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Во многих случаях природные системы являются 
прототипом для новых функциональных материалов, 
обладающими лучшими по сравнению с аналогами 
свойствами. Отмечается, что увеличение сложности 
системы зачастую приводит к улучшению тех или 
иных свойств материала.

В этой связи представляется актуальным прове-
дение комплексного исследования кристаллохими-
ческих и спектральных свойств сложных минералов.

В настоящей работе представлен многометодный 
подход к исследованию сложных минералов. Подход 
включает в себя как кристаллохимический анализ ми-
нерала, так и комплексное спектроскопическое исследо-
вание, включающее в себя исследования электронных и 
колебательных переходов в минералах, а также расчет 
электронной и колебательной структуры минералов 
квантовохимическими методами из первых принципов.

В качестве примера в настоящей работе будет 
представлено исследование с помощью данного под-

хода минерала средней сложности (340 бит на ячей-
ку) – франкаменита – K3Na3Ca5[Si12O30]F3(OH)(H2O) 
из Мурунского массива. Было проведено уточнение 
кристаллической структуры франкаменита.

Методами спектроскопии комбинационного рас-
сеяния и инфракрасной спектроскопии были полу-
чены колебательные спектры франкаменита. Полосы 
в колебательных спектрах были соотнесены с соот-
ветствующими модами по результатам квантово-
химических расчетов. 

Люминесцентные свойства и природа окраски 
франкаменита была установлена методами оптиче-
ской и ЭПР спектроскопии.
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