Na2Ta6P4O26: новий фосфат зі структурою монофосфатних вольфраматних бронз
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Актуальним напрямком застосування оксидних сполук зі структурою вольфраматних бронз є гетерогенний фотокаталіз [1], що використовується в процесах розкладу різних органічних забруднювачів та конверсії води для синтезу водню, як альтернативного виду палива [2]. Очікується, що ніобій-, танталвмісні фосфати зі схожою кристалічною структурою будуть проявляти аналогічні властивості. Прикладні дослідження нових матеріалів на основі складних фосфатів вимагають розробки ефективних методів синтезу, зокрема у вигляді монокристалів. Виявлення закономірностей їх утворення, аналіз особливостей будови та дослідження властивостей є важливим завданням для розвитку сучасної неорганічної хімії.

В даній роботі досліджувались особливості кристалоутворення в ізоконцентраційних розрізах (Na/P ≥ 0,6; Ta/P ≥ 0,2) псевдотернарної системи Na2O– P2O5– MoO3–Ta2O5. Синтез монокристалічних сполук здійснювали методом розчин-розплавної кристалізації в середовищі Na2Mo2O7. Фазовий склад отриманих продуктів визначали за допомогою ІЧ спектроскопії та рентгенофазового аналізу полікристалічних зразків. При дослідженні даної системи вперше отримали фосфат складу Na2Ta6P4O26.
 Атомна будова Na2Ta6P4O26 охарактеризована за допомогою методів РСА монокристалів, повнопрофільного аналізу Рітвельда, 31Р- та 23Na- ЯМР, електронної спектроскопії дифузного відбиття, проведені квантові розрахунки.
Даний фосфат має кристалічну структуру, що нагадує монофосфатні вольфраматні бронзи з пентагональними тунелями (МФВБП), загального складу Nax(МO3)2m(PO2)4. 
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	Проекція кристалічного каркасу Na2Ta6P4O26 вздовж вісі с.
	Координаційне оточення Na(1).
	Координаційне оточення Na(2).


Аніонна підгратка утворена шарами октаедрів [TaO6] сполучених через спільні кисневі вершини з фосфатними тетраедрами у тривимірний кристалічний каркас. При цьому утворюється розгалужена система пентагональних каналів, в яких знаходяться атоми натрію. Таким чином формується нецентросиметричний каркас (пр. гр. P212121). Отримані результати добре корелюють з попередніми дослідженнями складних каркасних фосфатів на основі ніобію і танталу. 
1. Pat. 7015172 B2 USA, Phosphate photocatalyst comprising metal ion in d10 or d0 electron state / Inoue Y.; assignee Japan Science and Technology Agency. – No. 10/481794; filing date 12.06.02; publication date 30.01.03.

2. Hishiyama H. Effects of distortion of metal-oxygen octahedra on photocatalytic water-splitting performance of RuO2-loaded niobium and tantalum phosphate bronzes / Kobayashi H., Inoue Y. // ChemSusChem. – 2011. – V. 4. – 208-215.
