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СТРУКТУРНА КРИХКІСТЬ ТА ПОВ’ЯЗАНІ З  

НЕЮ ФІЗИКО-ХІМІЧНІ ВЛАСТИВОСТІ  

БІСМУТ (ІІІ) ОРТОФОСФАТУ BiPO4 
 

Бісмут (ІІІ) ортофосфат BiPO4 цікавий для практичного використання, головним 
чином, як каталізатор [1-3]. Однак, звернувши увагу на особливості його складових 
компонентів, цілком доречно очікувати, що ця сполука може мати чимало невідомих 
раніше фізичних та фізико-хімічних властивостей. Зокрема, бісмутвмісні фази відносяться 
до перспективних напівпровідникових матеріалів [4-12] та характеризуються досить 
високою теплоємністю [13]. У свою чергу, фосфатні зразки можуть проявляти сегнето- та 
п’єзоелектричні властивості [14]. Також певний науковий інтерес викликає вивчення їх 
теплоємності та інших термодинамічних параметрів [15-17]. Звідси випливає припущення, 
що бісмутвмісні фосфатні фази здатні поєднати переваги різнорідних вихідних 
компонентів та завдяки цьому володітимуть унікальними властивостями. Так, кристали 
BiPO4 ймовірно матимуть перспективні теплофізичні параметри, адже при їх формуванні 
катіони Бісмуту, як одного з найважчих серед нерадіоактивних елементів, утворюють 
хімічні зв’язки з удвічі легшими ортофосфат-аніонами. Також відзначимо, що згідно з 
нещодавно опублікованими роботами [2, 3] значний науковий інтерес викликають складні 
композиції, утворені за участю бісмут (ІІІ) ортофосфату та деяких сульфідів Бісмуту й 
Стануму ‒ BiPO4/Bi2S3 [2] і BiPO4/SnS2 [3]. Вірогідно, також цікавими властивостями 
можуть володіти їх селенідвмісні аналоги, якщо в ролі халькогенідного компонента 
використати відповідні селеніди ‒ Bi2Se3 та SnSe2.  

У даній роботі здійснено оцінку багатьох раніше невідомих фізико-хімічних 
властивостей індивідуального BiPO4. При цьому базовим вихідним параметром вважали 
його структурну крихкість. 

Розрахунки проводили за допомогою відомих виразів із [18], застосовність та 
переваги яких розглянуто в [19]. Правильність наших розрахункових підходів 
контролювали шляхом порівняння з результатами [17, 20]. Вихідні експериментальні дані 
про моноклінну модифікацію BiPO4 брали з роботи [1]. 

Одержані нами результати згруповано в таблиці 1. 

Таблиця 1 

Розрахункові властивості бісмут (ІІІ) ортофосфату BiPO4 
№ Властивість Позначення Величина Розмірність 

1 Структурна крихкість ω 7.50 см3/г-атом 

2 
Гранична міжатомна 

електронна густина 
ρmin 0.24 e-/Å3 

3 Теплопровідність λ 2.42 Вт/(м×К) 

4 Стисливість β 3.79 10-12 Па-1 

5 
Коефіцієнт об’ємного 

теплового розширення  
αV 

45; 

0.28 

10-6 K-1; 

% 

6 Коефіцієнт лінійного 

теплового розширення 

αl 11 10-6 K-1 

7 Ефективна енергія 

руйнування 

y 8.65 Дж/м2 
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Продовження табл. 1 
№ Властивість Позначення Величина Розмірність 

8 
Максимальна частота 

коливань атомів 
vm 10.00 ТГц 

9 Швидкість звука v 6900 м/с 

10 Температура плавлення Тпл 1767 К 

11 Показник заломлювання n 1.54 ‒ 

12 Тріщиностійкість К1с 1.34 МПа×м0.5 

13 Модуль стиснення К 131 ГПа 

14 
Абсолютна твердість  

за Віккерсом 
HV 675 кгс/мм2 

15 Відносна твердість HM 5.35 15-бальна шкала 

16 Модуль зсуву G 62 ГПа 

17 Поверхнева енергія Ehskl 1.29 Дж/м2 

18 Модуль Юнга E 158 ГПа 

19 Ізобарна теплоємність Ср 112.89 Дж/(моль×К) 

 

Отримані нами результати важливі як довідниковий матеріал та можуть 

використовуватись при порівняннях з майбутніми експериментальними або 

розрахунковими властивостями BiPO4. 
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