АВТОРЕФЕРАТ

      Идея Ферсмана об энергетических коэффициентах (паях) составляющих минералы катионов и анионов модифицирована в рамках остовно-электронной кристаллохимии минералов по автору, согласно которой определяющая свойства минерала энергия сцепления атомных остовов и связующих электронов рассчитывается суммированием их энергетических коэффициентов. В работе представлена модернизированная и расширенная периодическая система энергетических коэффициентов атомных остовов химических элементов. Впервые раскрыт физический смысл энергетических коэффициентов катионов (атомных остовов) как суммарных потенциалов ионизации их образования из свободных атомов.

Для перевода на английский  автореферата -  остовно-электронная кристаллохимия = atoms kernels and binding electrons crystal chemistry, атомный остов = atom kernel
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Обоснование физической сущности энергетических коэффициентов  Ферсмана,
их модернизация и  использование в современной кристаллохимии минералов
Труды академика Александра Евгеньевича Ферсмана внесли большой вклад в различные области геологических знаний, включая минералогию, кристаллохимию, геохимию и др. Важное место в геохимических работах Ферсмана занимало стремление создания энергетического фундамента геохимии путем разработки геоэнергетической теории с использованием системы энергетических коэффициентов составляющих минералы ионов, которая в последнее время фактически предана забвению вплоть до отрицания ее научной значимости. В серии наших работ [1-5]  утверждается обратное и показано, что научные идеи Ферсмана, как и всякого выдающегося ученого, продолжают жить и питать современную науку. 


В указанных работах было, в частности, привлечено внимание к геоэнергетическим идеям академика Ферсмана с целью их использования в современных учениях о конституции и свойствах минералов. Необходимо констатировать, что, кроме известных критических суждений о системе энергетических коэффициентов ионов [6-8], в кристаллохимической  литературе по сути дела отсутствуют работы с позитивным анализом этой системы и попыткой ее модернизации и дальнейшего развития. Настоящая работа  преследует цель исправить эту ситуацию и показать актуальность и плодотворность идей академика Ферсмана в современной кристаллохимии  минералов и соответственно в геохимии.


Система энергетических коэффициентов катионов по Ферсману [9] оказалась востребованной в энергетическом обосновании остовно-электронной концепции строения минералов [1, 5] и, более того, в рамках этой концепции появилась возможность разработки новых независимых методов вычисления энергетических коэффициентов катионов (остовов по автору) и  доказательства (подтверждения) в целом корректности системы энергетических коэффициентов катионов по Ферсману с частичной попыткой их уточнения. Однако сначала рассмотрим некоторые критические суждения по поводу геоэнергетических воззрений Ферсмана.

Принципиальными возражениями против системы энергетических коэффициентов по Ферсману являются: неприемлемость энергетических коэффициентов ионов (для оценки энергий решеток минералов) ввиду неадекватности, несоответствия реальности представлений о чисто ионных связях в большинстве минералов, отсутствие учета энергии взаимного влияния катионов (анионов) в сложных минералах и зависимости энергетических коэффициентов (ЭК) от координационных чисел.

Однако, во-первых, в монографии [1] приводятся аргументы в пользу близости реальных (эффективных) зарядов ионов во многих минералах к предельно-ионным.  А во-вторых, приложение системы энергетических коэффициентов катионов к остовно-электронным моделям строения минералов может считаться вполне корректным, поскольку в этом случае речь идет о взаимодействии положительных остовов и отрицательных электридов (связывающих электронных облаков), которое в своей основе является, как это очевидно,  именно электростатическим. 

Вопрос зависимости ЭК остовов от координации (КЧ) специально рассмотрен в отдельной статье [3],  в которой показана слабая (вплоть до отсутствия таковой) зависимость ЭК остовов от КЧ, что в принципе допускает возможность принятия системы стандартных (справочных) величин энергетических коэффициентов катионов, как это и было задумано Ферсманом. 

Как показали расчеты [5], энергия взаимного влияния разносортных катионов и анионов в составе сложных минералов является столь мало значимой величиной, что дает возможность ее игнорирования в расчетах W (энергии остовно-электронного взаимодействия) сложных минералов по методу суммирования энергетических коэффициентов атомных остовов и связующих электронов. В заключительной части работы будут проанализированы прочие аргументы в защиту модернизированной системы энергетических коэффициентов Ферсмана.
Следующая часть работы касается непосредственному приложению энергетического подхода Ферсмана к остовно-электронным моделям кристаллов. 

Согласно остовно-электронной концепции строения минералов (иначе называемой остовно-электронной кристаллохимией [5]), любое химическое соединение, независимо от типов химической связи, состоит из положительных атомных остовов
 (как металлических или катионных, так и неметаллических или анионных компонентов) и отрицательных связующих электронов. Последние представляются в виде сферических электронных облаков (электридов), локализованных между атомными остовами (катионами)  и выполняющих функцию своеобразных анионов, взаимодействующих с остовами. 

Как было показано ранее в [4, 5], энергию взаимодействия атомных остовов и связующих электронов в соединениях можно в хорошем приближении рассчитывать по формуле:

                W (МДж/моль) = ΣЭК остовов и связующих  электронов              (1)


В предыдущих работах  [1, 2, 3] были обоснованы и апробированы расчеты W минералов по другой формуле:

                                              W = Ea + ΣIn,                                                           (2)                                                                                            

где Ea ( энергия атомизации минерала, ΣIn ( энергия образования атомных остовов из нейтральных составляющих атомов, равная сумме их соответствующих потенциалов ионизации согласно справочнику [10].

Важно подчеркнуть, что комбинированные расчеты по формулам (1) и (2) являются альтернативным методом оценки ЭК атомных остовов (катионов по Ферсману). В самом деле, вычислив параметр W по формуле (2), можно обратным расчетом находить искомые величины ЭК по формуле (1) подстановкой в нее известных величин W, ЭК остовов и связующих электронов. 
В качестве известных, так сказать, опорных ЭК катионов (остовов) можно использовать ранее найденные при обсуждении модернизации формулы энергии ионной кристаллической решетки [4]. Рассчитанные по формуле (2) «экспериментальные» величины W  имеются в монографии [1], а энергетический коэффициент одного связующего электрона ЭК(1е() = 0,34 МДж/моль. Такая величина следует из графика зависимости ЭК однозарядных простых и сложных анионов (к которым может быть отнесен и электрид 1е() от числа в них протонов [4]. 
Ниже приведены примеры расчетов по новому методу оценки энергетических коэффициентов, который позволяет найти отсутствующие у Ферсмана величины ЭК остовов анионных компонентов соединений. Заметим, что вопрос корректной оценки остовно-электронного состава рассматриваемых кристаллов, т.е. зарядов в них атомных остовов и соответствующих чисел связующих электронов, подробно освещен в специальном разделе монографии [1].

Кристалл галита построен из остовов [Na1+], [Cl5+] и приходящихся на формульную единицу минерала 6 связующих электронов (1е(). По формуле (1) для галита W(NaCl) = ЭК(Na1+)+ЭК(Cl5+)+6∙ЭК(1е(). Подставляя в эту формулу W(NaCl) = 20,21 МДж/моль, ЭК(Na1+) = 0,5 МДж/моль и ЭК(1е() = 0,34 МДж/моль, имеем уравнение: 20,21 = 0,5+х+6∙0,34, решая которое получаем х = ЭК(Cl5+) = 17,67 МДж/моль.

Остовно-электронная модель сфалерита ZnS построена из остовов [Zn2+], [S6+] и 8 связующих электронов (1е(). Поскольку W(ZnS) = 29,94 МДж/моль и ЭК(Zn2+) = 2,3 МДж/моль, то из уравнения 29,94 = 2,3+x+8∙0,34 находим х = ЭК(S6+) = 24,9 МДж/моль.
Остовно-электронная модель кварца SiO2 содержит 1 остов [Si4+], 2 остова [O4+] и 12 связующих электронов (1е(). Составив уравнение 46,77 = 9,5+2х+12∙0,34, находим х = ЭК(О4+) = 16,6 МДж/моль.

Остовно-электронная модель корунда Al2O3 включает 2 остова [Al3+], 3 остова [O4+] и 18 связующих электронов (1е(). Из уравнения 65,92 = 2x+3∙16,6+18∙0,34 получаем х = ЭК(Al3+) = 5,0 МДж/моль.
Остовно-электронная модель флюорита CaF2 содержит 1 остов [Ca2+], 2 остова [F3+] и 8 связующих электронов (1е(). Из уравнения 25,51 = 1,78+2х+8∙0,34, находим х = ЭК(F3+) = 10,5 МДж/моль.
Остовно-электронная модель алмаза – [C4+](4e(), по формуле (2) W = 15 МДж/моль, и из уравнения 15 = х+4(0,34 находим х = ЭК(С4+) = 13,6 МДж/моль.
Остовно-электронная модель молекулярного кристалла СО2 содержит 1 остов [C4+], 2 остова [O2+] и 8 связующих электронов. По формуле (2) W = 25,31 МДж/моль, из уравнения 25,31 = 13,6+2x+8(0,34 находим х = ЭК(О2+) = 4,5 МДж/моль.

Остовно-электронная модель натронитрита Na[NO3] включает 1 остов [Na1+], 1 остов [N5+],  3 остова [O2+] и 12 связующих электронов. Поскольку W(NaNO3) = 42,16 МДж/моль [1], то из уравнения 42,16 = 0,5+ x +3(4,5+0,34(12 находим х= ЭК(N5+) = 24,1 МДж/моль.
По результатам аналогичных многочисленных расчетов из энергий W конкретных кристаллических соединений составлена (таблицы 1 и 2) сводная система энергетических коэффициентов остовов (катионов по Ферсману). В результате удалось существенно дополнить систему энергетических коэффициентов катионов Ферсмана [9] и получить данные об энергетических коэффициентах атомных остовов практически для всех элементов Периодической системы. Используя эти  данные, были выведены формулы зависимости энергетических коэффициентов атомных остовов от соответствующих сумм потенциалов ионизации их образования из свободных нейтральных атомов (рис. 1–6). Полученные на графиках практически  идентичные формулы, характеризующиеся высокими величинами достоверности аппроксимации (R2), представляют, по сути дела, единую (!) линейную зависимость  (в единицах МДж/моль) для всех атомных остовов Периодической системы:

                              ЭК = 0,935(In,                                               (3)
что свидетельствует о фундаментальности параметра энергетического коэффициента атомного остова. В самом деле, близость зависимости (3) к формуле  ЭК = (In позволяет уточнить и окончательно определить физическую сущность энергетического коэффициента атомного остова как энергии его образования из свободного нейтрального атома, равной сумме соответствующих потенциалов ионизации.
  Небольшое, согласно формуле (3) и рис. 1–6, систематическое занижение эмпирических (справочных) величин ЭК остовов относительно теоретически рассчитываемых по формуле (In может иметь следующее объяснение. Теоретические величины ЭК остовов относятся к свободным атомам, а справочные (таблицы 1 и 2) – к связанным в химических соединениях, в которых имеет место, по-видимому, некоторая слабая экранизация остовов за счет межостовных электронов, выполняющих основную связующую функцию.
Следует обратить особое внимание на таблицу 1, где впервые представлена полная периодическая система энергетических коэффициентов атомных остовов с указанием их электронных конфигураций 2. Разумеется, не все из приведенных в этой таблице «групповых» величин ЭК атомных остовов встречаются в минералах. Особенно это касается обладающих высокими электроотрицательностями неметаллов (анионных компонентов), для которых реализация остовов с высокими (групповыми) зарядами практически не имеет места. Так, по нашим оценкам, остовы [F7+], [F5+], [O6+] в минералах и других химических соединениях не встречаются. Весьма широким спектром атомных остовов с неподеленными остовными электронами и разными зарядами обладают, в частности, переходные d-элементы типа Fe. Энергетические коэффициенты ряда анионных и катионных атомных остовов с неподеленными остовными электронами представлены в таблице 2. 

Итак, предпринятая попытка модернизации системы энергетических коэффициентов катионных компонентов (остовов в нашей интерпретации), в основном подтверждающая данные Ферсмана и одновременно их уточняющая и расширяющая, представляется целесообразной, поскольку со времени разработки Ферсманом геоэнергетической теории с использованием энергетических коэффициентов прошло много десятков лет, а значительных работ в этом направлении, насколько известно автору, не имеется.3
В таблице 3 продемонстрированы результаты расчетов W по формуле (1) в сопоставлении данными расчетов по формуле (2), которые имеются в монографии [1] и принимаются нами как экспериментальные. Остовно-электронные составы рассмотренных минералов обоснованы в монографии  [1], суммы связующих электронов в таблице не указаны, поскольку они равны соответствующим суммарным зарядам остовов соединений. В расчетах по формуле (1) использованы величины ЭК остовов согласно таблицам 1 и, 2, а для одного связующего электрона принят ЭК(1е() = 0,34 МДж/моль. Следует обратить внимание на важную деталь: в ряде сульфидов (халькозине, акантите, галените, троилите, пирите, молибдените и алтаите) заряды катионных атомных остовов, превышающие их общепринятые степени окисления,  даны с учетом металлического взаимодействия в этих минералах. Соответствующие объяснения приведены в книге [1].

Среднее расхождение сравниваемых величин W в таблице 3 составляет всего около 0,2%, что представляется вполне естественным, поскольку использованные в расчетах величины ЭК атомных остовов были получены с помощью экспериментальных параметров W. Поэтому данные таблицы  5 следует рассматривать как подтверждение корректности предлагаемой модернизированной системы энергетических коэффициентов атомных остовов и нового метода их оценки. Разработка второго корректного метода оценки W минералов (наряду с основным по формуле (2)) дает возможность расчетов энергии сцепления остовов и связующих электронов в минералах, минуя термодинамические параметры Ea, которые (как и соответствующие энтальпии) известны далеко не для всех минералов (особенно это касается сложных минералов). Более того, зная остовно-электронный состав минерала, легко найти его член ΣIn. Затем,  вычислив параметр W по формуле (1), можно обратным расчетом по формуле  (2) получить энергию атомизации соединения, как это продемонстрировано в таблице 4. Тем самым предлагается независимый метод решения актуальной проблемы оценки важнейшего параметра твердых тел – энергии атомизации  [8].

Следует, по-видимому, остановиться еще на одном важном вопросе. Критики подхода Ферсмана к оценке энергетики взаимодействия ионов (а в нашем случае – остовно-электронного взаимодействия) утверждают, что аддитивный подход не может быть выведен из классической (по существу кулоновской) модели взаимодействия заряженных частиц, и поэтому аддитивная схема расчета энергии соединения суммированием энергетических коэффициентов (паевых долей) составляющих частиц не является корректной. По нашему мнению, невозможность вывода одного энергетического подхода из другого означает лишь то, что речь идет, по сути дела,  о двух принципиально разных, независимых энергетических подходах, приводящих, тем не менее, к близким результатам.  Действительно, известная формула энергии решеток Ферсмана не может быть выведена из классических формул Борна-Ланде, Капустинского и др. Однако можно обоснованно утверждать, что энергетический подход Ферсмана фактически базируется на использовании экспериментальных энергий решеток (по циклу Борна-Габера), что непосредственно следует из работ Ферсмана, отдававшего явное предпочтение «экспериментальным экам». А в отношении энергии остовно-электронного взаимодействия указанный подход непосредственно вытекает из таблицы 5.

Заметим, что аддитивный подход Ферсмана в случае остовно-электронного взаимодействия для сложных минералов обладает неоспоримыми преимуществами по сравнению с классической кулоновской моделью [1]. Это убедительно доказывается материалами данной статьи, которые подтверждают правомерность аддитивной схемы расчета энергии соединений.
Практический выход данной работы состоит, очевидно, в том, что разработанный на основе идеи Ферсмана подход к объяснению энергетики минералов любой сложности дает возможность количественной оценки (по соответствующим удельным энергетическим параметрам Wv и Wm) широкого спектра различных физико-химических свойств минералов, соответствующие формулы имеются в монографии [1].

Обобщая материалы данной статьи, можно сделать следующие выводы.

Лежащая в основе  геоэнергетической теории Ферсмана идея об энергетических паях (вкладах) составляющих минералы ионов не только не утратила своего значения, но оказалась востребованной в некоторых современных подходах к объяснению конституции и свойств минералов. Одним из таких подходов является разработанная автором статьи остовно-электронная концепция строения минералов (иначе называемая остовно-электронной кристаллохимией (11)), в основе которой лежит энергия сцепления атомных остовов и связующих электронов, определяющая свойства минерала  [1]. По аналогии с подходом Ферсмана оценка этой энергии может быть осуществлена суммированием энергетических коэффициентов атомных остовов (катионов по Ферсману) и связующих электронов, величины которых приведены в данной работе.

Величины участвующих в строении соединений энергетических коэффициентов атомных остовов (как катионных, так и анионных компонентов) имеются в таблицах 1 и 2 либо могут быть оценены по формуле (3). Принятие единого параметра ЭК(1е() = 0,34 МДж/моль имеет, по нашему мнению, глубокий физический смысл: в химических соединениях каждый межостовный связующий электрон  в энергетическом смысле индивидуален, что, по-видимому, объясняется стремлением связующих электронов к «избеганию» друг друга в межостовном пространстве  из-за взаимного отталкивания.
К числу важнейших результатов работы следует отнести разработку независимого метода оценки энергии атомизации минералов любой сложности, впервые представленную периодическую систему энергетических коэффициентов атомных остовов практически для всех элементов системы Менделеева и раскрытие (доказательство) физического смысла энергетических коэффициентов катионов (атомных остовов по автору) как суммарных потенциалов ионизации их образования из свободных нейтральных атомов. Указанные моменты представляются важным вкладом в кристаллоэнергетику минералов и других химических соединений.

                                      СПИСОК ЛИТЕРАТУРЫ

1. Зуев В. В. Конституция, свойства минералов и строение Земли (энергетические аспекты). С.-Петербург: Наука, 2005. 402 с.
2. Зуев В.В. Развитие геоэнергетической теории Ферсмана в рамках остовно-электронной концепции строения минералов // Обогащение руд. 2005. № 1. С. 27-31.

3. Зуев В.В. Новый метод оценки энергетических коэффициентов атомных остовов и связующих электронов в кристаллических соединениях // Обогащение руд. 2007. № 1. С. 29-35.

4. Зуев В. В.  Приложение модернизированной системы энергетических коэффициентов А. Е. Ферсмана к остовно-электронным моделям конституции минералов //  Обогащение руд. 2007. № 6. С. 25-30.

5. Зуев В. В. Теоретическое обоснование остовно-электронной кристаллохимии  минералов на основе модифицированной системы энергетических коэффициентов А. Е. Ферсмана // Обогащение руд. 2008. № 6. С. 41-46. 
6. Лебедев В. И. Основы энергетического анализа геохимических процессов. Л.: Изд-во ЛГУ, 1957. 342 с.

7. Марфунин А. С. Введение в физику минералов. М.: Недра, 1974. 324 с.

8. Урусов В. С. Энергетическая кристаллохимия. М.: Наука, 1975. 335 с.

9. Ферсман А. Е. Избранные труды. Том IV. М.: Издат-во АН СССР, 1958. 588 с.

10.   Дж. Эмсли. Элементы. М.: Мир, 1993. 256 с. 
11.  Зуев В. В. Остовно-электроннпя кристаллохимия и свойства минералов. СПб.: Наука, 2009. 270 с.

Таблица 1

Энергетические коэффициенты (МДж/моль) и электронные конфигурации внешних оболочек атомных остовов с групповыми зарядами для элементов стоклеточного варианта [1] Периодической системы Д. И. Менделеева

	Периоды
	Группы элементов

	
	I
	II
	III
	IV
	V
	VI
	VII
	VIII
	IX
	X

	1
	 [Н1+]      1,2
 1s0    

(1) Водород
	[Не2+]    7,13
  1s0
(2) Гелий
	
	
	
	
	
	
	
	

	2
	[Li1+]    0,55   1s2
(3) Литий
	[Be2+]  2,68
  1s2
(4) Бериллий
	6,5    [B3+]
           1s2
(5) Бор
	13,6   [C4+]
             1s2
(6) Углерод
	24,2   [N5+]
             1s2
(7) Азот
	40,0   [O6+]
             1s2
(8) Кислород
	60,0    [F7+]
        1s2
(9) Фтор
	85,0   [Ne8+]
              1s2
(10) Неон
	
	

	3
	 [Na1+]   0,5
 2s2p6

(11) Натрий
	 [Mg2+]  2,1
 2s2p6

(12) Магний
	4,8  [Al3+]
           2s2p6
(13) Алюминий
	9,5    [Si4+]
           2s2p6
(14) Кремний
	16,0   [P5+]
            2s2p6
(15) Фосфор
	25,0    [S6+]
           2s2p6
(16) Сера
	36,3  [Cl7+]             
           2s2p6

(17) Хлор
	52         [Ar8+]
             2s2p6

(18) Аргон
	
	

	4а
	 [K1+]    0,42
 3s2p6

(19) Калий
	[Ca2+]   1,78      

3s2p6

(20) Кальций
	[Sc3+]     4,2           3s2p6
(21) Скандий
	[Ti4+]     8,5           

3s2p6
(22) Титан
	[V5+]   14,5            

3s2p6
(23) Ванадий
	[Cr6+]  24,0        

3s2p6
(24) Хром
	[Mn7+]  35,7    

3s2p6
(25) Марганец
	[Fe8+]   52,0            

3s2p6
(26) Железо
	[Co9+]   71,0         

3s2p6
(27) Кобальт
	[Ni10+]    90
3s2p6
(28) Никель

	4б
	0,71   [Cu1+]
         3s2p6d10

(29) Медь
	2,3    [Zn2+]
        3s2p6d10

(30) Цинк
	5,2    [Ga3+]
        3s2p6d10
(31) Галлий
	9,0    [Ge4+]
        3s2p6d10

(32) Германий
	15,0  [As5+]
        3s2p6d10

(33) Мышьяк
	23,0   [Se6+]
        3s2p6d10

(34) Селен
	34,0    [Br7+]
         3s2p6d10

(35) Бром
	47,0   [Kr8+]
         3s2p6d10

(36) Криптон
	
	

	5а
	[Rb1+]   0,40           

4s2p6

(37) Рубидий
	[Sr2+]  1,64            

4s2p6

(38) Стронций
	[Y3+]    3,5            4s2p6 

(39) Иттрий
	[Zr4+]    7,5           

4s2p6

(40) Цирконий
	[Nb5+]    12,5          

4s2p6
(41) Ниобий
	[Mo6+] 20,4          4s2p6

(42) Молибден
	[Tc7+]   29,5           

4s2p6

(43) Технеций
	[Ru8+]   42,2           4s2p6

(44) Рутений
	[Rh9+]   58,0         4s2p6

(45) Родий
	[Pd10+]   74,0        4s2p6
(46) Палладий

	5б
	0,66  [Ag1+]                    4s2p6d10
(47) Серебро
	2,0    [Cd2+]
        4s2p6d10

(48) Кадмий
	4,7     [In3+]
        4s2p6d10

(49) Индий
	8,0    [Sn4+]
        4s2p6d10

(50) Олово
	13,0   [Sb5+]

         4s2p6d10
(51) Сурьма
	 20   [Te6+]
        4s2p6d10
(52) Теллур
	29,0       [I7+]
         4s2p6d10

(53) Иод
	  40    [Xe8+]                   4s2p6d10
(54) Ксенон
	
	

	6а
	[Cs1+]   0,37           

5s2p6

(55) Цезий
	[Ba2+]    1,5           

5s2p6
(56) Барий
	[La3+]    3,5
5s2p6

(57) Лантан
	[Hf4+]   7,4          

5s2p6

(72) Гафний
	[Ta5+]    11,5           5s2p6

(73) Тантал
	[W6+]  17,6           5s2p6

(74) Вольфрам
	[Re7+]   26,0           

 5s2p6

(75) Рений
	[Os8+]   36,5           

5s2p6

(76) Осмий
	[Ir9+]    49,0           

5s2p6

(77) Иридий
	[Pt10+]    65,0            

5s2p6

(78) Платина

	6б
	0,75   [Au1+]
         5s2p6d10

(79) Золото
	2,0   [Hg2+]
        5s2p6d10

(80) Ртуть
	5,0     [Tl3+]
         5s2p6d10
(81) Таллий
	8,0   [ Pb4+]
        5s2p6d10
(82) Свинец
	12,75  [Bi5+]

         5s2p6d10
(83) Висмут
	20,5  [Po6+]

        5s2p6d10
(84) Полоний
	28,7   [At7+]

         5s2p6d10
(85) Астат
	39,5   [Rn8+]

         5s2p6d10
(86) Радон
	
	

	7
	[Fr1+]     0,4             6s2p6

(87) Франций
	[Ra2+]   1,5           6s2p6
(88) Радий
	[Ac3+]    3,7
 6s2p6
(89) Актиний
	[Th4+]   6,5

6s2p6
(90) Торий
	[Pa5+]   10,9

6s2p6
(91) Протактиний
	[U6+]    19,2
6s2p6
(92) Уран
	[Np7+]  24,2

 6s2p6
(93) Нептуний
	[Pu8+]  33,6

  6s2p6
(94) Плутоний
	[Am9+]  40,0

6s2p6

(95) Америций
	[Cm10+]  61,5

6s2p6

(96) Кюрий


Таблица 2
Энергетические коэффициенты (МДж/моль) встречающихся в минералах анионных и катионных атомных остовов, обладающих неподеленными остовными электронами

	Остов
	ЭК
	Остов
	ЭК
	Остов
	ЭК

	N3+
	8,3
	As3+
	4,75
	Cu2+
	2,3

	P3+
	5,3
	   As4+  x)
	9,3
	Cu3+
	5,6

	O2+
	4,5
	Sb3+
	4,3
	Ag2+
	2,14

	O3+
	9,4
	Bi3+
	4,0
	Ag3+
	5,4

	O4+
	16,6
	Sn2+
	1,75
	Au3+
	4,85

	F1+
	1,75
	Pb2+
	1,68
	Pd2+
	2,23

	F3+
	10,5
	V2+
	2,16
	Pt2+
	2,3

	Cl1+
	1,2
	V3+
	4,65
	Pt4+
	8,5

	Cl3+
	6,5
	Cr2+
	2,1
	Pt6+
	20,4

	Cl5+
	17,7
	Cr3+
	4,82
	Pt8+
	39,4

	Br1+
	1,0
	Mn2+
	2,05
	La3+
	3,58

	Br3+
	5,83
	Mn3+
	4,84
	Sm3+
	3,75

	Br5+
	15,5
	Mn4+
	10,0
	Lu3+
	3,96

	I1+
	0,80
	Fe2+
	2,15
	Eu2+
	1,65

	I3+
	5,15
	Fe3+
	4,74
	Eu3+
	3,80

	I5+
	13,5
	Fe4+
	9,82
	Yb3+
	4,0

	S2+
	2,9
	Fe6+
	24,52
	Ce3+
	3,62

	S4+
	10,2
	Co2+
	2,10
	Ce4+
	6,7

	   S5+   x)
	16,74
	Co3+
	4,95
	U2+
	1,33

	Se2+
	2,5
	Co4+
	10,12
	U3+
	4,2

	Se4+
	9,0
	Ni2+
	2,10
	U4+
	7,53

	Te2+
	2,1
	Ni3+
	5,28
	U8+
	32,0

	Te4+
	7,7
	Ni4+
	10,14
	Pa4+
	7,0


x) В анионных радикалах [S2] (пирит) и [As2] (сперрилит).

Таблица 3 
Сравнение двух способов оценки энергий сцепления атомных остовов и связующих электронов в минералах

	Минерал
	Остовная формула
	W, МДж/моль по ф-ле (1)
	W, МДж/моль по ф-ле (2)
	W, %

	Кварц
	[Si4+][O4+]2
	46,78
	46,77
	+0,02

	Периклаз
	[Mg2+][O4+]
	20,74
	20,66
	+0,39

	Вюстит 
	[Fe2+][O4+]
	20,79
	20,74
	

	Манганозит 
	[Mn2+][O4+]
	20,54
	20,61
	

	Бромеллит 
	[Be2+][O4+]
	21,32
	21,32
	0

	Тенорит
	[Cu2+][O4+]
	20,94
	20,92
	+0,1

	Сенармонтит
	[Sb3+]2[O2+]3
	26,18
	26,24
	

	Корунд
	[Al3+]2[O4+]3
	65,88
	65,92
	0,06

	Гематит
	[Fe3+]2[O4+]3
	65,4
	65,39
	0

	Магнетит
	[Fe2+][Fe3+]2[O4+]4
	86,19
	86,14
	6

	Ильменит
	[Fe2+][Ti4+][O4+]3
	66,57
	66,46
	+0,17

	Перовскит
	[Ca2+][Ti4+][O4+]3
	66,20
	66,00
	+0,30

	Шпинель
	[Mg2+][Al3+]2[O4+]4
	86,62
	86,45
	0

	Халькозин
	[Cu3+]2[S4+]
	24,80
	24,73
	

	Акантит
	[Ag3+]2[S4+]
	24,40
	24,39
	0

	Сфалерит
	[Zn2+][S6+]
	30,02
	29,94
	+0,27

	Галенит
	[Pb4+][S4+]
	20,92
	21,07
	

	Троилит
	[Fe4+][S4+]
	22,74
	22,53
	

	Пирит 
	[Fe4+][S5+]2
	48,06
	49,05
	+2,0

	Молибденит
	[Mo6+][S4+]2
	45,56
	45,62
	

	Алтаит
	[Pb4+][Te4+]
	18,42
	18,76
	1,8

	Аурипигмент
	[As3+]2[S2+]3
	22,26
	22,21
	+0,23

	Кианит
	[Al3+]2[Si4+][O4+]5
	112,66
	112,54
	

	Циркон
	[Zr4+][Si4+][O4+]4
	91,56
	91,31
	+0,27

	Шеелит
	[Ca2+][W6+][O4+]4
	93,94
	93,96
	0,02

	Вольфрамит
	[Fe2+][W6+][O4+]4
	94,26
	94,30
	0,04

	Берилл
	[Be2+]3[Al3+]2[Si4+]6[O4+]18
	410,52
	410,43
	+0,02

	Топаз
	[Al3+]2[Si4+][O4+]4[F3+]2
	117,74
	117,71
	

	Апатит
	[Ca2+]5[P5+]3[O4+]12[F3+]
	292,44
	292,35
	+0,03

	Микроклин
	[K+][Al3+][Si4+]3[O4+]8
	183,02
	182,96
	0,03

	Кальцит
	[Ca2+][C4+][O4+]3
	71,30
	71,28
	03

	Ангидрит
	[Ca2+][S6+][O3+]4
	71,18
	71,41
	0,32

	Барит
	[Ba2+][S6+][O3+]4
	70,9
	71,10
	0,28

	Селитра
	[Na1+][N5+][O2+]3
	42,28
	42,16
	

	Мусковит
	[K1+][Al3+]3[Si4+]3[O4+]12[H1+]2
	269,94
	269,85
	


                                                                                                           Таблица 4 

Расчет энергии атомизации сложных кислородсодержащих кристаллов минералов с использованием формулы (2)

	Формула

кристалла

(минерала)
	ΣIn, МДж/моль

[10]
	W, МДж/моль

по ф-ле (1)
	Ea,

МДж/моль
расчет
	Ea,

МДж/моль

[1]
	(Ea,

%

	Mg3Si4O10(OH)2
	258,65
	270,38
	11,73
	11,65
	+0,69

	Mg6Si4O10(OH)8
	377,92
	395,72
	17,80
	17,64
	+0,91

	Al2Si2O5(OH)4
	192,67
	201,52
	8,85
	8,82
	+0,34

	Be2SiO4
	85,15
	89,38
	4,23
	4,26
	(0,7

	NaAlSi3O8
	175,26
	183,1
	7,84
	7,70
	+1,82

	CaAl2Si2O8
	171,68
	179,86
	8,18
	7,95
	+0,23

	Mg2SiO4
	84,21
	88,26
	4,05
	3,93
	+3,05

	Fe2SiO4
	84,48
	88,36
	3,88
	3,78
	+2,65

	ThSiO4
	86,29
	90,56
	4,27
	4,20
	+1,67

	MgSiO3
	64,55
	67,52
	2,97
	2,91
	+2,06

	CaTiSiO5
	107,84
	112,98
	5,14
	4,96
	+3,63

	MgAl2O4
	82,35
	86,62
	4,27
	4,09
	+4,4

	Mg7Si8O22(OH)2
	516,86
	540,46
	23,6
	23,28
	+1,37

	Al2SiO5
	107,59
	112,66
	5,07
	4,96
	+2,22

	NaMg3Al6Si6O18(
(BO3)3(OH)4
	665,13
	695,52
	30,35
	31,04
	(2,22

	KAl2[AlSi3O10](OH)2
	257,97
	269,94
	11,97
	11,89
	+0,67

	KFe3[AlSi3O10](OH)2
	254,65
	266,43
	11,78
	11,66
	+1,03

	KAlSi3O8
	175,18
	183,02
	7,84
	7,79
	+0,64

	Be3Al2Si6O18
	392,44
	410,46
	18,02
	17,94
	+0,45

	Al2SiO4F2
	112,32
	117,74
	5,42
	5,36
	+1,12

	Ca2Mg5Si8O22(OH)2
	515,96
	539,14
	23,18
	23,57
	(1,65

	CaMn2Be3[SiO4]3
	253,67
	265,74
	12,07
	12,24
	(1,39

	Ca3Al2Si3O12
	254,99
	267,48
	12,49
	12,22
	+2,21

	CaFeSi2O6
	128,79
	134,77
	5,98
	5,87
	+1,87

	CaMgSi2O6
	128,65
	134,72
	6,07
	5,96
	+1,85

	NaAlSi2O6
	130,37
	136,32
	5,95
	6,00
	(0,83

	Na4[BeAlSi4O12]Cl
	278,31
	291,06
	12,75
	12,82
	(0,55

	KMg3[AlSi3O10]F2
	238,9
	250,32
	11,42
	11,23
	+1,69

	Na2ZrSi4O11
	240,44
	251,54
	11,1
	10,79
	+2,87

	BaAl2Si2O8
	171,42
	179,58
	8,16
	8,02
	+1,75

	Na2Mg3Al2Si8O22(OH)2
	519,38
	543,02
	23,64
	23,25
	+1,68

	Fe7[Si8O22](OH)2
	517,79
	540,81
	23,02
	22,68
	+1,5

	Y2FeBe2[SiO4]2O2
	209,77
	220,87
	11,1
	10,69
	+3,84

	Ca4[AlSiO4]6[CO3]
	583,49
	610,98
	27,49
	26,74
	+2,8

	Ca2Al[AlSi3O10](OH)2
	255,88
	268,1
	12,22
	12,04
	+1,5

	Fe2Al9Si4O23(OH)
	511,33
	535,68
	24,35
	23,86
	+2,05


� Атомный остов представляет собой систему из ядра и внутренних не участвующих в межатомном взаимодействии электронов (другими словами, остов это атом, лишенный внешних валентных электронов).


� Для одновалентных элементов ЭК остова соответствует, естественно, первому потенциалу ионизации.


2 Аналогичную, но отличающуюся по смыслу периодическую таблицу с данными энергетических коэффициентов катионов и анионов мы наблюдаем у Ферсмана [9, стр. 111]. 





3 Здесь уместно обратиться к системам атомных и ионных радиусов Гольдшмидта, которые, сохраняясь в общих чертах, до последнего времени многократно модернизировались.





