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Методом высокотемпературной масс-спектрометрии изучены термодинамические свойства газообразных молибдатов и вольфраматов галлия и индия.
Работа выполнена на масс-спектрометре МС-1301. Газообразные молибдаты и вольфраматы галлия и индия получали, испаряя М2О3 (М = Ga, In) из молибденовых и вольфрамовых эффузионных камер. Камеры с образцами нагревали электронной бомбардировкой, температуру измеряли оптическим пирометром. Установлено, что в температурном интервале 1500-2000 К в паре присутствуют соли типа M2XO4 и Ga2X2O7 (X = Mo, W). Соли In2X2O7 зарегистрировать не удалось из-за ограничений масс-спектрометра.

Парциальные давления молекулярных форм пара определяли методом сравнения ионных токов с использованием золота в качестве внешнего стандарта давления. Энтальпии газофазных реакций (1) и (2) были определены по уравнениям (3) и (4).
M2O + XO3 = M2XO4





(1)

Ga2O + 2 XO3 = Ga2X2O7




(2)
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(4)
Необходимые для расчётов термодинамические функции газообразных оксидов взяты из литературных данных, а термодинамические функции газообразных солей рассчитаны методами статистической термодинамики в приближении «жёсткий ротатор – гармонический осциллятор». Необходимые для этого структуры молекул солей и частоты нормальных колебаний рассчитывали квантово-химически методом функционала плотности с гибридным функционалом B3LYP. 

В результате проделанной работы определены структуры и стандартные энтальпии образования и атомизации газообразных солей Ga2MoO4, Ga2WO4, Ga2Mo2O7, Ga2W2O7, In2MoO4, In2WO4.
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