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�� ����������� ������������!�"������ �#����� �������� CsFe2S3, Tl2PbZrS4 � Tl2PbGeS4 
� ����#�$�#��� �����#/�#��# 1:1 ����#�%��#� �&�#�' F-(�&��$���� &�' Cs � S � (��%�-
�� ���&�#�#�', ���&���#)� &�' �����#�% � �#��#�% F-(�&��$���� &�' %������ (�����-
���#)+ ��( PbS). 9���#� % �����%� Zr4+ #� ���)+ Ge4+ � ��� �����<&��"����+ ����&�#�-
=��+ (� ���� (��%�&�� � ���������# �>?��� <����#���#�+ '"�+��, �.�. � ���#�$�#�A 
(���#���� �(���%�� ��� �����#�%, ��� � �#��#�% % ��������� �������� ���&�#�#�'. ��� 
�������%�� �����'�#)B F-(�&��$���� ���A� ����� B�������#)� &�' ��(� PbS �&%����-
#)�� �(��'&�"�#�' (���=�+ �����% % (����=�'B <��+ ��������). 
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� ! & ' " � ( "  � ! � � �: ������������!�"����+ �#����, ���(#)� �����#) Cs+, Tl+ % ����-
!�&�B, F-(�&��$����, ��������#)+ ��( PbS, �&%����#)�� �(��'&�"�#�' (���=�+ �����%. 

��)�)��) — AD NOTAM 

K (��&��L�#�� �����&�%�#�+ ���� ���(#)B �&#����'&#)B �����#�% (���%#��)B (� �����-
�� � �#��#���) % ����#���=�� ���������"����B �������� ���L#)B ����!�&�% � (� %��'#�A #� 
<�� ���� &����B �����#�% >)� %)(��#�# ������������!�"����+ �#���� ���&�#�#�+ CsFe2S3, 
Tl2PbZrS4 � Tl2PbGeS4. ��#�� #��� >)�� (�����#�, "�� �����# Tl+ %��A"����' % �#��##)� (�&-
��$���� �������� TlCu2S2, TlCu7S4, TlTaS3, TlIn3S5, TlIn5S8, TlCr2V3S8, �&#�%����##� �"���%�'  
% �'&� ���"��% � % �(��'&�"�#�� �����#�% [ 1 ]. K ��������� L� Tl18Pb2Ti7S25, #������' #� (��-
�>��&�#�� Tl+ % �����##�� �����%�, �����##�' � �#��##�' (�&��$���� "���� ���&���#) [ 2 ]. 
�#�����#�+ % <��� (��#� ��������� ��������� ��#����� �����#��� Tl2S, �&� ��������"����� 
�(��'&�"�#�� (���=�+ �����% � =���A &����L�#�' �����'�#�+ (��������"#�+) � (���#�+ �(�-
��%�� #�%������� �����"�� �����#�% � �#��#�% [ 3 ]. �#������ ����&�#�=��##��� ����L�#�' 
�����#�% ��-�� �"����' Tl+ % ��%����#�� �(��'&�"�#�� � �#��#��� % ���L#)B ���������B 
AgTlTe, ��#�����% %�>���� Hg3Tl4As8Sb2S20 (II) � ��>��<���� Tl2AgCu2As3S7 ���������#) % [ 4 ]. 
�� (���"�##)B �%�&�#�+ ���&���, "�� �'L��)� � ���(#)� �&#�%���#�#)� �����#) (Cs+, Rb+,  
Tl+ …) ���A� $�#�) �"���%�%��� % ���&�#�� ���������"����+ ��������) � �(��&��'�� �� ����-
���� ��� % ��&��L���%� � �����#���, ��� � � �#��#���, (��"�� &�' (���>��&�#�' (��%��� %���-
�#��, (�-%�&�����, #�L#) &������"#� �>?��#)� � �����%#)� (���#��).  

�����	���*�	��-)���/ 	�	��
 ��������� CsFe2S3 

��������� ��#����"������ �#����� ��#����� rasvumite (KFe2S3) CsFe2S3 (Cmcm, Z = 4, 
a = 9,5193, b = 11,5826, c = 5,4820 Å [ 5 ]), ���AX�' % �����%� ���(#)+ �&#�%���#�#)+ �����# 
Cs+, >)�� �����&�%�#� ���#&���#)� ����&�� ������������!�"������ �#����� [ 6 ]. 
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�����	�$� %������! �������� ��	������$� �	���	���$� ��
��	�& Fhkl, �$�������$�  

� ����&���	�� ���� �	���� �	���	��$ (Fhkl)�, 
� ����&���	�� 	��
�� ��	����� Cs+Fe (Fhkl)k,  

� ����&���	�� ������� S (Fhkl)S, 
� Cs+S (Fhkl)S+Cs, (hFkFlF )-��&���$ 
������	�� F-
�&��'�	��  

&�! �	���� Cs+S 

hkl dhkl (Fhkl)� (Fhkl)k (Fhkl)S (Fhkl)S+Cs hF kF lF hkl dhkl (Fhkl)� (Fhkl)k (Fhkl)S (Fhkl)S+Cs hF kF lF

130 3,58 275 299   24 168 — 420 2,20 204 225   22   66 210 
310 3,06 175 239   64 — — 042 1,99 330 221 110 185 022 
221 3,05 299 159 140 298 111 060 1,93 241 304   63   97 030 
040 2,90   52  79 131 216 020 350 1,87 274 213   61 148 — 
002 2,74 158   19 139 320 002 440 1,84 298 201   97 170 220 
022 2,48 223 248   25   66 012 332 1,83 249 282   33 124 — 
240 2,47   80 114   34   47 120 402 1,80 387 283 104 260 202 
400 2,38 151   31 120 293 200 260 1,79 159 127   33 189 130 
202 2,38 165 205   41 132 102        

 
K ��>�. 1 &�#) �#�"�#�' #��>���� �#��#��%#)B ��������#)B ��(����& Fhkl, ����"���##)B 

(� ����&�#���� %��B �����% ��������) (Fhkl)�, (� ����&�#���� ������ �����#�% Cs+Fe (Fhkl)k, 
(� ����&�#���� �#��#�% S (Fhkl)a � (� ����&�#���� Cs+S (Fhkl)S+Cs. ������#)+ �#���� ��>��=) 
(����)%���, "�� % �>����� dhkl �� 3,5 &� 2,5 Å, �&� �����&���"�#) #��>���� ��(��#�##)� ������� 
������������!�"����� (��������, ����) Cs � S ��������) ���������#� �(��'&�"�#) (�����-
��'�� {221}, �#�L���%� �����)B — � �"���� ��������� (������#��%�##�+ ���(() — ��&��-
L�� "��)�� ����+��%� ���#)B ����#��=�+: (221), (221), (221), (221). ���"�� (� (�������� [ 7 ] 
&��� ���&�AX�� (�������) (�&?'"�+�� &�' �����% Cs � S: a� = 1/4a + 1/4b = 3,75 Å, b� = 1/4b + 
+ 1/2c = 3,99 Å, c� = 1/4a + 1/2c = 3,63 Å, �� = 58,73�, �� = 65,40�, �� = 55,84� (&�' &�##��� %)>��� 
#�(��%��#�+ ���+ #�&� %�'�� ��� ��������"#�-<�%�%���#�#)� ����&�#��#)� (�������� (221), 
(221), (221)). ^�������"����� (�������) <��+ (�&?'"�+�� >����� � ������� ���>�<&��, ����-
�)+, ��� ��%���#�, ����� ����� % ���#�=�#�����%�##�+ ��>�"����+ '"�+��: a� = b� = c�, �� = �� = 
= �� = 60�. � ����A, #�������� ����L�##�A, ������#���#�A F-(�&?'"�+�� � (���������� aF = 
= a/2 = 4,76 Å, bF = b/2 = 5,79 Å, cF = c = 5,48 Å ����� ��)�� %)&����� % ��������� (���. 1).  

	���� �>�����, ������������!�"����+ �#���� (������, "�� ��#�%� ��������) CsFe2S3 ��-
���%�'�� �(���%�� �����% Cs � S % ����#�$�#�� 1:3 (� ����#� �&�#�+ ���#�=�#�����%�##�+  
 

F-��$����. K �>?��� <����#���#�+ '"�+�� 
��&��L���' 2	2	1 = 4 ����B F-(�&?'"�+��  
� %�� 16 (���=�+ � #�B ��(��#�#): 12S+4Cs. 
�� <�� 16 (���=�+ % '"�+�� (��&���' 32 ���-
��<&��"����B (�����), �� �����)B �&#� "��-
%���� ��#'�� �����#��� Fe. ���(��&���#�� 
�����% S � Cs % �>X�+ �(���%�� ����%�, "�� 
"��%����' "���� �� �����<&��"����B (����� 
����� % %��$�#�B ������ ����) ���), � ���#-
#� %�� �#� ��#'�) Fe. _��� ���)� ��������� 
CsFe2S3 &���#�������� ��'X#�� �������%�#��  
 

���. 1. CsFe2S3. �����=�' (���=�+ �����% #� (���-
����� xy; L��#)�� ��#�'�� %)&���#� (����=�' F-
(�&?'"�+�� � #� #�+ �����#) z-����&�#��) ���-
��%; % ��%�� #�L#�� ���� %)&���#� &%�+#�' ��#- 
  �� �%'��##)B �>X��� ��>���� [FeS4]-�����<&��%  
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���. 2. CsFe2S3. 
���&�#�=�' �����#� Cs % F-��$����: 
&%�B$�(�"#�' �������#���#�' (����� CsS10; ����&#�� ��-
���#) Cs, �=�#�����AX��� &%� ����%$���' >���%)� ���-
#� (����), — =�#��) ���L#)B (� ���#� (����. �����- 
         X�##)� ������'#�' Cs—Cs (�����#) $���B��� 

 
����#��� �����%� � ������������!�"������ ����-
%�'�� � ���������B����+. ���>���� � ���'&�%)� 
�����'#��� �����% L�����, � �#�, ��� %�&#� �� !��-
���), &��L#) ���(�#����%��� ('�� ����=�����#)B 
�&�#�= #� &%� �����#� Fe, &��L#� ��$����' � �"�-
��� ����, "�� �����<&�) [FeS4] �>����A� %)�'#���A 
%&��� �-��� &%�+#�A ��#�� � �����"�##)�� ��L-
����#)�� ��#�������, "�� �%�&�������%��� � ���L-

#�� B�������� B���"����B �%'��+ % <��B !�����#��B ��������) (��. ���. 1). 
������ �����#���#)� !�����#��� ���L�� %)����##�' �� ���' ����#�� [CsS10]-(���<&��%. 

��������� % �(���%�� � F-��$����+ ��L&)+ ���� ����L�# ��>�"����� ��>�����<&��� (� 12-A 
%��$�#���), �� �����# Cs, �"���%�' % �>X�+ �(���%�� � �#��#��� ���), ����� &��'�� ����&�+ 
���) ����� &%��' ����&'�� �����#) Cs. ����A"�% <�� &%� %��$�#) �� ����&�#�=��##��� ��-
��L�#�', (���"��� �%'�� ���"�##)B ��>�����<&��% �>X��� "��)��B�����#)�� ���#'�� ���, 
"�� �>�������' ��������>���#�' ����#�� (���. 2). �����#� (�������, "�� #�>�A&����� (�� <��� 
#�������� �>��L�#�� �����#�% Cs+ %)�%�#� #� B���"������ �%'�'��, � ���� ���&��%�� ��B�-
#���� �(��'&�"�#�' Cs � S % �����B �&#�+ �(���%��. �#�����"#)� ���"�� &�' ����&�#�=�� 
���(#)B �����#�% Tl+ #��� >)�� ����>��#) ��#�� [ 4 ]. 

K��%��X�'�� � ��>�. 1, �>����� %#���#��, "�� (�&�%�'AX�� >���$�#��%� �#�"��)B (� %�-
��"�#� ��!�����% (hkl) (��#�&��L�� ���#�=�#�����%�##�+ (�&��$���� �����% ���) � =���' 
(hFkFlF). _�� &����� ����$#��� (����� &����B #���%����)B �(��'&�"�#�+, (�������� �#�"�-
�)B ��#����#��% (�.�. �#)B (�&��$����) % &�##�+ ��������� #��. 

������##�' % [ 5 ] �����������#���� CsFe2S3, RbFe2S3, 
Fe2S3, � ���L� ���&�#�#�+ � (����-
L���"#)�� �����%��� (Cs0,5Rb0,5), (Cs0,5K0,5), (Rb0,5K0,5) ��#�"��� !��� �&�#)B F-(�&��$���� 
���) #� ������ � ���(#)�� � �'L��)�� Cs � Rb, #� � � �����##)� (� ������� � %��� K. K <��� 
(��'%�'���' %)����' ���>���#���� &�##�+ ��#!�����=��, %��A"�AX�+ �(������#�� ��(��#�-
#�� (������#��%� � #���"�� (��&(��)��� &�' ���X���%��#�' %)����+ ��������� (��� (��%&�-
���������).  

���>�"����� ����L�#�� (��������% F-(�&��$����, � ���##�, �����#�� �����X�#�� �F, %)-
�%�#� �(�=�!�"������ B���"������ �%'�'�� Fe—S � Fe—Fe % <��+ ���������. 

�����	���*�	��-)���/ 	�	��
 ��������� Tl2PbZrS4 

�%���) ���$�!��%�� ��������) Tl2PbZrS4 (C2/c, Z = 4, a = 15,455, b = 8,214, c = 6,751 Å, 
� = 109,1�, V = 810 Å3 [ 8 ]) ����)%�A� #� ����L�##)+ ��������#)+ ��( PbS, ��)��'�� #� >���-
��A � (���#�+$�+ ���B���+#�A �(���%�� �#��#�% S2– (��� ��� …) [ 8 ]. ��$� �����&�%�#�� 
(����)%���, "�� ��� ����� �����#�%, ���#)B (� �����, ������� � ���'&� (��&���) Tl+, Pb2+ � Zr4+ 
1,5, 1,2 � 0,72 Å ����%����%�##� [ 9 ]) �(��'&�"�#) (��%&���>�"����+ F-(�&��$����+ �X�  
% >���$�+ ���(�#�, "�� �#��#) S. 
�"���%�##� <�� ��L#� �=�#��� �L� (� �����#�#�'�  
y-����&�#�� >����#)B �����% [ 8 ] �� �&����#)B �#�"�#�+, ����#)B 1/8b: yTl = 0,3761 (3/8 = 
= 0,375), yPb = 0,6239 (5/8 = 0,625), yZr = 0,1226 (1/8 = 0,125), #�: yS1 = 0,1042 (1/8 = 0,125), yS2 = 
= 0,3391 (3/8 = 0,375). 

�#���� ��>��=) #��>���� �#��#��%#)B ����L�#�+, ����"���##)B (� ����&�#���� %��B 
�����% ��������) (Fhkl)�, (� ����&�#���� ������ �����#�% (Fhkl)k, (� ����&�#���� �#��#�% 
(Fhkl)S � �#��#�% � Tl (Fhkl)S+Tl (��>�. 2) �&#��#�"#� ����)%��� #� #���"�� % ��������� (��%&�-
���#��'=��##)B (�&��$����, �(��&��'��)B (��%)�� ����' ����+��%��� ������������!�"�- 
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�����	�$� %������! �������� ��	������$� �	���	���$� ��
��	�& Fhkl, �$�������$�  

� ����&���	�� ���� �	���� �	���	��$ (Fhkl)�, 
� ����&���	�� 	��
�� ��	����� (Fhkl)k,  


� ����&���	�� ������� (Fhkl)S � ������� � Tl (Fhkl)S+Tl � ��&���$ 
������	�� F-
�&��'�	�� (hFkFlF )  

hkl dhkl (Fhkl)� (Fhkl)k (Fhkl)S (Fhkl)S+Tl hF kF lF hkl dhkl (Fhkl)� (Fhkl)k (Fhkl)S (Fhkl)S+Tl hF kF lF

400 3,65 851 1023 172 419 11 1  421 2,31 — 140 102 433 — 
2 21 3,36 826 1008 182 399 1 11 6 2 1 2,18 1023 919 104 634 2 02 
002 3,19 800 988 188 377 111 402 2,09 1006 894 112 622 220 
221 2,93 1146 983 164 730 020 040 2,05 1024 904 120 642 2 20 
4 02 2,92 1141 975 166 724 002 2 23 1,97 1001 867 135 624 022 
4 2 1 2,77 228 149 79 640 — 8 02 1,87 792 870 — 421 1 1 3 
202 2,63 222 134 87 629 — 800 1,83 927 871 — 559 22 2  
600 2,43 279 146 137 680 —        

 
���B (��������+: (400), (221), (002) — ��� &�' �����#�%, ��� � — ��&���#� — &�' �#��#�%. 	�, 
"�� %���"�#) (Fhkl)� &�' #�B ��%#) ���#���� (Fhkl)k – (Fhkl)S ��#�"���, "�� <�� (�&��$���� ���-
X�#) ��#�������#� &��� &���� #� (���%�#) ��L(�������#)B ������'#�+, �.�. ������%�A�  
% (����%�!���. _�� �>���'������%� (��%��'�� (��&(���L���, "�� %�� ����) (�&"�#'A��' (��%&�-
���#��'=��##�+ (�&��$���� #� >��� ���&�AX�B �#��#��%#)B (��������+: (221), (221) � (402), 
�#��#��%#���� �����)B ��%#) ����� �#��#��%#����+ �����#�% � �#��#�% (��. ��>�. 2). 

����"���##)� (� (�������� [ 7 ] (�������) (�&��$���� &�' <��B (��������+: a� = 1/8a – 
– 1/4b + 1/4� = 2,94 Å, b� = 1/8� + 1/4b + 1/4� = 2,94 Å, c� = –1/8a + 1/4c = 2,95 Å, �� = �� = 95,84�, 
�� = 88,48� — (����)%�A�, "�� %�� ����) �(��'&�"�#) (��%&���>�"����+ (�&��$����+, % ����-
��+ �����#) � �#��#) % ��&���#���� �>����A� F-(�&��$���� � �&%��##)�� (����������. �> 
<��� �%�&�������%�A� �#&���) hFkFlF  (��%)B ���B ����+��% ������������!�"����B (��������+ 
��>�. 2, �����)� #�B�&'��' (�� (���B�&� �� ��B�&#�+ <����#���#�+ '"�+�� � F-(�&?'"�+�� (� 
�����=� (���B�&� {1/4 –1/2 1/2//1/4 1/2 1/2//–1/4 0 1/2}. ����"�� F-(�&?'"�+�� � (���������� 
aF = 5,88 Å, bF = 5,88 Å, cF = 5,90 Å, �F = �F = 95,84�, �F = 88,48� (�&�%��L&����' � (�������%��� 
% ��������� &����B ����+��% (���#��(���%�##)B ������� ������������!�"����B (��������+, 
�#&���) hFkFlF  �����)B &�#) % ��>�. 2.  

����"�##�� %)$� >���� �����'�#�� �(��'&�"�#�� �'L��)B �����#�% ����L��� �B �(��&�-
�'AX�A ���� % ��B�#���� �����������=��. ����=�� L� �#��#�% %)#�L&�#) �&�%���%��'�� 
��� ���������B���"����� ���>�%�#�'� ����&�#�=�� ���#���&#)B, #� �L� !������%�##)B  
% (������#��%� �����#�%, ��� � (��=����� ��>��%�##��� �(��'&�"�#�', "�� � ���������� % �B 
�#�"�����#)B �����#�#�'B �� ����% ����+ L� F-(�&��$����, ���X�##�+ (� ��#�$�#�A � (�&-
��$���� �����#�% #� (���%�#� �A>��� �� �� ��>�� (���. 3). 	���� �>�����, ����<&��"����' ��-
��&�#�=�' ����+ ����� ���#���&#)B �����#�% — <�� ��"���� ��������� &�+��%�' ���, ���&�A-
X�B &���#�+ (��'&��, ���, ��#=�#�����AX�B ����) #� ����+��%�B (��������#)B ��%#��&�-
��##)B (��������+ — ������#)B (��������+ %)������������"#��� ��������#��� ��(� PbS.  

��>�A&����' #��������, #� �����#�� �����X�#�� ������'#�+ Tl—S, ���&#�� �#�"�#�� ��-
���)B &��L#� >)�� (��'&�� 3,32, � �#� % ��������� 3,18 Å. 	��L� ����� ����� �����X�#�� ���-
���'#�+ Pb—S, ���&#�� �#�"�#�� �����)B % ��������� 2,93, (� ��>��=�� L� ��##)B ��&����% 
&��L#� >)�� 
3,03 Å (% PbS �#� 2,97 Å). K �� L� %���' #��>���� �L�������, �.�. <#��������� 
��#����) Zr—S &�A� ���&#�� �#�"�#�� 2,58 Å (�� ��>��"#�+ %���"�#� 2,56 Å, �.�. ���� #��#�"�-
����#�' ��#&�#=�' �%���"�#�'. 

_�� !���) ��L#� ������%��� ��� <!!��� �(��'&�"�#�' �����"#)B (� ��������, �����  
� ���'&�� �����#�% % �&�#�A ��$���� �� �������#��� (��>������ �� (�������) � ��>�"����+ 
F-'"�+��. ��� <��� ���(#)� (� �������� �����#) ��()�)%�A� �L����, � ���)� — ����'L�#�' 
% �%��B ��L�����##)B ��#�����B. 
�#�"#�, >���� ��>���#�' �#��##�' �����=�, ���L� (�&%��- 
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���. 3. Tl2PbZrS4. �����=�' (���=�+ �����% 
#� (�������� xz; ��#���) F-(�&?'"�+�� %)-
&���#) L��#)�� ��#�'��, ��#���� — ��-
"�#�' (����=�� (�������'�� ( 4 02) � (402). 
K ���#�=�B F-(�&?'"�+�� �����#) �����- 
             ��##)� y-����&�#��) �����% 

 
L�##�' �(��'&�"�#�A F-��$����+, (� 
%����L#���� ���(�#������ <�� �#���-
��� �� �"�� ����L�#�+ ����&�#�=��#-
#)B ����L�#�+, #� "����"#� �#� %�� L� 
���A� �����. 

 
�����	���*�	��-)���/ 	�	��
  

��������� Tl2PbGeS4 

Y�����' (� �����%� ��������� 
Tl2PbGeS4 (P21/a, Z = 4, a = 8,907, b = 
= 9,114, c = 10,502 Å, � = 94,08�, V = 
= 850 Å3 [ 10 ]) >)�� %�'�� &�' �������-
�����!�"������ �#�����, "��>) �=�-
#���, ��� ����#� Zr4+ #� >���� �����+ 
Ge4+ (r 
 0,40 Å) ��������� #� ����#���-
=�� ��������). 

K ��>�. 3 &�#) #��>B�&��)� &�' �#����� &�##)�. ��' #��>���� %)��L�##�+ �����##�+ 
(�&��$���� =������>���#� %�'�� ����&�#��#)� (�������� (210), (013) � (203), �����)� (� (��-
������ [ 7 ] �(��&��'A� (�&?'"�+�� � (����������: ar = 1/4a – 1/2b + 1/6� = 5,31 Å, br = 
= –1/4� + 1/2b + 1/6� = 5,42 Å, cr = –1/4a – 1/2b – 1/6� = 5,31 Å, �r = 38,07�, �r = 61,90�, �r = 49,03�. 
�"���' �� ����#� ����L�##)� (��-�� �����#�#�+ ����%)B (��������% �� 60�) ���>�<&���, 
��L#� (���+�� � ���#�=�#�����%�##�+ F-(�&?'"�+��, (�������� aF = ar + br – �r, bF = br + cr –
 ar, cF = cr + ar – br, ��� <�� ���&��� �� ���������. ���#���' %� %#���#��, "�� (�������� (013) 
(2 10) � (22 3) — (����&#AA ��L#� #�+�� (� ������ �#&����% (��������+ (210), (01 3) —  
 

	 � > � � = �  3  

Tl2PbGeS4. �����	�$� %������! �������� ��	������$� �	���	���$� ��
��	�& Fhkl, �$�������$�  

� ����&���	�� ���� �	���� �	���	��$ (Fhkl)f, 
� ����&���	�� 	��
�� ��	����� (Fhkl)k,  


� ����&���	�� ������� (Fhkl)S � ������� � Tl (Fhkl)S+Tl � ��&���$ 
������	�� F-
�&��'�	�� (hFkFlF )  

hkl dhkl (Fhkl)f (Fhkl)k (Fhkl)S (Fhkl)S+Tl hF kF lF  hkl dhkl (Fhkl)f (Fhkl)k (Fhkl)S (Fhkl)S+Tl  hF kF lF

210, 2 1 0 3,99 565 629 64 303 0 2 0, 1 1 1 203 2,66 734 658 76 395 2 2 0 
201 3,99 290 327 — 405  004 2,62 505 473 — 342  
022 3,44 436 506 70 —  132 2,50 525 482 — 249  

013, 0 1 3 3,26 555 610 55 340 1 1 1 , 200 2 04 2,33 — — — 425  
122 3,16 444 414 — 418  040 2,26 — — 93 — 222 
221 3,00 — — 97 —  322 2,19 558 534 — 412  
113 3,00 — — 126 339  410 2,16 537 490 — 385  
031 2,92 401 290 111 404  4 03 1,94 513 607 94 348  
2 03 2,84 840 713 127 619 11 1  1 25 1,89 537 532 — 417  
310 2,82 — — 136 257  403 1,82 — — 141 —  
2 2 2 2,78 — — 98 337  340 1,80 523 510 — 328  
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���. 4. Tl2PbGeS4. �����=�' (���=�+ �����% #� (�������� xz � ��"�#�' (����=�� (��(�#&����'�#)�� �+ 
����+��%��� (��������+ (203) � ( 2 03). K #���%�����+ 1/4 "���� '"�+�� �����#) y-����&�#��) �����%  
(% ���)B &��'B). ���#)�� ��#�'�� �>��#�"�#� (����=�' �L�&����+ F-'"�+�� � ���#��'=�'�� 
5,7 Å  
� �����<&� [GeS4] (�). �����=�' (���=�+ �����% #� (�������� yz � ��"�#�' �� &%��' #�>����� ����+��% 
(��������+ (031)+(0 1 3) — �(��$#)� ��#��, (0 3 31)+(013) — $���B�%)� ��#��. ��#���� — ������'X��  
                                                                   (�������� ��������� � (� ) 

 
&��L#) >)�� ����&�#��#)�� (�������'�� (200), (020), (002) F-(�&��$����, ����� (� [ 7 ]: 
aF = 1/4a – 1/2b + 1/2c = 7,18 Å, bF = –3/4a – 1/2b – 1/6c = 8,18 Å, cF = 1/4a – 1/2b – 1/6� = 5,42 Å, 
�F = 79,06�, �F = 65,76�, �F = 90,51�. 


�� ��L#� %�&���, �(��'&�"�#�� �����#�% %����� &����� �� ����, "�� >)�� &�' ��������) 
Tl2PbZrS4. K �� L� %���' #� (����=�� xz (���=�� %��B �����% (� ����&�#���� x � z �(��'&�"�-
#) ������������!�"������ (�������'�� (203) � (203) ���, ��� <�� &��L#� >)�� &�' (����=�� 
F-'"�+�� � (���������� 
5,6 Å (���. 4, a). �&#��� �������� ����+��%� (���#���(��#�##)B ����-
#)B (��������+, �>����AX�B ���#� F-'"�+��, (��(�#&����'�#)� � b-���#��'=�� (��� (�����-
���+, >�����B � <��+ ����#��=��), % ��������� #�� �, ���&�%�����#�, ����� ����� ������ �&%�-
���#��� �(��'&�"�#��.  

������#�� ��(����%��#�� �������� Tl2PbZrS4 � Tl2PbGeS4 (����)%���, "�� B���"���� ��-
��%#)+ �����# Ge4+ ����#���%�� ��>� �����'�#�A �����<&��"����A ����&�#�=�A (% ���%#�-
%����+ ��������� Zr4+ �&�%���%�����' ���#&���#�+ &�' PbS-��(� ����<&��"����+ ����&�#�-
=��+!), #� % �� L� %���' ������' %>���� ����<&��"����+ �����##�+ (���=�� % �����##�� �����-
�� (��. ���. 4, a). K ���������� <��+ (�������+�� (�����&��� (���#���� �(���%�� � �����'�#���� 
���(���L�#�' ��� �����#�%, ��� � �#��#�% % ���%#�#�� �� ���������+ Tl2PbZrS4. ������������-
%�� <���� ���L�� ��(��	������ ���������� �>?��� <����#���#�+ '"�+�� (�� ����#� >���� 
���(#��� Zr4+ #� ���)+ Ge4+ (810 � 850 Å3 ����%����%�##�). 

�%����#�A �(��'&�"�##���� �����#�% % �%�+��%�##)B ��������#��� ��(� PbS ����&�-
#��#)B #�(��%��#�'B ��L#� %�&��� � #� yz-(����=�� �B (���=�+ (��. ���. 4, �). ��������� 
(��(�#&����'�#� ��� b ������' ������'X�' (�������� ��������� �, (���=�� �����#�% % (��-
��=�� >����� � ��#�'� (�����"�#�+ &%�B �%'��##)B <��+ (��������A ������ ������������!�-
"����B (��������+ (031) + (013) � (031) + (013). �� (��B�&'X�B�' #� <����#���#�A '"�+�� 10 
'"��� �����#��� ��#'�� (� 8 �����%� — (�����"�#�+ % ��L&�+ �������, (��"�� ���, �&� ����)� 
�>��B ������ >����� &��� &���� (��. ���. 4, �). K&��� ��� � (8,907 Å) ���� ����� &�' &%�B �����-
#�%, "�� � #�>�A&����' #� yz-(����=��, ��� � <!!��� �&#�%����##��� �(��'&�"�#�' (���=�+ 
�����% &%��' <�%�%���#�#)�� (� ��������� — (hkl) � (hk l) — ��������� ������������!�"�-
���B (��������+.  

K ��������� �#��##�+ �����=) ������' (��%&����#��'=��##�' (�&��$����, �>����%�##�' 
(�����"�#��� #��>���� ������##)B (��������+ (031), (203), (113), (�������) ������+ 
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aa = 3,05 Å, ba = 3,34 Å, ca = 3,45 Å, �a = 60,57�, �a = 78,71�, �a = 73,79� [ 7 ]. �� #�� (� ��� L� (��-
%����, ��� &�' �����#�%, ��L#� (���+�� � F-(�&��$���� � ����&�#��#)�� (�������'�� (200)F, 
(020)F  � (002)F, �����)�� >�&�� (23 2), (310) � (124) ����%����%�##�. ����"���##)� (� [ 7 ] (�-
������) �#��##�+ Fa (�&��$����: aF = 4,76 Å, bF = 5,82 Å, cF = 4,42 Å, �F = 96,42�, �F = 96,76�, 
�F = 102,26� — �%�&�������%�A� � �#�"�����#�� �����#�#�� �� �� �&����#�+ &�' (���#�+ �(�-
��%��. ���>�##� <�� �������' (���=�� S2, ���X�##�+ >���� "�� #� 1,5 Å �� ���"��#�+ ��"�� (#� 
���. 4, � <�� ���� S � y = 0,44). 

K ����A"�#�� ��L#� ��#�������%���, "�� �� �"�� �>����%�#�' (��"#)B B���"����B �%'��+ 
Ge—S ���� %����L�# (�����)$ % (���#���� �(���%�� �����%, ���� ���%#�%��� <�� ��������� 
�� ���������+ Tl2PbZrS4. 

����) 
	�)-	��
 

���>�##���� ����������>����%�#�' ���B ���&�#�#�+ ��������� ��X���%�##� �#&�%�&����-
#)��. 	��, ���)+ �����# Ge4+ #� ��#'� ���#&���#�A �����<&��"����A #�$� % F-��$����, ��� 
<�� �&���� >���� ���(#)+ �����# Fe % ��������� CsFe2S3, �, %�&���, �#�=����%�� ����L�#�� 
�(���%�� %��B �����%, � �����#)� �%���"�#��� �� �>?���. ��������� CsFe2S3 (�&�%��&��� 
(��&(���L�#��, "�� >�� (�������%�' &������"#� ���(#)B � �����%#)B (���#���% �&#�%���#�-
#)� �����#) (Cs+, Rb+, Tl+ …) (�� �����������=�� �(��'&�"�%�A��' %����� � ��%#�%������� 
�#��#���. K <��� ��A"� � &����+ (����� — ��������� Tl2PbZrS4, �&� Tl+ � ������#)�� �����-
#��� ���X���%��� �(���%�� % �����##�+ �����=�, &������"#� >�����A � �&����#�+, ��#�����' 
>���$�� �����"�' % (����&� �����#�%. 

��������, "�� ������������!�"����+ �#���� &�� ��#�%�#�' ��X���%�##� &�(��#��� �&�-
��##)� % �����#���#)B ��>���B [ 5, 8, 10 ] ���������B���"����� �(���#�' ���������##)B 
�������� � (��&���#������%�� #�%)� (�����) %�����&�+��%�' ��� B���"����B �%'��+, �(��-
&��'AX�B >��L#�+ (��'&�� % ��#!�����=�'B �����% � !��������, ���&�AX��� (��'&�� &���-
#�+, �.�. ���������"����� �����'#��. 

 
��>��� "����"#� (�&&��L�#� �����+���� !�#&�� !�#&���#����#)B �����&�%�#�+, ���#� 

13-05-00030. 
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