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Методом порошку (дифрактометр ДРОН-3М, CuKα1-випромінювання) вивчена 
кристалічна структура сполуки SmCu0.981(3)Sb2 (структурний тип HfCuSi2, просторова 
група P4/nmm, a = 4.29220(4), c = 10.0014(2) Å; RI = 0.0598, RP = 0.1359). 

The crystal structure of SmCu0.981(3)Sb2 compound was determined using powder diffraction 
method (diffractometer DRON-3М, CuKα1-radiation) and crystallizes in the HfCuSi2 structure 
type (space group P4/nmm, a = 4.29220(4), c = 10.0014(2)Å; RI = 0.0598, RP = 0.1359). 
 

Постановка проблеми. Під час систематичного дослідження потрійних систем R–Cu–Sb 
найчисленнішими виявилися сполуки зі структурою типу HfCuSi2, вони утворюються зі всіма 
рідкісноземельними металами. Цей структурний тип часто реалізується і у системах з іншими 
перехідними металами. Більшість тернарних інтерметалідів RMSb2 утворюються при частковому 
заповненні положень, які займають атоми перехідного металу. 

Аналіз останніх досліджень і публікацій. Тернарні інтерметаліди, які належать до структур-
ного типу HfCuSi2, знайдені у багатьох системах R-M-Sb, де R (РЗМ) – рідкісноземельний метал, M – 
Mn, Fe, Co, Ni, Zn, Ag, Au, Cd [1–10]. Сполуки цього структурного типу зустрічаються і у системах зі 
всіма РЗМ (крім Eu) з Купрумом і Стибієм, однак у більшості робіт повідомляється лише про 
результати першого етапу структурних досліджень і дослідження магнітних та електричних 
властивостей одержаних сполук. Кристалічна структура уточнена лише для сполук LaCu0,82Sb2 [2], 
CeCuSb2 [3], CeCu0.93Sb2 [4],   PrCuSb2  [5], NdCuSb2  [5] та DyCu0,959Sb2[6]. Оскільки Самарій займає 
проміжне положення між рідкісноземельними металами церієвої і ітрієвої підгруп, становить інтерес 
вивчення кристалічної структури антимоніда Купруму і Самарію зі структурою HfCuSi2. 

Мета. Вивчення кристалічної структури тернарної сполуки SmCu1-хSb2, уточнення коефі-
цієнта заповнення позицій (КЗП) М-компоненту, дослідження структурних взаємозв’язків із 
деякими сполуками, які перебувають в рівновазі з цією фазою при 870 K. 

Результати досліджень та їхнє обговорення. Зразок для дослідження був приготований 
спіканням шихти з чистих компонентів (самарію марки СмМ1 з вмістом 0,9983 мас. частки Sm, міді 
марки МОК (0.9983 мас. частки Cu) та сурми марки Су0000 (0.9999 мас. частки Sb)) в кварцовій 
ампулі повільним нагріванням до 900°С з витримкою при цій температурі одну годину та повільним 
охолодженням до кімнатної температури. Для запобігання неоднорідності зразок розтирали та 
пресували в брикет, який був відпалений при 870 K протягом 300 год з подальшим гартуванням у 
холодній воді. Для уточнення структурних параметрів отримали порошкову дифрактограму 
(дифрактометр ДРОН-3М) у кроковому режимі на фільтрованому мідному випромінюванні з 
кроком сканування 0.01 градуса θ/2θ протягом 15 с у кожній точці, 5°≤2θ≤100°. Уточнення струк-
турних параметрів проводили методом Рітвельда: порівнянням теоретично розрахованого профілю 
дифрактограми з експериментальним (рис. 1). Всі розрахунки, пов’язані з розшифруванням і 
уточненням структури сполуки, проводили з використанням комплексу програм WinCSD [11]. 

Сполука кристалізується у структурному типі (CТ) HfCuSi2, просторова група (ПГ) P4/nmm,       
a = 4.29220(4), c = 10.0014(2) Å, V = 184.256(6) Å3, розрахована густина ρ = 8.2213(3) г/см3. Фактори 
розбіжності становлять: RI = 0.0598, RP = 0.1359. Координати, ізотропні параметри теплових 
коливань атомів та ступінь зайнятості позицій у структурі сполуки SmCu0.981(3)Sb2 наведені в табл. 1, 
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міжатомні віддалі та координаційні числа атомів – в табл. 2. Міжатомні віддалі корелюють з 
сумами атомних радіусів компонентів. Найбільше скорочення (Δ=(δ-Σr)/Σr⋅100%, r(Sm)=1.81, 
r(Cu)=1.28, r(Sb)=1.61 Å) спостерігається між атомами Cu-Sb2 (7.6 %) та Sm-Sb2 (7.0 %), що може 
свідчити про деяку частку ковалентного зв’язку. 

Таблиця 1 

Координати та ізотропні параметри теплових коливань атомів 
у структурі сполуки SmCu0.981(3)Sb2 

Атом ПСТ х/а y/b z/c G Bізо×100 
Dy  2(c) 1/4 1/4 0.25404(9) 1 0.82(1) 
Cu 2(b) 3/4 1/4 1/2 0.981( 2) 1.32(4) 
Sb1 2(c) 1/4 1/4 0.84121(9) 1 0.77(1) 
Sb2 2(a) 3/4 1/4 0 1 0.65(2) 

G – коефіцієнт заповнення позицій 
 

Таблиця 2 

Міжатомні віддалі (δ) та координаційні числа(КЧ) атомів  
у структурі сполуки SmCu0,981(3)Sb2 

Атоми δ, Å КЧ Атоми δ, Å КЧ 

 Sm – 4Sb2 
           – 4Sb1 
           – 4Cu 
           – 1Sb2 
           – 4 Sm 
 
     Cu – 4Sb2 
          –  4Cu 
          – 4 Sm 

3.1810(4) 
3.2646(7) 
3.3258(7) 
4.129(1) 
4.292 (1) 
 
2.6699(5) 
3.035 (2) 
3.3258(7) 

 
 

17 
 
 
 
 

12 

Sb1 – 4Sb1 
       – 4Sm 
       – 4Sb1 

 
Sb2 – 4Cu 
       – 4 Sm 
       – 4Sb2 
 
 

3.035 (2) 
3.2646(7) 
4.0312(8) 
 
2.6699(5) 
3.1810(4) 
4.0312(8) 
 

 
12 

 
 
 

12 

 

 

Рис. 1. Експериментальний (верхн.) та різниця між експериментальним  
і теоретичним (нижн.) профілями дифрактограми зразка складу  

SmCu0.981(3)Sb2  в області 5–100о θ/2θ 
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Структура тернарного антимоніда SmCu1-хSb2  виводиться нами із структури бінарної фази  
SmSb2  (СТ LaSb2, ПГ Cmcе, СП oS24) [12] заміною одного атома Стибію, який знаходиться над 
квадратною гранню тетрагональної антипризми з атомів Sb, чотирма атомами Купруму. Таку 
спорідненість сполуки SmCu0.981(3)Sb2  можна розглядати як включення додаткових атомів у струк-
туру сполуки SmSb2, про що опосередковано свідчить неповна зайнятість положення атомів 
перехідного металу. Це призводить до збільшення кількості атомів в оточенні атомів РЗМ і 
переходу до кубооктаедричного найближчого оточення для атома Самарію. Отже, простір у 
структурі сполуки SmCu0,981(3)Sb2  заповнений незначно деформованими кубооктаедрами з атомів 
Стибію та Купруму у співвідношенні 2:1 (рис. 2) 

Структуру інтерметаліда SmCu1-хSb2 (рис. 3) можна зобразити як укладку шарів з атомів 
Купруму та Стибію, що за розташуванням відповідає шарам з атомів Купруму в структурі Cu2Sb.  

 
 

Рис. 2. Спорідненість структур сполук SmCu1-хSb2 та SmSb2  
за координацією атомів найбільшого розміру 

 

 
 

Рис. 3. Укладка шарів та сіток (окремих фрагментів)  
в структурах сполук SmCu1-хSb2, Cu2Sb та Sb 

 
Ці фрагменти відрізняються заповненням окремих позицій атомами перехідного металу. 

Структура SmCuSb2 додатково містить сітки з атомів Стибію, що характерні структурі Sb (СТ In). 
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Тобто структуру дослідженого антимоніда можна вважати структурою включення атомів Sm в 
CuSb2 з подальшим перерозподілом атомів в ПСТ.  

 

Висновки. Тернарний антимонід SmCu0.981(3)Sb2  при 870 K кристалізується у структурному 
типі HfCuSi2, за заповненням положень атомами перехідного металу є більше подібним до 
відповідних сполук з РЗМ церієвої підгрупи. 
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Досліджено вплив густини струму, матеріалу електродів, віддалі між ними та 
швидкості потоку води на показники якості води, яку очищали електрохімічним  методом.  

 

In this article the influence of current density, material of electrodes, distance between 
them and speed of water stream on the indexes of water quality which was cleared by the 
electrochemical method was researched. 
 
Постановка проблеми. Жодна сфера людської діяльності не обходиться без використання 

води. Воду використовують для пиття, приготування їжі та задоволення інших життєвих, 
господарсько-побутових і рекреаційних потреб. Із зростанням населення Землі зростає потреба у 
чистій прісній воді і, одночасно, зростає кількість стічних вод. Останні, потрапляючи в поверхневі і 
підземні джерела води, забруднюють її токсичними, небезпечними для життя і здоров’я людей 
домішками. До таких домішок належать сполуки заліза. Вони надають воді буруватого забарвлення, 


