Ацетилкарбамидные комплексы бромидов РЗЭ как возможность их разделения
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Редкоземельные элементы (РЗЭ) востребованы в науке и технике, но стоимость их разделения уменьшает масштабы их использования. Простым способом разделения РЗЭ является метод кристаллизации. Он эффективен, если различные РЗЭ кристаллизуются в разных модификациях. Уже известно, что ацетилкарбамидные комплексы галогенидов РЗЭ проявляют разнообразие структур [1, 3], но для вывода о возможности их использования необходимо изучить весь ряд. В данной работе представлены структуры комплексов состава [LnAcur2(H2O)5]Br3 (Ln = La, Ce, Nd, Sm), [TmAcur2(H2O)4]Br3·H2O, [YAcur2(H2O)4.61][YAcur2(H2O)4]Br6·2H2O. Выяснено, что изоструктурные при комнатной температуре соединения при охлаждении образуют неизоструктурные модификации, и оценена температура данного фазового перехода (рис. 1).
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Рис. 1. Элементарные ячейки [NdAcur2(H2O)5]Br3 при 100 К (A) и 296 К (B)
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Рис. 2. Элементарная ячейка соединения [TmAcur2(H2O)4]Br3·H2O

Для соединения [TmAcur2(H2O)4]Br3·H2O оказалось возможным провести расчёт геометрии и инфракрасного спектра квантово-химическими методами в программе PRIRODA [2].
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