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Рентгеноструктурним методом монокристала (дифрактометр Xcalibur PX, МоKα-випро-
мінювання) уточнено кристалічну структуру сполуки SmNi5: структурний тип CaCu5, символ 
Пірсона hP5, просторова група P6/mmm, a = 0,49223(3) нм, c = 0,39639(2) нм, R = 0,0512,  
Rω= 0,0519. 
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У системі Sm-Ni відома сполука SmNi5 зі структурою типу CaCu5 [1, 2]. Проте, 

згідно з літературними даними, детального дослідження кристалічної структури цієї 
сполуки раніше не виконували. Ми уточнили кристалічну структуру сполуки SmNi5 
рентгеноструктурним методом монокристала. 

Кристал у формі призми відібрали з подрібненого зразка складу 
Sm0,13Ni0,81In0,06, синтезованого методом електродугового сплавляння компактних 
металів і гомогенізованого за температури 870 K протягом 720 год. Масив експе-
риментальних інтенсивностей відбить отримано на автоматичному монокристаль-
ному дифрактометрі Xcalibur PX (MoKα-випромінювання). Структуру визначено 
прямими методами за допомогою комплексу програм CSD [3] в просторовій групі 
P6/mmm: a = 0,49223(3) нм, c = 0,39639(2) нм, кількість незалежних відбить 122, 
кількість незалежних параметрів 9, R(F) = 0,0512, Rω = 0,0519, фактор добротності по 
F2 становить 1,040. Параметри теплового зміщення усіх атомів уточнено в анізотроп-
ному наближені. Уточнені параметри атомів у структурі сполуки SmNi5 наведено в 
таблиці.  

 

Координати та параметри теплового зміщення (×102, нм2)  
атомів у структурі сполуки SmNi5 

Атом ПСТ x y z Bекв 

Sm 1a 0 0 0 0,32(4) 

Ni1 2c 2/3 1/3 0 0,30(6) 

Ni2 3g 1/2 0 1/2 0,27(5) 

Атом B11 B22 B33 B12 

Sm 0,26(4) 0,26(4) 0,46(6) 0,13(2) 
Ni1 0,28(7) 0,28(7) 0,34(10) 0,14(4) 
Ni2 0,27(6) 0,14(8) 0,32(8) 0,09(9) 

B13 = B23 = 0. 
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Міжатомні віддалі у структурі сполуки SmNi5 добре узгоджуються із сумами 

атомних радіусів компонентів (rSm = 0,1802 нм, rNi = 0,1246 нм [4]). Найкоротші 
міжатомні віддалі такі: dNi1– Ni2 = 0,24387(1) нм, dNi2– Ni2 = 0,24611(1) нм. 

Автори висловлюють вдячність проф. Т. Лісу та мол. наук. співроб. М. Січеку 
за допомогу в отриманні масиву експериментальних інтенсивностей відбить зразка 
(Відділ кристалографії Вроцлавського університету, м. Вроцлав, Польща). 
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Сrystal structure of the SmNi5 compound has been reinvestigated by means of X-ray single 
crystal method (Xcalibur PX diffractometer, MoKα-radiation): CaCu5-type structure, Pearson symbol 
hP5, space group P6/mmm, a = 0.49223(3) nm, c = 0.39639(2) nm. 
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МОНОКРИСТАЛЛИЧЕСКОЕ ИССЛЕДОВАНИЕ СТРУКТУРЫ 

СОЕДИНЕНИЯ SmNi5 
 

Н. Пустовойченко, M. Дзевенко, О. Жак 
 

Львовский национальный университет имени Ивана Франко, 
ул. Кирилла и Мефодия 6, 79005 Львов, Украина 

e-mail: pustovoychenko.mykola@gmail.com 
 

Кристаллическую структуру соединения SmNi5 повторно уточнили рентгенострук-
турным методом монокристалла: дифрактометр Xcalibur PX, МоKα-излучение, структурный 
тип CaCu5, символ Пирсона hP5, пространственная группа P6/mmm, a = 0,49223(3) нм, 
c = 0,39639(2) нм. 
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