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Термодинамические свойства диоксида урана имеют практическое значение для моделирования процессов подготовки и использования ядерного топлива. Важной особенностью системы U – O при высоких температурах является испарение диоксида урана с образованием газообразных молекул UO2, а также небольшого количества UO(г) и UO3(г). Таблицы термодинамических функций UO2(г) были ранее опубликованы в нескольких источниках, см. напр. [1]. С этого времени для свойств молекул UO2 были получены новые экспериментальные и теоретические результаты. Поэтому нами был предпринят новый анализ экспериментальной и теоретической квантовохимической информации. Наибольшее изменение в рассчитанных заново термодинамических функциях обусловлено вкладом низших возбужденных электронных уровней энергии, вычисленных с помощью самых передовых инструментов квантовой химии [2, 3]. При вычислении термодинамических функций UO2(г) учтены первые 46 возбужденных электронных уровней с энергией до 19491 см-1, уровни выше 19491 см-1 объединены в несколько уровней с суммированными статистическими весами.

С новыми значениями термодинамических функций для UO2(г) и данными для UO2(к) из [1] была вычислена новая величина энтальпии сублимации, принятая как средневзвешенная из данных по давлению пара UO2: ΔsubΗο(UO2, к, 298.15 К) = 622.9 ± 12 кДж(моль‑1. Комбинация значения (fHo(UO2, к, 298.15 К) = –1085.0 ( 1.0 кДж(моль‑1 [1] с принятой энтальпией сублимации дало величину: (fHo(UO2, г, 298.15 К) = ( 462.1 ( 12 кДж(моль‑1. Из этой величины мы получили энергию атомизации D0(UO2) = 1486.8 ± 15 кДж(моль‑1. Полученные величины заметно отличаются от принятых в [1]: (fHo(UO2, г, 298.15 К) = ( 477.8 ( 20 кДж(моль‑1 и D0(UO2) = 1504.7 ± 22 кДж(моль‑1. 
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