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Kpucraniuna crpykrypa crnoinyk AMLa,TisOq7
(AM = Ca, Sr)

The crystal layers of perovskite-like structures (LPS) of A'La4TisOy7; (AY = Ca,Sr) com-
pounds have been determined by X-ray powder profile analysis. It is found that they belong to
the SrsNbsOy7-type structure. The factors that define the distribution of A-type atoms in LPS
compounds of the A,B,Osnio-type are analyzed.

HasiBHicTh yHIKANBHONO KOMILIEKCY €JIeKTPOMI3NUHNX, eNeKTPO- Ta HeJHIHHO-ONTHYHUX BJa-
CTMBOCTEl Ja€ mifcTaBy AJis BifHeceHHs crnioayk tuny A,BpOsnio i3 mapysaToio neposckito-
nogibuowo crpykrypowo (IOIIC) o yucna HaibGiabII NEPCIEKTUBHUX HEOPraHiYHAX MaTepiaJis
cydacHol Texuikn. Hk JI0Ka3aHO B (1], onuum i3 dakTOpiB, fAKI HalflicTOTHIIIE BIJHMBAIOTH HAa
BJIACTHBOCTI BKA3aHHX CNOJYK, € ocobausocti Oyaosu ix IHIIC.
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Ha siaminy Bif meTanpHO BHBYEHHX TOHKOIIADOBHX CIOJYK THITY A;B, 03,42 3 uynciom
mapis (n) oxtaeapis BOg y neposckiromomi6romy 6ioui Bix 2 mo 4, KpuCcTaJliYHa CTPYKTYpa
baraTomaposux (n > 4) NpeJCTABHMKIB LBOro CiMENCTBA MAJIONOCIPKeHa | BU3HAYEHA JIHILE
At 40THpLoX cnonyk ckiany SrsTiNbgOyr (2], SrsNbsO;7 (3], NaCasNbsOy7 [4] (n = 5) Ta
Casz4Ti6020 [5] (n = 6)‘

Mera nanoi po6orm — BU3HAYEHHS KPHCTAJNIMHOI CTPYKTYDH I'SITHINAPOBHX CHOJIYK
A"La,TisOqr (AII = Ca,Sr) ra sicrabnenns ocobimpocret Gynosu ix IITIC 3 6ymopoio iH-
IIMX BiZIOMMX INAPOBMX NEpOBcKiTononiGuux cnoayk tumy ApB,Os,i2. MeTomom nopomky
Ha TOJIIKPHCTAJIIYHAX 3pa3Kax JOC/iIXKyBaJiacss KPHCTAJIiYHa CTPYKTYpa CHOJYK AHLa4Ti501-,-
(Al = Qa, Sr), cunresoBannx Tepmoobpobroto (1670 K, 7 = 2 rom) cyMiCHOOCAKEHHX Ti-
ApokcykapbonaTis. [Indpaknifini cnexTpn 3anmucaHo B AMCKPETHOMY PexxuMi (KPOK CKaHyBa-
uns 0,03°, excriosunis B Touni 5 ¢) Ha MigHOMY (DiNBTPOBAHOMY BUIIPOMIHIOBAHHI. Yupagii-
HH#A IponecoM 3HOMKH Ta 360poM indopmanii, noyarkoBa 06pobka mudpakuiffHux crexTpis,
8 TaKOX CTPYKTYDHi PO3PaxyHKH BMKOHAHO 3 BUKODHCTAHHSIM AllapATHO-IIPOIPAMHOIO KOMILIe-
ey [6]. .

Hudbpaxuiiini cnextpr A"LagTisOq7 (AII = Ca, Sr) npoingekcosaso B poM6Oiuniii CUHroOHIT.
CucremaTnka noracaHb BKa3y€ Ha HAJIEXHICTb iX KPHCTAIIMHOI CTPYKTYPH 1O IOJISIDHOI rpyiu
cumerpii P2nn abo 10 ueHTpocuMeTpHyuHOl rpynu Pmnn.

Tubauys 1. Kpucranorpadiuni xapakrepucrukn cnonyk A''LasTisO17 (A = Ca, Sr) (op. rp. P2nn)
Al = Ca A" =sr

Tlosu- | Atom
uis X y 7 3anos- x y 7 3anop-
HEHHs HEeHHs

4c Al 0,478(6)  0,2112(1)  0,5791(8) 0,12(2) 0,5015(9) 0,2117(2)  0,5793(9) 0,20(4)
4c Lal 0,478(6)  0,2112(1) 0,5791(8) 0,88(2)  0,5015(9) 0,2117(2)  0,5793(9) 0,80(4)
2b A2 0 0,5 0 0,25(2) O 0,5 0 0,20(4)
2b La2 0 0,5 0 0,75(2) 0 0,5 0 0,80(4)
4c A3 0,007(6) 0,4103(1) 0,508(1) 0,23(2)  0,007(5) 0,4100(2)  0,5091(9) 0,20(4)
4c La3 0,007(6) 0,4103(1) 0,508(1) 0,77(2) 0,007(5) 0,4100(2)  0,5091(9) 0,80(4)

4c Til  0465(8) 0,3194(3) 0,537(2) 1 0,4752(9) 0,3224(4)  0,554(3) 1
4c T2 0,5060(8) 0,4067(7) —0,0100(8) 1 0,4950(8) 0,4067(4) —0,010(2) 1
2a Ti3 0,5 0,5 0,5 1 0,5 0,5 0,5 1
4c 01  0591(9) 0,538(2)  0,257(9) 1 0,585(9)  0,537(2)  0,245(9) 1
4c 02  0,450(8) 0,449(3)  0,267(8) 1 0,450(9)  0,449(3)  0,267(9) 1
2a 03 0 0,5 0,5 1 0 0,5 0,5 1
4c 04  0,016(9) 0,216(2)  0,313(6) 1 0,016(9) 0216(3)  0,314(8) 1
4c 05  0,02009) 0,129(4)  0,190(9) 1 0,022(9)  0,125(4)  0,190(9) 1
4 06 —0,075(9) 0,133(2)  0,765(8) 1 —-0,075(9)  0,133(4)  0,765(9) 1
e O7 053209 0272(3) 0,339(6) 1 0,490(9)  0278(3)  0,340(8) 1
4c 08 —0,015(9) 0,327(2)  0,588(7) 1 -0,005(9)  0,327(2)  0,588(9) 1
4 09  0,031(9) 0405(2)  0,030(9) 1 0,036(9)  0,408(3)  0,020(9) 1
CIIOJIyKa CaLa4Ti5017 SI‘La4Ti5017
Tlepionn enemenTapsol KOMipkH, HM a = 0,38946(9) a = 0,39101(4)
b= 3,1262(1) b = 3,1320(3)
- c=10,5512(5) ¢ = 0,55343(5)
Hesanexni Biaburrs 240 241
3aransauit isorponanit B dakrop, um? 0,46(3) - 1072 1,26(4) - 1072
Hapamerp Texcrypn [7] — 7 = 1,70(1), Bich TekcTypn [010)
®akTop HeAOCTOBIpHOCTI Rw = 0,064 Rw = 0,066
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BpaxoByioun 3a3uHauese Bulle, Hamu OyJI0 NPOBEJIEHO YTOUYHEHHS IBOX IOYATKOBHX MOZJEseit
crpykrypu cnonyk AMLagTis0,7 (A = Ca, Sr): menenTpocumerpranoi (P2nn) i nenrpocume-
tpuurol (Pmnn), npy noGyaoBi SKUX BHKODHCTaHI KOOP/MHATH ATOMIB y CTPYKTYPaX CHoJyK
Sr5TiNbsOy17 (up.rp. Pmnn) [2] Ta SrsNbsOy7 (up. rp. P2nn) [3].

Pesynbrarn yrounennsi crpykryp cnoayk AMLasTisOp7 (A! = Ca,Sr) noxasanu, wo be-
JMYMHHE (PAKTOPiB HenocrosipHocTi R, MaloTh 3300BLIbHI it GIM3bKI OOMH [0 OJHOIO 3HaYEHHS
SIK JIJis IeHTPO-, TaK i JIJI8 HeleHTPOCHMeTpuyuHOl Mojestelt ix crpykTypn (tabs. 1, 2). Yroune-
HMII IPDM PO3PaXyHKY 33 BKa3aHHMH 000Ma MOJAENSIMM CKJIaJ] UHX CIIOJyK BiJmoBizae (B Mexax
MOXHOKM BU3HAYEHHS) €KCIEPUMEHTAJIBHO 33aHOMY.

BpaxoByioun He3HauHy Di3HMIUO y BenmumHax R, o6ox moxeneit crpykrypu AMLasTisOqr
(Al = Ca, Sr), Bubip MixkK MOXKIMBAMH NEHTPO- 260 HELEHTPOCHMETPHYHOIO IPOCTOPOBUMH T'PY-
aMi JOCHIIXYBaHUX CHOJIYK OyB 3milficHeHHi nuIgxXoM aHadi3y ix iHdpavepsoHMX CHEKTPIB
i cnexrpiB kombinauiiinoro poscirosanns (KP). 3riano 3 janumu poboru [8], 3Hauenns gacTor
6inbmocri emyr B I'9-cnekrpax i cnekrpax KP cnonyk AVLagTisOq7 (A" = Ca, Sr) 36irarorscs.
DaKT HEeBUKOHAHHA IPABHJIA AJbTEPHATHBHOI 3a00POHM JO3BOJISIE BHOpATH 1JIs A"LasTisO17
(Al = Ca, Sr) monsipHy rpyny cumerpii P2nn.

Crpykrypa cnoayk AMLasTisOq7 (AII = Ca, Sr) mwaposa, a 11 OCHOBHUMH CTPYKTYPHUMH
OINUMHUIISIMU € JIBOBUMIDHI (HeckiHvenHi B Hanpsimax oceif X i Z) neposckiTononibui 6;10Kku, sKi
3CYHYTi OIMH BiJIHOCHO OZHOrO Ha IOJIOBMHY 1epiojy a B HanpsMi oci X, 4eprymoTbesi B3IOBXK
oci Y Ta ckaamaioThCs i3 maTH wapiB, 3’¢aHadux BepmmHamMu gedopmobanux okTaenpis TiOg
(puc. 1). TleposckiTononibui 610ku posiseni mapamu gedOpMOBaHUX, 06’€IHAHUX CNITLHUMU

Tabauys 2. Kpucranorpadiusi xapaxrepuctiku cronyx A"LasTisO17 (A = Ca, Sr) (np.tp. Pmnan)

1 11
To3u- | Atom A =Ca A =8
nist X y 7 3anos- X v 7 3anos-
HEHHs HEHHS

dg Al 05 0,0887(2) 0,499(2) 0,27(2) 0,5 0,0894(2)  0,499(2)  0,20(4)

4g  Lal 05 0,0887(2) 0,499(2) 0,73(2) 0,5 0,0894(2)  0,499(2)  0,80(4)

2b A2 0,5 0 0 0,20(2) 0,5 0 0 0,20(4)

2b  La2 05 0 0 0,80(2) 0,5 0 0 0,80(4)

4g A3 0,5 0,2109(2) 0,075(1) 0,13(2) 0,5 0,2100(2) 0,073(2) 0,20(4)

4g  La3 05 0,2109(2)  0,075(1) 087(2) 05 0,2100(2)  0,073(2)  0,80(4)

4  Til 0 0,0925(6)  0,006(4) 1 0 1 0,0950(8)  0,009(5) 1

g T2 0 0,1805(6)  0,536(4) 1 0 0,1767(7)  0,543(5) 1

2d Ti3 0 0 0,5 1 0 0 0,5 1

4g 01 0,5 0,091(2) —0,056(3) 1 0,5 0,091(3) 0,005(9) 1

g 02 0 -0,036(2)  0,224(5) 1 0 —-0,037(3)  0,236(9) 1

2c 03 0,5 0 0,5 1 0,5 0 0,5 1

4g 04 0 0,134(2)  0,237(4) 1 0 0,136(4) 0,25 1

4g 05 0 0,231(2)  0,314(4) 1 0 0,227(2)  0,320(9) 1

4 06 05 0,169(2)  0,425(5) 1 0,5 0,170(2)  0431(8) 1

4g o7 0 0,113(2) 0,675(6) 1 0 0,118(3) 0,680(9) 1

g 08 0 0217(2)  0,795(3) 1 0 0,216(2)  0,784(8) 1

g 09 0 0,048(3)  0,252(4) 1 0 0,045(3)  0,251(8) 1
Cnonyka CaLasTisOs7 SrLasTisO17
Hezanexxni Bigburrs 240 241
Baranpuuit isorponnuit B dakrop, aM> 0,52(4) - 1072 0,81(6) - 1072
[Mapamerp TexcTypH (7] — T = 1,54(3), Bics Texcrypu [010]
PaKkTOP HELOCTOBIPHOCTI Rw = 0,071 Rw = 0,077
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Puc. 1. lpoexuit crpykrypu cnonykn CaLasTisOQ1+ (np.rp. P2nn) na miowmuu YZ i XY (¢ — Ca, La)

Puc. 2. Bygosa mixx6n0unof rpawuni y IIIIC cnonyku SrLasTisOy7

pebpamMu JleCATUBEPIINHHUKIB (AH, La)O1p Takum uuHOM, 110 Ge3rnocepeaniit 38’ 130K MizK OKTA-
eapamu TiOg npuiernnx neposckiTonogiGHUX 6II0KIB BiICYTHIi, a 3’¢aqHanns 6J10KiB MiXk co6010
AOCATAETHCA 32 AONOMOTOI0 MixG61049Hux 38'13kiB —O— (A, La)(1)—O—. YTBopenns takoro po-
Iy 3B'A3KiB 06y MoBIOE 3CYB artomis (Al La)(1) i3 xky600KTaepu4HHX MyCTOT MaiiKe 0 Ipanu
HepPOBCKITONOAIOHOrO 6JI0KA, PE3yIbTATOM HYOr0 € 3MEHLIEHHS iX KoopAuHanifiroro yucaa go 10.
Atomu (A" La)(1) oroveni 8 aromamu kuchio (20(4), 20(6), 20(7), 20(8)) Toro x camoro
6.10ka i nBoMa aTomamu kucHio (O(4) i O(7)) npunersioro 610ka Ha BiCTAHAX, (0 3HAXOIITHCS
B aianasoni iz 0,232(4) zo 0,341(3) um (A" = Ca) 1a Bix 0,240(3) no 0,350(2) m (A™ = Sr)
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(puc. 2; Taba. 3). Hacrymuuit, onuuafusTHii aTOM KUCHIO BigajeHuit Big (AH,La)(l) Ha Big-
cranb 0,379(4) um (A = Ca) 1 0,377(3) um (Al = Sr). Taxuit posnogin Mi>KGIOUHUX 3B’A3KIB
0ByMOBJTIOE JIerKe CKOJIIOBAHHS KPHCTAJITIB CIOMYK ALa,Ti5017 (AH = Ca, Sr) y3m0BxK MiXK-
rounux rpasnip. KoopauraniitHe 4ucsio BHY TPIIHBOBIOTHAX aTOMIB (A, La)(2) i (A", La)(3)
y IITIC cnonmyx AVLasTisOyr (AII = Ca, Sr) mopisrioe 12, a ix KoopauHaNIiHKIE TONIEap € Je-
dopMoBaHUM KyOOOKTaEApPOM.

Pospaxopana 3a dopMysoro A = 1/n) [(R; — R)/R)? (ne R; — sigcrani Me — O, R —
cepenus Bigcrans Me — O, n — Koopaunaniiine qucso Me) cryninb gedopmanii okraenpis TiOs
y HIIC cnonyx A'LasTis017 (AII = Ca,Sr) miniMasbha B okraeapis TiOg, axi posTamio-
BaHi B LEHTpi neposckiTonoaibHoro 6s10ka (AuB. TabI. 3). Auasoriuanii XapaKkTep 3aJIeXHOCTI
crynens nedopmanil okraeapis TiOg Bin Ix MoNOXKeHHS B neposcKiTonoibHoMy 6J011 MaIOTh
gorupnmaposa crpykrypa LasTigO14 (9] Ta mecrumapoBa CTpyKTypa CagNd4TigOg0 [5]-

SIK NOKA3aJIM Pe3y/ILTATH yTOYHEHHs CTPYKTYPH, HaliCTOTHIMIA BigminaicTs mix THIIC cno-
ayk CaLayTi;O17 i StLagTisO17 noasirae B XapakTepi pO3IOIiLy KAaTiOHIB JIy?>KHO3€MeJIbHOTO T8
pizKicHO3EeMeNBHOTO MeTaJiB y MeXKax I’ ITHIAapOBOrO neposckiTonomi6uoro 6noka. Ha Bigminy
Bix cnosnyk CaLayTisOq7, ne noxanizanis kaTiOHIB Ca?t i La’t mae 4acTKOBO BHOPANKOBAHHI

Tabruyn 3. Hesxi mixkaToMHi Biacrani Ta cTymniHb nedopmanii oxraenpis TiOs (A) y kpucTamivnii CTPYKTYpI
crionyk A'LasTisO17 (np. rp. P2nn)

A"=Ca | A"=5r A"=Ca | AY=5r
Atomu Avomu
d, BM d, nM d, HM d, M
(A, La)(1) - O(7)  0232(2)  0,249(2)  Ti(1) ~O(5) 0,183(2)  0,182(1)
- 0(7)" 0232(4)  0,246(2) -0(7) 0,186(1)  0,183(1)
~0(4) 0,233(9)  0,240(3) - 0(4) 0,190(2)  0,188(1)
~0(4) 0256(4)  0,249(2) ~0(8) 0,190(2)  0,189(1)
-0(4)" 0261(2)  0,261(3) -0(8) 0,206(2)  0,205(1)
-0(7) 0264(4)  0,242(2) ~0(6)  0211(1)  0,214(1)
~0(8) 0,296(3)  0,298(2)  Ti(1) ~ Ocep. 0,194 0,194
-0(8) 0,305(4)  0,307(2) ATi(1)O6 20.107* 38.107*

-0(8) 0317(4)  0,314(2)
~0(6) 0341(3)  0350(2)  Ti(2)-O(9)  0,186(1)  0,180(1)

(A, La)(2) - 20(1) 0,244(2)  0,240(2) ~0(8)  0,199(1)  0,198(1)
- 20(3) 0276(2)  0,278(3) ~0(5) 0,20001)  0,194(1)
~20(2) 0279(3)  0,280(2) ~0(2) 0,203(1)  0,203(1)
~-20(9) 0,284(2)  0,289(2) ~0(9)  0206(1)  0,212(1)
- 20(1) 0,295(2)  0,289(2) ~0(1)  0,222(1)  0,223(2)
~20(2) 0,305(3)  0,306(2)  Ti(2) ~ Ocep. 0,203 0,202

(A, La)(3) - O(5)  0,247(2)  0,241(2) ATi(2)0s  28-107%  45-107¢

~0(2) 0249(4)  0,251(3)
~0(6) 0251(3) 0251(2)  Ti(3)-20(1) 0,183(2)  0,185(1)

~0(5) 0,255(3)  0,250(2) -20(3) 0,195(2)  0,196(1)
-0(1) 0,263(4)  0272(3) ~-20(2) 0,206(1)  0,206(1)
~0(9) 0,264(3)  0271(2)  Ti(3) - Ocep. 0,195 0,196
~0O(8) 0264(3)  0,264(2) ATi(3)Os 22-107* 19.107*

~0(3) 0,280(2)  0,282(2)
~0(2) 0282(2)  0,283(3)
~0(9) 0288(2)  0,283(2)
~0(6) 0,297(2)  0,297(2)
-0(1) 0307(3)  0,311(2)

* Mix6mouni (A, La) — O sigcrani.
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XapaKTep i3 MepPeBaX<HUM PO3MIIIEHHAM La3™ B 30oBmimuix mapax neposckitonoziébnoro 6/oka,
SrLasTisO17 € nepmoio BiIOMOIO CIIOJIYKOIO THIY A, B, Osnio (AL,4AEBn03n+2 npu n = 5) i3
[OBHICTIO CTATHCTMHYHAM PO3HOIIJIOM DI3HOTHIIHUX aTOMIB Al ATy Gioxax.

Anania onepxanux pesynsraris BusHagenns LITIC cnomyk ALasTisO17 (A™ = Ca, Sr),
a TAKOX BIJIOMHX JaHMX NPo 0cOOIMBOCTI 3aIOBHEHHS nosuuiii B INTIC cnonyk NaCagNbsO17
i CagNdyTigO20 [4, 5] maB 3Mory BIepule OKPECIHTH dakTopH, sIKi MalOTh BIUIMB Ha TPOLEC
posnominy aromis tuiry A y IIIC cnomyx tuny ApBpO3p42, Ta BASHAYUTH SKICHHHA XaPaKTeP
LIOTO BILIHBY. v ;

3oKpema, HaMH BCTAHOBJIEHO iCHY BAHHA HesnocepeHbOT Kopesisinii Mix 301IbIeHHAM pizaumi
y po3mipax KaTioHiB Al i AU § 36inprennsamM pisauni y cTynensx ionHocTi (i AO) 3B’SI3KIB Al-0
it Al-O (oGuucrnenns iap NMpOBELEHO 3 BUKOPUCTAHHSM IIKA.IN KPHCTAJIIYHNX eJIeKTPOHera-
tusHOCTed [10]) Ta nepexonom po3noainy karionis Tumy A'i A"y neposckiTononi6rux 6moKax
CIIOJIYK THILY AL_4AEBn03n+2 BiJl 4ACTKOBO BIOPAIKOBAHOTO 3 IIEPEBAXKHOIO JIOKaJI3aIli€I0 Al
Ha IpaHuusAx 6J10Ka (NaCagNbsO;y7, CaLayTis017, CagNd4TigO20) A0 NOBHICTIO CTATHCTHYHOTO
(SrLagTisO17). Y Toii caMuiil 4ac HasIBHICTH YACTKOBOTO BNODAKYBAHHHA karionis Ca?T i La®t
y HITIC cnonykn CaLagTisO17 nHaBiTh TIpH mesnauniit (< 1,4%) pisHnui ix KpuCTanivHuX ion-
HHX paJiyciB BKasye Ha Oinbuni (HOpiBHSIHHO 3 PO3MIPHUM baKkTOPOM) BIUTMB IPUPOAH XiMiYHAX
3B’83KiB Ha XapaKTep JOoKaJi3alil aToMiB THILY Al Ay IITIC cnonyk Tuiry AL_,;AEB,LO;;RH.
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