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∙ В кристаллической структуре йодатов на кратчайшем расстоянии от атома йода
находятся три атома кислорода в треугольной зонтичной координации, что позво-
ляет разместить неподеленные электронные пары йода в четвертой вершине псев-
дотетраэдра (по другую сторону), т.е. создать полярное расположение электронной
плотности. Это определяет интерес к синтезу йодатов, среди которых могут быть по-
лучены кристаллы с пиро-, сегнето-, нелинейно-оптическими и пьезоэлектрическими
свойствами [1].

∙ Была проведена отборка и анализ 30-ти опытов, в которых морфологически и рентге-
нографически диагностирован ряд фаз йодатов и других соединений. Также был про-
веден кристаллохимический анализ строения йодатов на примере известных ранее
и исследованных в самое последнее время структур. Помимо ранее известных, была
выделена перспективная для изучения структура нового йодата, обладавшего близ-
кими к кубическим параметрами, которых не было в базах данных. Исследование со-
става на микрозондовом комплексе на базе растрового электронного микроскопа Jeol
JSM-6480LV показало присутствие атомов Bi, Ag и I. Получение экспериментально-
го материала с отобранного монокристалла проводился на дифрактометре XCalibur.
Анализ сходимости эквивалентных отражений с помощью программы CrysAlis по-
казал ее истинную моноклинную симметрию с выбором осей из псевдокубической с
параметрами решетки: а=15.5216(4), b=21.9489(3), c=13.4422(4), betta=125.267(4).
Расшифровка структуры проводилась в комплексе SHELX в группе симметрии Сс
прямыми методами. Была найдена основная часть модели, дополненная до заклю-
чительной атомами О с использованием зонтичной координации атомов I. Заключи-
тельная формула определена в процессе расшифровки как Bi3[IO3]12Ag4I. В структу-
ре содержится группы IO3, крупные Bi-полиэдры и кластер серебра с йодом заполня-
ющий канал структуры. Соединение обладает нелинейными свойствами. Установлен
Tb-аналог и ведется анализ соотношения структура-свойства в данном полярном
кристалле [2].
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