
5,15 1 2,53 8 1,590 2 1,184 1
4,43 2 2,31 2 1,542 3 1,113 2
4;41 3 2,07 3 1,527 5 1,082 1
3,96 8 1,941 3 1,488 1 1,038 2
3,83 5 1,851 5 1;446 3 1,034 1
3,56 6 1,817 7 1,404 2 1,012 1
3,05 8 1,784 4 1,364 2 0,996 1
2,90 3 1,692

I

4 1,336 3 0,978 1
2,65 10 1,663 3 1,214 2
2,57 6 1,615 3 1,199 2
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УДК 548.736 КРИСТАЛЛОГРАФИЯ

О.С. БОНДАРЕВА,М.А. СИМОНОВ,акадеМИI(Н. В. БЕЛОВ

КРИСТАЛЛИЧЕСКАЯ СТРУКТУР А СИНТЕТИЧЕСКОГО
АНАЛОГА ЛИТИОФОСФАТИТА "f-LiзРО,

Объектом исследования были кристаллы Li-фосфата, полученные в
лаборатории гидротермального синтеза Института кристаллографии
А. Н. Иващенко. Кристаллы 'Y-LiзРО, - бесцветные, прозрачные, удлинен-
ногогабитуса.

Сходство межплоскостных расстояний (табл. 1) с расстояниями, соот-
ветствующими минералу литиофосфатиту С), а также параметров ромби-
ческой ячейки (Лауэ-класс ттт), определенных методом качания (каме-

Таблица 1
l\1ежплоскостныерасстояния 'Y-LiЗРО4в А и интенсивностиотражений

d 1 d 1 d d 1

При м е ч а н и е. Камера типа Гандольфи, Си-излучение, Ni-фильтр, Т=З0 час.

ра РКОП, Мо-излучение) и уточненных на автодифрактометре РI «Син-
текс» (а=4,926(3), Ь=6,129(1), с=10,483 (4) А, V=316,5N, Z=4), позво-
лили предположить на первом этапе для данного соединения формулу
LiзРО" подтвержденную дальнейшей расшифровкой структуры. Повтор-
ноеисследование 'Y-LiзРО~предпринято в связи с тем, что структуру литио-
фосфатита определяли по данным фотометода и проекциям е).

Экспериментальный материал при расшифровке струнтуры - интенсив-
ности 696 независимых ненулевых (I;;?;:1,96aI) отражений зарегистрирова-
нына том же автодифрактометре (28-8)-методом с переменной скоростью
сканирования 6-240 в 1 мин. (Мо К.-излучение, ПЛОСI\ИЙграфитовый

sine Амонохроматор тах -г- =1,08 -1). Систематические погасания привели
J(рентгеновской группе Рс-п, ВI\лючатощей две феДОРОВСI\иеРстп и
Рс21п. Расшифровка струнтуры проводилась в рамках весьма распростра-
ненной центросимметричной группы D2hI6=PCтп, подтвержденной в окон-
чательном решении. Все расчеты вьшолнялись на специализированной вы-
числительной системе E-XTL «СинтеI\С».

При уточнении структуры методом наименьших квадратов в полномат-
ричном изотропном и анизотропном приближениях за основу были взяты
Iюординаты базисных атомов из (2), которые уточнены до Rhkl=4,0 и 3,4 %
соответственно.
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Li1 0,303 (1) 0,5013 (9) 0,1635 (5) 1,00 (9)
Li2 0,306 (2) 0,750 0,4233 (8) 1,1 (1)
Р 0,3088 (2) 0,250 0,411<'1(1) 0,37 (2)
01 0,2038 (5) 0,0445 (3) 0,3417 (2) 0,70 (3)
02 0,2941 (7) 0,250 0,0500(3) 0,65(4)
Оз 0,1193(6) 0,750 0,0900(3) 0,63 (4)

Li1 1,4 (2) 0,8(2) 0,8(2) -0,0 (2) 0,0 (2) О
Li2 1,9(4) 0,7(3) 0,9(3) О -0,2 (3) О
Р 0,34 (3) 0,4 (3) 0,38 (3) О 0,03 (4) О
01 0,86 (7) 0,60 (6) 0,62(6) -0,2 (7) О -0,15
02 1,1 (1) 0,.61 (9) 0,35 (8) О -0,2(1) О
Оз 0,50(9) 0,7 (1) 0,7 (1) О -0,1 (9) О

Li-тетраэдры Р-тетраэдр

LiгО/ 1,951 (6) Li2-O{' [2] 1,998 (4) Р-Оl [2] 1,546 (2)
0/' 1,991 (7) 02 2,051 (11) 02 1,539 (3)

02 1,947 (6) Оз 1,947 (10) Оз 1,529 (3)
Оз 1,933 (6)

Среднее 1,956 1,998 1,540

0/-01" 3,172(3) 01" -0/" 2,910 (3) 01-01' 2,919 (3)
02 3,337 (3) 02 [2] 2,935 (3) * 02 [2] 2,521 (3)
Оз 3,223 (3) Оз [2] 2,986 (3) Оз [2] 2,.508 (4)

02-0/' 2,935 (3) * ОгОз 3,241 (5) ОгОз 2,881 (3)
Оз 2,511 (3)

О/'-Оз 2,508 (4)

Среднее 2,948 3,216 2,643

При м е ч а н и е. Звездочкой отмечены общие ребра Li,- и Li,-тетраэдров. В нвадратных
снобках указано число расстояний.

Таблица 2

'Y-LiЗР04.Координаты базисных атомов, изотропные и анизотропные
температурные факторы

Атом х/а у/Ь ,/с В.J

Атом В22 Взз
.1 В" ВIЗ В23

Та6дица 3

Межатомные расстояния в структуре 'Y-LiЗР04в А

Заключительные координаты базисных атомов и отвечающие им меж-
атомные расстояния приведены в табл. 2 и 3.

В структуре "(-LiзРО. хорошо выражена двухслойная плотнейшая ген-
сагональная упаковка из атомов О, в которой половина тетраэдрических
пустот заселена атомами Р и Li в отношении 1:3.

Ее детали весьма похожи на детали структуры бертрандита
Be4Si207 (ОН) 2 (3), также характеризуемой двухслойной плотнейшей упа-
ковкой, которая составлена цепочками из тетраэдров, нанизанных на вин-
товую ось 2,. В "(-LiзРО. такие цепочки составлены из тетраэдров вокруг
столь близких к Ве атомов Li (Li,) (рис. 1). Зеркальными плоскостями
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LiгцеПОЧRИсвязаны в стенну, параллельную ПЛОСRОСТИ(001) =аЬ (рис. 2),
В одной половине ячеЙRИ (верхней на рис. 2) все Lij-тетраэдры смотрят
вверх от ПЛОСRОСТИчертежа, в другой - вниз (вдоль оси упаRОВRИ [100] =
=а). КристаллографичеСRИ чередующиеся стеюш связаны центрами сим-
метрии на уровнях z=o и Z=I/2, а таRже плоскостью скольжения (100) =с.
Между этими стенками из Liгтетраэдров (Lij-Ocp=1,956 А) располагаются
стеНRИ из подобных же цепочеR, но смешанных: в них по высоте
(вдоль а) чередуются Li2-тетраэдры (Li2-Ocp=1,998 А) и меньшие РО,,-
тетраэдры (Р-0=1,540 А). Те и другие более правильные, их рассекает
яеРRальная ПЛОСRОСТЬ.То же ~ередование двух сортов тетраэдров имеет

а

1

Рис. 1 Рис. 2
Рис. 1. "(-LiзРО". Цепочки, составденные иа двух типов тетраэдров: Li и Li-P

Рис. 2. "(-LiзРО".Проекция ВДОJIЬоси пдотнейшей упаковки

место вдоль Li, Р-стенок, по оси' Ь, но вдоль оси а соседние цепочки смот-
рят своими тетраэдрами в противоположные стороны (рис. 2).

Р-тетраэдры - изолированные, островные, но Li2-тетраэдры врезаются
в стеНRИиз Liгтетраэдров и имеют с ними общие ребра, существенно уко-
роченные: Ог02=2,935 А (при средних 0-0=3,216 А). Вдоль оси Ь со-
седние (на разных высотах) Р-тетраэдры разделены пустыми центросим-
метричными октаэдрами (в одном из них выбрано начало ячейки), как то
характерно для аналогичной детали в оливине, кианите, шпинели (").

в (3) было обращено внимание на то, что основной мотив бертрандита
весьма похож на RОрУНДОВЫЙ,но последний выполнен из октаэдров, тогда
как в бертрандите его строят тетраэдры. Нечто аналогичное имеет место
для пары y-LiзРО" - оливин. О тождестве деталей из POt,- И SiO,,-тетраэд-
ров сказано выше, а на рис. 2 нетрудно увидеть в y-LiзРО" «тетраэдриче-
ское» - из Lij-тетраэдров повторение известного оливинового мотива ин
Mg-ОRтаэдро:в.

Московский государственный университет
им. М. В. Ломоносова

Поступило
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