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BaTiO3 vo BaMnQj birlagmolorinin kristal quruluglar: otaq temperaturunda neytron difraksiyasi metodu ils tadqiq edilmisdir.
Mioyyon edilmisdir ki, BaTiOz normal soraitdo, PAmm foza qofosli tetragonal simmetriyaya malikdir. Qofos parametrlori:
a=3.9872(4) A, ¢ = 4.0314(5) A qgiymotlaorino uygundur. BaMnOj; birlogmosi iso normal soraitde, R-3m faza gofasli romboedrik sim-
metriyaya malikdir. Qofos parametrlori: a = 5.6786(3) A, ¢ = 35.3076(5) A qiymetlorine uygundur. Hor bir birlosmo iigiin atom koor-

dinatlar1 vo atomlararasi mosafalor toyin edilmisdir.
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1. GIRIS

BaTiO3; molum seqnetoelektrik materiallar arasinda
on ¢ox Oyranilan, dielektrik va seqnetoelektrik xassalorina
goro keramika texnologiyalart sonayesindo genis totbiq
edilon seqnetoelektrik materialdir. Barium titanat miirok-
kob faza ¢evrilmoalori niimayis etdiron, ¢coxfunksiyalt ma-
raglt oksiddir [1]. BaMnOj birlogmasi do asagi tempera-
turlar oblastinda (Ty < 230 K) antiferromaqnit xassolori
gostoron materialdir [2]. BaTiO; vo BaMnO; birlagmalori-
nin har ikisi ABO; imumi formulu olan perovskit kristal
qurulusa malikdirlor. Perovskit qurulusun osasint BOg 0k-
taedrlori togkil edirlor ki, bu quruluslu maddslarin fiziki
xassolori asason BOg oktaedrlorinin miioyyon bucaq qador
¢evrilmalorindan va atomlarin ideal mévqelorindon miiay-
yon qadar siiriismolorindon asilidirlar [3]. Perovskitlordo
B atomlarinin BOg oktaedrlorinin morkszindon miisyyon
godar siiriigmasi noticesindo spontan polyarlagsma omsls
golir ki, bu ciir maddalords seqnetoelektriklik (vo ya anti-
segnetoelektriklik) miisahids edilir (PbTiOs;, NaNbO; vo
s.) [4, 5]. BOg oktaedrlorinin morkozindon duran B atom-
lar1 maqnit xassalorine malik atomlar (Mn, Fe va s.) oldu-
gu zaman perovskitlordo uzaq maqnit nizamlilig1 yaranir
ki, bu ciir maddslordo ferromaqgnetizm (vo ya antiferro-
magnetizm) miisahids edilir (BiMnOz, YMnO;3; va s.) [6,
7.

Perovskit qurulus no godor sado goériinse da, bu bir-
losmoalordo bas veron miixtalif fiziki hadisslori atom
saviyyelorindo dyronmok ti¢iin, bu birlosmolorin kristal
quruluglarinin, atomlararas1 mesafalerinin va bucaglarinin
daqiq Oyronilmasi vacibdir. Toqdim edilon igsdo, BaTiOs
va BaMnO; birlogsmalarinin kristal quruluglart neytron dif-
raksiyasi ilo tadqiq edilmigdir. Maqnit xassalorina malik
Mn** ionlari ilo diamaqnit Ti** ionlarimn kristal qurulus-
larina vo atomlararas1 mosafaloroe tosirlori yronilmisdir.

2.TOCRUBO

Polikristal BaTiO3; vo BaMnOj3 niimunolori standart
usullarla borkfazali reaksiya soklindo sintez edilmisdir.
Yiiksok tomiz BaCOs, TiO, vo MnO tozlar1 stexiometrik
migdarda gotiirilmiis vo havongdastads qarigdirilmigdir.
Bu qarisiq, 1320 K-da 24 saat arzinds qizdirilmigdir. Son-
ra alinmis birlosmo bork halda sixilmig vo 5 saat agiq ha-
vada 1570 K-ds tablanilmisdir.
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Sintez edilmis BaTiO; vo BaMnO; birlosmalorinin
toz niimunslori otaq temperaturunda neytron difraksiyasi
metodu ilo todqiq edilmisdir. Neytron difraksiyast meto-
du, enanavi rentgen va elektron difraksiyasindan bir sira
uistiinliiklora malikdir:

e neytronlarin niivolorden sopilmesi hesabina, hotta
yiingiil element atomlarin1 (H, Li va s.) belo gérmak
imkani,

o clementlorin dovri cadvolinde qonsu sira nomrasi
olan atomlarin biri-birindon se¢ilmasi va s.

Neytron todqgigatlar1 IBR-2 impuls reaktorunun
(Neytron Fizikas1 Laboratoriyasi, Birlogmis Niivo Todqi-
qatlar1 Institutu, Dubna, Rusiya) DN-12 difraktometrindo
aparilmigdir. Neytron destesi, xiisusi gilizgiilordon hazir-
lanmig neytron kanali vasitasilo niimunanin tizorino sal-
nir. Qurulus molumatlari, alinmig difraksiya xottlorinin
doyisikliyi ilo toyin olunur. Niimuno neytron dostasi vasi-
tosilo stialandirilir. Niimunadon sopilon siia He-dan hazir-
lanmig qaz detektoru vasitasilo qeyd edilir. Qeydedici de-
tektorun Breq bucag a = 90°, 4d/d = 0.015-dir. Spektrlar,
2 saat orzinds qeydo alinmigdir. Alinmis spektrlor ¢oxka-
nalli analizatorda saxlamilmisdir vo sonradan FullProf
programi vasitasila Ritveld metodu ilo analiz olunmugdur

[8].
3. NOTICOLORIN MUZAKIROSI

BaTiO; vo BaMnO; birlogmalarinin otaq temperatu-
runda, normal soraitdo neytron difraksiyasi metodu ilo
alinmis spektrlori gokil 1-do gdstorilmigdir. Alinmig
spektrlora asasan birlagsmolarin kristal quruluglari Ritveld
metodu il tayin edilmigdir. Miiayyan edilmisdir ki, bari-
um titanat otaq temperaturunda P4mm faza qruplu tetra-
gonal kristal qurulusa malikdir. Barium manganat iss otaq
temperaturunda R-3m faza qruplu romboedrik kristal qu-
rulusa malikdir. Qofas parametrlori BaTiOs; {igiin:
a=3.9872(4)A, ¢=4.0314(5) A giymotlorina, BaMnOj iigiin:
a=5.6786(3) A, ¢ = 35.3076(5) A giymatlarino uygundur ki,
bu da ovvalki noticolors uygun golir [1, 9]. Hor iki bir-
losmo ligiin atom koordinatlari cadval 1-da verilmisdir.

BaTiO; birlogmasinin kristal qurulusu, PbTiO3 klas-
sik segnetoelektrikinin kristal qurulusuna ¢ox uygun galir
[10] ve perovskit seqnetoelektriklorin tipik qurulusunu
omolo gotirirlor. Bu birlogsmolorin kristal quruluslarinda
TiOg oktaedrlori asas rol oynayirlar (sokil 2). Ti atomlari-
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nin oktaedrin morkozindon siirligmasi naticasindo spontan
polyarlagsma omolo golir ki, onun naticasindo do seqneto-
elektrik xassolor yaranir.

Intensity (arb. units)

Cadval 2.
BaTiO3 vo BaMnO; birlogsmolarinin atomlarinin
arasindaki mosafalor.

BaTiOj; birlosmasinda atomlararasi masafalor, A

Ba- 01 2.819(4) x 4
Ba— 02 2.799(4) x 4
) Ba- 02 2.871(2) x 4
BaTiO, Ba_Ti 3.402(7) % 4
-~ Ba—Ti 3.531(3) x 4
Ti— Ol 1.902(5) x 1
Ti— Ol 2.128(9) x 1
Ti— 02 1.994(5) x 4
BaMnO, BaMnQO; birlosmasinda atomlararasi masafalor, A
Mn1-O1 1.923(2) x 3
T R RN TS RN SRl il e Mnl - 02 1.921(3) x 3
1.5 20 25 30 35 40 45 5.0 Mn2 — 02 1.883(4) x 3
d,, (A) Mn2 — 03 1.914(5) x 3
Mn3 — 03 1.899(5) % 6
Sakil 1. BaTiO5; vo BaMnOj toz niimunslorinin otaq tem- Bal - O1 2.839(3) x 6
peraturunda neytron difraksiyas: spektrlori. Bal — 02 2.913(5) x 6
Ba2 — 02 3.061(6) x 3
Codvol 1. Ba2 - O3 2.844(2) x 6
BaTiO; vo BaMnOj; birlogsmalarinin otaq E:§ - 8:; ggggg; i g
temperaturunda atom koordinatlari. Ba3 — 02 284903 6
Atom | X | y | 7 Ba3 - 03 2.912(5) x 3
BaTiO;
Ba 0 0 1
Ti 05 0.5 0.5274(4)
01 0.5 0.5 0.9993(6)
02 0.5 0 0.5125(2)
BaMnO,
Bal 0 0 0
Ba2 0 0 0.1337(1)
Ba3 0 0 0.2653(1)
Mn1 0 0 0.3618(1)
Mn2 0 0 0.4316(2)
Mn3 0 0 0.5
01 0.5 0 0
02 | 0.1860(2) | -0.1860(2) | 0.0642(2)
03 | 0.4833(3) | -0.4833(3) | 0.1328(2)

Sakil 2. BaTiO; birlogsmasiinin otaq temperaturunda kristal
qurulusu. Ba atomlar1 gdy rengls, O atomlari qir-
muzi ronglo gostorilmisdir. Ti atomlar1 oktaedrin
daxilinds yerlosirlor.

Sakil 3. BaMnO; birlosmoasinin otaq temperaturunda kris-
tal qurulusu. Ba atomlar1 g6y rengls, O atomlar1
qirmizi rangls, pentamerlarin daxilinds yerlogon
Ti atomlart isa boz ronglo gostarilmisdir.
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Cadval 2-do BaTiO; birlosmasinda atomlararast mo-
safolorin qiymotlori verilmisdir. Ti vo O1 atomlarinin ara-
sindaki mosafoyo nozor salsaq gororik ki, miixtolif O1
atomlar: Ti atomundan forqli mosafalords yerlogmisdirlor.
Bu, onu gostorir ki, Ti atomlar1 oktaedrin morkasinde ide-
al formada yerlosmomisdir vo O1 atomlarindan birino te-
rof silirligmiis formadadir. BaMnOj kristallarinda iso bu
monzars daha miirokkab xarakter alir (sokil 3). Oktaedrlor
birlagorak petraedrlor omolo gatirdiyine gors, onlarin mor-
kazlorinde duran Mn atomlar1 maqnit nizamliliglar1 amals
gatirirlor. Ona gora do, BaMnOj; birlogsmasi otaq tempera-
turundan bir qodar agag1 temperaturlarda (~230 K) magnit
xassalorino malik olurlar [2].

Neytron todqiqatlar gostordi ki, BaTiO3 vo BaMnOg3
birlosmoalori timumi forma (ABOj3) cohatdon oxsar olsalar
da, kristal quruluslarinda ¢ox forqlonirlor. Onlarmn fiziki
xassolorindoki forqlor do, atom soviyyolorindoki fargle
baglt olur. Mn*" ionlarimin ion radiusu Rwn=0.54 A vo

Ti** jonlarinin ion radiusu R1=0.65 A biri-birindon kifa-
yot goadar farglonirlor [11]. Bildiyimiz kimi, ion radius-
larinin forqlonmosi, kristal qurulusa birbaga tosir gostorir.

4. NOTiCO

Beloliklo, toz halinda olan BaTiO3; vo BaMnOs bir-
losmalarinin kristal quruluslar1 otaq temperaturunda neyt-
ronoqrafiya ila dyronilmisdir. Har bir niimunenin simmet-
riyasi, qofas parametrlori vo atom koordinatlar1 miisyyen
edilmisdir. Miioyyon edilmisdir ki, Ti*" vo M** ionlarinin
ion radiuslarinin forqine goérs, bu birloasmalorin kristal qu-
ruluslarinda boyiik farqlor meydana ¢ixir. BaMnOj kris-
tallar1 BaTiO3 kristallarindan forgli simmetriya vo qofas
parametrlorino malik olmagqla yanagi, hom do uzaq maqnit
nizamliliginin oamalo golmosi ii¢lin miithiim hesab olunan
petramerlora malik olurlar.
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POLYCRYSTALLINE BaTiO; AND BaMnO; STUDY BY NEUTRON DIFFRACTION

The crystal structures of BaTiO3 and BaMnO3 compounds were studied by neutron diffraction. It is established that BaTiO3 at
normal conditions has tetragonal symmetry with the spatial group P4mm. The value of the lattice parameters: a=39872(4) A,
€=40314(5) A are corresponding. The BaMnO3; compound at normal conditions has a rhombohedral symmetry with the space group
R-3m. The value of the lattice parameters: a=56786 (3) A, c=353076(5) A are corresponding. The coordinate atoms and the

interatomic distances for each compound are determined.

C.I'. Il:xabapoB

NCCJIEJJOBAHUE MOJIMKPUCTAJIJIMYECKUX BaTiO; M BaMnO,
METO/IOM HEMTPOHHOM JU®PAKIIUN

MeTtomoM HEHTPOHHOHN TU(PAKIMU HCCICIOBAHBI KPUCTAJUTMYECKUE CTPYKTYpHhI coeanHenusx BaTiOz u BaMnOj. Ycranosie-
HO, uto BaTiO; nmpn HOpMaNBHBIX YCIOBHAX 00TamgaeT TeTparoHaNbHOM CHMMETpHEH ¢ MPOCTpaHCTBEHHON rpymnmoit P4Amm. 3Haue-
HUe TapameTphl peteku: a = 39872(4) A, ¢ = 40314(5) A coorserctennsl. Coeunenne BaMnOj ipu HOPMANLHBIX yCIOBHSAX, 06-
najiaeT pomMGOdAPHUECcKOil CMMMeTpHel ¢ MpOoCTpaHCTBEHHOH rpymmol R-3m. 3HaueHue mapameTphl pemteku: a=56786(3) A,
¢c=353076(5) A cooTBeTCTBEHHBL. OmnpeeneHbl KOOPIMHATE aTOMOB U MEKaTOMHBIE PACCTOSHHUS JJIS KAXKIBIX COCIMHCHHIA.
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