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В работе предложены методики расчета кристаллографических харак­
теристик однотипных соединений, кристаллизующихся в одинаковой 
структуре. Возможности методики проиллюстрированы на примерах хро­
митов (VI) щелочных и щелочноземельных металлов, получены неизвест­
ные ранее кристаллохимические и термохимические характеристики фран­
ция, радия и их хроматов, согласованные с экспериментальными данными 
по щелочным и щелочноземельным металлам. 
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Введение 
Кристаллохимия должна объединять такие отрасли наук как строение кристаллов и химиче­

ская термодинамика. 
Если мы принимаем планетарную модель строения атома: в центре - положительно заря­

женное ядро и распределенные вокруг отрицательно заряженные электроны, то мы обязаны при­
знать электромагнитное взаимодействие между всеми частицами, составляющими атом. Таким 
образом - это взаимодействие в поле сил, которое подчиняется статистике Больцмана. Оно опре­
деляется изменением энтальпии, и значит, математически описывается уравнением Кулона. В 
связи с этим центральными понятиями в кристаллохимии являются расстояние (размер простых 
и сложных частиц) и энтальпия взаимодействия (энтальпия образования, энтальпия кристалличе­
ской решетки и т.д.). К сожалению, единство между ними (по разным причинам) отсутствует. 
Прежде всего - это использование произвольных размеров ионов, их постоянство и использова­
ние прямой аддитивности для расчета межчастичных расстояний. Рассчитанные таким образом 
величины не согласуются с экспериментальными измерениями параметров кристаллических 
структур. 

После создания математических моделей расчетов эффективных ионных радиусов, энталь­
пии кристаллических решеток и метаморфозы структур всех сингоний в квазикубическую появи­
лась возможность преобразования кристаллохимии и приведения к согласию с кристаллографи­
ческими и термохимическими экспериментальными данными [1-3]. Необходимость и актуаль­
ность количественного подхода к кристаллохимии очевидны. 

Рассмотрим возможности использования разработанных моделей на примерах хроматов ще­
лочных и щелочноземельных металлов. Эти соединения играют большую роль в препаративной 
и аналитической химии, в электрохимии и, конечно, в кристаллохимии. 

В расчетах расстояние выражается в ангстремах (10-8 см), энтальпия - в кДж-моль-1. 

Результаты расчетов и их обсуждение 
Кристаллография 
Наиболее вероятной пространственной структурой хромат-иона должен быть тетра­

эдр. Хроматы щелочных и щелочноземельных металлов кристаллизуются в ромбической 
(Pnam-4), тетрагональной (I4/amd-4), моноклинной сингониях. 

В табл. 1 приведены справочные данные и результаты расчетов структурных характеристик 
хроматов щелочных металлов. 

В основе кристаллографических расчетов лежат уравнения модели ионных радиусов и мета­
морфозы структур в квазикубическую. Очень важными являются следующие положения теории 
ионных радиусов: радиусы катионов и минимальные радиусы анионов являются константами, но 
анионы деформируются, увеличиваясь в зависимости от условий. Степень деформации определя-
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5. Получены неизвестные ранее кристаллохимические и термические характеристики фран­
ция, радия и их хроматов (VI), согласованные с данными щелочных и щелочноземельных метал­
лов. 
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CRYSTAL CHEMISTRY OF ALKALINE AND 
ALKALI-EARTH METALS CHROMATES 

Calculation procedures of crystallographic characteristics of the same type compounds crystallizing 
in similar structures have been suggested. Possibilities of the method have been illustrated by the exam­
ple of alkaline and alkali-earth metals chromates (VI), previously unknown crystal chemistry and ther­
mochemistry characteristics of francium, radium and their chromates have been obtained, correlated 
with experimental data about alkaline and alkaline-earth metals. 
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