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Фононні густини станів, закони дисперсій для окремих фононних гілок, а 

також міжатомові силові тензори для апатитів виду Me10(РO4)6Х2, де Me – 

це Са або Сd, а Х = F, OH, Cl або Br, було розраховано на основі сучасної тео-
рії збурення функціоналу густини з використанням псевдопотенціяльного 

підходу і пласких хвиль в якості базису. Проаналізовано зміну міжатомо-
вих силових констант при заміщенні кальцію на кадмій, а також флюору 

на хльор, бром або гідроксильну групу. Встановлено, що фононні густини 

станів для всіх апатитів цього ряду, за виключенням бромоапатиту кадмію, 
мають яскраво виражений зонний характер з різною протяжністю окремих 

смуг. Перша смуга включає в себе більшість коливних станів і локалізова-
на в діяпазоні частот від 0 до 370 см

−1
 для кальційових апатитів і від 0 до 

330 см
−1

 для кадмійових апатитів. Друга смуга попадає в діяпазон частот 

від 380 см
−1

 до 470 см
−1. Третя смуга локалізована в діяпазоні від 500 см

−1
 до 

600 см
−1, четверта – від 800 см

−1
 до 1150 см

−1. 

Phonon densities of states, dispersion laws for particular phonon curves and 

interatomic-force tensor for the Me10(РO4)6Х2 apatites, where Me = Са or Сd, 
and Х = F, OH, Cl or Br, are calculated, basing on the state-of-the-art density 

functional perturbation theory and using the pseudopotential approach with 

plane waves set as a basis. Changes of interatomic force constants for 

Ca10(РO4)6F2 are analysed, when Ca is substituted for Cd and F is replaced for 

OH, Cl or Br. Phonon densities of states for all investigated apatites, except 

for cadmium bromapatite, are revealed to have the band character with dif-
ferent subbands widths. The first band involves most of the vibrational 
modes and is located within the range from 0 to 370 cm

−1
 and from 0 to 330 

cm
−1

 for calcium and cadmium apatites, respectively. The second band ranges 

from 380 cm
−1

 to 470 cm
−1. The third and fourth bands range from 500 cm

−1
 to 

600 cm
−1

 and from 800 cm
−1

 to 1150 cm
−1, respectively. 

Фононные плотности состояний, законы дисперсий для отдельных фонон-
ных ветвей, а также межатомные силовые тензоры для апатитов вида 
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Me10(РO4)6Х2, где Me – это Са или Сd, а Х = F, OH, Cl или Br, были рассчи-
таны на основе современной теории возмущения функционала плотности с 

использованием псевдопотенциального подхода и плоских волн в качестве 

базиса. Проанализировано изменение межатомных силовых констант для 

Ca10(РO4)6F2 при замещении кальция на кадмий, а также фтора на хлор, 
бром или гидроксильную группу. Установлено, что фононные плотности 

состояний для всех апатитов этого ряда, за исключением бромапатита кад-
мия, имеют ярко выраженный зонный характер с различной протяжённо-
стью отдельных подполос. Первая полоса содержит в себе большинство ко-
лебательных состояний и локализована в диапазоне частот от 0 до 370 см

−1
 

для кальциевых апатитов и от 0 до 330 см
−1

 для кадмиевых апатитов. Вто-
рая полоса попадает в диапазон частот от 380 см

−1
 до 470 см

−1
 .Третья полоса 

локализована в диапазоне от 500 см
−1

 до 600 см
−1, четвертая – от 800 см

−1
 до 

1150 см
−1. 

Ключові слова: коливний спектер, фононна структура, теорія збурення 
функціоналу густини, апатит, міжатомові силові константи. 

(Отримано 12 квітня 2011 р.)
  

1. ВСТУП 

Сполуки групи апатитів (Me10(ZО4)6Х2, де для Men+
 n = 1—3, а для Z

m+
 

m = 1—3; Х
k−

 – електронеґативний елемент) давно привертають ува-
гу дослідників через широкий спектер їх практичного застосуван-
ня. Частіше за все вони використовуються в якості штучних біоак-
тивних матеріялів, сумісних з кістковою тканиною, сенсорів воло-
ги та алькоголю, матриць для захоронення радіоактивних відходів і 
накопичувачів екологічно шкідливих речовин. Такий широкий 

спектер практичних застосувань сполук апатитного ряду стимулює 

пошук нових речовин з цієї серії з потрібними властивостями. Че-
рез важкість синтези окремих хемічних речовин цього ряду кван-
тово-механічні розрахунки з перших принципів стають одними з 

основних інструментів аналізи електронної будови і властивостей 

апатитів. 
 Структуру фононних ліній кальційових апатитів було досліджено 

в роботі [1] за допомогою експериментальної методики ІЧ-спектро-
скопії. Але для більш глибокого розуміння формування коливних 

спектрів й інтерпретації результатів, одержаних експерименталь-
ним шляхом, необхідне узгодження експериментальних і теоретич-
них даних. Окрім того, структура коливних спектрів кадмійових 

апатитів на сьогоднішній день залишається недослідженою. 

2. МЕТОДИКА РОЗРАХУНКУ 

Основною метою цих досліджень був теоретичний розрахунок з пе-
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рших принципів фононних спектрів та міжатомових силових тен-
зорів сполук Ме10(PO4)6X2, де Ме = Са або Сd, а X = F, Cl, Br, OH. 

Нами використовувався псевдопотенціяльний підхід, пласкі хвилі 
в якості базису і наближення заморожених кістякових електронів 

для розв’язку проблем теорії функціоналу густини. Використову-
валася схема HGH [2] для одержання псевдофункцій і псевдопотен-
ціялів, при цьому кістякові орбіталі Ca3s і Ca3p розглядались як 

валентні, що є необхідною специфікою розрахунку через велику 

кількість атомів кисню та йонности зв’язку кисню з кальцієм. Для 

цього було обрано код abinit [3]. 
 Теорія функціоналу густини є однією з найбільш вживаних ме-
тодик не тільки для розрахунків з перших принципів електронної 
структури матеріялів, але й властивостей основного стану. В 

зв’язку з цим розширення теорії функціоналу густини до теорії 
збурення функціоналу густини відкриває доступ до обчислення та-
ких фізичних величин як діелектричні тензори, функції залежнос-
ти коефіцієнтів діелектричности від частоти, ефективні заряди Бо-
рна, фононні коливання та їх закони дисперсії, тензори міжатомо-
вих силових взаємодій, константи пружности та податности, тензо-
ри п’єзоелектричности. Всі ці характеристики одержують шляхом 

розрахунку частинних похідних другого порядку від енергії по 

зміщенню окремого атома вздовж вибраного напрямку (фононне 

збурення), постійному зовнішньому електричному полю, зовнішній 

механічній напрузі. Похідні першого і другого та змішаного першо-
го-другого типів були використані в цій роботі. 
 Розрахунок фононних спектрів і міжатомових силових констант 

виконувався в три етапи. 
 I етап. Спочатку знаходились рівноважні положення атомів в 

елементарній комірці, тобто структурна геометрія ґратниці релак-
сувалася до тих пір, поки кожна з проєкцій сил, що діє на окремі 
атоми, не ставала меншою, аніж 4,12⋅10

−12
 Н. Така релаксація до 

настільки малих сил є необхідною складовою розрахунку, оскільки 

подальший розрахунок фононних збурень виконується за умови, 

що похідна від енергії по зміщенню довільного атома вздовж дові-
льного напрямку дорівнює нулю, тобто сила, що діє на кожний 

окремий атом, дорівнює нулю. Початкові координати атомів в еле-
ментарній комірці бралися згідно з роботою [4]. 
 Для цієї частини розрахунку вибиралися наступні параметри, що 

впливають на точність одержаних результатів у рамках теорії фун-
кціоналу густини: 
 а) для обмінно-кореляційної частини потенціялу використовува-
вся функціонал у вигляді наближення локальної густини з Тетер—
Пейд-параметризацією; 
 б) при розрахунку використовувався великий параметер зрізки 

кінетичної енергії – 1,74⋅10
−16

 Дж; 
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 в) інтеґрування по Бріллюеновій зоні виконувалося на Монк-
хорст—Пек-сітці [5] 2—2—3 с центром в точці Γ (4 нееквівалентні k-
точки). 
 II етап. Розрахунок хвильових функцій, використовуючи коор-
динати атомів всередині елементарної комірки, що були одержані 
на I етапі. При цьому всі параметри, що впливають на точність, 

брались ті ж самі. 
 III етап. На цьому етапі був виконаний розрахунок функцій відк-
лику, використовуючи хвильові функції валентних електронів, 

одержані на II етапі. Для цього виконувався розрахунок у рамках 

теорії збурення функціоналу густини. При цьому розраховувалися 

наступні збурення. 
 1. Два збурення, що викликані прикладенням постійного елект-
ричного поля вздовж осей х і z відповідно [6]. При цьому збурення 

вздовж осі y еквівалентне збуренню вздовж осі х в силу поперечної 
симетрії кристалу. Розрахунок цих збурень є невід’ємною складо-
вою розрахунку, оскільки діягоналізація динамічних матриць не 

дає фононних частот в точці Γ для діелектриків. Потрібно ще врахо-
вувати взаємодію поперечної складової фононних коливань з по-
вздовжньою. 
 2. Дев’ятнадцять незалежних фононних збурень (у випадку гідро-
ксоапатитів кальцію і кадмію всього було 28 незалежних фононних 

збурень, що викликано пониженням симетрії ґратниці для гідроксо-
апатитів у порівнянні з хльоро-, флюоро- і бромоаналогами) [7]. Ці 
фононні збурення використовувалися для обчислення динамічних 

матриць, діягоналізація яких дає 126 фононних гілок (у випадку гі-
дроксоапатитів кальцію і кадмію всього 132 фононних гілок). 
 Параметри, що впливають на точність розрахунку, бралися ті 
самі, що й для I та II етапів. 

3. ФОНОННІ СПЕКТРИ АПАТИТІВ ВИДУ Me10(РO4)6Х2, ДЕ Me – 

ЦЕ Са АБО Сd, А Х = F, OH, Cl АБО Br 

Фононні закони дисперсії для трьох акустичних та перших чотирьох 

оптичних гілок Ca10(PО4)6F2 представлено на рис. 1. Решту 119 опти-
чних гілок на рисунку не представлено, щоб уникнути його загрома-
дження. Точки Γ(0,0, 0,0, 0,0), M(0,25, 0,25, 0), K(0,5, 0,0, 0,0), 

A(0,0, 0,0, 0,5) – критичні точки, що характерні для гексагональ-
них структур. Акустичні фононні гілки досягають максимуму час-
тоти в точці A, причому в цьому випадку частоти поздовжньої гілки 

і двох поперечних гілок рівні між собою. 
 Оскільки кут нахилу в точці Γ для поперечних акустичних фоно-
нів менший, ніж для повздовжнього, то швидкість звуку вздовж осі 
z більша, ніж у площині xy. Криві поперечних акустичних і оптич-
них коливань накладаються одна на іншу при проходженні вздовж 
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см
−1, формується повздовжніми і поперечними коливаннями Са(1)—

О(1), Сa(1)—O(2), Ca(2)—O(2), Ca(2)—O(3). І нарешті, першу підсмугу, 
від 0 до 250 см

−1, формує вся решта зв’язків, в тому числі, і три акус-
тичні фонони. 
 Поперечні коливання O і H навколо спільного центру мас атомів 

кисню і водню потрапляють на частоти 482 і 500 см
−1

 для гідроксоа-
патитів кальцію і кадмію відповідно. У випадку гідроксоапатитів 

кадмію (шоста крива рис. 2) ці коливання попадають в енергетичну 

щілину між другою та третьою смугою і тому на графіку фононних 

густин станів утворюють гострий одиничний пік. 
 Фононні частоти, що відповідають повздовжнім коливанням ато-
мів кисню і водню навколо їх спільного центру мас для гідроксоапа-
титів кальцію і кадмію, на рис. 2 не представлено, а згідно з даними 

ІЧ-спектроскопії [1] їх частота (для гідроксоапатитів кальцію) рівна 

3573 см
−1. В той же час, згідно з результатами теоретичних розраху-

нків гідроксоапатитів кальцію, цим коливанням відповідають дві 
фононні гілки з центрами в 3499 і 3528 см

−1
 відповідно. 

3. ІНТЕРАТОМОВІ СИЛОВІ КОНСТАНТИ АПАТИТІВ РЯДУ 
Me10(РO4)6Х2, ДЕ Me – ЦЕ Са АБО Сd, А Х = F, OH, Cl АБО Br 

В таблиці 1 представлені тензори інтератомових силових взаємодій 

в наступній Декартовій системі координат. Перший вектор цієї сис-
теми координат спрямований вздовж лінії, що з’єднує два взаємо-
чинних атоми (вздовж лінії зв’язку). Другий вектор взятий перпен-
дикулярним першому і силі, що виникає при зміщенні даного ато-
ма вздовж лінії зв’язку. Третій вектор базису взятий перпендику-
лярно першому і другому. Таким чином, перший вектор базису – 

це повздовжній вектор, а другий і третій вектори – поперечні. 
 Взаємодія фосфор—кисень для кальційових апатитів є сильною 

(табл. 1), оскільки повздовжня компонента силового тензора коли-
вається в діяпазоні великих значень від 0,506 до 0,423 кН⋅м−1. При-
чому поперечні компоненти цих взаємодій значно менші (в п’ять 

разів), що означає скерованість силової взаємодії вздовж лінії 
зв’язку P—O. Недіягональні компоненти силового тензора дуже ма-
лі в порівнянні з діягональними, що також указує на ковалентність 

зв’язку фосфор—кисень. 
 Для сполуки Ca10(PО4)6F2 при заміщені флюору на хльор, бром 

або гідроксильну групу взаємодія фосфору з найближчим кисневим 

оточенням змінюється слабко. При цьому спостерігається тенден-
ція зменшення повздовжньої компоненти силового тензора міжа-
томової взаємодії при зменшенні електронеґативности аніона Х, що 

в більшій мірі виявляється для першого і другого нееквівалентного 

атома кисню. Здавалося би, атом фосфору, оточений атомами кис-
ню з усіх сторін, які повинні би екранувати взаємодію фосфору з 
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атомами кальцію. Однак взаємодія фосфор—кальцій виявилася дос-
татньо великою (повздовжня компонента коливалась від 0,064 до 

0,058 кН⋅м−1, причому зменшувалася при зменшенні електронеґа-
тивности аніона, що розташований на осі с). 

ТАБЛИЦЯ 1. Компоненти тензорів силових взаємодій для зв’язків P—O(1), 

P—O(2), P—O(3), P—Ca(2), Ca(1)—O, Ca(2)—X, Ca(2)—O(3) для сполук 

Ca10(РO4)6Х2, де Х = F, OH, Cl або Br. Ці константи мають зміст цупкости 

пружини і вимірюються в кН⋅м−1. Від’ємні значення для більшости діягона-
льних компонент силових тензорів (xx-, yy- і zz-компоненти) означають, що 

при зміщенні того чи іншого атома вздовж того чи іншого напрямку сила, 
яка при цьому виникає, є поворотною. Х – це аніон хльору, флюору, брому, 
або атом кисню гідроксильної групи. 

Сполука Ca10(PO4)6F2 Ca10(PO4)6(OH)2 Ca10(PO4)6Cl2 Ca10(PO4)6Br2 

[P—O(1)]xx −0,506 −0,497 −0,490 −0,481 
[P—O(1)]yy −0,098 −0,098 −0,097 −0,095 
[P—O(1)]zz −0,100 −0,098 −0,100 −0,100 
[P—O(1)]xy 0,006 0,005 0,003 0,002 
[P—O(1)]yx 0,003 0,002 0,000 0,000 
[P—O(2)]xx −0,458 −0,457 −0,439 −0,423 
[P—O(2)]yy -0,103 −0,101 −0,101 −0,098 
[P—O(2)]zz −0,103 −0,101 −0,101 −0,100 
[P—O(2)]xy 0,005 0,005 0,006 0,005 
[P—O(2)]yx 0,008 0,008 0,003 0,003 
[P—O(3)]xx −0,469 −0,469 −0,475 −0,472 
[P—O(3)]yy −0,097 −0,097 −0,095 −0,095 
[P—O(3)]zz −0,104 −0,103 −0,103 −0,098 
[P—O(3)]xy 0,008 0,009 0,008 0,011 
[P—O(3)]yx 0,009 0,008 0,006 0,008 
[P—O(3)]zx −0,003 0,000 0,000 0,000 
[P—O(3)]yz 0,003 −0,003 −0,003 0,005 
[P—Ca(2)]xx −0,064 −0,062 −0,059 −0,058 
[P—Ca(2)]yy 0,011 0,011 0,013 0,013 
[P—Ca(2)]zz 0,045 0,044 0,044 0,044 
[P—Ca(2)]xy 0,003 0,003 0,003 0,005 
[P—Ca(2)]yx −0,003 −0,003 −0,002 −0,003 
[Ca(1)—O]xx −0,022 −0,016 −0,070 −0,065 
[Ca(1)—O]yy −0,012 −0,012 −0,009 −0,008 
[Ca(1)—O]zz −0,011 −0,011 −0,009 −0,008 
[Ca(1)—O]xy 0,002 −0,008 0,006 0,006 
[Ca(1)—O]yx −0,006 −0,003 0,006 0,006 

[Ca(2)—X(1)]xx −0,031 −0,037 −0,067 −0,067 
[Ca(2)—X(1)]yy −0,011 −0,011 −0,002 0,002 
[Ca(2)—X(1)]zz −0,009 −0,011 0,002 −0,002 
[Ca(2)—X(1)]xy 0,003 −0,003 0,005 0,005 
[Ca(2)—O(3)]xx −0,025 −0,026 −0,037 −0,033 
[Ca(2)—O(3)]yy −0,008 −0,009 −0,006 −0,008 
[Ca(2)—O(3)]zz −0,008 −0,008 −0,011 −0,008 
[Ca(2)—O(3)]xy 0,008 0,009 0,006 0,008 
[Ca(2)—O(3)]yx 0,006 0,006 0,003 0,008 
[Ca(2)—O(3)]zx −0,003 0,003 −0,003 −0,003 
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 Поперечні компоненти цього силового тензора також були суттє-
во меншими, ніж поздовжні, як і для зв’язку фосфор—кисень. Це, 

очевидно, означає ковалентність зв’язку фосфор—кальцій і спрямо-
ваність силової взаємодії вздовж лінії зв’язку. Цікаво, що атом ки-
сню сусіднього кисневого тетраедра знаходиться по відношенню до 

атома фосфору не набагато далі (всього на 0,1—0,2 Å), але силові 
константи для зв’язку фосфор—кисень (сусідній тетраедер) вияви-
лись меншими (більше, ніж в п’ять разів), ніж відповідні силові 
константи для зв’язку P—Ca(2). Таким чином, взаємодія фосфор—
кисень (сусідній тетраедер) є слабкою. 
 Атоми кисню утворюють оточення атома Са(1), причому для флю-
оро- і гідроксоапатиту кальцію найближчим до першої нееквівалент-
ної позиції атома кальцію є атом О(1), в той же час для хльоро- і бро-
моапатитів кальцію найближчим є атом O(2). Силові константи взає-
модії атома кальцію, першої нееквівалентної позиції з найближчими 

атомами кисню представлено в табл. 1. Зміна в кисневому оточенні 
хльоро- і бромоапатитів кальцію в порівнянні з флюоро- і гідроксоа-
налогами призводить до суттєвої зміни характеру зв’язку кисень—
кальцій. Повздовжні силові константи цих зв’язків для флюоро- і гі-
дроксоапатитів кальцію є невеликими і дорівнюють 0,022 і 0,016 

кН⋅м−1
 відповідно, причому поперечні складові силових тензорів не 

набагато менші і складають −0,012 і −0,012 кН⋅м−1. Таким чином, для 

флюоро- і гідроксоапатитів кальцію взаємодія Ca(1)—O(1) є слабкою, 
причому зв’язок не має яскраво вираженого спрямованого характеру, 
тобто йонний. Зворотна картина спостерігається у хльоро- і бромоа-
патитів кальцію, повздовжня взаємодія яких є значно більшою в по-
рівнянні з флюоро- та гідроксоаналогами і рівною −0,070 і −0,065 

кН⋅м−1
 відповідно. Окрім того, поперечні складові силових тензорів 

значно менші, ніж повздовжні, тобто зв’язок має в значній мірі спря-
мований характер. Взаємодія атома кальцію другої нееквівалентної 
позиції з аніоном, що розташований на вісі с, збільшується в ряду 

сполук Ca10(PO4)6F2 → Ca10(PO4)6(OH)2 → Ca10(PO4)6Cl2 → Ca10(PO4)6Br2. 
При цьому для флюоро- і гідроксоапатитів кальцію поперечна скла-
дова силових констант менша в три рази, ніж повздовжня, тобто 

зв’язок частково йонний, частково ковалентний. При заміщенні ані-
она, що розташований на вісі с, на хльор або бром поперечна складо-
ва силових констант різко зменшується, а повздовжня збільшується. 
Це означає, що зв’язок Ca(2)—X стає ковалентним. 
 Аналізуючи силові константи для зв’язку Ca(2)—O(3), приходимо 

до висновку, що повздовжня силова взаємодія збільшується в ряду 

Ca10(PO4)6F2 → Ca10(PO4)6(OH)2 → Ca10(PO4)6Br2 → Ca10(PO4)6Cl2, а попе-
речна зменшується, що означає збільшення ковалентности взаємодії 
атомів кисню з атомами кальцію другої нееквівалентної позиції. 
 При заміщенні кальцію на кадмій для хльоро-, флюоро- і гідрок-
соапатитів повздовжня складова взаємодії фосфор—кисень зменшу-
ється (табл. 2). 
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ТАБЛИЦЯ 2. Компоненти тензорів силових взаємодій для зв’язків P—O(1), 
P—O(2), P—O(3) у сполуках Cd10(РO4)6Х2, де Х = F, OH, Cl або Br. Ці констан-
ти мають зміст цупкости пружини і вимірюються в кН⋅м−1. Від’ємні зна-
чення для більшости діягональних компонент силових тензорів (xx-, yy- і 
zz-компоненти) означають, що при зміщенні того чи іншого атома вздовж 

того чи іншого напрямку сила, яка при цьому виникає, є поворотньою. 

Сполука Cd10(PO4)6F2 Cd10(PO4)6(OH)2 Cd10(PO4)6Cl2 Cd10(PO4)6Br2 

[P—O(1)]xx −0,406 −0,464 −0,480 −0,701 

[P—O(1)]yy −0,125 −0,093 −0,076 −0,064 

[P−O(1)]zz −0,092 −0,083 −0,093 −0,078 

[P−O(1)]xy 0,123 0,014 0,012 0,006 

[P−O(1)]yx 0,120 0,030 0,009 0,019 

[P−O(1)]zx 0,000 0,000 0,000 −0,011 

[P−O(1)]yz 0,000 −0,005 0,000 0,002 

[P−O(1)]zy 0,000 −0,008 0,000 0,000 

[P−O(2)]xx −0,391 −0,452 −0,355 −0,598 

[P−O(2)]yy −0,095 −0,093 −0,093 −0,061 

[P−O(2)]zz −0,090 −0,079 −0,090 −0,084 

[P−O(2)]xy 0,005 0,005 0,005 0,002 

[P−O(2)]yx 0,022 0,016 0,019 −0,011 

[P−O(2)]zx 0,000 −0,011 0,000 0,000 

[P−O(3)]xx −0,488 −0,433 −0,469 −0,548 

[P−O(3)]yy −0,084 −0,081 −0,093 −0,112 

[P−O(3)]zz −0,083 −0,086 −0,083 −0,084 

[P−O(3)]xy 0,011 0,010 0,011 0,164 

[P−O(3)]yx 0,028 0,013 0,031 0,151 

[P−O(3)]zx −0,008 −0,009 0,000 0,000 

[P−O(3)]yz 0,005 0,000 −0,006 0,000 

[P−O(3)]zy 0,005 0,000 −0,005 0,000 

 У випадку бромоапатиту кадмію спостерігається зворотня кар-
тина: повздовжня компонента силового тензора цієї взаємодії різко 

збільшується і досягає 0,701 кН⋅м−1
 (табл. 2). 

4. ВИСНОВКИ 

Встановлено, що фононні густини станів для всіх апатитів цього 

ряду, за виключенням бромоапатиту кадмію, мають яскраво вира-
жений зонний характер з різною протяжністю окремих смуг. Пер-
ша смуга включає в себе більшість коливних станів і локалізована в 

діяпазоні частот від 0 до 370 см
−1

 для кальційових апатитів і від 0 до 

330 см
−1

 для кадмійових апатитів. Друга смуга потрапляє в діяпа-
зон частот від 380 см

−1
 до 470 см

−1. Третя смуга локалізована в дія-
пазоні від 500 см

−1
 до 600 см

−1, четверта – від 800 см
−1

 до 1150 см
−1. 
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 Встановлено, що взаємодія фосфор—кисень досліджуваних спо-
лук є сильною і носить спрямований (ковалентний) характер, оскі-
льки повздовжня компонента силового тензора коливається в дія-
пазоні великих значень від 0,506 до 0,423 кН⋅м−1

 для кальційових 

апатитів і від 0,406 кН⋅м−1
 до 0,701 кН⋅м−1. 

 Встановлено, що взаємодія атома Ca другої нееквівалентної пози-
ції з аніоном, який розташований на вісі с, збільшується в ряду спо-
лук Ca10(PO4)6F2 → Ca10(PO4)6(OH)2 → Ca10(PO4)6Cl2 → Ca10(PO4)6Br2. 
 Дані фононних коливань для кальційових апатитів, що були оде-
ржані в цій роботі, добре узгоджувалися з експериментальними 

кривими ІЧ-вбирання з [1]. В той же час результати для кадмійових 

апатитів потребують подальшого узгодження з експериментом. 
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