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a Íàö³îíàëüíèé óí³âåðñèòåò «Ëüâ³âñüêà ïîë³òåõí³êà», ì. Ëüâ³â, Óêðà¿íà
á Ëüâ³âñüêèé íàö³îíàëüíèé óí³âåðñèòåò ³ìåí³ ²âàíà Ôðàíêà, Ëüâ³â, Óêðà¿íà

â Ëüâ³âñüêèé íàö³îíàëüíèé óí³âåðñèòåò âåòåðèíàðíî¿ ìåäèöèíè òà á³îòåõíîëîã³é ³ìåí³ Ñ.Ç. ¥æèöüêîãî,
Ëüâ³â, Óêðà¿íà

ã Íàö³îíàëüíèé ë³ñîòåõí³÷íèé óí³âåðñèòåò Óêðà¿íè, Ëüâ³â, Óêðà¿íà

Ðåíòãåí³âñüêèì äèôðàêö³éíèì ìåòîäîì ïîðîøêó âèâ÷åíî êðèñòàë³÷íó ñòðóêòóðó

íîâî¿ òåðíàðíî¿ ñïîëóêè ErRe2Si4 (äèôðàêòîìåòð STOE Stadi P, CuKα-âèïðîì³íþ-

âàííÿ, âëàñíèé ñòðóêòóðíèé òèï (ÑÒ), ñèìâîë Ï³ðñîíà (ÑÏ) mS28, ïðîñòîðîâà

ãðóïà (ÏÃ) C2/c, a=7,82062(8), b=8,10405(9), c=7,72107(8) Å , β=117,0952(10)0,

RB=0,0951, Rp=0,0719, χ2=3,19). Äîñë³äæåíà ñòðóêòóðà ErRe2Si4 º íîâèì

ñòðóêòóðíèì òèïîì ³íòåðìåòàë³÷íèõ ñïîëóê, ïîõ³äíèì â³ä ñòðóêòóðè òèïó AlB2:

ïîëîæåííÿ 1à ïðîñòîðîâî¿ ãðóïè P6/mmm, çàéíÿòå àòîìàìè Al, â³äïîâ³äàº ïîëî-

æåííþ 4d ãðóïè C2/c, ÿêå çàéìàþòü àòîìè Er, à ïîëîæåííÿ 2d àòîì³â B – äâîì

ïîëîæåííÿì 4e, çàéíÿòèì àòîìàìè Si. Äâà äîäàòêîâ³ ïîëîæåííÿ 8f â ErRe2Si4 çàé-

ìàþòü àòîìè Re ³ Si, â³äïîâ³äíî. Êðèñòàë³÷íà ñòðóêòóðà ñïîëóêè ErRe2Si4 ïîáóäî-

âàíà ç ëàíöþã³â ³ç àòîì³â Re òà Si, ÿê³ óòâîðþþòü êàðêàñ, ó ïóñòîòàõ ÿêîãî ðîçòà-

øîâàí³ àòîìè Er. Çà íàéáëèæ÷èì êîîðäèíàö³éíèì îòî÷åííÿì àòîì³â Er ñòðóêòóðà

çíàéäåíî¿ òåðíàðíî¿ ñïîëóêè áëèçüêîñïîð³äíåíà ç³ ñòðóêòóðàìè á³íàðíèõ ñèë³-

öèä³â Er3Si4,7 (oS16, Amm2) òà ErSi1,67 (hP3, P6/mmm).

Êëþ÷îâ³ ñëîâà: ð³äê³ñíîçåìåëüíèé ìåòàë, åðá³é, ðåí³é, êðåìí³é, òåðíàðíà ñïîëóêà,

êðèñòàë³÷íà ñòðóêòóðà, ñòðóêòóðíèé òèï.
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Âñòóï
Òåðíàðí³ ñèñòåìè, ùî ì³ñòÿòü òóãîïëàâê³ ìå-

òàëè, âèâ÷àëè ñèñòåìàòè÷íî äîñèòü ð³äêî ÷åðåç
ñêëàäíîù³ ó ñèíòåç³ çðàçê³â, ùî õàðàêòåðèçóþòü-
ñÿ âèñîêèìè òåìïåðàòóðàìè ïëàâëåííÿ òà âèñî-
êîþ âàðò³ñòþ êîìïîíåíò³â. ²íòåðìåòàë³äè ç òàêèõ
êîìïîíåíò³â âèð³çíÿþòüñÿ ïëàñòè÷í³ñòþ,
òâåðä³ñòþ ñïëàâ³â, ñò³éê³ñòþ äî àãðåñèâíèõ ñåðå-
äîâèù, ìàþòü âèñîê³ ïîêàçíèêè åëåêòðîîïîðó òà
æàðîì³öíîñò³ òà êàòàë³òè÷íó àêòèâí³ñòü, òîìó ¿õ
âèâ÷àëè íà ïðåäìåò óòâîðåííÿ ñïîëóê â³äîìèõ
ñòðóêòóðíèõ òèï³â. Òàê, ç ðåí³ºì ³ ð³äê³ñíîçåìåëü-
íèìè ìåòàëàìè ³òð³ºâî¿ ï³äãðóïè ³ êðåìí³ºì ñèñ-

òåìàòè÷íî äîñë³äæåíî ò³ëüêè ñèñòåìó ç Y ïðè
1070 K, â ÿê³é ïðè òåìïåðàòóð³ äîñë³äæåííÿ ³ñíó-
þòü äâ³ òåðíàðí³ ñïîëóêè: YRe4Si2 ç³ ñòðóêòóðîþ
òèïó ZrFe4Si2 òà Y2Re3Si5 (ñòðóêòóðíèé òèï
(ÑÒ) U2Mn3Si5). Â ³íøèõ ñèñòåìàõ âñòàíîâèëè  óò-
âîðåííÿ òåðíàðíèõ ñèë³öèä³â öèõ æå ñòðóêòóðíèõ
òèï³â: ZrFe4Si2 ç Gd, Tb, Dy, Ho, Er, Tm, Lu òà
U2Mn3Si5 – ç Gd, Tb, Dy, Ho, Er, ³ Tm [1].

Ïðè ñèñòåìàòè÷íîìó äîñë³äæåíí³ ñèñòåìè
Er–Re–Si ïðè 1070 K íàìè çíàéäåíà íîâà
òåðíàðíà ñïîëóêà ErRe2Si4, âèçíà÷åííþ êðèñòà-
ë³÷íî¿ ñòðóêòóðè ÿêî¿ ïðèñâÿ÷åíà öÿ ñòàòòÿ.



29

Crystal structure of the new ternary silicide ErRe2Si4

ISSN 0321-4095, Voprosy khimii i khimicheskoi tekhnologii, 2025, No. 3, pp. 28-35

Ìåòîäèêà åêñïåðèìåíòàëüíèõ äîñë³äæåíü
Ñèíòåç çðàçê³â ìàñîþ 1 ã çä³éñíþâàëè â äâà

åòàïè:
1) ñï³êàííÿì ñïðåñîâàíèõ ó òàáëåòêè ïîðîøê³â

ìåòàë³â âèñîêî¿ ÷èñòîòè ó âàêóóìîâàíèõ àìïóëàõ
ïðè òåìïåðàòóð³ 1073 K (48 ãîä) òà 1373 K
(10 ãîä) (óñ³ êîìïîíåíòè ïîäð³áíþâàëè äî ïî-
ðîøêó (Re ³ Si) àáî ñòðóæêè (Er), êîðèñòóþ÷èñü
ó ïåðøîìó âèïàäêó àãàòîâîþ ñòóïêîþ, à â äðóãî-
ìó – íàäôåëÿìè ç áåðèë³ºâî¿ áðîíçè; çâàæåíó ç
òî÷í³ñòþ äî 0,001 ã øèõòó ðåòåëüíî ïåðåì³øóâà-
ëè ³ ïðåñóâàëè â ñòàëåâ³é ïðåñ-ôîðì³ çà ê³ìíàòíî¿
òåìïåðàòóðè ³ òèñêó ~1,2 ÃÏà çà äîïîìîãîþ
ã³äðàâë³÷íîãî ïðåñà Ï-10 ç åëåêòðè÷íèì ïðèâî-
äîì);

2) åëåêòðîäóãîâîþ ïëàâêîþ ñïå÷åíèõ ó
òàáëåòêè êîìïîíåíò³â â àòìîñôåð³ àðãîíó íà ì³äíî-
ìó âîäîîõîëîäæóâàíîìó ïîä³. Ãåòåðîì ñëóãóâàâ
ãóá÷àñòèé òèòàí. Äëÿ óñóíåííÿ ì³êðîíàïðóæåíü
íàòåðò³ ó ïîðîøîê çðàçêè äëÿ ðåíòãåí³âñüêî¿
äèôðàêö³¿ â³äïàëþâàëè ó âàêóóìîâàíèõ êâàðöî-
âèõ àìïóëàõ ïðè 473K âïðîäîâæ 2 ãîä.

Äëÿ íàâàæîê âèêîðèñòîâóâàëè ìåòàëè âèñî-
êî¿ ÷èñòîòè: åðá³é (99,83 ìàñ.% Er), ðåí³é
(99,99 ìàñ.% Re) òà êðåìí³é (99,99 ìàñ.% Si). Ñêëàä
ñïëàâ³â êîíòðîëþâàëè ïîð³âíÿííÿì ìàñè øèõòè
òà âèãîòîâëåíèõ çðàçê³â. Ñïëàâè ãîìîãåí³çóâàëè
ïðè 1070 K ïðîòÿãîì 750 ãîä ó âàêóóìîâàíèõ
êâàðöîâèõ àìïóëàõ ó ìóôåëüíèõ åëåêòðîïå÷àõ
VULCAN A-550 ç àâòîìàòè÷íèì ðåãóëþâàííÿì
òåìïåðàòóðè ç òî÷í³ñòþ ±50Ñ. Òåìïåðàòóðó â³äïà-
ëó âèáèðàëè çã³äíî ç òåìðàòóðíèìè äàíèìè äëÿ
â³äîìèõ òåðíàðíèõ ñïîëóê òà, âðàõîâóþ÷è ä³àãðà-
ìè ñòàíó äëÿ ïîäâ³éíèõ ñèñòåì Er–Re, Er–Si òà
Re–Si, à òàêîæ òåìïåðàòóðó ãîìîãåí³çàö³¿ çðàçê³â
ó ðàí³øå äîñë³äæåí³é ñèñòåì³ Y–Re–Si. Çðàçêè
ï³ñëÿ â³äïàëó ãàðòóâàëè ó õîëîäí³é âîä³, íå
ðîçáèâàþ÷è àìïóë.

Ðåíòãåí³âñüêèé ôàçîâèé àíàë³ç âèêîíóâàëè
çà äèôðàêòîãðàìàìè ïîðîøêó, îòðèìàíèìè
íà äèôðàêòîìåòð³ ÄÐÎÍ-2Ì (FeKα-âèïðîì³íþ-
âàííÿ, 200≤2θ≤900, êðîê ñêàíóâàííÿ 0,050, ÷àñ ñêà-
íóâàííÿ â òî÷ö³ 10 ñ). Ïîðîøêîâ³ äàí³ äëÿ
óòî÷íåííÿ ñòðóêòóðíèõ ïàðàìåòð³â îòðèìàëè
íà àâòîìàòè÷íîìó ïîðîøêîâîìó äèôðàêòîìåòð³
STOE Stadi P, CuKα-âèïðîì³íþâàííÿ â ³íòåðâàë³
8–1200 2θ ç êðîêîì ñêàíóâàííÿ 0,020 θ/2θ òà
åêñïîçèö³ºþ â òî÷ö³ 11 c.

Ïðîô³ëüí³ ³ ñòðóêòóðí³ ïàðàìåòðè óòî÷íþ-
âàëè ìåòîäîì Ð³òâåëüäà: ïîð³âíÿííÿì òåîðåòè÷íî
ðîçðàõîâàíèõ ïðîô³ë³â äèôðàêòîãðàì ç åêñïåðè-
ìåíòàëüíèìè. Óñ³ ðîçðàõóíêè âèêîíóâàëè ç âèêî-
ðèñòàííÿì êîìïëåêñó ïðîãðàì FullProf Suite [2].

Ðåçóëüòàòè äîñë³äæåíü
Áóëî ðåíòãåíîãðàô³÷íî äîñë³äæåíî äåñÿòü

ñïëàâ³â ó ÷àñòèí³ ñèñòåìè ç ïðèáëèçíèì âì³ñòîì
åðá³þ 20–30 àò.% òà ðåí³þ – á³ëüøå 30 àò.%.
Îäåðæàòè îäíîôàçíèé çðàçîê íå âäàëîñÿ, òîìó
äëÿ ïîâíîãî âèâ÷åííÿ êðèñòàë³÷íî¿ ñòðóêòóðè
âèêîðèñòàíî ìàñèâ äèôðàêö³éíèõ äàíèõ äâî-
ôàçíîãî ñïëàâó ñêëàäó Er20Re20Si60. Òåðíàðíèé ñè-
ë³öèä ErRe2Si4 íàìè îäåðæàíî âïåðøå. Äðóãîþ
ôàçîþ ó çðàçêó âèÿâèâñÿ á³íàðíèé ñèë³öèä
Åðá³þ ErSi1,67 (ÑÒ AlB2, ÏÃ P6/mmm, ÑÏ hP3,
à=3,80047(7) Å , ñ=4,08988(11) Å , RB=0,0289,
Rp = 0,0719).

Åêñïåðèìåíòàëüí³ óìîâè îäåðæàííÿ ìàñèâ³â
äèôðàêö³éíèõ äàíèõ òà ðåçóëüòàòè óòî÷íåííÿ
ñòðóêòóðè ñïîëóêè ErRe2Si4 íàâåäåíî â òàáë. 1 òà
íà ðèñ. 1, à êîîðäèíàòè òà ³çîòðîïí³ ïàðàìåòðè
êîëèâàííÿ àòîì³â – ó òàáë. 2, ì³æàòîìí³ â³ääàë³
òà êîîðäèíàö³éí³ ÷èñëà àòîì³â – ó òàáë. 3. Ñêî-
ðî÷åííÿ ì³æàòîìíèõ â³ääàëåé çíàõîäÿòüñÿ ó
ìåæàõ, ùî äîïóñòèì³ äëÿ ³íòåðìåòàë³÷íèõ ñïîëóê.
Íàéá³ëüøå ñêîðî÷åííÿ ñïîñòåð³ãàºòüñÿ ì³æ
àòîìàìè êðåìí³þ òà ðåí³þ (Si3–Re 3,54%,
Si2–Re 3,31%, Si2–Re 3,31%), êðåìí³þ òà åðá³þ
(Si2–Er 2,90%), ùî ìîæå ñâ³ä÷èòè ïðî ÷àñòêîâó
ëîêàë³çàö³þ åëåêòðîííî¿ ãóñòèíè òà ÷àñòêó êîâà-
ëåíòíîãî çâ’ÿçêó.

Êîîðäèíàö³éíèìè ìíîãîãðàííèêàìè àòîì³â
Er º äåôîðìîâàí³ ïåíòàãîíàëüí³ àíòèïðèçìè ç
ø³ñòüìà äîäàòêîâèìè àòîìàìè (äâîìà Re ³ ÷î-
òèðìà Si), àòîì³â Re – òåòðàãîíàëüí³ ïðèçìè ç
÷îòèðìà äîäàòêîâèìè àòîìàìè (äâîìà Er ³ äâîìà
Si), àòîì³â Si – òðèãîíàëüí³ ïðèçìè ç òðüîìà
äîäàòêîâèìè àòîìàìè (äâîìà Re ³ îäíèì Si),
10- òà 11-âåðøèííèêè (ðèñ. 2).

Íîâèé ñòðóêòóðíèé òèï ErRe2Si4 íàëåæèòü
äî ðîäèíè ñòðóêòóð, ïîõ³äíèõ â³ä òèïó AlB2.
Ïîëîæåííÿ 1à ïðîñòîðîâî¿ ãðóïè P6/mmm, ÿêå
çàéíÿòå àòîìàìè Al ó âèõ³äí³é ñòðóêòóð³, â³äïîâ³-
äàº ïîëîæåííþ 4d ïðîñòîðîâî¿ ãðóïè C2/c, òîä³
ÿê ïîëîæåííÿ 2d àòîì³â áîðó – äâîì ïîëîæåííÿì
4e, çàéíÿòèõ àòîìàìè Si. Òàêèì ÷èíîì, ê³ëüê³ñòü
àòîì³â ó åëåìåíòàðí³é êîì³ðö³ çá³ëüøóºòüñÿ â
÷îòèðè ðàçè. Îêð³ì öüîãî, ó ñòðóêòóð³ º äâà
äîäàòêîâ³ ïîëîæåííÿ 8f, çàéíÿò³ àòîìàìè Re ³ Si.

Îáãîâîðåííÿ ðåçóëüòàò³â
Âçàºìîä³ÿ êîìïîíåíò³â ó ñèñòåì³ Er–Re–Si,

ñòðóêòóðè ïðîñòèõ ðå÷îâèí ÿêî¿ íàëåæàòü äî òèï³â
Mg (åðá³é, ðåí³é) ³ Ñ-àëìàç (êðåìí³é), à
åëåêòðîíí³ êîíô³ãóðàö³¿ àòîì³â: Er – [Xe]6s25d04f12,
Re – [Xe]6s24f145d5 ³ Si – [Ne]3s23p2, çóìîâëþº
ïîÿâó íîâî¿ ³íòåðìåòàë³÷íî¿ ñïîëóêè ErRe2Si4,
ñòðóêòóðà ÿêî¿ íàëåæèòü äî ìîíîêë³ííî¿ ñèíãîí³¿
³ âëàñíîãî òèïó.
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Òàáëèöÿ 1

Åêñïåðèìåíòàëüí³ óìîâè îòðèìàííÿ ìàñèâó

äèôðàêö³éíèõ äàíèõ òà ðåçóëüòàòè óòî÷íåííÿ

ñòðóêòóðè ñïîëóêè ErRe2Si4

Склад зразка Er20Re20Si60 

Вміст фази, мас.% 73,5(4) 

Склад сполуки ErRe2Si4 

Структурний тип власний СТ 

Символ Пірсона, просторова 

група 
mS28, C2/c 

Параметри комірки: 

a, Е 7,82062(8) 

b, Е 8,10405(9) 

c, Е 7,72107(8) 

β, 
0 117,0952(10) 

Об’єм комірки V, Е
3
 435,645(8) 

Густина DХ, г⋅см
–3 9,941 

Параметр текстури G, 

[напрям] 
0,975(2), [101] 

Інтервал 2θ, 
0
 / крок, 

0
 / час 

сканування, c 
6–110 / 0,015 / 320 

Параметри ширини піків: 

U 0,007(1) 

V 0,006(1) 

W 0,0086(3) 

Параметр змішування η 0,577(6) 

Параметри асиметрії піків: 

P1 0,088(3) 

P2 0,028(1) 

Фактори розбіжності: 

RB 0,0558 

RF 0,0362 

Rp 0,0719 

Rwp 0,0951 

χ2
 0,0319 

Кількість уточнених 

параметрів 
38 

Ðèñ. 1. Åêñïåðèìåíòàëüí³ (òî÷êè), ðîçðàõîâàí³ (ñóö³ëüíà

ë³í³ÿ) òà ð³çíèöåâ³ (ñóö³ëüíà ë³í³ÿ âíèçó ðèñóíêà)

äèôðàêòîãðàìè çðàçêà ñêëàäó Er20Re20Si60

(CuKα-âèïðîì³íþâàííÿ). Âåðòèêàëüí³ ðèñêè âêàçóþòü íà

ïîëîæåííÿ â³äáèòü hkl òåðíàðíî¿ ErRe2Si4 (1)

 òà á³íàðíî¿ ñïîëóêè ErSi1,67 (2)

Ç êðèñòàëîõ³ì³÷íîãî àíàë³çó âèïëèâàº, ùî
ñòðóêòóðó ñèë³öèäó ErRe2Si4 ñë³ä ðîçãëÿäàòè ÿê
òàêó, ùî ñêëàäàºòüñÿ ç îêðåìèõ ëàíöþã³â âèê-
ëþ÷íî ç àòîì³â îäíîãî êîìïîíåíòà – Er, Re àáî
Si (ðèñ. 3).

Íà ôîðìóâàííÿ ñòðóêòóðè ñïîëóêè ErRe2Si4
òàêîæ âïëèâàº åëåêòðîííà áóäîâà àòîì³â Re (5
íåñïàðåíèõ åëåêòðîí³â íà âàëåíòíîìó d-ï³äð³âí³) ³
¿õíÿ íåàáèÿêà ñõèëüí³ñòü äî óòâîðåííÿ ìåòàë³÷íèõ
çâ’ÿçê³â ç ïîì³òíîþ êîâàëåíòíîþ ñêëàäîâîþ [3,4].
Â ñòðóêòóð³ º ïàðè àòîì³â Re (δRe–Re=2,936(2) Å).
Ö³ ïàðè Re2 ç’ºäíóþòüñÿ ì³æ ñîáîþ (δRe–Re=3,041(2) Å),
óòâîðþþ÷è çèãçàãîïîä³áí³ ëàíöþãè, ÿê³ â ïðîñòîð³
îð³ºíòîâàí³ âçäîâæ êðèñòàëîãðàô³÷íîãî íàïðÿìêó
[110] (ðèñ. 3).

Àòîìè Si ó ñòðóêòóð³ ñïîëóêè ErRe2Si4 òàêîæ

Ðèñ. 2. Åëåìåíòàðíà êîì³ðêà ñòðóêòóðè ñïîëóêè ErRe2Si4

òà êîîðäèíàö³éí³ ìíîãîãðàííèêè àòîì³â

óòâîðþþòü ëàíöþãè, ïðîòå âîíè õàðàêòåðèçóþòüñÿ
á³ëüø ñêëàäíîþ áóäîâîþ. Òàê, àòîì Si2 ñïîëó-
÷àºòüñÿ ç àòîìîì Si3 íà â³äñòàí³ 2,391(13) Å òà
äâîìà àòîìàìè Si1 íà â³äñòàí³ 2,481(7) Å , ùî çó-
ìîâëþº ïîÿâó ïëîñêèõ óãðóïóâàíü [Si4]. Âîíè
ç’ºäíóþòüñÿ àòîìàìè Si1 (δSi1–Si1=2,589(8) Å),
ôîðìóþ÷è ñêëàäí³ ðîçãàëóæåí³ ëàíöþãè, îð³ºí-
òîâàí³ âçäîâæ êðèñòàëîãðàô³÷íîãî íàïðÿìêó [201]
(ðèñ. 3).

Òàêèì ÷èíîì, êðèñòàë³÷íó ñòðóêòóðó ñïîëó-
êè ErRe2Si4 ìîæíà ðîçãëÿäàòè ÿê òàêó, ùî ïîáó-
äîâàíà ç ëàíöþã³â ç àòîì³â Re òà Si, ÿê³ óòâîðþ-
þòü êàðêàñ, ó ïóñòîòàõ ÿêîãî ðîçòàøîâàí³ àòîìè
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Er. Õàðàêòåð ïîºäíàííÿ ëàíöþã³â ç àòîì³â Er, Re
òà Si ïîêàçàíèé íà ðèñ. 4.

Êðèñòàë³÷íó ñòðóêòóðó ErRe2Si4 òàêîæ   ìîæíà
íàäàòè ÿê íàéù³ëüí³øó óêëàäêó ïîë³åäð³â íàâêî-
ëî àòîì³â ç íàéìåíøîþ â³äíîñíîþ åëåêòðîíå-
ãàòèâí³ñòþ (íàéá³ëüøîãî ðîçì³ðó) [5]. Àíàë³ç
â³äíîñíèõ åëåêòðîíåãàòèâíîñòåé åëåìåíò³â Er, Re
òà Si çà Ïîë³íãîì (χ(Er)=1,24, χ(Re)=1,90,
χ(Si)=1,89) çàñâ³ä÷óº, ùî íàéá³ëüø åëåêòðîïîçè-
òèâíèì º Er.

Íàéáëèæ÷å êîîðäèíàö³éíå îòî÷åííÿ àòîì³â
Er ôîðìóºòüñÿ àòîìàìè Re ³ Si ó âèãëÿä³ äå-
ôîðìîâàíî¿ ïåíòàãîíàëüíî¿ àíòèïðèçìè ç ø³ñòüìà
äîäàòêîâèìè àòîìàìè, ðîçì³ùåíèìè â ¿¿ åêâà-
òîð³àëüí³é ïëîùèí³ [Er(Re4Si7)]n (ðèñ. 5à). Ö³
16-âåðøèííèêè ç’ºäíóþòüñÿ ì³æ ñîáîþ çà äîïî-
ìîãîþ ïåíòàãîíàëüíèõ ãðàíåé, óòâîðþþ÷è êîëî-
íè âçäîâæ êðèñòàëîãðàô³÷íîãî íàïðÿìêó [101]
(ðèñ. 5á). Ç’ºäíàííÿ êîëîí ì³æ ñîáîþ â³äáóâàºòü-
ñÿ çà äîïîìîãîþ ãðàíåé ïîë³åäð³â â äâîõ ³íøèõ

Òàáëèöÿ 2

Êîîðäèíàòè òà ³çîòðîïí³ ïàðàìåòðè çì³ùåííÿ àòîì³â ó ñòðóêòóð³ ñïîëóêè ErRe2Si4

Атом ПСТ х y z Bізо, Å
2 

Er 4d 1/4 1/4 1/2 0,74(5) 

Re 8f 0,16309(14) 0,12464(12) 0,07260(14) 0,08(2) 

Si1 8f 0,1566(9) 0,4322(9) 0,1318(9) 1,43(10) 

Si2 4e 0 0,0050(11) 1/4 1,43(10) 

Si3 4e 0 0,7080(11) 1/4 1,43(10) 

Òàáëèöÿ 3

Ì³æàòîìí³ â³äñòàí³ (δδδδδ), ñêîðî÷åííÿ ì³æàòîìíèõ â³ääàëåé (∆δ∆δ∆δ∆δ∆δ) òà êîîðäèíàö³éí³ ÷èñëà (Ê×) àòîì³â ó ñòðóêòóð³

ñïîëóêè ErRe2Si4 (âëàñíèé ÑÒ, ÏÃ C2/c, ÑÏ mS28)

Атоми δ, Å ∆δ*,% КЧ Атоми δ, Å ∆δ,% КЧ 
–2Si2 2,842(7) –2,90 –Si3 2,450(3) –3,54
–2Si1 2,968(7) 1,40 –Si2 2,456(4) –3,31
–2Si1 2,996(6) 2,36 –Si2 2,458(4) –3,23
–2Re 3,1822(12) 1,77 –Si1 2,547(7) 0,28 
–2Re 3,2146(12) 2,80 –Si1 2,588(6) 1,89 
–2Re 3,2173(10) 2,89 –Si1 2,591(8) 2,01 
–2Si1 3,225(7) 10,18 –Si3 2,597(5) 2,24 
–2Si3 3,3309(9) 13,80 –Re 2,9360(17) 7,15 

–Re 3,0406(14) 10,97 
–Er 3,1822(12) 1,77 
–Er 3,2146(12) 2,80 

Er 16 Re 

–Er 3,2173(10) 2,89 

12 

–Si2 2,481(7) 6,03 –Si2 2,391(13) 2,18 
–Re 2,547(7) 0,28 –2Re 2,450(3) –3,54
–Re 2,588(6) 1,89 –2Re 2,597(5) 2,24 
–Si1 2,589(8) 10,64 –2Si1 2,864(7) 22,39 
–Re 2,591(8) 2,01 –2Si1 2,891(10) 23,55 
–Si3 2,864(7) 22,39 –2Si1 3,021(9) 29,10 
–Si3 2,891(10) 23,55 
–Er 2,968(7) 1,40 
–Er 2,996(6) 2,36 

Si1 

–Si3 3,021(9) 29,10 

10 Si3 11 

–Si3 2,391(13) 2,18 
–2Re 2,456(4) –3,31
–2Re 2,458(4) –3,23
–2Si1 2,481(7) 4,74 

Si2 

–2Er 2,842(7) –2,90

9 

Ïðèì³òêà: * – ∆=(δ–Σr)/Σr⋅100%, r(Er)=1,757 Å , r(Re)=1,370 Å , r(Si)=1,170 Å .
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Ðèñ. 3. Ë³í³éí³ ëàíöþãè ç àòîì³â Er, çèãçàãîïîä³áí³ ëàíöþãè ç àòîì³â Re òà ðîçãàëóæåí³ ñêëàäí³ ëàíöþãè ç àòîì³â 
Si ó ñòðóêòóð³ ñïîëóêè ErRe2Si4

Ðèñ. 4. Ñòðóêòóðà ñïîëóêè ErRe2Si4, ÿê ïîºäíàííÿ

ëàíöþã³â ç àòîì³â Er, Re ³ Si

íàïðÿìêàõ ³ çóìîâëþº ïîÿâó ù³ëüíî¿ óêëàäêè,
ïîêàçàíî¿ íà ðèñ. 5â. Â óêëàäö³ ïîë³åäð³â àòîì³â
Er â ñòðóêòóð³ ñïîëóêè ErRe2Si4 ìîæíà âèä³ëèòè
íåâåëèê³ ïóñòîòè ó ôîðì³ äåôîðìîâàíèõ îêòàåäð³â
(äîâæèíà íàéêîðîòøîãî ðåáðà îêòàåäðà ñòàíîâèòü
2,450(3) Å).

Òàê³ æ êîîðäèíàö³éí³ ìíîãîãðàííèêè
ñïîñòåð³ãàþòüñÿ ³ ó ñòðóêòóð³ ñïîëóêè Er3Si4,7

(oS16, Amm2) [6]: äëÿ àòîì³â Er – ïåíòàãîíàëüí³
ïðèçìè ç ø³ñòüìà äîäàòêîâèìè àòîìàìè òà äëÿ
àòîì³â Si – òðèãîíàëüí³ ïðèçìè ç òðüîìà òà ÷î-
òèðìà äîäàòêîâèìè àòîìàìè. Îáèäâ³ ñòðóêòóðè º
ñïîð³äíåíèìè äî òèïó AlB2 (hP3, P6/mmm) äëÿ
ErSi2 [7]. Ó âèõ³äí³é ñòðóêòóð³ íàÿâí³ äâà òèïè
øàð³â: íà âèñîò³ z=0 – øàð òðèêóòíèê³â ç ù³ëüíî
óêëàäåíèõ àòîì³â Al, òà íà âèñîò³ z=1/2 – øàð
øåñòèêóòíèê³â ç àòîì³â B. Ïîä³áí³ øàðè çíàéäå-
íî â ñòðóêòóð³ ErSi1,67 [8]. Â³äì³íí³ñòü ì³æ öèìè
ñòðóêòóðàìè ïîëÿãàº ó äåôåêòíîñò³ øàðó, óòâîðå-
íîãî àòîìàìè ìàëîãî ðîçì³ðó (äëÿ ôîðìóâàííÿ
øåñòèêóòíèêà â Er3Si4,7 áðàêóº îäíîãî àòîìà). Ó
ñòðóêòóð³ ñïîëóêè ErRe2Si4 ê³ëüê³ñòü øàð³â â ìå-
æàõ ïåð³îäó òðàíñëÿö³¿ º á³ëüøîþ: øàðè ç ñèëüíî
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äåôîðìîâàíèõ øåñòèêóòíèê³â, óòâîðåíèõ àòîìà-
ìè Si çíàõîäÿòüñÿ íà âèñîòàõ z=1/4 ³ 3/4, à øàðè
ç àòîì³â Er – ïðè z≈0 ³ 1/2 (ðèñ. 6). Â³äì³íí³ñòü
ïîëÿãàº ó âêëþ÷åíí³ äâîõ äîäàòêîâèõ àòîì³â
(Re i Si) ó òðèêóòíèêè ç àòîì³â Er, ùî ãîôðóº
â³äïîâ³äí³ øàðè.

Âèñíîâêè

Ðåíòãåí³âñüêèì äèôðàêö³éíèì ìåòîäîì
ïîðîøêó (äèôðàêòîìåòð STOE Stadi P,
CuK

α
-âèïðîì³íþâàííÿ) âèâ÷åíî êðèñòàë³÷íó

ñòðóêòóðó íîâî¿ òåðíàðíî¿ ñïîëóêè ErRe2Si4,
âëàñíèé ÑÒ, ÏÃ C2/c, ÑÏ mS28), ÿêà º íîâèì
ñòðóêòóðíèì òèïîì ³íòåðìåòàë³÷íèõ ñïîëóê. Íî-
âèé ñòðóêòóðíèé òèï ErRe2Si4 íàëåæèòü äî ðîäè-
íè ñòðóêòóð, ïîõ³äíèõ â³ä òèïó AlB2. Ïîëîæåííÿ
1à ³ 2d ïðîñòîðîâî¿ ãðóïè P6/mmm, òðàíñôîðìóºòü-
ñÿ ó 4d ³ 4e ïðîñòîðîâî¿ ãðóïè C2/c, à òàêîæ âè-

Ðèñ. 5. Íàéáëèæ÷å êîîðäèíàö³éíå îòî÷åííÿ àòîì³â Er (à), ç’ºäíàííÿ ïîë³åäð³â ãðàíÿìè â êîëîíè (á) òà êàðêàñ

êðèñòàë³÷íî¿ ñòðóêòóðè ñïîëóêè ErRe2Si4 (â)

íèêàþòü äâà äîäàòêîâ³ ïîëîæåííÿ 8f, çàéíÿò³ àòî-
ìàìè Re ³ Si. Òàêèì ÷èíîì, ê³ëüê³ñòü àòîì³â ó
åëåìåíòàðí³é êîì³ðö³ çá³ëüøóºòüñÿ â ÷îòèðè ðàçè.

Êðèñòàë³÷íó ñòðóêòóðó ñïîëóêè ErRe2Si4 ìîæ-
íà ðîçãëÿäàòè ÿê òàêó, ùî ïîáóäîâàíà ç ëàíöþã³â
ç àòîì³â Re òà Si, ÿê³ óòâîðþþòü êàðêàñ, ó ïóñòî-
òàõ ÿêîãî ðîçòàøîâàí³ àòîìè Er.
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The crystal structure of a new ternary compound, ErRe2Si4,
was studied using the powder X-ray diffraction method
(STOE Stadi P diffractometer, CuKα-radiation, original structure
type, Pearson code mS28, space group C2/c, a=7.82062(8) Å ,
b=8.10405(9) Å , c=7.72107(8) Å , β=117.0952(10)0, RB=0.0951,
Rp=0.0719, χ2=3.19). The structure of ErRe2Si4 represents a new
structural type of intermetallic compounds derived from the
AlB2-type structure. The 1a position of the space group
P6/mmm, occupied by Al atoms, corresponds to the 4d position
of the C2/c group, which is occupied by Er atoms, while the
2d position of B atoms corresponds to two 4e positions occupied
by Si atoms. Two additional 8f positions in ErRe2Si4 are occupied
by Re and Si atoms, respectively. The crystal structure of ErRe2Si4
is built from chains of Re and Si atoms forming a framework
with Er atoms located in the voids. Based on the nearest
coordination environment of Er atoms, the structure of this
ternary compound is closely related to crystal structures of the
binary silicides Er3Si4.7 (oS16, Amm2) and ErSi1.67 (hP3,
P6/mmm).

Keywords: rare-earth metal; erbium; rhenium; silicon;
ternary compound; crystal structure; structure type.
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