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Фторидофосфаты AVPO4F (А = Li, Na, K, Rb) представляют собой перспективный класс катодных материалов для нового поколения металл-ионных аккумуляторов. 

Целью данной работы являлся синтез фторидофосфата RbVPO4F, исследование его кристаллической структуры и электрохимических свойств.
Образцы RbVPO4F получены путем двухстадийного твердофазного синтеза с привлечением метода сублимационной сушки. С помощью РФА установлено, что полученные образцы являются однофазными. Уточнение кристаллической структуры RbVPO4F методом Ритвельда по данным рентгеновской дифракции (излучение Cu-Kα, λ = 1.5418 Å) подтвердило изоструктурность нового соединения КТФ (пр. группа Pna21, a = 12.9954(3) Å, b = 6.5113(2) Å, c = 10.5688(2) Å, V = 894.30(3) Å3). Химический состав образцов подтвержден методом локального рентгеноспектрального анализа на просвечивающем электронном микроскопе (ПЭМ-ЛРСА). Морфология частиц материалов изучена методом растровой электронной микроскопии (РЭМ). Изучены электрохимические свойства RbVPO4F: впервые показано наличие обратимой де/интеркаляции ионов рубидия, получены значения коэффицентов диффузии ((0.3-1.0)•10-11 см2/с), значения которых сопоставимы со значениями полученными для K+ в  KVPO4F со структурой КТФ. Величины энергетических барьеров диффузии рассчитаны с помощью теории функционала плотности (DFT-NEB, density functional theory nudged elastic bands) - для направления c элементарной ячейки указанная выше величина составляет ~0.2 эВ, что хорошо согласуется с экспериментальными данными. 
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