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В аквакомплексах галидов щелочноземельных металлов типа 

[Мe(H2O)]6Г2 молекулы воды, обладающие собственными дипольными мо-

ментами, выступают в роли лигандов, подобно молекулам аммиака в амми-

нокомплексах.  

Расчеты структурных характеристик аквакомплексов имеют принципи-

альное значение для химии комплексных соединений и современной кри-

сталлохимии, так как они являются одним из связующих звеньев между мо-

делью ионных радиусов и моделью гидратации ионов [1, 2].  

Галиды аквакомплексов щелочноземельных металлов [Ме(Н2О)6]Г2 кри-

сталлизуются в гексагональной (гг) сингонии (пространственная группа 

113 mР , SrCl2∙6H2O) [3].  

Порядок вычислений структурных характеристик [1] рассмотрим на 

примере соединения    262 IОНCa , для которого известны следующие пара-

метры а = 8,290 Å и с = 4,254 Å [3]. Радиусы ионов приведены в [1, 2]. 

1. Объем элементарной ячейки: 
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4. Межструктурное расстояние между внутренней сферой и внешней 

сферами : 

.53276,432624,67165064,0  ккp ar     (3) 

   IOHCa 62 )
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5. Дебаевский радиус экранирования наружной (внешней) сферы: 

    .8958144,34828427,07320508,2418081,152  zfCaFrr DDн
  

  .7320508,23111 2  Kzzf
.
 

    .828427,0212  ккгг ffcf  

6. Радиус комплексного катиона :  
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= 1,32816 + 1,11787 = 2,44603.        (4) 

7. Радиус аниона 
I  в составе соединения: 

      .08676,244603,253279,4)
2

62 
 OHCa rrI r p

     (5) 

8. Дебаевский радиус экранирования внутренней сферы: 

      .040749,88774519,17320508,2159935,18  cfzfNaClrr DвнD
  

Здесь   .7320508,212111 22  Kzzf
,
 

    .774519,1
8

33
31  ГЦКкк ffcf  

9. Электромагнитное поле, очерченное внDr , частично компенсируется Dнr :  

.144935,538958144,34040749,88  DнвнDD rrr  

10. Радиус молекулы кристаллизационной воды в составе комплексного 

иона: 

       .43401,101202,144603,2) 22
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11. Минимальный радиус H2O: 
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



 783737,53671845,513

1,434012

,144935351,01202
 

= −18,75292 + 20,13593 = 1,38301.    (6) 

   2
62 )OHCa
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По той же методике проведены расчеты структурных характеристик дру-

гих галидов (хлоридов, бромидов, йодидов) аквакомплексов кальция и 

стронция. Исходные (справочные) данные и результаты расчетов представ-

лены в таблице. 
 

Таблица 

Структурные характеристики галидов аквакомплексов кальция и стронция 

№ 
   262 ГОНМе  

 Гr  

а , 
с  

[3] 

V  

ккa  

pr ,  

ур. (1–3) 

   2
62 )OHCar , 

ур. (4) 

 Гr , 

ур. (5) 

 OНr 2


, 

ур. (6) 

1 
   262 ClОНCa  

1,69182 

7,696 

3,917 

200,9159 

5,85695 

4,19654 

2,44602 1,75052 1,38300 

2 
   262 BrОНCa  

1,81898 

8,00 

4,005 

221,9796 

6,05486 

4,33835 

2,44602 1,89233 1,38300 

3 
   262 IОНCa  

1,98995 

8,290 

4,254 

253,1845 

8,32622 

4,53279 

2,44603 2,08676 1,38301 

4 
   262 ClОНSr  

1,69182 

7,905 

4,084 

221,0701 

6,04658 

4,33241 

2,58516 1,74726 1,38300 

5 
   262 BrОНSr  

1,81898 

8,212 

4,167 

243,3616 

6,24335 

4,47340 

2,58517 1,88824 1,38301 

6 
   262 IОНSr  

1,98995 

8,623 

4,290 

276,2515 

6,51281 

4,66647 

2,58516 2,08131 1,38300 

 

Согласие минимальных радиусов  OНr 2
  = 1,38300(1) подтверждают 

адекватность модели [2]. Эта величина использована ранее при создании 

модели гидратации ионов [3]. 

 

Библиографический список 

1. Ryabukhin, A.G. Effective ionic radii / A.G. Ryabukhin // Высокотемператур-

ные расплавы. ЧГТУ−ЧНЦ УрО РАН. − 1996. − № 1. − С. 33−38. 

2. Рябухин, А.Г. Эффективные ионные радиусы. Энтальпия кристаллической 

решетки. Энтальпия гидратации ионов: монография / А.Г. Рябухин. − Челябинск: 

Изд-во ЮУрГУ, 2000. − 115 с. 

3. Справочник химика. / Под ред. Б.П. Никольского. − Л.: Химия, 1971. − Т. 1. − 

1071 с. 
 

К содержанию 


