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��������� ��������� ��������������! ��������" #������� ��$$������ AgHg(As,Sb)S3 
�% #������&����' +����! (
��-�%�'), �����&��/�-� ����� 10 % ���#�� Sb � :�%�;�� 
As3+ (:�. -�. Aa, a = 7,7560(3), b = 11,3340(4), c = 6,6650(3) Å, � = 115,233(4)�, V = 
= 529,99(4) Å3, d = 6,078 -/c#3, Z = 4, R = 0,0229). 
��������-��$������# �����%�# :���-
%��� ������� � ��������� ���B#� ��-��'��"C �������"C � ������"C ��D������C -����-
;�����������"C :����/����, :������&��EF�C :�������&����B ��������" � ��������-
��#� ��:� PbS. ���������� �� :����F�! G��#� ��:� ����G��������! ��������;�� ��-
������ ��'%��� � �������# � ���##������"# �%��#�"# �#�F����# �������"C � ���-
���"C #����;.  
 
	 ' / 0 � � 4 �  $ ' # � !: Sb-��$$�����, ���B$�����, ���������"! ��: PbS, ���������-
-��$�' �������"C � ������"C #����;.  

 
��������' ���B$����B #������ ��$$����� AgHgAsS3 [ 1 ], �:���"� ��!����"! � 1974 -.  

� I"����C ��B:�C, D"� �D����&�� ���&� � ����;��;�� � -���������# (#������&����� J������, 
������) � ���������� �%���� �� :������"C � ������������C �D��%;�C [ 2 ]. I [ 1 ] #������ D"� 
�C��������%���� ��� #��������"!, :�������#D������! � ��##�����! B21/c, a = 11,484, b = 
= 14,020, c = 6,388 Å, � = 90,0�, Z = 8, � � [ 2 ] — ��� #��������"! Aa, a = 7,732, b = 11,285, c = 
= 6,643 Å, � = 115,16�, Z = 4 D�% �DK'�����' ���C�&����! � :���"��F�! ��$��#�;��!. �����% 
��$���;�����! ������" ��$$������ ��������� ������� � ��������� -����;������������! 
:�������D������! :����/����, ��� :�����������B � :��;���� �:��������' ��������" � ���� 
��������� :��������B �� � ����������#� ��:� PbS [ 2 ]. 

I 1986 -. D"�� ���DF��� � ��C���� ��$$������ � #������&����� +����! (L&��' 
��-�-
%�') [ 3 ], :����# � ������� ���%��� �� :���������� ���B#" — ����� 6 ��.% � :�%�;�� #"/B'��. 
����/��-��##� �D��%;� D"�� ����;������� � :���#����C #���������! :�������#D������! 
G��#�������! '��!�� � ������������ � [ 1 ].  

�#�EF���' � ��� �D��%;" ��$$������ �% #������&����' +����! :�%������ �������B �-� 
������ � ��������������E ��������� �� �����#����# #����������# ������. 

5	���
�%����
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� :�#�FBE #����%���� JXA-8100 :�� �����'EF�# ��:�'&���� 20 �I �:������� ������ 
��$$������. I �������� G������� ��:��B%����� �������������: ������' HgS (SK�, HgM�), 
CuSbS2 (SbL�), Ag3SbS3 (AgL�), CsI (AsK�). R#:��������' $��#��� ��$$������ ���������� ��  
 

                                                                 
* E-mail: pervukh@niic.nsc.ru 



�	�+�V��V � 
���	����J��W�+V�
�� �����Y �	��
	��Z Sb-���V���\VJ� ��WW�		�	� AgHg(As,Sb)S3 713

������ /���� #����%�����"C �����%�� :�� 
Z = 4: Hg1,07Ag1,15(As0,972Sb0,128)1,1S3. I ��D�. 1 
:�������" ��%��B���" �����%�� ������� #�-
������. 

����-������������"! �����% �������-
��' :��������' �� ����#��������# ��$���-
��#���� Bruker Nonius X8 Apex � 4K CCD 
���������# [ 4 ]. ��$���;����"� ����"� 
:������" :� ����������! #������� :�� 
293 K (MoK�, � = 0,71073 Å, -��$����"! #�-
��C��#����, �-������������). ��-��F���� 
������ :���G#:��������, �:���'�B �� �����-
�������� G����������"C ��$������. �������-
�� ���������' ���/�$������ :�'#"# #�����# [ 5 ] � �������� :����#������"# ��
 :� F2  
� ���%����:��# :��D��&���� � ��:��B%������# ��#:����� :��-��## SHELX-97 [ 6 ]. 
������-
��-��$������� ����"� � ������ ��$���;�����-� G��:���#���� :�������" � ��D�. 2, ������-
���B�"� ���������" ���#�� � ������"� ����" ��'%�! � �������"� �-�" — � ��D�. 3 � 4 ����-
����������. 
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W��-#��� ��������" ��$$������ �� :�������� (001) :���%�� �� ���. 1. 
�������;������ 
����&���� ���#�� Ag, Hg � As � ��������� ��$$������ C��������� ��' �������� �%�����"C  
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W��#��� ���������' AgAs0,88HgS3Sb0,12 
�������'��"! ��� 484,95 
���-���' ����������' 
���������������' -��::� �
 
a, b, c, Å 7,7560(3),  11,3340(4),  6,6650(3) 
�, -���. 115,233(4) 
V, Å3 529,99(4)  
Z 4 
d�"�, -/c#3 6,078  
�, ##–1 39,693  
F (000) 840 
��%#�� ���������, ## 0,05�0,04�0,04  
���:�%�� �D��� ����"C :� 	, -���. 3,60—36,34 
���:�%�� h, k, l –12 
 h 
 9,  –16 
 k 
 18,  –11 
 l 
 9 
+���� �%#��. / ��%����. ��$������ 3144 / 1806 (Rint = 0,0221) 
������� �D��� ����"C :� 	 = 36,34� 99,6 % 
����� ��������' �����#������"! ��
 :� F 2 
+���� ��$������ / �-�. / :���#�����  1806 / 0 / 55 
S-$����� :� F2 0,402 
R-$����� :� I > 2�(I ) R1 = 0,0229,  wR2 = 0,0538 
R-$����� (��� ����"�) R1 = 0,0262,  wR2 = 0,0574 
����#��� �D���E������ ��������" 0,954(8) 
Max � min ���������! G�. :��������, e/Å3 1,179 � –1,571  
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R��-
#��� I II III IV V VI ����-

��� 

Hg 40,70 39,71   41,12 41,33 41,09   41,13 40,85
Ag 22,88 23,37   23,82 23,39 23,39   24,41 23,54
As 13,26 14,12   13,43 13,95 13,65   14,47 13,81
Sb   3,48   3,27     3,49   2,77   3,08     1,68   2,96
S 17,89 18,10   18,39 18,35 17,98   18,43 18,19
� 98,21 98,57 100,25 99,79 99,19 100,12 99,35

 



�.I. �V�I�
���, �.I. y�����I, �.�. ��J����� � ��. 714 
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���# x y z WY� UG��* ���# x y z WY� UG��* 

Ag 0,2500 0,02131(6) 0,0000 1,0 0,0300(2) S(1) 0,4217(3) 0,0089(1) 0,4328(3) 1,0 0,0153(3)
Hg 0,7897(1) 0,31679(3) 0,0313(1) 1,0 0,0268(1) S(2) 0,9846(3) 0,2857(1) 0,4703(3) 1,0 0,0144(2)
As 0,2871(2) 0,35167(5) 0,0218(1) 0,929(7) 0,0137(2) S(3) 0,4377(3) 0,3711(1) 0,3964(3) 1,0 0,0157(3)
Sb 0,2871(2) 0,35167(5) 0,0218(2) 0,071(7) 0,0137(2)       

 

 

 

UG��* = 1/3(U11 + U22 + U33). 
 
���B$�����! [ 2 ]. y��&�!/�� ����&���� ���#� As �������'E� ��� ���#� S, ������'��' As—S 
��&�� � ��������� 2,268(2)—2,310(2) Å, �����EF�� ���#" S ��C��'��' �� ������'��'C 3,074—
3,534 Å. 
�������;������ ����&���� ���#� Ag (3+1) �������'E� ��� ���#� S �� ������'��'C 

2,520(2)—2,615(2) Å � ���� ���# S �� ������'��� 2,906(2) Å. ���# 
Hg �#��� ����&����-�����G��������� ����&���� �% ���#�� S, ���-
���'��' Hg—S ����" 2,440(2)—2,746(2) Å. ���#" Hg, Ag, As � S 
�D��%�E� /���������"� ��:������ ���B;� ������� AgHgAsS3, ��'-
%���"� ��D��#� � �D��%������# ����� ����B (100). ��������� ��$-
$������ D��%�� � ����������#� ��:� PbS. 
��������" D�%���"C 
���#�� � #�&���#�"� ������'��' � ��������� Sb-�����&�F�-� ��$-
$������ (�����' ��D���) � � [ 2 ] ��%����E��' ��%�������B��. ����-
����� ���������� ������'��! (As,Sb)—S (�#. ��D�. 4) ��'%��� � :��-
��������# � :�%�;�� As3+ ����� 10 % D���� ���:��-� ������� Sb3+. 

��F�����EF�� � ���������� ��%��-����� � �:��������� :���-
#����� G��#�������! '��!�� ��$$������ �DK'��'���' ��%�"# �"D�-
��# ����������"C ���!. �� ���. 2 ���" ��� :����;�� #���������! 
'��!�� � ��������� �
 [ 2 ]. ����%��� ��'%B � :���#����#� ��������� 
[ 1 ] (:�������#D������' '��!�� (ap, bp, cp)), � ���&� ��%#�&�"! �"-

D�� :�����-����-����B��! '��!�� � #����;�! :���C��� / 0 1/2 1/2 / 0 –1/2 1/2 / 2 0 1 / � :���#��-
��#� a- = b- = 6,574, c- = 14,04 Å, 
 = 119,1�. �� :����;�'C :���%��" ���&� ������';�� :�����-
��D������! F-:��K'��!��, �����������"� � [ 2 ] — aF, bF, cF. 
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��'%B d ��'%B d �-�� � �-�� � 

Ag—S(3)#1  2,520(2) Hg—S(2)  2,683(2) S(3)#1—Ag—S(3)#2 148,02(8) S(2)#2—Hg—S(2)   99,77(5)
Ag—S(3)#2  2,531(2) Hg—S(3)#3  2,746(2) S(3)#1—Ag—S(1) 100,59(6) S(1)#3—Hg—S(3)#3 104,97(5)
Ag—S(1) 2,615(2) As—S(1)#4 2,268(2) S(3)#2—Ag—S(1) 107,75(6) S(2)#2—Hg—S(3)#3   94,87(5)
Ag—S(2)#2 2,906(2) As—S(3) 2,272(2) S(3)#1—Ag—S(2)#2   92,21(5) S(2)—Hg—S(3)#3   97,78(5)
Hg—S(1)#3 2,440(2) As—S(2)#2 2,310(2) S(3)#2—Ag—S(2)#2   99,96(5) S(1)#4—As—S(3)   97,64(7)
Hg—S(2)#2 2,509(2)   S(1)—Ag—S(2)#2   94,39(5) S(1)#4—As—S(2)#2   94,72(7)
    S(1)#3—Hg—S(2)#2 143,70(6) S(3)—As—S(2)#2  99,55(8)
    S(1)#3—Hg—S(2) 107,10(6)   

 

 

 

�:������" ��##�����, ��:��B%��#"� ��' -�����;�� G����������"C ���#��: #1 x, y–1/2, z–1/2,  #2 x–1/2, 
–y+1/2, z–1/2,  #3 x+1/2, –y+1/2, z–1/2,  #4 x, y+1/2, z–1/2. 
 

 
 

���. 1. W��-#��� ��������"
��$$������ 
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���. 2. ������/���' :���#����� :�������#D������! (�, [ 1 ]), :�����-����-����B��! (-) � ��D������!  
        (F ) F-:��K'��!�� [ 2 ] �� ���C :����;�'C #���������! G��#�������! '��!�� ��$$������ (
, ", �) 

 
������� ��#����B, ��� :�� :���C��� �� '��!�� � :��������������! -��::� �
 � :�������#-

D������! ���&�� :������B�' -����;������������' F-'��!��, � �� '��!�� �, ��� G�� ���%���  
� [ 1 ] � %���# :����D�������� � ��D��� [ 3 ]. I ��'%� � G��# ����B ����&���! :���/��-��##  
� [ 1, 3 ] :������;������� �������. VF� ���� ��������� ������' ��D������! F-:��K'��!�� — 
:�����:����� b� = b/3, :�����B�� :����� b :��������'�� ��D�! 1½ ���-����� -���� G��! F-
:��K'��!��. 

��' ��%��/���' ��������-� :����������' � �:������ ��������" � [ 2 ] — ����C��������� 
��:� PbS, -�� � ������ � ������", � �����" ���&�" D"�B � ����G��������# �%��#��# ����&�-
��� — � � ��!�������B����� G�� ����&���' #����#�# �����G��������� [ 7 ], D"�� ����������� 
-��#����' �������"C � ������"C #����; #�����# 
��-���	� [ 8 ]. 

I ��D�. 5 ���" ���������B�"� (���#�������"� �� �����;�) :�������� %�:������' ���#�-
#� ��' ���D���� %�������"C ���������-��$������C :��������! �, �C $�%" � � ������" � :���-
��������';�����! F-��D������! :��K'��!�� — hFkFlF . �����% ��D��;" � ���:���&���' ���-
#�� :���%"����, ��� ��� C��������"� ��' F-:��K'��!�� :�������� {111} ���B#� D��%�� :� 
:�������� � �����;� � :� -��#����� — � �����B�"# �����# 36 ��� � ��������!, ��� � � �����-
��! #����;�C (���. 3, 
, "). ������ ���������B��� �#�F���� ��������! � �������! #����; %�-
#���� ���������' �� �����B��-� ����-� �C :��������! {111} �� :������� d111 (��� :� $�%� �� 
180�). R�� #�&�� �����B �� :�������� ( 2 31), :��������'EF�! :�������B (200) F-:��K'��!��, 
-�� �������"� � ������"� ����� 44 ���&�" ;����������B ���- ���-� (���. 4). ��� ��������! 
�����;�� ���������! ���#�� ���" �� �%��� ����������! ����� '��� ����� �#�F���� �C � ��-
��! �% ������ ��������� ����� ��������. 
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	��B�� ������" 	��B�� �����" I�� ���#" 
hkl dhkl 

�k �k, -���. �a �a, -���. � �, -���. 
hF kF lF  

200 3,508 0,97 198 0,94 322 — — 111 
031 3,201 0,93     6 0,78 155 — — 1 11 
002 3,014 0,99   12 0,93 311 0,83 343 002 
2 02 3,006 1,00 174 0,96 349 — — 11 1  
2 31 2,687 0,93 167 0,77 195 0,82 180 200 
231 2,136 0,89 205 0,71 113 0,56 166 022 
202 1,918 0,93 211 0,79 272 0,74 239 113 
4 02 1,911 0,96 335 0,89   26 0,84 360 220 
2 33 1,897 0,94 180 0,73 146 0,80 165 2 02 
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���. 3. 
) ��������' ����� 36 � :�������� (031) ��������" ��$$������ (������������� :�������� {111}�-
:��K'��!��) � ����" �� :���������! � :�������'#� (200), ( 2 02) � (0 3 1): A = a – 1/2b – 3/2c = 11,23 Å; 
B = –a = 7,756 Å; 
� = 108,13�; ") �������' ����� 36 � :�������� (031) ��$$������ (������������� {111}�-
�������! :��K'��!��) � ����" �� :���������! � :�������'#� (200), ( 2 02) � (0 3 1): A = a – 1/2b – 
                                                    – 3/2c = 11,23 Å; B = –a = 7,756 Å; 
� = 108,13� 

 
	���# �D��%�#, � ��������', � �������' 

#����;" — ��&��' :� �����B����� — ���B#� 
�:��'�����" ����#� ��D���#� :��������!, �� 
�C �%��#�"! ����- ��$��#������ �%-%� ���%�-
���:�� C�#������C ��'%�!, � :����E ������B, 
:�-����#�#�, ��'%�! As—S (��������;�' 3+3). 

I ��%��B���� ��/�-� �����������' :���%�-
��, ��� ��$$����� �% +����' [ 3 ], ��$$����� �% 
I"����C ��B: [ 1 ] � ��$$����� �% �����" [ 2 ] 
:��������'E� ��D�! ���� #������ � �D"���! 
��' ���B$�����! �����;��! �������, � �����# 
������ � :�%�;�� ���C��������-� �������. 
��-
������-��$������! �����% :���%�� �"����E ��-
-��'�����B ��� ��������!, ��� � �������! #��-
��;, ��� ����&��� �C ��%#�&��� ������#��� 
�:��'������� � :��;���� ���������%�;��. ����-
�� ���%����:�' C�#������C ��'%�! :������ � ��-

��&���E -��#����� �"������##�������-� ����������-� ��:� PbS: �����", ��C��'�B � :����-
��C �DK�#�� �������"C ����G����, ��F�������� �#�F��" �% �C ;������, � �������#, �������-
�������� ��� �����' �������' :����/����. 

 
��D��� :�����&��� �����!���# $����# $����#�����B�"C �����������!, -���� ~08-05-

00087. 
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���. 4. 
������"� (�:��/�"� �����) � �����-
�"� (:������) ����� 44 � :�������� ( 2 31) ��$-
$������; � �����B��! ��������� ��:� PbS ��� 
���&�" ;����������B ���- ���-�: A = –1/2b +
+ 3/2c = 11,492 Å; B = –a – 1/2b – 1/2c = 9,019 Å; 
                                    
� = 72� 
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