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Природный силикат цинка гемиморфит Zn4Si2O7(OH)2∙H2O относится к одному из распространенных минералов зоны окисления цинксодержащих руд, что вызывает необходимость исследования его термодинамических свойств для  моделирования технологических процессов переработки такого типа руд. Методом низкотемпературной адиабатической калориметрии исследована температурная зависимость теплоемкости природного образца гемиморфита, выделенного из цинксодержащей руды месторождения Акжал (Казахстан). Экспериментальная часть исследований выполнена на низкотемпературной теплофизической установке БКТ-10.04, изготовленной АОЗТ «Термис». Погрешность установки при измерении стандартного образца меди МОбк не превышала при 10 К ±1,44%, при 40 К ±0,43%, и при 80-300 К ±0,25% железо-родиевым термометром сопротивления, откалиброванным по международной температурной шкале ITS-90 (R0=50 Ом).  На кривой температурной зависимости теплоемкости зарегистрирован фазовый переход с максимумом при Т=102,8 К, на существование которого ранее было указано авторами [1] на основе спектроскопических данных. Разброс экспериментальных точек относительно сглаженных значений не превышал  ±2% при 4,5-20 К, ±0,60% при 20-80 К и ±0,25% при 120-320 К, при этом разброс точек в области фазового перехода не превышал ±0,70%.. На основе экспериментальных данных о теплоемкости во всем интервале температур рассчитаны термодинамические функции: CP º298. = 323,86±0,81 Дж/моль∙К, S º298.15  =368,83±0,78 Дж/моль∙К, H º298.15–H º0  = 56,56±0,1 кДж/моль. Теплоемкость гемиморфита была также определена расчетными методами (без учета фазового перехода) по модели валентно-силового поля в программе LADY. Значения силовых констант валентных связей и углов рассчитаны полуэмпирическим методом РМ5. В результате получены расчетные спектры ИК и КР, согласованные с экспериментальными спектрами [2]. Значения теплоемкости, рассчитанные по найденным колебательным состояниям, удовлетворительно согласуются с экспериментально полученными с точностью ±1,7% в области 120-200 К и не более ±0,8% для интервала 200-300 К, что свидетельствует о корректности расчета термодинамических характеристик.
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