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Вода и водяной лёд – важные составляющие множества космических объектов, в частности ледяных спутников планет-гигантов Солнечной системы (Европы, Ганимеда, Каллисто, Титана, Тритона). Для термодинамического моделирования фазового состава их водно-ледяных оболочек необходима полная термодинамическая информация по всем фазам в системе «вода – льды высокого давления».
В данной работе термодинамическая информация для водяных льдов I, II, III, V, VI и VII, включающая значения свободной энергии, энтальпии и энтропии, была рассчитана в результате обработки экспериментальных данных по фазовым переходам в системе, на основе существующих уравнений состояния воды и льдов, и справочных данных по теплоёмкости воды.
Вдоль линии фазового равновесия выполняется условие равенства свободных энергий сосуществующих фаз:
∆G˚1(T) + P(1V1dP = ∆G˚2(T) + P(1V2dP
где ∆G˚i – изменение свободной энергии i-той фазы при стандартном или «нулевом» давлении (1 бар), Vi – мольный объем i-той фазы, i – индивидуальная фаза 1 или 2.
Значения стандартных энтальпии ΔН˚i и энтропии S˚i рассматриваемой фазы можно получить из рассчитанных значений ∆G˚i(Т) по формулам:
ΔS˚i = − ((G˚i/(T)P, ΔН˚i = ∆G˚i + TΔS˚i.
Полученное в интервале температур 298.15–373.15 К на основе справочных данных по теплоёмкости воды уравнение ∆G˚H2O имеет вид:
∆G˚H2O = − 286646.5 + 163.544 T + 0.24 T ln T – 0.0008 T2 + 121750 T−1.
Значения ∆G˚ льдов были последовательно рассчитаны из условия равенства свободных энергий на линиях фазовых переходов и аппроксимированы многочленом a + b T + с T0.5 + d ln(T). Были вычислены значения ΔН˚ и S˚ льдов при стандартной температуре 298.15 K. Результаты приведены в таблице:

	Лёд
	∆G˚
	ΔН˚
	S˚

	
	a
	b
	c
	d
	
	

	I
	-3.172x105
	322.14
	-6.512x103
	1.704x104
	-293.4
	42.517

	II
	-2.865x105
	237.946
	-1.968x103
	2.422 x103
	-292.1
	44.163

	III
	-2.613x105
	298.697
	-3.68x103
	0
	-293.1
	41.109

	V
	-2.833x105
	213.276
	-913.527
	0
	-291.2
	46.432

	VI
	-2.829x105
	213.88
	-920.748
	0
	-290.9
	46.037

	VII
	-1.752x105
	38.395
	1.036x104
	-4.337x104
	-289.5
	40.268


