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В  настоящее  время  известно,  что  в  кристаллах  галогенидов  щелочных  металлов
вследствие  плотной  упаковки  реализуются  необычные  анион-анионные  контакты,
отвечающие  аттрактивным  взаимодействиям  [1].  Однако  проведенные  нами
исследования  показали,  что  образование  таких  взаимодействий  наблюдается  также  в
случае  некоторых  минералов  и  неорганических  соединений  (Рис.  1)  с  неточечными
ионами [2]. 

Рис.  1. Распределение  деформационной  электронной  плотности  в  области  анион…
анионного контакта в кристалле арагонита.

С  целью  изучения  природы  и  оценки  энергии  указанных  контактов  в  ионных
кристаллах  проведен  топологический  анализ  экспериментальной  функции
распределения  электронной  плотности  ρ(r)  [3],  полученной  в  ходе  прецизионных
рентгенодифракционных  исследований  ряда  карбонатов  и  неорганических  солей,  в
рамках теории Р.Ф. Бейдера «Атомы в Молекулах» [4]. 

Помимо  изучения  характера  межионных  контактов,  проведенные  исследования
позволили оценить величину переноса заряда, сопровождающего образование катион-
анионных  взаимодействий  в  кристалле,  и  проанализировать  на  примере  азурита  Cu3

(CO3)2(OH)2 влияние  координационного  окружения катиона  меди (II)  на  его атомные
характеристики, а именно, величину заряда и заселенности 3d-орбиталей. Проведенный
сравнительный  анализ  двух  модификаций  карбоната  кальция,  кальцита  и  арагонита,
сделал  возможным  на  основе  суммарной  энергии  контактов  [5]  оценить  их
термодинамическую стабильность из данных по рентгеновской дифракции. Полученные
нами  результаты  хорошо  согласуются  с  данными  как  экспериментальных,  так  и
теоретических исследований. 
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