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Kpucramgigyaa crpykrypa BaPr;TizOqg

The crystal slab perovskite-like structure of compound BaProTizO1g synthesized by the heating
of co-precipitated hydroxy-carbonates has been determined by X-ray powder diffraction, and its
peculiarities are analyzed.

Cepe1 TpUIIIAPOBUX MEPOBCKITONOMIOHNX TUTAHATIB ciMelicTBa /lioHa- IkobcoHa 3arajbHOTO CKITa-
oy AH[Lnn_lTinOgnH] (AH = Sr, Ba, Pb, Ln=La—Sm, n (uucso mapis okraeapis BOg B 11e-
posckiTononibaomy 6stoni) = 3) Gapiiimicui crionyku BalngTizO1 nmpeacraBiisiorb Tpak THIHU
iHTEpeC 3aBJFIKM NPUTAMAHHOMY IM KOMILIEKCY JieJeKTPUIHUX BiacTuBocTeil [1-4].

Ha cporozmi i3 ycix mapyBaTux TUTAHATIB TUITY AH[Lnn_lTinOgnH] HagBHI aHl IPO CTPYK-
typy Jite st BaLagTizsOq9 [5] Ta BaNdaTigOq¢ [6]. PesynbraTu asropis poGoru [5] morpe-
OYIOTb yTOYHEHHsI, OCKLIbKU 3a IX jaHuMu oiHa i3 Bizcraneit Ti—O (0,159 uMm) y cTpyKTypi
BallapTi3O1¢ 3mauHo kopormra Tunopux sigcraneit Ti—O y oxraeapax TiOg, a dakrTop He-
nocroBipHoCTi cranoBuTh Maiixke 10%. 3rigao 3 manumu poboru [6], Kpucrasidua CTpyKTypa
BaNd»Ti3019 mae pombiamy (ump. rp. Cmem) abo B3aeMo3B’si3ay (ap = ay/2, by = 2¢y sin 3,
¢p = by) 3 Heto moHOKIIHHY (Ip. Tp. P21 /m) enemenrtapny xomipky. Ha »kasib, B 1iit poGori He
HABEJEHO 3HaYeHHs (PaKTOPIB HemocToBipHOCTI 1t 060X Mozeneit crpykrypu BaNdsTizOqg.

Metoto IpoBeJIeHUX aBTOPAMU JOCJiKEHb OYJIO0 BUBHAYEHHS KPUCTAJIIYHOI CTPYKTYPH TPH-
mapoBol criotyku BaProTizOqp.

[Monikpucramivyui 3pasku BaProTigOq¢ cunresyBasu tepmoobpobkoo (T = 1520 K, 7 =
= 4 roj) MUXTU CYMICHOOCAKEHUX TiIpoKcukapboHaris 3i coiBsignomennsm Ba : Pr: Ti =
=1:2:3. dk Buxigni pewosunn Bukopucrano BaCly, Pr(NOs)s ta TiCly mapok “xa”. Ocamxky-
Bad — BoxHuil pozunH amiaky i (NHy)2COs 3 pH & 8,5-9. Penrrenisebki audpakiiitai crekrpu
BaPryTi30q 3anucano na mudpakromerpi JJPOH-3 y nuckpernomy pexumi (KPOK CKaHyBaH-
us 0,03°, excriosurist B Touni 5 ¢) Ha MigHOMY (DiIBTPOBAHOMY BHIIPOMIHIOBAHHI. YIIPABIIHHSI
IIpoIecoM 3HoMKH Ta 300poM iHdopMallil, moyarkoBa oOpobKa audpakTorpaMm, a TakKoXK CTPYK-
TYPHI PO3PAXyHKU BUKOHAHO 3 BUKOPUCTAHHSIM AIlapaTHO-IIPOIPAMHOIO KOMILIEKCY |7].

Hudpakrorpamu BaProTis01¢g monibHi 10 gudpakTorpaM BiAIOBIIHIX TPUIIAPOBUX CIIOJIYK
BaLnyTigOq0 (Ln = La, Nd, Sm). Ix iHIeKCyBaHHs TOKA3AJI0 HAJIEXKHICTh KPUCTAJIIIHOI CTPYK-
typu BaPrsTisO1q 10 pombiunol cunronii. CucreMaTudHi oracanHsi BiOUTTIB Ha JudpakTOrpa-
Max BaPrsTi3Oq¢ BiAIOBiHa0Th TAKUM MOXKJIMBUM IIPOCTOPOBUM I'PyIIaM: EHTPOCHMETPUIHIN
Cmcm abo HeneHTpocuMeTpuIHUM mojisgpauM rpyrnaM Cme2; i C2cm.

BpaxoByioun neBusHaudeHicTh BHOODPY IHPOCTOPOBOI I'PYIHU 3a CUCTEMATUKOIO IIOracaHb, Ha-
M OyJI0 TTPOBEJICHO YTOYHEHHS TPHOX MOYATKOBUX Momenedt ctpykrypu BaPraTizOqg: menTpo-
cumerpuunoi (Cmem) Ta aBox HerenTpocuMerpudnnx (Cme2; ta C2cm), mjist oOyI0BU SIKHX
BUKOPUCTAHO KOODJAMHATU aTOMiB IeHTpocumerpudnoro (up. rp. Cmem) BaNdyTisOqg [6].

Pesyapraru yTouHEHHST KOODJIMHATHUX Ta TEIUIOBUX HapameTpiB cTpykTypu BaPrsTizOqg,
a TakoXK Audpakiiiini nani HaBemgeHo y tabs. 1-3 ta Ha puc. 1-3. YTouHeHUN NMpu PO3paxyHKY
CTPYKTYPHU CKJIAJ CIIOJIYKU JIJIsi BCIX MoJiesieil B MexKax MOXUOKM BU3HAYEHHs BiIIIOBI/IA€ eKcIie-
PUMEHTAJILHO 33J[aHOMY.
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Tabauys 1. Kpucranorpadiuni mani s cnonyku BaPraTizOig, siKy cuHTe30BaHO TepMooGpobkono (1520 K)
MIFXTH CyMiCHOOCR KEeHHX rinpokcukapbonaris (Cur,, -BUNPOMIHIOBAHH )

TTosumia ‘ AtoMm ‘ X ‘ Y ‘ Z 3amnoBHEeHHS
IIpocroposa rpyna Cmcm (no 63)
4(c) Ba 0,5 0,7619(2) 0,25 1
4(c) Pr(1) 0,5 0,0758(4) 0,25 1
4(c) Pr(2) 0,5 0,9255(3) 0,25 1
4(a) Ti(1) 0,5 0,5 0 1
8(f) Ti(2) 0,5 0,6489(3) 0 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(4) 0,25 1
4(c) 0(4) 0,5 0,628(5) 0,25 1
8(f) 0(5) 0,5 0,573(4) 0,009(3) 1
8(f) 0(6) 0,5 0,719(4) —0,045(3) 1
8(f) o(7) 0,5 0,134(3) —0,002(3) 1
IIpocroposa rpyna Cmc2; (no 36)
4(a) Ba 05 0,7618(2) 0,25 1
4(a) Pr(1) 0,5 0,0759(4) 0,257(3) 1
4(a) Pr(2) 0,5 0,9255(3) 0,263(4) 1
4(a) Ti(1) 0,5 0,5 0,003(2) 1
4(a) Ti(2) 0,5 0,6488(4) 0,005(1) 1
4(a) Ti(3) 0,5 0,3501(3) 0,005(1) 1
4(a) 0(1) 0,5 0 —0,003(2) 1
4(a) 0(2) 0,5 0,5 0,25 1
4(a) 0(3) 0,5 0,375(3) 0,268(3) 1
4(a) 0(4) 0,5 0,627(4) 0,268(4) 1
4(a) 0(5) 0,5 0,573(3) 0,022(2) 1
4(a) 0(6) 0,5 0,428(3) 0,022(2) 1
4(a) o(7) 0,5 0,718(3) —0,060(3) 1
4(a) 0(8) 0,5 0,279(2) 0,033(3) 1
4(a) 0(9) 0,5 0,135(2) 0,000(3) 1
4(a) 0(10) 0,5 0,868(3) —0,001(2) 1
IIpocroposa rpyna C2cm (no 40)
b Ba 0,500(3) 0,7619(3) 0,25 1
4b Pr(1) 0,509(4) 0,0760(4) 0,25 1
4b Pr(2) 0,512(2) 0,9254(4) 0,25 1
4a Ti(1) 0,5 0,5 0 1
8¢ Ti(2) 0,510(3) 0,6487(5) 0 1
da 0(1) 0,526(4) 0 0 1
4b 0(2) 0,449(3) 0,5 0,25 1
4b 0(3) 0,498(2) 0,374(3) 0,25 1
4b 0(4) 0,5 0,630(4) 0,25 1
8c 0(5) 0,5 0,573(3) 0,010(3) 1
8c 0(6) 0,5 0,715(4) —0,045(2) 1
8c o(7) 0,526(3) 0,132(3) —0,003(2) 1
IIpocroposa rpymna Cmcm | Cmc2 | C2cm

Ilepioan enemenTapHOl KOMipKH, HM

a =0,3866(1), b = 2,8284(12), c = 0,7633(3)

Hesanexxni BinouTTst 170

Baranbuuii isorporEmii B dbaxrop, mv’ 2,37(6) - 1072 2,45(6) - 102 2,46(7) - 10~

ITapamerp TekcTypn T =1,24(1), T =1,23(1), 7 =1,20(2),
Bicb Tekcrypu [010] | Bick Tekcrypum [010] | Bick Tekcrypu [010]

DakTOp HEJOCTOBIPHOCTI Rw = 0,072 Rw = 0,074 Rw = 0,073
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Puc. 1. ®parment mudpaxrorpamu BaPraTisO19 (excnepuMenT — Kpy»KedKH, PO3PAXyHOK — CYIIbHA JIiHis)
(Cuk,, -BUIPOMIHIOBAHHS )

3icTaByieHHsT PE3YJIBTATIB YTOUHEHHS 3a3HaYeHUX Mofeseir crpykrypu BaProTisO1g moka-
3aj10, MO0 B yCiX BUMAIKAX BEJUINHM (PAKTOPIB HEIOCTOBIPHOCTI MAIOTH 3aI0BLIbHI i OJM3bKI
suavenss (Ry = 0,074 myist momesti y up. rp. Cmem, Ry = 0,072 mus mogesi y up. rp. Cmce2; i

Ry = 0,073 st mogesi y up. rp. C2cm) (aus. Tabu. 1).

Bigaecennst kpucramianol crpykrypu BaNdsTisO19 10 neHTpOoCHMETpUYHOI I'PyNH CUMET-
pii [6] mae migcraBy my1st OGrPYHTOBAHOTO TPUILY IIEHHST IIPO IIEHTPOCUMETPUYHKIN XapaKTep CTPYK-

Tabauys 2. PparMeHT pe3yabTaTiB po3paxyHKy audpaxuiiinoro cnekrpa BaPraTisO10 (Cuk, -BunpoMiHiOBaHHs )

dposp., i1 | dexen, 8 | Tposp. | Toxen | hKL | dposp, 8 | dexen, 8 | Jpowp. | Jexen | DK
0,4714 0,4719 413 432 060 0,2394 0,2395 0 7 043
0,4011 0,4015 49 43 061 0,2357 0,2357 120 114 0.12.0
0,3830 0,3824 109 310 110 0,2323 0,2323 49 32 191
0,3816 178 002 0,2272 — 2 1 0.10.2
0,3685 — 4 1 022 0,2254 0,2254 437 445 172
0,3577 0,3578 35 18 130 0,2252 22 0.12.1
0,3535 — 10 1 080 0,2239 54 063
0,3423 0,3426 219 210 111 0,2141 — 4 1 1.11.0
0,3358 — 23 33 042 0,2119 0,2120 75 74 113
0,3239 0,3241 175 171 131 0,2073 0,2072 73 136 133
0,3208 0,3193 33 244 081 0,2065 4 083
0,3192 205 150 0,2061 0,2062 29 1.11.1
0,2966 0,2965 1000 991 062 0,2055 0,2054 24 192
0,2945 0,2940 130 123 151 0,2020 0,2021 108 134 0.14.0
0,2828 0,2827 25 51 0.10.0 0,2005 0,2004 59 103 0.12.2
0,2793 0,2794 601 593 170 0,1990 0,1990 47 153
0,2704 0,2704 740 743 112 0,1953 0,1953 11 6 0.14.1
0,2652 0,2652 29 20 0.10.1 0,1933 0,1933 289 285 200
0,2623 0,2622 64 44 171 0,1915 0,1909 5 263 220
0,2610 3 132 0,1908 260 004
0,2594 0,2595 7 59 082 0,1896 0,1894 45 56 1.13.0
0,2504 — 0 1 023 0,1891 7 024
0,2448 0,2442 47 63 152 0,1892 4 0.10.3
0,2439 9 190 0,1881 0,1880 24 11 173
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Tabauys 3. Bincrani Ti—0, Ba—O ra crynins gedopmarii okraenpis TiOg (A) y xkpucraniuniii crpykrypi BaPraTizO10 1 BaNdaTizO10

BaPr,TisO010 | BaNd,TisO10 [6]

Poszramrysamnmus aromis
IIpocroposa rpyma

TUTAHY B OJIOIl

Cmcm ‘ Cmc2; ‘ C2cm ‘ Cmcm ‘ P2;/m

Cepenni mixkaromsi Bigcrani Ti—O, HM

Cepeuna 610K Ti(1)—0 = 0,197 Ti(1)—0 = 0,197 Ti(1)—0 = 0,197 Ti(1)—0 = 0,191 Ti(1)—0 = 0,191
Ti(2)—0 = 0,191
Kpaii 610Ka Ti(2)—0 = 0,203 Ti(2)—0 = 0,202 Ti(2)—0 = 0,200 Ti(2)—0 = 0,192 Ti(3)—0 = 0,192
Ti(3)—0 = 0,205 Ti(4)—0 = 0,192
Crynins gedopmarii okraeapis TiOg
Cepeuna 610Ka ATi(1)Os =13-107*  ATi(1)Os = 11-10"* ATi(1)O¢ =16-10"* ATi(1)0¢ =1-10"*  ATi(1)0Os =1-10""*
ATi(2)06 =1-10*
Kpait 610Ka ATi(2)06 =8-107"  ATI(2)0s =15-10"* ATi(2)0s = 15-10"* ATi(2)0s = 0,5-10"* ATi(3)0s = 0,5- 10"
ATi(3)0g =22-107* ATi(4)06 = 0,5-107*
Mizkaromui Bimcrani Ba—O i posnomin Haitbmmkuanx 38’s3kiB Ba—O mixk cyciauiMu 610KamMu
KimexicTs Ta inTepsamm 8 (0,250-0,350) + 8 (0,245-0,356) + 8 (0,257-0,355) + 7 (0,235-0,324) + 11 (0,256-0,358)
nosxuH 38’s3KiB Ba—0, iv 4+ 3 (0,376-0,379) + 3 (0,374-0,382) + 3 (0,371-0,373) +4 (0,376-0,377)
Pozmnozin 38’a3kis Ba—O 642 642 642 443 8+3

MixK Gs10KaMn
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Puc. 2. ITpoekuil crpykrypu BaPraTizsO1o (up. rp. Cmem) Ha nnonmnau zy (a) i zy (6) y Burisigi okraenpis TiOg
Ta atomiB Ba (cBimii kpyzkeukn) i Pr (TeMHI Kpy>Keuku)

Typu pemru mapysarux BalngTizOqg, omHax ocrarodnuii Bubip IPOCTOPOBOI I'PYIHM CHMETPIT
BaPryTisO19 MoxkuBuit Juie 3a pe3yabTaTaMé JIOC/IKEHb HOT0 HEeTIHIHO-ONTUIHUX BJIAC-
TUBOCTEI.

[MTapysara mepoBckiTonofibna crpykrypa BaProTisO1g yTBOpeHa JIBOBUMIpHUMEU ITEPOBCKI-
Tono/iOHIME GJIOKAMU, KOYKHUN 3 AKX CKJIQJIA€ThCA 3 TPHOX MIAPIB J1eOPMOBAHUX OKTAEIPiB
TiOg (Bimcrani Ti—O sexars y mexkax 0,191-0,215 um (up. rp. Cmem), 0,189-0,221 um (mp.
rp. Cmc2;), 0,183-0,214 um (mp. rp. C2cm)), sxi 3’eauani jauie BepmmHamu. Biokn 3uimeni
OJINH BiJTHOCHO OJIHOTO B HAIIPSMi OCi T Ha IOJIOBHHY pebpa MepOBCKITOBOTO KyOy i IMOC/IiI0BHO
9epryoThcs B370BXK oci y (muB. puc. 2). Besmnocepenniit 38’30k Mixk okraegpamu TiOg, ski
3HAXOMATHCS Ha TPAHUIAX CYCIIHIX MEePOBCKITONOMIOHMX OJIOKIB, BiACYyTHIN, O/0KM 3’€aHaHi 3a
nmoromororo 38’s13kiB —O—Ba—0—. Pospaxynok crynens gedopwmariii oktaeapis TiOg 3a dhop-
MyJI010 A = % > <%>2 (R; — Bincrami Ti—O, R — cepeans siacrans Ti—O, n — koopauHa-
niitae uncio Ti) [8] mokazas, mo Besmanan A jyist Beix mozeneit crpykrypu BaPraTisOq¢ MaoTh
OJTHAKOBUI TIOPSIJIOK 1 TOCUTH OJIn3bKi siK J1jist okTaenpis TiOg, po3ramnioBanux B EHTPI TEPOBCKi-
TonoibHoro 6i0Ka, Tak i st okraeapis TiOg, siki posramosani Ha fforo Kpasx (aus. Tabi. 3).
OpnHax cJtij 3a3HAYUTH, IO JJjIsI BHYTPIMIHBOOI0UHUX OKTaedpiB TiOg cepemHst MOBXKUHA 3B sI3-
ky Ti—O ma 0,003-0,008 uM Mmenrra cepenabol noBxkuHEU 3B’s13Ky Ti—O y 30BHIMTHBOOIOTHIX
okraeapie TiOg (qus. Taba. 3).

XapaKTepHOIO 0COOJIUBICTIO TPUIITAPOBOI IEPOBCKITONOIOHOT cTpyKTypu BaProTiz0qg € ymo-
PSIIKOBAHE PO3TAIyBaHHs aTOMIB 0apito BUKJIIOYHO y Mi2KOJIOTHOMY IIPOCTOPi, & aTOMIB IIpa3eo-
JuMy Jianie B JedhOpMOBAHUX BHYTPIIIHIX mycToTax 6J0KiB (jiuB. Tabi. 1; puc. 2). V Haiibimxue
(ma Bigcramsx < 0,356 HM) oTOUeHHST MiXKOIOYHEX aTOMIB Gapilo BXOAATH MICTH ATOMIB KHCHIO
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Puc. 3. BygoBa Mixk6y109HO0! rpaHuni B mapyBatiit meposckiTononi6Hii crpykrypi BaPraTizsO10 (up. rp. Cmem)

oflHOrO GJIOKA Ta JiBa ATOMHU KHUCHIO Ipusersoro osoka (aus. taba. 3, puc. 3). Kpim Toro, Ha
Bicransax 0,374-0,382 uM Big atroma Gapito posrarosani e Tpu atomu kucHio (tabu. 3). Koop-
JUHAITHEe YUC/I0 BHY TPIITHROO/JI0UHIX aToMiB Pr qopiBaioe 12, a Tx KOOpAMHAIIHHUM TOJIiepOM
e medopmoBannit KyOOOKTaeIp.

Opnieto i3 rojioBaux BigminHOocTell y OynoBax nenTpocumerpudnoi (np. rp. Cmem) mome-
i BaPryTizO0q9 Ta ananoriunol mogemi BaNdyTizOqg [6] € mosnoxkenns aromis 05, O6 Ta O7,
ski B crpykrypi BaPraTizOq0 (ma sigminy Big BaNdeTizOqg [6]) gemo 3mimeni B3moBx oci z.
Ile € omamM i3 hakTOpiB, AKi 00YMOBIIOIOTL OLIBINY 1ePOPMOBAHICTDE KPUCTAJITHOI CTPYKTYPH
BaPryTizOqg. Tak, crynias gedopmartii okraenpis TiOg y Kpucraiivniit crpyKTypi poMOIIHOTO
BaNd,Ti3Oq9 vHa nopsimok menma, Hizk 1711 BaProTizOq9, a cepemni mizkaromui Bigcrani Ti—O
y crpykTypi BaNdsTisO1g npakTuaHO OXHAKOBI SIK ISl BHYTPIITHBOOJIOYHNX, TaK 1 JJjIs 30BHI-
MIHBOOIOUHUX aToMiB TUTaHy (auB. Tabi. 3). BixnosigHo, Biapi3HSIOTHCS OyI0Ba KOODIAMHAIIM-
Hux nomienpis BaO,, y crpykrypax BaProTisOq9 i BaNdsTisOqg Ta posmomin 38’s13kie Ba—O
M cycimmivn Gsokamu (auB. Tabi. 3).
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