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КРИСТАЛІЧНА СТРУКТУРА ТЕТРАРНОЇ СПОЛУКИ LA2CU3GA3GE2 

 

Сполуки зі структурою впорядкованої надструктури CeGa2Al2 до типу 

BaAl4 у потрійних системах R-Cu-Ge, де R – рідкісноземельний метал, мають чи 

не найбільше представників серед структурних типів [1-5]. Бінарних германідів 

з таким типом структури досі не виявлено. Серед тернарних ґалідів Купруму і 

РЗМ частіше реалізується структурний тип BaAl4 [6-13], причому утворюються 

також бінарні ґаліди з цією структурою. Тому цікавою була перевірка існування 

тетрарної фази, яка містила б у своєму складі як Галій, так і Германій.  

Дифракційним рентгенівським методом порошку (дифрактотометр Huber 

G670 Imaging Plate Guinier camera, Cu K1 – випромінювання, інтервал  

10°  2  100°, крок сканування – 0,015º) досліджено кристалічну структуру 

нової тетрарної сполуки La2Cu3Ga3Ge2.  

Сплав масою 1 г виготовлено в електродуговій печі з вольфрамовим 

електродом на мідному водоохолоджуваному поді в атмосфері очищеного 

аргону з металів високої чистоти (не менше 99,85 мас. % основного 

компонента). Як гетер використано губчастий титан. Зразок гомогенізовано при 

870 K протягом 900 год у вакуумованій кварцовій ампулі з подальшим 

гартуванням у холодній воді. Профільні та структурні параметри уточнено 

методом Рітвельда – порівнянням теоретично розрахованих профілів 

дифрактограм з експериментальними. Усі розрахунки виконано з 

використанням комплексу програм WinCSD [14]. 
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Сполука La2Cu3Ga3Ge2 належить до структурного типу BaAl4 (cимвол 

Пірсона tI10, просторова група I4/mmm, а = 4,24135 (3), c = 10,3365 (1) Å,  

V = 185,943 (5) Å
3
; RІ = 0,0516, RР = 0,1285). Координати, ізотропні параметри 

коливання атомів у структурі сполуки La2Cu3Ga3Ge2 наведені в таблиці 1. 

 

Таблиця 1 

Координати, ізотропні параметри коливання атомів  

у структурі сполуки La2Cu3Ga3Ge2 

Атом ПСТ x y z Bізо (Å
2
) 

La 2 (e) 0 0 0 1,11 (3) 

М1*
 

4 (d) 0 1/2 1/4 1,17 (5) 

М2** 4 (f) 0 0 0,3794 (2) 1,42 (5) 

*М1 =0,750 Cu + 0,250 Ga;  

**М2 = 0.500 Ga + 0.500 Ge. 

 

Координаційні многогранники атомів у структурі сполуки La2Cu3Ga3Ge2 

аналогічні до поліедрів вихідної структури типу BaAl4 (рис. 1): для атомів La – 

гексагональні призми з шістьма додатковими атомами, для атомів статистичних 

сумішей M1 та M2– тетрагональні антипризми з одним додатковим атомом і 

кубооктаедри, відповідно. 

 

Рис. 1. Елементарна комірка структури сполуки La2Cu3Ga3Ge2  

та координаційні многогранники атомів 

 

Очевидно, що домінуючим фактором для реалізації цього структурного 

типу у названих системах є не природа Х-компонента, а концентрація 

валентних електронів на формульну одиницю. 
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