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3CaOõ3A l2O 3õSrSO 4的合成及晶体结构
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用助熔剂法首次合成了3CaOõ3A l2O 3õSrSO 4单晶。测定了该单晶结构,晶体属等轴晶系,

空间群为 I 4
-

3m。晶胞参数为 a= 9. 210 (4) ∼ , Α= 90°, Z= 2, V = 781. 23∼ 3, d calc. = 2. 80 göcm 3。

晶体中A l和 S的配位数为4, Ca的配位数为7和9,构型为菱形十二面体。
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3CaOõ3A l2O 3õSrSO 4是活性很高的胶凝矿物,其强度高于目前的主要特种水泥矿物

3CaOõ3A l2O 3õCaSO 4
[1～ 3 ] ,本文选择 PbC l2作助熔剂首次合成3CaOõ3A l2O 3õSrSO 4单晶,并

获得其结构数据。

实　验　部　分

将分析纯化学试剂 CaCO 3、A l2O 3、SrSO 4和 PbC l2分别粉磨过200目筛, 并按摩尔比

CaCO 3÷A l2O 3÷SrSO 4= 3÷3÷1配料,混匀后置于高温炉中烧至1350℃,保温140分钟后取出

风冷至室温。此粉末经XRD 分析为3CaOõ3A l2O 3õSrSO 4粉晶。

将3CaOõ3A l2O 3õSrSO 4粉晶和 PbC l2按重量比3CaOõ3A l2O 3õSrSO 4÷PbC l2= 1÷25混合

均匀,在高温炉中加热至850℃,保温24小时,最后升温至1020℃,保温36小时后取出冷至

室温,获得晶体尺寸为60～ 120 Λm 的3CaOõ3A l2O 3õSrSO 4单晶。用显微镜观察,晶体为菱

形十二面体,半透明,有微弱的暗黄色。在正交镜下全消光,其折射率为11573。通过元素

分析、EPM A 及 ICP 联合鉴定晶体组成为 (CaO ) 2. 98 (A l2O 3) 3100 (SrSO 4) 0. 99。
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结　果　和　讨　论

选取011×0. 1×0. 1 mm 3的单晶,在理学RA SA 25R P 强功率四圆衍射仪上进行测

定。X 光源为M oK Α1,石墨单色器,电压ö电流为50 kV ö150 mA ,狭缝H = 3ö4°、V = 3ö4°,

准直器 5 = 1 mm (sinΗöΚ= 0. 81)。总共收集到1278个独立衍射点,参与计算的 F > 5. 0 Ρ
(F )的独立衍射点有130个,最终偏差因子R = 0. 070, R Ξ= 0. 070。晶胞参数由25个反射点

进行最小二乘法修正获得: a= 9. 210 (4) ∼ , Α= 90°, Z= 2, V = 781. 23 ∼ 3, d calc. = 2. 80 gö

cm 3。

　图1　3CaOõ3A l2O 3õSrSO 4晶体结构沿C 轴的投影

　F ig. 1　P ro jection of 3CaOõ3A l2O 3õSrSO 4 structure

along C ax is

根据消光规律和衍射强度数据统计得到

衍射群为m 3m I⋯, 可能的空间群为 I432

(N o. 211) , I 4
-

3m (N o. 217)和 Im 3
-

m (N o.

229)。由归一结构因子值判断晶体没有对称

中心,这就排除了 Im 3
-

m。由于单位晶胞中 Z

= 2,因此有8个Ca (Sr) ,根据空间群的点对

称, Ca (Sr)在I 4
-

3m和 I 432两个空间群中只

能占据 C 套W yckoff位置 (x, x, x)和 (1ö4,

1ö4, 1ö4) , 通过结构解析, 表明选用 I 4
-

3m

更为合理。所有原子坐标、占位度和各向同

性温度因子列于表1,主要键长、键角分别列

入表2和表3,晶体结构示于图1。

化合物中Ca 和 Sr 在结构中随机占据

Ca (Sr) 1和 Ca (Sr) 2两个位置, Ca (Sr) 1与九

个O 构成不规则的九配位, Ca (Sr) 2与七个

O 构成七配位。A l与四个O , S 与四个O 分

别构成四配位。

表1　原子坐标,占位度和各向同性温度因子

Table 1　F ina l Coordina tesOccupancy Factors (K) and Isotrop ic Tempera ture Factors of A tom s (U 11)

atom s xöA yöB zöC K U 11

S 0. 0000 (0) 0. 0000 (0) 0. 0000 (0) 0. 0417 (0) 0. 1057 (161)

A l 0. 2500 (0) 0. 5000 (0) 0. 0000 (0) 0. 2500 (0) 0. 0142 (36)

Ca1 0. 1900 (17) 0. 1900 (17) 0. 1900 (17) 0. 0721 (26) 0. 0048 (39)

Sr1 0. 1900 (17) 0. 1900 (17) 0. 1900 (17) 0. 0213 (9) 0. 0048 (39)

Ca2 0. 2237 (27) 0. 2237 (27) 0. 2237 (27) 0. 0529 (26) 0. 0568 (135)

Sr2 0. 2237 (27) 0. 2237 (27) 0. 2237 (27) 0. 0204 (9) 0. 0568 (135)

O 1 0. 3988 (49) 0. 3988 (49) 0. 3988 (49) 0. 1667 (0) 0. 1849 (201)

O 2 0. 1547 (17) 0. 1547 (17) 0. 4519 (22) 0. 5000 (0) 0. 0268 (78)
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表2　主要键长

Table 2　M a in Bond L ength (nm )

atom 2atom bond length atom 2atom bond length atom 2atom bond length

Ca (Sr) 232O 47 24. 5553 Ca (Sr) 232O 161 29. 8335 A l112O 190 17. 3108
Ca (Sr) 232O 43 24. 5553 Ca (Sr) 312O 47 22. 8581 A l112O 47 17. 3108
Ca (Sr) 232O 39 24. 5553 Ca (Sr) 312O 43 22. 8581 A l112O 54 17. 3108
Ca (Sr) 232O 215 29. 2072 Ca (Sr) 312O 39 22. 8581 A l112O 161 17. 3108
Ca (Sr) 232O 207 29. 2072 Ca (Sr) 312O 63 27. 9323 S92O 215 16. 1436
Ca (Sr) 232O 211 29. 2072 Ca (Sr) 312O 172 29. 6226 S92O 211 16. 1436
Ca (Sr) 232O 150 29. 8335 Ca (Sr) 312O 161 29. 6226 S92O 207 16. 1436
Ca (Sr) 232O 172 29. 8335 Ca (Sr) 312O 150 29. 6226 S92O 197 16. 1436

表3　主要键角

Table 3　M a in Bond Angles (deg. )

atom 2atom 2atom angles atom 2atom 2atom angles atom 2atom 2atom angles

O 2152S92O 211 109. 4712 O 472Ca (Sr) 232O 39 104. 0393 O 2112Ca (Sr) 232O 207 53. 6542
O 2152S92O 207 109. 4712 O 472Ca (Sr) 232O 215 96. 6851 O 2072Ca (Sr) 232O 172 111. 6331
O 2152S92O 197 109. 4712 O 472Ca (Sr) 232O 211 96. 6851 O 2072Ca (Sr) 232O 161 111. 6331
O 2112S92O 207 109. 4712 O 472Ca (Sr) 232O 207 145. 8796 O 2072Ca (Sr) 232O 150 66. 0175
O 2112S92O 197 109. 4712 O 472Ca (Sr) 232O 150 148. 1029 O 1502Ca (Sr) 232O 161 118. 3563
O 2072S92O 197 109. 4712 O 472Ca (Sr) 232O 172 59. 6822 O 1722Ca (Sr) 232O 161 118. 3563
O 1902A l112O 47 119. 0674 O 2152Ca (Sr) 232O 207 53. 6542 O 1502Ca (Sr) 232O 172 118. 3563
O 1902A l112O 54 104. 8969 O 2152Ca (Sr) 232O 150 111. 6331 O 472Ca (Sr) 312O 39 115. 7190
O 1902A l112O 161 104. 8969 O 2152Ca (Sr) 232O 161 111. 6331 O 472Ca (Sr) 312O 63 77. 8878
O 472A l112O 161 104. 8969 O 2152Ca (Sr) 232O 172 66. 0175 O 472Ca (Sr) 312O 172 61. 4809
O 472A l112O 54 104. 8969 O 2112Ca (Sr) 232O 150 111. 6331 O 472Ca (Sr) 312O 161 61. 4809
O 1612A l112O 54 119. 0674 O 2112Ca (Sr) 232O 172 111. 6331 O 472Ca (Sr) 312O 150 170. 8305

O 472Ca (Sr) 232O 43 104. 0393 O 2112Ca (Sr) 232O 161 66. 0175 O 472Ca (Sr) 312O 43 115. 7190
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ON THE SY NTHESIS AND CRY STAL STRUCTURE OF 3CaOõ3A l2O 3õSrSO 4
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T he 3CaOõ3A l2O 3õSrSO 4 single crystals are first p repared and defined w ith PbC l2 as a
flux. By m eans of structure analyzing the overall crystal param eters are obtained. T he space

group is I 4
-

3m , and un it cell param eter is a= 9. 210 (4) ∼ , Α= 90°, Z= 2, V = 781. 23 ∼ 3,
d calc. = 2. 80 göcm 3. In the crystal A l and S ions are four, and Ca (Sr) is seven and n ine
coordinated to fo rm rhom bic dodecahedron.
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