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Кобальт (ІІ) ортофосфат Co3(PO4)2 

використовується як ефективний каталізатор 
при синтезі низки цінних речовин [1-4]. Для 
розробки оптимальних умов використання 
зазначеної сполуки важливими є відомості 
про її теплофізичні властивості. 

Тому метою даної роботи було 
здійснення розрахунку для ефективного 
каталізатора Co3(PO4)2 низки важливих 
теплофізичних параметрів: теплопровідності, 
ізобарної та ізохорної теплоємностей, 
характеристичної температури. 

 
Результати дослідження та їх обговорення 

 

Кобальтфосфатний каталізатор 
Co3(PO4)2 синтезували з вихідної нітратної 
солі методом осадження при pH=5, згідно 
методики, розробленої на кафедрі фізичної та 
колоїдної хімії ДВНЗ «УжНУ» [5]. 

Відомо [6], що солі ортофосфорної 
кислоти відносять до діелектриків. У таких 
зразках перенесення тепла реалізується 
переважно тепловими фононами, а їх 
ґраткова теплопровідність χ добре узгод-
жується з фононною теорією Дебая та 
визначається із виразу [7]: 

3
0lvcпит=χ ,   (1) 

де спит – питома теплоємність, v0 – середня 
теплова швидкість, l – довжина вільного 
пробігу фононів. 

Складність розрахунку полягає в тому, 
що для жодної із необхідних величин немає 
експериментальних значень. Однак вирішити 
поставлену задачу можливо при 
комплексному підході, спираючись на 
класичні теорії та сучасні емпіричні й 
напівемпіричні методи. 

Оскільки, теплові властивості твердо-
тільних матеріалів визначаються коливан-
нями атомів, тому в неорганічних солях з 
оксоаніонами кожен атом приймає участь в 
декількох коливаннях [8]. Властивості таких 
речовин, зокрема ізобарна теплоємність, 
добре узгоджуються з моделлю Сокольського 
[6]. При цьому, оксоаніон характеризується 
одним ефективним коливанням, яке враховує 
суперпозицію кількох коливань окремих 
частинок. Тому нами, на основі зазначеної 
моделі, здійснено розрахунок ізобарної 
теплоємності, яка за методом Неймана-Коппа 
рівна 

iCp 25= ,    (2) 

де і – число осциляторів. 
Величину і визначали за емпіричними 

інкрементами зв’язку [9] із графічної 
формули сполуки, яка в достатній мірі 
відображає загальні особливості її структури 
(рис. 1).  

 
Рис. 1. Графічна формула Co3(PO4)2 для 
розрахунку сумарного числа осциляторів 

(згідно моделі Сокольського). 
 
Сумарне значення числа осциляторів 

для синтезованого каталізатора Co3(PO4)2 
становитиме і=9,4. 

Одержаний результат за формулою (2) 
свідчить, що зразок кобальт (ІІ) ортофосфату 
володіє величиною мольної ізобарної 
теплоємності Срозрах=235 Дж/(моль×К). Це 
добре узгоджується з літературними даними. 
Так, згідно з [6], для сполук складу M3(PO4)2 
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теплоємність повинна бути близькою до 
238 Дж/(моль×К), а відомі експериментальні 
значення для ортофосфатів двовалентних 
металів знаходяться в діапазоні 228–
256 Дж/(моль×К) [10, 11]. 

Ізобарна теплоємність пов’язана з ізо-
хорною напівемпіричним співвідношенням 
Магнуса-Ліндемана [12, 13]: 

2/3TCC Vp α+= ,   (3) 

де CV – ізохорна теплоємність, T – абсолютна 
температура, α – коефіцієнт, який можна 
розрахувати за напівемпіричним методом 
Кубашевського [12]: 

2/3

076.6

плT

m=α    (4) 

де m – число атомів у молекулі сполуки, а Tпл 
– температура її плавлення. 

Обчислене значення мольної ізохорної 
теплоємності становить 227 Дж/(моль×К) при 

298 К. Завдяки цій величині визначали 
дебаєвську функцію, яка дає змогу розраху-
вати характеристичну температуру Dθ  [12]: 

m

C
Tf V

DD =)/(θ ,    (5) 

де fD( Dθ /T) – функція Дебая. 
 
Одержані результати свідчать, що 

відношення Dθ /T рівне 2.8, яке відповідає 

величині Dθ (Co3(PO4)2)=834 К. 
Оскільки, питома теплоємність спит із 

виразу (1) розраховується для речовини 
одиничного об’єму, тому це обумовлює 
потребу у відомостях щодо густини 
досліджуваної речовини. Відповідні 
параметри, одержані для кобальт (ІІ) 
ортофосфату наведено в табл. 1.  

 
Таблиця 1. Кристалохімічні параметри кобальт (ІІ) ортофосфату Co3(PO4)2 

Сингонія 
Параметри ґратки,  

нм 
ПГ Z 

Vел. к., 
нм

3 
ρрентг., 
г/см3 

Літ. 
джерело 

a=0.5920(20), b=1.0334(30), 
c=0.4750(20), α=β=90º, γ=91.1º 

P21/b 0.291 4.192 [14] 

a=0.5063(2), b=0.8361(2), 
c=0.8788(2), α=γ=90º, β=121º 

P21/c 0.319 3.820 [15] моноклінна 

a=0.7556(1), b=0.8371(2), 
c=0.5064(1), α=γ=90º, β=94.1º 

P21/n 

2 

0.319 3.812 [16] 

Примітка. Використані скорочення: ПГ – просторова група, Z – число формульних одиниць,  
Vел. к. – об’єм елементарної комірки, ρрентг. – рентгенівська густина. 

 
Результати рентгенофазового аналізу 

синтезованого зразка Co3(PO4)2 добре 
узгоджуються з літературними даними [16]. 
У результаті встановлено, що величина пито-
мої теплоємності спит становить 2400 кДж/м3. 

Згідно з коливною теорією плавлення 
Ліндемана [6], теплова швидкість пов’язана з 
температурою плавлення Tпл виразом: 

constM

T
v пл

2/1

2/1

= ,   (6) 

де M  – частка молярної маси, яка припадає 
на вузел ґратки. 

Також відзначимо, що середня теплова 
швидкість виражається як 

vv 6.00 ≈    (7) 

Відповідна величина, визначена із 
виразів (6) і (7), близька до значення 4.3 км/с. 

Водночас, суттєву складність пред-
ставляє оцінка довжини вільного пробігу 
фононів [7]. Однак в роботі [17] показано, що 
із задовільною точністю величину 
зазначеного параметра можна спрогнозувати, 
використавши кристалоструктурні дані. 
Спираючись на експериментальні результати, 
одержали значення l=6,8×10-10 м. 

Таким чином, на основі рівняння (1), 
розрахована величина ґраткової теплопровід-
ності Co3(PO4)2 становить χ=2.3 Вт/(м×К). 
Одержані результати добре узгоджуються з 
літературними даними, оскільки теплопровід-
ність ортофосфатів знаходиться в межах 2 – 
4 Вт/(м×К) [6]. Отже, синтезований 
кобальт (ІІ) ортофосфат можна віднести до 
низькотеплопровідних солей ортофосфорної 
кислоти. 
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Висновки 
 

Використавши модель Сокольського 
для солей з оксоаніонами та узагальнивши 
літературні відомості вперше для 
ефективного каталізатора Co3(PO4)2 здійснено 
розрахунок низки теплофізичних 
властивостей: теплопровідності, ізобарної та 
ізохорної теплоємностей, характеристичної 
температури. 

Встановлено, що кобальт (ІІ) орто-
фосфат відноситься до низькотеплопровід-
них матеріалів з χ=2.3 Вт/(м×К), а всі ступені 
вільності його атомів перебуватимуть у 
збудженому стані при температурі близькій 
до 834 К. Це дає змогу більш ґрунтовно 
розробити теорію прогнозованого підбору 
каталізаторів для гетерогенних процесів. 
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CALCULATION THERMOPHYSICAL PROPERTIES 
OF COBALT (II) ORTHOPHOSPHATE Co3(PO4)2 

 
Kozma A.A., Golub N.P., Golub E.O., Gomonay V.I. 

 
For Co3(PO4)2 the thermal conductivity χ, heat capacity Cp and CV, Debye temperature Dθ  were 

calculated. Have using the classic theories of solid state, empirical and semi-empirical methods. A 
calculated data for Cp and CV was obtained by 235 and 227 J×mol-1×K-1 respectively at room 
temperature. Is established, that Dθ  has value is 834 K. The value of the χ is 2.3 W×m-1×K-1 at 298 K. 


