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КРИСТ АЛ.1IИЧЕСRAЯ СТРУНТУРА БАБЕФФИТ А
BaBeP04F = Ва (Ве,Р) 204F

В 1962 г. А. С. Назаровой в реДRометаЛЬНО-фЛЮОРИТОЕОМместорождении
Сибири обнаружен барий-бериллиевьгЙ фосфат (j). Минерал встречен в
виде зерен ИЗ0метричной и реди') уплощенно-таблитчатой формы, pa~Mepa-
ми от 0,15 Х 0,2 до 1 Х 1,5 мм, агрегативного строения. Ограненных ири-
сталлов не отмечалось.

Химичесиий анализ бабеффита, выполненный Н. Н. Кузпецовой (в про-
центах): ВаО 56,50, ВеО 11,63, Р2О5 26,55, F 7,27, F2Оз 0,3, Н2О+ноо0,64;
2: = 102,89-3,05 (О-+ F'2)= 99,84. Исходя из него, А. С. Назарова дала
формулу Ва4Ве5 (Po',)40F4. пН2О (п = 0,3-0,4), которая и принята за
основу при структурной расшифровке. По предварительным данным мине-
ралу былаприписана тетрагональная ФеДО'РОВiскаягруппа D4h19= 141/ата;
а = 4,89, с = 16,74А.

ДЛЯ детального рентгеноструктурного исследования были отобраны Два
изометричных обломка с линейными размерами 0,15 Х 0,2 Х 0,2 мм. Юсти-
ровка образцов осуществлялась по лауэграммам методом Уманского-
Квитки. В процессе структурной расшифровки установлена истинная ром-
бичеСIЩЯсимметрия. 1"точпенные методом порошка (РКУ-114) параметры
псевдотетрагональной ромбической ячейки (JlаУд-класс ттт) : а = 6,93:!:
+ 0,01; Ь = 16,74 + 0,03; с = 6,93 + 0,01 А. При определенном по методу
М. М. Василевского удельном весе d = 4,31 в соотве'ТlCтвующейпсевдотет-
рагонаЛLНОЙпризме содержится Z = 2 ед. указанного состава.

ДJIЯ расшифровки структуры бабеффита использованы три развертии
слоевых линий вонруг осей а и с: 60Р Oli~(тах sin 1'}/ л = 1,15);
70 F~I.o (тах sin {t i л = 1,094); 86 P~I.1(тах siп 1'}/ л = 1,115 А-l) с интен-
сивно,стями, оцененными по ста.вшему n наших лабораториях станцартньш

d

методу MapOI>:почернения с. шагом 1~3ю\Ономерные погасания однозначно
фиксировали гемиморфную федоров скую (алмазную) группу С2v19=
= Fdd2 *.

В соответствии с Z = 2 гранецентрированная F-ячейка бабеффита со-
держит 8 атомов Ва, 8 Ве **, 8 Р, 8 };' и:32 атома О, длл которых в рамиах
группы Fdd2 предусматриваются лишь общие положения с ,кратностью 16
и (на 2-ных поворотных осях) З-краТl-Iыечастные. Наличие в лчеЙке 8 ато-
мов Ва, очевидно, в частных положениях обещало успешное применение
метода тяжелого атома.

Анализ патерсоновской ПрОeJЩИИUV при фиксированном в центросим-
метричной проекции ху-положении тяжелого Ва заставлял принять, что.
8 атомов Р и 8 Ве занимают ОДНообщее 16-кратпое положение ***.

* Подгруппа ранее указанной тетрагональной после смены установки 1 на
F(D2h19= Р41! ddm).

** 8 атомовВе в соответствиис результатамигеометрическогоанализа.
*** Этот представляющийсяпарадоксальным вывод (см. таюне далее) находит

оправданиев ранее расшифрова.нныхструктурах Ве-фосфатов:гердерита (2),херлбу-
тита (3), бериллонита (4), в которых Ве и Р заполняют разные, но «качественно~
весьма близкие пuзиции,причем почти всегда моЖноуказать «нараллсльный»боро-
(или алюмо)силикат, в которомпаре (ВеР)7+ соответствует равнозарядн&япара.
(BSi)7+или (AlSi)7+:датолит (2),данбурит (5),пефелин (4).
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Таблица 1

Атомы х у z
11

Атомы х у z

Ва О О О

11

а, о о О,Б98
Г, Ве 0,004 0,083 0,50Б '03 -0,204 0,09Б 0,370

а, 0,046 0,155 0,630 (а, F). 0,167 0,078 0,340

Палученные Rаардинаты Х, у (}тамав (Р, Ве) утачнялись метадам па-
следавательных приближениЙ с чередующимися пастраениями праен:ций
электраннай платнасти и расчетам теоретичес!шх F па каардинатам мак-
симумав, фиксираванных на предыдущей ступени. Два сар та атамав О
можна была лаRаЛИЗ0вать лишь иа разнастных фурье-синтезав. При i:iTaM
фактар расхадимасти в зане (hkO) снижался с 30,6% на первам ,папе па
коардинатам Ва да 2:1,2%, HaTopьre не удалась уменьшить 'Однимутачне-
нием карадинат без введения тгмпературнога мнажителя. Эта знаЧЫlие
фактара расходимости саответствует таму минимальнаму Rt =
= 0,75(У1 - 0,75В - 1)B1~ J КОТОрЫТtмажет быть дастигнут без темпе-
ратурнага множителя (6). Пасле утачнения и введения изатрапнаЙ тем-
пературнай паправки с В = 0,75 фюпар расходимасти 'Опустился до Rhko=
= 8,7%. Утачнение Rаардинат Х, у пастраеrннай центрасимметричнай пло-
скай мадели выпалнена автоматичеСRИ на машине М-20 в Вычислительнам
центре МаСlю,в,СRОГОгаlсударственного у,ниверситетra методам наименьших
квадратав па праграммам Б. Jl. Тарнапольскаго, В. И. Андрианава (7).

Имея каординаты х, у и руковадствуясь кристаллахимическими соабра-
жениями, мажна па патерсанопекай карте вчерне локализовать (Р, Бе) и
три сорта юr,слоро,дных атомов в бакавоЙ праекции yz. СаОТlвеТlствующая
модель утачнялась ЦИIшамчере;::t;уЮЩИХСЯрасчетав ЭЛCIпраннаЙ платности
и разнаетными фурье-синтезами. После введения изатрашюЙ температур-
ноЙпапраюш с В = 0,7 фактор расхадимасти и для ацентричнаЙ боковаЙ
проекции yz {',25,5% па Rоардинатам Ва .У1палда 7,6%. Прирасчеlтах рас-
пределения электраннаЙ платнасти в 'Обеих праекциях испальзавались
усредненная f-кривая, саатветствующая атнашению Р : Ве - 1 : 1, и кри-
вая рассеяния О для лаRализации как атамав О, так и атомав Р. Удавле-
творителыIOМУ балансу валентнс,сти отвечает следующее распределение
анианав: анианы 01 заНИ'1ают 8-нратнае по.тrаЖeIlиена осях 2-га поря,],ка
(002:),анианы 02 - В 'Общем 16-кратном паложении, а астающиеся 8 ато-
мов О вместе с 8 атамами F статистичеСЮI * распределены па 16-I{ратнаЙ:
lIОЗИЦИИ.

В табл. 1 iприведены коардинаты неза'висимых базисных а та:\1ав, уч)ед-
пенные па двум праеRЦИИи соатветствующие УRаэанным Iшэффициентам
расх;адимOrСТИ.Вычисленные по этим ноордииата)1 :\Iюнатш.ш:ые расстая-
ния удавлетворительно сагласуются с устанавленпыми ранее (табл. 2).

В саатветствии с расшифраваннаЙ структураЙ ХИ1\1ичеснуюформу,лу ба-
беффита следует писать BaBeP04F = Ва(Ве, Р)20/,Р. В элементарнаЙрам-
JическаЙ ячеfше содержится Z/ = 8 Фармульных единиr~- Ба (Ве, Р) 204F.

«Объемную» оснаву СТРУJc:турыбабеффита саставляют перпендИI{УЛЯР-
ные к длиннаЙ аси Ь слои из палярных (с оеью 2) Ba-семивершиннИIЮВ
(рие. 1А), которые в сваем слое соединены вершинами I,ДЖДЫЙс 4 сасед-
ними R трельяжные сепш, тю{же полярные (рис. 1Б). Вдаль аси Ь 4 такие
сетки геометричеСRИ связаны прахадящими между ними «алмазными» пла-
скаеТЯМIIснольжения (а), на Iютарых располагаются цепачки из (В е, Р)-

* По тем же ПРlIЧинам,которые заставили считать в одной позиции и Ве и Р.
Rю\то отмечаетсядалее, Ве- и Р~тетраэдрысо'вместносоздают каркас, весьмаажур-
ныйв тем смысле, что r<аждыйтетраэдр участвует в ажурной вязи лишь тремя
евоимивершинами.4-наясвободная должна быть двувалентным О в Р-тетраэдре и
одновалентнымF в Ве-тетраэдре по стаТИСТlIЧескомузакону, соответствующемута-
комуже распределениюВе и Р.
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Рис. 1. Слои из Ба-полиэдров в структуре бабеффита. А - алмазная упа-
I\OBKaслоев, В - трельяжная полярная сетка из Ба-семиверruинников

~

А б
Рис. 2. Бабьффит. Метацепочки из (Бе, Р)-тетраэдров вдоль 4 алмазных плоскостей
скольжения (2 из них отмечены прерывистыми линиями). Дробями отмечены
разные уровни, на которых располагаются 4 тетраэдра одного звена. А - проекция

аЬ. В - проекция Ьс
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тетраэдров ПИlрОКiсеНОIВОI10ТИlIIа(рис. 2) ; ,они тянутся параллельНiО'l1Uодной,
то другой взаимно перпендикулярным диагоналям псевдоквадратной гра-
ни ас. В четырехчленных зuеньях каждой из 4 перекрещивающихся цепо-
чек (вдоль Ь) по закону аJIмазной плоскости тетраэдры поочередно смотрят
в разные стороны по оси Ь. Эти цепочки вполне подобны цепочкам В алмаз-
ноЙже структуре 7п-чкаловита (8), но В последнем перекрещивающиеся

Таблица 2

(Р, Ве)-'lетраэдр Ва-полиэдр

атомы d, А aT01IbI d, А

Г, Ве - О,
1', Ве-О,р Ее - 0з **Р; Ве - (О, F). ...

0,-0,
0,-0,
0,-(0, F).
0,,-0,
O~- (О, F).
0,-(0, F).

1,;)1
1,53
1 70
1;61
2,62
2,69
2,03
2,65
2 49
2;6"

Ва- О,.
Ва - О"..
Ва - О;
Ва - (О, F).
0,-0з
0,-(0,1<').
0,-0,
02-0,
0,-(0, F),
0,- (0,1<')4
0,- 0з

2-2,75
1-2,79
2-.'3,33
2-2,93

4,90
3,:9
3,21
5,,6
260
2;90
5,21

. Атомы, которые С СООТЕетствующимибазисными связаны
элементами симметрии группы,

** Атомы, берущиеся из еоседней ячейки.
**'" Атомы, имеющие О;;:J;инаНQБоенристаллографическое Положе-

ние.

цепочки [SiOз] остаются индивидуальными, друг от друга не зависящими,
тогда как в бабеффите цепочки задевают друг друга - имеют общие вер-
шины - и создают трехмерную вязь, весьма ажурную, поскольку во вза-
ИМIюм.сцеплении 'Т8''l1раэдроlВучаствуют лишь 3 вершины из 4, и потому
формулой KapI{aCa становится [ZZ05]000000 (Z = Ее, Р), т. е. перед нами
третья полиморфная разновидность димстасиликатного раДИI{ала после
[Z205]оооо-сетоки [ZZ05]оо-бесконечных лент «2-й главы» кристаллохимии
силикатов (9).
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