кристаллическая структура Cr-БЕРИЛЛИЕВОГО ИНДИАЛИТА, выращенного из раствора в расплаве солей. 
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The structure of  berillian indialite (Mg1.68Ti0.01Cr0.15Al0.14)[(Be1.04Al1.96)(Si5.64Al0.36)O18]Na0.16 was refinement in unite cell: a = 9.606(3), c = 9.279(2) Å, V = 741.4(6) Å3, sp. gr. P 6/mcc, Z=2, dcalc = 2.585 g/sm3. Final R/Rw = 0.028/0.032, GOF = 1.29. The interatomic distances (М - О)av in octahedron 2.082(3), (Т1 - О)av = 1.619(3), (Т2 - О)av = 1.711(4) Å are typical for berillian indialite structure. There are found sodium atoms in amount 0.32/unite cell at silicate ring. The interatomic distances Na11 - Na12 = 2.320, (Na11 - O1) = 2.630, (Na12 - O1) = 3.507 Å.

Поиск причины конгуэнтности плавления бериллиевого индиалита (Mg2BeAl2Si6O18) по отношению к инконгруэнтно плавящимся бериллу (Al2Be3Si6O18) и кордиериту (Mg2Al4Si5O18) привел к необходимости сопоставления их структурных характеристик. Для двух последних они общеизвестны. Настоящая работа посвящена определению кристаллической структуры бериллиевого индиалита, синтезированного в раствор-расплавной системе Al2Be3Si6O18 – Mg,Ca/F,Cl с добавкой Cr2O3 (Al2Be3Si6O18 – природный берилл состава, мас. %: 65.85 SiO2, 17.64 Al2O3, 13.15 BeO, 0.35 MgO, 0.90 FeO, 0.52 Fe2O3, 0.02 MnO, 0.07 CaO, 0.72 Na2O, 0.51 K2O, 0.07 Li2O, 1.03 H20) [1]. Расчет результатов химического анализа приводит к кристаллохимической формуле: (Mg1.62Ti0.01Cr0.16Al0.21)[Be1.13Al2.12Si5.71O18]Na0.16. Часть хрома и титан поступили в раствор-расплав неконтролируемо (за счет коррозии тигля из нержавеющей стали), а щелочные элементы – из исходного берилла и реактивов: CaCl2 (ч) и BeO (ч). Несмотря на зональность выращенных кристаллов бериллиевого индиалита, полученных медленным охлаждением солевого раствора-расплава при спонтанности их зарождения, удалось выделить образцы приемлемого для рентгеноструктурного исследования качества.
Массив из 4577 рефлексов для определения кристаллической структуры бериллиевого индиалита получен от кристалла размером 0.2х0.2х0.4 мм3 на автоматическом дифрактометре Nicolett R3, Mo K(-излучение, (- методом, (sin(/()max = 0.995. Параметры элементарной ячейки: a = 9.606(3), c = 9.279(2) Å, V = 741.4(6) Å3, пр. гр. P6/mcc, Z=2, dвыч = 2.585 г/см3. Структура уточнена по набору 1017 независимых рефлексов c Fobs > 4.0(F с помощью комплекса программ CSD [2]. При уточнении использовалась весовая схема: 1/[(F2+ 0.0008(Fobs)2], заключительные R-факторы в анизотропном приближении: R/Rw = 0.028/0.032, GOF = 1.290.

Уточнение заселенности позиций привело к кристаллохимической формуле

(Mg1.68Ti0.01Cr0.15Al0.14)[(Be1.04Al1.96)(Si5.64Al0.36)O18]Na0.16, которая находится в хорошем соответствии с полученной из химического анализа.  Межатомные расстояния (М-О)ср.= 2.082(3) Å в октаэдре, (Т1 - О)ср. = 1.619(3) Å и углы О-Т1-О= 109.1(2) ÷ 110.0(2)( в кольцевом тетраэдре,  (Т2 - О)ср. = 1.711(4) Å и углы О-Т2-О= 97.11(14) ÷ 108.93(15)( в межкольцевом тетраэдре согласуются с идентичными характеристиками структуры бериллиевого индиалита, полученного из собственного расплава [3]. Углы связей катион-кислород и отношения (О-О)max/(О-О)min = 1.007 для кольцевого тетраэдра и 1.175 для межкольцевого свидетельствуют о близости этих характеристик к идеальной для тетраэдров первого типа и существенному отклонению от идеальности тетраэдров второго типа.

В полости шестичленного кольца установлено некоторое количество катионов натрия с расстояниями Na11 - Na12 = 2.320 Å, (Na11 - O1)x6 = 2.630 Å, (Na12 - O1)x12 = 3.507 Å.
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