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С помощью квантово-химических методов и модели валентно-силового поля рассчитаны термодинамические свойства природного фосфата меди псевдомалахита Cu5[PO4]2(OH)4 моноклинной сингонии с пространственной группой P21/c. 

На основании структурных данных, приведенных в [1], с помощью программы LADY построена модель кристаллической решетки соединения. В виду отсутствия данных о положении водородных атомов был произведен предварительный расчет атомных позиций водорода с последующей оптимизацией координат в пакете программ MOPAC с построением кластера из двух элементарных ячеек с линейными параметрами 9,0Åх5,8Åх17,0Å. Силовые константы валентных связей и углов определялись полуэмпирическими методами MNDO и РМ5. Полученные силовые константы использованы при нахождении частот колебаний по модели валентно-силового поля в LADY. Критерием точности расчета колебательных состояний кристаллической решетки служили экспериментальные инфракрасные и рамановские спектры, представленные в работах [2,3]. На основе колебательных состояний, полученных по программе LADY, рассчитаны температурные зависимости теплоемкости псевдомалахита.

Стандартные значения термодинамических функций псевдомалахита составили: Cp º298.15 = 386,23 Дж/моль·К и H º298.15–H º0 = 66,82 кДж/моль (расчет MOPAC). Значения теплоемкости псевдомалахита, рассчитанные в LADY, являются несколько заниженными по сравнению с квантово-химическим расчетом, что, вероятно, указывает на дополнительный вклад в теплоемкость соединения, помимо фононной составляющей. 
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