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YUKSOK TOZYIQLORDO BaTiggsFeo010; BIRLOSMOSINDD
QURULUS FAZA KECIDLORI

S.H. CABAROV '
Azorbaycan Milli EImlar Akademiyasinin H.M.Abdullayev adina Fizika Insitutu
AZ-1143, Azarbaycan, Baki,H.Cavid pr.131

Ovuntu halinda hazlrlanmis BaTigggF€g 103 birlogsmoasinin qurulus xassolori P = 0-3.6 GPa tozyiq intervalinda neytron
difraksiyasi, P = 4-30.3 GPa tozyiq intervalinda rentgen difraksiyasi vo P = 0-36.46 GPa tozyiq intervalinda Raman spektroskopiyasi
metodu ilo kompleks sokildo todqiq edilmisdir. Mioyyan edilmigdir ki, BaTiO3 normal soraitds, PAmm foza qruplu tetragonal sim-
metriyaya malikdir. Yiiksok tozyiqin tosiri ilo P = 19 GPa-da tetragonal-kubik faza kegidi bag verir vo Pm-3m foza quruluglu kubik

faza formalagir.

Acar sozlar: Neytron difraksiyasi, rentgen difraksiyasi, Raman spektroskopiyast, yiiksok tozyiq.
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1. GIRIS.

Perovskit kristal qurulusa malik olan BaTiO; vo
onun asasinda alinmis bark mohlullar seqnetoelektrik ma-
teriallar arasinda on ¢ox Oyronilon birlosmoadir [1,2].
Barium titanat osasinda alinmig multiferroik birlogmalor
daha ¢ox todqiq edilmays baslamisdir. Ti atomlarini Fe,
Co, Mn kimi magnit xassslorino malik olan element atom-
lart ilo gismon avazlomolar aparildigi zaman, seqnetoelek-
trikliklo yanagi hom do magnit xassoalor meydana ¢ixir ki,
bu tip birlosmolor miiasir elektronikada vo spintronikada
mithiim materiallar hesab olunurlar [3]. BaTi;4Mn,Os
bark mohlullarmin polikristal niimunalarinin neytron di-
fraksiyasi tadqiqatlart gostarir ki, Mn atomlarinin konsen-
trasiyasindan asili olaraq bu birlogmalords asagi tempera-
turlar oblastinda uzaq magnit nizamlilig1 yaranir vo anti-
ferromaqgnit xassslori miigahido edilir [4].

Son zamanlarda ovuntu halinda olan Ti atomlarinin
Fe atomlari ilo gismon avazlonmosi yolu ilo BaTiyFe0s
bork mohlullar: sintez edilmis, onlarin kristal quruluslari
Vo soth morfologiyalar1 dyronilmisdir. Miioyyan edilmis-
dir ki, bu birlogsmolards x konsentrasiyanin 0.08 qiymaotin-
don baslayaraq kristal qurulusda ssasli doyismolor miiga-
hida edilir. Lakin, soth morfologiyasinda vo ovuntu dono-
larinin 6lgtilarinda asashi dayisikliklor x = 0.1 giymotindan
sonra bag verir [5]. Bu kristallarin kristal quruluslart vo
Olgii effektlori kifayot godar otrafli 6yranilmasine baxma-
yarag, temperatur vo tozyirin tasiri ilo kristal qurulusda
bas veran doyisikliklar kifayat godor dogiq 6yronilmomis-
dir.

Toqdim edilon isda, BaTigggFen103 birlogsmasinin
kristal qurulusuna vo atom dinamikasina yiiksak tozyigin
tosiri Oyronilmisdir. Qurulug xassalori P = 0-3.6 GPa
tozyiq intervalinda neytron difraksiyasi va P = 4-30.3 GPa
tozyiq intervalinda rentgen difraksiyasi, atom dinamikasi
iso P = 0-36.46 GPa tozyiq intervalinda Raman spektro-
skopiyasi ilo 6yronilmisdir.

2. TOCRUBO.

BaTig ggFe 0103birlogsmosi standart metodla 24 saat
arzinds 1050°C temperaturda BaCOs, TiO, va Fe,0; ok-
sidlorindon sintez edilmisdir. Alinmig niimunoslor 5 saat
arzinds 1300°C temperaturda saxlanilmisdir.
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Sintez edilmis birlosmalorin toz niimunslori otaq
temperaturunda P = 0-3.6 GPa tozyiq intervalinda neytron
difraksiyasi metodu ila tadqiq edilmisdir. Neytron todqi-
gatlar1 IBR-2 impuls reaktorunun (Neytron Fizikasi Labo-
ratoriyasi, Birlosmis Niive Todgqiqatlar1 Institutu, Dubna,
Rusiya) DN-12 difraktometrinds aparilmisdir. Bu difrak-
tometrds neytron dostosi, xiisusi giizgiilordon hazirlanmig
neytron kanali vasitasilo niimunonin tizorine salinir. Quru-
lus molumatlari, alinmig difraksiya xottlorinin doyisikliyi
ilo toyin olunur. Nimuns neytron dastosi vasitssilo siia-
landirilir. Niimunadoan sopilen siia heliumdan hazirlanmis
gaz detektoru vasitasilo geyd edilir. Qeydedici detektorun
Breq bucagi a = 90° Ad/d = 0.015-dir. Yiiksok tozyiglor
almaq tgiin sapfir zindanlarindan istifado edilmisdir.
Spektrlor, 2 saat arzindo geyds alinmigdir. Alinmis spektr-
lor ¢oxkanalli analizatorda saxlamilmis vo sonradan Full-
Prof programu vasitasilo Ritveld metodu ilo analiz olun-
musdur [6].

Sinxrotron siialandirma metodu ilo P = 4-30.3 GPa
tozyiq intervalinda rentgen difraksiyasi eksperimentlori,
PETRA-III monbayinin P02.2 kanalinda (DESY, Ham-
burg, Almaniya) yerino yetirilmigsdir. PETRA-I1I monbo-
yindo aparilan todgigatlar zamani yiiksak tazyiglorin alin-
masi tiglin 250 mkm-lik almaz zindanlardan istifads edil-
misdir. Almaz zindanlarin arasinda niimunslorin yerlasdi-
rilmasi tigiin Re qasketdon istifado edilmisdir. Qasketin
125 mkm-lik hissasinds 30 mkm-lik niimuns Yyerlogdiril-
misdir. Tazyiqgin giymatini toyin etmok ti¢iin, niimunanin
yaninda 10 mkm-lik yaqut kristali yerlogdirilmisdir. Toz-
yigin giymeti yaqutun liiminessensiya Xatlorine nazaron
0.005 GPa dogigliyi il tayin edilmisdir. Almaz zindanlar-
dan ibarst olan tozyiq kamerasinda hidrostatikani tomin
etmok ti¢iin, Ne gazindan istifads edilmisdir.

Raman spektrlari P = 0-36.46 GPa tozyiq intervalin-
da LabRam spektrometrinds (632 nm dalga uzunluglu
NeHe lazeri) olglilmiisdiir. Raman todqiqatlart zamani
yiiksok tozyiglarin alinmast iigiin almaz zindanlardan isti-
fads edilmisdir.

3. NOTiCOLORIN MUZAKIROSI.

Sokil 1-do BaTigggFep 103 polikristallarinin sapfir
zindanlar vasitasilo alinmis yiiksak tozyiglor oblastinda
todqiq edilmis neytron difraksiyasi spektrlori gostarilmisg-
dir. Almmus spektrlarin Ritveld metodu ils analiz edilmasi
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gOstormisdir ki, normal goraitds bu birlogsmoanin kristal qu-
rulusu P4mm foza qruplu tetraqonal simmetriyaya uygun
golir. 0 - 3.6 GPa tazyiq intervalinda heg bir faza kegidi
bas vermomisdir. Bu notico, digor oxsar birlogsmolor tigiin
olan noticalordon kaskin sokildo forglonir. BaTiO; klassik
perovskit birlosmoasindo P = 2 GPa tozyiqdo tetraqonal-
kubik faza kegidi miisahido edilmisdir [7]. Goriindiiyii ki-

mi, BaTigggFe 0103 kristallarinda tetraqonal-kubik faza
kecidini miisahido etmok ti¢iin P = 3.6 GPa-dan daha yiik-
sok tozyiglordo qurulus tadqiqatlarina ehtiyac vardir. Ona
g0ro do, almaz zindanlar vasitssils sinxrotron siialandirma
metodu ils yiiksok intensivlikli rentgen difraksiyasi todqi-
gatlari yerina yetirilmisdir.
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Sakil 1. BaTiggoF€9 0105 birlosmasinin yiiksak tazyiqlor oblastinda neytron difraksiyas: spektrlori.
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Sakil 2. BaTig ggFeg 0103 birlosmosinin yiiksok tozyiglor oblastinda rentgen difraksiyasi metodu ilo alinmug spektrlori.
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BaTio_ggFE()_()lOg bir|9$m93inin P = 4-32.7 GPa toz-
yiglor oblastinda alinmig rentgen difraksiyast spektrlori
sokil 2-da gostorilmisdir. Rentgen qurulus analizlarindan
malumdur ki, kubik quruluslarda miisahids edilon maksi-
mumlar, tetraqonal qurulusa faza ke¢idi zamani qosalagir-
lar. Yiiksok tozyiglor oblastinda qurulus todgiqatlar1 za-
man1 bazon maksimumlar birlosorok genislonmis piklor
omolo gatirirlor. Belo quruluslart analiz etmok ii¢iin bir
ne¢o metoddan istifads edirlor. ©n ¢ox istifads edilon me-

tod, difraksiya manzorslorindo alinmig maksimumlarin

yarim hiindiirliikde eninin tozyiq asililiginin analiz edil-
moasidir. Digor metod iso, biitiin spektrlori agagi simmet-
riyali qurulus fazasina uygun analiz edib, alinmug qofos
parametrlarin tozyiqdon asili olaraq deyismoa mexanizmi-
dir. BaTiggeFeg 103 birlosmosinin yiiksok tozyiglordo
alinmis rentgen spektrlorinin maksimumlarinin yarimhiin-
diirlikda enlarinin kifayat godor forglonmadiklorina gors
(sokil 2), faza kegidlari ikinci metodla aragdirilmisdir.
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Sakil 3. BaTiggoF€9 0103 birlosmasinin gofos parametrlorinin vs tetragonal tohrif olunmanin tozyiq asililiglar.
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Sakil 4. BaTig ggFeg 0,03 birlosmasinin elementar gofasinin hocminin tozyiq asililiglar.
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Difraksiya spektrlarinin hamisi P4Amm tetraqonal fa-
zaya uygun analiz edilmis, qofos parametrlorinin vo c/a
tetraqonal tohrif olunmanin tozyiq asililiglari alinmigdir.
Sakil 3-don goriiniir ki, P = 19 GPa tozyiqds c/a tetrago-
nal tohrif olunmanin giymeti vahido yaxinlagmigdir. a vo
¢ gofos parametrlarinin giymotlorinds do yaxinlagma bag
vermisdir. Bu faktlar bizo demoys imkan verir ki, P., = 19
GPa yiiksok tozyigdo P4mm tetraqonal simmetriyali kris-
tal qurulusdan, Pm-3m kubik simmetriyali kristal quru-
lusa faza kegidi bas vermisdir.

Otaq temperaturunda BaTigggFeq 0103 birlogmasinin
gofas parametrlorinin vo elementar gofasin nisbi hacminin
tozyigdon  asililiglari  sokil  4-do  verilmigdir.

|

BaTigg9F€00103 polikristallarinin hocmi sixilmasi Berg-
Murnagan tonliyi ilo 6yronilmisdir:

P = 2Bo(x ™ - x™)[1+2(B - 4)(x**- 1)],

burada x = (V/Vg) — nishi hacmin doayismosi, Vo — elemen-
tar gofosin P = 0 GPa tazyiqds giymati, By vo B' — empirik
parametrlordir, fiziki monalari: By = V(dP/dV)r hartorafli
sixilma modulu vo B' = (dBy/dP); onun tozyigs goéra bi-
rinci tortib toromasidir. Tocriibadon alinmig noticalora go-
ro (sokil 3.18) tetraqonal faza iigiin: By = 121(3) GPa va
B' = 4.0(5) giymaotlorino, kubik faza ii¢iin: By = 147(8)
GPa va B' = 4.0(5) giymatlorins uygundur.
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Sakil 5. BaTigggF€90103 birlosmasinin yiiksok tazyiglor oblastinda Raman spektrlori.
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Sakil 6. BaTig ggF€p.0103 birlosmasinin rogs modalarimin tozyiq asililiqlari.
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Yerdoyismo tip seqnetoelektriklorin atom dinamika-
sin1 dyranmak tigiin ¢ox zaman infraqirmizi spektroskopi-
yadan va ya Raman spektroskopiyasindan istifado edilir.
Yiiksok tozyiglords atom dinamikasi todgiqatlari apar-
maq lg¢lin Raman spektroskopiyasi daha uygundur.
BaTigggF€0,0:03 birlogsmasinds P ~ 19 GPa tozyiqds alin-
mus tetraqonal-kubik faza kegidini dogiglosdirmok magss-
diylos, almaz zindanlarda Raman spektroskopiyasi metodu
ilo P = 0-36.49 GPa tozyiq oblastinda atom dinamikasi
todgiqatlar1 aparilmigdir. Otaq temperaturunda yiiksok
tezliklords alinmig Raman spektrlori gokil 5-do ve-
rilmisdir.

Normal soraitdo alinmig Raman spektrlorindo alt1
miixtolif tezlik modasi miisahido edilmisdir: v; = 261,
v,=309, v3 = 524, v, = 565, vs = 629 Vo vg = 723 sm™. So-
kil 6-da rogs modalarinin tezliklarinin tozyiq asililiglari
verilmisdir. Asilihglardan goriiniir ki, v =524 sm™ tezlik-
lorda bas veran ragslor P = 19 GPa tozyiqds iki forgli tez-
liklordo davam etmisdir. v, =309 vo vg =723 sm™ tezlik
modalarindan basqa, digar biitiin rogs modalarinda bu fa-
za kecidi 6z tosirini gostorir. Faza kegidindon sonra
v»=352 va vy =511 sm™ tezliklorindo iki yeni rags modasi
miisahids edilmisdir.

Goriindiiytt kimi, BaTiggoF€g0:03 birlosmoasi tigiin
Raman spektroskopiyasi ilo aparilmig atom dinamikasi
todgiqatlarinin  naticalori do rentgen difraksiyasi ilo
aparilmis qurulus todgigatlarinin naticalorini tesdiq et-
migdir. Kompleks sokildo yerino yetirilmis Raman spek-
troskopiyasi, neytron vo rentgen difraksiyasi todgigatlari-
nin  naticalori, bizo demays imkan  verir ki,
BaTigg9Fe0,0103 perovskit birlosmasinds P = 19 GPa toz-
yigdo P4 mm foza qruplu tetragonal fazadan, Pm-3m foza
gruplu kubik fazaya qurulus faza kecidi bas verir.

4. NOTICoO.

Yiiksok tozyiglor oblastinda, ovuntu halinda olan
BaTigooFe0103 birlogmosinin qurulug xassolori atom
dinamikas1 todqiq edilmisdir. Miioyyon edilmisdir ki,
yiiksok tozyigin tosiri ilo P = 19 GPa-da tetragonal-kubik
faza kecidi bas verir. Qofos parametrlorinin, elementar go-
fasin hacminin vo atomlarin rogs modalarinin tezliklarinin
tozyiqdon asililiglar1 alinmigdir. Ber¢g-Murnagan tonliyi
holl edilmis, hortorafli sixilma modulu toyin edilmisdir.
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STRUCTURAL PHASE TRANSITIONS OF THE COMPOUND BaTiggF€00103
at HIGH PRESSURES

The structural properties of the compound prepared in the powdery BaTiggoFeq 103 are studied by neutron

diffraction in the pressure range P = 0-3.6 GPa, X-ray diffraction in the pressure range P = 4-30.3 GPa and Raman
spectroscopy in the pressure range P = 0-36.46 GPa.lt is established that BaTigggFeg 0103 has a tetragonal symmetry
with the spatial group P4mm in ambient conditions. The tetragonal cubic phase transition takes place under high
pressure at P ~ 19 GPa and cubic phase with a spatial group Pm-3m forms.

C.I'. I:xxadapoB

CTPYKTYPHBIE ®A30BBIE IEPEXO/IbI B COEAUHEHUE BaTijgFeq ;03
IIPU BBICOKUX JABJIEHUAX

CTpyKTYpHBIE CBOWCTBAa COCOMHEHHs] IPHUIOTOBJICHHBIE B mopomrkooOpasHoM Buae BaTiggoFepoO3 uccnenoBamucsy
HeWTpoHHOW mudpakuun B uaTepsaie nasinenus P = 0-3.6 ['Tla, pentreHoBckuit qudpakiun B uaTepBane napinenus P = 4-30.3 I'Tla
¥ PaMaHOBCKOM CHEKTpOCKomMHM B wuHTepBase aaBieHust P = 0-36.46 I'Tla.YcTaHOBIEHO, YTO NpH HOPMAIIBHBIX YCIOBHSX
BaTigggFeq 0103 MMeeT TeTparoHanbHy0 CHMMETPHIO C TPOCTPAHCTBEHHO# rpymnoi P4mm. 1o BO3/1eiiCTBHEM BBICOKOTO [[aBIICHHSI
mpu P = 19I'Tla mpoucxoauT TeTparoHadbHBIH-KyOnueckuii(ha3oBbIi Mepexo, H o0pazyercs Kyoudeckas ¢a3a ¢ mpoCTPaHCTBEH HbIN

rpymmoit Pm-3m.
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