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Методом рентгенівського порошкового аналізу вперше досліджено кристалічну 

структуру тернарних сполук UMn1,43Ga0,57 та U2Fe3Ga. Сполука UMn1,43Ga0,57 кристалізується у 
структурному типі MgZn2 (просторова група P63/mmc, символ Пірсона hP12, Z = 4, 
 a = 0,52745(3) нм, c = 0,81923(6) нм). Сполука U2Fe3Ga кристалізується у структурному типі 
Mg2Cu3Si (просторова група P63/mmc, символ Пірсона hP12, Z = 2, a = 0,52180(3) нм,  
c = 0,79797(6) нм). 
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Під час вивчення системи U–Fe–Ga уздовж ізоконцентрати 0,333 ат. частки U 
ми виявили нову тернарну сполуку UFe2-xGax, x = 0,5 та ізоструктурну до неї сполуку 
з Манґаном UMn2-xGax, x = 0,57.  

Зразки для дослідження синтезували сплавлянням шихти, приготованої з 
металів високої чистоти (уран – 0,9976, залізо, манган – 0,9999, ґалій – 0,9999 мас. 
частки основного компонента) в електродуговій печі в атмосфері очищеного аргону. 
Склад сплавів контролювали, порівнянням їхньої маси з масою вихідної шихти 
(втрати під час плавлення не перевищували 2 %). Для гомогенізації сплави, загорнуті 
у молібденову фольгу, відпалювали у вакуумованих кварцових ампулах за 
температури 870 K упродовж 720 год. Термічну обробку проводили в муфельній 
електропечі СНОЛ з автоматичним регулюванням температури. Після цього сплави 
гартували в холодній воді, не розбиваючи ампул. Контроль гомогенності та 
рівноважності зразків виконували рентгенографічно. Кристалічну структуру сполук 
визначали й уточнювали методом порошку на основі масивів експериментальних 
інтенсивностей рефлексів, одержаних за допомогою порошкового дифрактометра 
ДРОН-4.07 (Cu Kα-випромінювання) в інтервалі кутів 20°2θ100°, з кроком 
сканування 0,02 використовуючи програму CSD [1]. 

Кристалічну структуру обох сполук досліджено методом рентгенівського 
порошкового аналізу. Масиви експериментальних даних отримано зі зразків складу 
U33Mn50Ga17 і U35Fe46Ga19. Дифрактограми проіндексовані в гексагональній сингонії. 
Уточнення параметрів елементарної комірки методом найменших квадратів привело до 
значень a = 0,52745(3), c = 0,81923(6) нм для UMn1,43Ga0,57 (Z = 4) та a = 0,52180(3),  
c = 0,79797(6) нм для U2Fe3Ga (Z = 2). Оскільки рентгенографічні дані та стехіометрія 
сполук свідчили про можливу належність їхніх структур до типу MgZn2 (просторова  
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група (ПГ) P63/mmc) [2], то за вихідні взято координати атомів у цій структурі. 
Повнопрофільне уточнення кристалічної структури сполук дало фактори розбіжності 
RI = 0,1148, Rp = 0,2055 у випадку UMn1,43Ga0,57 та RI = 0,1063, Rp = 0,1730 у випадку 
U2Fe3Ga, для всіх 49 рефлексів, можливих у вимірюваних межах (рис. 1, 2). Кінцеві 
значення координат та параметрів теплового коливання атомів у структурі сполук 
наведені в табл. 1, 2.  

 
Рис. 1. Дифрактограма сполуки UMn1,43Ga0,57 (а) та різницева діаграма між експериментальним 

і теоретичним профілями дифрактограми (б) 
 

 

Рис. 2. Дифрактограма сполуки U2Fe3Ga (а) та різницева діаграма між 
експериментальним і теоретичним профілями дифрактограми (б) 
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Таблиця 1 

Координати та ізотропні теплові параметри атомів у структурі сполуки UMn1,43Ga0,57 

Атом ПСТ x/a y/b z/c Bізо·102, нм2 

U 4f 1/3 2/3 0,5711(3) 0,66(6) 

M1 6h 0,1686(9) 0,3372(5) 1/4 0,45(13) 

M2 2a 0 0 0 0,7(2) 

Примітка: М1 = 0,74(5) Mn + 0,26(5) Ga; М2 = 0,64(9) Mn + 0,36(9) Ga. 
Таблиця 2 

Координати та ізотропні теплові параметри атомів у структурі сполуки U2Fe3Ga 

Атом ПСТ x/a y/b z/c Bізо·102, нм2 

U 4f 1/3 2/3 0,5757(3) 1,46(4) 

Fe 6h 0,1786(7) 0,3572(4) 1/4 0,81(10) 

Ga 2a 0 0 0 0,5(2) 

 
У структурі сполуки UM1,43Ga0,57 атоми Урану займають положення Магнію 4f, 

а статистична суміш Манґану і Ґалію – положення Цинку 6h і 2a. У випадку сполуки 
з Ферумом настає впорядкування типу Mg2Cu3Si [3], як і в ізоструктурному 
інтерметаліді U2Co3Al [4]: атоми перехідного металу займають положення 6h, а 
атоми p-елемента – положення 2a. 

Атоми Урану в цих структурах мають координаційний многогранник у вигляді 
Франк-Касперівського шістнадцятивершинника (КЧ = 16). Атоми Манґану, Феруму і 
Ґалію мають координаційні многогранники у формі ікосаедра (КЧ = 12). За 
систематикою П. Крип’якевича сполука належить до п’ятого класу (координаційний 
многогранники ікосаедр, КЧ = 12). Розташування та координаційне оточення атомів у 
структурі сполук UM2-xGax на прикладі U2Fe3Ga зображено на рис. 3. Міжатомні 
віддалі та координаційні числа атомів наведені в табл. 3. 

 

 
Рис. 3. Розташування та координаційне оточення атомів у структурі сполуки U2Fe3Ga 
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Таблиця 3 

Міжатомні віддалі та координаційні числа атомів у структурі сполук 
UMn1,43Ga0,57 та U2Fe3Ga 

UMn1,43Ga0,57 U2Fe3Ga 

Атом δ, нм КЧ Атом δ, нм КЧ 

U– U 0,2931(4) 16 U– U 0,2782(3) 16 

 6M1 0,3017(4)   3Fe 0,2951(3)  

 3M1 0,3031(3)   6Fe 0,2959(3)  

 3M2 0,3100(1)   3Ga 0,3073(1)  

 3U 0,3260(1)   3U 0,3246(1)  

M1– 2M2 0,2563(3) 12 Fe– 2Fe 0,2422(5) 12 

 2M1 0,2607(7)   2Ga 0,2566(2)  

 2M1 0,2668(7)   2Fe 0,2796(5)  

 4U 0,3017(4)   2U 0,2951(3)  

 2U 0,3031(3)   4U 0,2959(3)  

M2– 6M1 0,2563(3) 12 Ga– 6Fe 0,2566(2) 12 

 6U 0,3100(1)   6U 0,3073(1)  

 
Відповідно до [5], ефективний радіус Урану в інтерметалічних сполуках 

становить 1,53 Å, тоді як в структурі чистого урану віддаль U–U дорівнює 2,75 Å [6], 
що значно менше від суми атомних радіусів U. У бінарних сполуках складу UM2 
{M = Fe, Ni} зі структурою типу MgZn2 відбувається скорочення віддалей U–U, які 
становлять у цих сполуках відповідно: 3,06 [7] i 3,01 Å [8]. Ми виявили, що в разі 
додавання Ga у тернарних сполуках зі структурою MgZn2 тенденція до зменшення 
віддалей U–U зростає і найкоротша віддаль  = 2,782 Å зафіксована в сполуці 
UFe1,7Ga0,3 [9]. Аналогічне скорочення простежено і серед силіцидів [10] та 
алюмінідів [11] Урану з перехідними металами. Найкоротша віддаль серед силіцидів 
δ = 2,978 Å у випадку сполуки UСr1,38Si0,62, а для алюмінідівδ = 3,023 Å у випадку 
UFe1,26Al0,74. 
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SYNTHESIS AND CRYSTAL STRUCTURE OF THE COMPOUNDS  
UMn1,43Ga0,57 AND U2Fe3Ga 
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The crystal structures of the new ternary compounds UMn1.43Ga0.57 and U2Fe3Ga were 
determined by powder X-ray diffraction. The compound UMn1.43Ga0.57 crystallizes in the MgZn2 
structure type (space group P63/mmc, Pearson code hP12, Z = 4, a = 0.52745(3) nm, c = 0.81923(6) 
nm). The compound U2Fe3Ga crystallizes in the Mg2Cu3Si structure type (space group P63/mmc, 
Pearson code hP12, Z = 2, a = 0.52180(3) nm, c = 0.79797(6) nm), which is a superstructure to the 
MgZn2-type. 

 
Key words: crystal structure, intermetallic compound, gallide. 
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Методом рентгеновского порошкового анализа исследовано кристаллическую 

структуру новых тернарных соединений UMn1,43Ga0,57 и U2Fe3Ga. Соединение UMn1,43Ga0,57 

кристаллизируется в структурном типе MgZn2 (пространственная группа P63/mmc, символ 
Пирсона hP12, Z = 4, a = 0,52745(3) нм, c = 0,81923(6) нм). Соединение U2Fe3Ga 
кристаллизируется в структурном типе Mg2Cu3Si (пространственная группа P63/mmc, символ 
Пирсона hP12, Z = 2, a = 0,52180(3) нм, c = 0,79797(6) нм), который является надструктурой к 
типу MgZn2. 

 
Ключевые слова: кристаллическая структура, интерметаллическое соединение, галлид. 
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