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ВКЛАД АЗИД-АНИОНА В ЭНТАЛЬПИЮ ОБРАЗОВАНИЯ

ЭНЕРГОЕМКИХ СОЛЕВЫХ СОЕДИНЕНИЙ

Д. В. Хакимов1, С. А. Дегтярев2, Т. С. Пивина3

Аннотация: Новый метод оценки энтальпий образования солевых соединений (MICCM, method of ions
and cocrystals contribution mixing) был применен для солей азотистоводородной кислоты. Метод основан
на моделировании кристаллических упаковок двух типов: «истинной» соли в ионной форме и квазисоли
в виде сокристалла с последующими расчетами усредненного значения энтальпий образования этих двух
форм. Эффективность метода подтверждена сравнением результатов расчета с экспериментальными
данными, полученными калориметрией сжигания.
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