Структурные фазовые переходы в лангаситах Ba3TaFe3Si2O14 и Ba3NbFe3Si2O14 при высоких давлениях до 60 ГПа
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Кристаллы семейства лангасита (La3Ga5SiO14) вызывают большой научный и практический интерес из-за высоких параметров пьезоэлектрических, акустооптических и лазерных свойств [1; 2]. 
Лангаситы с общей формулой А3ВС3D2O14 [3] относятся к структурному типу Ca3Ga2Ge4O14 и имеют слоистую тригональную структуру, пространственная группа P321 (Z = 1). В этой нецентросимметричной структуре смешанные слои из тетраэдров С и D - катионов чередуются вдоль оси z (c) со слоями из крупных катионов: A-восьмивершинников (томсоновских кубов) и B-октаэдров (Рис.1).
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Рис 1. Элементарная ячейка железосодержащего лангасита Ba3NbFe3Si2O14. Ионы Fe и Si находятся в кислородных тетраэдрах. Ионы Ba расположены в томпсоновских кубах, а ионы Nb - внутри октаэдров.
Ba3TaFe3Si2O14 и Ba3NbFe3Si2O14  - перспективные кристаллы это семейcтва, содержащие магнитные катионы. Одновременное наличие электрического и магнитного параметров порядка в этих кристаллах позволяет называть их мультиферроиками.[4] Магнитоэлектрические эффекты в кристаллах Ba3NbFe3Si2O14 наблюдаются только при температурах ниже температуры магнитного упорядочения, которая составляет ТN = 27 K.[5] Поэтому повышение TN  является одной из задач, важных для практических применений. Одним из способов решения этой задачи является использование методики высоких давлений. Внешнее давление способно существенно изменить кристаллическую структуру, а значит и магнитные и электронные свойства Ba3NbFe3Si2O14. 
Данная работа посвящена исследованиям порошков кристаллов Ba3TaFe3Si2O14 и Ba3NbFe3Si2O14 методом синхротронной рентгеновской дифракции при высоких давлениях в камерах с алмазными наковальнями вплоть до 60 ГПа. Обнаружены структурные фазовые переходы в области Р = 3-5, 15-19 и 45 ГПа. Наиболее резкие изменения структуры  наблюдаются при втором переходе около 17 ГПа, где сильно уменьшается параметр с элементарной ячейки, и объем ячейки падает скачком на 7 %. Обсуждаются возможные механизмы структурных превращений.
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