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Анотація: в результаті статистичної обробки експериментальних даних 

отримано просту математичну модель для розрахунку середніх атомних 

мольних об'ємів хімічних елементів для конденсованої речовини тільки за їх 

хімічною формулою. Запропонована модель дозволяє відмовитись від 

використання табличних даних і використовує лише дані щодо електронної 

структури атомів, які можуть бути легко розраховані за допомогою номера 

елементу. Використання моделі зменшує точність розрахунків не більше ніж на 

2% у порівнянні з використанням експериментальних табличних даних. 

Ключові слова: середній атомний молярний об’єм, хімічні елементи, 

сполуки, математична модель. 

 

Як було зауважено раніше, на відміну від газоподібного стану розрахунок 
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об'єму речовини у конденсованому стані є не тривіальним завданням. 

Проведені раніше дослідження показали такі розрахунки можуть бути 

проведені, якщо прийняти можливість використання середніх мольних об'ємів 

елементів у сполуці, як суми їх парціальних значень згідно хімічної формули. 

Наведені табличні дані дозволяють проводити розрахунки з середньою 

точністю 12% для більше ніж 4000 хімічних речовин для яких є 

експериментальні дані, Але використання табличних даних є не дуже зручним 

при створенні програмного забезпечення, тому за допомогою статистичної 

обробки даних було отримано математичні залежності, які дозволяють 

проводити розрахунки отриманих значень середніх молярних атомних об'ємів 

за положенням елементу у періодичній системі. 

В результаті було встановлено, що для розрахунку значення середнього 

молярного об'єму елементу достатньо невеликого набору простих залежностей 

(див. рис. 1), які використовують в якості вихідних параметрів тільки дані щодо 

електронної структури елементу, яка в свою чергу може завжди бути отримана 

за положенням елемента у періодичній таблиці з використанням стандартного 

запису зовнішньої електронної оболонки атому 

 Ns
2
f

14
d

10
p

6
  

де 

N - номер періоду у періодичній системі елементів; 

s - кількість електронів у s-блоці (2 для всіх f,d,p елементів); 

f - кількість електронів у f-блоці (14 для d, p елементів, 0 для для N<6,)  

d - кількість електронів у d-блоці (10 для p елементів, 0 для для N<3,) 

p - кількість електронів у p-блоці. 

 

В цьому випадку функція для розрахунку буде мати вигляд 

  pdfsNVkV X ,,,,  (1) 

VX - функція відносного об'єму атома, од.; 

k - розмірний коефіцієнт, 0.9 см
3
/моль; 

X - індекс, який відповідає блоку в якому знаходиться елемент; 
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V - середній експериментальний об'єм атому у хімічних сполуках, 

см
3
/моль; 

 

Найбільш простими є формули для s та p елементів. 

Додавання s-електронів зменшує об'єм атому пропорційно їх кількості від 

значення об'єму найближчого інертного газу, тобто для періоду N-1 

    sNVs  71 , (2) 

а додавання p-електронів навпаки збільшує об'єм атому до максимального 

значення для інертних газів в цьому ж періоді 

  1 pNVp   (3) 

Для f та d елементів значення атомних об'ємів можуть бути розраховані за 

набором формул для визначених інтервалів (див. рис. 1) 

 
ff VNV  231   (4) 

 42  fV f  для  4;1f  (5) 

 fV f  10  для  8;5f  (6) 

 NV f  8  для  13;9f  (7) 

 dd V
N

NV 



3

7
16  для  8;1d  (8) 

 
d

Vd

3
1  для  4;1d  (9) 

 
 4

3




d
Vd

 для  8;5d   (10) 

  dNVd  112)1(4  для  10;9d   (11) 

 

Результати розрахунків наведено в табл.1, а рис.1 ілюструє форму 

залежностей та межі варіювання їх значень у прив'язці до структури 

періодичної системи елементів. 
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Рис. 1 Відповідність розрахункових формул структурі періодичної 

таблиці елементів 

Таблиця 1  

Результати розрахунку середніх атомних молярних об'ємів 

Елемент Молярний атомний 

об'єм, см
3
/моль 

Елемент Середній молярний 

атомний об'єм, 

см
3
/моль 

Елемент Середній молярний 

атомний об'єм, 

см
3
/моль 

середній розрахунок середній розрахунок середній Розрахунок 

H 4.1 3.6 Nb 8.8 8.3 Tl 12.5 10.8 

He 7.4 6.3 Mo 8.6 8.1 Pb 17.2 16.2 

Li 5.4 5.4 Tc 9.3 8.6 Bi 20.4 21.6 

Be 4.5 4.5 Ru 8.1 7.7 Po 24.5 27.0 

B 4.4 3.6 Rh 7.8 7.4 At 30.0 32.4 

C 5.7 5.4 Pd 8.3 7.2 Rn 36.9 37.8 

N 5.9 7.2 Ag 11.3 10.8 Fr 30.0 32.4 

O 6.7 9.0 Cd 13.0 12.6 Ra 25.0 27.0 

F 8.2 10.8 In 11.5 9.0 Ac 17.3 17.1 

Ne 13.3 12.6 Sn 15.5 13.5 Th 15.4 15.3 

Na 10.9 10.8 Sb 19.1 18.0 Pa 13.8 13.5 

Mg 7.8 9.0 Te 23.0 22.5 U 12.4 11.7 

Al 7.4 5.4 I 27.5 27.0 Np 11.0 10.8 

Si 8.7 8.1 Xe 31.0 31.5 Pu 11.7 11.7 

P 10.3 10.8 Cs 27.2 27.0 Am 12.4 12.6 

S 12.3 13.5 Ba 22.0 22.5 Cm 13.2 13.5 

Cl 14.9 16.2 La 19.4 18.9 Bk 16.2 15.3 

Ar 19.2 18.9 Ce 17.4 17.1 Cf 15.0 14.4 

K 17.8 16.2 Pr 15.6 15.3 Es 14.9 14.4 

Ca 14.5 13.5 Nd 14.1 13.5 Fm 14.8 14.4 

Sc 7.9 7.2 Pm 12.6 12.6 Md 14.8 14.4 

Ti 6.5 6.3 Sm 13.1 13.5 No 16.0 15.3 

V 5.8 6.0 Eu 13.7 14.4 Lr 10.0 8.6 

Cr 5.8 5.9 Gd 14.4 15.3 Rf 8.4 7.7 

Mn 6.8 6.3 Tb 17.3 17.1 Db 7.6 7.4 

Fe 5.5 5.4 Dy 16.0 15.3 Sg 8.0 7.2 

Co 4.6 5.1 Ho 15.8 15.3 Bh 8.6 7.7 

Ni 4.8 5.0 Er 15.5 15.3 Hs 7.5 6.8 
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Cu 7.9 7.2 Tm 15.3 15.3 Mt 7.5 6.5 

Zn 9.4 9.0 Yb 16.3 17.1 Ds 8.5 6.3 

Ga 9.2 7.2 Lu 10.4 9.9 Rg 17.5 18.0 

Ge 11.5 10.8 Hf 8.8 9.0 Cn 20.0 19.8 

As 14.1 14.4 Ta 7.7 8.7 Nh 14.0 12.6 

Se 17.4 18.0 W 8.1 8.6 Fl 20.0 18.9 

Br 21.1 21.6 Re 8.7 9.0 Mc 25.0 25.2 

Kr 25.1 25.2 Os 7.7 8.1 Lv 30.0 31.5 

Rb 21.3 21.6 Ir 7.6 7.8 Ts 36.0 37.8 

Sr 16.6 18.0 Pt 8.6 7.7 Og 42.8 44.1 

Y 11.4 9.5 Au 14.5 14.4    

Zr 9.8 8.6 Hg 16.4 16.2    

 

Середня точність розрахунків середніх атомних мольних об'ємів складає 

0.67 см
3
/моль, що збільшує похибку розрахунку середніх мольних об'ємів 

речовин всього на 2% до 15% (рис. 2), але при цьому не вимагає використання 

таблиці експериментальних значень. 

R
2
 = 0.9873
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Рис.2. Графічне відображення точності розрахунків моделі 

Таким чином, в результаті статистичної обробки експериментальних 

даних було отримано математичну модель, яка дозволяє розраховувати середні 

мольні об'єми та середню щільність хімічних сполук тільки за їх хімічною 

формулою. Запропонована модель дозволяє відмовитись від використання 

табличних даних і використовує лише дані щодо електронної структури атомів, 

які можуть бути легко розраховані за допомогою номера елементу. 

Використання моделі зменшує точність розрахунків не більше ніж на 2% у 

порівнянні з використанням експериментальних табличних даних. 
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