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Figura 1. Estructura cristalina de la
unidad celda de la bastnasita-(Ce).
Atomos de Ce en amarillo, C en
marron, O en rojo y F en azul claro.

La bastnasita es un mineral compuesto por fluorocarbonatos de elementos de
tierras raras (ETR). Debido a que se presenta en la naturaleza como una mezcla
compleja de dichos elementos, su caracterizacion estructural y quimica resulta
dificultosa. Su estudio es de gran importancia para la potencial explotacién de ETR en
la provincia de Buenos Aires. En la Figura 1 se puede observar un ejemplo de este tipo
de estructura.

En este trabajo se realizé un estudio computacional sistematico, en el marco de
la teoria del funcional densidad (DFT), de las propiedades estructurales y mecanicas
de una serie de sistemas tipo bastnasita. En primera instancia se estudiaron
estructuras que contienen un solo tipo de ETR ( X(CO3)F con X= La, Ce, Pr, Nd, Pm,
Sm, Eu, Gd o Y) encontrando tendencias que se corresponden con el fenédmeno de
contraccion lantanida, resultando en una disminucion de los parametros de celda y un
aumento del médulo de compresibilidad, al disminuir el radio iénico del ETR.

Luego, se estudiaron estructuras de composicién mixta variable de La y Gd,
LapGd«(CO3)F, mostrando que las propiedades del sistema varian en forma
aproximadamente lineal con la composicién. En base a esto, se propuso una relacion
de tipo Vegard para predecir las propiedades de una estructura mixta que contiene La,
Ce y Nd, obteniendo un muy buen acuerdo con la estructura explicitamente calculada.

Los calculos DFT permitieron obtener tendencias y, a partir de ellas, construir
relaciones cuantitativas de referencia que pueden ayudar a acotar y simplificar la
interpretacion de sistemas de tipo bastnasita complejos, a su vez que proveen una
base para extender este tipo de estudios al resto de los minerales de la familia de la
bastnasita como la sinquisita y la parisita.
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