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та физики им. Л.В. Киренского СО РАН на сайте http://www.kirensky.ru в 
разделе “препринты”. 

 
 

Оглавление 
   стр. 
 1. Введение 3 
 2. Карбиды 4 
 2.1. Структуры А3ВС 5 
 2.2. Расчет параметров ячеек 9 
 2.3. Напряженности связей 10 
 2.4. Анализ структур 12 
 2.5. Прогноз новых карбидов 18 
 2.6. Заключение 23 
 3. Нитриды 28 
 3.1. Анализ структур и закономерности их образования 28 
 3.2. Прогноз нитридов-антиперовскитов 33 
 3.3. Заключение 35 
 4. Литература 38 

 
 
 

 Работы по данной тематике выполняются в лаборато-
рии кристаллофизики Института физики им. Л.В. Киренского 
СО РАН при финансовой поддержке Российского фонда фун-
даментальных исследований, грант РФФИ 00–15–96790. 

 
 
 
 
 

© Институт физики им. Л.В. Киренского СО РАН 

 



 3 

1. Введение 

Наиболее простые по составам ионные кристаллы со структурой 
типа перовскита имеют общую формулу АВХ3, где А и В - катионы, Х - 
анион. В образовании структур ионных перовскитов главенствующую 
роль играет октаэдр ВХ6, а катион А способствует устойчивости кубиче-
ской структуры, когда он достаточно крупный, или при малой величине 
стимулирует ротационные искажения октаэдрического каркаса [1, 2]. Ок-
таэдры ВХ6 в перовскитах соединены вершинами и образуют объемный 
каркас, который иногда может существовать и без атома А. Известны 
родственные структуры типа ReO3, состоящие из одних октаэдров. Пе-
ровскитные структуры можно рассматривать на основе упаковки ромбо-
эдрических атомных слоев составов АХ3, с катионами В, расположенны-
ми между такими слоями в октаэдрических анионных пустотах. Но ионных 
структур, состоящих только из слоев АХ3 (без катиона В), нет. Есть раз-
ные структурные модификации составов АВХ3 с одинаковыми по разме-
рам элементарными ячейками в плоскости слоя АХ3, но различающиеся 
способами чередования слоев по кубическому (с-упаковка), гексагональ-
ному (h-упаковка) или смешанными гексагонально-кубическим мотивам 
(hcc- hc- hhc-упаковки и др.). Это политипы АВХ3. В зависимости от со-
става или под высоким давлением наблюдается закономерное измене-
ние структур политипов. С увеличением давления гексагонально упако-
ванные слои меняют чередование на кубическое. 

В интерметаллических соединениях составов А3В есть структуры, 
состоящие из одних атомных слоев. Так в Cu3Au (Pm3m, Z = 1) [3] плот-
ные слои атомов лежат перпендикулярно направлению [111] кубической 
ячейки. Атом Au имеет окружение – 12Cu на расстоянии 2,65 Å – кубоок-
таэдр. Cu окружен: 4Au и 8Cu на тех же расстояниях (атомные радиусы 
этих металлов одинаковы) – тоже кубооктаэдр. Структуры типов Ni3Sn (в 
другом обозначении Mg3Cd), Ni3Ti тоже состоят из слоев, но упакованных 
по гексагональным мотивам. В строении этих структур есть полная ана-
логия с перовскитными политипами с с- h- и hc-упаковками атомных сло-
ев АХ3. И если в этих структурах заполнить октаэдры атомами, то должна 
получиться структура перовскита или его гексагонального аналога. Ока-
залось, что такие структуры есть среди карбидов и нитридов [4]. И вот мы 
представляем работу, где будут рассматриваться условия, необходимые 
для получения новых соединений кубических карбидов-перовскитов 
(А3ВС) без изменения, или почти без изменения, исходной структуры ин-
терметаллических соединений А3В. В этой работе использован наш 
опыт, накопленный при исследовании ионных перовскитоподобных струк-
тур [1, 2]. 

Некоторые неметаллические атомы (H, B, C, N, O) за счет своих 
малых размеров могут проникать в пустоты кристаллической решетки, 
построенной из крупных металлов, часто не вызывая изменений в исход-
ной решетке. Заполняется такими атомами большая или меньшая часть 
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пустот, но не обязательно, чтобы каждое пустотное положение было за-
нято заполняющим атомом, часть пустот может остаться незаполненной. 
Такие фазы называют структурами внедрения [3, 4]. 

2. Карбиды 

Карбиды – это соединения металлов, а также некоторых неметал-
лов, с углеродом, твердые при нормальных условиях вещества, нерас-
творимые без разложения ни в одном из известных растворителей [6]. 

 Углерод занимает промежуточное положение между атомами азота 
и бора. Поэтому, если размеры атомов металла велики, то карбиды его 
будут аналогичны фазам внедрения, если же атомы металла малы, то 
соответствующие карбиды уже не являются фазами внедрения и струк-
туры их будут аналогичны боридам. Кажущийся размер неметаллических 
атомов, внедряющихся в структуру, зависит от их относительного коли-
чества. Чем меньше относительное количество растворенного неметал-
ла, тем меньше кажущийся размер атомов. Особенно это явление замет-
но на структурах карбидов. При внедрении атомов углерода между ато-
мами металла последние несколько раздвигаются, в результате чего 
происходит незначительная перестройка кристаллической решетки ме-
талла и развиваются громадные внутренние давления, что приводит к 
переходу части внешних валентных электронов от углеродных атомов на 
ненасыщенный электронный d-уровень атомов переходных металлов. 
Таким образом межатомные связи в карбидных фазах внедрения имеют 
металлический характер, причем в этих связях принимают участие и 
электроны атомов углерода. 

Указанные карбиды обладают рядом металлических свойств: высо-
кая электропроводность, положительный термический коэффициент 
электросопротивления. Они обладают также весьма высокой твердостью 
и жаропрочностью, что объясняется, с одной стороны заклиниванием 
плоскостей скольжения в решетках металлов внедренными углеродными 
атомами, а с другой – высокой прочностью связей между самими метал-
лическими атомами. Высокое сродство углерода к большинству туго-
плавких металлов приводит к тому, что температуры плавления карбидов 
выше точек плавления самих металлов (кроме WC). Однако заклинива-
ние плоскостей скольжения, приводящее к устранению пластичности, 
создает высокую хрупкость. 

Изучение карбидов представляет несомненный теоретический ин-
терес и имеет практическое значение благодаря их физическим свойст-
вам и потому, что они образуются во многих технических сплавах. Карби-
ды применяются как огнеупорные материалы, коррозионностойкие и ма-
териалы химической промышленности, материалы ядерной энергетики, 
авиационной и космической техники, материалы электро- и радиотехни-
ческого назначения, высокотвердые и износостойкие материалы [7]. Ис-
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пользуются карбиды металлов: Ti, Zr, Nb, Ta, Hf,Si, Ca, Sr, Ba, Cr, Mo, Th, 
W, V и многих редкоземельных элементов. 

Среди карбидов могут быть и свехпроводники. В слоистом карбид-
галогениде лантана La2C2Br2 температура перехода в сверхпроводящее 
состояние ТС = 7,03 К [8]. Наиболее высокие температуры переходов на-
блюдаются у карбидов Nb и Mo. Они выше у фаз с большим содержани-
ем углерода. Для NbC TC = 14 K, для Nb2C TC = 1,98 K. Ni3MgC является 
сверхпроводником ниже 8 K [9, 10]. В технических сплавах карбиды спо-
собствуют образованию мелкодисперсной структуры. Какими полезными 
физическими свойствами могут обладать карбиды-перовскиты составов 
А3ВС? Точно сказать трудно. Но учитывая широкую распространенность 
перовскитоподобных кристаллов,  многочисленные области их использо-
вания и разнообразные применения карбидов более простых составов, 
можно надеяться, что из этого союза должны получиться достойные 
представители. Может быть не очень широко распространенные по коли-
честву, но с оригинальными и полезными свойствами. 

2.1. Структуры А3ВС 

Структурные данные известных нам карбидов состава А3ВС приве-
дены в таблице 1. Подавляющее большинство из них имеют структуру, 
подобную кубическому перовскиту, но являются антиподами, т.е. антипе-
ровскитами. Октаэдр образован металлами, а заполнен он неметаллом. 
Поэтому чередование атомов в общей химической формуле этих соеди-
нений отражает строение антиструктуры. Атомы А находятся в центрах 
граней кубической элементарной ячейки, атомы В – в вершинах, а С в 
центре ячейки и октаэдра из атомов А. Пространственная группа кубиче-
ской структуры Pm3m, в ячейке содержится одна формульная единица, Z 
= 1. Координационные многогранники у атомов А и В – кубооктаэдры.  

Таблица 1. Cтруктуры соединений A3BC 

A3BC Литера- 
тура 

Простр. 
группа  

a (A) b (A) c (A) Z Тип 
структуры 

Al3BC [4] P63/mmc 3,491  11,541  (Be3N2) 
Co3AlC0,5 [4] Pm3m 3,700   1  
Co3GaC0,5 [4] Pm3m 3,647   1  
Co3GeC0,25 [4] Pm3m 3,615   1  
Co3InC0,75 [4] Pm3m 3,860   1  
Co3MgC0,5 [4] Pm3m 3,820   1  
Co3SnC0,7 [4] Pm3m 3,780   1  
Co3ZnC [4] Pm3m 3,730   1  
Dy3AlC [11] Pm3m 4,85   1  
Dy3GaC [11] Pm3m 5,07   1  
Dy3InC [11] Pm3m 4,88   1  
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A3BC Литера- 
тура 

Простр. 
группа  

a (A) b (A) c (A) Z Тип 
структуры 

Dy3SnC [11] Pm3m 4,85   1  
Dy3TlC [11] Pm3m 4,88   1  
Er3AlC [4] Pm3m 4,792   1  
Er3AlC [11] Pm3m 4,80   1  
Er3GaC [12] Pm3m 5,006   1  
Er3InC [12] Pm3m 4,832   1  
Er3PbC [12] Pm3m 4,817   1  
Er3SnC [12] Pm3m 4,806   1  
Er3TlC [12] Pm3m 4,830   1  

Fe3AlC0,5 [12] Pm3m 3,770   1  
Fe3AlC0,69 [4] Pm3m 3,771   1  
Fe3GaC [4] Pm3m 3,740   1  
Fe3GeC [4] Pm3m 3,66   1  
Fe3InC0,5 [4] Pm3m 3,880   1  
Fe3PtC [4] Pm3m 3,86   1  
Fe3SnC [4] Pm3m 3,860   1  

Fe3ZnC0,5 [4] Pm3m 3,810   1  
Gd3AlC [11] Pm3m 4,90   1  
Gd3InC [12] Pm3m 4,953   1  
Gd3PbC [12] Pm3m 4,948   1  
Gd3SnC [12] Pm3m 4,930   1  
Gd3TlC [12] Pm3m 4,945   1  
Ho3AlC [11] Pm3m 4,81   1  
Ho3GaC [12] Pm3m 5,033   1  
Ho3InC [12] Pm3m 4,864   1  
Ho3PbC [11] Pm3m 4,85   1  
Ho3SnC [12] Pm3m 4,829   1  
Ho3TlC [12] Pm3m 4,853   1  
Mn3AlC [4] Pm3m 3,869   1  
Mn3GaC [13] Pm3m 3,884   1  

Mn3GeC0,5 [4] Pm3m 3,870   1  
Mn3InC [4] Pm3m 3,9929   1  

Mn3SnC0,8 [13] Pm3m 3,988   1  
Mn3ZnC [4, 14] Pm3m 3,9239   1  
Mn3ZnC [13, 14] тетраг. 3,921  3,899 1 При 77 К 
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A3BC Литера- 
тура 

Простр. 
группа  

a (A) b (A) c (A) Z Тип 
структуры 

Nd3AlC [11] Pm3m 4,96   1  
Nd3GaC [11] Pm3m 5,13   1  
Nd3InC [11] Pm3m 5,05   1  
Nd3PbC [11] Pm3m 5,05   1  
Nd3SnC [11] Pm3m 5,04   1  
Nd3TlC [11] Pm3m 5,05   1  

Ni3AlC0,29 [13] Pm3m 3,617   1  
Ni3AlC0,5 [4] Pm3m 3,620   1  
Ni3GaC0,5 [4] Pm3m 3,597   1  
Ni3GeC0,15 [4] Pm3m 3,580   1  
Ni3InC0,5 [4] Pm3m 3,780   1  

Ni3MgC0,75 [4] Pm3m 3,780   1  
Ni3MgC [9] Pm3m 3,812   1  

Ni3ZnC0,7 [4] Pm3m 3,660   1  
Pd3CaC [4] Pm3m 4,141   1  
Pd3InC [4] Pm3m 3,975   1  

Pd3SnC0,5 [4] P4/mmm 4,086  3,800 1 (Co2Mn2C) 

Pr3GaC [11] Pm3m 5,16   1  
Pr3InC [11] Pm3m 5,09   1  
Pr3PbC [11] Pm3m 5,07   1  
Pr3SnC [11] Pm3m 5,07   1  
Pr3TlC [11] Pm3m 5,08   1  

Pt3AlC0,5 [4] Pm3m 3,893   1  
Pt3GaC0,5 [4] P4/mmm 3,920  3,880 1 (Co2Mn2C) 

Pt3InC0,5 [4] Pm3m 3,988   1  
Pt3MgC0,17 [4] Pm3m 3,904   1  
Pt3PbC0,5 [4] Pm3m 3,875   1  
Pt3SnC0,03 [4] Pm3m 3,89   1  
Rh3PuC [4] Pm3m 4,098   1  
Ru3PuC [4] Pm3m 4,124   1  
Sm3InC [12] Pm3m 4,997   1  
Sm3PbC [12] Pm3m 4,988   1  
Sm3SnC [12] Pm3m 4,979   1  
Tb3AlC [11] Pm3m 4,88   1  
Tb3AlC [15] Pm3m 4,876   1  
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A3BC Литера- 
тура 

Простр. 
группа  

a (A) b (A) c (A) Z Тип 
структуры 

Tb3InC [12] Pm3m 4,918   1  
Tb3PbC [12] Pm3m 4,902   1  
Tb3SnC [12] Pm3m 4,886   1  
Tb3TlC [12] Pm3m 4,913   1  
Ti3AlC [4] Pm3m 4,15   1  

Ti3InC0,5 [4] Pm3m 4,199   1  
Ti3TlC [16] Pm3m 4,209   1  

Tm3AlC [11] Pm3m 4,78   1  
Tm3AlC [15] Pm3m 4,776   1  
Tm3GaC [11] Pm3m 4,95   1  
Tm3InC [12] Pm3m 4,805   1  
Tm3PbC [11] Pm3m 4,79   1  
Tm3SnC [12] Pm3m 4,772   1  
Tm3TlC [12] Pm3m 4,802   1  
V3PC [4] Cmcm 3,119 9,758 7,531 4 (Ge2Pt3) 

W3FeC [4] P63/mmc 7,810  7,810 1  
Y3AlC0,5 [4] Pm3m 4,878   1  
Yb3SnC [12] Pm3m 4,843   1  
Yb3TlC [12] Pm3m 4,844   1  

 
Для характеристики устойчивости кубической структуры в солеоб-

разных перовскитах АВХ3 Гольдшмидт [см. [1, 2, 17 и др.] ввел 
геометрический вариант коэффициента упаковки (толеранс-фактор), 
основанный на величинах ионных радиусов:  

2)( XB

XA

RR

RR
t

+
+=  

 Идеальной кубической структуре соответствует   t = 1. При этой ве-
личине параметра в кубической решетке все ионы соприкасаются. При 
значениях t, отличных от единицы, кубическая фаза хотя и может сохра-
няться, но несет в себе предпосылки к перестройке, в ней могут изме-
ниться координационные полиэдры или их композиция. 

Структуры карбидов-перовскитов А3ВС тоже можно характеризо-
вать таким параметром, основанном на величинах атомных радиусов.  

2)( AC

AB

RR

RR
t

+
+=  

Значения толеранс-факторов могут быть использованы для харак-
теристики перовскитоподобных фаз внедрения. Рассчитанные значения 
их внесены в табл. 2 и 4.  
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2.2. Расчет параметров ячеек 

Результаты исследования кристаллов показывают что межатомные 
расстояния l(A-X) между данной парой атомов А и Х при том или ином типе 
связи мало зависят от конкретной структуры. Они выдерживаются во 
всех структурах  с точностью порядка 0,05 – 0,10 Å [18]. На этом свойстве 
основана аддитивность кристаллохимических радиусов по отношению к 
межатомным расстояниям в кристаллах. Для определения параметров 
элементарных ячеек в галоидных кубических перовскитах составов АВХ3 
была предложена формула [19, 20]:  

aрасч.= 0,481RA + 1,228RB + 1,802RX, где RA, RB, RX радиусы ионов А, 
В, Х из системы Шеннона [21]. Точность расчета для 52 известных куби-
ческих галоидных перовскитов составила ± 2%. При RX = const, т.е. для 
составов с одинаковыми анионами, эта формула представляет собой 
уравнение плоскости. Значит для соединений, состоящих, например, из 
трех атомов, при одинаковом сорте одного из них, формулу для расчета 
параметров можно выводить путем усреднения значений эксперимен-
тальных параметров плоскостью. Этот принцип был опробован нами. Для 
первых вычислений была использована, приведенная выше формула и 
значения атомных радиусов [18]. Переобозначив символы радиусов и ко-
эффициенты под формулу карбида-антиперовскита, получили выраже-
ние: 

aрасч.= 1,802RA + 0,481RВ + 1,228 • 0,74  
(Атомный радиус углерода при октаэдрической координации равен 

0,74 Å). Разброс рассчитанных значений арасч. по отношению к экспери-
ментальным для кубических карбидов-перовскитов составил (+ 10 ÷ – 6) 
%. Путем подбора коэффициентов в сторону получения более точных ре-
зультатов была получена новая формула: 

aрасч.= 2,14RA – 0,072RВ + 1,228. 

Она представляет собой уравнение плоскости. Коэффициенты при 
радиусах атомов определяют положение усредняющей плоскости в 
трехмерном проcтранстве, в котором ортогональными осями являются 
радиусы двух атомов (А и В) и определяемый параметр ячейки. В даль-
нейших расчетах были исключены соединения с неполным заполнением 
октаэдрических пустот углеродом. Исключены данные по двум соедине-
ниям: Yb3TlC и Yb3SnC. Для них ошибка в расчетах завышена. Это связа-
но с аномально большой величиной атомного радиуса иттербия, которую 
объясняют двухположительной эффективной валентностью. С иттерби-
ем нам известны только эти два соединения (см. табл. 1). Максимальная 
ошибка при определении параметра ячейки оказалась в пределах ± 4 %. 
Для Yb3TlC и Yb3SnC она равна + 6 %. Но при RA/RB = (0,8 ÷ 1,2), где слой 
атомов А3В наименее деформирован, ошибка во многих случаях меньше 
± 2%. Поэтому последней формулой можно воспользоваться для пред-
варительной оценки параметров с точностью ± 0,1 Å. 
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2.3. Напряженности связей 

Напряженности связей, введенные Е.Г. Фесенко [17], характеризуют 
состояние межатомных связей. Расстояние между атомами сравнивается 
с суммой их радиусов (ненапряженных расстояний) в относительных ве-
личинах, чаще в процентах. Если значение напряженности отрицательно 
– связь сжата, если положительно – связь можно считать растянутой 
(атомы не соприкасаются). Опыт показывает, что допустимое сжатие 
связи катион-анион в ионных кристаллах не может превышать –10 %.  
Формула для расчета напряженностей связей (µ) между атомами А и Х 
имеет вид:    

µA-X = {[lA-X/(RA + RX)] – 1}•100%,  
где lA–X  длина связи между атомами A и X, RA, RX радиусы атомов А и Х. 

Результаты определения напряженностей в межатомных связях ку-
бических карбидов-перовскитов приведены в табл. 2. По результатам 
видно, что кубические карбиды-перовскиты характеризуются величиной 
толеранс-фактора от 0,889 до 1,123. При t < 0,895 все напряженности в 
связях положительны. Это видимо связано с «усредненностью» атомных 
радиусов. При t > 0,894 связи (А-С) в октаэдрах умеренно сжаты. У боль-
шинства соединений связи (А-А) тоже сжаты. Область наибольшей ус-
тойчивости кубических структур характеризуется значениями t = 0,970 – 
0,998, когда все три связи умеренно сжаты Есть редкие случаи, когда од-
на из связей (А-А) или (А-В) растянуты, но при этом остальные две связи 
обычно сжаты. Случаев, когда растянуты две связи всего три. В этих со-
единениях при понижении температуры возможны структурные фазовые 
переходы. Подробнее об этом мы скажем ниже.  
 

Таблица 2. Структурные параметры известных  
кубических карбидов-перовскитов 

 

  Напряженности связей 

  µ µ µ 
 A3BC RA(Å) RB(Å) a (Å) t (A-C)% (A-A)% (A-B)% 
 Nd3GaC 1,82 1,39 5,13 0,889 0,2 -0,3 13,0 
 Pr3GaC 1,82 1,39 5,16 0,889 0,8 0,3 13,6 
 Dy3GaC 1,77 1,39 5,07 0,893 1,0 1,3 13,4 
 Ho3GaC 1,76 1,39 5,033 0,894 0,7 1,1 13,0 
 Er3GaC 1,75 1,39 5,006 0,894 0,5 1,1 12,7 
 Tm3GaC 1,74 1,39 4,95 0,895 -0,2 0,6 11,8 
 Nd3AlC 1,82 1,43 4,96 0,900 -3,1 -3,6 7,9 
 Gd3AlC 1,79 1,43 4,9 0,903 -3,2 -3,2 7,6 
 Dy3AlC 1,77 1,43 4,85 0,904 -3,4 -3,1 7,2 
 Tb3AlC 1,77 1,43 4,88 0,904 -2,8 -2,5 7,8 
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 A3BC RA(Å) RB(Å) a (Å) t (A-C)% (A-A)% (A-B)% 
 Tb3AlC 1,77 1,43 4,876 0,904 -2,9 -2,6 7,7 
 Ho3AlC 1,76 1,43 4,81 0,905 -3,8 -3,4 6,6 
 Er3AlC 1,75 1,43 4,792 0,906 -3,8 -3,2 6,5 
 Er3AlC 1,75 1,43 4,8 0,906 -3,6 -3,0 6,7 
 Tm3AlC 1,74 1,43 4,78 0,907 -3,6 -2,9 6,6 
 Tm3AlC 1,74 1,43 4,776 0,907 -3,7 -2,9 6,5 
 Ti3AlC 1,46 1,43 4,144 0,932 -5,8 0,4 1,4 
 Mn3ZnC 1,3 1,39 3,923 0,935 -3,8 6,7 3,1 
 Fe3PtC 1,26 1,38 3,86 0,936 -3,5 8,3 3,4 
 Fe3GaC 1,26 1,39 3,74 0,940 -6,5 5,0 -0,2 
 Fe3GeC 1,26 1,39 3,66 0,940 -8,5 2,7 -2,4 
 Co3ZnC 1,25 1,39 3,73 0,941 -6,3 5,5 -0,1 
 Nd3SnC 1,82 1,58 5,04 0,942 -1,6 -2,1 4,8 
 Pr3SnC 1,82 1,58 5,07 0,942 -1,0 -1,5 5,4 
 Sm3SnC 1,81 1,58 4,979 0,943 -2,4 -2,7 3,8 
 Gd3SnC 1,79 1,58 4,93 0,945 -2,6 -2,6 3,4 
 Dy3SnC 1,77 1,58 4,85 0,947 -3,4 -3,1 2,4 
 Tb3SnC 1,77 1,58 4,886 0,947 -2,7 -2,4 3,1 
 Ho3SnC 1,76 1,58 4,829 0,948 -3,4 -3,0 2,2 
 Er3SnC 1,75 1,58 4,806 0,948 -3,5 -2,9 2,0 
 Mn3AlC 1,3 1,43 3,869 0,949 -5,2 5,2 0,2 
 Tm3SnC 1,74 1,58 4,772 0,949 -3,8 -3,0 1,6 
 Nd3InC 1,82 1,66 5,05 0,964 -1,4 -1,9 2,6 
 Pr3InC 1,82 1,66 5,09 0,964 -0,6 -1,1 3,4 
 Sm3InC 1,81 1,66 4,997 0,965 -2,0 -2,4 1,8 
 Gd3InC 1,79 1,66 4,953 0,967 -2,1 -2,2 1,5 
 Dy3InC 1,77 1,66 4,88 0,969 -2,8 -2,5 0,6 
 Tb3InC 1,77 1,66 4,918 0,969 -2,0 -1,8 1,4 
 Ho3InC 1,76 1,66 4,864 0,970 -2,7 -2,3 0,6 
 Er3InC 1,75 1,66 4,832 0,971 -3,0 -2,4 0,2 
 Tm3InC 1,74 1,66 4,805 0,972 -3,1 -2,4 -0,1 
 Nd3TlC 1,82 1,71 5,05 0,978 -1,4 -1,9 1,1 
 Pr3TlC 1,82 1,71 5,08 0,978 -0,8 -1,3 1,7 
 Gd3TlC 1,79 1,71 4,945 0,981 -2,3 -2,3 -0,1 
 Dy3TlC 1,77 1,71 4,88 0,983 -2,8 -2,5 -0,9 
 Tb3TlC 1,77 1,71 4,903 0,983 -2,3 -2,1 -0,4 
 Ho3TlC 1,76 1,71 4,853 0,984 -2,9 -2,5 -1,1 
 Er3TlC 1,75 1,71 4,83 0,986 -3,0 -2,4 -1,3 
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 A3BC RA(Å) RB(Å) a (Å) t (A-C)% (A-A)% (A-B)% 
 Tm3TlC 1,74 1,71 4,802 0,987 -3,2 -2,4 -1,6 
 Nd3PbC 1,82 1,75 5,05 0,989 -1,4 -1,9 0,0 
 Pr3PbC 1,82 1,75 5,07 0,989 -1,0 -1,5 0,4 
 Sm3PbC 1,81 1,75 4,988 0,990 -2,2 -2,6 -0,9 
 Gd3PbC 1,79 1,75 4,948 0,992 -2,2 -2,3 -1,2 
 Tb3PbC 1,77 1,75 4,902 0,995 -2,4 -2,1 -1,5 
 Ho3PbC 1,76 1,75 4,85 0,996 -3,0 -2,6 -2,3 
 Er3PbC 1,75 1,75 4,817 0,997 -3,3 -2,7 -2,7 
 Tm3PbC 1,74 1,75 4,79 0,998 -3,4 -2,7 -3,0 
 Fe3SnC 1,26 1,58 3,86 1,007 -3,5 8,3 -3,9 
 Rh3PuC 1,34 1,62 4,098 1,009 -1,5 8,1 -2,1 
 Ru3PuC 1,34 1,62 4,124 1,009 -0,9 8,8 -1,5 
 Pd3InC 1,37 1,66 3,975 1,018 -5,8 2,6 -7,3 
 Ti3TlC 1,46 1,71 4,209 1,022 -4,3 1,9 -6,1 
 Mn3InC 1,3 1,66 3,992 1,029 -2,2 8,6 -4,7 
 Pd3CaC 1,37 1,97 4,141 1,123 -1,9 6,9 -12,3 

2.4. Анализ структур 

Систематика структурных типов интерметаллических соединений, 
приведенная в публикациях [22, 23], основана на координации атомов, 
как едином признаке, отражающем взаимодействие атомов в структурах 
(основана на координационных числах, конфигурациях координационных 
многогранников и способе их взаимного расположения). Авторы считают, 
что систематика по этому признаку применима ко всем структурным ти-
пам интерметаллических соединений.  

Здесь мы вынуждены сделать несколько пояснений из-за того, что 
многие ученые не всегда однозначно понимают значения терминов. В 
данном случае это относится к «структурному типу».     

Вещества относятся к одному и тому же структурному типу только 
тогда, когда атомы располагаются в точках одних и тех же правильных 
систем одной и той же пространственной группы и, кроме того, атомы, 
занимающие точки каждой данной правильной системы, имеют одинако-
вую координацию [24]. Такие вещества считаются изотипными.  

С кристаллографической точки зрения характеристикой структурно-
го типа является число и тип занятых атомами систем точек, а не приро-
да атомов. Поэтому изотипными будут вещества, удовлетворяющие вы-
ше приведенному определению, независимо от числа компонентов, за-
нимающих системы точек.  
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Таким образом структурный тип определяется в соответствии 

с чисто геометрическими принципами, симметрией структуры (про-
странственной группой), характером правильных систем точек, заня-
тых атомами и координацией этих атомов. 

Координация – это расстояния между атомами и их взаимное окру-
жение [18]. Под координационным многогранником атома подразумева-
ется многогранник, в вершинах которого находятся атомы, окружающие 
его. Координационный многогранник должен обладать формой, макси-
мально близкой к шаровой, т.е. быть выпуклым и иметь максимальное 
число треугольных граней. В вершинах координационного многогранника 
данного атома могут располагаться не только атомы, разноименные с 
ним, но и атомы того же сорта [22]. Координация атомов тесно связана с 
их размерами, вернее с отношением размеров, и в значительной степени 
отражает характер межатомного взаимодействия [23]. 

Максимальная стабильность структуры должна быть связана с мак-
симальным координационным числом, т.к. с увеличением числа положе-
ний, между которыми могут резонировать связи, увеличивается резо-
нансная энергия, стабилизирующая систему. Этот вывод находится в со-
гласии с экспериментом. Характерные структуры металлов представляют 
два типа плотной упаковки шаров с координационным числом, равным 
двенадцати и центрированной кубической структурой с координационным 
числом, равным примерно четырнадцати. В интерметаллических соеди-
нениях, содержащих атомы разных размеров, подчас достигается еще 
более плотная упаковка с большими координационными числами. Можно 
принять в качестве постулата, что атом в металле имеет много возмож-
ностей для образования связей и что структуры с разными (но высокими) 
координационными числами мало отличаются по устойчивости. Этим 
можно объяснить характерную для металлов ковкость [25]. 

Если стабильность металлических кристаллов определяется чис-
лом связей, образованных на минимальных расстояниях без участия 
длинных связей, то наиболее устойчивыми должны быть структуры с 
плотной упаковкой. Образуются связи между каждым атомом и его две-
надцатью ближайшими соседями. Многие металлические элементы кри-
сталлизуются в кубической или гексагональной плотнейших упаковках.. 
Исключение составляют лишь два вещества – цинк и кадмий. Кубическая 
и гексагональные плотные упаковки мало отличаются друг от друга. Это 
подтверждается примерным равенством межатомных расстояний в 
структурах металлов, существующих в этих двух аллотропических фор-
мах. Образование многих структур интерметаллических соединений мож-
но рассматривать как результат стремления расположить как можно 
плотнее сферические атомы разных размеров и создать как можно 
больше металлических связей. 
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Структуры карбидов-перовскитов основаны на плотной кубической 
упаковке атомов состава А3В. А в такой плотной кубической упаковке ша-
ров есть пустоты октаэдрические и  тетраэдрические. Количество окта-
эдрических пустот равно числу шаров, образующих упаковку, количество 
тетраэдрических пустот в два раза больше. Таким образом в структуре 
Cu3Au на одну элементарную ячейку приходится четыре октаэдрических 
пустоты двух типов: один октаэдр образован атомами меди (6 атомов Сu) 
и три октаэдра формируются из комбинации (4Cu + 2Au). В карбиде А3ВС 
углеродом заполняется первый тип октаэдров, состоящий из атомов А. 
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 На рис. 1 приведена геометрическая область существования струк-
тур типа Cu3Au в координатах RB – RA, определенная по расположению 
известных нам структур. 

На рис. 2 в таких же координатах представлена область существо-
вания карбидов-перовскитов.  

Границы расположения этих структур практически совпадают, и для 
карбидов-перовскитов составляют: 

0,73 < 
B

A

R

R
 < 1,30, 

1,24 Å < RA < 1,93 Å, 
1,39 Å < RB < 1,97 Å . 
Кристаллические структуры карбидов более простых составов об-

разуются при отношении атомных радиусов углерода (RС = 0,77 Å) и ме-

талла (RM) 0,59 ≥ 
M

C

R

R  ≥ 0,41 [6], т.е. при радиусах атомов металлов от 

1,254 до 1,805 Å.  
Эти значения RM = 1,254 – 1,805 примерно совпадают с границами 

существования известных карбидов-перовскитов. Атомы таких раз-
меров образуют пустоты, обеспечивающие успешное внедрение угле-

рода в кристаллическую решетку. Соотношение 
M

C

R

R
 ≥ 0,41 в точно-

сти соответствует октаэдрической пустоте, и это значит, что в 
фазах внедрения углерод будет стремиться к октаэдрическому окру-
жению [5]. 

Поскольку коэффициент при RB в формуле для определения пара-
метра ячейки имеет значение близкое к нулю, то усредняющая плоскость 
почти параллельна оси 0 – RB. Это подтверждается проекцией значений 
параметров ячеек на координатную плоскость aэкп. – RA, (см. рис. 3). 

В расположении точек на рис. 3 есть одна странность. В пределах 
значений RA = 1,46 ÷ 1,72 Å нет ни одного известного карбида. Удалось 
выяснить, что в это пустое место попадают многие элементы, исключен-
ные нами как малоперспективные для образования карбидов-
перовскитов, а именно: Np, U, Li, Cd, Sn, Hf, Hg, Zr, Mg, Pu, Sc, In, Tl. 

Более детально геометрическая область существования кубических 
карбидов-перовскитов представлена на рис. 4 в координатах RB – RA.  

Считается, что в образовании фаз Cu3Au решающую роль играет 
геометрический фактор, а внедряющиеся атомы (например, углерод) 
оказывают стабилизирующее воздействие на структуру [24]. 
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Рис. 4.  Геометрическая область существования 

карбидов-антиперовскитов А3ВС 
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Большинство элементов, около 70, классифицируются как металлы, 
но все они различаются по строению и физическим свойствам. Для учета 
этих различий разделим их на группы в соответствии с расположением в 
таблице Менделеева и рекомендации Н. Сабо [5]. (Символы элементов 
перечислены по возрастанию атомных радиусов) 
Щелочные металлы (Li, Na, K, Rb, Cs). 
Щелочноземельные металлы (Be, Mg, Ca, Sr, Ba). 
Группа скандия (Sc, Y, La, Ac). 
Лантаниды (Lu, Tm, Er, Ho, Dy, Tb, Gd, Sm, Nd, Pr, Ce, Yb, Eu). 
Группа титана (Ti, Zr, Hf, Th). 
Актиниды (Np, U, Pu, и др.). 
Группа ванадия (V, Nb, Ta). 
Группа хрома (Cr, Mo, W). 
Группа марганца (Mn, Tc, Re). 
Семейство железа (Fe, Co, Ni). 
Платиновые металлы (Rh, Ru, Ir, Os, Pd, Pt). 
Группа меди (Cu, Ag, Au). 
Группа цинка (Zn, Cd, Hg). 
Группа алюминия (Ga, Al, In, Tl). 
Группа углерода (Si, Ge, Sn, Pb)..  
Группа азота (As, Sb, Bi). 

Теперь все структурные данные соединений А3ВС можно предста-
вить в виде шахматной диаграммы, где каждая клеточка соответствует 
составу соединения. По вертикали располагаются атомы А (строки), по 
горизонтали – атомы В (столбцы). Все атомы разбиты на группы, в по-
рядке, представленном выше, в пределах группы они расположены по 
мере увеличения атомных радиусов. Получилась большая таблица пло-
щадью ~70 × 70 клеток (это 4900 потенциальных составов), которую 
трудно представить в формате препринта. Поэтому мы ее здесь не при-
водим. 

Не все химические элементы способны образовывать карбиды. В 
структурах составов А3ВС атомы В и С, как правило, не соприкасаются 
(см. табл. 2).  И это является еще одним доказательством, что в образо-
вании фаз внедрения главенствующую роль исполняют атомы А. Свой-
ства этого атома в первую очередь и определяют образование карбида. 

Цинк, кадмий, висмут, кремний, германий, серое олово, индий, ртуть 
образуют структуры с разными числами сильных и слабых связей. И из-
за этой анизотропии, заложенной в структурах этих металлов, образова-
ние высокосимметричной плотной упаковки затруднено. Марганец и хром 
кристаллизуются в трех модификациях, каждая из которых имеет не-
обычную структуру [25]. Поэтому можно считать, что образование кубиче-
ских структур с участием этих элементов маловероятно, хотя карбиды и 
возможны (других составов и с другими структурами). Щелочные метал-
лы образуют нестойкие карбиды, похожие по строению на соединения 
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графита с галогенами. В ряде составов карбиды не образуются, а при на-
гревании все формы углерода восстанавливают окислы, при этом выде-
ляются свободные металлы, это относится к Zn, Cd, Cu, Pb, Sb и др.  

Для металлов: Ta, Nb, V, W, Mo, Cr (в качестве атомов А в составах 
А3ВС) карбидов неизвестно. Каждый из этих металлов в отдельности 
способен образовывать карбиды, но в силу каких-то обстоятельств в ви-
де А3ВС они пока не получены. Но известно, что эти металлы образуют 
тройные карбиды других составов и с другой структурой. Это соединения 
А4В2С со структурой анти-K2MgF4. Структуры их перовскитоподобны, 
слоистые, содержат между перовскитными пакетами прослойку. 

Карбиды технеция и рения неизвестны [5]. В книге [5] сказано, что 
карбиды металлов IIб подгруппы (Zn, Сd, Hg) «вообще неизвестны». Ме-
таллы IVб подгруппы (Ge, Sn, Pb) карбидов не образуют. Но в составах 
A3BC известны карбиды с участием Zn, Cd, Ge, Sn, Pb в качестве атомов 
В. В синтезированных карбидах А3ВС атомы А и В разные, т.е. нам не 
встретились инвертированные составы вида В3АС. Что это? Случайность 
или закономерность? В составах А3В такие антиподы есть.  

Таким образом, из “шахматной” диаграммы можно исключить строки 
с элементами А, как маловероятные для образования карбидов-
перовскитов: Cs, Rb, K, Na, Li, Ba, Sr, Ca, Mg, Be, Au, Ag, Cu, Hg, Cd, Zn, 
Bi, Sb, As, Pu, U, Np. По этой же причине можно сократить столбцы (ато-
мы В) почти со всеми этими элементами. Ac, Eu – велики по размерам. 
Исключим строки с элементами: W, Mo, Cr, как образующие карбиды дру-
гих составов. Такому исключению подверглись около 30 элементов.  В 
уменьшенном виде шахматная диаграмма представлена в разделе 2.6 на 
рис. 6. Каждая клеточка в ней соответствует составу, в котором по гео-
метрическим условиям существования плотной упаковки возможно обра-
зование структуры карбида-перовскита.  Но мы сделаем прогноз наибо-
лее вероятных новых соединений. 

2.5. Прогноз новых карбидов 

Представим, что образование карбидов-перовскитов происходит за 
счет заполнения углеродом пустых металлических октаэдров. Геометри-
чески легко предвидеть, что, в первую очередь, структурой предшествен-
ницей должна быть кристаллическая решетка типа Cu3Au. И это под-
тверждается структурными данными. В таблице. 3 приведены известные 
структуры-предшественницы карбидов-перовскитов в соответствующих 
составах А3В. Основными предшественницами карбидов-перовскитов 
можно считать структуры типов Cu3Au, Ni3Sn, CuAu. Структура типа Ni3Sn 
это гексагональный политип по отношению к кубической структуре Cu3Au, 
и в ней октаэдры соединены гранями. При внедрении углерода происхо-
дит перестройка в расположении октаэдров, из-за возрастания отталки-
вания между соседними углеродами они соединяются вершинами и об-
разуют объемный каркас. Подобная картина наблюдается и среди ион-
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ных перовскитов. Но структуры типов Cu3Au, Ni3Sn, CuAu не единствен-
ные с пустыми октаэдрами. Структуры Cu3Au и CuAu относятся к семей-
ству меди [3]. На рис. 5 представлено это семейство.  
 
Таблица. 3.  Cтруктуры A3BC и соответствующие им составы А3В. 
Обозначения: R

�
 радиус октаэдрической пустоты.  

Структуры А3ВС Структуры А3В 

A3BC Простр. 
группа  

R
�
(Å) A3B Тип Простр. 

группа  
R

�
(Å) 

Fe3GaC Pm3m 0,610 Fe3Ga Cu3Au Pm3m 0,582 

Nd3GaC Pm3m 0,745 Nd3Ga Cu3Au Pm3m  

Ni3AlC0,5 Pm3m 0,568 Ni3Al Cu3Au 

CuAu 

Pm3m 

P4/mmm 

0,546 

Ni3GaC0,5 Pm3m 0,558 Ni3Ga Cu3Au Pm3m 0,552 

Ni3GeC0,15 Pm3m 0,550 Ni3Ge Cu3Au Pm3m 0,547 

Rh3PuC Pm3m 0,709 Rh3Pu Cu3Au Pm3m 0,673 

Y3AlC0,5 Pm3m 0,629 Y3Al Cu3Au Pm3m 0,599 

Pt3AlC0,5 Pm3m 0,665 Pt3Al CuAu P4/mmm  

Fe3GeC Pm3m 0,570 Fe3Ge Ni3Sn P63/mmc  

Fe3SnC Pm3m 0,670 Fe3Sn Ni3Sn P63/mmc 0,670 

Mn3GeC0,5 Pm3m 0,635 Mn3Ge Ni3Sn P63/mmc 0,585 

Mn3SnC0,5 Pm3m 0,694 Mn3Sn Ni3Sn P63/mmc 0,705 

Nd3AlC Pm3m 0,660 Nd3Al Ni3Sn P63/mmc  

Ni3InC0,5 Pm3m 0,650 Ni3In Ni3Sn P63/mmc 0,641 

Ti3AlC Pm3m 0,615 Ti3Al Ni3Sn P63/mmc 0,580 

Ti3InC0,5 Pm3m 0,640 Ti3In Ni3Sn P63/mmc 0,605 
 

Из табл. 3 видно, что при внедрении углерода в металлический ок-
таэдр происходит увеличение параметра кубической ячейки на 1 - 2 %. 
Для структур типа Ni3Sn размер R

�
 = 0,580 Å можно считать минимально 

допустимым для формирования кубического карбида. Для структур типа 
Cu3Au этот параметр может быть ≥ 0,550 Å. Максимальный размер окта-
эдрической пустоты не может превышать атомного радиуса углерода 
0,74 Å. Исходя из этих пределов можно рассчитать радиусы октаэдриче-
ских пустот в структурах-предшественницах. Что мы и сделали.  
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Рис. 5. Структуры семейства меди 
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Результаты показали, что по геометрическим условиям ~140 из-
вестных структур типа Cu3Au пригодны для формирования карбидов-
перовскитов. Но учитывая ограничения в способности атомов образовы-
вать карбиды этого состава, число “структур-предшественниц” сокраща-
ется примерно на половину. Среди структур типа Ni3Sn предшественни-
ками могут быть порядка 20 представителей. У структур типов Pb3Sr, 
CuAu, Cu, Al3Ti подходящих предшественников мало. В структурах типа 
Al3Zr металлический октаэдр сильно деформирован и для образования 
карбидов-перовскитов они не пригодны.  

Ассортимент вероятных кубических карбидов-перовскитов приведен 
в табл. 4, где представлены рассчитанные для них параметры элемен-
тарных ячеек и напряженности связей.  

 
Таблица 4. Прогноз соединений A3ВС с кубической структурой  
 

 A3BC RA(A) RB(A) a/расч. 
(Å) 

t µ  
(A-C)% 

µ  
(A-A)% 

µ  
(A-B)% 

 Sm3GaC 1,81 1,39 5,00 0,890 -1,9 -2,3 10,5 
 Gd3GaC 1,79 1,39 4,96 0,891 -2,0 -2,0 10,2 
 Tb3GaC 1,77 1,39 4,92 0,893 -2,1 -1,8 10,0 
 La3AlC 1,87 1,43 5,13 0,897 -1,8 -3,1 9,8 
 Ce3AlC 1,83 1,43 5,04 0,900 -1,9 -2,6 9,3 
 Pr3AlC 1,82 1,43 5,02 0,900 -2,0 -2,5 9,2 
 Sm3AlC 1,81 1,43 5,00 0,901 -2,0 -2,4 9,1 
 Ti3GaC 1,46 1,39 4,25 0,919 -3,4 3,0 5,5 
 Pd3GaC 1,38 1,39 4,08 0,927 -3,7 4,6 4,2 
 Pd3GeC 1,38 1,39 4,08 0,927 -3,7 4,6 4,2 
 Pt3GaC 1,38 1,39 4,08 0,927 -3,7 4,6 4,2 
 Pt3MoC 1,38 1,39 4,08 0,927 -3,7 4,6 4,2 
 Pt3ZnC 1,38 1,39 4,08 0,927 -3,7 4,6 4,2 
 Mn3PtC 1,3 1,38 3,91 0,932 -4,2 6,4 3,2 
 Rh3WC 1,34 1,4 3,99 0,934 -4,0 5,4 3,1 
 Ti3AuC 1,46 1,44 4,25 0,935 -3,4 2,9 3,6 
 Mn3GaC 1,3 1,39 3,91 0,935 -4,2 6,3 2,8 
 Ni3PtC 1,24 1,38 3,78 0,938 -4,5 7,9 2,1 
 Pd3AlC 1,38 1,43 4,08 0,940 -3,8 4,5 2,6 
 Co3MoC 1,25 1,39 3,80 0,941 -4,4 7,6 1,8 
 Ce3SnC 1,83 1,58 5,03 0,941 -2,1 -2,8 4,3 
 Ni3MoC 1,24 1,39 3,78 0,942 -4,5 7,8 1,7 
 Pt3AgC 1,38 1,44 4,08 0,943 -3,8 4,5 2,2 
 Co3WC 1,25 1,4 3,80 0,944 -4,5 7,6 1,4 
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 A3BC RA(A) RB(A) a/расч. 
(Å) 

t µ  
(A-C)% 

µ  
(A-A)% 

µ  
(A-B)% 

 Pd3NbC 1,38 1,45 4,08 0,947 -3,8 4,5 1,8 
 Pt3NbC 1,38 1,45 4,08 0,947 -3,8 4,5 1,8 
 Pd3TaC 1,38 1,46 4,08 0,950 -3,9 4,4 1,5 
 Pd3TiC 1,38 1,46 4,08 0,950 -3,9 4,4 1,5 
 Pt3TiC 1,38 1,46 4,08 0,950 -3,9 4,4 1,5 
 Ir3NbC 1,35 1,45 4,01 0,950 -4,0 5,1 1,3 
 Ir3TaC 1,35 1,46 4,01 0,954 -4,0 5,1 0,9 
 Ir3TiC 1,35 1,46 4,01 0,954 -4,0 5,1 0,9 
 Rh3TaC 1,34 1,46 3,99 0,955 -4,1 5,3 0,8 
 Rh3TiC 1,34 1,46 3,99 0,955 -4,1 5,3 0,8 
 Ce3InC 1,83 1,66 5,02 0,963 -2,2 -2,9 1,8 
 Pd3NpC 1,38 1,5 4,07 0,963 -3,9 4,4 0,0 
 Pt3NpC 1,38 1,5 4,07 0,963 -3,9 4,4 0,0 
 Fe3TiC 1,26 1,46 3,82 0,965 -4,5 7,2 -0,7 
 Co3TaC 1,25 1,46 3,80 0,966 -4,6 7,4 -0,9 
 Co3TiC 1,25 1,46 3,80 0,966 -4,6 7,4 -0,9 
 Pd3UC 1,38 1,53 4,07 0,974 -4,0 4,3 -1,1 
 Ce3TlC 1,83 1,71 5,02 0,977 -2,3 -3,0 0,3 
 Rh3UC 1,34 1,53 3,99 0,979 -4,2 5,2 -1,8 
 Ru3UC 1,34 1,53 3,99 0,979 -4,2 5,2 -1,8 
 Sm3TlC 1,81 1,71 4,98 0,979 -2,4 -2,7 0,0 
 Ti3SnC 1,46 1,58 4,24 0,980 -3,7 2,7 -1,4 
 Pt3CdC 1,38 1,56 4,07 0,984 -4,0 4,3 -2,2 
 La3PbC 1,87 1,75 5,10 0,984 -2,2 -3,5 -0,3 
 Ti3HgC 1,46 1,6 4,24 0,986 -3,7 2,6 -2,1 
 Ce3PbC 1,83 1,75 5,02 0,988 -2,4 -3,0 -0,9 
 Y3PbC 1,81 1,75 4,98 0,990 -2,4 -2,8 -1,2 
 Pt3SnC 1,38 1,58 4,07 0,990 -4,1 4,2 -2,8 
 Pt3HfC 1,38 1,59 4,07 0,994 -4,1 4,2 -3,2 
 Dy3PbC 1,77 1,75 4,89 0,995 -2,6 -2,3 -1,8 
 Pd3HgC 1,38 1,6 4,07 0,997 -4,1 4,2 -3,5 
 Ir3HfC 1,35 1,59 4,00 0,998 -4,2 4,8 -3,7 
 Rh3HfC 1,34 1,59 3,98 0,999 -4,3 5,1 -3,9 
 Ir3ZrC 1,35 1,6 4,00 1,001 -4,3 4,8 -4,1 
 Mn3SnC 1,3 1,58 3,90 1,001 -4,5 6,0 -4,4 
 Rh3ZrC 1,34 1,6 3,98 1,002 -4,3 5,0 -4,3 
 Pd3PuC 1,38 1,62 4,06 1,004 -4,1 4,1 -4,2 
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 A3BC RA(A) RB(A) a/расч. 
(Å) 

t µ  
(A-C)% 

µ  
(A-A)% 

µ  
(A-B)% 

 Pt3PuC 1,38 1,62 4,06 1,004 -4,1 4,1 -4,2 
 Ni3SnC 1,24 1,58 3,77 1,010 -4,9 7,4 -5,5 
 Pd3ScC 1,38 1,64 4,06 1,010 -4,2 4,1 -4,9 
 Pt3ScC 1,38 1,64 4,06 1,010 -4,2 4,1 -4,9 
 Rh3ScC 1,34 1,64 3,98 1,016 -4,4 5,0 -5,6 
 Ni3ZrC 1,24 1,6 3,77 1,017 -4,9 7,4 -6,2 
 Ti3PbC 1,46 1,75 4,23 1,035 -3,9 2,4 -6,9 
 Pd3LuC 1,38 1,74 4,06 1,044 -4,3 3,9 -8,1 
 Pd3ErC 1,38 1,75 4,06 1,047 -4,4 3,9 -8,4 
 Pd3PbC 1,38 1,75 4,06 1,047 -4,4 3,9 -8,4 
 Pt3HoC 1,38 1,76 4,05 1,050 -4,4 3,9 -8,7 
 Ir3DyC 1,35 1,77 3,99 1,059 -4,6 4,5 -9,6 
 Mn3PbC 1,3 1,75 3,88 1,060 -4,8 5,6 -10,0 
 Pd3GdC 1,38 1,79 4,05 1,060 -4,4 3,8 -9,6 
 Pd3ThC 1,38 1,8 4,05 1,064 -4,4 3,8 -9,9 
 Pd3YC 1,38 1,81 4,05 1,067 -4,5 3,8 -10,2 
 Pt3YC 1,38 1,81 4,05 1,067 -4,5 3,8 -10,2 
 Pd3NdC 1,38 1,82 4,05 1,071 -4,5 3,8 -10,5 
 Rh3ThC 1,34 1,8 3,97 1,071 -4,7 4,7 -10,7 
 Pd3CeC 1,38 1,83 4,05 1,074 -4,5 3,8 -10,8 

2.6. Заключение 

Известные и прогнозируемые карбиды-перовскиты, обозначенные 
геометрическими символами,  представлены на рис. 6.  

Есть возможность синтезировать порядка 80 новых карбидов-
перовскитов. Число вероятных новых соединений этого типа значительно 
больше. Например, в составах с участием в качестве атомов В редкозе-
мельных элементов. У прогнозируемых соединений величины напряжен-
ностей связей в пределах дозволенных значений. Связи (А-С), как и по-
ложено, всегда сжаты. Но много соединений с растянутыми связями (А-
А) и (А-В), т.е. способных к структурным фазовым переходам при пони-
жении температуры. 

Большой интерес исследователей к кристаллам ионных перовски-
тов вызван изучением в них структурных фазовых переходов и физиче-
ских свойств в области этих переходов при изменении термодинамиче-
ских условий. 
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Из карбидов-перовскитов нам известен только один представитель 
с фазовым переходом. Mn3ZnC, кубический при комнатной температуре, 
при 77 К имеет тетрагональное искажение структуры. Будут ли другие 
кристаллы иметь фазовые переходы при понижении температуры, и в 
каких составах она будет сохраняться кубической? В табл. 2 приведены 
структурные данные для известных, в таблице 4 – для прогнозируемых 
карбидов-перовскитов и рассчитанные напряженности связей между 
атомами.  

Напомним, что главную роль в образовании карбидов-перовскитов 
играет слой атомов состава А3В, а в слое – атом А. Рассмотрим ближай-
шее окружение атома А в кубической решетке. В слое А3В атом А нахо-
дится в кубооктаэдрическом окружении из четырех атомов В и восьми 
атомов А [4В + 8А]. Когда в структуру внедряется углерод, его два атома 
занимают позиции в центрах крадратных граней кубооктаэдра и оказы-
ваются ближайшими к центральному атому А (см. рис. 7).  

 

Рис. 7. Элементарная ячейка карбида-перовскита 
и координационный полиэдр атома А 

 
Таким образом, при идеальном сочетании размеров атомов (RA = 

RB и RC = 0,41RA) атом А имеет окружение из 14 соседей: [2С + 4В + 8А]. 
Связь А-С должна быть всегда умеренно сжатой (до 10%). При большем 
сжатии структура не будет кубической. При положительной 
напряженности структура тоже не может существовать, углероду в 
октаэдре из атомов А слишком свободно. Итак, если в окружении атома А 
все связи умеренно сжаты (КЧ = 14), структура карбида-перовскита 
наиболее устойчива. Таких представителей среди известных составов – 
17 (см. табл. 2). 

В Mn3ZnC (см. табл.2) сжата только одна связь Mn-C (А-С), а связи 
Mn-Mn (А-А) и Mn-Zn (А-В) растянуты. Здесь реализуется другой крайний 
вариант неустойчивости структуры. Слои А3В не могут смириться с тем, 
что атом углерода их раздвинул. Поэтому кристаллическая решетка при 
понижении температуры искажается. И скорее всего это должно проис-
ходить за счет сближения атомов А в слоях А3В, т.е. за счет поворотов 
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октаэдров СА6, подобно тому, как это происходит в ионных структурах [1, 
2]. Среди известных соединений фазовые переходы могут произойти в 
Fe3PtC, Fe3ZnC0,5, Mn3AlC, Mn3GeC0,5. В качестве атомов А в этих соста-
вах выступают пока только два элемента: Fe и Mn.  

В окружении атомов А может реализоваться и два промежуточных 
варианта координации: КЧ = 6 (2С + 4В) и КЧ = 10 (2С + 8А). Такие 
варианты координации должны повлиять на устойчивость структур и на 
физические свойства соединений, но пока об этом трудно сделать 
заключения.  

Конечно, все наши выводы основаны на геометрических принципах, 
заложенных в кристаллохимических радиусах. А они – результат 
статистики и не отличаются большой точностью по абсолютным 
величинам. Поэтому вероятность реализации заключений не равна 
100%, но думаем, что она не меньше половины. 

На рис. 8 на основании максимальных и минимальных значений 
кристаллохимических радиусов атомов представлены возможные облас-
ти существования ионных и интерметаллических структур составов AmBn 
на фоне геометрических пределов устойчивости координационных много-
гранников. Видно, что геометрическое место расположения структур типа 
Cu3Au и структур карбидов-перовскитов занимает часть возможной об-
ласти существования металлических структур. Но это место находится на 
пересечении областей существования ионных и металлических фаз. Мо-
жет быть поэтому закономерности образования и изменения структур 
ионных перовскитов и перовскитов-карбидов во многом сходны. Значит в 
этих и других кристаллах, расположенных на пересечении областей, при 
однотипной структуре возможно изменение физических свойств в широ-
ких пределах: от диэлектрических до металлических. А может быть воз-
можно и сочетание этих свойств в одном кристалле. Например, в слои-
стом перовскитоподобном с большим количеством слоев в пакетах. 
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3. Нитриды 

3.1. Анализ структур и закономерности их образования 

В простых составах нитриды это соединения азота с электрополо-
жительными элементами, главным образом с металлами. По типу хими-
ческой связи между атомами нитриды могут быть подразделены на три 
основные группы: ионные, ковалентные и металлические [6]. 

К ионным относятся нитриды сильно электроположительных ме-
таллов I и II групп периодической системы элементов, атомы которых 
имеют внешние s-электроны (щелочные, щелочноземельные, металлы 
подгрупп Cu и Zn). 

Ковалентные нитриды образуются при соединении с азотом метал-
лов и неметаллов, атомы которых имеют внешние p-электроны (c B, Al, 
Si, Ga, Ge и т.д.).  

Металлоподобные нитриды (фазы внедрения) образуются метал-
лами переходных групп, атомы которых имеют недостроенные d- или f-



 

 29 

электронные оболочки и образуют более сложные составы, не отвечаю-
щие обычным валентностям. 

Структуры известных нам соединений A3BN представлены в табли-
це 5. Самые симметричные из них имеют кубическую антиперовскитную 
структуру. Азот находится в центре кубической элементарной ячейки в 
октаэдрическом окружении из атомов А, заполняющих центры граней. 
Атомы В расположены в вершинах ячейки. Такая кристаллическая ре-
шетка, как и в карбидах, является антиподом структуры перовскита. 

Таблица 5. Cтруктуры соединений A3BN  

(c - кубическая структура, с’ – искаженная структура) 
 

A3BN Литера-
тура 

Простр. 
группа  

a (Å) b (Å) c (Å) α, β, γ, 
Тип  

Z 

Сa3AsN [26] Pbnm 6,730 6,7246 9,5402 c’ 4 
Ca3BiN [27] c 4,89    1 
Ca3GeN [27] c 4,76    1 
Ca3PbN [27] c 4,951    1 
Ca3SbN [27] c 4,85    1 

Cr3GaN0,5 [4] Pm3m 3,875    1 
Cr3GaN [28] c 3,875    1 
Cr3GeN [4] PU21m 5,375  4,012 Cr3GeN 2 
Cr3PN [4] Cmcm 3,047 9,833 7,224 Re3B  

Fe3GeN0,51 [4] I4/mcm 5,231  7,658 Cr3AsN 4 
Fe3NiN [4] Pm3m 3,790    1 

Fe3PdN0,5 [4] Pm3m 3,850    1 
Fe3PtN [4] Pm3m 3,857    1 

Mn3,1Hg0,9N [4] Pm3m 4,069   Fe4C 1 
Mn3AgN [28] c 4,019    1 

Mn3AgN0,5 [4] Pm3m 4,019    1 
Mn3As0,525Sb0,475N [4] Fmmm 8,398 8,275 8,328   

Mn3AuN [28] c 4,023    1 
Mn3CuN [4] P4/mmm 3,915  3,853 < 145 K 1 
Mn3CuN [4] Pm3m 3,907   > 145 K 1 
Mn3CuN [28] c 3,906    1 
Mn3GaN [28] c 3,898    1 

Mn3GaN0,5 [4] Pm3m 3,898    1 
Mn3HgN [28] c 4,072    1 
Mn3PdN [28] c 3,979    1 
Mn3PtN [28] c 3,968    1 
Mn3RhN [28] c 3,928    1 
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A3BN Литера-
тура 

Простр. 
группа  

a (Å) b (Å) c (Å) α, β, γ, 
Тип  

Z 

Mn3SnN [28] c 4,058    1 
Nd3AlN [4, 11] Pm3m 4,910    1 
Nd3AlN [28] c 4,910    1 
Nd3GaN [28] c 5,063    1 
Nd3InN [28] c 4,949    1 
Nd3PbN [28] c 5,067    1 
Nd3SnN [28] c 5,057    1 
Nd3TlN [28] c 4,957    1 
Ni3InN0,5 [4] Pm3m 3,840    1 
Ti3AlN [4, 29] Pm3m 4,1120    1 
Ti3InN [28] c 4,190    1 

Ti3InN0,5 [4] Pm3m 4,190    1 
Ti3TlN [4, 16] Pm3m 4,189    1 
Ti3TlN [28] c 4,191    1 
V3GaN [4] Cmcm 2,950 10,30 7,931 Re3B 4 
V3GeN [4] Cmcm 3,010 10,30 7,793 Re3B 4 
Zr3AlN [4] Cmcm 3,369 11,49 8,982  4 
Zr3AlN [4, 30] m 5,988 8,966 3,367 β=106,4  

 
Химическая связь в металлоподобных нитридах очень прочна бла-

годаря участию в связях между атомами металлов и азота не только 
внешних s-электронов, но и глубоко расположенных d- и f-электронов не-
достроенных оболочек. Вследствие этого нитриды переходных металлов 
весьма тугоплавки, обладают высокой твердостью, металлическими 
электро- и теплопроводностью, химической стойкостью, жаростойкостью 
и жаропрочностью. Многие металлоподобные нитриды являются сверх-
проводниками. температуры перехода в сверхпроводящее состояние со-
ставляют: для NbN 15 K, для MoN 12 K. 

Среди нитридов А3BN есть структуры с металлическим и ионно-
ковалентным характером связей. Поэтому в них, в зависимости от соста-
ва, в первом случае главенствующую роль должен играть слой А3В, во 
втором – октаэдр NA6, но доказательство этому мы покажем чуть позже. 
В нитридах A3BN азотом заполняются октаэдры, состоящий из атомов А. 

Не все металлы способны образовывать нитриды, но об этой не-
способности их мало сведений. Известно, что олово и свинец не образу-
ют нитридов [5]. Азот не растворяется в твердом и жидком золоте до 
температуры 13000С, но известны два нитрида золота: Au3N•1,5H2O и 
Au3N2. Оба нитрида – взрывчатые вещества [31]. О непосредственных 
соединениях As, Sb, Bi с азотом достоверных сведений тоже нет [31]. 
Практически никаких сведений о соединениях платиноидов с азотом тоже 
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нет. Растворение азота в Pd не обнаружено до 14000С. Только при ана-
лизе некоторых платиноидов найдены ничтожные примеси азота [31]. 
Так, что активного взаимодействия азота с этими металлами нет. 

Таким образом элементы: Sn, Pb, Au, As, Sb, Bi, Rh, Ru, Ir, Os, Pd, 
Pt в нитридах A3BN не могут занимать позиции А.  

При прогнозе фаз внедрения из перечня атомов А можно исключить 
элементы: Li, Na, K, Rb, Cs, Cu, Ag, Au, Be, Mg, Ca, Sr, Ba, Zn, Cd, Hg как 
образующие ионные структуры, и B, Al, Si, Ga, Ge как образующие струк-
туры с ковалентными связями [31]. 

В качестве условия образования фаз внедрения среди нитридов в 
монографии [31] приводится геометрический критерий RN : RM ≤ 0,59. При 
атомном радиусе азота в шестикратном окружении 0,68 Å, радиус метал-
ла в основной структуре должен быть: RM ≥ 1,15 Å. Такому условию удов-
летворяют все известные металлы. Значит нитриды по геометрическим 
условиям должны быть широко распространены среди интерметалличе-
ских составов. 

Геометрическая область существования перовскитоподобных нит-
ридов A3BN представлена на рис. 9. Она построена на основании извест-
ных структур, с использованием величин атомных радиусов [18], в коор-
динатах RB – RA. Границы существования структур можно выразить усло-
виями (в ангстремах): 

42,175,0 ≤≤
B

A

R

R
;   82,124,1 ≤≤ BR ;   97,126,1 ≤≤ AR  

На рис. 9 нанесены все известные нам нитриды-перовскиты не за-
висимо от типа межатомных связей. Из геометрических представлений 
структура типа перовскита идеальна, когда радиусы атомов А и В одина-
ковы (слой А3В плоский), а размер атома, находящегося в октаэдриче-
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ской позиции (в нашем случае азота) равен радиусу вписанного шара, 
т.е.  RN = ( 2 -1)RA = 0,41RA. 

Из этого соотношения можно определить максимально допустимый 
радиус атома А для октаэдрической упаковки. 

Для фаз внедрения (радиусы атомные): 
RA = RN/0,41 = 0,68/0,41 = 1,66 Å. 
Для ионных структур (радиусы ионные): 
RA = 1,5/0,41 = 3,66 Å. Это значит, что область существования, 

представленную на рис. 9, можно разделить на две части значением RA = 
1,66 Å. Для ионных нитридов-перовскитов практически ограничений на 
размер атома А нет. Таким образом возможно образование структур в 
составах: A3AsN, A3SbN, A3BiN с А = Sr2+ и Ba2+.  

 

Таблица 5. Структуры соединений A3BN 

       эксперимент расчет 

   A-B A-A A-N A-B A-A A-N 

A3BN RB RA аэксп. (A) ош.% a'расч. t µ% µ% µ% µ% µ% µ% 

Ni3InN0,5 1,66 1,24 3,84 -2,0 3,762 1,071 -6,4 9,5 0,0 -8,3 7,2 -2,0 

Ti3TlN 1,71 1,46 4,189 1,0 4,229 1,051 -6,6 1,4 -2,1 -5,7 2,4 -1,2 

Mn3HgN 1,6 1,3 4,072 -4,4 3,895 1,039 -0,7 10,7 2,8 -5,0 5,9 -1,6 

Ti3InN 1,66 1,46 4,19 1,0 4,233 1,034 -5,1 1,4 -2,1 -4,1 2,5 -1,1 

Mn3SnN 1,58 1,3 4,058 -4,0 3,896 1,032 -0,4 10,3 2,5 -4,4 5,9 -1,6 

Nd3PbN 1,75 1,82 5,067 -1,4 4,997 1,013 0,3 -1,6 1,3 -1,0 -2,9 -0,1 

Nd3TlN 1,71 1,82 4,957 0,9 5,000 1,001 -0,7 -3,7 -0,9 0,1 -2,9 0,0 

Nd3InN 1,66 1,82 4,949 1,1 5,003 0,987 0,5 -3,9 -1,0 1,6 -2,8 0,1 

Mn3AgN 1,44 1,3 4,019 -2,8 3,906 0,981 3,7 9,3 1,5 0,8 6,2 -1,4 

Mn3AgN0,5 1,44 1,3 4,019 -2,8 3,906 0,981 3,7 9,3 1,5 0,8 6,2 -1,4 

Mn3AuN 1,44 1,3 4,023 -2,9 3,906 0,981 3,8 9,4 1,6 0,8 6,2 -1,4 

Cr3GaN 1,39 1,27 3,875 -0,8 3,846 0,967 3,0 7,9 -0,6 2,2 7,0 -1,4 

Fe3PtN 1,38 1,26 3,857 -0,8 3,825 0,965 3,3 8,2 -0,6 2,4 7,3 -1,4 

Nd3SnN 1,58 1,82 5,057 -0,9 5,009 0,965 5,2 -1,8 1,1 4,2 -2,7 0,2 

Mn3GaN 1,39 1,3 3,898 0,3 3,910 0,964 2,4 6,0 -1,6 2,8 6,3 -1,3 

Fe3PdN0,5 1,37 1,26 3,85 -0,6 3,826 0,961 3,5 8,0 -0,8 2,8 7,3 -1,4 

Mn3PtN 1,38 1,3 3,968 -1,4 3,911 0,960 4,7 7,9 0,2 3,2 6,3 -1,2 

Ti3AlN 1,43 1,46 4,112 3,3 4,249 0,958 0,6 -0,4 -3,9 4,0 2,9 -0,7 

Mn3PdN 1,37 1,3 3,979 -1,7 3,911 0,956 5,4 8,2 0,5 3,6 6,4 -1,2 

Mn3RhN 1,34 1,3 3,928 -0,4 3,914 0,946 5,2 6,8 -0,8 4,8 6,4 -1,2 

Mn3CuN 1,28 1,3 3,907 0,3 3,918 0,924 7,1 6,2 -1,3 7,4 6,5 -1,1 

Nd3AlN 1,43 1,82 4,91 2,2 5,020 0,922 6,8 -4,6 -1,8 9,2 -2,5 0,4 

Fe3NiN 1,24 1,26 3,79 1,2 3,835 0,914 7,2 6,3 -2,3 8,5 7,6 -1,2 

Nd3GaN 1,39 1,82 5,063 -0,8 5,023 0,911 11,5 -1,7 1,3 10,6 -2,4 0,5 
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В Mn3CuN < 145 K структура имеет тетрагональное искажение [4]. В 
ней, как в карбиде Mn3ZnC [14], связь A-N сжата, а связи А-В и А-А растя-
нуты. Если судить по величинам напряженностей связей, то в известных 
соединениях: Cr3GaN, Fe3PtN, Fe3PdN, Fe3NiN, Mn3GaN, Mn3PdN при по-
нижении температуры должны быть структурные фазовые переходы.  

В табл. 5 приведены напряженности связей, рассчитанные по экс-
периментальным параметрам ячеек, и для сравнения приведены значе-
ния, полученные из рассчитанных параметров.  Расхождение между на-
пряженностями по абсолютной величине составляет до 2 % по абсолют-
ной величине. Но знаки напряженностей, как правило, совпадают. И по 
комбинации знаков напряженностей связей можно судить об устойчиво-
сти структур. 

3.2. Прогноз нитридов-антиперовскитов 

На рис. 10 геометрическими символами представлены структуры 
нитридов A3BN с металлическим типом связей. Каждому соединению от-
ведена клеточка на пересечении значений атомных радиусов для атомов 
А и В. Ассортимент атомов ограничен известными составами.  

Рис. 10. Прогноз нитридов-антиперовскитов (фаз внедрения) 

 RB 
→ 

Ni Cu Ru Pd Pt Ga Ge Al Ag Au As Sn Hg Sb In Tl Pb Bi 

 RA ↑ 
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Ca 1,97      � � � � � � � � � �

Ce 1,83    � � � � �  � � � 

Nd 1,82    � � � � � �  � � � 

Pr 1,82    � � � � � �  � � � 

Sm 1,81    � � � � � �  � � � 

Zr 1,60      �     

Ti 1,46 � �  � � � � � � � � � � � �

V 1,34     � �
 

    

Mn 1,30 � � � � � � � � � � � � � �  

Cr 1,27 � �  � � � � � � � � � �  

Fe 1,26 � �  � � � � � � � � �   

Co 1,25  �  � � � � � � � �   

Ni 1,24 � �  � � � � � � � �   

 

Типы  структур � CaTiO3 (c) � Прогноз 

  � Др. типов � A = B 
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Главную роль в образовании структур нитридов, как и в карбидах, 
выполняет атом А. Путем перебора неизученных комбинаций составов, 
находящихся в пределах области существования структур, сделан про-
гноз новых нитридов. К числу вероятных атомов А добавлен кобальт и 
несколько редкоземельных элементов, по размерам близких к атому не-
одима. 

Из таблицы 5 видно, что в составах A3BN реализуются не только 
фазы внедрения. В Ca3AsN, Ca3SbN, Ca3BiN составы соответствуют об-
щей формуле A2+

3B
3–N3–. Эти соединения имеют ионно-ковалентный тип 

связей. В ионных нитридах-антиперовскитах, при участии двухвалентного 
катиона А, в составе должно быть два трехвалентных аниона. А на это, 
кроме азота (N3–) способны только три элемента из группы азота: As, Sb, 
Bi. Так, что ассортимент вероятных соединений будет не очень велик (см. 
табл. 6).  

 
Таблица 6. Нитриды с ионным типом связей 
 

    µ % µ % µ % 

A3BN RB RA a 
(A)эксп. 

a 
(A)расч. 

Ош. % l(A-B) RA+RB 

(Å) 

A-B A-A A-N 

Ca3BiN* 2,5 1 4,89 4,85 -0,9 3,457 3,5 -2,1 71,3 -3,1 

Ca3SbN* 2,4 1 4,85 4,80 -1,1 3,429 3,4 -0,2 69,6 -4,0 

Ca3AsN 2,2 1  4,70    3,9 66,2 -6,0 

Sr3BiN 2,5 1,18  5,17    -0,7 54,9 -3,5 

Sr3SbN 2,4 1,18  5,12    1,2 53,5 -4,4 

Sr3AsN 2,2 1,18  5,03    5,1 50,6 -6,2 

Ba3BiN 2,5 1,35  5,48    0,6 43,4 -3,9 

Ba3SbN 2,4 1,35  5,43    2,4 42,2 -4,8 

Ba3AsN 2,2 1,35  5,33    6,2 39,6 -6,4 
 
*Значения параметров кубических ячеек для этих соединений определены авторами 
по трем рефлексам, приведенным в [27] 

 
В таблице 6 представлены структурные параметры для 

предполагаемых нитридов-антиперовскитов с ионным типом связей. 
Параметр кубической ячейки рассчитывался по формуле, выведенной 
для галоидных перовскитов: a = 0,481RB + 1,228RN + 1,802RA. Ионный ра-
диус N3– принят равным 1,5 Å. Радиусы Bi3–, Sb3–, As3– определены нами 
по структурным данным других родственных антиструктур. Отклонение 
рассчитанных параметров от экспериментальных значений для двух из-
вестных нитридов порядка –1%. Оказалось, что в кубических ионных нит-
ридах-перовскитах есть одна особенность: связи А-А всегда «растяну-
ты». Катионы А не соприкасаются, азот, находящийся в центре октаэдров 
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из катионов А2+ велик. Кубическая структура сохраняется за счет связей 
A-N и A-B. В предполагаемых составах только для Sr3BiN это условие 
выполняется. В остальных составах (см. табл. 6) связи А-В растянуты. 
Значит в них образование кубической кристаллической решетки малове-
роятно. Перечисленные нитриды могут образоваться, но структуру будут 
иметь искаженную.  

 3.3. Заключение 

 Есть вероятность синтеза порядка 80 новых кубических металло-
подобных нитридов-перовскитов. При необходимости параметры эле-
ментарных ячеек металлоподобных нитридов можно рассчитать по фор-
муле, полученной для карбидов-перовскитов, но максимальная ошибка 
по сравнению с известными параметрами выше, чем для карбидов, и со-
ставляет ±3% (±0,15Å).  

 
Таблица 7. Прогноз нитридов-перовскитов 

 
 Напряженности связей 

 µ µ µ 
 A3BN RA (Å) RB (Å) a расч. t (A-B)% (A-A)% (A-N)% 

 Ca3AlN 1,97 1,43 5,341 0,910 11,1 -4,2 0,8 

 Ca3AgN 1,97 1,44 5,340 0,913 10,7 -4,2 0,8 

 Ca3InN 1,97 1,66 5,324 0,971 3,7 -4,5 0,5 

 Ca3TlN 1,97 1,71 5,321 0,985 2,2 -4,5 0,4 

 Ce3PdN 1,83 1,37 5,046 0,904 11,5 -2,5 0,5 

 Ce3PtN 1,83 1,38 5,045 0,907 11,1 -2,5 0,5 

 Ce3GaN 1,83 1,39 5,044 0,910 10,8 -2,6 0,5 

 Ce3AlN 1,83 1,43 5,041 0,921 9,3 -2,6 0,4 

 Ce3AgN 1,83 1,44 5,041 0,924 9,0 -2,6 0,4 

 Ce3SnN 1,83 1,58 5,030 0,964 4,3 -2,8 0,2 

 Ce3InN 1,83 1,66 5,025 0,986 1,8 -2,9 0,1 

 Ce3TlN 1,83 1,71 5,021 1,000 0,3 -3,0 0,0 

 Ce3PbN 1,83 1,75 5,018 1,012 -0,9 -3,1 0,0 

 Nd3PdN 1,82 1,37 5,024 0,905 11,4 -2,4 0,5 

 Nd3PtN 1,82 1,38 5,023 0,908 11,0 -2,4 0,5 

 Nd3AgN 1,82 1,44 5,019 0,925 8,9 -2,5 0,4 

 Pr3PdN 1,82 1,37 5,024 0,905 11,4 -2,4 0,5 

 Pr3PtN 1,82 1,38 5,023 0,908 11,0 -2,4 0,5 

 Pr3GaN 1,82 1,39 5,023 0,911 10,6 -2,4 0,5 

 Pr3AlN 1,82 1,43 5,020 0,922 9,2 -2,5 0,4 

 Pr3AgN 1,82 1,44 5,019 0,925 8,9 -2,5 0,4 
 



 

 36 

 
 

 A3BN RA (Å) RB (Å) a расч. t (A-B)% (A-A)% (A-N)% 

 Pr3SnN 1,82 1,58 5,009 0,965 4,2 -2,7 0,2 

 Pr3InN 1,82 1,66 5,003 0,987 1,6 -2,8 0,1 

 Pr3TlN 1,82 1,71 5,000 1,001 0,1 -2,9 0,0 

 Pr3PbN 1,82 1,75 4,997 1,013 -1,0 -2,9 -0,1 

 Sm3PdN 1,81 1,37 5,003 0,906 11,2 -2,3 0,5 

 Sm3PtN 1,81 1,38 5,002 0,909 10,9 -2,3 0,4 

 Sm3GaN 1,81 1,39 5,001 0,911 10,5 -2,3 0,4 

 Sm3AlN 1,81 1,43 4,998 0,923 9,1 -2,4 0,4 

 Sm3AgN 1,81 1,44 4,998 0,926 8,7 -2,4 0,4 

 Sm3SnN 1,81 1,58 4,988 0,966 4,0 -2,6 0,2 

 Sm3InN 1,81 1,66 4,982 0,988 1,5 -2,7 0,0 

 Sm3TlN 1,81 1,71 4,978 1,003 0,0 -2,8 0,0 

 Sm3PbN 1,81 1,75 4,975 1,014 -1,2 -2,8 -0,1 

 Ti3NiN 1,46 1,24 4,263 0,895 11,6 3,2 -0,4 

 Ti3CuN 1,46 1,28 4,260 0,908 9,9 3,2 -0,5 

 Ti3PdN 1,46 1,37 4,254 0,938 6,3 3,0 -0,6 

 Ti3PtN 1,46 1,38 4,253 0,941 5,9 3,0 -0,6 

 Ti3GaN 1,46 1,39 4,252 0,945 5,5 3,0 -0,6 

 Ti3GeN 1,46 1,39 4,252 0,945 5,5 3,0 -0,6 

 Ti3AgN 1,46 1,44 4,249 0,961 3,6 2,9 -0,7 

 Ti3SnN 1,46 1,58 4,239 1,007 -1,4 2,6 -1,0 

 Ti3SbN 1,46 1,61 4,236 1,017 -2,4 2,6 -1,0 

 Ti3PbN 1,46 1,75 4,226 1,064 -6,9 2,3 -1,3 

 Ti3BiN 1,46 1,82 4,221 1,087 -9,0 2,2 -1,4 

 Mn3NiN 1,3 1,24 3,921 0,910 9,1 6,6 -1,0 

 Mn3GeN 1,3 1,39 3,910 0,964 2,8 6,3 -1,3 

 Mn3AlN 1,3 1,43 3,907 0,978 1,2 6,2 -1,3 

 Mn3SbN 1,3 1,61 3,894 1,042 -5,4 5,9 -1,7 

 Mn3InN 1,3 1,66 3,890 1,060 -7,1 5,8 -1,8 

 Mn3TlN 1,3 1,71 3,887 1,078 -8,7 5,7 -1,8 

 Cr3NiN 1,27 1,24 3,857 0,913 8,6 7,3 -1,1 

 Cr3CuN 1,27 1,28 3,854 0,927 6,8 7,3 -1,2 

 Cr3PdN 1,27 1,37 3,847 0,960 3,0 7,1 -1,4 

 Cr3PtN 1,27 1,38 3,846 0,964 2,6 7,1 -1,4 

 Cr3AlN 1,27 1,43 3,843 0,982 0,6 7,0 -1,5 

 Cr3AgN 1,27 1,44 3,842 0,986 0,2 6,9 -1,5 

 Cr3SnN 1,27 1,58 3,832 1,037 -4,9 6,7 -1,7 

 Cr3SbN 1,27 1,61 3,830 1,047 -6,0 6,6 -1,8 
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 A3BN RA (Å) RB (Å) a расч. t (A-B)% (A-A)% (A-N)% 

 Cr3InN 1,27 1,66 3,826 1,066 -7,7 6,5 -1,9 

 Cr3TlN 1,27 1,71 3,823 1,084 -9,3 6,4 -2,0 

 Fe3CuN 1,26 1,28 3,832 0,929 6,7 7,5 -1,2 

 Fe3GaN 1,26 1,39 3,824 0,969 2,0 7,3 -1,4 

 Fe3AlN 1,26 1,43 3,821 0,983 0,4 7,2 -1,5 

 Fe3AgN 1,26 1,44 3,821 0,987 0,0 7,2 -1,5 

 Fe3SnN 1,26 1,58 3,811 1,038 -5,1 6,9 -1,8 

 Fe3SbN 1,26 1,61 3,808 1,049 -6,2 6,8 -1,8 

 Fe3InN 1,26 1,66 3,805 1,067 -7,9 6,7 -1,9 

 Co3CuN 1,25 1,28 3,811 0,930 6,5 7,8 -1,3 

 Co3PdN 1,25 1,37 3,804 0,963 2,7 7,6 -1,4 

 Co3PtN 1,25 1,38 3,804 0,966 2,2 7,6 -1,5 

 Co3GaN 1,25 1,39 3,803 0,970 1,8 7,5 -1,5 

 Co3GeN 1,25 1,39 3,803 0,970 1,8 7,5 -1,5 

 Co3AlN 1,25 1,43 3,800 0,985 0,2 7,5 -1,6 

 Co3AgN 1,25 1,44 3,799 0,988 -0,1 7,4 -1,6 

 Co3SnN 1,25 1,58 3,789 1,040 -5,3 7,2 -1,8 

 Co3SbN 1,25 1,61 3,787 1,051 -6,4 7,1 -1,9 

 Co3InN 1,25 1,66 3,783 1,069 -8,1 7,0 -2,0 

 Ni3CuN 1,24 1,28 3,789 0,931 6,3 8,0 -1,3 

 Ni3PdN 1,24 1,37 3,783 0,964 2,5 7,8 -1,5 

 Ni3PtN 1,24 1,38 3,782 0,968 2,1 7,8 -1,5 

 Ni3GaN 1,24 1,39 3,782 0,971 1,7 7,8 -1,5 

 Ni3GeN 1,24 1,39 3,782 0,971 1,7 7,8 -1,5 

 Ni3AlN 1,24 1,43 3,779 0,986 0,1 7,7 -1,6 

 Ni3AgN 1,24 1,44 3,778 0,990 -0,3 7,7 -1,6 

 Ni3SnN 1,24 1,58 3,768 1,042 -5,5 7,4 -1,9 

 Ni3SbN 1,24 1,61 3,766 1,053 -6,6 7,4 -1,9 
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