных работах предлагаются
несколько различающиеся составы:
Mg1.97Al3.94Si5.06O18 ∙ xH2O (x = 0 или 0.625) у Пау-
кова с соавт. [22, 24], Mg1.95Al4.01Si5.01O18 и
Mg1.97Al3.98Si5.02O18 ∙ xH2O (x = 0.13, 0.34, 0.45, 0.68,
0.82) у Carey [23]. При дальнейшей обработке экс-
периментальных данных безводный кордиерит из
работ [23, 24] рассматривался как одно соедине-
ние, и данные по изобарной теплоемкости обраба-
тывались совместно. Поскольку для гидратирован-
ного кордиерита, исследованного в [23], отсутству-
ют сведения по термодинамическим свойствам при
T < 295 K, данные [23] для этих соединений в даль-
нейшем не обрабатывались. Проведение низко-
температурной экстраполяции нецелесообразно
из-за имеющихся данных по термодинамическим
свойствам гидратированного и дегидратирован-
ного кордиерита близкого состава [22, 24].

Для аппроксимации теплоемкостей и теплосо-
держаний индивидуальных алюмосиликатов ис-
пользовали взвешенную сумму функций Эйн-
штейна–Планка, которая имеет следующий вид
для изобарной теплоемкости:
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Таблица 1. Названия и формулы исследуемых алюмосиликатов, а также экспериментальные данные (термоди-
намические свойства)

* Сокращение бв означает безводный.
** Идеализированные стехиометрические формулы арменита BaCa2Al6Si9O30 ∙ xH2O (x = 0, 2), кордиерита Mg2Al4Si5O18 ∙ xH2O (x =
= 0–1).

№ Соединение Формула Источник

1 Анортит CaAl2Si2O8  [13–17]
2 Арменит Ba0.90Ca2.01Na0.05Al5.87Si9.13O30 ∙ 2H2O **  [18]
3 Арменит-бв* Ba0.90Ca2.01Na0.05Al5.87Si9.13O30**  [18]
4 Жадеит NaAlSi2O6  [19, 20]
5 Карнегиит NaAlSiO4  [20, 21]
6 Кордиерит Mg1.97Al3.94Si5.06O18 ∙ 0.625H2O**  [22]
7 Кордиерит Mg2Al4Si5O18 ∙ xH2O (x = 0.13, 0.34, 0.45, 0.68, 0.82)  [23]
8 Кордиерит-бв* Mg1.97Al3.94Si5.06O18**  [24]

Кордиерит-бв* Mg2Al4Si5O18  [23]
9 Осумилит KMg2Al5Si10O30 ∙ H2O  [19]

10 Петалит LiAlSi4O10  [19, 26, 27]
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где m – число функций (вкладов) в сумме, αi и θi –
неотрицательные параметры модели, оптимизи-
руемые на основе экспериментальных данных
методом наименьших квадратов, CE(x) – функция
Эйнштейна–Планка. Выражения для энтропии и
приращения энтальпии могут быть получены ана-
литическим интегрированием уравнения (2). Более
подробную информацию об этих выражениях, а
также о нахождении доверительных интервалов па-
раметров αi и θi можно найти в работе [12].

В настоящей работе все параметры термодина-
мической модели (уравнение (2)) находили мето-
дом наименьших квадратов. При этом использова-
ли следующую целевую функцию, соответствую-
щую минимизации относительных погрешностей:

(3)

где Cp и ΔH – изобарная теплоемкость и теплосо-
держание соответственно,  и  – число экспе-
риментальных точек для Cp и ΔH,  и  – ста-
тистические веса, по умолчанию равные 1, над-
строчные индексы calc и exp обозначают расчетные
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и экспериментальные значения. Все расчеты про-
водили в программе CpFit, описанной в [9, 12].
Эта программа доступна на сайте лаборатории
химической термодинамики Химического фа-
культета МГУ (http://td.chem.msu.ru).

РЕЗУЛЬТАТЫ И ОБСУЖДЕНИЕ

Полученные на основе экспериментальных
данных параметры  и  уравнения (2), а также их
95%-ные доверительные интервалы по Стьюден-
ту представлены в табл. 2. С целью наилучшего
описания имеющихся данных были сделаны сле-
дующие допущения относительно включения и
исключения экспериментальных данных, а также
их статистических весов  и  в уравнении (3).

Анортит. Из расчета исключены данные по
теплосодержанию из работы [17], так как они
представлены только в виде полиномиальной за-
висимости, а не отдельных экспериментальных
точек. Для значений Cp при T < 10 K из работы
[13] присвоен пониженный статистический вес

 что связано с очень малыми абсолют-
ными значениями теплоемкости в этой области и
высокими погрешностями этих эксперименталь-
ных данных.

α� θ
�

,ωC i ,ωH i

,ω 0.25,C i =

Таблица 2. Оптимизированные параметры для взвешенных сумм функций Эйнштейна–Планка для индивиду-
альных соединений (уравнение (2))

№ Соединение Параметры  и 

1 Анортит  = [3.61345 ± 0.36; 5.31392 ± 0.25; 3.34106 ± 0.17; 1.12028 ± 0.070; 0.112805 ± 0.0063];
 = [1487.30 ± 79; 672.102 ± 33; 290.708 ± 9.7; 136.589 ± 2.9; 60.8776 ± 0.79] K

2 Арменит  = [21.8377 ± 0.95; 14.3199 ± 0.95; 6.92375 ± 0.45; 1.24349 ± 0.13; 0.0455167 ± 0.0062];
 = [835.835 ± 47; 357.991 ± 18; 165.654 ± 5.3; 83.7584 ± 2.3; 31.791 ± 1.2] K

3 Арменит-бв  = [21.6693 ± 0.60; 10.7326 ± 0.53; 5.60220 ± 0.39; 1.11990 ± 0.11; 0.0314798 ± 0.0043]; 
 = [740.006 ± 24; 313.764 ± 15; 153.271 ± 5.0; 80.2685 ± 2.0; 30.8041 ± 1.2]

4 Жадеит  = [5.39301 ± 0.22; 3.76810 ± 0.24; 0.246575 ± 0.021; 0.0204722 ± 0.0077];
 = [829.326 ± 45; 328.239 ± 8.7; 110.163 ± 6.2; 45.0502 ± 6.1] K

5 Карнегиит  = [2.58918 ± 0.15; 2.63381 ± 0.11; 1.74098 ± 0.097; 0.722384 ± 0.11; 0.192848 ± 0.014]; 
 = [1517.31 ± 82; 627.726 ± 37; 283.233 ± 17; 152.773 ± 7.3; 81.1370 ± 1.0] K

6 Кордиерит  = [10.0359 ± 0.53; 9.09459 ± 0.44; 6.67614 ± 0.57; 2.62014 ± 0.16; 0.525655 ± 0.024; 0.0605089 ± 
± 0.0083];

 = [1160.30 ± 68; 576.469 ± 37; 304.534 ± 13; 150.310 ± 3.8; 64.9067 ± 1.9; 25.1859 ± 1.4] K
8 Кордиерит-бв  = [12.1596 ± 0.32; 10.2475 ± 0.28; 4.34961 ± 0.23; 1.01035 ± 0.14; 0.0516239 ± 0.0031];

 = [1074.00 ± 30; 457.631 ± 14; 219.259 ± 7.5; 125.533 ± 3.4; 45.4410 ± 0.95] K
9 Осумилит  = [18.0863 ± 0.58; 29.4486 ± 0.61; 3.79031 ± 0.31; 0.0481713 ± 0.00095];

 = [1718.68 ± 81; 397.407 ± 9.4; 158.276 ± 3.0; 33.9330 ± 0.19] K
10 Петалит  = [4.76257 ± 0.67; 5.58991 ± 0.42; 4.31852 ± 0.60; 1.45498 ± 0.10; 0.628575 ± 0.069; 0.0529402 ± 

± 0.0090];
 = [1620.70 ± 130; 763.366 ± 80; 379.733 ± 26; 159.935 ± 9.4; 81.2123 ± 3.3; 36.4018 ± 1.5] K
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Арменит, арменит-бв, кордиерит (водный). Для
значений Cp при T < 10 K 

Жадеит. Для значений Cp при T < 10 K
 Для всех данных [20] 
 так как в использованном образце жа-

деита содержалось ∼1.8 мас. % примесей, а в рабо-
те [19] использован синтетический жадеит.

Карнегиит и кордиерит-бв. Для значений Cp при
T < 10 K  Для карнегиита (гидратиро-
ванного) исключена одна точка с T = 8.44 K.

Осумилит. Добавлены виртуальные точки с ис-
пользованием методики [9], основанной на низ-
котемпературной экстраполяции теплоемкости
моделью Дебая с варьированием температуры Де-
бая  кажущегося числа атомов  и началь-
ной температуры экстраполяции T0. При этом
T0 = 160 K, координаты виртуальных точек  =
=  При проведении экстра-
поляции пяти экспериментальным точкам из [25]
с самой низкой температурой был присвоен ста-
тистический вес  в последующих расчетах
уже с участием виртуальных точек эти веса были
снова установлены в 1.

Петалит. Для значений Cp при T < 10 K
 исключены также две точки при T = 4.51

и 5.27 K, так как они соответствуют аномалии
теплоемкости, которая не нашла подтверждения
в более поздних исследованиях, где теплоемкость
измерялась от 2 K [27]. К сожалению, в [27] не
приведены численные значения эксперимен-
тальных данных (даны только графики), что не

,ω 0.25.C i =

,ω 0.1.C i = ,ω 0.2,C i =
,ω 0.5,H i =

, 0.1.C iω =

Dθ , atomN

VPT
�

[ ]5,10,25,50,100,150   K.

, 3;C iω =

, 0.25;C iω =

позволяет включить данные этой работы в опти-
мизацию параметров  и 

В качестве примера успешной аппроксимации
на рис. 1 и 2 показаны результаты аппроксимации
изобарных теплоемкостей и теплосодержаний
анортита, а на рис. 3 – аналогичные результаты
для петалита. Видно, что уравнение (2) успешно
описывает экспериментальные данные во всем
температурном интервале с погрешностью, сопо-
ставимой с погрешностью эксперимента, т.е. слу-
чайной погрешностью эксперимента и расхожде-
ниями между данными из разных источников.
Видно также, что наибольшие относительные по-
грешности наблюдаются в низкотемпературной
области (T < 20 K), что вызывает необходимость
приписывать ряду точек при низких температурах
пониженные статистические веса 

В табл. 3 и 4 указаны относительные погрешно-
сти описания экспериментальных данных для по-
лученных параметров моделей в табл. 2. Для оцен-
ки погрешности использовали две величины: от-
носительное стандартное отклонение  и
нормированную медиану модуля относительного
отклонения  которые вычисляли по
формулам:

(4)

(5)

α� θ.
�

, .C iω

( )s Yε

( )MAD ,s Yε

( )
( )

( )
2

exp calc
1

exp; ,

n

i
i i i

i
i

Y
Y Ys Y Y

n Y
=

ε
−ε = ε =



( )
( )MAD 1
1 median ,

Φ 0.75
s Y Y−ε = ε

Рис. 1. Результаты аппроксимации экспериментальных данных по изобарной теплоемкости анортита: а – модель и
экспериментальные точки, б – относительные отклонения модели от экспериментальных точек. Сплошная линия –
модель, штриховые –  Маркеры – экспериментальные данные [14] (1) и [13] (2).
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где median обозначает медиану, а  – обратная
функция для интегральной функции стандартного

нормального распределения; 
По сравнению с  на величину 
меньше влияют выбросы и грубые промахи, а так-
же большая относительная погрешность модели в
низкотемпературной области (T < 20 K). Более
подробное описание формул для расчета  да-
но в [9].

( )1Φ x−

( )11 Φ 0.75 1.483.− ≈
( )s Yε ( )MADs Yε

MADs

Значения термодинамических функций (изо-
барной теплоемкости  энтропии  и
теплосодержания ) алюмосиликатов
при T = 298.15 K представлены в табл. 5. Табули-
рованные значения для других температур, а так-
же необходимые для их получения параметры  и

 все использованные для их оптимизации экс-
периментальные данные и статистические веса
доступны в онлайн-репозитории Mendeley Data
по адресу: https://doi.org/10.17632/hdcxctggkk.1.

,298.15,pC°
298.15S°

298.15 0H H °° −

α�

θ,
�

Рис. 2. Результаты аппроксимации экспериментальных данных по теплосодержанию анортита: а – модель и экспери-
ментальные точки, б – относительные отклонения модели от экспериментальных точек. Сплошная линия – модель,
штриховые –  пунктирная – данные [17]. Маркеры – экспериментальные данные [15] (1) и [16] (2).
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Таблица 3. Относительные погрешности аппроксимации изобарных теплоемкостей функциями Эйнштейна–
Планка

* n – число точек,  и  рассчитаны по уравнениям (4) и (5) соответственно.

№ Соединение T, K n* Источник

1 Анортит 7.3–377 102 1.7 0.33  [13]
349–987 92 0.55 0.35  [14]

2 Арменит 5.1–303 180 3.6 0.36  [18]
3 Арменит-бв 5.0–303 180 1.9 0.54  [18]
4 Жадеит 5.8–368 117 5.2 1.0  [19]

54–296 29 3.0 4.5  [20]
5 Карнегиит 8.4–343 85 1.5 0.18  [21]
6 Кордиерит 6.1–299 112 0.21 0.032  [22]
8 Кордиерит-бв 295–425 27 0.32 0.42  [23]

6.3–301 157 3.1 0.30  [24]
9 Осумилит 340–998 76 0.60 0.47  [25]

10 Петалит 5.6–381 83 1.1 0.35  [25]
340–500 17 0.36 0.53  [25]
10.7–302 41 0.65 0.70  [26]

( )100 ps Cε ( )MAD100 ps Cε

( )ps Cε ( )MAD ps Cε

Таблица 4. Относительные погрешности аппроксимации теплосодержаний функциями Эйнштейна–Планка

* n – число точек,  и  рассчитаны по уравнениям (4) и (5) соответственно. 
** До 1697 K с учетом высокотемпературной модификации (переход между модификациями – при 980 K).

№ Соединение T, K n* Источник

1 Анортит 802–1711 9 0.44 0.607  [15]
373–1673 15 1.3 0.43  [16]
300–1800 50 12 3.2  [17]

4 Жадеит 393–1190 11 2.5 3.6  [20]
5 Карнегиит 389–966** 8 1.8 1.8  [20]

755–930 6 0.47 0.42  [21]
10 Петалит 403–1194 17 0.14 0.091  [26]

( )100s HεΔ ( )MAD100s HεΔ

( )s HεΔ ( )MADs HεΔ

Таблица 5. Термодинамические функции алюмосиликатов при T = 298.15 K

№ Соединение

1 Анортит 211.04 ± 0.39 199.39 ± 0.30 33.362 ± 0.058
2 Арменит 811.5 ± 5.8 795.7 ± 1.9 131.26 ± 0.39
3 Арменит-бв 740.92 ± 4.0 737.07 ± 1.4 120.88 ± 0.29
4 Жадеит 164.9 ± 1.2 136.65 ± 0.92 24.40 ± 0.17
5 Карнегиит 119.14 ± 0.19 118.75 ± 0.13 19.445 ± 0.023
6 Кордиерит 479.63 ± 0.44 454.30 ± 0.14 75.618 ± 0.027
8 Кордиерит-бв 454.07 ± 0.60 403.94 ± 0.40 69.554 ± 0.072
9 Осумилит 775.7 ± 5.1 744.5 ± 5.2 128.7 ± 1.1

10 Петалит 244.99 ± 0.41 232.66 ± 0.27 38.263 ± 0.049

,298.15pC�

298.15S� 298.15 0H H−� �

( )Дж/ моль К ( )Дж/ моль К кДж/моль
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В нашей работе проведено также сравнение
полученных термодинамических функций алю-
мосиликатов с уже существующей аддитивной
моделью для цеолитов [9], в которой вклады явля-
ются зависимыми от температуры суммами
функций Эйнштейна–Планка:

(6)

где m – число вкладов в аддитивной модели, mi –

число слагаемых во вкладе j,  и  – векторы
параметров модели,  – вектор состава,  –
произвольные функции, выбираемые таким об-
разом, чтобы  В данной модели соста-
вы алюмосиликатов (цеолитов) представляются
как линейные комбинации составов алюминатов,
диоксида кремния и воды, т.е.

(7)

Все необходимые для расчетов с использова-
нием уравнения (6) параметры модели, а именно

  и  приведены в [9].

Результат применения описанной выше моде-
ли при T = 298.15 K к рассматриваемым в данной
работе алюмосиликатам, не являющимся цеоли-
тами, показан на рис. 4. Медианы модуля относи-
тельного отклонения для изобарной теплоемко-

сти и энтропии составили:  и

 соответственно, что сопо-

ставимо с аналогичными значениями, получен-
ными в работе [9] (∼5% для обеих величин). При
этом относительная погрешность для  пре-
высила 10% для гидратированного и дегидратиро-
ванного кордиерита (№ 6 и 8 в табл. 1 и на рис. 4)
и осумилита (№ 9 в табл. 1 и на рис. 4). В случае

 относительная погрешность превысила 10%
для жадеита, гидратированного и дегидратирован-
ного кордиерита (№ 4, 6 и 8 в табл. 1 и на рис. 4).

В случае кордиерита и осумилита низкая точ-
ность модели, т.е. заниженные значения Cp, мо-
жет быть связана с высоким содержанием в них
магния, так как в параметрах уравнения (6) для
MgAl2O4  т.е. их сумма значи-
тельно меньше 1. Для оценки вклада MgAl2O4 в
теплоемкость алюмосиликата можно использо-
вать следующую величину:

(8)

( ) ( ) ( ) ( )( )
( ) ( )

( )

1 1

E
1 1

, , , , , , ,

,
i
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im m
i j
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i j
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= α   

 
 

� �
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( )iα� ( )iθ
�

n� ( )if n�
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( ) ( ) ( )2 2 4 2 21AAlO BAl O SiO H O,x y z w− ⋅

( ),α i� ( )θ i�

( ),if n�

( )MAD 298.15 5.1%s S°ε =

( )MAD ,298.15 7.7%ps C°ε =
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Рис. 4. Сравнение значений  и  для индивидуальных алюмосиликатов из табл. 5 с полученными значе-

ниями  и  из аддитивной модели цеолитов [9]. Номер алюмосиликата см. табл. 1. Маркеры – значения

из табл. 5, сплошная линия – модель из [9], штриховая линия –  или 
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В [9] наибольшее содержание магния наблю-
дается для одного из составов клиноптилолита
Na0.56K0.98Mg1.23Ca1.5Fe0.3Al6.7Si29O72 ∙ 22H2O, для
которого  При этом для кордиерита
Mg2Al4Si5O18  а для осумилита
KMg2Al5Si10O30 ∙ H2O  т.е. в этих алюмо-
силикатах содержание магния намного выше,
чем в каком-либо из цеолитов, использованных в
[9] при оптимизации параметров уравнения (6).

В случае жадеита низкая точность предсказа-
ния энтропии может быть связана с тем, что он
принадлежит к цепочечным силикатам, а осталь-
ные – к каркасным (анортит, карнегиит), цикло-
силикатам (арменит, кордиерит и осумилит),
слоистым (петалит) силикатам, т.е. жадеит отсто-
ит в структурном отношении дальше от цеолитов,
чем остальные рассмотренные в данной работе
алюмосиликаты. Таким образом, для дальнейше-
го определения области применимости модели из
[9] к другим алюмосиликатам и ее развития необ-
ходимо тестирование ее на более широкой вы-
борке соединений.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Метод описания термодинамических свойств

индивидуальных веществ, основанный на взве-
шенной сумме функций Эйнштейна–Планка,
показал свою пригодность в случае алюмосили-
катов, не являющихся цеолитами. С его помощью
удалось описать единой термодинамической мо-
делью изобарные теплоемкости и теплосодержа-
ния индивидуальных алюмосиликатов при T = 0–
1800 K. Разработанная ранее аддитивная модель
теплоемкости цеолитов на основе функций Эйн-
штейна–Планка [9] оказалась пригодной и для
других алюмосиликатов, но ее точность неприем-
лема в случае жадеита NaAlSi2O6, кордиеритов
Mg2Al4Si5O18 ∙ xH2O и осумилита KMg2Al5Si10O30 ∙
∙ H2O. Проблемы с точностью описания связаны
как с высоким содержанием магния в кордиери-
тах, так и со структурой жадеита, не содержащей
слои, каналы или поры молекулярного размера.
Для распространения аддитивной модели тепло-
емкости цеолитов из [9] на другие алюмосилика-
ты требуется ее тестирование на более широкой
выборке алюмосиликатов, уточнение вклада,
связанного с содержанием магния, а также учет
структуры (а не только состава) алюмосиликатов
в ней.
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