Структура Sr8MgEu1–xSmx(PO4)7 для люминесцентных материалов
Бибик К.,1 Никифоров И.В.1 
Студент, 2 курс специалитета 
1Московский государственный университет имени М.В.Ломоносова, 
химический факультет, Москва, Россия
E–mail: k2so.878@gmail.com 
Синтезирована и охарактеризована новая серия твердых растворов на Sr8MgEu1–xSmx(PO4)7. Известно, что фосфат стронция кристаллизуется в семействе минерала пальмиерита с центросимметричной пространственной группой (пр. гр.) R-3m. Однако, согласно литературным данным, введение в структуры катиона с меньшим по сравнению с кальцием ионным радиусом [1], таким как Mg2+ или Zn2+ ведет к образованию родственной структуры минерала витлокита (β-Ca3(PO4)2). Данные семейства веществ являются перспективными с точки зрения люминесцентных и сегнетоэлектрических свойств.
В кристаллической структуре β-Ca3(PO4)2 и родственных веществ содержится 5 неэквивалентных катионных позиций М1–М5, которые различаются в размерах и кислородном окружении. Так же известно, что некоторого рода замещения, такие как Ca8MgEu(PO4)7 [2] ведут к образованию центра симметрии в позиции М3 и эквивалентности позиций М1 и М2, тем самым повышения симметрии элементарной ячейки до пр. гр. R-3c. В целом, было установлено, что такая трансформация пр. гр. Положительно влияет на проявляемые свойства веществ. Изоструктурный фосфат Ca8MgEu(PO4)7 кристаллизуется в R-3c с параметрами a = b = 10.36157(6) Å, c = 37.09945(4) Å, V = 3449.45(4) Å3, Z = 6. Изовалетное замещение катионов кальция на стронций в случае Sr3(PO4)2 ведет к образованию пальмиеритной структуры R-3m параметрами a = b = 5.388(2) Å c = 19.7860(1) Å, V = 497.44(1) Å3, Z = 3. Разделение данных структур не вызывает сложностей, так как они легко различимы по дифрактограммам. 
Анализ дифрактограмм синтезированных веществ методом Ле-Бейля [3] показали, что фосфаты Sr8MgEu1–xSmx(PO4)7 кристаллизуются в структурном типе β-Ca3(PO4)2. Однако из литературы [2] известно о существовании β-Ca3(PO4)2-изоструктурной фазы с R-3m. Уточнение параметров элементарной ячейки методом наименьших квадратов показало, что синтезированные фосфаты Sr8MgEu1–xSmx(PO4)7 относятся к β-Ca3(PO4)2: пр. гр. R-3m, a = b= 10.5670(6) Å, c = 19.5699(14) Å, V = 1892.44(19) Å3, Z = 6. Параметры достоверности составили RP = 11.30 %, RwP = 14.71%, Rexp = 13.50%, что составляет приемлемые значения для рутинного лабораторного эксперимента.
В целом выбор такой пространственной группы был подтвержден данными люминесцентной спектроскопии. Полученные вещества демонстрируют интенсивное красное свечение за счет катионов Eu3+ и Sm3+, содержащихся в кристаллической решетке. 
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