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Молибдаты, содержащие ионы редкоземельных элементов, находят применение в ка-
честве люминофоров для светодиодов белого свечения [2] и твердотельных лазеров [3].
Настоящая работа является продолжением работы [1].

Методом межатомных потенциалов с использованием программного комплекса GULP
4.0.1 (General Utility Lattice Program). проведено моделирование твёрдых растворов NaGd
(MoO4)2 - Gd2(MoO4)3. Эти твёрдые растворы являются катион-дефицитными и могут
быть представлены общей формулой Na(2-3x)Gdx�(2x -1)MoO4, где � - вакансии в катионных
позициях. Проведён выбор оптимального размера сверхъячейки для адекватного описа-
ния этих твёрдых растворов. Сравнивались результаты, полученные при моделировании в
сверхъячейках размером 6×3×2 и 5×5×3 элементарных ячеек. Было оценено также вли-
яние различия конфигурации твёрдого раствора одного и того же состава на результаты
моделирования. Различие конфигурации обусловлено различным взаимным расположе-
нием катионов Na, Gd и вакансий в катионной подрешётке раствора и связано с откло-
нением распределения частиц в сверхъячейке от статистического. В результате модели-
рования рассчитаны важные физические и термодинамические характеристики твёрдых
растворов разного состава. Полученные результаты согласуются с известными экспери-
ментальными данными. С помощью программы GISTOGRAMMA исследована локальная
структура твёрдого раствора Na(2-3x)Gdx�(2x -1)MoO4. Оценены величины длин связи �-O,
Na-O и Gd-O и их дисперсия (DR) для всей серии твёрдых растворов.
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