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СТРУКТУРНЫЕ ХАРАКТЕРИСТИКИ ВАНАДАТОВ (V) 
ЩЕЛОЧНЫХ И ЩЕЛОЧНОЗЕМЕЛЬНЫХ МЕТАЛЛОВ 

О.Н. Груба, А.Г. Рябухин 

На базе моделей эффективных ионных радиусов и преобразования кри­
сталлических структур в квазикубическую рассчитаны структурные ха­
рактеристики (межструктурные расстояния, размеры частиц) ванадатов 
щелочных и щелочноземельных металлов. Показано, что во всех сингониях 
и структурах основной структурной единицей является VO3

- с минималь­
ным радиусом 1,96614(3). 
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Введение 
Ванадаты являются промежуточными продуктами во многих технических процессах: катали­

тических, окислительно-восстановительных, металлургических, получении феррованадия и мно­
гих других. Кроме того, они имеют и широкое самостоятельное применение особенно в приборо­
строении «...в качестве люминофоров, оптических квантовых генераторов, дозиметров, элек­
тродных материалов и др.» [1]. Важную роль ванадатометрия играет в аналитической химии. 

S-элементы образуют мета-, орто- и пированадаты, кристаллизующиеся в различных струк­
турах триклинной, моноклинной, тетрагональной сингониях. 

Такое многообразие приводит к предположению, что должен существовать простейший ани­
онный фрагмент, например, VO3

- . Ответ на этот и другие вопросы могут дать расчеты структур­
ных характеристик с помощью математических моделей эффективных ионных радиусов и мета­
морфозы кристаллических структур в квазикубическую. В расчетах используются справочные 
рентгеновские величины параметров решеток и законы подобия. 

Положительное решение этой актуальной задачи может создать новую базу не только для 
расчетов структурных характеристик, но и для их прогнозирования. 

Результаты расчетов и их обсуждение 
Поскольку ванадаты (V) кристаллизуются в различных сингониях и структурах, то необхо­

димо рассмотреть варианты расчетов их структурных характеристик по единой методике. 
Структуры и параметры решеток ванадатов взяты из работы [1]. Линейные размеры - в ангс­

тремах (10-8 см), структурные углы - в градусах. 

Метаванадаты щелочных металлов МeVОз 
Эти соединения кристаллизуются в орторомбической сингонии (OP, Pbcm-4). Их структуры 

характеризуются тремя линейными параметрами - длинами ребер а, b и с. 
Рассмотрим расчет структурных характеристик на примере RbVОз. Исходные данные [1]: 
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Структурные характеристики Sr3(V04)2 рассчитаны по этой же методике. 
Параметры решетки ортованадата кальция в этой структуре не приводятся, однако он обра­

зует двойные соединения со стронцием и барием, например, (Са,Ва,)з(УС)4)2 [1]. Это позволяет 
провести прогнозные расчеты структурных характеристик СазСУООг-

Близость свойств однотипных соединений бария и радия позволяет предположить, что для 
Яаз(У04)2 можно обратным порядком вычислить некоторые характеристики, как это уже было 
показано на примере FrVC^. 

Результаты расчетов структурных характеристик и исходные данные для ортованадатов ще­
лочноземельных металлов, кристаллизующихся в тетрагональной сингонии, представлены в табл. 4. 

Таблица 4 

Серия «Химия», выпуск 5 75 



Химия твёрдого тела 

76 Вестник ЮУрГУ, № 12, 2011 



Груба О.Н., Рябухин А.Г. Структурные характеристики ванадатов (V) 
щелочных и щелочноземельных металлов 

Заключение 
1. По уравнениям математических моделей эффективных ионных радиусов и метаморфозы 

структур в квазикубическую рассчитаны структурные характеристики (межструктурное расстоя­
ние, радиусы VO3

- в составе всех соединений, минимальный радиус VO3
-). 

2. Предсказаны межструктурные расстояния, ионные радиусы VO3
- , объемы элементарных 

ячеек метаванадата франция (орторомбическая сингония), орто- и пированадата радия (тетраго­
нальная и триклинная сингонии). 

3. Количественно доказано, что анионной структурной составляющей ванадатов любой син­
гонии является ион VO3

-, имеющий минимальный радиус 1,96614(з). 
4. Высказано предположение о возможности использования разработанной методики для 

расчета структурных характеристик соединений иных поликислот (фосфаты, силикаты и т. п.). 
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STRUCTURAL CHARACTERISTICS OF ALKALI 
AND ALKALINE-EARTH METALS VANADATES (V) 

Based on the models for efficient ionic radii and transformations of crystalline structures into quasi-
cubic ones, structural characteristics (interstructural distances, particle sizes) of alkali and alkaline-earth 
metals vanadates have been calculated. It has been shown that in all crystal singonies and structures the 
base unit is VO3 ion with minimum radius 1.96614(3). 
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