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� ������ ������ ����������� !���������" #�����$�� %#��%&� �$$��'�%��� !�������-
��( $�������� ���"�&� ����)'���% Li2M3Al(MoO4)4, /'� M = Cs, Rb. �$����%����, 0�� 
%$� �$$��'�%���&� ����)'��& ����$(�$( � ;�����<���&� '�!��������� $ %���0���" 
<�#��>����" >��� �4 !�. ��$$0����& %���0��& �%�'��#��?�&� 0�$��� � #��������% 
�$�������� /��'����� !������0�$��/� #��( %)��<� ��/����&� ('�� 7Li, 27Al, 87Rb, 133Cs, 
#��%�'��� �����#������( !�$#���������?�&� $#�����% B��. 
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� � / 0 � � % �  " � # � �: ���"�&� ����)'��&, !���������( $��������, �%�'��#��?�&� 
%<����'�"$�%�(, B�� 7Li, 27Al, 87Rb, 133Cs.  

�����	�� 

	��"�&� ����)'��& Li2M3Al(MoO4)4 (M = Cs, Rb, Tl) �)��<�H�$( % $�$����� Li2MoO4—
M2MoO4—Al2(MoO4)3. ���'�����( Li2Cs3Al(MoO4)4 � Li2Rb3Al(MoO4)4 #��%(�$( #�� 701  
� 600 �C $���%��$�%���� � �)��'�H� �����" #��%�'���$�?H, <��0���( ������" #�� 300 �C $�-
$��%�(H� �3 �10–8 ��–1 �$�–1 (E��� = 1,84—2,23 !�). �����( #��%�'���$�? ����?�/� #��'$��%���-
�( !��" /��##& ��< — Li2Tl3Al(MoO4)4 — #�� 350 �C '�$��/��� %���0��& 2,5 �10–2 ��–1 �$�–1 
#�� '�$����0�� ��<��" !���/�� ����%���� (0,88 !�), 0�� #��)��K��� �/� � $�#������&� #��-
%�'�����. ���0�� #��%�'���$�� $%(<�� $ ��<�%&� #�����'�� I ��'� [ 1 ].  

��( '��?��";�/� �<�0���( %�<��K��$��" #��������( !��/� $���"$�%� $��'�����" ���)-
��'��� ����? )���� #���&� $%�'���( �) �� $�������� � $%�"$�%��. �'��� �< ���)���� ��0�&� 
����'�% �<�0���( �����?��" $�������& (%�(��$( ����' ('����/� ��/�����/� ��<����$� (B��) 
[ 2, 3 ]. N���0���&� �< $#�����% B�� �%�'��#��?�&� 0�$���& #�<%��(H� �#��'����? ���<�� 
�%�'��#��?�&� %<����'�"$�%�" � ���<�� /��'�����% !������0�$��/� #��( (PQN) �� ('���. 	��-
<�� PQN $�'��K�� ���������H � $�������� ���$����� � ��$#��'������ !���������" #�����-
$�� %)��<� ('��. ��K� ��)��?;�� �<������( ����'���� �����% #��%�'(� � <�������� �<����-
��H /��'�����% !������0�$��/� #��(, 0�� #�<%��(�� $ %&$���" ��0��$�?H '����? %&%�'&  
� $��������&� � !��������&� $%�"$�%�� �<�0���&� $��'�����", ��#�����, � ��<�%&� #�����-
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'��, �����?��� �#��('�0���� #�� <���>���� �'��� �����% '��/���, � '������� �����% � ��-
'��?�&� �� /��## % ���$����� � �.'. �'���� ������(��( ��K'� ��)�H'���&�� �%�'��#��?�&-
�� 0�$������ � �����$��#�0�$���� ���������$������ �� (%�(��$( #�(��" � ���)���$( #�-
$������� ��'���" ��� #��%�'���� �������0�$��� ��$0���%. ���'��� �������?, 0�� !���������( 
$�������� ���"�&� ����)'���% '� ��$��(>�/� %������ �� �$$��'�%���$?.  

� ��)��� #��'$��%���& ��<��?���& !�$#���������?�&� B�� �$$��'�%���" � �������0�-
$��� ��$0���% !���������" $�������& � #��������% �%�'��#��?��/� %<����'�"$�%�( % �����/�-
���?�&� ����)'���� Li2M3Al(MoO4)4, /'� M = Cs, Rb.  

���������	� � �������
 �
�7��
  

���'�����( #���0��& ��K�/�� $����������0�$��� $��$�" #��$�&� ����)'���% #�� 450—
500 �C % ��0���� 40—60 0. �'����<��$�? #��'����% $����<� ����������%��� ����/���/����0�-
$�� (�%��'����������� D8 Advance ����& Bruker, �CuK�, %����0�&" ������������, 2�max = 
= 100�, ;�/ $������%���( 0,02076�).  

�#����& B�� <�#�$��& #�� ��������" ���#������� �� ��#��?$��� $#���������� Agilent 
VNMR 400 �� 0�$����� 104,2 �P� (27Al), 155,44 �P� (7Li), 130,87 �P� (87Rb) � 52,43 �P� 
(133Cs) % $����0�$��� �'����#��?$��� ��K��� � #�� %��>���� #�' ��/�0�$��� �/��� (MAS). 
�����$�? %��>���( ������ 10 �P�. ����0��& ����0�$��� $'%�/�% '�( ('�� 7Li �#��'����& ��-
��$����?�� 9,7M LiCl, '�( ('�� 27Al — ����$����?�� 1,1M Al(NO3)3, '�( ('�� 87Rb — ����$�-
���?�� 0,01M RbCl, '�( ('�� 133Cs — ����$����?�� 0,1M CsNO3. �����< $#�����% B�� #��%�-
'�� $ �$#��?<�%����� #��/������/� #����� DMFIT [ 4 ]. 

	��"�&� ����)'��& Li2M3Al(MoO4)4 (%�(H�$( #���<%�'�&�� ��)�0�$��" $�������& 
Cs6Zn5(MoO4)8 � #���0�H�$( % ��<��?���� �#��('�0����/� ��<��>���( �������% Li+ � Al3+ #� 
#�<���(� �����, 0�� #��%�'�� � #���K���H $�������� $��'�����( '� �����/����?��" (#��-
$����$�%����( /��##� I 42d, Z = 4) [ 5, 6 ]. 
�� � % �$��'��� $��'������, �$��%� $�������& $�-
$��%�(H� �����!'�&: LiO4, AlO4 � MoO4. ����& Li, Al � Mo ���H� #� �'��" ���$�����/����0�-
$��" #�<����, ����& Cs (Rb) <�����H� '%� ���$�����/����0�$��� #�<����. ���������&� '��-
�&� '�( Li2M3Al(MoO4)4 (M = Cs, Rb) [ 1 ] #��'$��%���& % ��)�. 1.  

��$0��& !���������" $�������& � #��������% �%�'��#��?��/� %<����'�"$�%�( #��%�'��& 
����'�� #���������&� #��$��'�����&� %��� (PAW — projector augmented wave) $ �$#��?<�-
%����� #����� Vienna Ab initio Simulation Package (VASP) [ 7, 8 ] � �)�)>���&� /��'�����&� 
#��)��K����� '�( �)�����-������(������/� #��������� [ 9 ]. ����/����%���� % <��� U����H-
!�� #��%�'��� #� 6	6	6 k-��0���, ������0�$��( !���/�( �)��<���( (cutoff) %&)���� ��%��" 
500 !�. 	��<�� /��'����� !������0�$��/� #��( ��$$0��&%���$( �< <��('�%�" #�����$��, #�$�� 
 

	 � ) � � � �  1  
;��	���
� �
"����) 
���� � �	��
���4����) �	���	
)  

Li2Cs3Al(MoO4)4 (
 = 12,2168, � = 12,0951 Å, Z = 4)  
� Li2Rb3Al(MoO4)4 (
 = 11,8948, � = 11,7981 Å, Z = 4) 

M = Rb M = Cs 
���� 

x y z x y z 

M1 0 0 0 0 0 0 
M2 0,3644 0,25 0,125 0,3638 0,25 0,125 
Mo 0,1019 0,1437 0,2733 0,095 0,1506 0,2808 
Al 0 0 0,5 0 0 0,5 
Li –0,1231 0,25 0,125 –0,1235 0,25 0,125 
O1 0,0922 0,0763 0,4139 0,0819 0,0863 0,4165 
O2 –0,0304 0,01495 0,2099 –0,0316 0,16 0,2165 
O3 0,1877 0,0625 0,1891   0,17 0,0711 0,1988 
O4 0,1616 0,2774 0,2807 0,1556 0,2792 0,2913 
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'��/�����<���� /��%�&� ���#�����& �#��('�0��&: |Vzz| > |Vx)| > |Vyy|, /'� ���$����?��( ���#�-
����� Vzz �#��'��(�� <��0���� /��'����� !������0�$��/� #��(, � #������� �$�������� �#��'�-

�(��$( ��� .yy xx
q

zz

V V
V



� �  
%�'��#��?��( 0�$���� $%(<��� $ z-���#������" '��/�����<���%��-

��/� ���<��� PQN $�����;����� 
23 ,

2 (2 1)
zz

q
e QV

I I h
 �



 /'� e — <��(' !��������; h — #�$��(���( 

N�����; Q — ('���&" !������0�$��" �%�'��#��?�&" ������; I – $#�� ('��. ��( �<���#�% 87Rb, 
133Cs, 7Li � 27Al $#��& ('�� ��%�& 3/2, 7/2, 3/2 � 5/2, �%�'��#��?�&� ������& ��%�& 0,13, –0,003,  
–0,04 � 0,15 )��� [ 10 ] $���%��$�%����.  

������
�� � �� ���8��	�� 

���&9+#���; "9+'&9'+� 9�9+�<#���>�%? $#�!@��9#� Li2Rb3Al(MoO4)4  
! Li2Cs3Al(MoO4)4. ��$$0�����&� #������?�&� #�����$�� $�$��(��" ����)'���% #��%�'��& �� 
��$. 1. �����(( %�������( #���$� (�����%�� �� –4,5 '� 0 !�) ��<'����� �� '%� #�'#���$&, ��'�-
����&� <�#��>����" >��?H ����� 0,5 !�. ��<��!���/���0�$��( #���$� �� –4,5 '� –3,0 !� �)�-
$��%���� /�)��'�<����" �� 4d, Al 3	, Li 2s,2	 � � 2	 $�$��(��". N���$� �� –2,5 '� 0 !� $�'��-
K�� % �$��%��� $�$��(��( Li 2s,2	 � � 2	, %���' !��������% ����)'��� � ��H����( % !��" �)-
��$�� ���. N������ <�#��>����" <��& $�$��%�(H� $��)�$%(<���&� 2	-$�$��(��( �����% ��$��-
��'� �2, O3 � O4. Q�������& % <��� #��%�'���$�� #����'��K�� 4d-�)���0�� ����)'���  
� % ���?;�" $��#��� 2s- � 2p-�)���0��� ����(. ����$%(<&%�H>�� 2	-$�$��(��( %$�� �����% 
��$����'� ���K� '�H� ��)��?;�" %���' % #�����$�? %)��<� '�� <��& #��%�'���$��. ����'&  
p- � s-$�$��(��" ��)�'�( � ��<�( ���& � �� #���<��& �� ��$. 1. �$��%��� ����0�� #�� #�����'� 
�� Li2Rb3Al(MoO4)4 � Li2Cs3Al(MoO4)4 $�$���� % ���, 0�� #�� ��H����( % %�������" #���$� 
$��� <������ ;���, � ����( — �����$�%���. ����0��� <�#��>����" >��� ��%�� 4,26 � 4,32 !�  
% Li2Rb3Al(MoO4)4 � Li2Cs3Al(MoO4)4 $���%��$�%����.  

B+��!��9% D��&9+!0�"&#<# E#�; � Li2Rb3Al(MoO4)4 ! Li2Cs3Al(MoO4)4. ��$$0�����&� 
���#�����& ���<��� PQN #��%�'��& % ��)�. 2. ���$����?��( ���#������ ���<��� PQN �� ('�� 
Rb1 % Li2Rb3Al(MoO4)4 ��#��%���� %'��? ���$�����/����0�$��" �$� z, � ��'��/����?�&� ���-
#�����& ���&. �� ('�� Rb2 ���$����?��( ���#������ ���<��� PQN ��#��%���� %'��? �$� y  
� )��?;�� <��0���� ����� ��'��/����?��( ���#������ Vxz. 	��<�� PQN �� ('��� ��H����(  
� ����( #�0�� $�������0�� (Vx) = Vyy) � ���$����?��( ���#������ ��#��%���� %'��? �$� z, ���-
��/�0�� Rb1. �$� ��'��/����?�&� ���#�����& ���& %)��<� ('�� ��H����(, �� '�( ����( Vxz 
$�#�$��%��� #� %���0��� $ '��/����?�&�� ���#��������. 

 

 
 

#��. 1. N������?�&� #�����$�� $�$��(��" '�( Li2Rb3Al(MoO4)4 (
) � Li2Cs3Al(MoO4)4 (�) 
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	 � ) � � � �  2  

#
��4�
���� ��������� ��"�	
 PQN (�/Å2) � �	��
���!	
��4����)  
���) �
 �
!����) ��	
) � Li2Rb3Al(MoO4)4 � Li2Cs3Al(MoO4)4 

B'�� Vxx Vyy Vzz Vxy Vxz Vyz 

Li2Rb3Al(MoO4)4 
Rb1 7,139 7,139 –14,278 –0,033 –0,033 –0,033 
Rb2 7,409 –12,483 5,074 –0,031 –4,363 –0,030 
Al 2,484 2,485 –4,969 –0,040 –0,039 –0,033 
Li –0,222 –0,209 0,431 –0,008 –0,302 –0,010 

Li2Cs3Al(MoO4)4 
Cs1 5,550 5,549 –11,099 –0,064 –0,064 –0,064 
Cs2 8,238 –8,395 0,157 –0,066 –6,910 –0,063 
Al 2,022 2,023 –4,044 –0,053 –0,056 –0,043 
Li –0,120 –0,319 0,439 –0,018 –0,274 –0,025 

 
	 � ) � � � �  3  

;�������� ��"�	
 PQN (�/Å2) � !�
���) ���) �
 �
!����) ��	
)  
� Li2Rb3Al(MoO4)4 � Li2Cs3Al(MoO4)4 

B'�� Vxx Vyy Vzz B'�� Vxx Vyy Vzz 

Li2Rb3Al(MoO4)4 Li2Cs3Al(MoO4)4 
Rb1 7,172 7,106 –14,278 Cs1 5,614 5,486 –11,100 
Rb2 10,758 1,725 –12,483 Cs2 –8,397 –3,805 12,202 
Al 2,525 2,445 –4,969 Al 2,076 1,969 –4,045 
Li –0,341 –0,208 0,549 Li –0,326 –0,225 0,551 

 
� Li2Cs3Al(MoO4)4 $�����(��$( #��)��<����?�� ����( K� $�������( ���<��� PQN, ���  

� % Li2Rb3Al(MoO4)4 — ���$����?��( ���#������ ���<��� PQN �� ('��� Cs1, Al � Li ��#��%��-
�& %'��? �$� z, � �� ('�� Cs2 ��#��%���� %'��? �$� y. ���)���� $�>�$�%���&� ����0�( ��)�H-
'�H�$( '�( ���<��� PQN �� ('�� Cs2, /'� $�>�$�%���� ����?;�H�$( ���#�����& Vyy � Vzz, �� 
�%���0�%�H�$( Vx) � Vxz.  


��#�����& ���<��� #�$�� '��/�����<���� #��%�'��& % ��)�. 3, /'� '��& <��0���( % /��%�&� 
�$(� � ���$����?��( ���#������ (/��'���� !������0�$��/� #��() #���(�� ��� Vzz. ���$����?�&� 
<��0���( PQN, #���0���&� �� ('��� ��)�'�( (��<�(), #������� �'�����%& '�( '%�� ���$���-
��/����0�$�� ��!�%�%������&� #�<���" Rb1 (Cs1) � Rb2 (Cs2), �� PQN ���(�� <��� % $��0�� 
Cs2. Q�� #�<���� 1 � 2 ���������<�H�$( ��<��0�&�� <��0���(�� #�������� �$��������. 
��-
#�����& Vx) � Vyy ��%�& '�( Rb1 (Cs1), 0�� #��%�'�� � ����%��� #�������� �$��������, � )��?-
;�� ��<��0�� ���#����� Vx) � Vzz �)�$��%��%��� %&$���� <��0���� #�������� �$�������� '�( 
Rb2 (Cs2). 
�� %�'�� �< ��$. 2, )��<��" � ���H #������� �$�������� '�( #�<���� Rb1 (Cs1) 
�)�$��%��� $�������0�&� )��K�";�� ����K����� 0��&��� �����% ����( � %�$?�� �����% 
����)'���. � $��0�� Rb2 (Cs2) % )��K�";�� ����K���� ����'��$( ���K� %�$��? �����% ��-
��)'��� � #� '%� ����� ����( � ��H����(, 0�� $�<'��� $��?��H �$�������H <��('�%�/� ��$-
#��'�����( %)��<� ('��.  


�K'&" �< �����% Li � Al ����K�� �����!'��� �< 0��&��� �����% ��$����'�. ����K���� 
��H����( )���� $�������0�� ($�. ��)�. 3), ��$����'�&" �����!'� $�$���� �< �����% �'��/� 
��#� �1, #������� �$��������, $���%��$�%����, )��<�� � ���H. ����" ����K�� ������� ��$��-
��'� % '%�� ��<��0�&� ���$�����/����0�$��� #�<���(� (�2 � �4) � �����!'� )���� �$��K��. 

	���� �)��<��, #�� #�����'� �� Li2Rb3Al(MoO4)4 � Li2Cs3Al(MoO4)4 #���$��'�� ����?;�-
��� <��0���( PQN '�( #�<���� 1 ��)�'�( (��<�() � $���� <���� '�( #�<���� 2, � <��0���(  
� <��� PQN �� ('��� ����( � ��H����( ���(H�$( ����.  



�.�. �{�{|�{�, �.�. �{��{�{��, 	.�. �{������ � ��.  

 

296 

 
 

����� % ��)���� [ 11, 12 ] ���� )&�� �#�)����%��& $#����& B�� �� ('��� 27Al, 7Li, 87Rb  
� 133Cs. � ��$��(>�" ��)��� �&, �#���($? �� '���&� �%����%�-����0�$��� ��$0���%, $'����� 
�$��%��" ������ �� �����#������� $#�����% B�� 87Rb � 133Cs, �����&� ���H� $��K�&" %�' 
%$��'$�%�� ����0�( '%�� ���$�����/����0�$��� #�<���" � ����K���( �%�'��#��?�&� !����-
��% % $���%��$�%�� $� $#���� ('�� � �/� �%�'��#��?�&� ��������. ��<��?���& ����/� �����<� 
#��'$��%���& �� ��$. 3 � % ��)�. 4. 

�����0;�� $�/��$�� ��K'� �������0�$���� � !�$#���������?�&�� #���������� PQN #�-
��0��� '�( ('�� ��H����(, #���K���� �����&� % $�������� $��)� <�%�$�� �� ���#������&. 
��$$0�����&� � !�$#���������?�&� %���0��& #��������% PQN �� ('��� 87Rb � 133Cs ���K� '�$-
����0�� ����;� ���������H� ��K'� $�)�". ��( ��/��� ('�� ����( ��$��K'���� % <��0���(� Q 
� � )���� <��0����?�� %$��'$�%�� )��?;�" <�%�$���$�� #���K���( ����% Li+ �� ���#������& 
�, ��� $��'$�%��, �� )��?;�" #�'%�K��$�� (ab initio ��$0��& #��%�'��& #�� 0 K). 

������ 

� �$#��?<�%����� ��!�#���0�$��/� ����'� ����������� !���������" #�����$�� %#��%&� 
�$$��'�%��� !���������( $�������� �����/����?�&� ���"�&� ����)'���% Li2M3Al(MoO4)4 
(M = Cs, Rb). �$����%����, 0�� �$$��'�%���&� ����)'��& ����$(�$( � ;�����<���&� '�!���-
������ $ %���0���" <�#��>����" >��� �4 !�, % �����&� #������ %�������" <��& $�$��%�(H� 
$��)�$%(<���&� 2	-$�$��(��( �����% ��$����'�, � '�� <��& #��%�'���$�� �)�$��%���� 4d-$�$-
��(��(�� ����)'���. ��$$0����& %���0��& �%�'��#��?�&� 0�$��� Q � #��������% �$�����-
��� � PQN %)��<� ��/����&� ('�� 7Li, 87Rb, 133Cs, 27Al, #��%�'��� �����#������( !�$#������-
���?�&� $#�����% B��. 
 

 
 

#��. 3. Q�$#���������?�&� $����0�$��� $#����& B�� �� ('��� 87Rb (
) � 133Cs (�) % Li2Rb3Al(MoO4)4  
         � Li2Cs3Al(MoO4)4 $���%��$�%����. N�������� �)�<��0��& ��$$0�����&� ���#�����& $#�����% 

 

 

#��. 2. �������0�$��� ����K�-
��� �����% ��)�'�( % ��<��0-
�&� ���$�����/����0�$��� #�-
            <���(� Rb1 � Rb2 
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    	 � ) � � � �  4  
#
��4�
���� � 3����	����
����� "�
4���� ��
�	�������) 4
�� (Q),  

�
	
��	�� 
�����	�� (�), "
���������� ��"�'�� (S) � )���4����!� ����!
* (�)  
���=��) ������
�� Li2Rb3Al(MoO4)4 � Li2Cs3Al(MoO4)4 

��$0�� Q�$#������� 
����)'�� B'�� N������� 

/1 /2 /1 /2 

Q, MP� 1,531 1,324 1,489 1,372 
�Q 0,004 0,650 0,13 0,64 

�, �.'. — — –186,07 –71,23 

87Rb 

S,% 33,3 66,7 34 66 
Q, MP� 0,034 0,012 7Li 

�Q 0,65 0 
Q, MP� 0,208 0,246 

Li2Rb3Al(MoO4)4
 

27Al 
�Q 0,17 0,20 

Q, MP� 0,0056 0,0061 0,0041 0,0067 
�Q 0,012 0,385 0,01 0,36 

�, �.'. — — –139,69 –80,44 

133Cs 

S,% 33,3 66,7 38 62 
Q, MP� 0,025 0,013 7Li 

�Q 0,25 0,43 
Q, MP� 0,199 0,210 

Li2Cs3Al(MoO4)4
 

27Al 
�Q 0,20 0,25 

 
 

 

* N��%�'��& ���?�� !�$#���������?�&� <��0���( ����0�$��/� $'%�/�. 
 

��)��� %&#������ #�� #�''��K�� #������% �
��#���$��" #��/����& ���'�������?�&� 
�$$��'�%���" ��� ���� (X 15-17-23-31, 15-17-3-44). 
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