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ОЦЕНКА ТИПА И ВЕЛИЧИНЫ ИСКАЖЕНИЙ КРИСТАЛЛИЧЕСКОЙ РЕШЕТКИ 
КУБИЧЕСКОГО НИТРИДА БОРА, АКТИВИРОВАННОГО РЕДКОЗЕМЕЛЬНЫМИ 

ЭЛЕМЕНТАМИ (Eu, Gd, Nd) 
С использованием прецизионной рентгеновской дифрактометрии проведены исследования и 

установлены тип и величина искажений кристаллической решетки микропорошков cBN в ре-
зультате его активирования редкоземельными элементами (РзЭ:Eu, Gd, Nd) в различной концен-
трации. В основе исследований лежит обобщение результатов анализа выявленной в работе спе-
цифической структуры всех линий рентгенодифрактометрических спектров cBN:РзЭ, зависящей 
от концентрации ионов РзЭ3+ в cBN и их размеров. 

Using XRD analysis in precise way, distortions of crystal lattice of cBN (formed as micropowders) 
resulted from cBN activation by rare earth elements (RE:Eu, Gd, Nd) in different concentrations were 
established and investigated. The investigations were based on generalized analysis of the specific 
structure of all separate lines of cBN:RE XRD patterns. The structure was discovered in the presented 
work and found to be depended on concentrations of the RE3+ ions in cBN and their radiuses. 

Введение. Кубический нитрид бора (cBN) – 
самый широкозонный полупроводник (Eg = 6,4 эВ) 
в группе соединений A3B5, является ближай-
шим аналогом алмаза. В настоящее время по-
зиционируется как перспективный материал 
для использования в экстремальной опто- и 
микроэлектронике. Установлено, что в сBN 
примеси Be, Mg и Zn являются эффективными 
акцепторами, а S, C и Si – донорами. Достигну-
тые концентрации Si (rSi = 0,100 нм) в n-cBN 
составили 3,3–3,5 ат. %, а Al (rAl = 0,125 нм) 
в cBN – 2 вес. %. Насколько нам известно, 
структурные свойства на предмет возможных 
искажений кристаллической решетки материа-
лов на основе cBN, легированных указанными 
примесями, не исследовались. 

Собственная люминесценция (в УФ- и ви-
димой области спектра) cBN при фото- и элек-
тронном возбуждении невелика, вне зависимо-
сти от морфологической формы материала (мо-
нокристаллы, поликристаллы, керамические 
образцы, микропорошки) – аналогично нелеги-
рованным GaN и AlN. Легирование cBN редко-
земельными элементами позволяет получать 
термо-, химически- и радиационно-стабильный, 
а также высокотеплопроводный материал, лю-
минесцирующий в самом широком спектраль-
ном диапазоне (от УФ до ИК). 

Ранее получены (с выявлением люминес-
центных свойств) моно- и поликристаллы, 
пленки, нанотрубки и нанопорошки сBN, акти-
вированные РзЭ (Eu, Tb, Er) [1]. Структурные 
свойства указанных материалов не исследова-
лись. Мы сообщали о получении микропорош-
ков, поликристаллов и керамических образцов 
cBN:РзЭ, активированного РзЭ (Eu3+, Gd3+, 
Сe3+, Tb3+, Tm3+, Sm3+, Nd3+), и исследованиях 
их люминесцентных свойств [2]. В работе [3] 

рентгенодифрактометрическим методом уста-
новлен факт наличия искажений кристалличе-
ской решетки cBN, активированного Eu, Tb, Ce, 
Tm (до ~0,01 ат. %). 

В настоящей работе исследовались рентге-
ноструктурные свойства микропорошков 
cBN:РзЭ (РзЭ:Eu, Gd, Nd) в зависимости от 
концентрации РзЭ (от менее 0,01 до ~0,1 ат. %) 
на предмет установления типа и величины ис-
кажений кристаллической решетки cBN при 
введении в нее ионов РзЭ3+, обеспечивающих 
cBN люминесцентные свойства в ИК(Nd)-, ви-
димой (Eu) и УФ(Gd)-областях спектра. В [4] 
обсуждались отличительные особенности спек-
тров фотолюминесценции (ФЛ) данных микро-
порошков, указывающие на размещении ионов 
Eu3+, Gd3+, Nd3+ непосредственно в кристалли-
ческой решетке cBN. Согласно [5], ионы Ce3+, 
например, размещаются в cBN в N-замеща-
ющей позиции. 

Исследовались микропорошки cBN c раз-
мером зерна от 0,5 до 1–2 мкм, светло-желтого 
цвета, синтезированные в аппаратуре высокого 
давления при P = 4–4,5 ГПа в интервале тем-
ператур ΔТ ~ 1800–1900 K из микропорошка 
гексагонального нитрида бора (hBN) в присут-
ствии катализаторов, обеспечивающих в рос-
товой системе избыток азота. Введение трех-
зарядных ионов РзЭ3+ в cBN осуществлялось в 
процессе каталитического синтеза микропо-
рошков cBN из расплава реакционной шихты, 
содержащей соединения РзЭ с низкой темпе-
ратурой плавления. Содержание РзЭ в микро-
порошках cBN:РзЭ устанавливалось флуорес-
центным анализом и резерфордовским обрат-
ным рассеянием. Рентгенодифрактометриче-
ские (РД) спектры cBN:РзЭ регистрировались 
со скоростью 0,01°/мин на дифрактометре D8 
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Рис. 3. Линия (311) в РД-спектре cBN:Nd  

(~0,05 ат. % Nd) и компоненты ее оптимального 
моделирования, на вставке – двумя гауссианами 

 
Рис. 4. Линия (311) в РД-спектре cBN:Eu  

(~0,1 ат. % Eu) и компоненты ее оптимального 
моделирования, на вставке – двумя гауссианами 

Известно, что причиной расщепления линий 
РД-спектра кубической структуры (ОЦК и 
ГЦК, сBN имеет ГЦК-структуру) являются ее 
искажения (дисторсии). Расщепление линий 
является следствием изменения некоторых 
межплоскостных расстояний между плоскостя-
ми <hkl> из совокупности {hkl} кубической 
структуры (например, за счет внедрения при-
месей в ту или иную кристаллографическую 
плоскость этой структуры). Как следствие, ока-
зывается нарушенным правило по фактору по-
вторяемости m, согласно которому линия РД-
спектра от совокупности {hkl} в совершенной 
кристаллической решетке не расщепляется. 
Фактор повторяемости m учитывает вклад в 
конкретный рефлекс hkl всех отражающих 
плоскостей из совокупности плоскостей {hkl} 
с одинаковыми индексами с учетом их переста-
новок и знаков (±).  

Тип искажения кристаллической решетки 
cBN, содержащей ионы РзЭ3+, в работе опреде-
лялся из совокупного результата расщепления 
каждой линии РД-спектра микропорошков 
cBN:РзЭ при увеличении в них концентрации 
РзЭ (в пределах исследованного интервала). 
Количества компонент (ά-дублетов) в составе 
линий (111), (200), (220) и (311), полученных 
путем моделирования их профилей по выше-
приведенной методике, были сопоставлены с су-
ществующими данными по искаженной ГЦК-
структуре. Это число является определенным 
для того или иного типа искажений кубической 
структуры, в случае cBN – структуры ГЦК.  

Заключение. По результатам проведенных 
исследований установлен переходный тип иска-
жений (тригональные – тетрагональные) кри-
сталлической решетки cBN при внедрении в нее 
ионов РзЭ3+. Угловая дисторсия (δ ~ 0,1°) харак-
терна для тригональных искажений кристалличе-
ской решетки cBN, она преобладает для cBN:Eu  
и сменяется преобладанием тетрагональной для 
cBN:Nd (c = a + Δa, Δa = 0,005a) с возрастанием 
размера иона РзЭ3+ (от Eu3+ к Nd3+). 

Тонкая структура линий РД-спектров 
cBN:РзЭ при очень малых концентрациях РзЭ в 
cBN характеризует неупорядоченность искаже-
ний кристаллической решетки материала, кото-
рые сменяются более упорядоченными при 
возрастании в нем концентрации РзЭ. 
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