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Рассмотрена возможность расчета кристаллографических и термохимических характеристик в ряду однотипных соединений, кристаллизующихся в одинаковой структуре. В качестве объектов исследования выбраны нормальные хроматы, молибдаты и вольфраматы щелочноземельных металлов.

Опираясь на разработанные ранее модели ионных радиусов [1] и метаморфозы различных структур в квазикубическую [2], а также справочные данные по параметрам решеток исследуемых соединений [3−5], проведены расчеты кристаллографических характеристик (параметр квазикубической решетки d, объем элементарной ячейки V, межструктурные расстояния rp) хроматов (VI), вольфраматов (VI) и молибдатов (VI) щелочноземельных металлов. Рассчитаны 

На базе модели расчета термохимических характеристик кристаллических веществ [6], с использованием полученных ранее величин межструктурных расстояний rp (МеI−МеIIO4), рассчитаны энтальпии кристаллической решетки хроматов, молибдатов и вольфраматов щелочноземельных металлов. Величины (fH°(
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, г) = 1243,34±0,50 кДж/моль, рассчитанные каждая по данным для трех соединений, практически совпадают, что свидетельствует о внутренней согласованности результатов. 

Использованные в работе математические модели расчета обладают предсказательностью: произведена оценка неизвестных ранее радиусов сложных (
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) и элементарных ионов (Cr6+, W6+, Мо6+), энтальпий образования хромата, молибдата и вольфрамата радия.
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