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МОДЕЛИРОВАНИЕ КРИСТАЛЛИЧЕСКИХ
СТРУКТУР КУБИЧЕСКИХ ДВОЙНЫХ
ФТОРИДОВ MRMRMR3F10

Проведено кристаллохимическое моделирование кристалли-
ческих структур кубических двойных фторидов KTb3F10 и
RbEu3F10 с использованием кластеров M8R6F68. Старто-
вые модели для компьютерного уточнения найдены на осно-
ве анализа возможных способов соединения кластеров в
кристаллической решетке. Получено хорошее соответствие
между рассчитанными и экспериментальными параметрами
рассматриваемых структур.

Simulation of Crystal Structures for Cubic Bifluorids MRMRMR3F10 /
A.M. Golubev, A.V. Dzyabchenko, S.V. Podgursky // Vestnik MGTU.
Natural Sciences. 2001. No. 2. P. 100–107.

Crystallochemical simulation of crystal structures for the cubic bifluorides
KTb3F10 and RbEu3F10 with the use of clusters M8R6F68 is conducted.
Starting-models for further refinements using computer are found on
the basis of analysis of possible ways of joining the clusters within the
crystal lattice. Good agreement is obtained between the calculated and
experimental parameters of the structures under consideration. Refs.17.
Figs.3. Tabs.3.
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