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Kpucraaigaa crpykrypa BaLasTizOqg

The crystal slab perovskite-like structure of individual compound BaLasTizO19 synthesized by
the heating of co-precipitated hydrozy-carbonates has been determined by X-ray powder dif-
fraction, and its peculiarities are analyzed.

IlixBumenwnit inTepec Ha CHOTOAHI MO CiMEHCTBA IMAPYBATUX TEPOBCKITOMOMIOHIX CIOIYK i ¢a3
Jiona—%kobcoHa 3araJibHOrO CKJIaLy A[Aln_an03n+1] (n — gucso mapis okraeapis BOg y me-
poBckiTonomibHOMy 6Jr011i) 00YMOBIICHHIT HASIBHICTIO Y HUX KATAJITHYIHOI AKTHBHOCTI 1 BHCOKOI
ionnoi mposigmocti (A — myxni meramn, Al — yxmosemensni Merasn, B—Nb, Ta) [1, 2| Ta
KOMIITEKCY JieekTpianux Biacrusocreii (A—Ba, A'—La—Sm, B—Ti) [3, 4].

Cepen ycix cuHTe30BaHUX Ha JaHuii dac mapysarux tutaHarie tuiy Ba[Lng,—1Ti,Osz,41]
(Ln = La—Sm) Haiibiabm getajgbHo Jgocaimxkeno kpucrauiany crpykrypy BaNdsTizOqg [5, 6],
sdKa YTBOPEHa TPHUIIAPOBUMHU IIEPOBCKITONOMIOHNMU OJI0KAMU, IO BIOPSJIKOBAHO YEPIYIOTHCSH
3 OJIHOIIAPOBUME OJIOKAMU, B SIKUX 3HAXOISTHCS KaTiOHU Oapiro.

Bigomi na croromui nani npo crpykrypy BalagTizOqg [7] norpebytors yTouHeHHs!, OCKUIbKY,
3a JIAHUMU aBTOPIB 1iel poboru omHa i3 Bigcraneit Ti—O (0,159 um) y crpykrypi BaLasTizsOqg
3HAYHO KopoTiia, HixK Tunosi Bigcrani Ti—O B okraemapax TiOg, a BeamuunHa R-dakropa cra-
HOBUTL Maitzke 10%.

Metoro maHOl poboTH aBTOPIB Oy/I0 BU3HaUeHHs] KpucTaaidaol crpykrypu BalasTizOqg.

Hocmimkenns: kpuctaaiaaol ctpyktypu das BalasTigO1g mpoBeseHO METOIOM MOPOIIKY Ha
3pa3Kax, dKi CHHTE30BaHO TepMOOOPOOKOIO CyMiCHOOCAKeHnX Tiapokcunkapbonartis mpu 1520 K.
Hudpakiiiini criekTpu 3ammcano B JUCKpeTHOMY peknMi (Kpok ckamysamus 0,03°, ekcrosuitist
B Touli 5 ¢) Ha MigHOMY (biIBTPOBAHOMY BUIIPOMIHIOBAHHI. YNPaBJIHHS IIPOIECOM 3HOMKH Ta
30opoM iHdopmariii, moyaTrkoBa 0OpoOKa IuPAKIIHHUX CIEKTPIB, a TAKOXK CTPYKTYPHI PO3-
paxXyHKHU BUKOHAHO 3 BUKOPHUCTAHHSIM allapaTHO-IPOrpaMHOro KoMmiuiekcy [8]. Bumiptosanus in-
TEHCUBHOCTI CUT'HAJy JPYrol OonTU4YHOI rapMoHiKHU I9, JIa3epHOIO BUIIPOMIHIOBaHHS ITPOBEJIEHO
Ha MOJIKPHUCTATIYHUX 3paskax 3a MeTo[ukor poboru 9] 3 Bukopucranusm IAT : Nd — nasepa
(A = 1,064 MM i Ag, = 0,532 MkM). 3a eTajoHHY PEYOBHHY IPHU OIGHIN HEHTPO- abo He-
[EHTPOCUMETPUIHOCTI CTPYKTYPU BUKOPHUCTAHO IOPOIIOK YOTUPUIIAPOBOIO CETHETOEJEKTPUKA
LasTigO14 Tiei camol mucnepcHocTi, Mo 1 A0CTiRKyBaHl 3pasku (~ 2 MKM).

Hudpaxmiitauit ciektp BaLaoTizO1¢ mpoingekcoBano B pom6iuniit cuuronii. Cucremaruka
[IOTacaHb BIIOWTTIB y CIIEKTPI BKa3ye€ Ha HaJEXKHICTh KpucTaaidHol crpykTypu BalasTisOqg 10
TAKMX MOYKJIUBHUX TPYIl cuMeTpil: meHTpocuMeTpudHol Cmem abo 10 omHiel i3 HEIEHTPOCHMET-
puuHUX nojsgpHuX rpyn cumerpii Cmce2; i C2cm.

3 ypaxyBaHHIM MPOBEICHUX TOCIIKEHb HAMHU OYJI0 YTOTHEHO TPU MOYATKOBI MOME] CTPYK-
typu BaLayTizOq¢: nenrpocumerpiunol (Cmem) Ta jBi Hemerrpocumerpudni (mp. rp. Cme2y
i C2cm), upu mobyoBi SIKHX BUKOPUCTAHO KOODJIMHATU 1 BPAXOBAHO XapakTep DPO3IOJLLY aro-
MiB y nenrpocumMerpudsiil (np. rp. Cmem) mapysatiii neposckironoiouiit crpykrypi (IITIC)

Bang Tigolo [5, 6] .
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Puc. 1. ITpoexkuil crpykrypu BaLaz Ti3O10(up. rp. Cmem) #a muomunn yz (a) i xy (6) y Burnaai okraeapis TiOg
Ta aromis Ba (O) it La (@)

Pesynpraru yrounenus 3asnavdeHux mojesieit crpykrypu BalasTisOqg HaBeneno B Taba. 1-3
ina puc. 1. [lpu po3paxyHKy CTPpyKTypU YTOUHEHU CKJIAJL CIIOJIYKH B MEXKaX [TOXUOKM BU3HAYEH-
Hsl BiJIITOBI/Ia€ €KCIIEPUMEHTATLHOMY. 3iCTABJICHHSIM OJIEPXKAHUX PE3YJIBTATIB JOBEIEHO, IO JIJIs
BCiX TphOX BapiaHTiB cTpyKTypu BalasTisOqg BesuunHau dpaxTopis HemocToBipHOCTI Ry, MarOTh
3a/10BlIbHI i Gum3bKi 3HaveHHst (nuB. TabJ. 1).

Bubip mixk 1meHTpo- i HEIEHTPOCUMETPUIHUME TPOCTOPOBAME T'PyIIaMU MOXKe OyTu 3ificHe-
HUI Ha [iICTaBl JOC/TIKeHb HEJIHITHO-ONTHIHIX XapaKTePUCTUK pedoBuHU. Tak, 3rigHo 3 pobo-
Tot0 [9], IHTeHCUBHICTD CHI'HAJY TeHepallil Jpyroi rapMOHIKY JIa3epHOro BurpominioBanHs (o)
JIPIOHOIUCIIEPCHUMU TIEHTPOCUMETPUIHUMHU PEYOBUHAMU Ha 2-3 MOPSJIKA MEHIIA Bij 3HAYCHHS
I5,, 11t PEYOBUH 3 HENEHTPOCUMETPUYHOIO CTPYKTYPOIO.

Pesynbpraru mpoBesieHOr0 HaMu TECTy Ha T€HEPAII0 CUTHAJY JPYrol TapMOHIKU Ja3ep-
HOT'O BUIIPOMIHIOBAHHS TOJIKPUCTAJIYHUMA 3paskaMu cuojiyk Ta das3 Jliona—fkobcona tuiry
BaLnyTigOq¢ (aus. Tabu. 4) nokaszam, 1o 3 ycix JOCJZKEHUX IHIAUBLLyAJIbHUX CIIOJIYK II€HT-
POCUMETPUYHY CTPYKTYpy omHo3HauHO MaioTh Jimine BaNdsTizO1g i BaSmaTizOqg, mrs skux
BesinunHa o, OLIBII HiXK Ha JiBa HOPAIKN MEHIIA BiJl 3HAYEHDb [o, JIJIsi HEIEHTPOCUMETPUIHOIO
mapysBaroro LasTigzOq4.

Buauenns Iy, mia BaLagTizsOqg (0,08 Iy, LasTigO14) me nae 3morn 3pobutn onHO3HATHUIT
BHCHOBOK IIPO HAsiBHICTH ab0 BiJACYTHICTH IeHTpa cuMmeTpil y Horo crpykrypi. Kpim cimabkol
HereHTpocuMerpuarocti ftoro IIIIC, taka BesmunHa o, Moxke OyTH 00yMOBJIEHa TaKOXK 1 JIO-
KaJIbHUMU BiIXUJIEHHSIMU BiJT neaTpocumerputrocti y nearpocumerpudniit IITTC BalLasTizOqg,
K] MOXKYTBb OyTH BUKJIMKAHI IeIKUM CTPYKTYPHUM Pa3yIOPSAKYBaHHIM 10HIB Ba’t y La3t mix
[IePOBCKITONMOMIOHNM OJI0KOM 1 OJIOKOM 3 aTOMIB 6apiio Ta CyIPOBOMKYETHCS IOSIBOIO JTUTIOJIB.

Km0 HAsSBHICTB reHepallil CUTHAJIY JAPYTol rapMOHIKE OOyMOBJIEHA CaMe OCTAHHIM (DaKTO-
pPOM, TO HOro IHTEHCUBHICTD ITOBHHHA OyTH MakcuMaabHOIO 1jist BalLasTisOqg Ta 31 301/1bIIeHHIM
pi3HUII y 3HAYEHHSIX I0HHUX paJiiyciB aroMiB 6apiio i atomiB pigkicHozeMmenbHuX ejementis (P3E)
BesmmuuHa [o, TOBUHHA MTOCTYIIOBO 3MEHITYBATHUCh. JlilicHo, aHai3 3Hadenb o, CIOIYK Ta ¢a3
tuny BalngTizOqg mokazas, 1o 31 3MeHIIIEHHSAM 10HHOIO pajiyca aroMiB P3E, ski 3HaxoasThes
B KyOOOKTaeAPUIHUX IIyCTOTAX IMEPOBCKITONMOMIOHOTO OJI0KA, BEJIUYMHA IHTEHCHBHOCTI CUTHAJIY
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Tabauys 1. Kpucranorpadiuni gani cnonyku BaLasTizO19, cunresosanoi Tepmoobpobkoo (1520 K) mmxru cy-
micHoocamkennx rigpokcukap6onaris (Cu gk, -BUIPOMIHIOBAHHS )

ITo3uuis ‘ Arom ‘ x ‘ ] ‘ z ‘ 3anoBHeHHS
IIpocroposa rpyna Cmcm (no 63)
4(c) Ba 0,5 0,7676(4) 0,25 1
4(c) La(1) 0,5 0,0768(3) 0,25 1
4(c) La(2) 0,5 0,9217(5) 0,25 1
4(a) Ti(1) 0,5 0,5 0 1
8(f) Ti(2) 0,5 0,6467(4) 0,0003(4) 1
4(b) 0(1) 0,5 0 0 1
4(c) 0(2) 0,5 0,5 0,25 1
4(c) 0(3) 0,5 0,376(3) 0,25 1
4(c) 0(4) 0,5 0,628(3) 0,25 1
8(f) 0(5) 0,5 0,573(5) 0,009(3) 1
8(f) 0(6) 0,5 0,719(4) —0,043(4) 1
8(f) o(7) 0,5 0,134(2) —0,004(3) 1
IIpocroposa rpyna Cmc2; (no 36)
A(a) Ba 0,5 0,7674(4) 0,2503(3) 1
4(a) La(1) 0,5 0,0769(3) 0,2508(2) 1
4(a) La(2) 0,5 0,9226(4) 0,2459(4) 1
4(a) Ti(1) 0,5 0,5001(3) 0,0055(3) 1
4(a) Ti(2) 0,5 0,6474(4) 0,0066(2) 1
A(a) Ti(3) 0,5 0,3529(2) 0,0235(3) 1
A(a) 0(1) 0,5 0 ~0,003(2) 1
A(a) 0(2) 0,5 0,5 0,25 1
A(a) 0(3) 0,5 0,371(2) 0,276(3) 1
4(a) 0(4) 0,5 0,628(2) 0,278(4) 1
4(a) 0(5) 0,5 0,573(4) 0,021(2) 1
4(a) 0(6) 0,5 0,428(3) 0,025(2) 1
4(a) o(7) 0,5 0,720(3) —0,011(3) 1
4(a) 0(8) 0,5 0,282(2) 0,033(4) 1
A(a) 0(9) 0,5 0,134(4) ~0,009(3) 1
A(a) 0(10) 0,5 0,867(4) 0 1
IIpocroposa rpyna C2cm (no 40)
b Ba 0,4758(3) 0,7668(5) 0,25 1
b La(1) 0,4668(3) 0,0768(4) 0,25 1
4b La(2) 0,4548(2) 0,9225(4) 0,25 1
4a Ti(1) 0,5 0,5 0 1
8¢ Ti(2) 0,4776(2) 0,6464(3) —0,0056(2) 1
4a 0(1) 0,515(3) 0 0 1
4b 0(2) 0,483(4) 0,5 0,25 1
4b 0(3) 0,488(2) 0,368(3) 0,25 1
4b 0(4) 0,489(3) 0,630(4) 0,25 1
8¢ 0(5) 0,494(4) 0,573(5) 0,007(3) 1
8¢ 0(6) 0,478(3) 0,716(4) ~0,030(5) 1
8¢ 0(7) 0,499(3) 0,131(3) ~0,019(3) 1
IIpocroposa rpymna Cmcm | Cmc2 | C2cm
Ilepiogu esemeHTAPHOI KOMIPDKH, HM a = 0,3880(1), b = 2,8541(7), ¢ = 0,7668(2)
Hesanexxni BinouTTst 127
Barambuuii i3orporEmii B-baxTop, mm’ 2,20(9) - 1072 0,74(5) - 102 1,93(11) - 1072
TTapamerp TekcTypu T = 1,55(3), T =1,55(3), T =1,57(4),
Bicb Texkcrypu [010] | Bick Tekcrypum [010] | Bick Tekcrypu [010]
DakTOp HEIOCTOBIPHOCTI Rw = 0,083 Rw = 0,081 Rw = 0,072
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Tabaruya 2. Jleski mixaromui BigcTami Ta cryminn medopwmarnii momienpis MeO,, (A)* y kpucraniuniit cTpyxTypi
BaLasTizO10 (mp. rp. Cmem)

Aromu ‘ d, HM ‘ Aromu ‘ d, HM ‘ Aromu ‘ d, HM
Ba—40(6) 0,254(4) La(2)—20(3) 0,234(5) Ti(2)—20(7) 0,197(1)
—20(6) 0,264(3) La(2)—20(7) 0,247(4) Ti(2)—0(4) 0,199(4)
—20(7) 0,338(4) La(2)—40(5) 0,278(6) Ti(2)—0(6) 0,209(3)
Ba—Ocep. 0,278 La(2)—20(1) 0,294(2) Ti(2)—0(3) 0,203(4)
ABaOg 160 - 10" La(2)—20(2) 0,296(2) Ti(2)—0(5) 0,211(3)
La(2)—Ocp 0,272 Ti(2)—Ocep 0,203
La(1)—20(4) 0,243(5) ALa(2)O12 72-107* ATi(2)O6 8-107*
La(1)—20(7) 0,254(4)
La(1)—40(5) 0,268(4) Ti(1)—20(2) 0,192(2)
La(1)—20(1) 0,291(2) Ti(1)—20(1) 0,194(2)
La(1)—20(2) 0,293(2) Ti(1)—20(5) 0,208(3)
La(1)—Ocep 0,270 Ti(1) = Ocep. 0,198
ALa(1)O12 45-107* ATi(1)O6 13-107*

*Crynins gedopmarnii momieapis MeO,, y IIIIC BalLazTizO19 pospaxosana 3a dopmymoio A = 1 /nZ[(RZ —
—R)/R)?® (R; — Bincrani Me—O, R — cepemnst Biacrans Me—QO, n — xoopauHaiiiine uucio) [10].

Tabauys 3. PparMeHT pe3ybTaTiB po3paxyHKy audpaxuiiinoro crekrpa BaLasTi3O10 (Cuk, -BUIPOMIHIOBAHHS )

dposp., 1 | dexen, 8 | Tpowp. | Toxen | Bkl | dposp, i | dexen, 80 | Tpowp. | exen | B
0,4757 0,4764 351 361 060 02378 0,2379 83 86 0120
0,4042 0,4043 60 18 061 02339 0,2338 21 41 191
0,3845 0,3841 109 270 110 02289 0,2291 3 51 0.10.2
0,3834 184 002 02272 0,2267 21 543 0.12.1
0,3703 — 1 1 022 02267 487 172
0,3593 0,3593 13 26 130  0,2252 6 063
0,3568 — 13 1 080 02157 — 7 1 1.11.0
0,3437 0,3439 258 260 111 02129 0,2129 87 72 113
0,3377 0,3378 13 19 042 02083 0,2080 78 90 133
0,3253 0,3256 176 235 131 02078 13 083
0,3235 0,3236 71 081 02076 6 L1L1
0,320 0,3213 170 182 150 02068 1 192
0,2985 0,2986 922 1000 062 02039 0,2039 121 138 0.14.0
0,2960 0,2962 96 151 02021 0,2019 50 1 0122
0,2854 0,2852 3 2 0.10.0 0,199 0,1999 39 26 153
0,2811 0,2812 646 647 170  0,1970 0,1970 21 7 0.14.1
0,2715 0,2715 828 826 112  0,1940 0,1940 329 337 200
0,2675 0,2674 47 28 0101 0,1922 0,1917 5 356 220
0,2639 0,2638 61 59 171 01917 298 004
0,2622 0,2622 16 11 132 0,911 53 1.13.0
0,2612 0,2612 84 58 082  0,1904 0,1900 9 22 0103
0,2516 - 2 1 023 0,190 7 024
0,2461 0,2460 43 21 152 0,181 24 173
0,2455 0 190 0,1880 — 1 1 1.11.2
0,2406 - 3 1 043 0,1872 — 1 1 240
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Tabruys 4. BimHocHI BeIMYMHN iHTEHCUBHOCTI CUTHAJY FeHepallil Apyrol rapMOHIKY JIA3€PHOI'0 BUIIPOMiHIOBAHHSI
JIJIs TOJIIKPpUCTATIIYHUX cIoyK Ta a3 tumy BalnaTizOqo

Ckaan ‘ I, B.O. Ckuta ‘ Iz, B.O.
BaLazTig,Olo 8 BaLa1,5Gdo,5Tigo1o 2
BaPI‘QTig,Olo 5 BaLa1,5Dyo,5Ti3010 074
BaNdzTi;gOl() 0701* LazTizO7 (eTaJIOH) 100
BaSmQTi:;Olo 073

*SHa‘IeHHH JCI0 3aHU2KEeHO BH&C.Hi,HOK CHUJIBHOTI'O IIOIVIMHAHHS JIa3€PHOI'0 BI/IHpOMiHIOBaHHH.

reHepariil Ipyrol rapMOHIKI TaKOXK 3MeHIIyeTbCst. CJIifl BIA3HATUTH, IO ISl TEHIEHIISI Ma€ MicIie
i Ipu i30BaJIEHTHOMY 3aMillleHHI aToMiB jaHTany B cTpyKTypi BalasTisO19 Ha Menmii 3a po3mi-
poum aromu iamux P3E (nus. Tabu. 4). 3a3nadeHe Bullie Ja€ MiACTABU JJIsl BACHOBKY, 1110 HAOLIBII
Biporigsaor mpocroposoto rpymor IIIC BalLasTigO1g € nearpocumerpudna rpyma Cmem.

Ocuosunmvu crpykrypaumu oqunuisivu [ITIC BaLagTisO19 € aBosumipsi (Ge3kineuni B Ha-
npsiMax oceil & 1 z) 1epoBCKITONOMIOHI GJI0KH, sIKi IOCJIZOBHO YEPrYIOTHCS 3 OJHOIMIAPOBUMU
6iokamu 3 KarioniB 6apito (qus. puc. 1). IlepoBckiTonomibni 6JI0KM CKIAIAIOTHCS 3 TPHOX IIa-
piB, 3’eaHanux BepumHamu gedopmoBanux (noBxkunan 38’13KiB Ti—O 3Hax07sATHCS B iHTEpBAJ
0,192(2)-0,211(3) um)) okraeapis TiOg i 3mimeni oxun BigHOCHO iHIIOrO 6JI0KA B HAIpsiMi OCi &
Ha IOJIOBUHY Tepiony a. Besmocepesmwiit 3B’ 130K MiXK CyCigHIME MEPOBCKITONOMIOHUME OJIOKAME
BiACyTHIl, 1X 3’€qHaHHS MiXK CODOIO BiIOYBa€ThbCsl Yepe3 aToMH 0apiio 3a JIOIMOMOIOI0 3B’sI3KiB
tury —O—Ba—0-—.

Cryneni pedopmarii okraeapis TiOg y pombiuniit [TITIC BalasTisO19 mocuts 6u3bKi sIK
qutst okraeapis Ti(1)Og, 110 3HAXOAATHCS B IEHTPI [IEPOBCKITONOAIGHOIO BJIOKA, Tak 1 /U1 PO3-
TanoBaHuX Ha Kpasx 6soka okraeapis Ti(2)Og (aus. Tabmn. 2). OxHak ciiij 3a3HAYUTH, 10 s
BHy TpiHBoOI0uHEX OKTaeApiB Ti(1)Og cepenns nosxkuna 38’13y Ti(1)—O na 0,005 HM Menra
3a cepesiHio JoBKUHY 3B’s13Ky Ti(2)—O y 30BHIHEBOOM0UHNX OKTaeApiB TiOg (auB. Tabi. 2).

Koopaunaniitauii nostieap BuyTpimubobiounux aromis La(1) 1 La(2) e nedpopmoanum ky6o-
okTaespoM. B Haiibmkye orouenns (Ha Bigcranax < 0,34 M) MixkGg09HAX aroMmiB Ba BXousTh
6 aromis kucuio (406 i 207) oxnoro 6i0Ka i 1Ba aromu kucHio (206) inmoro 6ioka. [Tomasmbimni
aromu KucHio (203) Biggaseni Bix aroma Gapito Ha 0,365 um. Ha Binminy Big okraeapis TiOg,
nosmienpu BaOg 3’eHani Mixk coboro pebpaMu, a CTYIHD 1X AedopMaliil 3HATHO MEPEBUIIYE TaKy
s KybookTaeapis LnOjy (aus. Tabm. 2).
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