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������� ��������������� ������������! �"����# $������ ��%������#& ��'����� � ����-
�����& �����*-������������� ����%����. �����������, ��� �������#� ��'���# +�����-
�! ���/� ���%���� ��0��� $������ �%��0�����! � !��!/��! ���%���� ����!��#� ����� 
��%������#& ��'����� � �����*-����������#& ����%����&. +����������� ��'����� 3��-
��� �, ���%����, ����%�����#& ��'����� +������!, � ������ �����#& �&��!� �������� 
����%����, ���%5�� 0�������6�� %��69�& $�����*, ��� ���;��� ����!�����6 �& <�!���-
��!. = "���� $������ ��'�����%��0�����! � ��������� NaGd(MoO4)2, ��! �������� &�-
�������� ��05<��!�������� ���<��������� ��0���������#& ����� �����! � ��������!, 
��;�, ��� � ��� ���5��5���� ������� CaMoO4. 
 
DOI: 10.26902/JSC_id117248 
EDN: JPGGRC 
 
� " # $ � � % �  & " � � �: �����*-����������#* ����%���, ��%������#� ��'���#, ������-
�������� �������������. 

�������� 

�����*-����������#* ����%��� NaGd(MoO4)2 (NGM) – <�����������6 �%9������ ����*-
���� ���*�#& ����%����� � ���6'������� � �%F�* '���5��* MRe(TO4)2, (��� M = Li, Na, K; 
Re = Y, La, Gd, Lu …; T = Mo, W). 

NGM ���������05���! � ���5��5�� 9������ CaWO4, ����������6��! �������!, <���������-
�����! ��5<<� I41/a, �����* � ��������* ������������� ���<�������# <� «���6"���#�» <�0�-
"�!� [ 1–4 ], �����#� �%#��� ��0#��/��! �-<�0�"�!��. ���# �����! � ��������! ��������-
�����# �����6/ ������ ���������, ���# ����%���� – ���#�6�!. T���F���� �������� ��2+  
� �����4 �� ���# Na+ � Gd3+ <�0���!�� <��5���6 ���������! � 9������<���%��* ���5��5��* 
�� ���� ���<�0��� �������� [ 5 ]. 

�����05 � �����������/ ��������������, <���9��� � ������������������& �%��0"�� NGM 
<���!F��� %��69�� ���������� $��<���������6�#& ��%��. 
�������# NGM <��������!/� ��-
����� � �������� ��0���#& �����", ����������#&, ��<�����, Sm3+ [ 6 ], Tm3+ [ 7 ], Nd3+ [ 8 ]  
� Ho3+ [ 9 ], �/����'����, ����������#&, ��<�����, Eu3+ [ 10 ], Tb3+ [ 11 ]. ��0����#� �����#� 
�������# �� ������ �����*-������������� ����%���� <�����!/��! <�� ��0����� �/����'���� 
��! ����������� %����� "���� [ 12, 13 ], �<�������& ���<����5��#& �������� [ 14, 15 ]. `�! 
�"���� '�0������&, ��&��������&, ����������������& ���*��� � �����6��* ���5��5�# ���-
������� NGM [ 16, 17 ], � ���;� �& �����#& ��������� � CaMoO4 [ 18 ] � Eu2(MoO4)3 [ 19, 20 ] ��-
<��60������6 �������������� ������������� �� ������ $�<��������& <����"�����. �<����- 
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���# <�������# � �%g�� $����������* !��*��, <�������6, ���5�6 �%g����* 5<�5�����, $�-
���6<�!, ����%����6��! $����<�! � ��<��������6. j�������# ���'��� ���<����5���* 0�����-
����� ��<��������� � ����%����6��* $����<��. `�! �����#& ��������� ����������� 0�����-
����6 $��& ���*��� �� �������. �����0 �����6���� ���5;���! ����� <���0��, ��� ������!��! 
Gd—O � ������� �� 2.6 % ���69�, ��� Ca—O. = �� ;� ����! ������!��! Na—O � ������� �� 
3.2 % %��69� Ca—O. = "���� $�� <������� � 5��������/ <� ��������/ � CaMoO4 <��������� 
� �%g��� $����������* !��*�� NaGd(MoO4)2.  

j���������� ������%�����#� ���*���� ���������� � 0�������6��* ���� �<�����!/��! <��-
"������ ��'�����%��0�����!. =��!��� ��%������#& ��'����� ��;�� %#�6 ��� <���;����6�#� 
(��<�����, 0��!����! ���<����"�! <�� �%��0������ �������������#& �����#& ���������), ���  
� ��;������6�#� (��<�����, <�� �%��0������ "������ �������). �����!F�! ��%��� <���!F��� 
�����������/ ��%������#& ��'����� � ���������& �����*-������������� ����%����. 

���	���� �	�����	����'  

������������� <�������� ������� ��;�����#& <����"����� � <���F6/ <�������# 
GULP 4.0.1 (General Utility Lattice Program) [ 21 ], ������! <�������� �� <��"��5�� ������0�"�� 
$������ ��������������* ���5��5�#.  

�������������* <��&�� ������� �� ��<��60������ $�<�������� �<��������#& ��;����-
�#& <����"�����, �����#� �<��#��/� �0������*����� ��;�5 ������ � ���������. j���#* <�-
���"��� Uij �0������*����! ����� i � j � 0��!���� qi � qj – ����%��������! �5��� ������6��& 
�������!/F�&: 

2

6( ) exp .i j ij ij
ij ij ij

ij ij ij

q q e R C
U R A

R R
�

� ��
� �� �� �	
 �

  

j���#* ���� 5���#���� �5��������� �0������*�����, �����* – ������������, ��0����/F�� <�� 
<�����#����� $��������#& �%������ �������& ������, � <�������* – ���-���-����6���� �0����-
��*����� (Rij – ��;������� ������!���; Aij, zij, Cij – $�<��������� <�������# ���������*���5/F�& 
<����"�����, �%����6 ��*����! �����#& � �����!F�* ��%��� �������!�� 15 Å ��! ��!0� ��������—
�������� � 10 Å � �����6�#& ��5��!&). `�! ����� <���������6 '�����6�#� 0��!�#. 
��������#* 
&������� ��!0� 5���#����! ��������� <��!��05������ ����� � <���F6/ «�%��������* ������», 
� ������* ����� (�) � �%������ (S) ��!0��# ������������* 5<�5��* ���������* �i  

21 ,
2

s
i i iU l� �  

� li – ������!��� ��;�5 "������� ������ � ���F����* �%������.  
= ��%�. 1 <�������# 0������! <��������� ��;�����#& <����"����� ��! �����!F�* ��%�-

�#. = ��5��� �0������*����! ����%���� � ��������� �# ��<��60����� 0������!, <��5����#�  
 

	 � % � � " �  1  

!����"����� � ����	� "��#���
 ������	��� ��$�	����% ��	��������  
� "��
��� �	���� � ����	���� ��	���-������������� �������	� 

j�������# <����"����� 
=0������*����� 

A, $= 	, Å C, $= Å6  �, $=/Å–2 
���� T��!�, e 

Na—OS 1271.504 0.3000  0.0  Na 1.00 
Gds—OS 866.339 0.3770 0.0  GdC –0.973 
MoS—OS 1073.797588 0.368729 0.000000  GdS 3.973 
OS—OS 1868.561623 0.120368 10.909249  Mo� 0.268423 
MoS—MoC    74.480726 MoS 5.731577 
GdS—GdC    299.96 OC 0.306187 
OS—OC    13.804354 OS –2.306187 
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���� ����� [ 22 ], ��! �����! � ��������! – ����#� �0 [ 23 ], �����'���%��6����6 $��& <����-
"����� <�� ������������� ����%����� <���0��� � [ 24 ]. 

T� �������5/ �����6 <���!�� ���5��5�� 9������ � <���������� ��9���� � ������������ 
������, ����������5/F��� CaMoO4 <� ����#� [ 25 ]. ������ <��������! � ����&g!��*�� 2×2×1 
� �0����<��� <��%��;���� �� ��!���� ��������!"�����* ��������� (<��������������! ��5<-
<� �1) <�� ���<����5�� 300 K � �5����� ��������. ���<��������� ����� �����! � ��������! <� 
<�0�"�!� ����&g!��*�� �#<������ � <���F6/ <�������# Binar [ 26 ]. = �������� �������! ���-
<��� ��5<��!���������� ���'��5��"�� � <�������� Binar ��<��605���! �������� �5��# ����-
����� ���������* ����� ��0������#& ��!0�* �� �����* ��������"�����* �'��� � ��5��*��* 
���'��5��"�� �� �������������* ������������* ����������# (�������* �������! j������).  

~�����! ��'���� 0������ �� ��� �0������*����! � ���5;�/F�* �����"�* � �"��������6 <� 
�����5 �����–��������� [ 27 ], � ������ �������� ��;�� �����6 «���;���#& �'��». = ��9�& 
�������& 5 "������6��* �%����� ����5� 10 Å, 5 ����5/F�* 0� ��* �'��# – 22.2 Å. �<����0�"�! 
$������ ��'���� <���������6 <�� �0������� <���;���! ������ � ��<��6�#& �������� ����5� 
��������� ��'����. = ��& ��5��!&, ����� <��&���� 5�<�9��! �<����0�"�! ���5��5���* $������ 
%�0��'������� ��������� � $������ ��'����, ��;�� �������6 �% 5���*������� ������#. 

��*+�/��� � �� 	
�+0����� 

�� ���5��� <���0��� ��������������! ����&g!��*��, � ������* <��5���� �5����� 0������� 
�������! �������! j������: 0�����, ���<��������� ����� <� �-<�0�"�!� %��0�� � ����������-
����5.  

��<��60�����#* ��%�� <��������� <����"����� ��;������� �0������*����! <�0���!�� 
���������� ��������� �<����6 �0�����#� ����#� �����*-������������� ����%���� (��%�. 2).  

��0����� �������#& � $��<���������6�#& ����#& ��! <���������, �%g��� $����������* 
!��*�� � <�������� ���������� �� <���#9��� ���!�#& ����* <��"���� � ���69� ��0����* ��-
;�5 $��<���������6�#�� ����#�� �0 ��0�#& ����������. 

`�! �����*-������������� ����%���� ���������# $������ ��0����#& ��%������#& ��'��-
���, ���/��! �������� ��������! Gd( )���� , �����! Na( )�� , ����%���� Mo( )������� , � ��������� O( )��� , 
����# ��������! ��������! I(Gd )��� , �����! I(Na )� , ����%���� I(Mo )������  � ��������� I(O )�� ,  
� ���;� $������ �%��0�����! ��'����� +������! � 3�����. `�! ��'����� ��<��605/��! �%�-
0������! 
������ � =���� [ 31 ]: ��;��* ������ �%�0������ <�0�"�/ � ���������, ���&��* –   
 

 
 

����&g!��*�� �����*-������������� ����%��-
�� c ��05<��!������#� ���<���������� ����� 
�����! � ��������! <� �-<�0�"�!�. I – ���%�-
��� $������������ �#������ <���;���� �����- 
                      ���"���6�#& �������� 
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	 � % � � " �  2  

��������� ���#�	��% � &���������	����% �����% ��
 ��	���-������������� �������	� 

~��<������� 
���*���� ������ 

PDF 25-0828 [ 28 ] [ 29 ] [ 30 ] 

5.2422 5.244 5.227 5.221–5.2334 j�������# $����������* !��*�� (�, �) Å 
11.4261 11.487 11.429 11.412–11.4328 

�%g�� $����������* !��*�� (V) Å3 313.99 315.89 312.26#1 311.06–313.13 
j�������6 (	) �/��3 5.29 5.258 5.32#1 5.303–5.339 

 
 

 

#1 T������! ���������# ���� �0 $��<���������6�#& ����#& � <��������& $����������* !��*��. 
 
0��!�, �0%#����#* <���;����6�#* ( �), �0%#����#* ����"����6�#* ( � ) <� ����9���/ � 0��!�5 
�����59����* �����"# (�), � – �������!, I – ��������"�!. ��05�6���# �������� <����������#  
� ��%�. 3. 	�� ;� ��! ��������! <�������# ����#� �0 [ 22 ] � ��%������#& ��'����& � ���5��5�-
��� ������� NGM, <�������� (CaMoO4).  

���������! ����� ���������� NGM – <�0�"�����! 0���������6 $������ �������* ��!  
����� ������ � ���� ;� �����, ������! ��!0��� � ��05<��!������#� ���<���������� ����� ��-
���! � ��������! <� �-<�0�"�!�, � ���5 ���� <�� �0������� ���5��5���* ������0�"�� ��'���� 
��;�� ���!�6�! ������ ������ %��;�*9��� ���5;���!. 	��, � ��5��� ��������!, �����#* �%#�-
�� 0���F����! �����0����6�#�� <�����!�� �����������, ��! �����, 0�����/F�& ��0��� <�-
��;���� � ����&g!��*��, $������ �������� ���6��5/��! �� 42.70 $= �� 45.14 $=. =����"�!  
 

	 � % � � " �  3  

'�����
 ��(��	�� � NaGd(MoO4)2 � ��������� � ��(��	��� �������	� 

E/��'���, $=  
`�'���# 

NaGd(MoO4)2 CaMoO4 

Ca���  – 23.96 
Gd����  42.70 – 
Na��  8.24 – 

Mo�������  201.25 206.34 

O
���  20.93 22.15 

ICa�� – –12.62 

IGd��� –39.09 – 

INa�  –5.43 – 

IMo������  –172.12 – 
IO��  –14.70 –12.20 

Ca I, Ca�����   ���6"���#* ��'��� +������! – 5.67 

Gd I, Gd�������   ����������#* ��'��� +������! 1.80 – 

Na I, Na���   �������#* ��'��� +������! 1.40 – 

Mo I, Mo�������������   ����%�����#* ��'��� +������! 14.56 – 

O I, O�� ���   ���������#* ��'��� +������! 3.11 4.98 

Ca Mo O, , 4 ���� ������� � �   ��'��� 3����� – 6.52 

Na Gd Mo O, , 2 , 8 ��� ��� ������� � � �   ��'��� 3����� 4.62 – 
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$������ �������* ��! ��5��& ����� <�� ��0��* ���5��5���* ������0�"��, ��� � ��! ��������!, 
�� <���#9��� ������6��& <��"�����, ��� <����%��;��� ���� � ��<���������� � ��0��"�* ��;-
�5 $�����!�� �������* ��0�#& �����. = ��%�. 3 <�������# �������6�#� 0������!, <��5����#� 
��! �������*. =����, ��� ���#� ��0��� 0������! $������ ����� ��5��& � NGM ���/� �������� 
�����!, �& �������# �5F�������� ���69�, ��� ��! �������* ���6"�! � <��������. =�����  
� ���, $������ ����������#& �������* 0�������6�� %��69� ���6"���#&. = ��5��� ����%����  
� NGM, ��� � � <��������, $������ �������* ������, <�����6�5 �& <�!������ ����� � �%��0���-
��/ ���������, �����!F�& �0 ���#��& ����� ��������� %�0 "������6���� �������, ��� �5F���-
����� ���59��� �����6�#* %����� 0��!��. 	�5�����6 �%��0�����! �������* ����%���� ��!0��� 
� 5���*������6/ ����%�����#& �����$����. =����� � ��� � ����%�����#�, � ���������#� ��-
������ � NGM ���/� %���� ��0��� 0������! $������, ��� � <��������.  

�� �������5 $������ ��������"���6�#& ����� ��;�� ���0#���6 ���!��� �� ���6�� ��0��-
��� %��;�*9��� ���5;���!, �� � ��0���# ��;��50��!. j�0�"�� ��! ��'����� ��������! �#-
%���# � ������������ �� ���5��5��* ���������. �������6�#� $������ ��������"���6�#& ��-
������ ���0����6 � <�0�"��, <���0����* �� ���5��� 9������ � �������� I. = ��%�. 2 <�������# 
�������# $������ ��������"���6�#& ����� ��������!, �����!, ����%����, ������0�����#&  
� $��* <�0�"��. `�! ��������� �������6��! $�����! ��������"�� ���0����6 � <�0�"�� � ����-
�������� 0.5, 0.5, 0.625.  

= ��5��& ��;50��6�#& <�0�"�!& ��������� ����� $������������ ����� �#����� ��� ��0-
��/��! 5�����!, ��%����<��!��#� ��! �<����0�"�� $������ ��'����. j�0�"����#� ��0����!  
� $������ ��������"���6�#& �����, ��� ;�, ��� � ��! �������*, 0�������6�� ���69� ��0����* 
$������ ��0�#& ��������"���6�#& �����. �������, ���, � ������� �� <��������, � ���������& 
NGM ����%��� ��;�� ���������6�! � ��;��50���.  

`�! ��<�!;���#& ��'�����, ���/��/F�& ������6�� ������#&, $������ �%��0�����! <��-
�����# � ��%�. 3 � ���� ������& 0������*, <��&��!F�&�! �� ���� ������#* ��'���. j�� $��� 
��'���# �����������/��! ��� �0���������#�, �� �0������*���5/F�� ��;�5 ��%�*, ��������-
����� ���<��������#� � ��������� <� ���%���� �#����#� ��! ��& <�0�"�!�. 

�%��0������ ��'����� +������! ��! ����� ��������!, �����!, ����%���� � ��������� ��-
;�� %#�6 �#��;��� ����5/F��� ���0�&���������� ����"�!��:  

Gd Gd IGd Gd ,� ������� � �  

Na Na INa Na ,� ��� � �  

Mo Mo IMo Mo+ ,� ������������� �  

O O IO O .� �� ��� � �  
~�����! �%��0�����! ��'���� +������! (EF) <��������!�� ��%�* �5��5 $�����* ��������  

� ��������"�� � � ������� � ������� �� ���� ������#* ��'��� ��;�� %#�6 �#��;��� � �%F�� 
���� ��! �������� (K) EF(K) = [E(�K) + E(KI)]/2, ��! ��������� F O I(O) [ ( ) (O )] / 2E E E�� ��� � � . j�-
�5����#� �"���� $������ �%��0�����! �������#& � ���������#& ��'����� +������! <������-
�# � ��%�. 3. ����5�� �������6, ��� '����������� �������#& ��'����� +������! ���%5�� ���-
���69�& $������������& 0�����, � ����%�����#& ��'����� +������! – �#����& $�����*, <�-
$���5 ����!�����6 �%��0�����! �����#& ����. 

j��"��� '����������! ��'���� 3����� � NGM ��;�� %#�6 <���������� ����5/F�� �%-
��0��:  

Na Gd Mo O Na Gd Mo O 4 2Na Gd 2Mo 8O NaGd(MoO ) .+ + 2 + 8� � � � ��� ��� ������� � � � � � � � �  
~�����! �%��0�����! ������� ��'����, <��&��!F�!�! � ������� �� ���� ������#* ��'���, 

�����#�����! �0 ����5/F�& �������!/F�&: 

Sch Na Gd Mo O L 4 2{ ( ) ( ) 2 ( ) 8 ( ) [NaGd(MoO ) ]} / 12,E E E E E E��� ��� ������� � � � � � � � �  
��� EL[NaGd(MoO4)2] – $�����! ��9���� NaGd(MoO4)2. ��������� 0������� EL[NaGd(MoO4)2] 
��������� (–565.41) $=. =������� $������ '����������! ��'���� 3����� <�����������  
� ��%�. 3. ��<���������� 0������* $�����* �%��0�����! ��0����#& ��%������#& ��'����� �#-



=.f. `�`��
�=�, �.�. ������  
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!����, ��� �������#�, ����������#� � ���������#� ��'���# +������! � NGM %���� $�������-
����� �#����#, ��� ��'��� 3����� � ����%�����#* ��'��� +������!, � ������ �����#& �&��!� 
�������� ����%����. ������ ��'���# 3����� � NGM �%��05/��! �����, ��� � <��������. ���-
����#� ��'���# +������! – ���%���� ����!��#� ��'���# � �����*-������������ ����%����. 
~�����! �%��0�����! ��'����� � NGM �5F�������� ���69�, ��� � <��������. 	���� �%��0��, 
0���F���� ���6"�! �� �����* � ��������* <��#9��� ����!�����6 <�!�����! ��%������#& ��-
'����� ���������. 

*���13����  

= �����*-������������ ����%���� ���������# $������ �������* � ��������"�* �����!, 
��������!, ����%���� � ���������. j���0���, ��� ��05<��!������� ����� �����! � ��������! 
<� �-<�0�"�!� �#0#���� <�0�"����#� ��0����! � $������ ��'����� � <������& ������6��& <��-
"�����. �����������, ��� ���%���� $������������ �#����# � NGM �������#� ��'���# +���-
���!. �%��0������ ����%�����#& ��'����� +������! ��������!���. ��%������#� ��'���#  
� NaGd(MoO4)2 �%��05/��! �����, ��� � CaMoO4. 
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