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������������������� ������ ��!������ ���"��"�# TlHg6S4Br5 "�����!��, ��� ������ 
Tl+ ����$��� %���&�' S2–, &������"( �")������� Br-%�*/(����� ! ���#��0 �� *!�*&���, 
%��0�*(1�0�( �� 9��$������"' (����". ;�������, ��� Tl !0�*�� ! �*�" %�*��<���"  
� ������$� Br � S, � ��������( %�*��<���� Hg, �$�( ���������=�� $��#� ���$��#  
� )��=<"' *��' !������#0 "���!, �� ���� !#)�������� ��%������( ! ��� %���&�� ��-
�����!��� � ��������. ����$����� �������$ ������� �����!�! � ��*����� *���� ��$�1�-
��( S �� ��"%�#� �*��!������#� ������. 
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� � # $ � � % �  � � � � �: �������������������� ������, 0��=������*# ��"��, ���$��-
���$ (S,Tl), �������( %���&�( Tl+. 

 
K 0�*� �����*�!���� ���� ��"%�#0 �������! ! ��������&�� ���"��"� %����*�#0 � �����-

�������0 �"�=��*�! [ 1—3 ] ��<� !��$���� %��!����� ����������=��( ���"��"�� TlHg6S4Br5 
(I4/m, Z = 4, a = 14,145, c = 8,803 Å [ 4 ]). ;� 0�$������$" �����!" � %� �� �%�����' ! [ 4 ] ��� 
%����*��M�� � ��!�����$" ��$����!" 0��=����������*�! ��"�� Hg3Q2X2, *�( �������� )#� ��-
$� ����� %��*��M�� �$�*"�=�#�� %���&�% ��������&�� [ 5 ]. ��*"�= %��*���!�(�� ��)�� %��-
$���!�#� �") �� ���)���� ��"%�#0 ������! ��������! , &�������!���#� %� �)/�$" ������$ 
0��=������ Q, � %� ���$, �0�*(1�$�( ! �)1�� !��<��� ����($, �������$� ��"�� (���. 1, �).  
K ��M*�$ �$�M��$ %� Hg-&�������!����� ����� �")� 8 ��� ����� Q *�%���(�� ����*���&�' 
Hg *� �������� Q—Hg—Q � ���=��� ��!�������� �!(�=' (*����� �4,5 Å, ���!��$�� � *��$��-
��$ ������ ��������, ���, %�-!�*�$�$", *�%�������=�� ���)������"�� �0 %��$���!�"' �")�-
����"' "%���!�" [ 6, 7 ]). ����!<���( *!� �!(�� Q—Hg—Q 9���� �$�M���� �")� $��"� )#�= 
���������!��# ���#�=$( ����#$� �%���)�$�, ��$ � �)/(��(���( $�����)�����( ��%�����( !�-
������! ���"��"�, ��)����#0 �� *���#0 $�*"���: �� �������!���#0, ��*��M�1�0 ����%�('-
1�� ��������#� �")# ���*����� [Q8Hg12] [ 8—10 ], *� �������#0, ������#0 � �������#0 � �)-
1�� ���$"��� ��*����� [Q2Hg3]� [ 11—14 ] (�$. ���. 1, �—�). K ����!����!�� �� ��������$ ��-
����<���� ����� ���$�! ��������!  � ���$�! Q *��M�� )#�= 1:1. ��� !#*��M�!����( *�!��=-
�� ������ ! ��!����#0 ���"��"��0. K �����!� ���*�����( TlHg6S4Br5 ��� ���"<���, � 9�� %��-
����, � ���M� !#(������ ���� ��"%���� � �(M����� ������� Tl+ %��!��� ��� � ���)0�*�$���� 
��������������������� ������� [ 15 ] ���"��"�#. 

����&�������'�$��*�+ �"���-. ��( !#(�����( ���"�(������ ���%���M���( ������! Br 
)#�� ���������# ��������!���� �������!����� ����M���� ���=�� %� ����*�����$ 9��0 ���$�!, 
%��*���!����#0 ! ���"��"�� ���#�=$( ����#$� �����$� [ 4 ]. �%���(�= �� ��, ��� ���)���� ��-
�����!�#� ����M���( ����!����!"'� $����$��=��$" "%��(*�����' ���$�! �����$�$� ����- 
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���. 1. ;��!*��")������� )���-$�*"�= %�*��<���� ���$�! ��������!  ! ���"��"��0 Hg3Q2X2 [ 5 ] (�); 
��%�����( �!(��� Q—Hg—Q: �������!���#� ��*���� [Hg12Q8] ! ���"��"�� �")�������� Hg3S2Cl1,5Br0,5 
[ 10 ] (� ); ���������( ����� �����!� [Hg3Q2]2�

�  ! ���"��"�� �������������� ������� �����1�!��� 
Hg3S2Br1,00Cl0,50I0,50 [ 11 ] (%); �������( ���$� ��*����� [Hg3Q2]�� ! ���"��"�� $������� ��*������ 
Hg3S2ClI [ 12 ] (�); ��������( ���$� ��*����� [Hg3S2]��� ! ���*������ Hg3S2Cl2 [ 14 ] (�) (!� !��0 ��"��(0  
                                                                                      Q = S)  

 
!����!"'1�0 �������������������0 %���������, %�������= (130), �!(�����( � ��� ��=' 4 %���-
����= (310) � %�������= (002) )#�� !�(�# *�( ������� %�*/(����� (��)�. 1). W���� �� "���!  
! �)/�$� 9��$�������� (����� ���"��"�# — det{310/130/002} = 20 — ��!%�*��� � ��������!�$ 
! ��� ���$�! Br, � !#�������#� %� [ 16 ] %���$���# %�*/(�����: aBr = 0,3a + 0,1b = 4,47 Å, 
bBr = –0,1a + 0,3b = 4,47 Å, cBr = 1/2c = 4,40 Å, �Br = �Br = �Br = 90	 �!�*����=��!"'� � �� )������� 
� %��$���!��� �")�������, 0���������� *�( 0��=����������*�! ��"�� (���. 2, �). 

������ "%��(*�����( !��0 ������! (16S + 20Br), � ���M� ���$�! S, Br � Tl, �%��!�&���-
!���#� %��*%���M����$, ��� 4 ������� Tl $��"� �����= ���= ��*����'1�0 ���$�! ���# *�( 
&�������!���( !��0 20 �")������0 (���� Br, %������ (�$. ���. 2, �), ��� %�*��<����, �)����!��- 
 

	 � ) � � & �  1  

�����$�� �������%�'� 	�������%��� ��	�(����, 	���������'� �$� �	�" %�	�����% ����	�% �����%  
(&	���	 �)������, ��� Fhkl ���
*� ��)������ �$� ��" )�������) 

hkl dhkl FBr (>200) FS+Br (>200) FS+Br+Tl (>300) hkl dhkl FBr (>200) FS+Br (>200) FS+Br+Tl (>300)

1 30 4,43 578 377 — 2 60 2,24 337 451 719 
002 4,40 642 429 — 004 2,20 530 679 945 
240 3,16 477 640 929 1 34 1,97 457 329 — 
1 32 3,14 533 707 996 244 1,81 395 505 756 
242 2,57 448 303 —      
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���. 2. ;����&�( %���&�� ���$�! Br ()��=<�� %"��#� ��"M��, z = 0, 1/2), Tl ()��=<�� ���-
�#� ��"M��, z = 1/4, 3/4), � S ($��#� ��"M��, z = 1/4, 3/4) �� %�������= xy � ������( %����-
&�� %�������($� (310), ( 1 30) — M���#� �����, ����� %���������( �����#0 �)���"'� %�*-
��<���" Br, � %�������($� (240), ( 4 20) — ������ �����, ����!����!���� %�*��<���� 
Br+S+Tl (�); %����&�� %���&�� �������! Hg �� %�������= xy; ��"M�� ! &�����0 ��)�� �!�*- 
          ����! — Hg(1) � z-����*�����$� 1/4; 3/4, ! "���0 — Hg(2) � z ��)� 0, ��)� 1/2 (�) 

 
��( �������������������$� %�������($� (240), ��$$������� � ��� �!(����#$� ( 4 20), � %���-
����($� (004) — det{240/420/004} = 80 — %��*���!�(�� ��)�� �*�" �� %�*��<���� *�( I-�")�-
������ ��<����, � �$���� �)����!���"' �*�������=�#$�� %�������($� (110)I  (110)I � (002)I   
� %���!���#$ ��%�������$ ! ��� "���!. �����!����=��, ��*���# (240) � (420) �"�= �!�����-
�#�� �"$$# � �������� ��*����! (130) � (310) — ����*�����#0 %��������� Br-%�*��<����. 

���. 2, � %����#!���, ��� !�� *���"%�#� � ��%������' "��# %�*��<���� �� %�������(0 
(240), (420) � (004) � %���$����$� aa = ba = 3,16 Å, ca = 2,20 Å, �a = ^a = �a = 90	 ���(�# &�����$� 
���$�! Br, S � Tl (!*��= �������� �a-������(&�� ���(�#� "��# ����*"'��( � !������#$�). 

;��*%���M����, ��� ������ Tl+ !#%���(�� ���= ������ S2– ! ���#��0 �� 20 �")������0 
%�*/(���� )��$� %������=' %�*�!��*����=. 
������, � ���������0�$������0 %���&�� 9�� *�-
M� )���� ������!����, ��$ ����� S2– ! ���"M���� !��=$� Br–. �� ��!�����, ��� ! %�*�)�#0 
���"��"��0 �����%�('1�(� ���= %����*��M�� �������$ ��"��, �=( ������=��( ����*���&�( ��-
�# *�%���(���( *� ����9*�� ������$� �������� ��� ����� �")�, �����"' Hg2+ &������"�� 
(�$. ���. 1, �). 	� M� %�*/(����� Br, ��� &������"�� Tl, ���)������"'��( ������-������#$ 
!���$�*����!��$, � �0 ���$��, ��� 9�� !�*�� �� ���. 2, �, *�M� ������=�� $��=<� �����=�#0. 

���"�(�����= ���%���M���( �(M��#0 � $�����������#0 �������! ��"�� �%��*��(���= �� 
�������! �������!������ ��������!���0 ����M���� ���=�� *�( 9��0 ���$�!. ���)���� ���=�#� 
%��!�*��# ! ��)�. 2 !$���� � �������#$� �������!����($� *�( !��0 ���$�! ���"��"�#. K�*"- 
 

	 � ) � � & �  2  

�����$�� �������%�'� 	�������%��� ��	�(����, 	���������'� �$� %��" �����% (F
), Tl+Hg  
� ��$
� Hg 

hkl dhkl F
 (>400) FHg (>400) hkl dhkl F
 (>400) FHg (>400) hkl dhkl F
 (>400) FHg (>400)

130 4,47   696 499 1 50 2,77 1666 1587 004 2,20 2464 1519 
002 4,40   450 576 332 2,66 1374   990 062 2,08   777   578 
022 3,74   592 511 242 2,57 1216 1190 2 62 1,99   616   577 
330 3,33   603 666 060 2,36   965   546 460 1,96 1630 1375 
132 3,14 1270 934 2 60 2,24 1546   827 1 54 1,72 1376 — 
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���. 3. ��%�(M���� %�*��<���� Br (M���#� �����, 
)��=<�� %"��#� ��"M��, %�������� (310) � ( 1 30)), %�*-
��<���� Br+S+Tl (<���0�!#� �����, S — $��#� %"��#� 
� Tl — )��=<�� ����#� ��"M��, %�������� (240), ( 4 20)) 
� %�*��<���� Hg (������ �����, $��#� ����#� ��"M��, 
%�������� (510) � ( 1 50)); !������#� "��# Hg-%�*��- 
                          <���� — %"��#� �!�*���#  

 
1"' ���= ! "%��(*������ ���*"�� �M�*��= �� %�*-
��<���� �� ��$$������� �!(����#0 %�������(0 
(510), (150) � %�������(0 (004). P� %���$���#, ���-
�������#� %� [ 16 ], ����!#: aHg = –1/26a + 5/26b = 
= 2,77 Å; bHg = –5/26a – 1/26b = 2,77 Å; cHg = 1/4c = 
= 2,20 Å; �Hg = �Hg = �Hg = 90	, ! �)/�$� 9��$�����-

��� (����� ��*��M���( 104 "���, %����$ �������( ������(&�( 2,20 Å ��������, ��� !*��= ��� %� 
$��=<�� $��� %���!��� "���! *��M�# )#�= !������#$�. ����=��� ����!����!�� %���&�� ���-
$�! Hg � "���! %�*��<���� %������� �� ���. 2, �. 

;��*���!�(�� ������� ����$�����= ���$���������� ����!����!�� %�*��<���� ��"�� � %�*-
��<����$� ������! � Tl � �%�&����" ��%������( "���! ��"���� %�*��<����. 
�� !�*�� �� 
���. 3, ��"�= �M�*��$� ���"���!"�� !�"��� &�������!���#0 Tl %�*/(���� )��$� � �$���� ��$ 
"��# �� %�*/(���� ����#!�'��( ���)���� "*�����#$� �� &�����! ������ 9��0 %�*/(����. K ��-
����� �� �����=�#0, �*� ������# ��"�� ����� )���!#� ��� )�����#� (! xy-%����&��) ����� ��-
�*��('� ���=��� ��!�������� �!(�=' S—Hg—S ����*��� Br-(����� ! )���� %� 8. ���*��!��$ 
������ !#)�������� ��%������( ����� *��������� ���"�(���� "%��(*������ !��0 ���$�! ���"�-
�"�# %�*��<����� �� %�������(0 (620), (260), (004) (�$. ��)�. 2), �$�'1�� !*!�� �����1���#� 
���$��# %�*��<���� Br: a� = b� = 2,235 Å, c� = 2,20 Å, !�� "��# 90	 (���. 4, �). 

��*�#$�"��. 
�� "M� ��$������= ��$� ����� [ 5—7, 17, 18 ], ��"%�#� �*��!������#� 
�����# ��������! ! ���"��"��0 0��=����������*�! ��"�� %���������� �)���"'� "%���!�"  
� %�*��<�����, )������ � �")������� %��$���!��� � %����*�$� �4,5 Å, ����$�( �)#��� ����-
�#� %���&�� ! %���������!���#0 ��"%%�0 ��$$�����. ;���&�� &������"'1�0 9�� (����� 
 

 
 

���. 4. ;����&�( %���&�� !��0 ���$�! �� %�������= xy; M���#$� ����($� �������# 
)���� �� !��=$� �")������0 Br-(���� (�$. ���. 4, �), <���0�!#$� ����($� %������# 
������#� ��"%%���!�� S—Hg—S, �����$� — %�*��<���� �� %�������(0 (620), ( 2 60), 
"%��(*���!�'1�0 !�� ���$# ���"��"�# (�)�������� ���=�� ����= %���������) (�); 
�*��������!���#� ��������=�#� )��� ���"��"�# TlHg6S4Br5 — �") �� !��=$� �")���-
���0 (���� Br ($��#� ��$�#� <�����), &�������!���#0 %� �)/�$" ���$�$� (S, Te) ($�- 
        �#� �!���#� <�����) � %� ���$ ����($ ���$�$� Hg ()��=<�� <�����) [ 18 ] (�) 
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0��=������! "M� ��$���� ������('��( �� "���! ����!����!"'1�� %�*��<���� ��-�� ��%��!���-
�#0 �!(��� 0��=������! � ��"�=' [ 5 ], � ! 9��$ %���� ���"��"�� TlHg6S4Br5 ����#!����( ����'-
�����$: %�*��<���� ������! ���#, "�������( �� �*�" %(�"' ����= �(M��#$� �������$� Tl, 
�����!���( ��M� !��=$� ���"�(����, � ������ Tl ������"���( ��� M�, ��� �����# Br, ! ��'��-
!�� ������� %���&�� ��"%%# ��$$�����. K 9��0 "���!�(0 ������# Hg !#�"M*��# "%��(*���-
!��=�( %�*��<����� � ���������=�� $��#$� ������(&�($�, �� ���� � )��=<�$ ��������!�$ 
"���! �, ����!����!����, � !��$�M����=' "*�!���!��(�= ���������0�$������� ���)�!���( �� 
���� ��%������( ���=�� ����� �0, ����!�(( ���"*�)�#�� "��# !������#$� (�$. ���. 3). 

K ����<���� $�0����$� �����������&�� $�M�� %������=, ��� ������$ $�M�� ��"M��= �)-
����!���� ��$$��������� (� �������� ��$$������ 4/m ��� !#<�) )���� �� !��=$� �")������0 
(���� ������! Br, ����%����#0 ��!������� �!(������ ��"%%�� [S8Hg12] (�$. ���. 4, �). K��<��� 
����� )��� �������� ���*��(�� � ����*��$� )����$� � ����$ �)����$ �)��%���!����( ����-
������( �)���� ���"��"�#, �.�. �������!���� "%��(*������ ���$�! ����#0 )����! ! �*��#� *�( 
!���� ��������� %�*��<���� (�������#�, ������#�, ��!$����#� — �$. ���. 4, � [ 19 ]). 

������!�����( ! ��$ ����� � � %�$�1=' ��������������������� ������� %����������( 
���= "%��(*�����( ������! ��������! ! ���"��"��0 0��=����������*�! ��"�� (%�� �0 �����-
���=��$ ��������!� ! ���$"��) %��!��(�� �*����= �������#� %������# �����!�! 9��0 ���*���-
���, ��$��(( 9�� 0��=�����# �� ��"%�#� �*��!������#� ������# �. �� �)1�� ���$"�# 

1 2 2 1A Hg Q Xm p n m n
� �  

  ���*"��, ��� !!�*���� 9��0 �������! "$��=<��� ���������=��� ��������!� 
�������! ��"��. ��%��$��, ���$��=�� ���"��"�" TlHg6S4Br5 � 20 ��������$� ! (����� $�M�� 
����$����!��= ��� ���"�=��� ��$��# ! ����*������ ���"��"�� �����!� Hg30S20Br20 ����$���� 
(Hg6S4)4+ �� 4Tl+, �.�. ��� ���"�=��� ���M���� ����$�������� ��$�1���(, %�� ������$ Tl �����-
!���( �� $���� "<�*<�� S � �)���"'��( !������� ��"�� ! ����������� Tl.  

N����� ���(*�! �)1�� ���$"�# *�( ����0 �����!�! *��� ��!���$���= 3n – 3m = 2p ��� 
p = 3/2(n – m). 	��, %�� n = 4, m = 2 %��"��$ ���$"�" A2Hg3Q2X4, �*� "M� %���!��� %�*/(���� 
�������� )#�� )# &�������!��� �*��!������#$� �������$�. �����������$ �*��= $�M�� ����= 
"���!�� — ������# Hg �� $��"� &�������!��= ����� 9��0 %�*/(����, *�( ��0 *��M�� )#�= *��-
������� $��� ! (�����0 � Q-������$�. K %��*��M����$ �����!� (� �� $�M�� )#�= "M� %��*��=-
�#$ %� *��� �) �1� %���$����!����( !��$�M����= �"1���!�!���( ���"��"�# �� *!���#0 ����! 
%�*/(����, &�������!���#0 Q-������$�, ����*"'1�0�( � *!���#$� ���($� (����, &�������-
!���#0 �-�������$�. 

K ����'����� �������( *�)�!��=, ��� � %����*��� �� ���0 "���!�� �����������&�� %� [ 3 ]: 
��$%�������=, ������������=, ��$$����(, �.�. *����M���� $����$��=��� ��$$����� ! ���"��"-
�� TlHg6S4Br5 — ��M� !#%������ �, !��$�M��, )����*��( %���"���!�' Tl. 

 
��)��� %�**��M��� ���������$ ���*�$ �"�*�$�����=�#0 �����*�!����, ����� 13-05-

0030. 
�-����  /������8�9 

1. ��	���% �.#., :���	�$$ �.�., -�	%�"��� �.#. // �"��. ���"��"�. 0�$��. – 2013. – 54, \ 5. – �. 926 – 
930. 

2. ��	���% �.#., :���	�$$ �.�., -�	%�"��� �.#. // �"��. ���"��"�. 0�$��. – 2013. – 54, \ 6. – �. 1039 – 
1045. 

3. ��	���% �.#., :���	�$$ �.�., -�	%�"��� �.#. // 
�������������(. – 2014. – 59, \ 6. – �. 913 – 916.  
4. Wibowo A.C., Malliakas C.D., Duck Young Chung et al. // Inorg. Chem. – 2013. – 52, N 20. – P. 11875 – 

11880.  
5. ��	���% �.#., -�	%�"��� �.#., :���	�$$ �.�. // �"��. ���"��"�. 0�$��. – 2001. – 42, \ 3. – C. 516 – 

522. 
6. Borisov S.V., Magarill S.A., Pervukhina N.V., Peresypkina E.V. // Crystallogr. Rev. – 2005. – 11. – P. 87 – 

123. 
7. ��	���% �.#., :���	�$$ �.�., -�	%�"��� �.#., -�$
�� �.�. // ��%�0� 0�$��. – 2007. – 76, \ 2.  

– �. 115 – 146. 
 




��	
�P ���NRP��U 1242 

8. #�	�*�$�% ;.#., <���$�! #.�., -��
� #.#., :���= ;.#. // �����. $����. – 1996. – 32, \ 12. – C. 1466 – 
1472. 

9. #�	�*�$�% ;.#., <���$�! #.�., -��
� #.#. // �"��. �������. 0�$��. – 1996. – 41, \ 2. – �. 287 – 
293. 

10. Pervukhina N.V., Vasil�ev V.I., Magarill S.A. et al. // Canad. Mineralog. – 2006. – 44, N 5. – P. 1433 – 1440. 
11. Pervukhina N.V., Vasil�ev V.I., Magarill S.A. et al. // Canad. Mineralog. – 2003. – 41. – P. 1445 – 1453.  
12. Pervukhina N.V., Vasil�ev V.I., Magarill S.A. et al. // Canad. Mineralog. – 2004. – 42. – P. 87 – 94. 
13. Pervukhina N.V., Vasil�ev V.I., Magarill S.A. et al. // Canad. Mineralog. – 2006. – 44, N 5. – �. 1415 – 1422. 
14. Frueh A.J., Gray N. // Acta Crystallogr. – 1968. – B24. – P. 156 – 157. 
15. ��	���% �.#., :���	�$$ �.�., -�	%�"��� �.#. // 
�������������(. – 2011. – 56, \ 6. – �. 1001 – 1006.  
16. >	���$�% �.�., �'�%� �.�., ��	���% �.#. // 
�������������(. – 2011. – 56. – �. 1013 – 1018. 
17. Borisov S.V., Magarill S.A., Pervukhina N.V. // Z. Kristallogr. – 2005. – 220. – P. 946 – 953.  
18. ��	���% �.#., :���	�$$ �.�., -�	%�"��� �.#., -�$
�� �.�. 
��������0�$�( � ���)������� ���"��"��-

�)����!���( ����- � 0��=����������*�! ��"��. – �.: U�"�-
, 2007. 
19. ��	���% �.#., :���	�$$ �.�., -�	%�"��� �.#. // �"��. ���"��"�. 0�$��. – 2014. – 55, \ 3. – �. 500 – 

504. 
 


