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BaFe;2xAlxO19 BORK MOHLULLARININ RENTGEN QURULUS ANALIZI

R.E. HUSEYNOV, 9.I. MOMMODOYV, R.Z. MEHDIYEVA, S.H. CABAROV
Azarbaycan Milli Elmlor Akademiyasi, H M. Abdullayev adina Fizika Institutu,
AZ 1143, Baki sohari, H.Cavid pr.,131

BaFe;,  AlyOq9 ( X = 0.1-1.2) bork mohlullar sintez edilmis vo alinmisg niimunolarin Kristal quruluslari otaq temperaturunda
rentgen difraksiyasi metodu ilo todqiq edilmisgdir. Mioyyon edilmigdir ki, bu bork mohlullar normal goraitds, P6z/mmc foza qofasli
heksagonal simmetriyaya vo a = 5.8 A, ¢ = 23.1 A qofos parametrlorino malikdir. Atomlarin koordinatlar1 vo atomlararas1 mosafalor

tayin edilmisdir.

Acar sozlori: seqnetoelektrik, ferroelektrik, multiferroik, rentgen difraksiyast.

PACS: 81.40.Vw, 61.05.C-, 77.80.B-
GiRis.

Barium heksoferrit keramikalarinda eyni zamanda
hom seqnetoelektrik, hom do ferromaqnit xassalori mov-
cuddur vo bu xassoloro malik birlogsmalor multiferroiklor
adlanir [1, 2]. Eyni zamanda segnetoelektrik vo ferromag-
nit xassalorina malik olan birlosmolords zoif ferromagne-
tizm misahido edilir. Otaq temperaturunda seqgnetoelek-
triklords ferromaqnetizmi artirmaq moaqsadilo BiFeOj3 [3],
LuFe,0, [4] vo Pb,Fe,0s [5] birlogsmoalorinds qurulus va
maqnit xassolori genis todqiq edilir. Son illardo multifer-
roik xassolors malik material oldugu iiciin, heksaqonal
kristal quruluslu BaFe;,019 genis tadqiq edilmays baglan-
mugdir. Belo ki, bu birlosmo yaddas elementlori, miixtalif
ceviricilor, sensorlar kimi genis todbiq sahslorino malik-
dir.

Barium ferrit osasinda alinmus BaFeq,,MeOqq
(Me=Al, Ti, Co, Sc va s.) bark mohlullart unikal fiziki
xassalora malik birlosmolardirlor. Bu birlosmolords ferro-
maqnit-paramaqnit faza kecidi ~740 K temperatur otrafin-
da bas verir [6]. Bu birlogsmalords elektrik miigavimati Ki-
fayat qoder boyiik qiymote malik olur (~10°~10° Om-sm).
Funksional xassalori idaro etmok ii¢iin maqnit matrisan1

oamalo gotiron Fe atomlarini digor kegid metallari ilo avoz
edirlor. Osasan, Sc atomlar1 2b movqgeyindoki Fe atom-
larin1 ovaz edir, Ti vo Co atomlar iso, konsentrasiyadan
asili olaraq 4flV vo 4fVI mévgelari tuturlar [7-10].

Bu isdo, BaFe; ;049 heksoferritindo magnit aktiv olan
domir ionlarinin diamaqnit aliiminium ionlar1 ilo genis
konsentrasiya diapazonunda (x=0.1-1.2) ovoz edilmosi
zamani bas veron qurulus doyismolori 6yronilmisdir.

TOCRUBO.

Tadqiq edilon BaFe;; ,AlO9 (x=0.1, 0.3, 0.6, 0.9 vo
1.2) bork mohlulllarinin niimunolori standart metodla
“yiiksok tomiz” markali Fe,O3, Al,03 vo BaCO; oksidls-
rinden sintez edilmisdir. ©vvalca oksidlor va barium kar-
bonat miivafiq miqdarda vo qaydada qarisdirilmis, sonra
iso ilkin morhslado agiq havada 1470 K temperaturda 6
saat qizdirtlmigdir. Son marholads iso agiq havada 1570 K
temperaturda 6 saat qizdirtlmigdir. Sintezdon sonra niimu-
nolor yavas asag siirotlo soyudulmusdur (100 K-saat™).
BaFe;,AlO1q (x=0.1, 0.3, 0.6, 0.9 vo 1.2) bark mohlulla-
rinin toz niimunslorinin alinma reaksiyalar1 asagidaki
sokilds ifads olunur:

BaCO; + 5.95Fe, 05 + 005A|203 — BaFell.gAlollolg + COzT (X = 01)
BaCO; + 5.85Fe,05 + 015A|203 — BaFellelO.:golg + COzT (X = 03)

BaCO;+ 5.7Fe, 05 + 03A|203 — BaFenAAIo,ﬁOlg + COzT

(x=0.6)

BaCOj; + 5.55F¢,05 + 045A|203 — BaFell_lAlo_golg + COzT (X = 09)

BaCOj; + 5.4Fe,05 + O6A|203 — BaFelO,8A|1,2019 + CO, i

Alinmig niimunslorin kristal quruluglar1 rentgen di-
fraksiyas1 metodu ils, 40 kV, 40 mA, CuK, — slialanma
(A=1.5406 A) parametrlors malik olan D8 Advance (Bru-
ker) — toz difraktometrindo todqiq edilmigdir. Almnnus
spektrlor ¢oxkanalli analizatorda saxlanilmigdir vo sonra-
dan FullProf programi vasitesils Ritveld metodu ilo analiz
olunmusdur [11].

NOTICOLORIN MUZAKIROSI.

BaFelz_xAlelg (x=0.l, 0.3, 0.6, 0.9 vo 12) bark
mohlullarmin niimunslori tiglin otaq temperaturunda, nor-
mal soraitdo rentgen difraksiyast metodu ilo alinmig
spektrlor gokil 1-do gostorilmisdir. Alinmig spektrlora osa-
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x=1.2)

'Son birlogmalorin kristal quruluslar1 Ritveld metodu ils to-
yin edilmisdir. Miioyyon edilmisdir ki, BaFe;,,Al,O1g bir-
logmalori otaq temperaturunda P6;mmc foza qruplu hek-
sagonal qurulusa malikdirlor. Qofos parametrlori:
a=5.889(2) A, ¢=23.186(6) A qiymotlorino miivafigdir ki,
bu da avvalki naticalors uygun galir [12, 13]. Askar edil-
misdir ki, BaFe;,,Al,O19 birlosmoalorinds Al atomlarinin
(X) konsentrasiyasinin artmasi ilo qofos parametrlorinin
giymotlorindo azalma bas verir. Bu azalma, Fe** ionlari-
nin (ree = 0.645 A) A" jonlarina (ra = 0.535 A) nozoron
daha boyiik ion radiuslarina malik olmasi ilo slagadar olur
[12]. Birlogmolarin uygun qofas parametrlori codvoal 1-do
verilmigdir.
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Sokil 1. BaFe,, AlOgg (x =0.1, 0.3, 0.6, 0.9 vo 1.2) niimunslarinin rentgen difraksiyasi spektrlori.

Cadval 1.
BaFe;,AlO1 (x=0.1, 0.3, 0.6, 0.9 vo 1.2)
bark mohlullarinin otaq temperaturunda
qofos parametrlori vo hocmi.

Birlosmo a, A c, A vV, A®
BaFey; oAly;Or | 5.889(2) | 23.186(7) | 696.43295
BaFe,, ,Aly:0, | 5.885(3) | 23.163(8) | 694.83184
BaFey; +AlocOs | 5.883(5) | 23.160(8) | 694.31598
BaFey, 1AloOr0 | 5.881(4) | 23.146(2) | 693.39213
BaFeyosAl .01 | 5.879(7) | 23.117(7) | 692.13241

Al atomlarinin daxil olmadiqlart BaFe;,0,9 birlos-
mosinds Fe vo O atomlar1 FeOg oktaedrlori, FeOs bipira-
midalar1 vo FeOQ, tetraedrlori omoalo gotirirlor [14]. Aparil-
mis Raman spektroskopiyasi todgiqgatlart gostorir ki, Fe®*
ionlart AI** ionlari ilo avoz edildikds, rogs modalarin tez-
liklorinds siirtismo bas verir [12]. Buradan bels natica ¢1-
xir ki, atomlararasi masafolordo doyigsmo bas verir. Rent-
gen difraksiyasi ilo toyin edilmis atom koordinatlarinin
komayi (cadval 2) ilo DIAMOND programinda tayin edil-
mig qiymotlor gostorir Ki, Fe atomlarmni Al atomlar: ilo
gismon avoz etdikde: Fe(5)/Al(5)0s, Fe(1)/Al(1)Os,
Fe(5)/AI(5)0s  Fe(1)/AI(1)Os,  Fe(4)/AlI(4)0g  vo
Fe(5)/AI(5)O¢ oktaedrlori, Fe(2)/Al(2)Os bipiramidalar
vo Fe(3)/AI(3)0,  tetraedrlori omolo  golir  [15].
BaFe;,,AlO (x=0.1, 0.3, 0.6, 0.9 vo 1.2) birlosmolori
iiclin rentgen difraksiyast ilo almmmis atom koordinat-
larmin giymotlori hom BaFey, ,AlyOq9 (x=0.1, 0.3, 0.6, 0.9
va 1.2) birlagmalori {igiin alinmig neytron difraksiyasi no-
ticolorine [16], ham do BaFe; ;09 barium heksaferrit {igiin
alinmis rentgen difraksiyasi naticalorine uygun galir [17].
Birlogmolorin torkibindo Fe atomlar1 Al atomlar ilo ovoz
edildikco, atom koordinatlarinda siiriisms bas verir ki, bu-
nun naticesinda atomlararas1 masafolorin giymatlarinda
Kigilmo bag verir. Sokil 2-do Fe(Al) vo O atomlarimin ara-
sindaki mosafolorin konsentrasiyadan (x) asililigi veril-
misdir. Asililiqlardan goriiniir ki, atomlararasi mosafolor
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xatti olaraq azalir vo azalma k;j =—(1/lp)(dl /dx)r, p ganunu
lizro bas verir. Ba, Fe vo Al atomlarinin arasindaki mosa-
foloro goro ki-nin alinmig qiymetlori: Kee(a-0=0.00185(9),
Kpa-0=0.00192(1), Kga-Fe(an=0.00194(8) qiymeotlorino uy-
gundur. Sokildon do goriiniir ki, Fe atomlar1 Al atomlar
ilo ovoz edildikdo, Fe(Al) vo O atomlarinin omolo gatir-
diklari oktaedrlor, bipiramidalar1 va tetraedrlar, Fe(Al) va
Ba atomlarinin arasindaki mosafalars nisboaton daha daya-
nigh olurlar.

Cadval 2.
BaFe;; 9Aly 1049 birlosmosinin otaq temperaturunda
atom koordinatlari.

Atom X y z
Ba 213 1/3 1/4
Fel(All) 0.00000 0.00000 0.00000
Fe2(Al2) 0.00000 0.00000 0.2573(1)
Fe2(Al2) 0.00000 0.00000 1/4
Fe3(Al3) 1/3 2/3 0.0274(1)
Fed(Al4) 1/3 213 0.1889(8)
Fe5(AlI5) | 0.1668(9) | 0.3374(1) -0.1082(9)
01 0.00000 0.00000 0.1501(6)
02 1/3 2/3 -0.0551(2)
03 0.1887(5) | 0.3643(1) 1/4
04 0.1555(9) | 0.3129(1) 0.0518(2)
05 0.5033(9) | 0.0052(1) 0.1490(8)

Ovvalki tadqiqatlarda BaFe;, ,AlO9 (x=0.1, 0.3,
0.6, 0.9 va 1.2) toz polikristallarmin mikroquruluglarinin
analizi gostorir ki, Fe atomlar1 Al atomlar ilo avoz edil-
dikda, tozlarin 6lgiilorindos ds kigilma bas verir. x=0.1 va
0.3 oldugda 500 nm miqyasda miisahids edilon toz dono-
lori, x=0.6, 0.9 va 1.2 giymatlorinds 200 nm 6lgiilarinds
miigahids edilir [12]. Buradan bels noticoys galmok olur
ki, atomlararast mosafolor azaldiqca, yalniz atomlararasi
maosafolor vo qofos parametrlori deyil, hom do mikroquru-
luslarda azalma bas verir.
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NOTICoO.

Belolikls, toz halinda olan BaFe;,,Al,O9 (X = 0.1—

1.2) bork mohlullarimin niimunalori rentgen difraksiyasi
metodu ilo todqiq edilmisdir. Miioyyon edilmisdir ki, nor-
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R.E.Huseynov, A.l.Mammadov, R.Z.Mehdieva, S.H.Jabarov,
X-RAY ANALYSIS OF THE SOLID SOLUTIONS BaFe;,.,Al,O1q
BaFe;,Al,O49 solid solutions are synthesized and crystal structures of obtained compounds by X-ray diffraction method at
room temperature are investigated. It was found that, there is a hexagonal symmetry with P63/mmc space group and cell parameters
a~5.8 A, c~23.1 A under normal condition. Atomic coordinates and interatomic distances are determined.
P.2.I'yceiinoB, A.M.Mamenos, P.3.Mexauena, C.I'.I:xkaéapos,

PEHTTEHOCTPYKTYPHBIN AHAJIU3 TBEPJIBIX PACTBOPOB BaFe;;,Al,O1

CHHTEe3UpOBaHbI TBEpABIe pacTBopbl BaFe;, ,AlyO1g 1 MccIe0BaHBl KPUCTAIUIMIECKHE CTPYKTYPBI HOMYYCHHBIX COSIUHEHHUH
METOJIOM PEHTI€HOBCKOH MU(paKIiK pH KOMHATHOH TeMImepaType. Y CTaHOBJICHO, YTO IPH HOPMAJbHBIX YCIOBHIX HMEIOT MECTO
COEJIMHEHHS C TeKCaroHaNnbHOH CHMMeETpHeil POCTPaHCTBEHHO Tpymmoi P63/MMC cuMMeTpun 1 napameTpamu sueiiku a = 5.8 A,
¢ =23.1 A. Onpesienens KOOPAMHATHI ATOMOB M MEKATOMHbIE PACCTOSHHUS.
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