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Рассмотрены различные аппроксимации для расчета теплоемкости 
при постоянном объеме кристаллического гидрида лития и его изотопи­
ческих модификаций. Найдены характеристические дебаевские и эйн­
штейновские температуры рассматриваемых соединений и проведен рас­
чет теплоемкости в различных моделях. Обсуждаются изотопические 
эффекты и эффекты энгармонизма в теплоемкости гидрида лития. 

Важнейшей термодинамической характеристикой кристалла является 
его теплоемкость. Она используется при расчете многих термодинамиче­
ских величин (внутренней и свободной энергии, энтальпии, энтропии и 
т. п.). Теплоемкость в существенной мере определяет коэффициент тепло­
вого расширения ос, температурную зависимость изотермических упругих 
модулей и сжимаемости и т. д. 

Первые эксперименты по теплоемкости гидрида лития проводились на 
образцах, содержащих природный литий (92,5% Li 7, 7,5% Li 6) (в даль­
нейшем это соединение будем обозначать Li"H). Теплоемкость ср твердого 
Li nH измерена различными экспериментаторами фактически во всем ин­
тервале температур (для Г^ЗООК сР определена по измеренной энталь-
лии). Анализ и обработка соответствующих данных, опубликованных до 
1970 г., проведены в работе [ 1 ] . 

Только в последнее время появились эксперименты с изотонически 
чистыми Li'H и Li'D в области температур от 0 до 300 К [2, 3 ] . Теорети­
ческие и экспериментальные исследования теплоемкости других изотопи­
ческих модификаций гидрида лития таких, как Li'T, Li 6H, Li 6D, Li 6T, 
а также Li'H, Li'D в области температур выше 300 К в литературе отсут­
ствуют. 

В настоящей работе проведен теоретический расчет и анализ теплоем­
кости всех изотопических модификаций твердого гидрида лития в интер­
вале температур от О К до точки плавления с использованием эксперимен­
тальных данных по Li'H, Li'D и теории кристаллической решетки. Поми­
мо самостоятельного значения соответствующих результатов данный 
анализ, на наш взгляд, интересен и с точки зрения общей теории решетки, 
так как он может позволить выяснить вопрос о точности того или иного 
приближения, применяемого обычно при расчете теплоемкости твердого 
тела (дебаевское приближение, приближение Эйнштейна и т. п.) . В част­
ности, можно исследовать влияние изотопического замещения в тепло­
емкости, не исследованное до настоящего времени для гидрида лития. 
Это представляется интересным, поскольку из-за малых масс атомов, об­
разующих данное соединение, изотопические эффекты в нем должны быть 
более заметными, чем для большинства других веществ. 

В этой статье рассмотрена теплоемкость гидрида лития и его изотопи­
ческих модификаций при постоянном объеме; теплоемкость при постоян­
ном давлении и сравнение с экспериментом будут рассмотрены отдельно. 



1. Низкотемпературная область. Гармоническое приближение. При 
низких температурах возбуждены только длинноволновые колебания с 
малой энергией (йсо~/сГ), а теплоемкость cv пропорциональна Т3 (см., 
например, [4 ] ) 

cv=6k(4^/5)(TlQ(0))\ (1) 

где б (0) — температура Дебая при низких температурах (все величины в 
гармоническом приближении обозначим знаком тильда ( ~ ) ) , к — посто­
янная Больцмана. 

Величину 0 (0) можно определить, используя данные по упругим по­
стоянным. Для кубических кристаллов Квимби и Сэттон [5] получили 
общее соотношение между дебаевской температурой 9 (0) и модулями 
упругости С и , с 12, си в гармоническом приближении 

где v — объем ячейки; р — плотность образца; А=си1{сц—Сы), В= 
— (ciz+c^) / (сп—С44); J (А, В) — функция, затабулированная в [ 4 ] . Вели­
чины ? и р , входящие в формулу (2) , легко определить по известной по­
стоянной решетки I. Для кубических кристаллов типа NaCl имеем 

£=Г74, р=ЦМ+т)/Г, (3) 

где (М+т) — масса ячейки; М — масса тяжелого иона (L i ) ; т — масса 
легкого иона (Я, Д Т). 

Постоянную решетки в гармоническом приближении Г, одинаковую 
для всех изотопов, мы нашли, используя экспериментальные данные Ан­
дерсена и др. [6] при 7'^=83К и теоретическую зависимость постоянной 
решетки от колебательной энергии при нулевой температуре, данную 
в [ 4 ] . Величина Г оказалась равной 3,9947 А. Примерно такое же значе­
ние для X получается при экстраполяции высокотемпературных данных 
Залкина [7] к 0 К. 

Упругие постоянные с и можно либо рассчитать непосредственно по 
известному потенциалу взаимодействия между атомами, либо определить 
из экспериментально измеренных значений адиабатических упругих мо­
дулей Cad(T) по линейной экстраполяции высокотемпературных данных 
к температуре ОК. В настоящей работе использован второй способ на­
хождения величин Cij, поскольку непосредственный расчет их весьма 
затруднен из-за неточного знания потенциала взаимодействия между 
атомами. Температурная зависимость адиабатических модулей измерена 
в работах [8_—10]. По этим данным мы определили величины c,-j, а затем 
рассчитали 6 (0) по формуле (2) для всех изотопических модификаций 
гидрида лития (табл. 1) . 

Из выражения (2) следует, что в гармоническом приближении 0 (0) 
обратно пропорциональна корню квадратному из суммарной массы ячей­
ки (М+тп). Сама же теплоемкость с г , пропорциональная (УМ+т)3, при 
низких температурах мала, так как дебаевские температуры высоки. 

2. Промежуточные и высокие температуры. Аппроксимация теплоем­
кости выражением (1) со значением 9 ( 0 ) , определенным из данных по 
модулям упругости, справедлива только при достаточно низких темпера­
турах, когда можно ограничиться лишь учетом длинноволновых акусти­
ческих колебаний. В случае гидрида лития эти температуры лежат в об­
ласти 0—30 К. При более высоких температурах дебаевская аппроксима­
ция для теплоемкости нарушается — значение 8 D , найденное при попытке 
описать теплоемкость дебаевским приближением, начинает сильно зави­
сеть от температуры [2, 3 ] . При исследовании поведения теплоемкости 
cv в этой области температур возможны следующие подходы. Первый 
заключается в применении дебаевской аппроксимации для акустических 



колебаний и эйнштейновской - для оптических. Подобный подход был 
использован при анализе экспериментальных данных в работе [ 2 ] . Наи­
более затруднительным в этой модели является нахождение характери­
стических температур; обычно они определяются из эксперимента. Второй 
путь, дающий хорошие результаты при достаточно высоких температурах, 
основан на использовании дебаевской или эйнштейновской аппроксима­
ции для всей величины cv с характеристическими температурами, опре­
деленными через средний по спектру квадрат частоты. Последний подход, 
широко применяемый в теории твердого тела, оказывается более удобным 
(там, где он справедлив), поскольку он требует знания лишь одной ха­
рактеристической температуры для каждого соединения. Кроме того, он 
позволяет более детально рассмотреть величину изотопических эффектов 

Т а б л и ц а 1 

Li 7H Li7D Li7T Li 6H Li6D Li6T Примечание 

1150 1080 1025 1220 1150 1080 Расчет по упругим посто­
янным работы [8] 

1160 1090 1035 1240 1160 1090 » [9] 
1186 1117 1060 1270 1186 1117 » [10] 
1165 1095 1040 1243 1165 1095 Среднее 

и эффектов ангармонизма в теплоемкости гидрида лития. Ниже приво­
дятся результаты, основанные на применении обоих указанных методов. 

Для расчета теплоемкости первым способом представим ее в виде сум­
мы двух вкладов — акустической и оптической 

С о ~ С а к ~ Ь ^ о п т . (4:) 

Вклад в теплоемкость за счет акустических колебаний находится из 
дебаевского приближения 

_ / У а к \ r are* д 

где б а к — характеристическая дебаевская температура акустических коле­
баний; D — дебаевская функция теплоемкости на одну степень свобо­
ды [14] . 

При промежуточных и высоких значениях температур возбуждены все 
акустические колебания, включая коротковолновые. Как известно, часто­
ты длинноволновых акустических колебаний пропорциональны 1/уМ+ттг, 
а частоты коротковолновых колебаний зависят только от массы тяжелого 
атома в ячейке, т. е. а) а к~1/уЛ/ [11] . В соответствии с этим при высоких 
температурах можно считать, что 0ау~1/уМ, так как плотность состояний 
велика именно для коротковолновых колебаний. Из работы Бази и Би-
веыа [2] следует, что 0 а к выходит на высокотемпературный предел уже 
при Г~100К, причем в этой области 9 а к примерно одинакова для Li 7H и 
Li 7 D и равна ~600 К, что находится в соответствии с развитыми выше 
соображениями и дает основание принять то же значение и для Li 7T. 
Для изотопических модификаций гидрида с 1лн 8 а к находим, исполь­
зуя выражение 6 a K (Li 6 H (D, Т) ) /9 a K (L i 7 H(D, Т ) ) =УМЫ^М1Л^ тогда 
6 а к (Li 6 H (D, Т ) ) =648 К. 

Для определения теплоемкости с о п т воспользуемся моделью Эйнштей­
на. В этом случае с о л т будет иметь вид 

/ 6 ь о \ / 9 г о \ , х2ех 

С^Е{— ) + 2 Я ( — ) , E{x)=kj—^, ( 6 ) 



где #1д=Нй)ьо/к, Это—hu>T0/k — характеристические дебаевские темпер; 
туры продольных и поперечных оптических колебаний; 6)L0, ш т 0 — средни 
по спектру продольные и поперечные оптические частоты кристалла; Е -
эйнштейновская функция теплоемкости на одну степень свободы [14] . 

Бази и Бивен [ 2 ] , используя данные по фононным спектрам Li'H ; 
Li'D [12, 13], нашли средние (по спектру) оптические частоты этих дву: 
соединений. 

Для других изотопических композиций характеристические частот! 
можно определить, исходя из значений частоты для Li'H и известной за 
висимости оптических частот от массы атомов кристалла. 

Таблица 2 

е, к Li'H Li'D Li'T LisH Li'D Li sT, 

1496 * 1086* 912 1505 1099 924 
Ото 1140* 809* 693 1145 834 705 

е а « ( T S I O O K ) 600* 600* 600 648 648 648 

* Значения взяты из работы [2). 

Для двухатомного кристалла частота оптических колебаний на длин­
ных волнах пропорциональна 1/УЦ) г Д е ц — приведенная масса ячейки, 
а на коротких — сй,шт~1/Уга [11] . Отсюда для отношения оптических час­
тот при замене легкой компоненты будем иметь 

<Ом т ; /й )дгт ,=Уц . 2 /ц1—на длинных волнах; 

ь)мт1/(Омтг~Ут21т1 — на коротких волнах. 

Так, для гидрида и дейтерида лития это отношение будет равняться 
1,3727 и 1,4137 в двух указанных предельных случаях соответственно. 
Отношение средних по спектру оптических частот Li'H и Li'D, оценен­
ных в работе [ 2 ] , равняется 1,3775, что хорошо соответствует величине 

йМт,1'шМт2=*1'2(|'u.2/Vi+T'т2/'га,). (7) 

Можно предположить, что при замене легкого изотопа (Н на D или Т) 
соотношение (7) выполняется для любых изотопических модификаций 
гидрида лития. 

При замене литиевого изотопа по аналогии с (7) будем иметь 

Шм,т/Шм,т^72 (Уи . 2 /и . 1+1) . (8) 

Используя соотношения (7J и (8 ) , можно найти средние продольные 
и поперечные оптические частоты всех изотопических композиций гидри­
да лития, исходя из данных для Li'H. Полученные таким образом частоты 
представлены в табл. 2 вместе со значениями акустических дебаевских 
температур. 

Таким образом, выражение для теплоемкости с„ всех изотопических 
модификаций гидрида лития для ГЗИООК будет иметь вид 

'-»(т-)+*(т) + 2 е(тг)- т -
Значения В а к, 8 L 0 и QT0 для всех изотопических композиций гидрида лития 
приведены в табл. 2, а функции D, Е затабулированы в [14] . Значе­
ния сщ рассчитанные по этим формулам для шести изотопических компо­
зиций гидрида лития, представлены в табл. 4 и 5. 



при достаточно высоких температурах 7 , >-~0 а к /4 дебаевскую функ­
цию D, а соответственно и теплоемкость с а к можно представить в более 
простом виде, использовав разложение функции D в ряд по 8 а к /Г 

В интервале температур ~30—100 К 8 а к довольно сильно меняется с 
температурой; так, для Li'H Qm меняется от значения 6 a „ ( 0 ) s 8 6 0 K (для 
Г ~ 0 К ) до 8 Ш ,^600К (для Т ^ Ю О К ) [ 2 ] . Теоретическое рассмотрение 
теплоемкости в этой области температур оказывается поэтому затрудни­
тельным и в настоящее время малонадежным. Следует подчеркнуть, что 
абсолютное значение теплоемкости здесь невелико по сравнению с об­
ластью более высоких температур, и разница в значениях теплоемкости 
для Li'H и Li'!D по данным [3] в этой зоне незначительна. В этой связи 
основное внимание в дальнейшем уделяется теплоемкости изотопических 
модификаций LiH при температурах Г ^ Ю О К . При низких температурах 
зледует использовать данные [3] (теплоемкость cv кристалла Li'T можно 
принять равной теплоемкости Li 'D) . 

Рассмотрим теперь второй метод расиета теплоемкости кристалла, осно­
ванный на использовании дебаевской или эйнштейновской аппроксима­
ции для полной величины с„, и сопоставим его с первым подходом. Сна-
гала проанализируем приближение Дебая. Часто утверждается, что де-
>аевская аппроксимация является неудовлетворительной для гидрида 
штия, состоящего из атомов с сильно различающимися массами 
'за исключением использования ее в случае предельно высоких темпе-
>атур). Однако можно убедиться, что при правильном выборе характе-
шстических дебаевских температур, учитывающих как акустические, так-
[ оптические колебания решетки, теплоемкость гидрида лития достаточно 
:орошо описывается дебаевским приближением в широком интервале 
емператур. 

Дебаевская температура 8^, описывающая поведение теплоемкости 
[ри высоких температурах ( Г > § « , / 4 ) , и теплоемкость с„ определяются 
з выражений [4] 

h п/ 5 — h - i /~5 Г~ „ г , 1 / б „ \ 2 i 

8 о о = — У— с о 2 = — У—— ; с„=6& 1 ( ) , (11> 
к' 1 3 к 1 2 иц L 2 0 V Т ' i 

те о 2 —средний по спектру квадрат частоты фононов; х — сжимаемость, 
гармоническом приближении. Значение Г приведено нами выше. Вели-

ину х, одинаковую для всех изотопов, можно определить, используя 
изкотемпературные данные по сжимаемости [9] и теоретическую зави-
ямость х от колебательной энергии при Т=0К [15] . Расчет дает величину 
=2 ,84 -Ю- 1 2 [см 2 /дн]. 

Подставляя в (11) значения Г, х и ц, найдем 9 „о для всех изотопиче-
!их модификаций гидрида лития. Рассчитанные значения 0^ представ-
шы в табл. 3. Поскольку 0» обратно пропорциональна корню квадрат-
Эму из приведенной массы ячейки, характеристические дебаевские тем-
гратуры изотопов Li'H, Li'D и Li'T довольно заметно отличаются друг 
' ДРУга. 

Если теперь использовать дебаевскую аппроксимацию для описания 
шной теплоемкости с, с 9 « при более низких температурах, следует 
писать ее в виде 1 

cS=6D(fljT). (12) 
Рассчитанные по формуле (12) значения cv всех изотопических моди-

дкаций гидрида лития представлены в табл. 4 и 5. Видно, что эти вели-
яы хорошо согласуются со значениями с», рассчитанными по форму-



Т а б л и ц а 3 

е, к Li'H Li'D Li'T Li6H Li'D Li6T 

9 оо 1170 878 755 1182 894 774 
8е 906 680 585 916 692 600 

Т а б л и ц а 4 

•т, к 

с ак, 
кал/ 

/(моль-
•град) 

C 01IT, 
кал/ (моль -град) 

сгг~ сак+ сопт =6D(0O O/D 

Li'H 
(D, Т) Li'H Li'D Li'T Li'H Li'D Li'T Li'H Li'D Li'T 

100 
200 
300 
400 
500 
600 
700 
.800 
900 

1,58 
3,95 
4,92 
5,34 
5,55 
5,67 
5,75 
5,80 
5,83 

0,01 
0,50 
1,69 
2,80 
3,61 
7,18 
4,58 
4,86 
5,07 

0,08 
1,44 
2,98 
3,97 
4,57 
4,95 
5,19 
5,36 
5,49' 

0,20 
2,03 
3,56 
4,42 
4,91 
5,20 
5,39 
5,52 
5,63 

1,59 
4,45 
6,61 
8,14 
9,17 
9,85 

10,33 
10,66 
10,90 

1,64 
5,39 
7,90 
9,31 

10,12 
10,62 
10,94 
11,16 
11,32 

1,78 
5,98 
8,48 
9,76 

10,46 
10,87 
11,14 
11,32 
11.46 

6,18 
8,10 
9,18 
9,93 

10,36 
10,76 
10,97 

8,10 
9,47 

10,28 
10,76 
11,04 
11,23 
11,37 

8,89 
10,02 
10,68 
11,04 
11,23 
11,40 
11,50 

Т а б л и ц а 5 

т, к 

с ак, 
кал/ 

/ (моль • 
•град) 

Li6H(D, Т) 

сопт, 
кал/(моль-град) 

cv~ сак+ сопт 

т, к 

с ак, 
кал/ 

/ (моль • 
•град) 

Li6H(D, Т) LieH Li6D Li«T Li'H Li6D Li6T Li'H Li6D Li'T 

100 
200 
300 
400 
500 
600 
700 
800 
900 

лам ( 

1,35 
3,71 
4,77 
5,25 
5,49 
5,63 
5,72 
5,77 
5,81 

9) , начв 

0,01 
0,49 
1,67 
2,78 
3,59 
4,17 
4,57 
4,85 
5,06 

[ная ( 

0,07 
1,35 
2,88 
3,90 
4,52 
4,90 
5,16 
5,33 
5,47 

: темг 

0,19 
1,97 
3,51 
4,38 
4,88 
5,18 
5,38 
5,51 
5,62 

1ерату 

1,36 
4,20 
6,44 
8,03 
9,08 
9,80 

10,29 
10,62 
10,87 

Р г 4 

1,42 
5,06 
7,65 
9,15 

10,01 
10,53 
10,88 
11,10 
11,28 

00 К 

1,54 
5,68 
8,28 
9,63 

10,37 
10,81 
11,10 
11,28 
11,43 

для Li'H 

6,09 
8,00 
9,18 
9,80 

10,36 
10,68 
10,96 

, LieH 

7,90 
9,38 

10,19 
10,68 
10,97 
11,20 
11,35 

и - 3 0 

8,69 
9,93 

10,60 
10,96 
11,23 
11,41 
11,50 

0 К для 
дейтериевых и тритиевых соединений. Различие в тешгоемкостях, найден-j 
ных с помощью этих двух аппроксимаций, не превышает —1% для Li'H 
в интервале температур 450—950 К. 

Таким образом, дебаевское приближение с температурой б » , учитьь 
вающей полный спектр колебаний через со2, хорошо описывает теплоем-i 
кость Li'H и его изотопов в широком температурном интервале (примерна 
от 400 К до температур плавления). 

Наряду с дебаевским приближением при высоких температурах дли 
вычисления теплоемкости можно также пользоваться эйнштейновским,' 

с ё £ = ( Й / / с ) У м 2 = У з 7 5 в 0 о . Значения 6в также даны в табл. 3. Теплоемкость 
дается выражением cv

E=§E{§ElT). Мы не приводим здесь соответствую­
щих результатов, отметим лишь, что данное приближение, как и дебаев­
ское, вполне удовлетворительно описывает cv, начиная с температур 
- 4 0 0 К. 

3. Изотопические эффекты в теплоемкости. При низких температурах 
в гармоническом приближении значения теплоемкости для различных 



ЙВЙотопических модификаций пропорциональны (УЖ+m) 3 . С ростом тем­
пературы различие между значениями теплоемкости увеличивается, так 
|как наиболее сильно растет величина с„ для соединения с наибольшей 
рриведенной массой (в данном случае Li 'T) . На рисунке изображена 
Температурная зависимость Дс„ — разности теплоемкостей соединений 
i&i'D и Li'H, Li'T и Li'H, Li'H и LiTf соответственно. В районе комнат­
ных температур Дс„ достигает максимума, убывая затем с ростом темпе­
ратуры. В пределе высоких температур Дс„ стремится к нулю. Наиболь­
ший изотопический эффект наблюдается при замене легкой компоненты 
'«соединения Н на D или Т, проявляясь довольно слабо при замене литие-
|вых изотопов. Так, при 7 =300 К Дс„ для Li'D и Li'H составит 1,29 кал/ 
|f(моль-град), а для Li'H и Li 6H — 
|всеГ0 ЛИШЬ 0,16 Кал/(МОЛЬ-Град). &с„, кал/моль-гра» 

4. Ангармонизм в теплоемко-
ети. Мы рассмотрели с„ с гармо­
ническом приближении. В этом 
случае теплоемкость при постоян­
ном объеме с„ и постоянном дав­
лении ср совпадают. Разность 
е»—с„ определяется ангармониче­
скими эффектами. Поэтому, преж­
де чем использовать найденные 
ввачения с„ для расчета ср и дру­
гих термодинамических величин, 
необходимо провести оценку ан­
гармонических поправок к самой 
величине cv. 

В общем случае можно выде-
Вить поправки двух типов. Пер-

гоо ьоо 600 воо г к 

Температурная зависимость разности теп­
лоемкостей двух изотопических модифика­
ций и гидрида лития: 1 — Li 7 T и Li'H; 2 — 

Li'D и Li'H; 3 - Li'H и Li 6H 

рвя, квазигармоническая поправка Acv вызвана изменением дебаевской 
температуры за счет энгармонизма. Согласно [16] , имеем 

цт)-г 

Д с д

( 1 ) = с 8 ^ 9 ^ - ^ Г ^ 1 j , (13) 

рде 1 — постоянная Грюнайзена, 1(Т) — постоянная решетки при задан­
ной температуре. 

Для случая низких температур величина с„ пропорциональна Т3, и для 
цой области можно записать 

С=с ,+Лс , ( 1 ) =6Л ( ^ - 7 - ) 1 + 9 ^ - ^ =6Л ( ) . 
5 \ 8 ( 0 ) / L Г J 5 \ 9 0 / 

Т 1(0) - г 
(14) 

Г J 5 \ 6 ( 0 ) 
Таким образом, удельная теплоемкость при низких температурах с 

учетом поправки Acv*) , как и в гармоническом приближении, пропорцио-
шльна Т3. Однако коэффициент пропорциональности 9(0) отличается от 
теоретического значения 9(0) , рассчитанного выше (см. табл. 1) , исходя 
(з упругих данных. 

Значения Д04, 6(0) для всех изотопических комбинаций гидрида лития 
I значения 9 т е и Л (0) , определенные непосредственно из данных по тепло-
дакости при низких температурах, представлены в табл. 6 (постоянная 
Ррюнайзена f взята из работы [17] и ДО) — из работы [ 6 ] ) . 

С учетом ангармонических эффектов характеристические температуры 
0[ебая несколько падают, а теплоемкость возрастает. Различие в значе-
|иях теплоемкости для разных изотопических модификаций уменьша­
йся. 



Т а б л и ц а ft 

9, К Li7H Li'D Li'T Li'H Li«D LisT 

д е , 74 52 40 80 58 43 
9(0 ) 1091 1043 999 1160 1107 1052 
9 (тепл) (0) 1080 [2 ] 1080 [2 ] — — - -О(тепл) (0) 1180 [3 ] 1032 [3 ] - - - -9 ( т е п л ) (0) 850 [18] - - - - -

Из табл. 6 видно, что значения характеристических температур, опре 
деленных из упругих постоянных с учетом ангармонических поправои 
и из данных по теплоемкости хорошо согласуются друг с другом. Исклю 
чение составляют данные Кострюкова [18] . Это расхождение, по-видимо 
му, связано со следующим обстоятельством. В работе Кострюкова [18Li 
работе Йетса и др. [3] сообщается об аномальном поведении теплоемкост* 
(значительном отклонении от кубического закона) в области низких тем­
ператур. В работе [3] обнаружены узкие пики в теплоемкости при 11,1 К 
для Li'H и 12,8 К для Li'D, имеющие характерный Х-образный вид, типич­
ный для фазовых переходов второго рода. Природа этих пиков в настоящее 
время неясна. Значения 8 т е п л , равные 1180 К для Li'H и 1032 для Li'E 
(табл. 6 ) , получены авторами работы [3] при анализе данных в интервале 
30—40 К, т. е. в области вне пиков, где теплоемкость меняется по заксн 
ну Т3. В работе Кострюкова [18] аномальный ход теплоемкости наблю­
дается на значительном температурном интервале (10—20К), с чем, в№ 
димо, и связано заниженное значение в т е п л ( 0 ) . 

При высоких температурах {T>Qa>IQ выражение для Д с ^ имее! 
вид [16] 

. ,., ( б * ) 2

 2 х 8 V ' 
Д с » = —гтг- Т ——zr • (15> 10 1 v Т 

Вклад этого поправочного члена невелик. Так, при Г=950 К он составляет 
< 2 % от cv для Li'H, Li eH и < 1 % для соединений лития с дейтерием и 
тритием. 

Помимо квазигармонических поправок, существует еще поправка к теп­
лоемкости Дс£ 2 ), связанная с высшими членами разложения свободной 
энергии F 3 и F4 [16 ] . Оценки Д^2', сделанные в соответствии с методикой 
[16] при использовании различных моделей для межионных потенциале» 
(различающихся, например, величиной эффективного ионного заряда)^ 
показали, что эта поправка составляет < 2 % от величины теплоемкости с„. 
Ввиду отсутствия достаточно детальных данных о виде межионного взаи-; 
модействия точный расчет величины Дс» в настоящее время невозможен.| 
Сопоставление расчетных значений с„, полученных по данным с„ бе* 
учета ангармонических поправок, и экспериментальных данных [ I ] 4 

показывает, что расхождение между ними не превышает 2%. Значения с„,| 
рассчитанные в настоящей статье по формуле (9) , справедливы примерно 
с такой же точностью. 

Таким образом, теплоемкость с„ кристаллического гидрида лития и его 
изотопических модификаций легко может быть рассчитана в широком 
интервале температур. Хотя метод, использующий суперпозицию дебаев-: 
ской и эйнштейновской аппроксимаций, и является более трудоемким, так 
как требует знания трех характеристических температур, 9а„, 0Lo, Ото, off 
справедлив во всем интервале температур, и поэтому для расчета теплоем­
кости с» удобно пользоваться именно этим методом. Для расчета теплоем-j 
кости при высоких температурах (реально уже при Г^ЗООК) и для ка-' 
чествепных оценок достаточно использовать аппроксимации Дебая или:: 



§3нштейна со значениями характеристических температур, соответствен­
но, 9» и 9я, определенными выше. 

В заключение авторы выражают благодарность Д. И. Хомскому за по­
лезные обсуждения работы. 
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