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Для описания теплоёмкости в настоящее время наиболее точным методом является метод эффективной суммы (МЭС) [1], который позволяет описывать экспериментальные данные Cp(T) во всей области существования твёрдой фазы. МЭС применим в температурном интервале от (*/(2() до (*/2, где (* - граничная частота фононного спектра. Для сложных соединений область применимости сверху МЭС может быть ограничена областью измерения теплоёмкости. В данной работе предлагается способ расширения области применимости МЭС, который основывается на аддитивности компонент спектральной плотности фононных состояний g(() и аддитивности соответствующих компонент теплоёмкости. На основе экспериментально измеренной Cp(T) Al(C5H7O2)3 в интервале 5-320 K мы использовали этот подход для вычисления теплоёмкости во всей области существования твёрдой фазы. Теплоёмкость любого соединения может быть представлена в виде двух компонент: СP(Т) = СL(Т) + СH(Т), где СL(T) – теплоёмкость, порождённая низкочастотной компонентой спектра gL((), а СH(Т) – высокочастотной компонентой спектра gН((). При наличии информации о gН(() может быть вычислена компонента СH(Т). Эту составляющую необходимо отнять от СP(Т) для того, чтобы остаток СL(Т) можно было аппроксимировать с помощью МЭС. В результате аппроксимации СL(Т) мы получаем описание теплоёмкости во всей области высоких температурах. Далее к этой теплоемкости прибавляется СH(Т), которая известна во всём диапазоне температур. Следует отметить, что в силу аддитивности g(() и С(Т), даже существенная ошибка при определении компоненты СH(Т) не создаёт ошибку при описании суммарной теплоёмкости.  
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