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Повеллит CaMoO4 и натрий-гадолиниевый молибдат NaGd(MoO4)2, обладающие струк-
турой шеелита и содержащие ионы редкоземельных элементов, находят применение в ка-
честве люминофоров для светодиодов белого свечения [2] и твердотельных лазеров [4].
Настоящая работа является продолжением работы [1].

Моделирование системы CaMoO4 - NaGd(MoO4)2 было проведено методом межатом-
ных потенциалов с использованием программного комплекса GULP 4.0.1 (General Utility
Lattice Program). В развитие предыдущих исследований [1] размер сверхъячейки был рас-
ширен до 6×3×2 элементарных ячеек, число исследованных составов увеличено до 37
и для них рассмотрено по 4 варианта размещения атомов Ca, Na и Gd по эквивалент-
ным кристаллографическим позициям для каждого состава твёрдого раствора. Благодаря
этому появилась возможность статистической оценки полученных данных и адекватного
описания функций смешения.

Уточнены зависимости параметров элементарной ячейки, её объёма, плотности, ко-
лебательной энтропии, модуля объёмной упругости и теплоёмкости от состава твёрдого
раствора. Построены концентрационные зависимости энергии смешения Гиббса для тем-
ператур 300 K, 600 K и 900 K. Установлено, что функции смешения твёрдого раствора
характеризуются отклонением от аддитивности, в том числе, параметры и объём элемен-
тарной ячейки - положительным, а энтальпия смешения - отрицательным.

С помощью программы GISTOGRAMMA исследована локальная структура твёрдого
раствора Ca1-xNax/2Gdx/2MoO4. Оценены величины длин связи Ca-O, Na-O и Gd-O и их
дисперсия для всей серии твёрдых растворов. Дисперсия расстояний в полиэдрах GdO8

увеличивается с ростом х (рис. 1). Это объясняет уширение спектральных линий евро-
пия в NaGd(MoO4)2 [3] по сравнению с более сложными тройными молибдатами твёрдых
растворов Ca1-xNax/2Gdx/2MoO4.
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Рис. 1. Дисперсия расстояний в полиэдрах GdO8 в зависимости от состава твёрдого раствора
Ca1-xNax/2Gdx/2MoO4.
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