
Доклады Академии наук СССР
1974. Том 218, № 2

УДК 548.736.622 КРИСТАЛЛОГРАФИЯ

Г. Ф. ПЛАХОВ, М. А. СИМОНОВ, академик Н. В. БЕЛОВ 

КРИСТАЛЛИЧЕСКАЯ СТРУКТУРА Na, Ве-ОРТОСИЛИКАТА
Na2Be[SiO4]

Монокристаллы Na, Be-силиката получены Б. Н. Литвиным в лаборато­
рии гидротермального синтеза Института кристаллографии АН СССР при 
изучении кристаллизации в системе Na2O—ВеО—SiO2—Н2О.

Дактилоскопическая характеристика — значения межплоскостных рас­
стояний подтверждает индивидуальность этого соединения (табл. 1).

Химический состав: Na2O —42,9%, SiO2 — 40,71%, ВеО-15,60%, 
Н2О —0,45%, 2=99,66% (аналитик Т. И. Столярова) хорошо соответству­
ет формуле Na2Be[SiO4J.

Измеренные в желтой части спектра показатели: ng=l,579, пг=1,566, 
п„—«5=0,013 * для двуосных кристаллов Be-силиката. При удельном весе 
/7=2,79 г/см3 в моноклинной ячейке с параметрами, уточненными па авто­
матическом монокристальном дифрактометре Pi «Синтекс», МоАа-излуче- 
нпе, «=7,022+0,002, 6=9,933+0,003, с=4,960+0,001 А, у=90°,03+0°,02, со­
держится 2=4 единицы Na2Be[SiOJ.

* Метод фокального экранирования Х=589 нм (Т. Н. Иванова).

Na2Be[SiO4). Межплоскостные расстояния (СиАа-излучение)
Таблица 1

I d I d I d I d

1 7,10 9 2,92 1 2,073 1 1,615
6 5,02 5 2,76 1 2,032 4 1,5003

14 4,08 100 2,485 1 1,986 1 1,4817
2 3,77 о 2.417 2 1,952 3 1,4355
5 3,53 19 2,348 1 1,884 1 1,4049
1 3,35 1 2,Щ8 5 1,758 1 1,3046
1 3,14 4 2,123 3 1,706 1 1,2586

2 1,1115

При отсутствии пьезоэффекта закономерные погасания указывают на 
федоровскую группу Сы— P2Jb.

При расшифровке структуры использованы интенсивности 920 незави­
симых ненулевых отражений O^/i^S 12; — 16sC/csS16; 0«7Z=S9, зарегистриро­
ванных (20 : 0)-методом с переменной скоростью сканирования 6—24°/мин 
на том же автодцфрактометре. Перевод интенсивностей в |FftW| и после­
дующие расчеты выполнены в Вычислительном центре Московского уни­
верситета на БЭСМ-4М по программам «Кристалл» О).

Более тяжелый Si и один О локализованы из трехмерной функции Па­
терсона Р (uvw), остальные атомы О, Be и Na выявлены из трехмерных 
распределений электронной плотности.

Первоначальная модель структуры уточнена в изотропном приближе­
нии методом наименьших квадратов до Rhhi=3,5°/o по 920 отражениям 
(по 820 7?ш=2,8%). Принятые координаты базисных атомов с индивиду­
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альными температурными поправками и межатомные расстояния приведе­
ны в табл. 2 и 3.

По отношению (Be+Si) : 0=1 : 2 Na2Be[SiO4] можно отнести к группе 
каркасов с общей формулой анионной части мотива АХ2.

Сравнивая с тетрагональным кристобалитом (2), имеющим близкие раз­
меры ячейки: «0=4,97, с=6,93А, Z=4 (т. е. почти точно половина ячейки

Рис. 1. Трехэтажные слои из Na-октаэдров, разделенные двусторон­
ними сетками из двуядерных Be-групп и одиночных Si-тетраэдров. 
Центры инверсии на стыках Ве2-«носиков» и на общих ребрах Na-ок­

таэдров (среднего этажа)

Na2Be[SiO4]), можно было ожидать, что Be- и Si-тетраэдры образуют еди­
ный трехмерный каркас с более крупными Na в пустотах, подобно тому, 
что было показано (3) для Na2Zn[SiOJ. Но структура Na, Ве-силиката 
Na2Be[SiO4] оказалась слоистой (рис. 1). Расположенные на уровне х—*/г  
сетки из Be, Si-тетраэдров чередуются со слоями из Na-октаэдров.

* Волее высокое значение фактора расходимости Rhu=11,1 %, рассчитанного (без 
учета 70) в предположении статистического заполнения лишь двумя Be четырех­
кратной позиции аналогично (6) против R>m=10,1 % при полном использовании этих 
позиций и более удовлетворительный баланс валентных усилий подтверждают су­
ществование двуядерных групп Ве2О8.

Таблица 2
Na2Be[SiO4], Координаты атомов и индивидуальные температурные поправки

Атомы x/a v/b z/c Атомы x/a y/b z/c

Si 0,2785 0,3423 0,1562 0,25 Oi 0,062 0,375 0,234 0,64
Be 0,501 0,087 0,157 0,53 O2 0,318 0,183 0,205 0,58
Nat 0,002 0,110 0,209 0,91 Оз 0,437 0,426 0,333 0,48
Na2 0,736 0,360' 0,183 0,98 1 O4 0,685 0,120 0,340' 0,65

Кремнекислородные тетраэдры SiO4 (Si—0=1,61—1,65 А), как и в 
Na2Zn[SiO4], дискретны и объединены группами Ве2О6 в единый гофриро­
ванный лист (рис. 2). Тетраэдры Be (Be—0=1,61—1,67 А), как и в струк­
турах эпидидимита ('') и соренсенита (5), объединены в двуядерные груп­
пы Ве2О6 *.  Общее ребро 03—О/ укорочено до 2,38 А, сами тетраэдры Во 
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несколько искажены (два мостиковых расстояния Be—О3=1,66—1,67 А 
против Be—02=1,61 А и Be—О4 = 1,62 А). Расстояние Be—Be в группе 
Ве2О6 составляет 2,33 А.

Оба сорта катионов Na окружены шестью атомами О на расстояниях 
Nai—0=2,32-2,67 А (ср. 2,46 A), Na2—0=2,31—2,65 А (ср. 2,48 Л).

Рис. 2. Сетки из двуядерных Be2O,; rpynit и двойного числа Si-тетраэдров 

Несколько искаженные октаэдры сочленяются в массивные степки из 3 сло-
ев Na-полиэдров 
(рис. 1).

(рис. 3), которые разделены сеткой из Be, Si-теграэдров

Таблица 3
Na2Be[SiO4]. Межатомные расстояния

Si-тетраэдр Ве-тетраэдр Na-полиэдры

Si—01 1,61 Во—02 1,61 Nai—О’ 2,39 Na2—01 2,31
02 1,63 Оз-°з 1,66 Qi 2,40 2,44
Оз 1,65 Оз 1,67 °i' 2,65 Оз 2,65
О4 1,63 0, 1,62 01 2,67 Оз 2,32

Оз 2,34 Од 2,53
01 2,32 о; 2,61

01—О2 2,63 °2—03 2,69
03 2,73 Оз 2,75
о4 2,64 04 2,74 Oi-Oj 3,62 о3—ох 3,59 01--Оз 3,59 О2—О4 2,67

O2—Оз 2,64 °з Оз 2,38 3,62 о; 3,78 °з 3,78 о2—Оз 3,72

о4 2,67 01 2,70 о;-о; 3,72 Oj-Ol 3,69 о4 3,61 01 3,71

Оз—04 2,63 Оз—01 2,74 3,50 о; 3,61 01 3,69 о; 3,76
02—01 2,63 01" 3,49 Оз--Оз 2,75 Оз—04 2,74

о; 3,56 о; 2,64 о; 4,05 04 3,51

Средние Средние
Si—0 1,63 1 Be—0 1,64 Nai—0 2,46 Nа2—0 2,48
0—0 2,66 | 0—0 2,67 0—0 3,45 0-0 3,47
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Более компактные Nai-полиэдры на уровне О с центрами инверсии на 
общих ребрах, располагаясь в плоскости yz, образуют сплошной слой, к ко­
торому с обеих сторон присоединяются разреженные слои из .'\а2-окта- 
эдров.

Такой «толстый» трехэтажный слой из октаэдров, по-видимому, но­
вость в кристаллохимии.

Анионные сетки, в которых совместно участвуют одиночные Si-тетра­
эдры и спаренные по общему ребру Ве-тетраэдры («кленовые носики»)

Рис. 3. Трехэтажный слой из Na-октаэдров

существенно отличаются от 
привычных алюмокремнекис- 
лородных кольчуг (в слюдах и 
хлоритах) прежде всего сим­
метрией. В сетке лежит весь 
комплекс моноклинной группы 
2Jb, т. е. центры инверсии (на 
общем ребре двух Ве-тетраэд- 
ров), но также и ось 2t 
(вдоль с), перпендикулярно ко­
торой работает плоскость сколь­
жения Ь, в проекции становя­
щаяся лежащей в плоскости 
сетки второй осью 2Ь

При «висящей» 4-ой верши­
не у Si-тетраэдров каркасное от­
ношение (Si+Be) : 0 = 1: 2 со­

здается за счет схождения на концах общего ребра двух Ве-тетраэдров сра­
зу трех тетраэдров. «Свободная» вершина кремниевого ортотетраэдра упи­
рается в стык 4 Na-октаэдров в среднем этаже катионного слоя (.рис. 2).
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