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Представлена информация об имеющейся в кристаллах со структурой кубического перовскита подре-

шетки кислорода, отличной по своему типу Браве от кристалла. Построены совмещенные зоны Бриллюэна 
кристалла и данной подрешетки. Описано влияние имеющейся «скрытой» симметрии в кристаллах со 
структурой кубического перовскита на их фононные спектры. 

Oxygen sublattice of Bravais type, different than crystal, in cubic perovskite crystals is described. Brillouin 
zones of crystal and this sublattice are constructed. Hidden symmetry influence in the cubic perovskite crystals upon 
their phonon spectra is discussed. 
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Многие сложные кристаллические структуры 

построены путем вложения друг в друга трансляци-
онно совместимых подрешеток Бравэ одинаковых 
или различных сингоний [1]. Простейшими класси-
ческими примерами кристаллов, состоящих из под-
решеток одинакового типа Бравэ, служат кристаллы 
со структурой каменной соли, алмаза, сфалерита, из 
подрешеток различного типа Бравэ – кристаллы 
флюорита и антифлюорита, куприта, пирита, рутила 
и т. д. Представление кристаллов в виде совокупно-
сти подрешеток различного типа Бравэ позволяет 
описать имеющуюся в них дополнительную «скры-
тую» симметрию и предсказать вызванные ею осо-
бенности некоторых физико-химических свойств, 
что подтверждается при анализе спектров элемен-
тарных возбуждений данных кристаллов [2], в том 
числе фононных возбуждений [3] и других физиче-
ских и физико-химических свойств.  

Наибольший интерес представляют кристаллы с 
множеством фаз различной симметрии, особенно 
содержащих подрешетки различного типа Бравэ. 
Одним из них является CaTiO3. В базе данных Inor-
ganic Crystal Structure Database [4] найдено три его 
модификации: моноклинная, ромбическая и кубиче-
ская. В данной работе рассмотрена кубическая фаза 
CaTiO3. Анализ подрешеток в его моноклинной и 
ромбической фазах можно найти в нашей работе [5]. 

 
Рис 1. Элементарная ячейка  
кубического перовскита 

 
В кубическом перовските кристаллическая ре-

шетка относится к простому кубическому типу 
Бравэ (Γс), параметры кристаллической решетки: 
a = b = c = 3.795 Å, α = β = γ = 90˚, ПГ № 221 ( 1

hO ), 
кристаллические соединения, имеющие такую же 
структуру: BaTiO3, PbTiO3, PbZrO3 и многие другие 
(рис. 1). Три Γс подрешетки кислорода расположены 
таким образом, что любые две из них можно рас-
сматривать как базоцентрированную ромбическую 
подрешетку i

oΓ  (i = a, b, c) с пространственными 
периодами, совпадающими с кристаллическим. 

В зависимости от того, какие две подрешетки мы 
выбираем, центрирована будет грань, перпендику-
лярная той или иной оси. При этом надо помнить о 
том, что помимо этой условно выделенной базоцен-
трированной ромбической подрешетки кислорода 
будет оставаться и одна подрешетка кислорода ис-
ходного типа. В этом смысле анизотропия, возник-
шая в связи с понижением точечной симметрии, яв-
ляется «искусственной». 
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Остальные подрешетки Ca и Ti совпадают по своему 
типу Бравэ и пространственным периодам с кри-
сталлической решеткой. 
Векторы элементарных трансляций (ВЭТ) для 
соответствующих типов решеток Бравэ имеют вид: 
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Матрицы совместимости для данного сочетания 
кристаллической решетки и подрешеток в общем 
виде имеют вид: 
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где as = a / l,  bs = a / m,  cs = a / n,  
где l, m, n ∈ N. 

В данном кристалле для всех подрешеток l = m = 
= n = 1. 

Влияние «скрытой» симметрии подрешеток на 
спектры элементарных возбуждений [2, 3] можно 
проследить путем построения зон Бриллюэна (ЗБ) 
кристалла и соответствующих ему подрешеток. На 
рис. 2 представлены ЗБ кристалла и подрешеток ки-
слорода для кубической модификации CaTiO3. Для 
данной сингонии ЗБ кристаллической решетки 
представляет собой куб, а базоцентрированной ром-
бической подрешетки кислорода – прямоугольный 
параллелепипед, одно из ребер которого совпадает с 
пространственным периодом кристалла a, а два дру-
гих равны 2a , при этом объем ЗБ решетки (2) в 2 
раза меньше объема ЗБ данной подрешетки (1). 

Из данного рисунка можно было бы сделать вы-
вод о том, что в данном кристалле возникает анизо-
тропия, однако она является только кажущейся, так 
как помимо условно выделенной базоцентрирован-
ной ромбической подрешетки кислорода, которой 
соответствует ЗБ (1), будет оставаться и одна под-
решетка кислорода исходного типа. 

 
Рис. 2. ЗБ кристалла (2) и подрешеток кислорода (1) для кубической модификации CaTiO 
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При трансляции симметричных точек и линий ЗБ 
подрешетки на соответствующие векторы элемен-
тарных трансляций и их линейные комбинации 
можно получить перестройку ЗБ подрешетки в кри-
сталлическую, построить таблицы сопоставления 
звезд волновых векторов подрешеток и кристалла и 
на основе этого предсказать, как будут сворачивать-
ся спектры элементарных возбуждений подрешеток 
в ЗБ кристалла. 

Для примера рассмотрим данный случай, когда в 
кристалле с трансляционной симметрией простого 

кубического типа Браве можно выделить базоцен-
трированную ромбическую подрешетку (табл. 1).  

Из табл. 1 следует, что в фононных спектрах 
кристаллов со структурой кубического перовскита 
на симметричной линии Δ и в симметричных точках 
Γ и X будет иметь место «перестройка» подреше-
точного (кислородного) спектра в кристаллический 
и будут наблюдаться соответствующие квазивыро-
ждения, что действительно можно наблюдать на 
рис. 3 из работы [6]. 

 
Таблица 1 

Разложение неприводимых звезд c
oΓ  подрешетки кислорода  

по неприводимым звездам Γc решетки кристалла CaTiO3 
 

Решетка кристалла Подрешетка 

Тип звезды Векторы звезды (ед. 2π/a) Тип звезды Векторы звезды (ед. 2π/a) 

1 2 3 4 

Γ (0;0;0) 
Γ (0;0;0) 

Y (0;1;0) 

X (0;1/2;0) 
Z (0;0;1/2) 

T (0;1;1) 

M (1/2;1/2;0) S (1/2;1/2;0) 

 
 

Продолжение таблицы 1 
R (1/2;1/2;1/2) R 1/2;1/2;1/2) 

∆ (0;μ;0), -1/2<μ<0 

Λ (0;0;μ), -1/2<μ<0 

H (0;1; μ), -1/2<μ<0 

Σ (2μ;0;0), -1/4<μ<0 

Σ (2μ;0;0), 1/4<μ<1/2 

∆ (0;2μ;0), -1/4<μ<0 

∆ (0;2μ;0), 1/4<μ<1/2 

∆ (0;μ;0), 0<μ<1/2 

Λ (0;0;μ), 0<μ<1/2 

H (0;1; μ), 0<μ<1/2 

Σ (2μ;0;0), 0<μ<1/4 

Σ (2μ;0;0), -1/2<μ<-1/4 

∆ (0;2μ;0), 0<μ<1/4 

∆ (0;2μ;0), -1/2<μ<-1/4 

Z (μ;1/2;0) — — 

T (1/2;1/2; μ) — — 

Σ (μ;μ;0) — — 
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Λ (μ;μ;μ) — — 

S (μ;1/2; μ) — — 
 

 

 
Рис. 3. Фононные спектры некоторых соединений со структурой CaTiO3 в кубической фазе [6] 
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