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ПРОГНОЗИРОВАНИЕ ИЗОБАРНОЙ ТЕПЛОЕМКОСТИ TmCl3•6H2O  

ПРИ ТЕМПЕРАТУРАХ 298–427 К 

Козьма А. А. 

Ужгородский национальный университет  

 

Гидраты хлоридов лантаноидных металлов (LnCl3•xH2O) вызывают определенный научный 

интерес благодаря ряду ценных свойств (люминесцентных, каталитических и др.), что позволяет их 

активно использовать, в том числе и в современных нанотехнологиях [1-3]. К одним из наименее 

изученных среди этих веществ относится гексагидрат трихлорида тулия TmCl3•6H2O. Например, в 

литературных источниках не обнаружены данные по его теплоемкости. Поэтому целью данной 

работы было прогнозирование изобарной теплоемкости Cp для TmCl3•6H2O в температурном 

интервале 298–427 К. 

Автором представленного доклада разработан способ оценки изобарной теплоемкости для 

некоторых кристаллических гидратов при 298,15 К. Основой для этой разработки послужили данные 

из [4-7].  

В результате использования авторского способа, для TmCl3•6H2O при комнатной температуре 

получена величина Cp = 352,69 Дж/(моль×К). Для сравнения, в таблице приведены литературные 

данные изобарной теплоемкости гидратных хлоридов наиболее близких к Тулию (Tm) элементов 

Эрбия (Er) и Иттербия (Yb), а также рассчитанные авторским способом величины их Cp. 

Таблица1. 

Сравнение различных данных по Cp для LnCl3•6H2O, где Ln – Er, Yb, Tm  

(при 298,15 К и нормальном атмосферном давлении) 

Соединение Cp, Дж/(моль×К) 

(литературные 

данные [8, 9]) 

Cp, Дж/(моль×К) 

(расчетные 

величины) 

Отклонение,  

% 

ErCl3•6H2O 346 [8] 353,06 2,04 

343,092 [9] 2,91 

YbCl3•6H2O 341 [8] 350,35 2,74 

TmCl3•6H2O – 352,69 – 

 

Как видно из таблицы, для TmCl3•6H2O получен промежуточный результат Cp по сравнению с 

«соседними» ErCl3•6H2O и YbCl3•6H2O, что вполне ожидаемо для схожих в свойствах соединений. 

Отметим, что отклонение для известных величин составляет менее 3 %. Такой результат для 

расчетного способа вполне допустим, ведь лучшие из современных экспериментальных методов 

дают точность в пределах 1–3 % [10]. 

Следующей задачей данной работы была попытка оценки Cp для TmCl3•6H2O в 

температурном интервале 298–427 К. Из [8] известно, что данный кристаллогидрат термически 

стабилен до температуры 427 К, после достижения которой начинаются фазовые преобразования. 

Среди соединений ряда LnCl3•6H2O (где Ln – Er, Yb, Tm) только для ErCl3•6H2O известна 

температурная зависимость изобарной теплоемкости в интервале 298–600 К [9]. Эти данные в 

настоящей работе использовались как базовые для прогнозирования Cp рассматриваемого аналога 

TmCl3•6H2O при 298–427 К.  

В труде [9] нет уравнения ErCl3•6H2O для описания зависимости его Cp от абсолютной 

температуры. В связи с этим, в данной работе предпринята попытка выведения соответствующего 

выражения. Такая задача довольно сложная, ведь некоторые классические подходы, которые дают 

хорошие результаты для безводных соединений, непригодны для кристаллогидратов [11]. Тем не 

менее, в результате проведенной работы предложено уравнение (1): 
253 109,3101209,343   TTC

p
    (1), 

где Т – абсолютная температура, К. 

Это выражение проверяли для пяти температур: 298, 300, 400, 500 и 600 К. В результате 

установлено, что максимальное отклонение от данных [9] не превышает 0,24 %, а среднее близко к 

величине 0,1 %. 

В связи с этим предложено соответствующее уравнение для TmCl3•6H2O (2): 
253 109,3101269,352   TTC

p
    (2). 
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За этим выражением (2) Cp для TmCl3•6H2O при 427 К равна величине 355,68 Дж/(моль×К). 

Таким образом, впервые для тулий (ІІІ) хлорида гексагидрата TmCl3•6H2O спрогнозирована 

изобарная теплоемкость в температурном интервале 298–427 К. Представленные результаты дают 

основания утверждать, что расчетные величины являются достаточно точными, а использованный 

способ оценки при комнатной температуре не уступает известным экспериментальным методам. 
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ПЕРСПЕКТИВНЫЕ ТЕРМОЭЛЕКТРИЧЕСКИЕ МАТЕРИАЛЫ  

НА ОСНОВЕ НЕКОТОРЫХ СЛОЖНЫХ СЕЛЕНИДОВ ТАЛЛИЯ 

Козьма А. А., Переш Е. Ю., Барчий И. Е., Сабов М. Ю. 

Ужгородский национальный университет 

 

Термоэлектрическое преобразование тепла в электричество относится к сфере альтернативной 

энергетики, которая с каждым днем ставится все более актуальной. Одним из важных направлений 

поиска новых термоэлектрических материалов служит синтез и изучение свойств образцов, 

содержащих таллий. Введение тяжелых атомов этого элемента в структуру полупроводниковых 

сплавов позволяет увеличивать их термоэлектрическую мощность (α2σ) и снижать теплопроводность 

(χ). Принимая во внимание, что термоэлектрическая добротность (ZT) рассчитывается из выражения 

ZT=α2σχ-1, вполне оправданным видится появление высокоэффективных преобразователей энергии 

среди таллийсодержащих материалов [1-4]. 

В данной работе представлены величины термоэлектрической добротности для некоторых 

сплавов (индивидуальных соединений, твердых растворов и эвтектических композиций), которые 

реализуются в системе Tl2Se–SnSe2–Bi2Se3. 

Научной основой поиска новых материалов служат диаграммы состояния соответствующих 

систем, которые позволяют выявить наиболее перспективные составы для термоэлектрического 

исследования [5, 6]. Характер физико-химического взаимодействия компонентов в квазитройной 

системе Tl2Se–SnSe2–Bi2Se3 изучен в работах [7-14]. Эти результаты служили исходными данными 


