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РАСЧЕТ ТЕМПЕРАТУРНОЙ ЗАВИСИМОСТИ 
ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ ФУНКЦИЙ КАТАЛИТИЧЕСКИХ 
СИСТЕМ МЕТОДАМИ СТАТИСТИЧЕСКОЙ МЕХАНИКИ И 

КВАНТОВОЙ ХИМИИ 
 
Температурная зависимость термодинамических 

функцийкаталитических систем необходимы для моделирования их 
механизма действий в конкретных химических реакциях. В литературе часто 
эти величины отсутствуют, поэтому разработка надежных методов их 
расчета представляется весьма ценным. В данной работе предложена 
методика расчета термодинамических функций произвольных 
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каталитических систем с применением методов статистической механики и 
квантовой химии.Суть методики расчета заключается в следующем. 
Согласно методам статистической механики для невысоких температур 
общая сумма по состояниям квантово-химической системы равна [1]: 

 

elvibrottr QQQQQ ⋅⋅⋅=  (1) 
 
Здесь суммы по состояниям: trQ - трансляционного движения; rotQ - 

вращательного движения, vibQ - колебательного движения и elQ - 
электронного возбуждения. 

 Термодинамические функции каталитической системы через общую 
сумму по состояниям выражаются следующим образом: 

 - свободная энергия Гиббса 
QRTG ln−=  (2) 

– внутренняя энергия 
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 - теплоемкость при постоянном объеме 
 


