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Apatyty, ze wzgledu na swoje unikalne wlasciwosci, stanowig supergrupe mineraldow, ktére maja
fundamentalne znaczenie w medycynie, inzynierii mineralnej, bioinzynierii oraz ochronie S$rodowiska.
Pomimo, ze sa powszechnie wykorzystywane wiedza na temat trwalosci wielu przedstawicieli tej grupy jest
wcigz niekompletna. Dlatego tez celem badan jest zaproponowanie i sprawdzenie na przyktadzie wybranych
apatytow nowatorskiej metody do predykcji wielko$ci funkcji termodynamicznych (swobodnej energii
Gibbsa tworzenia AG';, entalpii tworzenia AH';, entropii tworzenia S°s oraz pojemnosci cieplnej AC® ).
Apatyty w szczegbdlny sposob nadajg si¢ do tego celu, poniewaz sg bardzo liczng grupa mineratdéw. Z jednej
strony znane sa state termodynamiczne dla wielu apatytow, wigc umozliwia to ich wykorzystanie, z drugiej
strony dla wielu przedstawicieli tej grupy mineratlow, istotnych w nauce i w aplikacji, dane
termodynamiczne wcigz oczekuja wyznaczenia. Proponowane badania podstawowe polegaja na teoretycznej
predykcji  warto$ci termodynamicznych funkcCji stanu, ktoére zostang potwierdzone pomiarami
eksperymentalnymi. W oparciu o powyzsze stwierdzenia postawione zostaly nast¢pujgce cele badawcze:

1. Znalezienie uzytecznych zalezno$ci i korelacji pomiedzy juz znanymi, eksperymentalnie
wyznaczonymi wielko$ciami fizycznymi i chemicznymi apatytow i pierwiastkow, z ktorych sa
zbudowane.

2. Wyliczenie przewidywanych warto$ci dla brakujacych danych termodynamicznych apatytow na
podstawie znalezionych zaleznosci.

3. Eksperymentalna weryfikacja przewidzianych (wyliczonych) danych termodynamicznych poprzez
przeprowadzenie serii eksperymentow rozpuszczania Oraz poprzez bezposrednie kalorymetryczne
pomiary eksperymentalne.

Struktura apatytow moze by¢ opisana nastepujaca formula chemiczng: Ms(AQ,):X, gdzie M to
dwuwarto$ciowy kation, AO, to anion kompleksowy - trojwartosciowy tetraedr, na pozycji X wzajemnie
moga podstawia¢ si¢ jednowarto$ciowe aniony. Zgodnie z powyzsza formula chemiczng na pozycji M moga
wspolnie wystgpowac Ca®*, Pb?*, Ba?*, Sr?*, Na', ce®*, La**, Y, Bi®", REE®" %", Th* u* %" pozycje
A okupuja jony P>, As®* V°*, Si**, S natomiast na pozycji X mozna spotkaé: F, Br, Cl, OH, | lub O.

Z dotychczasowego stanu wiedzy 1 stosowanych metod do oznaczania wartoSci funkcji
termodynamicznych mineraltow z grupy apatytow wynika, ze informacji na temat stabilno$ci apatytow jest
wcigz niewiele 1 z pewno$cig ta luka w danych wymaga uzupehienia w najblizszej przysztosci.
Optymalizacji i nowego punktu widzenia wymaga roéwniez metodyka oznaczania wartosci funkcji
termodynamicznych. Do tej pory nie opracowano metody, ktora w sposob jednoznaczny, szybki i prosty
pozwolitaby z duza doktadnos$cia okresli¢ trwatos¢ faz, w tym przypadku poszczegdlnych apatytow. Takim
kompromisem jest metoda predykcji proponowana w niniejszym wniosku. Opiera si¢ na korelacjach
zaobserwowanych w obrebie istniejacych danych eksperymentalnych. Przewidziane warto$ci zostana
potwierdzone droga eksperymentalng. Znajac je juz wczesniej z przewidywan, z niewielkim blgdem, mozna
usciSli¢ i znacznie zoptymalizowaé¢ warunki przeprowadzanego pomiaru, co jest oszczednoscia czasu
i pieni¢dzy.

Wstepne badania i kalkulacje wskazujg na to, ze istniejace korelacje pomiedzy juz wyznaczonymi danymi
termodynamicznymi mogg by¢ uzyte do zastosowania tej metody. W celu weryfikacji obliczonych,
proponowanych warto$ci termodynamicznych funkcji stanu planowane sg syntezy czystych, analogow
naturalnych apatytow. Produkty syntez bedg uzyte w eksperymentach rozpuszczania. Tego rodzaju
eksperymenty sa bardzo uzyteczne w wyznaczaniu wiasciwosci termodynamicznych jednak nie zawsze
moga by¢ uzyte do wszystkich typow apatytow. Dlatego zdecydowano si¢ réwniez na uzycie metody
uzupehiajacej, ktora jest kalorymetria. Ta metoda jest uniwersalna dla wszystkich apatytow lecz nie daje
pelnego spektrum termodynamicznych wilasciwosci apatytow. Dlatego zaproponowane podejécie gwarantuje
powodzenie projektu.

Zaproponowana metoda predykcji opartej na mocnych korelacjach jest nowym podejsciem do
przewidywania brakujacych wartosci termodynamicznych dla wybranych apatytow. Silng podstawa metody
jest fakt, ze opiera si¢ ona tylko i1 wylgcznie na obserwacjach zalezno$ci pomigdzy danymi
eksperymentalnymi. Innowacyjne jest uzycie zard6wno metod obliczeniowych (proponowana metoda
obliczeniowa dla przewidywania wielkosci funkcji termodynamicznych) jak 1 eksperymentalnych.
Planowane jest komplementarne zastosowanie kalorymetrii. Wraz z eksperymentem rozpuszczania pozwala
na precyzyjne oznaczenia wartosci termodynamicznych funkcji stanu dla poszczegdlnych apatytow
i bezposrednie potwierdzenie danych przewidywanych obliczeniami teoretycznymi. Nowa metoda
predykcyjna w przysziosci bedzie wyprébowana dla inych grup mineraldw co uczyni jg metodg
uniwersalng. Badania te uzupehiaja istniejacy stan wiedzy podstawowej, a ich wyniki w przyszlo$ci moga
znalez¢ zastosowanie w nauce, przemysle i ochronie srodowiska.



