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УДК 548.736 КРИСТАЛЛОГРАФИЯ 

Ю.К. ЕГОРОD-ТИСМЕНКО, М.А. СИМОНОВ, академик Н.В. БЕЛОВ 

О КРИСfАЛЛИЧЕСКИХ СТРУКТУРАХ КАЛЪЦИБОРИfА Ca2 [B03 BOJ 1 
И СЮПЕТИЧЕСКОГО БОРАЛЮМИНАТА КАЛЬЦИЯ 

2CaAI[ ВО3 ] О= Са2 [ АIОэ ВО] 2 

Кристаллохимический анализ nриродного кальциборита 2Са~О4 =С~ [BO,BOJ: 
(

1
) и синтетического Са-Аl-бората CaAI [ВО3 ] О е) - их сопоставление- np~~m· 

ляетси интересным прежде всего с точки зрения сходства их валовых форму., 
(во второй один 83+ замещен на АIЗ+), но также инеобычного для боратов коорnм
нациоиноrо числа атомов кальция (6) в CaAI[B03 ] О (для остальных Са-борато• 
К.Ч.(:а :> 7 е}). 

Инженерную основу кристаллических построек кальциборита н Са-Аl-борНS 
составляют нанизанные на поворотные оси второrо порядка бесконечные по 0\:М ' 
(табл. 1) колонки из перекрещивающихся пар Са-полиэдров, которые расnопожmы 
по С-закону, но строго С-трансляция выполняется лишь для Ca.Al [ВО3 ] О. В струк· 
туре же кальциборпrа аналогичные Са-колонки связаны центром инверсии. Pn11!'f!· 
ется несколько и конструкция самих Са-колонок, за счет разного координаuиониоr{l 
числа атомов Са обоих соединений. Если· в кальnнборпrе е) атомы Са окр)-же:яы 
восемью ближайщими О (Са-О= 2,23-2,62 А), образуюшими дельrадоnекащ. 
то в Са-Аl-борате е) - шестью расnоложенными по октаэдру О на расстоянкs' 
Са-О = 2;327-2,679 А. Следуюшие ближайшие два атома О отстоят от Са на 3,15711 
4,512 А. Это находпr отражение в сочленении Са-полиэдров в колонки (рис. 1, :1. 
В обоих боратах Са-полиэдры связаны осью L 2 в пары через общее ребро. Соч.1t21t
нне же отдельных пар в колонку различно: в кальциборите - по rpa.нJM. • 
Ca.At [ВО3 ] О - через вершины. 

Сходны и анионные постройки в обоих соединениях - метацеnочки ю т~· 
:щров. инкрустированные В·треутольниками. Но если в кальциборите (рмс. Z.t) 
стержень радикала - цеnочки из В-тетраэдров ( В-0 = 1 ,46-1 ,51 А). то в CaAI [ВО, 1 О 
(рис. 2б) -цепочки из Аl·тетраэдров (Al-0 = 1,720-1,765 А). KaжJWt Ca-кo:took'1 
а обеих структурах окружена шестью ЗJiионными раднкалами-цеnочка.чи, т•нyll1104.-
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hк. 1. Проекции ху структур: а - кальцнборнт Са2 [ВО3 ВО) 2 ; штриховой лиiOtell выделена 
: miCUpтllu .ачейка, cмo!Шiolt показана злементарная ячейка, сопоставимая с соответствующей 
1 =.uСа-Аl·бората; б-Са2 (А103 ВО) 2 
; 

hc. 1. Фрименты структур калъциборита (а) и Са2 [ Al01 ВО] 2 (б), nоказывающие геометрию 
WQ:IIcmu Са-колонок с аниоЮtымн радИкалами 

ц а:ю:и. с nараплельно Са-колонкам. В свою очередь, при отношении Са; AI(B) = 2: 1 
. tti:;WI анионн·ая цепочка связывает три кальциевых колонки. Но если в . калы~· 
, &ipne стержневые В-тетраэдры связаны Са-восъмивершннниками с одной из коло· 
~CXno общему вертикальному ребру (рис. 2а), то в Са-Аl-борате соответствующие 
А1·tетраззры стягивают вершинъt двух Са-оJСТаэдров (рис. 2б). С двумя друтими 
ссссш'ИМи колонками В- и А!-тетраэдры связаны через вершины. 

Иккрустнрующие В-треуrольники анионных радикалов также способствуют 
~~Са-колонок, объединяясь в случае кальuиоориrа по двум обшим рtбрам 
~ Са-восъмиверШИН1UПСами, что естественно из-за возможности в этом случае nocти
•tU~ соразмерности ребер Са- и В-полиэдров, и по одному с искаженным Са-окта· 
~а Са-Аl-борате, что необычно для структур боратов с круnными катионами (' ). 

Несомненно, что различие в размерах nараметров Ь и с элемеитариых RЧеек 
~ro& (пбл. 1) связано с заменой мелкоrо атома В в тетразnрах (r8 = 0,23 Л) на 
~~ ~Cpym~Ыii Al (r At = O,S 1 Л). Это иахощп также отражение в координационных 
~ а:rомов Са и соответственно 1J постройках из Са-полюnров. 

Выоо:mешtый кристаллохимкческий анализ позволяет оrиестн CaAJ-бopar к 
{'11l1e бора.1юмииатов, и структурную формулу в .эn .t случае следует nнсаrъ а виде 
~~ IЛЮ, ВОJ 2 • с подчеркиванием метацеnочек [Al03 ] • которые иикрусmрозаиы 
'~1110 одноrо В nлюс один О. -
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