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Показано, что использование функций эффективных параметров, включающих энергии ионизации ато-

мов, числа электронов связей, позволяют оценить энтальпии  плавления и испарения у металлов IV-VI групп.  
 

При получении материалов высокой чистоты, 
изучении влияния различных примесей на их свой-
ства, в частности у изделий ядерной энергетики, 
необходимо учитывать вклады многих факторов, их 
особенностей, а именно, энтальпий образования 
различных соединений, вакансий, фазовых превра-
щений, растворимости примесей и др. [1, 2]. 

Для многих отмеченных характеристик материа-
лов известны значительно отличающиеся данные, 
что затрудняет расчёты реакций при получении ма-
териалов, изучение влияния термических и радиа-
ционных воздействий и др. [3, 4]. 

Известны различные выражения для определе-
ния энтальпий и температур фазовых превращений, 
которые включают много величин, подгоночные 
параметры [2-6]. 

В работе [5] получено выражение для определе-
ния теплоты испарения 1Тλ  материалов:  

1Тλ = RTln (1+ )+ PΔV + LVV /Δ aVσ / α  r, (1) 

где  – объём, занимаемый жидкостью; ΔV – ска-
чок объёма; Р – давление; 

LV
σ – коэффициент по-

верхностного натяжения; – объём, занимаемый 
атомами; 

aV
α – коэффициент упаковки; r - радиус 

атома, молекулы, иона. 
Аналогичные величины используются также для 

определения теплоты плавления [6]. 
В ряде случаев при использовании известных 

выражений трудно получить достаточно хорошие 
приближения к экспериментальным данным, опре-
делить наиболее важные факторы. 

Представляет интерес определение связей эн-
тальпий фазовых превращений с функциями потен-
циалов межатомных взаимодействий, учёт наност-
руктурных факторов. 

Во многих формулах содержатся характеристи-
ки, которые можно выразить через более фундамен-
тальные величины. В работе [7] при изучении тем-
пературных особенностей, связанных с хрупкопла-
стичным переходом у  тугоплавких металлов, их 
силицидов применяли эффективные параметры, со-
держащие функции ряда атомных величин. Анало-
гичные эффективные параметры их функций можно 
использовать также для определения других харак-
теристик материалов. 

Цель данной работы - определение связей между 
функциями эффективных параметров, содержащих 
энергии ионизации атомов, другие величины, и эн-

тальпиями плавления и испарения у металлов IV-
VI групп. 

При использовании функций параметров, анало-
гичных применяемым в работе [7], расчётные эн-
тальпии испарения ΔH  у многих элементов мож-
но определить из выражения: 

th
исп

ΔH = H (C E VI /E )F (d i )P (z)F (x i ) 

- H P ,      (2) 

th
исп С1 1V VO D Z X

HZ HZ

где H  - постоянная, кДж/моль; 

C E VI

С1

1V ≈C E i + E ; E i - i-я энергия ионизации 

атомов, эВ [8]. E VO =1 эВ; F (d
1V 2V

D і) = d + d /d01 0 і, d i  – 

кратчайшее межатомное расстояние, нм; d  = 

0,1 нм. P (z) = F (Z )F (Z ), F (Z b ) = 

Z +Z b ; F (Z ) = Z +Z /Z+Z /Z b ; 

0

Z zb b Z a zb

1b Z a 01 02
α α ≈ 0,7; 

Z , Z  – числа электронов связей и зарядовые чис-
ла атомов. 

b a

В табл. 1 приведены энтальпии испарения, вы-
численные по формуле (2), и их известные значения 
для металлов IV-VI групп. 

При вычислениях ΔH  у рассматриваемых 
элементов принимаются следующие значения вели-
чин в (2): H

th
исп

1C= H = 770 Дж/моль, F (x i ) = 

Z = 1, Z /Z , Z , d ; C E , H P  –

малые величины; C E  = C E , C = 0,5 для 

Cr, для других элементов  C =1. 

CH X

01 02 a 1b 01 2V 2V HZ HZ

1V 1V 1V 7 1V
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Таблица 1 
Рассчитанные по формуле (2) и известные [8] 

энтальпии испарения элементов 

-ΔНисп., кДж/моль Элемент 
(2) [8] δ,% 

Ti 430 471 -10 
Zr 440 600 -36 
Hf 550 621 -14 
V 560 515 9 

Nb 570 722 -27 
Ta 650 780 -2- 
Cr 360 397 -10 
Mo 670 663 1 
W 760 852 -12 
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Величины Zb соответствуют номеру группы эле-
ментов. Расчётные энтальпии плавления ΔH th  оп-
ределяются выражением, аналогичным (2). При 
этом H  = 35 Дж/моль. Другие величины имеют 

такие же значения, как и при вычислениях ΔH . 

пл

С1
th
исп

В табл. 2 приведены расчётные энтальпии плав-
ления – ΔH th

пл  и их известные значения [6]. 
 

Таблица 2 
Рассчитанные по формуле (2) и известные [6] 

энтальпии плавления элементов 

-ΔНпл, кДж/моль 
Элемент 

(2) [6] δ,% 
Ti 20 20,9 -5 
Zr 20 23 -15 
Hf 25 25,5 -2 
V 25 23,1 8 

Nb 25 27,2 -8 
Ta 30 31,4 -5 
Cr 16 21 -31 
Mo 30 27,6 9 
W 35 35,2 1 

 

Как видно из табл. 1 и 2, имеются соответствия 
расчётных и экспериментальных данных. Можно 
отметить, что использование выражений, аналогич-
ных (2), позволяет определить также некоторые дру-
гие свойства материалов. 

Таким образом, показано, что имеются опреде-
ленные связи с комплектами функций эффективных 
параметров энтальпий испарения и плавления у ряда 
металлов IV-VI групп. Наблюдаемые корреляции 
могут свидетельствовать о том, что используемые 
параметры, содержащие энергии ионизации атомов 
и другие величины, в значительной мере определя-
ют рассмотренные характеристики у исследованных 
элементов. 
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ПРО ЗВ’ЯЗКИ ЕНТАЛЬПІЙ ПЛАВЛЕННЯ І ВИПАРОВУВАННЯ У МЕТАЛІВ IV-VI ГРУП 
А.Д. Осипов 

Показано, що використання функцій ефективних параметрів, що включають енергії  іонізації атомів, чи-
сла електронів зв’язку, дозволяє оцінити ентальпії  плавлення і випаровування у металів IV-VI груп. 

 
 

ABOUT ENTHALPIES OF MELTING AND EVAPORATION IN METALS OF IV-VI GROUPS 
A.D. Osipov 

It is shown, that the use functions of effective parameters, including energies of ionization atoms, the numbers of 
electrons connections allow estimating enthalpies of melting and evaporation in metals of IV-VI groups. 
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