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Линейная комбинация функций Планка-Эйнштейна (ЛК ФПЭ), позволяет описывать стандартные термодинамические функции твердых веществ в пределах экспериментальной точности определения от 0 К до температуры плавления [1].

В рамках такой термодинамической модели экспериментальные данные по стандартной теплоемкости аппроксимируются уравнением:
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Интегрирование уравнения (1) с учетом вклада колебания решетки при 0 K (3/2RθE) позволяет получить следующие выражения для расчета термодинамических функций абсолютной энтропии (2) и относительной энтальпии (3) при 1 бар:
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где θE — характеристическая температура Эйнштейна, а (i, (i (i = 1, 2,.. ) — параметры, определяемые при одновременной аппроксимации всех экспериментальных (и/или расчетных данных) уравнениями (1)-(3) методом наименьших квадратов с помощью программного комплекса CpFit [2].
В настоящей работе проведён критический анализ доступных в литературе данных по теплоемкости и высокотемпературной составляющей энтальпии для стабильных твердых фаз Si, Ge и In от 0 до Tпл.  Для каждого индивидуального вещества определены температурные зависимости термодинамических функций во всем интервале существования твердой фазы, корректно описывающие данные с минимальным количеством аппроксимирующих параметров. Уточнены значения стандартных термодинамических функций - теплоемкости, изменения энтальпии и абсолютной энтропии при 298.15 К (в качестве примера в табл. 1 приведены функции кремния). 

Таблица 1. Стандартные термодинамические функции кремния при 298.15 К
	
	Cp
	So
	Ho(298.15) - Ho(0)
	Стандартные отклонения (абсол.)

	
	
	
	
	Cp
	So
	Ho(298.15) - Ho(0)

	
	Дж/(моль(К)
	Дж/моль
	Дж/(моль(К)
	Дж/моль

	Наст. работа
	20.034
	18.794
	3214.6
	0.012
	0.016
	1.4

	NIST-JANAF [3]
	20.000
	18.820
	3217.9
	—
	—
	—
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