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Наличие аналитических выражений термодинамических функций веществ является необходимым условием выполнения численных расчетов в химической термодинамике. Важной проблемой является отсутствие единого способа описания температурных зависимостей теплоемкостей кристаллических веществ. Применение разных аппроксимирующих формул для аналитического описания свойств разных веществ или свойств одного и того же вещества в разных областях температуры, как правило, вносит дополнительные погрешности в численные значения экспериментальных полученных величин, усложняет термодинамические расчеты и затрудняет использование этих функций при публикации термодинамических справочников и таблиц термодинамических свойств.
Разработанный в лаборатории химической термодинамики полуэмпирический способ аппроксимации стандартных термодинамических функций твердых веществ 
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 с использованием функций Планка–Эйнштейна позволяет аналитически описывать свойства твердых веществ единым набором параметров во всем интервале температур с точностью, соответствующей точности их экспериментального измерения. Одним из направлений развития такого подхода является изучение возможности применения его при обработке результатов измерений зависимости теплоемкости от температуры в области аномалий, например, λ – переходов.
Целью данной работы являлся поиск универсальных функций, которые позволят адекватно описывать аномалии на кривой теплоемкости многих кристаллических веществ, определять дополнительные вклады в значения термодинамических функций и, по возможности, смогут быть использованы для описания разных стандартных термодинамических функций единым набором параметров.
В результате работы разработаны и реализованы на языке Matlab программы, позволяющие использовать различные модельные функции для аппроксимации интересующих экспериментальных численных данных. Исследованы температурные зависимости теплоемкости ряда кристаллических веществ, имеющих фазовые переходы второго рода различной природы. Найдены выражения, позволяющие объединять описания исходных данных до и после температуры превращения фаз, изучены особенности применения формул, сочетающих эйнштейновские функции и их модификации с теоретическими моделями фазовых переходов.
Работа выполнена при финансовой поддержке РФФИ (грант 12-03-31069-мол).
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