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ОПРЕДЕЛЕНИЕ ЗНАЧЕНИЙ–fH
0
298,15

ДЛЯ КЛАСТЕРОВ (Al)n С n = 3–10∗

Г. А. Поскрёбышев1, А. И. Ермаков2, В. Б. Сторожев3

Аннотация: С помощью квантово-механического моделирования рассчитаны значения –fH0

298,15 для
кластеров (Al)n с n = 3–10. Определение–fH0

298,15, осуществлялось на основании расчетов термохимии
изодесмических реакций. В результате определены следующие значения: 551±16 (n = 3); 668±8 (n = 4);
720± 16 (n = 5); 769± 9 (n = 6); 776± 29 (n = 7); 853± 32 (n = 8); 931± 33 (n = 9) и 906± 33 кДж/моль
(n = 10).
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