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Экспериментально определены коэффициенты распределения (К) одно-, двух-, трех- и че-

тырехвалентных примесей между кристаллом и расплавом форстерита. Монокристаллы фор-
стерита Mg2SiO4 выращивали из расплава методом Чохральского. Для определения концентра-
ции примесей в кристалле использовали целый ряд методов:  рентгеноспектральный микроана-
лиз на электронном микроанализаторе Сamebax (ЭМ), нейтронно-активационный анализ 
(НАА), метод атомно – эмиссионной спектрометрии с индуктивно – связанной плазмой (ИСП), 
а также атомно-абсорбционный метод (АА) и метод атомно-эмиссионной фотометрии (ПФ).  

Коэффициент распределения К оценивался экстраполяцией к g=0 зависимости СS/CLо от g, 
где СS –концентрация примеси в кристалле, СLо – исходная концентрация примеси в расплаве, g 
- доля закристаллизованного расплава. Экспериментальные значения К и методы их определе-
ния представлены в табл. 1. 

Таблица 1. 
Коэффициенты распределения примесей при кристаллизации форстерита (К)  

и энергии их растворения (Ер). 
 

одновалентные  двухвалентные примеси 
Li Na K Rb Ni Co 

 
Fe Mn Ca Sr Ba 

      К 0,007    0,75 0,53  0,39 0,073 7*10-4 4*10-4 
метод ИСП, 

ПФ 
   ЭМ ЭМ  ЭМ ЭМ ИСП, 

АА 
ИСП 
АА 

Ер 2,2 3,0 5,2 6,6 -0,1 -0,1 -0,2 -0,3 0,01 0,9 1,8 
трехвалентные примеси 

Cr Ga Ti Sc Lu Yb Er Y Gd Eu Sm 
      К 0,18 0,055  0,19 0,1  0,02  0,022 0,0054 0,007 
метод ЭМ НАА  НАА НАА  НАА  ЭМ НАА НАА 
Ер 2,0  1,8 1,7  1,8  1,9 2,1 2,1  

трехвалентные четырехвалентные примеси 
Nd Pu La Ge Ti V Hf Zr Сe U Th 

      К 0,002  0,002  0,06 0,07 0,0017 0,002    
метод НАА  НАА  ИСП, 

ЭМ 
ЭМ НАА ИСП, 

НАА 
   

Ер 2,3 2,3  -0,4 1,0 -0,3 3,0 5,1 6,5 7,3 7,2 
 

С помощью компьютерного моделирования рассчитаны энергии собственных и примесных 
дефектов в форстерите, а также энергии растворения (Ер) разновалентных примесей в кристал-
ле форстерита. Расчет проводился в статическом приближении для случая бесконечного раз-
бавления  по программе GULP с использованием параметров потенциалов взаимодействия ио-
нов Me-O из работ [1-3]. Для энергии образования наиболее вероятных для форстерита собст-
венных дефектов, магниевых дефектов Френкеля, получено значение 3,7 эВ. Результаты расче-
та энергии растворения примесей приведены в табл. 1. 

Коэффициенты распределения и энергии растворения примесей имеют параболические за-
висимости от разности радиусов иона примеси и замещаемого катиона матрицы (∆r) (рис. 1 и 2) 
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и от заряда примесного иона. Угол наклона линейных корреляций Ер - (∆r)2 и ln K - (∆r)2 для 
примесей Ме4+ круче, чем для примесей Ме+, Ме2+ и Ме3+, что по-видимому, отражает большую 
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Рис. 1. Зависимости энергии растворения примесей в кристалле форстерита 
(Ер) от (∆r)2 
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Рис. 2. Зависимости lnK от (∆r)2 для разновалентных примесей в форстерите 
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Рис. 3. Корреляционные зависимости коэффициентов распределения  при-
месей между кристаллом и расплавом форстерита и энергии растворения 
этих примесей в кристалле форстерита 
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жесткость тетраэдрической позиции в форстерите по сравнению с октаэдрическими. Для изова-
лентных замещений линейные зависимости Ер - (∆r)2 и ln K - (∆r)2 могут быть описаны прямы-
ми, проходящими через начало координат. Для гетеровалентных замещений они существенно 
смещены относительно него. Свободный член для гетеровалентной зависимости Ер - (∆r)2 со-
ставляет около 2 эВ., что близко к ½ энергии образования дефекта Френкеля в форстерите. 

Для сравнения следует отметить, что смещение относительно начала координат зависимости 
теплоты растворения двухвалентных примесей в щелочных галогенидах от (∆r)2 составляет 1 
эВ, что сопоставимо с энергией образования наиболее вероятного собственного дефекта (де-
фекта Шоттки) в этих кристаллах [4]. 

Найдены корреляционные зависимости коэффициентов распределения примесей и энергии 
их растворения в форстерите (рис. 3). Гетеровалентное замещение характеризуется существен-
но большим отклонением от начала координат, что, по-видимому, отражает влияние собствен-
ных дефектов, играющих роль компенсаторов валентности. 
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