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КРИСТАЛЛИЧЕСКАЯ СТРУКТУРА СОЛОНГОИТА
Са2[В3О4(ОН)4]С1

Солонгоит * — новый Cl-содержащий кальциевый борат обнаружен, 
описан и передан нам для исследования С. В. Малинко (‘).

* Назван по месторождению.

За исходную при рентгеновском анализе принята формула из (‘) 
Са4В6С1О8(ОН)9.

В моноклинной ячейке (Лауз-класс 2/zn) с параметрами, уточненны­
ми на автодифрактометре Pi «Синтекс»: а=7,955±0,003, 5=12,570±0,005, 
с=7,241+0,003 А; 7=86°,11+0°,03; при удельном весе <2=2,514 г/см3 со­
держится 2=2 формульных единицы.

Экспериментальный материал для структурной расшифровки солон- 
гоита — 1369 независимых ненулевых отражения — зарегистрирован 
(20:0)-методом с переменной скоростью сканирования 6—24°/мин на том 
же автодифрактометре Pi (Mo-излучение, графитовый монохроматор, 
—15^7^13, 0^/с^24, 0^2<14).
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Рис. 1. Солонгоит Са2[В3О4(ОН)4]С1, проекция ху. Пунктиром 
показаны Н-связи

Систематические погасания однозначно указывали на федоровскую 
группу C2hi=P2l/b.

Анализ харкеровских сечений трехмерной функции Патерсона и пи­
ков взаимодействия позволил локализовать два базисных катиона Са. 
В ходе последовательных приближений локализованы 8 базисных атомов 

6 Зак. 551, т. 216, № 6 1281



О и три В. На построенном трехмерном распределении электронной плот­
ности выявился максимум с координатами 2=0,101; z/=0,385; z=0,436 
(четырехкратное общее положение), который сравним по мощности с 
максимумами, отвечающими катионам Са, и был нами отождествлен как 
С1. Атом С1 в указанной позиции, прибавленный к найденным базисным 
атомам, снизил фактор расходимости с 7?hW=28,9% до 15,3%.
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Рис. 2. Фрагмент структуры солонгоита Са2[В3О4(ОН)4]С1. 
Стенка из двух сортов Са-полиэдров

Исходя из принятой формулы, в указанной позиции возможно лишь 
статистическое распределение атомов С1- и ОН-групп. Большее значение 
«статистического» фактора расходимости (7ъ,ы=16,8%) указывает на за­
полнение этой позиции только атомами С1 с соответственным изменением 
формулы.

Полученная модель структуры солонгоита уточнена методом наимень­
ших квадратов в изотропном приближении в Вычислительном цент­
ре МГУ на ЭВМ БЭСМ-4М по программам «Кристалл» (2) до fiw=6,0%

Солонгоит Са2[ВазО4(ОН)4]С1. Координаты базисных атомов и индивидуальные 
температурные поправки

Таблица 1

Атом х/а v/ъ z/c Bi Атом х/а У/Ь Z/C

Cai 0,0901 0,2377 0,1593 0,66 О5 0,4299 0,4723 0,2211 0,77
Са2 0,5169 0,2975 9,3599 0,56 о6 0,3250 0,1510 0,3752 0,70
С1 0,1014 0,3854 0,4356 1,53 (ОН); 0,0321 0,1388 0,4250 0,90
(ОН), 0.2916 0,0948 0,0577 0,91 о8 0,7761 0,5059 0,0197 0,85
о2 0,3374 0,3226 0,0712 0,70 в. 0,7934 0,3910 0,0004 0.71
(ОН)3 0,5582 0,1322 0,1679 0,89 в2 0,4029 0,0836 0,2214 0,49
(ОН) 4 0,7813 0,3362 0,1829 0,91 Вз 0,3307 0,4298 0,0864 0,54

(4,5% по 1133 отражениям). Заключительные координаты базисных ато­
мов с температурными поправками и отвечающие им межатомные рас­
стояния приведены в табл. 1 и 2.

Два сорта катионов Са, как и в ранее изученных Са-метаборатах (3_6), 
находятся в восьмивершинниках с тем отличием, что две вершины 
Cai-полиэдра заняты атомами С1. Атомы В[ и В2 с 4 ближайшими соседя­
ми на расстояниях В,—О(ОН) =1,43—1,51; В2—О (ОН) =1,46—1,51 и
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Таблица 2

Межатомные расстояния в структуре солонгоита, А

В-тетраэдры Вз-тре угольник Са-полиэдры

В,-(ОН), 1,50 В2-(0Н). 1,48 В3—02 1,35 Са,-(ОН), 2,44 Са,—(ОН),. 2,55
°6' 1,43 (ОН), 1,47 0, 1,38 0, 2,39 0, 2,54
(ОН),, 1,52 Оу 1,46 о8. 1,37 (ОН), 2,68 Оу 2,39
О, 1,45 0. 1,51 0. 2,62 (ОН), 2,50

(ОН), 2,35 (ОН)у 2,46
Средние (ОН),, 2,46 0, 2,47

В!-О(ОН) 1,47 В,-0(0Н) 1,48 Вз-0 1,37 С1 2,74 (ОН), 2,54
С1'

(ОН), 02—0#(Uxl)i (ип)з
(ОН),, 2,42 * Оу 2,43 °8- 2,37 Средние
0, 2,44 0, 2,42 * 0,—о8. 2,40 Са,—0(0Н) 2,55 Са,—0(0Н) 2,49

Og/—(ОН)?/ 2,37* (0Н),-05, 2,45
0, 2,42 0, 2,39 * (ОН)з-О, 2,91 ♦* (0Н),-С1 3,23 (ОН)г-Оу 2,91 *♦ Оу—(ОН), 3.10

(ОН),,-О, 2,49 05,-0. 2,44 0. 2,42 * сг 3,38 (0Н)3. 2,34 * (ОН),. 2,96 **
(ОН), 0в-(0Н)7 2,37 * (ОН), 2,90 (ОН).

Средние С1' 3,24 CI 3,37 0, 3,36 0, 3.08
0(0Н)—0(0Н) 2,40 1 0(0Н)-0(0Н) 2,41 0-0 2,37 0,-0, 3,09 •* (0Н),-С1 3,18 *♦ 0,-(0Н), 2,96 ♦* (ОН),-(ОН), 3,21

(ОН),. 3,13 01' 3,71 (ОН). 3,64 0, 2,39 *
С1 3,31 (0Н),,-С1 3,87 0, 2,34 * (0Н)3.-0, 3,49

(ОН),—(ОН), 3,54 С1' 3,18 ** 0. 3,09 ** 0, 3,62
(ОН),. 2,42 • (ОН), 4,20 (0Н)3, 4,44 (0Н),-0, 3,19

Средние
О(ОН)-О(ОН) 3,04 0(0Н)—0(0Н) 3,15

Примечание. Одной звездочкой отмечены общие ребра В- и Са-полиэдров, двумя—общие ребра Са-полиэдров.1283



Вз в окружении трех О на расстояниях В3—0=1,35—1,39 А образуют 
кольцо [В3О4(ОН)4].

Баланс валентных усилий позволил дифференцировать в анионной 
части структуры О и ОН-.

Основой структуры солонгоита (рис. 1), как и нифонтовита (4), мож­
но считать стенки из Са-полиэдров, параллельные (010) и связанные 
между собой борокислородными радикалами [В3О4(ОН)4]. Объединению 
стенок также способствуют Н-связи: (ОН) 4—О6=2.42; (ОН) 4—С1=3,12; 
(ОН) 3-О2/=3,Ю; (ОН) з-С1" =3,18 А.

Архитектура катионного слоя показана на рис. 2. Са-полиэдры двух 
сортов, располагаясь один над другим вдоль винтовых осей 2Ь находя­
щихся в плоскости стенок, объединяются по общим ребрам в бесконечный 
слой.

В соответствии с расшифрованной структурой развернутая формула 
солонгоита Са2[В3О4(ОН)4]С1 с 4 такими единицами в элементарной 
ячейке.

Авторы выражают благодарность С. В. Малинко за любезно предо­
ставленные кристаллы и Е. П. Железину за помощь в получении экспе­
риментальных данных.
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