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Бораты лития и 3d-элементов вида LiMBO3 в настоящее время исследуются в качестве перспективных катодных материалов для литий-ионных аккумуляторов (ЛИА). Достоинствами таких боратов являются устойчивость к обратимой интеркаляции-деинтеркаляции лития вследствие каркасной структуры, а также большие значения теоретической энергоемкости. В частности, для соединения LiMnBO3 эта величина почти на 40% превышает аналогичное значение для коммерческого катодного материала LiFePO4.
В зависимости от природы и ионного радиуса М, бораты LiMBO3 могут кристаллизоваться в трех структурных типах с гексагональной (h), моноклинной (m) и триклинной (a) симметрией элементарной ячейки. Проведенное сопоставление h- и m-модификаций LiMnBO3 продемонстрировало предпочтительность последней с точки зрения обратимой интеркаляции-деинтеркаляции лития [1]. Стабилизация моноклинной структуры может быть достигнута путем замещения марганца на катион меньшего радиуса [2], в качестве которого в настоящей работе выбрали катион цинка. Таким образом, целью настоящей работы являлся синтез и рентгенографическое исследование фаз LiMn1-xZnxBO3 с различными значениями x. 
Синтез указанных соединений проводили из бората лития и ацетатов d-элементов керамическим методом. Предварительные отжиги, выполненные в токе высокочистого аргона, показали, что в образцах с большими х в качестве примеси присутствовала фаза Zn1-xMnxMn2O4, содержащая окисленный марганец. Для корректировки условий синтеза были проведены термодинамические расчеты необходимого диапазона парциальных давлений кислорода в системе, на основании результатов которых был подобран металл-оксидный геттер Ni/NiO. Это позволило получить образцы нового твердого раствора состава LiMn1-xZnxBO3 (х = 0.1, 0.15, 0.3, 0.5, 0.7, 0.9) отжигом исходных компонентов в отпаянных кварцевых ампулах с геттером при температуре 750ºС в течение 20 часов. Все полученные образцы были охарактеризованы рентгенографически.

Результаты РФА полученных образцов показали, что при 0.1≤x≤0.5 указанный твердый раствор кристаллизуется в моноклинной ячейке, а при x≥0.7 - в триклинной. Заметной области гомогенности по х для гексагональной фазы обнаружено не было. Зависимость объема элементарной ячейки m-LiMn1-xZnxBO3 от x подчиняется правилу Вегарда. 
Для образца твердого раствора с x=0.15 по данным порошковой рентгеновской дифракции было проведено полнопрофильное уточнение структуры с использованием в качестве структурной модели m-LiMnBO3. В результате уточнения были получены низкие факторы недостоверности (Rp=1.40, Rwp=1.75, RF=3.88) и хорошее соответствие между рассчитанным и экспериментальным профилем. Рассчитанные значения суммы валентных усилий свидетельствуют о соблюдении локального баланса зарядов. Полученные результаты уточнения подтвердили отсутствие упорядочения катионов марганца и цинка в структуре. 
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