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ПЕРЕЛІК УМОВНИХ СКОРОЧЕНЬ 

 
Літ. – літературатурні джерела; 
ПГ – просторова група; 

ПСТ – правильна система точок; 
Рис. – рисунок; 
РЗМ – рідкісноземельний метал; 

СТ – структурний тип; 
Табл. – таблиця; 

аx / , by / , cz /  – координати атомів у частках ребра 
елементарної комірки; 

а , b , c , α , β , γ  – параметри елементарної комірки; 
G – коефіцієнт заповнення правильної 

системи точок. 
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ПЕРЕДМОВА 
Розвиток сучасного суспільства нерозривно пов’язаний із 

науково-технічним прогресом (НТП). В свою чергу НТП сприяє 
пошуку та створенню нових матеріалів із прогнозованими 
функціональними властивостями. Знання про взаємозв’язок складу, 
будови і властивостей речовини, а також про термодинамічно-
рівноважні умови існування речовин із заданими складом і 
структурою є фундаментальною основою такого пошуку. 

Відомості про кристалічну структуру речовини дозволяють мати 
не лише уявлення про міжатомні відстані та координаційне оточення 
атомів, але також дають можливість робити певні припущення та 
висновки про механізми хімічних перетворень і прогнозувати шляхи 
синтезу нових речовин. 

Для багатьох дослідників значний інтерес становлять складні 
халькогеніди рідкісноземельних металів, для яких характерна 
властива технологічність, відтворюваність результатів, висока 
фоточутливість та інші властивості. 

Представлена монографія присвячена опису кристалічної 
структури бінарних, тернарних та тетрарних сполук квазіпотрійних 
халькогенідних систем R2X3 – PbX – DIVX2 (R – РЗМ; DIV – Si, Ge, Sn; 
X – S, Se) та фазовивих рівноваг у цих системах за температури 770 К. 

У першому та другому розділах зібрано інформацію про 
кристалічну структуру бінарних сполук PbX, R2X3 і DIVX2 та 
кристалічну структуру тернарних сполук, що утворюються у системах 
PbX – DIVX2, PbX – R2X3 і R2X3 – DIVX2. 

Третій розділ присвячено опису структурних типів, у яких 
кристалізуються бінарні та тернарні сполуки. 

У четвертому розділі представлено результати дослідження 
фазових рівноваг у квазіпотрійних системах R2X3 – PbX – DIVX2 за 
температури 770 К та опис кристалічних структур тетрарних сполук, 
що утворюються у цих системах. 
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РОЗДІЛ 1 
КРИСТАЛОГРАФІЧНІ ХАРАКТЕРИСТИКИ  

БІНАРНИХ СПОЛУК 
1.1. Системи Pb – X (X – S, Se) 
У системах Pb – X (X – S, Se) утворюються бінарні сполуки PbS 

та PbSe відповідно. Їх кристалографічні характеристики представлено 
у таблиці 1.1. 

Таблиця 1.1. 
Кристалографічні характеристики бінарнх сполук PbX (X – S, Se) 

Сполука СТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

PbS NaCl mFm3  0,5996 – – [1] 

 GeS Pnma  1,128 0,402 0,429 [2] 

 CsCl mPm3  0,3289 – – [3] 

 TlJ Cmcm  0,383 1,039 0,401 [3] 

PbSe NaCl mFm3  0,6224 – – [4] 

 GeS Pnma  1,161 0,400 0,439 [5] 

 CsCl mPm3  0,3379 – – [3] 

 
1.2. Системи R – X (R – RЗМ; X – S, Se) 
У таблицях 1.2. та 1.3. зібрано інформацію про кристалічну 

структуру бінарних сполук R2X3 та DIVX2 (R – RЗМ; DIV – Si, Ge, Sn;    
X – S, Se). 

Таблиця 1.2. 
Кристалографічні характеристики бінарних сполук  

R2X3 (R – RЗМ; X – S, Se) 

Сполука CТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

Sc2S3 Sc2S3 Fddd  1,0376 0,73775 2,2033 [6] 
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Сполука CТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

 YScS3 12Pna  0,700 0,636 0,946 [7] 

Y2S3 U2S3 Pnma  1,0602 0,3858 1,0436 [8] 

 Ho2S3 mP /21  1,72339 
0,40107 
β = 98,60 

1,01736 [9] 

 Th3P4 dI 34  0,8306 – – [10] 

α-La2S3 La2S3 Pnma  0,7660 0,422 1,595 [11] 

γ-La2S3 Th3P4 dI 34  0,8723 – – [12] 

α-Ce2S3 La2S3 Pnma  0,784 0,428 1,545 [13] 
 La2S3 Pnma  0,75323 0,40967 1,57276 [14] 

β-Ce2S3 Th3P4 dI 34  0,86524 – – [14] 

β-Pr2S3 La2S3 Pnma  0,7493 0,40554 1,5616 [15] 

γ-Pr2S3 Th3P4 dI 34  0,857 – – [16] 

α-
Nd2S3 

La2S3 Pnma  0,74397 0,40278 1,55196 [17] 

γ-Nd2S3 Th3P4 dI 34  0,8529 – – [18] 

α-
Sm2S3 

La2S3 Pnma  0,733 0,390 1,512 [19] 

 La2S3 Pnma  0,733 0,400 1,546 [20] 
 La2S3 Pnma  0,73764 0,39744 1,53626 [21] 
 La2S3 Pnma  0,7376 0,39622 1,5352 [22] 
β-

Sm2S3 
Th3P4 dI 34  0,8429 – – [23] 

β-Eu2S3 Th3P4 dI 34  0,8527 – – [24] 

α-
Gd2S3 

U2S3 Pnma  1,07447 0,38985 1,05462 [25] 
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Сполука CТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

β-Gd2S3 Th3P4 dI 34  0,83847 – – [26] 

α-Tb2S3 U2S3 Pnma  1,06787 0,38806 1,04907 [27] 
β-Tb2S3 La2S3 Pnma  0,7319 0,3898 1,5224 [28] 

γ-Tb2S3 Th3P4 dI 34  0,83523 – – [29] 

α-
Dy2S3 

La2S3 Pnma  0,7284 0,3881 1,5143 [30] 

β-Dy2S3 U2S3 Pnma  1,0609 0,3864 1,0429 [30] 

γ-Dy2S3 Th3P4 dI 34  0,8301 – – [29] 

α-
Ho2S3 

Ho2S3 mP /21  1,750 
0,4002 
β=99,4 

1,015 [31] 

β-Ho2S3 La2S3 Pnma 1,05724 0,38448 1,04115 [17] 

γ-Ho2S3 Th3P4 dI 34  0,8265 – – [10] 

Er2S3 Tm2S3 mP /21  1,0901 
0,3896 

β=108,804 
1,1167 [32] 

Er2S3 Ho2S3 mP /21  1,74417 
0,39822 
β=98,688 

1,01013 [17] 

(hp) 
Er2S3 

U2S3 Pnma  1,0526 0,3824 1,0374 [8] 

(hp) 
Er2S3 

Th3P4 dI 34  0,8244 – – [10] 

Tm2S3 Tm2S3 mP /21  1,1110 
0,3874 

β=108,88 
1,0872 [33] 

 Ho2S3 mP /21  1,7350 
0,3954 
β=98,68 

1,0037 [34] 

 Al2O3 cR3  0,6768 – 1,8236 [35] 

 Mn2O3 3Ia  1,2489 – – [36] 
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Сполука CТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

(hp) 
Tm2S3 

U2S3 Pnma  1,0479 0,3805 1,0353 [8] 

(hp) 
Tm2S3 

Th3P4 dI 34  0,8223 – – [34] 

Yb2S3 Al2O3 cR3  0,6772 – 1,8280 [37] 

 Yb2S3 P63cm 0,6772 – 1,828 [38] 

 Ho2S3 mP /21  1,037 
0,406 

β=100,0 
1,815 [39] 

 Mn2O3 3Ia  1,24683 – – [40] 

(hp) 
Yb2S3 

U2S3 Pnma  1,0435 0,3786 1,0330 [8] 

(hp) 
Yb2S3 

Th3P4 dI 34  0,8224 – – [10] 

Lu2S3 Al2O3 cR3  0,6722 – 1,816 [41] 

(hp) 
Lu2S3 

Th3P4 dI 34  0,8198 – – [10] 

(hp) 
Lu2S3 

U2S3 Pnma  1,0411 0,3773 1,0320 [8] 

Sc2Se3 Sc2S3 Fddd  1,0846 0,7668 2,3004 [42] 
Y2Se3 Sc2S3 Fddd  1,144 0,807 2,425 [43] 

 Th3P4 dI 34  0,86626 – – [44] 

La2Se3 Th3P4 dI 34  0,90521 – – [45] 

Ce2Se3 Th3P4 dI 34  0,89774 – – [46] 

Pr2Se3 Th3P4 dI 34  0,89117 – – [45] 

Nd2Se3 Th3P4 dI 34  0,8859 – – [47] 

α-Sm2Se3 U2S3 Pnma  1,1273 0,4091 1,1032 [48] 
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Сполука CТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

β-Sm2Se3 Th3P4 dI 34  0,8782 – – [48] 
Eu2Se3 Sc2S3 Fddd  1,239 0,876 2,628 [49] 
α-Gd2Se3 U2S3 Pnma  1,098 0,405 1,118 [47] 

β-Gd2Se3 Th3P4 dI 34  0,87256 – – [45] 

α-Tb2Se3 U2S3 Pnma  1,1130 0,4024 1,0951 [50] 

β-Tb2Se3 Th3P4 dI 34  0,867 – – [51] 

α-Dy2Se3 U2S3 Pnma  1,1077 0,4007 1,0912 [52] 

β-Dy2Se3 Th3P4 dI 34  0,862 – – [51] 

Ho2Se3 Sc2S3 Fddd  1,14074 0,81259 2,4239 [53] 
(hp) 

Ho2Se3 
Th3P4 dI 34  0,8614 – – [10] 

α-Er2Se3 Sc2S3 Fddd  1,1357 0,8093 2,4186 [54] 

β-Er2Se3 Th3P4 dI 34  0,8581 –  [10] 
δ-Er2Se3 UAs2 nmmP /4  0,3984 – 0,8228 [55] 
Tm2Se3 Sc2S3 Fddd  1,131 0,806 2,406 [42] 

(hp) 
Tm2Se3 

Th3P4 dI 34  0,85992 – – [44] 

Yb2Se3 Sc2S3 Fddd  1,1274 0,8021 2,398 [56] 

(hp) 
Yb2Se3 

Th3P4 dI 34  0,8615 – – [44] 

α-Lu2Se3 Sc2S3 Fddd  1,123 0,799 2,389 [43] 
β-Lu2Se3 Th3P4 dI 34  0,8570 – – [44] 
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1.3. Системи DIV – X (DIV – Si, Ge, Sn; X – S, Se). 
 

Таблиця 1.3. 
Кристалографічні характеристики сполук  

DIVX2 (DIV – Si, Ge, Sn; X – S, Se) 

Сполука СТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

SiS2 SiS2 Ibam  0,9545 0,5564 0,5552 [57] 

 ZnCl2 dI 24  0,5420 0,5420 0,8718 [58] 

GeS2 GeS2 Pc 0,6875 
2,255 

β=120,45o 
0,6809 [59] 

 GeS2 P21/c 0,6720 
1,6101 
β=90,88o 

1,1436 [60] 

 ZnCl2 I 4 2d 0,5480 – 0,9143 [58] 
 GeS2 Fdd2 1,168 2,238 0,686 [61] 
 ZnBr2 I41/acd 1,1065 – 1,8717 [62] 

SnS2 2H-CdJ2 13mP  0,3646 – 0,5879 [63] 
SiSe2 SiS2 Ibam  0,9669 0,5998 0,5851 [57] 

GeSe2 GeS2 cP /21  0,7019 1,6864 1,1814 [64] 

 GeS2 2Fdd  1,221 2,311 0,692 [65] 
 ZnCl2 dI 24  0,57307 – 0,9691 [66] 

 GeSe2 4I  0,55073 – 0,99374 [67] 

 GeSe2 4P  0,53389 – 1,00361 [67] 

SnSe2 2H-CdJ2 13mP  0,3811 – 0,6136 [68] 
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РОЗДІЛ 2 
КРИСТАЛОГРАФІЧНІ ХАРАКТЕРИСТИКИ  

ТЕРНАРНИХ СПОЛУК 
 
У таблицях 2.1. – 2.5. зібрано інформацію про кристалічну 

структуру тернарних сполук, що утворюються у системах PbX – 
DIVX2, PbX – R2X3, R2X3 – SiX2, R2X3 – GeX2 і R2X3 – SnX2 (R – RЗМ; 
DIV – Si, Ge, Sn; X – S, Se). 

 
2.1. Системи PbX – DIVX2 (DIV – Si, Ge, Sn; X – S, Se) 

 
Таблиця 2.1. 

Кристалографічні характеристики сполук, що утворюються  
у системах PbX – DIVX2 (DIV – Si, Ge, Sn; X – S, Se) 

Сполука СТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

Pb2SiS4 Pb2SiS4 cP /21  0,64721 0,66344 1,6832 [69] 

Pb2GeS4 Pb2GeS4 cP /21  0,79742 0,89255 0,108761 [70] 

Pb2GeS4 Na6Pb3P4Se16 dI 34  1,4096 – – [71] 

PbGeS3 PbGeS3 cP /21  0,7224 1,0442 0,6825 [72] 

PbSnS3 [NH4]CdCl3 Pnma  0,64721 0,66344 1,6832 [73] 

Pb2SiSe4 Pb2SiSe4 cP /21  0,85670 0,70745 1,36160 [69] 

Pb2GeSe4 Na6Pb3P4Se16 dI 34  1,4573 – – [74] 
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2.2. Системи PbX – R2X3 (R – РЗМ; X – S, Se) 
 

Таблиця 2.2. 
Кристалографічні характеристики сполук, що утворюються 

у системах PbX – R2X3 (R – РЗМ; X – S, Se) 

Сполука СТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

Sc2PbS4 CaFe2O4 Pnma  1,1642 0,3757 1,3711 [75] 

Y2PbS4 Er2PbS4 12Cmc  0,79301 2,86967 1,20511 [76] 

La2PbS4 Th3P4 dI 34  0,8767 – – [77] 

Ce2PbS4 Th3P4 dI 34  0,8705 – – [77] 

Pr2PbS4 Th3P4 dI 34  0,8675 – – [77] 

Nd2PbS4 Th3P4 dI 34  0,8632 – – [77] 

Sm2PbS4 Th3P4 dI 34  0,8572 – – [77] 

Gd2PbS4 Th3P4 dI 34  0,8522 – – [77] 

Dy2PbS4 Er2PbS4 12Cmc  0,79484 2,8721 1,2039 [76] 

Ho2PbS4 CaFe2O4 Pnma  1,189 0,401 1,425 [77] 

– // – Er2PbS4 12Cmc  0,79081 2,86222 1,20220 [76] 

Er2PbS4 CaFe2O4 Pnma  1,185 0,400 1,417 [77] 

– // – Er2PbS4 12Cmc  0,7863 2,8525 1,1995 [76] 

Tm2PbS4 CaFe2O4 Pnma  1,183 0,398 1,410 [77] 

– // – Er2PbS4 12Cmc  0,78419 2,84184 1,19655 [76] 

Yb2PbS4 CaFe2O4 Pnma  1,178 0,396 1,408 [77] 
– // – Tm2PbSe4 Pnma  1,1899 0,39015 1,4127 [78] 

Lu2PbS4 CaFe2O4 Pnma  1,178 0,396 1,407 [77] 
– // – Tm2PbSe4 Pnma  1,1919 0,38890 1,4103 [78] 
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Сполука СТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

Sc2PbSe4 CaFe2O4 Pnma  1,22029 0,39061 1,42801 [75] 
Y6Pb2Se11 власний Cmcm  0,40610 1,3467 3,7624 [79] 

La2PbSe4 Th3P4 dI 34  0,7886 – – [77] 

Ce2PbSe4 Th3P4 dI 34  0,9045 – – [77] 

Pr2PbSe4 Th3P4 dI 34  0,8996 – – [77] 

– // – Th3P4 dI 34  0,89916 – – [80] 

Nd2PbSe4 Th3P4 dI 34  0,8968 – – [77] 

– // – Th3P4 dI 34  0,888 – – [81] 

Sm2PbSe4 Th3P4 dI 34  0,8909 – – [77] 

– // – Th3P4 dI 34  0,884 – – [81] 

Dy6Pb2Se11 Y6Pb2Se11 Cmcm  0,40772 1,3458 3,7589 [79] 
Ho6Pb2Se11 Y6Pb2Se11 Cmcm  0,40561 1,34018 3,7525 [79] 
Er2PbSe4 CaFe2O4 Pnma  1,245 0,412 1,485 [77] 

– // – CaFe2O4 Pnma  1,2554 0,40778 1,4885 [82] 
– // – Tm2PbSe4 Pnma  1,2541 0,40810 1,4865 [83] 

Tm2PbSe4 CaFe2O4 Pnma  1,259 0,410 1,475 [77] 
– // – власний Pnma  1,2505 0,40630 1,4820 [84] 

Yb2PbSe4 CaFe2O4 Pnma  1,283 0,408 1,464 [77] 
– // – Tm2PbSe4 Pnma  1,2501 0,40380 1,4707 [83] 

Lu2PbSe4 CaFe2O4 Pnma  1,287 0,407 1,459 [77] 
– // – Tm2PbSe4 Pnma  1,24718 0,40345 1,47338 [84] 
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2.3. Системи R2X3 – SiX2 (R – РЗМ; X – S, Se) 
 

Таблиця 2.3. 
Кристалографічні характеристики сполук, що утворюються 

у системах R2X3 – SiX2 (R – РЗМ; X – S, Se) 

Сполука СТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

Y3Si1,25S7 Dy3Ge1,25S7 36P  0,975 – 0,570 [85] 

– // – Dy3Ge1,25S7 36P
 0,97449 – 0,56985 [86] 

La2SiS5 La2GeS5 cP /21  0,76208 
0,7606 

β=101,56 
0,78998 [87] 

– // – La2GeS5 cP /21  0,7857 
0,7606 

β=101,55 
1,2627 [88] 

Ce2SiS5 La2GeS5 cP /21  0,7798 
0,7540 

β=101,60 
1,2524 [89] 

– // – La2GeS5 cP /21  0,75475 
1,25581 
β=101,55 

0,78286 [90] 

Ce4Si3S12 La4Ge3S12 cR3  1,914 – 0,795 [91] 
– // – La4Ge3S12 cR3  1,91745 – 0,79943 [90] 

Ce6Si4S17 власний 1P  
0,89576 
α = 82,19 

1,00022 
β=86,89 

1,42651  
γ = 89,52 

[90] 

Pr2SiS5 La2GeS5 cP /21  0,7775 
0,7514  
β=101,62 

1,2489 [89] 

Pr4Si3S12 La4Ge3S12 cR3  1,911 – 0,793 [91] 

Pr6Si4S17 Ce6Si4S17 1P  
0,8902 

α = 82,19 
0,9934 

β = 86,94 
1,4206 
γ = 89,40 

[92] 

Nd2SiS5 U2PbSe5  cP /21  0,7740 
0,7480 

β=101,66 
1,2434 [87] 

Nd4Si3S12 La4Ge3S12 cR3  1,906 – 0,790 [91] 
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Сполука СТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

Nd6Si4S17 Ce6Si4S17 1P  
0,8880 

α = 82,11 
0,9903 

β = 87,04 
1,4168 
γ = 89,31 

[92] 

Sm4Si3S12 La4Ge3S12 cR3  1,897 – 0,783 [91] 

Sm6Si4S17 Ce6Si4S17 1P  
0,88300 
α = 82,13 

0,9779 
β = 87,34 

1,4047 
γ = 89,02 

[92] 

Gd4Si3S12 La4Ge3S12 cR3  1,889 – 0,778 [91] 

Gd3Si1,25S7 Dy3Ge1,25S7 36P  0,987 – 0,571 [85] 

Gd4Si3S12 Dy4Si3S12 cP /21  0,9867 
1,09969  
β=102,67 

1,6462 [93] 

Tb3Si1,25S7 Dy3Ge1,25S7 36P  0,982 – 0,570 [85] 

Tb4Si3S12 Dy4Si3S12 cP /21  0,98360 
1,0964 

β=102,76 
1,6391 [94] 

Dy3Si1,25S7 Dy3Ge1,25S7 36P  0,975 – 0,570 [85] 

Dy4Si3S12 власний cP /21  0,9813 
1,09387 
β=102,86 

1,6360 [95] 

Ho3Si1,25S7 Dy3Ge1,25S7 36P  0,97306 – 0,57001 [96] 

La6Si4Se17 Ce6Si4S17 1P  
0,94333 
α = 81,91 

1,04482 
β = 87,48 

1,49866 
γ = 89,49 

[97] 

Ce6Si4Se17 Ce6Si4S17 1P  
0,9383  
α =81,94 

1,0356 
β = 87,66 

1,4884  
γ =  89,25 

[97] 

Pr3Si1,25Se7 Dy3Ge1,25S7 36P  1,05268 – 0,60396 [98] 

Nd3Si1,25Se7 Dy3Ge1,25S7 36P  1,04760 – 0,60268 [98] 

Sm3Si1,25Se7 Dy3Ge1,25S7 36P  1,04166 – 0,59828 [98] 
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2.4. Системи R2X3 – GeX2 (R – РЗМ; X – S, Se) 
 

Таблиця 2.4. 
Кристалографічні характеристики сполук, що утворюються 

у системах R2X3 – GeX2 (R – РЗМ; X – S, Se) 

Сполука СТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

Y3Ge1,25S7 Dy3Ge1,25S7 36P  0,973 – 0,582 [85] 

– // – Dy3Ge1,25S7 36P  0,9730 – 0,5826 [99] 

La3Ge1,25S7 Dy3Ge1,25S7 36P  1,02970 – 0,58120 [100] 

La2GeS5 La2GeS5 cP /21  0,7641 
1,2702 

β=101,39 
0,7893 [101] 

– // – La2GeS5 cP /21  0,7887 
0,7675 

β=101,40 
1,2720 [89] 

La4Ge3S12 La4Ge3S12 cR3  1,940 – 0,810 [102] 
Ce4Ge3S12 La4Ge3S12 cR3  1,936 – 0,806 [103] 

– // – La4Ge3S12 cR3  1,9375 – 0,8029 [104] 

Ce3Ge1,25S7 Dy3Ge1,25S7 36P  1,022 – 0,583 [89] 

Pr4Ge3S12 La4Ge3S12 cR3  1,930 – 0,801 [103] 
– // – La4Ge3S12 cR3  1,92856 – 0,798049 [105] 

Pr3Ge1,25S14 Dy3Ge1,25S7 36P  1,010 – 0,581 [106] 

Nd4Ge3S12 La4Ge3S12 cR3  1,924 – 0,798 [103] 
– // – La4Ge3S12 cR3  1,9250 – 0,7949 [104] 

Sm4Ge3S12 La4Ge3S12 cR3  1,919 – 0,795 [103] 
Gd4Ge3S12 La4Ge3S12 cR3  1,909 – 0,790 [103] 

Gd3Ge1,25S7 Dy3Ge1,25S7 36P  0,984 – 0,582 [85] 

Tb3Ge1,25S7 Dy3Ge1,25S7 36P  0,979 – 0,582 [85] 



 

 20 

Сполука СТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

Dy3Ge1,25S7 Dy3Ge1,25S7 36P  0,973 – 0,582 [89] 

Ho3Ge1,25S7 Dy3Ge1,25S7 36P  0,969 – 0,583 [85] 

– // – Dy3Ge1,25S7 36P  0,9686 – 0,5819 [96] 

La3Ge1,25Se7 Dy3Ge1,25S7 36P  1,067 – 0,610 [107] 

 
 
2.5. Системи R2X3 – SnX2 (R – РЗМ; X – S, Se) 

 
Таблиця 2.5. 

Кристалографічні характеристики сполук, що утворюються 
у системах R2X3 – SnX2 (R – РЗМ; X – S, Se) 

Сполука СТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

La2SnS5 La2SnS5 Pbam  1,122 0,7915 0,396 [108] 
– // – La2SnS5 Pbam  1,126 0,789 0,399 [109] 

La3Sn1,25S7 Dy3Ge1,25S7 36P  1,02770 – 0,60030 [100] 

Ce2SnSn5 La2SnS5 Pbam  1,124 0,786 0,395 [109] 
Pr2SnSn5 La2SnS5 Pbam  1,117 0,783 0,393 [109] 

– // – La2SnS5 Pbam  0,78195 1,12145 0,39462 [110] 
Nd2SnS5 La2SnS5 Pbam  1,115 0,778 0,392 [109] 

– // – La2SnS5 Pbam  0,77721 1,1218 0,39272 [110] 
Sm2SnS5 La2SnS5 Pbam  1,1276 0,7773 0,3895 [111] 

– // – La2SnS5 Pbam  1,128 0,777 0,3895 [112] 
Gd2SnS5 La2SnS5 Pbam  1,116 0,775 0,388 [109] 

– // – La2SnS5 Pbam  0,77330 1,1290 0,38217 [110] 
Tb2SnS5 La2SnS5 Pbam  1,115 0,775 0,387 [109] 
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Сполука СТ ПГ 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

– // – La2SnS5 Pbam  0,7717 1,12460 0,38056 [110] 
Dy2SnS5 La2SnS5 Pbam  1,114 0,775 0,386 [109] 
Ce2SnSe5 CaFe2O4 Pnma  1,405 0,412 1,180 [113] 
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РОЗДІЛ 3 
СТРУКТУРНІ ТИПИ 

 
3.1. Структурні типи, в яких кристалізуються  

бінарні сполуки PbX (X – S, Se) 
 

Бінарні сполуки PbS та PbSe можуть кристалізуватись у 
чотирьох структурних типах: NaCl, GeS, CsCl і TlJ (табл. 3.1.).  

 
Таблиця 3.1. 

Структурні типи сполук PbS та PbSe 
Сполука СТ ПГ Сполука СТ ПГ 

PbS NaCl mFm3  PbSe NaCl mFm3  
 GeS Pnma   GeS Pnma  

 CsCl mPm3   CsCl mPm3  
 TlJ Cmcm     
 

3.1.1. Структурний тип NaCl (ПГ mFm3 ): =а 0,5644 нм, 
[114]. У таблиці 3.2. наведені координати атомів для сполуки PbS 
(СТ NaCl), [1]. Eлементарна комірка та координаційний многогранник 
Pb у структурі сполуки PbS зображені на рисунку 3.1. Атоми Pb мають 
октаедричне оточення і координують навколо себе по шість атомів 
Сульфуру [PbS6].  

Таблиця 3.2. 
Координати атомів для сполуки PbS  

(cтруктурний тип NaCl) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Pb 4a 0 0 0 1,0 
S 4b 2/1  2/1  2/1  1,0 
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Рис. 3.1. Елементарна комірка та координаційний многогранник  

атома Pb сполуки PbS (СТ NaCl). 
 

3.1.2. Структурний тип GeS (ПГ Pnma ): =а 1,0470 нм, 
=b 0,40297 нм, =c 0,3641 нм, [115]. У таблиці 3.3. наведені 

координати атомів для сполуки PbS (СТ GeS), [2]. Eлементарна 
комірка та координаційний многогранник атома Pb у структурі 
сполуки PbS зображені на рисунку 3.2. У структурі PbS (СТ GeS) 
атоми Pb координують навколо себе по шість атомів Cульфуру. 

Таблиця 3.3. 
Координати атомів для сполуки PbS  

(cтруктурний тип GeS) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Pb 4c 0,12 4/1  8/1  1,0 
S 4c 0,35 4/1  0 1,0 

 
Рис. 3.2. Елементарна комірка та координаційний многогранник  

атома Pb сполуки PbS (СТ GeS). 
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3.1.3. Структурний тип CsCl (ПГ mPm3 ): =а 0,411 нм, [116]. 
У таблиці 3.4. наведені координати атомів для сполуки 
PbS (СТ CsCl), [3]. Eлементарна комірка та координаційний 
многогранник атома Pb (КЧ = 8) зображені на рисунку 3.3. 

 
Таблиця 3.4. 

Координати атомів для сполуки PbS  
(cтруктурний тип CsCl) 

Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Pb 1a 0 0 0 1,0 
S 1b 2/1  2/1  2/1  1,0 

 
Рис. 3.3. Елементарна комірка та координаційний многогранник  

атома Pb сполуки PbS (СТ CsCl). 
 

3.1.4. Структурний тип TlJ (ПГ Cmcm ): =а 0,457 нм, 
=b 1,292 нм, =c 0,524 нм, [117]. У структурному типі TlJ (табл. 3.5.) 

атоми Pb координують навколо себе по сім атомів Сульфуру 
(рисунок 3.4.), [3]. 

Таблиця 3.5. 
Координати атомів для сполуки PbS  

(cтруктурний тип TlJ) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Pb 4c 0 0,13 4/1  1,0 
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Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
S 4c 0 0,40 4/1  1,0 

 

 

Рис. 3.4. Елементарна комірка та 
координаційний многогранник 
атома Pb сполуки PbS (СТ TlJ). 

 
3.2. Структурні типи, в яких кристалізуються  

бінарні сполуки R2X3 (R – РЗМ; X – S, Se) 
 

Бінарні сполуки R2X3 (R – Sc, Y, La, Ce, Pr, Nd, Sm, Eu, Gd, Tb, 
Dy, Ho, Er, Tm, Yb і Lu; X – S, Se) можуть кристалізуватись в 
одинадцяти структурних типах (табл. 3.6.)  
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3.2.1. Структурний тип Sc2S3 (ПГ Fddd ): =а 1,0376 нм, 
=b 0,73775 нм, =c 2,2033 нм, [6]. Координати атомів для сполуки 

Sc2S3 наведені у таблиці 3.7. Eлементарна комірка та координаційні 
многогранники атомів Sc1 та Sc2 у структурі сполуки Sc2S3 зображені 
на рисунку 3.5. 

Таблиця 3.7. 
Координати атомів для сполуки Sc2S3 

(власний структурний тип) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Sc1 16g 8/1  8/1  0,041 1,0 
Sc2 16g 8/1  8/1  0,376 1,0 
S1 16f 8/1  0,370 8/1  1,0 
S2 32h 0,123 0,378 0,456 1,0 

 

 
Рис. 3.5. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Sc1 та Sc2 у структурі сполуки Sc2S3 (CТ Sc2S3). 
 

У структурі цієї сполуки атоми Sc1 та Sc2 мають октаедричне 
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оточення і координують навколо себе по шість атомів Сульфуру 
[Sc1S12S24] і [Sc2S12S24].  

 

3.2.2. Структурний тип YScS3 (ПГ 12Pna ): =а 0,700 нм, 

=b 0,636 нм, =c 0,946 нм, [118]. У таблиці 3.8. наведені координати 
атомів для сполуки Sc2S3 (СТ YScS3) [7]. Eлементарну комірку та 
координаційні многогранники атомів Sc у структурі сполуки 
Sc2S3 зображено на рисунку 3.6.  

Атоми Sc1 сполуки Sc2S3 координують навколо себе по вісім 
атомів Сульфуру [Sc1S13S23S32], а атоми Sc2 – шість атомів Сульфуру 
[Sc2S12S23S32].  

Таблиця 3.8. 
Координати атомів для сполуки Sc2S3  

(cтруктурний тип YScS3) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Sc1 4a 0,099 0,039 0 1,0 
Sc2 4a 0,001 0,499 0,767 1,0 
S1 4a 0,306 0,327 0,184 1,0 
S2 4a 0,323 0,323 0,825 1,0 
S3 4a 0,048 0,358 0,519  1,0 

 
Рис. 3.6. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Sc1 та Sc2 у структурі сполуки Sc2S3 (СТ YScS3). 
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3.2.3. Структурний тип U2S3 (ПГ Pnma ): =а 1,060 нм, 
=b 0,385 нм, =c 1,031 нм, [119]. У таблиці 3.9. наведені координати 

атомів для сполуки Y2S3 (СТ U2S3) [8].  
Атоми Y1 та Y2 (рисунок 3.7.) координують навколо себе по сім 

атомів Сульфуру, утворюючи тригональні призми із одним 
додатковим атомом – [Y1S12S23S32] і [Y2S13S22S32] відповідно.  

Таблиця 3.9. 
Координати атомів для сполуки Y2S3  

(cтруктурний тип U2S3) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Y1 4c 0,010 4/1  0,313 1,0 
Y2 4c 0,192 4/3  0,004 1,0 
S1 4c 0,046 4/1  0,873 1,0 
S2 4c 0,119 4/3  0,445 1,0 
S3 4c 0,227 4/1  0,198 1,0 

 
Рис. 3.7. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Y1 та Y2 у структурі сполуки Y2S3 (СТ U2S3). 
 

3.2.4. Структурний тип Ho2S3 (ПГ mP /21 ): =а 1,74680 нм, 

=b 0,40026 нм, =c 1,0127 нм, =β 98,54°, [15]. У таблиці 3.10. 

наведені координати атомів для сполуки Y2S3 (СТ Ho2S3), [120]. У 
структурі сполуки Y2S3 атоми Y1 та Y2 координують навколо себе по 
сім атомів Сульфуру, утворюючи тригональні призми із одним 
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додатковим атомом [Y1S21S32S73S81] і [Y2S13S51S62S91], (рис. 3.8.). 
Атоми Y3, Y4, Y5 та Y6 координують навколо себе по шість атомів 
Сульфуру [Y3S52S61S71S82], [Y4S12S21S42S51], [Y5S41S62S93] і 
[Y6S22S32S41S81].  

 
Рис. 3.8. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Y1, Y2, Y3, Y4, Y5 та Y6 у структурі сполуки Y2S3 (СТ Ho2S3). 
 

Таблиця 3.10. 
Координати атомів для сполуки Y2S3  

(cтруктурний тип Ho2S3) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Y1 2e 0,021 4/1  0,189 1,0 
Y2 2e 0,430 4/1  0,124 1,0 
Y3 2e 0,781 4/1  0,829 1,0 
Y4 2e 0,720 4/1  0,187 1,0 
Y5 2e 0,398 4/1  0,487 1,0 
Y6 2e 0,116 4/1  0,549 1,0 
S1 2e 0,576 4/1  0,053 1,0 
S2 2e 0,873 4/1  0,268 1,0 
S3 2e 0,927 4/1  0,617 1,0 
S4 2e 0,281 4/1  0,637 1,0 
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Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
S5 2e 0,269 4/1  0,998 1,0 
S6 2e 0,631 4/1  0,711 1,0 
S7 2e 0,924 4/1  0,951 1,0 
S8 2e 0,182 4/1  0,319 1,0 
S9 2e 0,532 4/1  0,368 1,0 

 

3.2.5. Структурний тип Th3P4 (ПГ dI 34 ): =а 0,8637 нм, [31]. 
У структурному типі Th3P4 (табл. 3.11.), [10] атоми Ітрію сполуки Y2S3 
координують навколо себе по вісім атомів Сульфуру [YS8], 
утворюючи октаедри (рис. 3.9.).  

Таблиця 3.11. 
Координати атомів для сполуки Y2S3  

(cтруктурний тип Th3P4) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Y 12a 0,375 0 4/1  1,0 
S 16c 0,083 0,083 0,083 1,0 

 

 
Рис. 3.9. Елементарна комірка та координаційний многогранник  

атома Y у структурі сполуки Y2S3 (СТ Th3P4). 
 

3.2.6. Структурний тип La2S3 (ПГ Pnma ): =а 0,766 нм, 
=b 0,422 нм, =c 1,588 нм, [122]. Координати атомів для сполуки 
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La2S3 (СТ власний) наведені у таблиці 3.12., елементарну комірку та 
координаційні многогранники атомів La у структурі сполуки La2S3 
зображено на рисунку 3.10. 

Таблиця 3.12. 
Координати атомів для сполуки La2S3 

(власний структурний тип) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
La1 2c 0,765 4/1  0,545 1,0 
La2 2c 0,146 4/1  0,204 1,0 
S1 2c 0,009 4/1  0,391 1,0 
S2 2c 0,144 4/1  0,779 1,0 
S3 2c 0,371 4/1  0,566 1,0 

 

 
Рис. 3.10. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів La1 та La2 у структурі сполуки La2S3 (СТ La2S3). 
 

У структурі сполуки La2S3 атоми La1 координують навколо себе 
по сім атомів Сульфуру, утворюючи тригональні призми з одним 
додатковим атомом [La1S13S21S33], а для атомів La2 характерним є 
КЧ = 8 і вони утворюють тригональні призми із двома додатковими 
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атомами Сульфуру: [La2S12S24S32].  
 

3.2.7. Структурний тип Tm2S3 (ПГ mP /21 ): =а 1,1110 нм, 

=b 0,3874 нм, =c 1,0872 нм, =β 108,88°, [123]. Координати атомів 

для сполуки Er2S3 (СТ Tm2S3) наведені у таблиці 3.13., [32]. 
Eлементарну комірку та координаційні многогранники атомів Er у 
структурі сполуки Er2S3 зображено на рисунку 3.11. 

 

 
Рис. 3.11. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Er1, Er2, Er3 та Er4 у структурі сполуки Er2S3 (СТ Tm2S3). 
 

Таблиця 3.13. 
Координати атомів для сполуки Er2S3  

(cтруктурний тип Tm2S3) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Er1 2e 0,06647 4/1  0,16825 1,0 
Er2 2e 0,81704 4/1  0,49713 1,0 
Er 3 2e 0,45528 4/1  0,30917 1,0 
Er4 2e 0,33877 4/1  0,91614 1,0 
S1 2e 0,7554 4/1  0,7238 1,0 
S2 2e 0,1027 4/1  0,9375 1,0 
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Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
S3 2e 0,5816 4/1  – 0,0984 1,0 
S4 2e 0,0219 4/1  0,3868 1,0 
S5 2e 0,6920 4/1  0,2494 1,0 
S6 2e 0,3885 4/1  0,5372 1,0 

 
У структурі Er2S3 (СТ Tm2S3) атоми Er1 та Er4 координують 

навколо себе по шість атомів Сульфуру [Er1S12S23S41] і 
[Er4S21S33S52], атоми Er2 – сім атомів Сульфуру [Er2S11S43S51S62] а 
атоми Er3 – вісім атомів Сульфуру [Er3S12S32S51S63].  

 

3.2.8. Структурний тип Al2O3 (ПГ cR3 ): =а 0,47617 нм, 
=c 1,29990 нм, [124]. Координати атомів для сполуки Tm2S3 

(СТ Al2O3) [35] наведені в таблиці 3.14. Eлементарна комірка та 
координаційний многогранник атома Tm у структурі сполуки Tm2S3 
(СТ Al2O3) зображені на рисунку 3.12.  

У структурі сполуки Tm2S3 (СТ Al2O3) атоми Tm координують 
навколо себе по шість атомів Сульфуру [TmS6]. 

 
Таблиця 3.14. 

Координати атомів для сполуки Tm2S3 
(cтруктурний тип Al2O3) 

Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Tm 12c 0 0 0,35007 1,0 
S 18e 0,3026 0 4/1  1,0 
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Рис. 3.12. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Tm у структурі сполуки Tm2S3 (СТ Al2O3). 
 

3.2.9. Структурний тип Mn2O3 (ПГ 3Ia ): =а 0,941 нм, [125]. 
Координати атомів у структурі сполуки Tm2S3 (СТ Mn2O3), [36] 
наведені в таблиці 3.15. Eлементарну комірку та координаційні 
многогранники атомів Tm у структурі сполуки Tm2S3 зображено на 
рисунку 3.13. 

У структурі Tm2S3 (СТ Mn2O3) атоми Tm мають октаедричне 
оточення і координують навколо себе по шість атомів Cульфуру 
[Tm1S6] і [Tm2S6]. 

 
Таблиця 3.15. 

Координати атомів для сполуки Tm2S3 
(cтруктурний тип Mn2O3) 

Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Tm1 8b 4/1  4/1  4/1  1,0 
Tm2 24d 4/1  0,4522 0 1,0 

S 48e 0,3834 0,3938 0,1609 1,0 
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Рис. 3.13. Елементарна комірка та координаційні многогранники  
атомів Tm1 та Tm2 у структурі сполуки Tm2S3 (СТ Mn2O3). 

 

3.2.10. Структурний тип Yb2S3 (ПГ cmP 36 ): =а 0,6772 нм, 

=c 1,828 нм, [38]. Координати атомів для сполуки Yb2S3 наведені у 
таблиці 3.16. Eлементарна комірка та координаційні многогранники 
атомів Yb у структурі сполуки Yb2S3 зображені на рисунку 3.14.  

У структурі сполуки Yb2S3 (СТ Yb2S3) для атомів Yb 
характерними є КЧ = 3 (Yb1, Yb3 та Yb4) і КЧ = 6 (Yb2). 

 
Таблиця 3.16. 

Координати атомів для сполуки Yb2S3 
(власний структурний тип) 

Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Yb1 2a 0 0 0 1,0 
Yb2 2a 0 0 3/1  1,0 
Yb3 4b 3/1  3/2  0 1,0 
Yb4 4b 3/1  3/2  0,2483 1,0 
S1 6c 0,3642 0 0,1238 1,0 
S2 6c 0,3290 0 0,4129 1,0 
S3 6c 0,6700 0 0,2891 1,0 
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Рис. 3.14. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Yb1, Yb2, Yb3 та Yb4 у структурі сполуки Yb2S3 (СТ Yb2S3). 
 
3.2.11. Структурний тип UAs2 (ПГ nmmP /4 ): =а 0,3954 нм, 

=c 0,8116 нм, [126]. Координати атомів для сполуки Er2Se3 (СТ UAs2) 
наведені у таблиці 3.17., [55]. Eлементарну комірку та координаційний 
многогранник атома Er у структурі сполуки Er2Se3 зображено на 
рисунку 3.15.  

У структурі сполуки Er2Se3 атоми Er координують навколо себе 
по дев’ять атомів Селену [ErSe15Se24]. 

 

 
Рис. 3.15. Елементарна комірка та координаційні многогранник  

атома Er у структурі сполуки Er2Se3 (СТ UAs2). 
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Таблиця 3.17. 
Координати атомів для сполуки Er2Sе3 

(cтруктурний тип UAs2) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Er 2c 4/1  4/1  0,2272 1,0 
Se1 2c 4/3  4/3  0,1322 1,0 
Se2 2b 4/3  4/1  2/1  0,5 

 
3.3. Структурні типи, у яких кристалізуються  

бінарні сполуки DIVX2 (DIV – Si, Ge, Sn; X – S, Se) 
 
Бінарні сполуки DIVX2 (DIV – Si, Ge, Sn; X – S, Se) можуть 

кристалізуватись у дев’яти структурних типах (табл. 3.18.).  
 

Таблиця 3.18. 
Структурні типи бінарних сполук DIVX2 (DIV – Si, Ge, Sn; X – S, Se) 

№ 
п/п 

СТ ПГ 
SiX2 GeX2 SnX2 

S Se S Se S Se 
1. SiS2 Ibam  + +     

2. ZnCl2 dI 24  +  + +   

3. GeS2 Pc   +    
4. GeS2 P21/c   + +   
5. GeS2 Fdd2   + +   
6. ZnBr2 I41/acd   +    

7. 2H-CdJ2 13mP      + + 

8. GeSe2 4I     +   

9. GeSe2 4P     +   

 
3.3.1. Структурний тип SiS2 (ПГ Ibam ): =а 0,9545 нм, 
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=b 0,5564 нм, =c 0,5552 нм, [57]. Координати атомів для сполуки SiS2 
наведені у таблиці 3.19. Eлементарна комірка та координаційний 
многогранник атома Si у структурі сполуки SiS2 зображені на 
рисунку 3.16. 

Таблиця 3.19. 
Координати атомів для сполуки SiS2 

(власний структурний тип) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Si 4a 0 0 4/1  1,0 
S 8j 0,1182 0,2088 0 1,0 

 

 
Рис. 3.16. Елементарна комірка та координаційний многогранник  

атома Si у структурі сполуки SiS2 (орторомбічна сингонія (ПГ Ibam )). 
 

У структурі сполуки SiS2 атоми Si мають тетраедричне оточення 
і координують навколо себе по чотири атоми Сульфуру [SiS4]. 

 

3.3.2. Структурний тип ZnCl2 (ПГ dI 24 ): =а 0,5398 нм, 
=c 1,033 нм, [127]. У структурному типі ZnCl2 (табл. 3.20., [58]) атоми 

Si сполуки SiS2 координують навколо себе по чотири атоми Сульфуру 
[SiS4], утворюючи тетраедри (рис. 3.17.).  
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Таблиця 3.20. 
Координати атомів для сполуки SiS2 

(cтруктурний тип ZnCl2) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Si 4a 0 0 0 1,0 
S 8d 0,2272 4/1  8/1  1,0 

 

 
Рис. 3.17. Елементарна комірка та координаційний многогранник  

атома Si у структурі сполуки SiS2 (СТ ZnCl2). 
 

3.3.3. Структурний тип GeS2 (ПГ Pc ): =а 0,6875 нм, 
=b 2,255 нм, =c 0,6809 нм, =β 120,45°, [59]. Координати атомів для 

сполуки GeS2 наведені у таблиці 3.21. Eлементарну комірку та 
координаційні многогранники атомів Ge у структурі сполуки GeS2 
зображено на рисунку 3.18. 

Таблиця 3.21. 
Координати атомів для сполуки GeS2 

(власний структурний тип) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Ge1 2a 0 0,9880 2/1  1,0 
Ge2 2a 0,2513 0,7375 0,5020 1,0 
Ge3 2a 0,4957 0,5131 0,9983 1,0 
Ge4 2a 0,7436 0,7624 0,0001 1,0 
Ge5 2a 0,1359 0,8749 0,2484 1,0 
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Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Ge6 2a 0,6392 0,6248 0,7509 1,0 
S1 2a 0,287 0,9504 0,154 1,0 
S2 2a 0,153 0,8976 0,569 1,0 
S3 2a 0,377 0,7990 0,347 1,0 
S4 2a 0,883 0,6979 0,843 1,0 
S5 2a 0,781 0,5519 0,636 1,0 
S6 2a 0,764 0,9995 0,127 1,0 
S7 2a 0,832 0,8517 0,921 1,0 
S8 2a 0,380 0,7536 0,865 1,0 
S9 2a 0,873 0,7460 0,365 1,0 
S10 2a 0,304 0,6441 0,433 1,0 
S11 2a 0,611 0,6056 0,054 1,0 
S12 2a 0,262 0,5075 0,124 1,0 

 

 
Рис. 3.18. Елементарна комірка та координаційні многогранники 
атомів Ge1, Ge2, Ge3, Ge4, Ge5 та Ge6  у структурі сполуки GeS2 

(моноклінна сингонія (ПГ Pc )). 
 

У структурі сполуки GeS2 (ПГ Pc ) атоми Ge1, Ge2, Ge3, Ge4, 
Ge5 і Ge6 мають тетраедричне оточення і координують навколо себе 
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по чотири атоми Сульфуру утворюючи відповідні тетраедри: 
[Ge1S11S21S62], [Ge2S31S81S91S101], [Ge3S51S111S122], 
[Ge4S41S71S81S91], [Ge5S11S21S31S71] та [Ge6S41S51S101S111]. 

 

3.3.4. Структурний тип GeS2 (ПГ cP /21 ): =а 0,6720 нм, 

=b 1,6101 нм, =c 1,1436 нм, =β 90,88°, [60]. Координати атомів для 

сполуки GeS2 наведені у таблиці 3.22. Eлементарну комірку та 
координаційні многогранники атомів Ge у структурі сполуки GeS2 
зображено на рисунку 3.19. 

У структурі сполуки GeS2 атоми Ge1, Ge2, Ge3 та Ge4 мають 
тетраедричне оточення, координуючи навколо себе по чотири атоми 
Сульфуру, утворюють відповідні тетраедри: [Ge1S11S21S31S41], 
[Ge2S41S51S61S81], [Ge3S21S31S71S81] і [Ge4S11S51S61S71].  

 
Таблиця 3.22. 

Координати атомів для сполуки GeS2 
(власний структурний тип) 

Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Ge1 4e 0,3430 0,1531 0,2213 1,0 
Ge2 4e 0,1714 0,1514 0,7798 1,0 
Ge3 4e 0,8396 0,0026 0,7057 1,0 
Ge4 4e 0,6734 0,3073 0,2777 1,0 
S1 4e 0,6687 0,1773 0,2141 1,0 
S2 4e 0,2790 0,0370 0,1226 1,0 
S3 4e 0,2292 0,1126 0,3933 1,0 
S4 4e 0,1726 0,2564 0,1369 1,0 
S5 4e 0,4272 0,3319 0,4000 1,0 
S6 4e 0,9211 0,3316 0,4020 1,0 
S7 4e 0,6767 0,3909 0,1236 1,0 
S8 4e 0,1661 0,4745 0,2011 1,0 
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Рис. 3.19. Елементарна комірка та координаційні многогранники 

атомів Ge1, Ge2, Ge3 та Ge1 у структурі сполуки GeS2  

(моноклінна сингонія (ПГ cP /21 )). 

 
3.3.5. Структурний тип GeS2 (ПГ 2Fdd ): =а 1,1691 нм, 

=b 2,241 нм, =c 0,668 нм, [128]. Координати атомів для сполуки GeS2 
наведені у таблиці 3.23. Eлементарну комірку та координаційні 
многогранники атомів Ge у структурі сполуки GeS2 зображено на 
рисунку 3.20. 

Таблиця 3.23. 
Координати атомів для сполуки GeS2 

(власний структурний тип) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Ge1 8a 0 0 0 1,0 
Ge2 16b 8/1  0,139 0 1,0 
S1 16b 0,022 0,080 0,183 1,0 
S2 16b 0,152 –0,014 –0,183 1,0 
S3 16b 0,062 8/1  –0,278 1,0 
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Рис. 3.20. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Ge1 та Ge2 у структурі сполуки GeS2  
(ромбічна сингонія (ПГ 2Fdd )). 

 
У структурі сполуки GeS2 (ПГ 2Fdd ) атоми Ge1 та Ge2 

утворюють тетраедри [Ge1S12S22] і [Ge2S11S21S32].  
 

3.3.6. Структурний тип ZnBr2 (ПГ acdI /41 ): =а 1,1389 нм, 

=c 2,1773 нм, [129]. Координати атомів для сполуки GeS2 (СТ ZnBr2), 
[130] наведені у таблиці 3.24. Eлементарну комірку та координаційний 
многогранник атома Ge у структурі сполуки GeS2 зображено на 
рисунку 3.21. 

Таблиця 3.24. 
Координати атомів для сполуки GeS2 

(cтруктурний тип ZnBr2) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Ge 32g 0,3745 0,3439 0,0604 1,0 
S1 16d 0 4/1  0,0124 1,0 
S2 16e 0,2876 0 4/1  1,0 
S3 32g 0,0345 0,0166 0,3760 1,0 

 



 

 45 

 
Рис. 3.21. Елементарна комірка та координаційний многогранник  

атома Ge у структурі сполуки GeS2 (СТ ZnBr2). 
 

У структурі сполуки GeS2 (cтруктурний тип ZnBr2) усі атоми 
Ge мають тетраедричне оточення і координують навколо себе по 
чотири атоми Сульфуру [GeS11S21S32].  

 

3.3.7. Структурний тип 2H-CdJ2 (ПГ 13mP ): =а 0,42445 нм, 
=c 0,68642 нм, [131]. Координати атомів для сполуки SnS2 (СТ 2H-

CdJ2) [63] наведені у таблиці 3.25. Eлементарну комірку та 
координаційний многогранник атома Sn у структурі сполуки SnS2 
зображено на рисунку 3.22. 

Таблиця 3.25. 
Координати атомів для сполуки SnS2 

(cтруктурний тип 2H-CdJ2) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Sn 1a 0 0 0 1,0 
S 2d 3/1  3/2  4/1  1,0 
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Рис. 3.22. Елементарна комірка та координаційний многогранник  

атома Sn у структурі сполуки SnS2 (СТ 2H-CdJ2). 
 

У структурі сполуки SnS2 (СТ 2H-CdJ2) усі атоми Sn мають 
октаедричне оточення і координують навколо себе по шість атомів 
Сульфуру [SnS6].  

 

3.3.8. Структурний тип GeSe2 (ПГ 4I ): =а 0,55073 нм, 

=c 0,99374 нм, [67]. Координати атомів для сполуки GeSe2 (ПГ 4I ) 
наведені у таблиці 3.26. Eлементарну комірку та координаційні 
многогранники атомів Ge у структурі сполуки GeSe2 зображено на 
рисунку 3.23. 

Таблиця 3.26. 
Координати атомів для сполуки GeSe2 

(власний структурний тип, ПГ 4I ) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Ge1 2b 2/1  2/1  0 1,0 
Ge2 2d 2/1  0 4/1  1,0 
Se 8g 0,7662 0,260 0,1282 1,0 
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Рис. 3.23. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Ge1 та Ge2 у структурі сполуки GeSe2 (СТ GeSe2, ПГ 4I ). 
 

3.3.9. Структурний тип GeSe2 (ПГ 4P ): =а 0,53389 нм, 
=c 1,00361 нм, [67]. Координати атомів для сполуки GeSe2 наведені у 

таблиці 3.27. Eлементарну комірку та координаційні многогранники 

атомів Ge у структурі сполуки GeSe2 (ПГ 4P ) зображено на 
рисунку 3.24. 

 

 
Рис. 3.24. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Ge1, Ge2 та Ge3 у структурі сполуки GeSe2 (СТ GeSe2, ПГ 4P ). 
 

Таблиця 3.27. 
Координати атомів для сполуки GeSe2 

(власний структурний тип, ПГ 4P ) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Ge1 1a 0 0 0 1,0 
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Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Ge2 1d 2/1  2/1  2/1  1,0 
Ge3 2g 0 2/1  4/1  1,0 
Se1 4h 0,2739 0,2340 0,1280 1,0 
Se2 4h 0,7711 0,7700 0,6273 1,0 

 
3.4. Структурні типи, у яких кристалізуються сполуки 

систем PbX – DIVX2, PbX – R2X3, R2X3 – DIVX2  
(R – РЗМ; DIV – Si, Ge, Sn; X – S, Se) 

 

3.4.1. Структурний тип Pb2SiS4 (ПГ cP /21 ): =а 0,64721 нм, 

=b 0,66344 нм, =c 1,6832 нм, =β 108,805°, [69]. Координати атомів 

для сполуки Pb2SiS4 наведені у таблиці 3.28. Eлементарну комірку та 
координаційні многогранники Pb та Si у структурі сполуки Pb2SiS4 
зображено на рисунку 3.25. 

Таблиця 3.28. 
Координати атомів для сполуки Pb2SiS4 

(власний структурний тип) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Pb1 4e 0,2363 0,2494 0,0223 1,0 
Pb2 4e 0,2631 0,3117 0,2854 1,0 
Si 4e 0,0052 –0,0007 0,1355 1,0 
S1 4e –0,0008 0,0014 0,3612 1,0 
S2 4e 0,5791 0,2279 0,1768 1,0 
S3 4e 0,6221 0,2398 0,4773 1,0 
S4 4e 0,7939 0,2483 0,1064 1,0 
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Рис. 3.25. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Pb1, Pb2 та Si у структурі сполуки Pb2SiS4 (СТ Pb2SiS4). 
 
У структурі сполуки Pb2SiS4 атоми Pb координують навколо 

себе по сім атомів Сульфуру [Pb1S12S22S31S42] і [Pb2S12S22S32S41], а 
атом Si – чотири атоми Сульфуру [SiS11S21S31S41].  

 

3.4.2. Структурний тип Pb2GeS4 (ПГ cP /21 ): =а 0,79742 нм, 

=b 0,89255 нм, =c 1,08761 нм, =β 114,171°, [70]. Координати атомів 

для сполуки Pb2GeS4 наведені у таблиці 3.29. Eлементарну комірку та 
координаційні многогранники Pb та Ge у структурі сполуки Pb2GeS4 
зображено на рисунку 3.26. 

Таблиця 3.29. 
Координати атомів для сполуки Pb2GeS4 

(власний структурний тип) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Pb1 4e 0,0356 0,3161 0,3407 1,0 
Pb2 4e 0,4124 0,4326 0,1551 1,0 
Ge 4e 0,7137 0,1908 0,0063 1,0 
S1 4e 0,2465 –0,0171 0,1256 1,0 
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Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
S2 4e 0,7644 0,0900 0,2027 1,0 
S3 4e 0,4437 0,2002 0,3980 1,0 
S4 4e 0,9193 0,3691 0,0610 1,0 

 

 
Рис. 3.26. Елементарна комірка та координаційні многогранники  
атомів Pb1, Pb2 та Ge у структурі сполуки Pb2GeS4 (СТ Pb2GeS4). 

 
У структурі сполуки Pb2GeS4 атом Pb1 координує навколо себе 

по сім атомів Сульфуру [Pb1S12S22S31S42], атом Pb2 – шість атомів 
Сульфуру [Pb2S11S21S33S41], а атом Ge – чотири атоми Сульфуру 
[GeS11S21S31S41].  

 

3.4.3. Структурний тип Na6Pb3P4Se16 (ПГ dI 34 ): 
=а 1,43479 нм, [132]. Координати атомів для сполуки 

Pb2GeS4 (СТ Na6Pb3P4Se16) [71] наведені у таблиці 3.30. Eлементарну 
комірку та координаційні многогранники атомів Pb та Ge у структурі 
сполуки Pb2GeS4 зображено на рисунку 3.27. 

Таблиця 3.30. 
Координати атомів для сполуки Pb2GeS4 

(cтруктурний тип Na6Pb3P4Se16) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Pb1 24d 4/3  0,2611 0 1,0 
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Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Pb2 24d 4/3  0,5912 0 0,324 
Ge 16c 0,9756 0,4756 0,0245 1,0 
S1 16c 0,0676 0,5676 0,9324 1,0 
S2 48e 0,0719 0,3719 0,0921 1,0 

 
Рис. 3.27. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Pb1, Pb2 та Ge у структурі сполуки Pb2GeS4 
(СТ Na6Pb3P4Se16). 

 
У структурі сполуки Pb2GeS4 (СТ Na6Pb3P4Se16) атоми Свинцю 

утворюють два види координаційних многогранників: атоми Pb1 
центровані у тригональних призмах із двома додатковими атомами 
[Pb1S12S26], а Pb2 – у несиметричних октаедрах [Pb2S26]. Атоми Ge 
координують навколо себе по чотири атоми Сульфуру, утворюючи 
тетраедри [GeS11S23]. 

 

3.4.4. Структурний тип PbGeS3 (ПГ cP /21 ): =а 0,7224 нм, 

=b 1,0442 нм, =c 0,6825 нм, =β 105,7°, [78]. Координати атомів для 

сполуки PbGeS3 наведені у таблиці 3.31. Eлементарну комірку та 
координаційні многогранники атомів Pb та Ge у структурі сполуки 
PbGeS3 зображено на рисунку 3.28. 
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Таблиця 3.31. 
Координати атомів для сполуки PbGeS3 

(власний структурний тип) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Pb 4e 0,1371 0,0796 0,2808 1,0 
Ge 4e 0,3183 0,7063 0,4908 1,0 
S1 4e 0,4870 0,2191 0,6904 1,0 
S2 4e 0,2305 0,5079 0,4159 1,0 
S3 4e 0,0573 0,8209 0,4103 1,0 

 
Рис. 3.28. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Pb та Ge у структурі сполуки PbGeS3 (CТ PbGeS3). 
 
У структурі сполуки PbGeS3 атоми Pb координують навколо 

себе по сім атомів Сульфуру [PbS12S22S33], а атоми Ge – чотири атоми 
Сульфуру [GeS12S21S31]. 

 
3.4.5. Структурний тип [NH4]CdCl3 (ПГ Pnma ): =а 0,898 нм, 

=b 1,490 нм, =c 0,398 нм, [133]. Координати атомів для сполуки 
PbSnS3 (СТ [NH4]CdCl3) [73] наведені у таблиці 3.32. Eлементарну 
комірку та координаційні многогранники атомів Pb та Sn у структурі 
сполуки PbSnS3 зображено на рисунку 3.29. 

У структурі сполуки PbSnS3 (СТ [NH4]CdCl3) атоми Плюмбуму 
утворюють тригональні призми з двома додатковими атомами 
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[PbS11S23S34], а атоми Sn координують навколо себе по шість атомів 
Сульфуру, утворюючи октаедри [SnS13S22S31]. 

Таблиця 3.32. 
Координати атомів для сполуки PbSnS3 

(cтруктурний тип [NH4]CdCl3) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Pb 4c 0,5063 4/3  0,1729 1,0 
Sn 4c 0,1685 4/1  0,0524 1,0 
S1 4c –0,0167 4/3  0,1048 1,0 
S2 4c 0,3387 4/3  –0,0063 1,0 
S3 4c 0,2827 4/1  0,2132 1,0 

 
Рис. 3.29. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів у структурі сполуки PbSnS3 (СТ [NH4]CdCl3) 
 

3.4.6. Структурний тип Pb2SiSe4 (ПГ cP /21 ): =а 0,85670 нм, 

=b 0,70745 нм, =c 1,36160 нм, =β 108,355°, [69]. Координати атомів 

для сполуки Pb2SiS4 наведені у таблиці 3.33. Eлементарну комірку та 
координаційні многогранники атомів Pb та Si у структурі сполуки 
Pb2SiSe4 зображено на рисунку 3.30. 

Таблиця 3.33. 
Координати атомів для сполуки Pb2SiSe4 

(власний структурний тип) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Pb1 4e 0,0543 0,1581 0,3715 1,0 
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Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Pb2 4e 0,5602 0,1479 0,3672 1,0 
Si 4e 0,2037 0,2400 0,1449 1,0 

Se1 4e 0,2737 0,4779 0,2640 1,0 
Se2 4e 0,7437 0,4726 0,2603 1,0 
Se3 4e 0,3668 0,2626 0,0420 1,0 
Se4 4e 0,9313 0,2602 0,0557 1,0 

 
Рис. 3.30. Елементарна комірка та координаційні многогранники  
атомів Pb1, Pb2 та Si у структурі сполуки Pb2SiSe4 (CТ Pb2SiSe4). 

 
У структурі сполуки Pb2SiSe4 для атомів Pb1 і Pb2 характерним є 

КЧ = 7 ([Pb1Se12Se22Se31Se42] і [Pb2Se12Se22Se32Se41]), а атоми Si 
координують по чотири атоми Селену [SiSe11Se21Se31Se41].  

 
3.4.7. Структурний тип CaFe2O4 (ПГ Pnma ): =а 0,9922 нм, 

=b 0,3017 нм, =c 1,0689 нм, [154]. Координати атомів для сполуки 
Sc2PbS4 (СТ CaFe2O4) [75] наведені у таблиці 3.34. Eлементарна 
комірку та координаційні многогранники атомів Sc та Pb у структурі 
сполуки Sc2PbS4 зображені на рисунку 3.31. 

Таблиця 3.34. 
Координати атомів для сполуки Sc2PbS4  

(структурний тип CaFe2O4) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Sc1 4c 0,4420 4/1  0,3893 1,0 
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Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Sc2 4c 0,4178 4/1  0,9025 1,0 
Pb 4c 0,76042 4/1  0,33074 1,0 
S1 4c 0,2037 4/1  0,8424 1,0 
S2 4c 0,1221 4/1  0,5279 1,0 
S3 4c 0,5293 4/1  0,2156 1,0 
S4 4c 0,4119 4/1  0,5729 1,0 

 

 
Рис. 3.31. Елементарна комірка та координаційні многогранники  
атомів Sc1, Sc2 та Pb у структурі сполуки Sc2PbS4 (СТ CaFe2O4). 

 
У структурі сполуки Sc2PbS4 атоми Sc1 та Sc2 координують 

навколо себе по шість атомів Сульфуру, утворюючи октаедри 
[Sc1S12S31S43] і [Sc2S11S23S32] відповідно, а атом Pb – вісім атомів 
Сульфуру [PbS12S22S32S42].  

 

3.4.8. Структурний тип Er2PbS4 (ПГ Pnma 12Cmc ): 

=а 0,7863 нм, =b 2,8525 нм, =c 1,1995 нм, [76]. Координати атомів 
для сполуки Y2PbS4 (CТ Er2PbS4) [76] наведені у таблиці 3.35. 
Eлементарну комірку та координаційні многогранники атомів Y та Pb 
у структурі сполуки Y2PbS4 зображено на рисунку 3.32. 
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Таблиця 3.35. 
Координати атомів для сполуки Y2PbS4 

(структурний тип Er2PbS4) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Y1 8b 0,249 0,0762 0,2670 1,0 
Y2 4a 0 0,0694 0,9111 1,0 
Y3 4a 2/1  0,0713 0,9336 1,0 
Y4 8b 0,257 0,1796 0,7864 1,0 
Y5 4a 2/1  0,1738 0,4359 1,0 
Y6 4a 0 0,1772 0,4261 1,0 
Pb1 4a 0 0,0477 0,5596 1,0 
Pb2 4a 2/1  0,0375 0,6271 1,0 
Pb3 8b 0,2351 0,2062 0,1323 0,5 
Pb4 8b 0,248 0,2093 0,0918 0,5 
S1 8b 0,249 0,0608 0,0608 1,0 
S2 4a 2/1  0,1426 0,227 1,0 
S3 4a 0 0,1649 0,938 1,0 
S4 4a 2/1  0,1630 0,952 1,0 
S5 8b 0,252 0,0870 0,7589 1,0 
S6 4a 0 0,0187 0,337 1,0 
S7 4a 2/1  0,0163 0,311 1,0 
S8 8b 0,261 0,2365 0,372 1,0 
S9 4a 0 0,1338 0,229 1,0 
S10 8b 0,231 0,1161 0,4776 1,0 
S11 4a 2/1  0,2056 0,658 1,0 
S12 4a 0 0,2162 0,645 1,0 

У структурі сполуки Y2PbS4 атоми Y координують навколо себе 
по шість атомів Cульфуру, утворюючи октаедри: 
[Y1S11S21S61S71S91S101], [Y2S12S31S52S61], [Y3S12S41S52S71], 
[Y4S31S41S51S81S111S121], [Y5S21S82S102S111], [Y6S82S91S102S121]. 
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Атоми Плюмбуму утворюють два види многогранників: тригональні 
призми із одним додатковим атомом – [Pb1S12S52S61S102] і 
[Pb2S12S52S71S102] та тригональні призми із двома додатковими 
атомами – [Pb3S21S31S41S82S91S111S121] і 
[Pb4S21S31S41S82S91S111S121]. 

 
Рис. 3.32. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Y1, Y2, Y3, Y4, Y5, Y6, Pb1, Pb2, Pb3 та Pb4  
у структурі сполуки Y2PbS4 (СТ Er2PbS4). 

 

3.4.9. Структурний тип Th3P4 (ПГ dI 34 ): =а 0,8637 нм, [121]. 
Координати атомів для сполуки La2PbS4 (СТ Th3P4) [77] наведені у 
таблиці 3.36. Eлементарну комірку та координаційний многогранник 
статистичної суміші M (66,7 % La + 33,3 % Pb) у структурі сполуки 
La2PbS4 зображено на рисунку 3.33.  

У структурі сполуки La2PbS4 атоми статистичної суміші М 
координують навколо себе по вісім атомів Сульфуру [МS8]. 

 



 

 58 

Таблиця 3.36. 
Координати атомів для сполуки La2PbS4 

(структурний тип Th3P4) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

M 12a 0,375 0 4/1  0,667 La + 0,333 Pb 
S 16c 0,083 0,083 0,083 1,0 

 

 
Рис. 3.33. Елементарна комірка та координаційний многогранник  

у структурі сполуки La2PbS4 (СТ Th3P4). 
 

3.4.10. Структурний тип Tm2PbSe4 (ПГ Pnma ): =а 1,2505 нм, 
=b 0,40630 нм, =c 1,4820 нм, [84]. Координати атомів для сполуки 

Yb2PbS4 (СТ Tm2PbSe4) [78] наведені у таблиці 3.37. Eлементарну 
комірку та координаційні многогранники атомів Yb та Pb у структурі 
сполуки Yb2PbS4 зображено на рисунку 3.34. 

Таблиця 3.37. 
Координати атомів для сполуки Yb2PbS4 

(структурний тип Tm2PbSe4) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Yb1 4 c 0,43733 4/1  0,38884 1,0 
Yb2 4 c 0,41635 4/1  0,90142 1,0 
Pb1 4 c 0,7763 4/1  0,3391 0,5 
Pb2 4 c 0,7420 4/1  0,3304 0,5 
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Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Se1 4 c 0,2054 4/1  0,8326 1,0 
Se2 4 c 0,1263 4/1  0,5286 1,0 
Se3 4 c 0,5268 4/1  0,2157 1,0 
Se4 4 c 0,4120 4/1  0,5756 1,0 

 
Рис. 3.34. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Yb1, Yb2, Pb1 та Pb2 у структурі  
сполуки Yb2PbS4 (СТ Tm2PbSe4). 

 
У структурі сполуки Yb2PbS4 атоми Yb1 та Yb2 координують 

навколо себе по шість атомів Сульфуру, утворюючи октаедри 
[Yb1S12S31S43] і [Yb2S11S23S32]. Атоми Плюмбуму утворюють 
тригональні призми з двома додатковими атомами [Pb1S12S22S32S42] і 
[Pb2S12S22S32S42].  

 
3.4.11. Структурний тип Y6Pb2Se11 (ПГ Cmcm ): 

=а 0,40620 нм, =b 1,3467 нм, =c 3,7624 нм, [79]. Координати атомів 
для сполуки Y6Pb2Se11 наведені у таблиці 3.38. Eлементарну комірку 
та координаційні многогранники атомів у структурі сполуки Y6Pb2Se11 
зображено на рисунку 3.35. 
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Таблиця 3.38. 
Координати атомів для сполуки Y6Pb2Se11 

(власний структурний тип) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Y1 8f 0 0,0257 0,63328 1,0 
Y2 8f 0 0,2462 0,18144 1,0 
Y3 4a 0 0 0 1,0 
M 8f 0 0,2761 0,55707 0,5Y + 0,5Pb 
Pb 4c 0 0,5148 4/1  1,0 
Se1 8f 0 0,0810 0,06902 1,0 
Se2 8f 0 0,1203 0,70071 1,0 
Se3 8f 0 0,3394 0,11226 1,0 
Se4 8f 0 0,3575 0,01521(5) 1,0 
Se5 8f 0 0,6047 0,16219 1,0 
Se6 4c 0 0,1629 4/1  1,0 

 

 
Рис. 3.35. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Y1, Y2, Y3, Y4, M (0,5Y + 0,5Pb) та Pb  
у структурі сполуки Y6Pb2Se11 (СТ Y6Pb2Se11). 
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У структурі сполуки Y6Pb2Se11 атоми Y1, Y2 та Y3 координують 
навколо себе по шість атомів Селену, утворюючи октаедри 
[Y1Se11Se21Se32Se52], [Y2Se22Se31Se52Se61] і [Y3Se12Se44], атоми 
статистичної суміші М координують по сім атомів Селену, 
утворюючи тригональні призми із одним додатковим атомом 
[MSe12Se32Se43], а атоми Pb координують навколо себе по вісім 
атомів Селену, утворюючи тригональні призми із двома додатковими 
атомами [PbSe24Se52Se62]. 

 
3.4.12. Структурний тип Dy3Ge1,25S7 (ПГ 36P ): =а 0,973 нм, 

=c 0,582 нм, [89]. Координати атомів для сполуки Y3Si1,25S7 
(CТ Dy3Ge1,25S7) [86] наведені у таблиці 3.39. Eлементарну комірку та 
координаційні многогранники атомів Y та Si у структурі сполуки 
Y3Si1,25S7 зображено на рисунку 3.36. 

Таблиця 3.39. 
Координати атомів для сполуки Y3Si1,25S7 

(cтруктурний тип Dy3Ge1,25S7) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Y 6c 0,2247 0,3569 0,759 1 
Si1 2b 3/1  3/2  3/1  1 
Si2 2a 0 0 0,980  0,25 
S1 2b 3/1  3/2  0,976 1 
S2 6c 0,9042 0,1541 0,710 1 
S3 6c 0,4222 0,8966 0,481 1 

 
У структурі сполуки Y3Si1,25S7 атоми Y координують навколо 

себе по сім атомів Сульфуру, утворюючи тетраедри із одним 
додатковим атомом [YS11S23S33]. Атоми Si утворюють два види 
многогранників: тетраедри [Si1S11S33] і октаедри [Si2S26]. 
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Рис. 3.36. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Y, Si1 та Si2 у структурі сполуки Y3Si1,25S7 (CТ Dy3Ge1,25S7). 
 

3.4.13. Структурний тип La2GeS5 (ПГ cP /21 ): =а 0,7641 нм, 

=b 1,2702 нм, =c 0,7893 нм, =β 101,39°, [135]. Координати атомів 

для сполуки La2SiS5 (СТ La2GeS5) [88] наведені у таблиці 3.40. 
Eлементарну комірку та координаційні многогранники атомів La та Si 
у структурі сполуки La2SiS5 зображено на рисунку 3.37. 

Таблиця 3.40. 
Координати атомів для сполуки La2SiS5 

(cтруктурний тип La2GeS5) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
La1 4e 0,74054 0,09529 0,04559 1,0 
La2 4e 0,66488 0,66522 0,13363 1,0 
Si 4e 0,83032 0,38347 0,09619 1,0 
S1 4e 1,02312 0,27396 0,05064 1,0 
S2 4e 0,92134 0,50034 0,28160 1,0 
S3 4e 0,36080 0,12101 0,00203 1,0 
S4 4e 0,67558 0,47033 –0,11162 1,0 
S5 4e 0,62829 0,29811 0,19537 1,0 
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Рис. 3.37. Елементарна комірка та координаційні многогранники  
атомів La1, La2 та Si у структурі сполуки La2SiS5 (CТ La2GeS5). 

 
У структурі сполуки La2SiS5 атоми La1 координують навколо 

себе по вісім атомів Сульфуру, утворюючи тригональні призми із 
двома додатковими атомами [La1S11S22S32S41S52], атоми La2 
координують навколо себе по дев’ять атомів Сульфуру, утворюючи 
тригональні призми із трьома додатковими атомами  
[La2S12S21S32S42S52], а атоми Si координують навколо себе по чотири 
атоми Сульфуру [SiS11S21S41S51], утворюючи симетричні тетраедри. 

 
3.4.14. Структурний тип La4Ge3S12 (ПГ cR3 ): =а 1,940 нм, 

=c 0,810 нм, [136]. Координати атомів для сполуки Ce4Si3S12 
(СТ La4Ge3S12) [90] наведені у таблиці 3.41. Eлементарну комірку та 
координаційні многогранники атомів Ce та Ge у структурі сполуки 
Ce4Si3S12 зображено на рисунку 3.38. 

Таблиця 3.41. 
Координати атомів для сполуки Ce4Si3S12 

(cтруктурний тип La4Ge3S12) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Ce1 6a 0 0 0 1,0 
Ce2 18b 0,2284 0,2307 0,7032 1,0 
Si 18b 0,2010 0,1864 0,153 1,0 
S1 18b 0,2861 0,1794 – 0,002 1,0 
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Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
S2 18b 0,1258 0,0675 0,247 1,0 
S3 18b 0,1178 0,2019 0,006 1,0 
S4 18b 0,2677 0,2684 0,344 1,0 

 

 
Рис. 3.38. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Ce1, Се2 та Si у структурі сполуки Ce4Si3S12 (CТ La4Ge3S12). 
 

У структурі сполуки Ce4Si3S12 атоми Сe1 координують навколо 
себе по дев’ять атомів Сульфуру, утворюючи тригональні призми із 
трьома додатковими атомами [Ce1S26S33], атоми Ce2 координують 
навколо себе по сім атомів Сульфуру, утворюючи тригональні призми 
із одним додатковим атомом [Ce2S12S21S32S42]. Атоми Si центровані 
у тетраедрах, утворених із чотирьох атомів Сульфуру 
[SiS11S21S31S41]. 
 

3.4.15. Структурний тип Ce6Si4S17 (ПГ 1P ): =а 0,89576 нм, 
=b 1,00022 нм, =c 1,42651 нм, =α 82,19°, =β 86,89°, 

=γ 89,51°, [90]. Координати атомів для сполуки Ce6Si4S17 наведені у 

таблиці 3.42. Eлементарну комірку та координаційні многогранники 
атомів Ce та Si у структурі сполуки Ce6Si4S17 зображено на 
рисунку 3.39. 
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Таблиця 3.42. 
Координати атомів для сполуки Ce6Si4S17 

(власний структурний тип) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Ce1 2i 0,47753 0,73133 0,54087 1,0 
Ce2 2i 0,58162 0,57886 0,16660 1,0 
Ce3 2i 0,83025 0,91349 0,34206 1,0 
Ce4 2i 0,12796 0,43096 0,32673 1,0 
Ce5 2i 0,39393 0,11542 0,18165 1,0 
Ce6 2i 0,94665 0,23952 0,00062 1,0 
Si1 2i 0,2500 0,0000 0,4154 1,0 
Si2 2i 0,2487 0,4410 0,0773 1,0 
Si3 2i 0,7311 0,9382 0,0987 1,0 
Si4 2i 0,7735 0,5567 0,3949 1,0 
S1 2i 0,8407 0,5015 0,0567 1,0 
S2 2i 0,4863 0,0036 0,3771 1,0 
S3 2i 0,3159 0,5179 0,4673 1,0 
S4 2i 0,6059 0,7000 0,3460 1,0 
S5 2i 0,1785 0,0192 0,0428 1,0 
S6 2i 0,7972 0,4107 0,3047 1,0 
S7 2i 0,5097 0,8719 0,1133 1,0 
S8 2i 0,2415 0,6149 0,1498 1,0 
S9 2i 0,4578 0,3527 0,0476 1,0 

S10 2i 0,1145 0,2886 0,1605 1,0 
S11 2i 0,4282 0,3547 0,2790 1,0 
S12 2i 0,2054 0,1905 0,4598 1,0 
S13 2i 0,1883 0,8649 0,5373 1,0 
S14 2i 0,8674 0,7844 0,1666 1,0 
S15 2i 0,1445 –0,0297 0,2926 1,0 
S16 2i 0,7477 0,1134 0,1681 1,0 
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Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
S17 2i 0,9818 0,6520 0,3981 1,0 

 

 
Рис. 3.39. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Ce1, Ce2, Ce3, Ce4, Ce5, Ce6, Si1, Si2, Si3 та Si4  
у структурі сполуки Ce6Si4S17 (СТ Ce6Si4S17). 

 
У структурі сполуки Ce6Si4Se17 атоми Ce4 координують навколо 

себе по сім атомів Сульфуру, утворюючи тригональні призми із одним 
додатковим атомом [Ce4S61S81S101S111S121S172], атоми Ce3, Ce5 та 
Ce6 координують по вісім атомів Сульфуру, утворюючи тригональні 
призми із двома додатковими атомами 
[Ce3S21S41S131S121S141S151S161S171], 
[Ce5S21S51S71S91S101S111S151S161] і [Ce6S12S52S81S101S141S161], 
атоми Ce1 та Ce2 координують по дев’ять атомів Сульфуру, 
утворюючи тригональні призми із трьома додатковими атомами 
[Ce1S22S32S41S61S111S121S131] і [Ce2S11S41S61S71S81S112S142].  

Атоми Si утворюють тетраедри [Si1S21S121S131S151], 
[Si2S11S81S91S101], [Si3S51S71S141S161] та [Si4S31S41S61S171]. 
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3.4.16. Структурний тип U2PbSe5 (ПГ cP /21 ): =а 0,8605 нм, 

=b 0,7788 нм, =c 1,227 нм, =β 90,0°, [137]. Координати атомів для 

сполуки Nd2SiS5 (СТ U2PbSe5) [87] наведені у таблиці 3.43. 
Eлементарну комірку та координаційні многогранники атомів Nd та Si 
у структурі сполуки Nd2SiS5 зображено на рисунку 3.40. 

Таблиця 3.43. 
Координати атомів для сполуки Nd2SiS5 

(cтруктурний тип U2PbSe5) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Nd1 4e 0,503 0,022 0,819 1,0 
Nd2 4e 0,252 0,920 0,491 1,0 
Si 4e – 0,012 0,486 0,320 1,0 
S1 4e 0,452 0,163 0,599 1,0 
S2 4e 0,041 0,335 0,088 1,0 
S3 4e 0,276 0,168 0,316 1,0 
S4 4e 0,280 0,541 0,498 1,0 
S5 4e 0,267 0,804 0,719 1,0 

 

 
Рис. 3.40. Елементарна комірка та координаційні многогранники  
атомів Nd1, Nd2 та Si у структурі сполуки Nd2SiS5 (CТ U2PbSe5). 

 
У структурі сполуки Nd2SiS5 атоми Nd1 координують навколо 

себе по вісім атомів Сульфуру, утворюючи тригональні призми із 
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двома додатковими атомами [Nd1S12S32S42S52], атоми Nd2 
координують по сім атомів Сульфуру, утворюючи тригональні призми 
із одним додатковим атомом [Nd2S12S22S31S41S51]. Для атомів Si 
характерним є тетраедричне оточення – [SiS21S31S41S51]. 

 

3.4.17. Структурний тип Dy4Si3S12 (ПГ cP /21 ): =а 0,9813 нм, 

=b 1,09387 нм, =c 1,6360 нм, =β 102,86°, [95]. Координати атомів 

для сполуки Gd4Si3S12 (CТ Dy4Si3S12) [93] наведені у таблиці 3.44. 
Eлементарну комірку та координаційні многогранники атомів Gd та Si 
у структурі сполуки Gd4Si3S12 зображено на рисунку 3.41. 

 
Таблиця 3.44. 

Координати атомів для сполуки Gd4Si3S12 

(cтруктурний тип Dy4Si3S12) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
Gd1 4e 0,61132 0,98313 0,12507 1,0 
Gd2 4e 0,87752 0,65265 0,06004 1,0 
Gd3 4e 0,53286 0,37699 0,12985 1,0 
Gd4 4e 0,32365 0,75955 0,28899 1,0 
Si1 4e 0,50585 0,77564 0,18821 1,0 
Si2 4e 0,41893 0,15293 0,18301 1,0 
Si3 4e 0,74990 0,21297 0,13600 1,0 
S1 4e 0,84781 0,83566 0,18881 1,0 
S2 4e 0,61310 0,76168 0,01339 1,0 
S3 4e 0,90927 0,84820 – 0,05348 1,0 
S4 4e 0,04408 0,43704 0,09415 1,0 
S5 4e 0,34910 0,48027 0,22733 1,0 
S6 4e 0,66637 0,47328 – 0,02218 1,0 
S7 4e 0,15249 0,73108 0,12630 1,0 
S8 4e 0,65817 0,05906 – 0,02814 1,0 
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Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
S9 4e 0,75819 0,54314 0,18856 1,0 

S10 4e 0,22182 0,55396 0,11670 1,0 
S11 4e 0,70031 0,88416 – 0,06081 1,0 
S12 4e 0,70969 0,71551 0,23358 1,0 

У структурі сполуки Gd4Si3S12 атоми Gd1, Gd2 та Gd3 
координують навколо себе по вісім атомів Сульфуру, утворюючи 
тригональні призми із двома додатковими атомами 
[Gd1S11S21S31S41S51S81S112],  [Gd2S41S51S61S72S91S101S121] і 
[Gd3S11S21S31S51S81S92S121], атоми Gd4 координують по сім атомів 
Сульфуру, утворюючи тригональні призми із одним додатковим 
атомом [Gd4S11S21S61S71S82S101]. Атоми Sі координують по чотири 
атоми Сульфуру [Si1S71S81S91S101], [Si2S21S51S61S111] і 
[Si3S11S21S41S121]. 

 
Рис. 3.41. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Gd1, Gd2, Gd3, Gd4, Si1, Si2 та Si3  
у структурі сполуки Gd4Si3S12 (CТ Dy4Si3S12). 

 
3.4.18. Структурний тип La2SnS5 (ПГ Pbam ): =а 1,126 нм, 

=b 0,789 нм, =c 0,399 нм, [109]. Координати атомів для сполуки 
La2SnS5 наведені у таблиці 3.45. Eлементарну комірку та 
координаційні многогранники атомів La та Sn у структурі сполуки 
La2SnS5 зображено на рисунку 3.42. 

У структурі сполуки La2SnS5 атоми Lа координують навколо 
себе по дев’ять атомів Сульфуру, утворюючи тригогальні призми із 
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трьома додатковими атомами [LaS12S24S33]. Атоми Sn центровані в 
октаедрах: [SnS22S34]. 

Таблиця 3.45. 
Координати атомів для сполуки La2SnS5 

(власний структурний тип) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

La 4h 0,3310 0,0740 2/1  1,0 
Sn 2a 0 0 0 1,0 
S1 2c 0 2/1  0 1,0 
S2 4g 0,2980 0,3570 0 1,0 
S3 4h 0,0690 0,1870 2/1  1,0 

 

 
Рис. 3.42. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів La та Sn у структурі сполуки La2SnS5 (СТ La2SnS5). 
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РОЗДІЛ 4 
КВАЗІПОТРІЙНІ СИСТЕМИ 

R2Х3 – PbX – DIVX2  
(R – РЗМ; DIV – Si, Ge, Sn; X – S, Se) 

 
4.1. Ізотермічні перерізи. 
4.1.1. Системи R2S3 – PbS – SiS2 [138-143]. 
Фазові рівноваги за температури 770 K у системах R2S3 – PbS – 

SiS2 (R – Y, La і Er) зображено на рисунках 4.1.-4.3.  
Фазові поля у досліджених системах зазначені у таблицях 4.1.-4.3. 
 

 
Рис. 4.1. Ізотермічний переріз системи Y2S3 – PbS – SiS2  

за температури 770 К. 
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Рис. 4.2. Ізотермічний переріз системи La2S3 – PbS – SiS2 

за температури 770 К. 
 

 
Рис. 4.3. Ізотермічний переріз системи Er2S3 – PbS – SiS2  

за температури 770 К. 
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Таблиця 4.1.  
Фазові поля системи Y2S3 – PbS – SiS2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1 Y2S3 + Y2PbS4 
2 PbS + Y2PbS4 
3 PbS + Pb2SiS4 
4 SiS2 + Pb2SiS4 
5 SiS2 + Y3Si1,25S7 
6 Y2S3 + Y3Si1,25S7 
7 Y2S3 + Y2PbSi2S8 
8 Y2S3 + Pb2SiS4 
9 Y2PbS4 + Pb2SiS4 

10 Y3Si1,25S7 + Y2PbSi2S8 
11 SiS2 + Y2PbSi2S8 
12 Pb2SiS4 + Y2PbSi2S8 
13 Y2S3 + Y2PbS4 + Pb2SiS4 
14 Y2S3 + Pb2SiS4 + Y2PbSi2S8 
15 Y2S3 + Y3Si1,25S7 + Y2PbSi2S8 
16 PbS + Y2PbS4 + Pb2SiS4 
17 SiS2 + Pb2SiS4 + Y2PbSi2S8 
18 SiS2 + Y3Si1,25S7 + Y2PbSi2S8 

 
Таблиця 4.2.  

Фазові поля системи La2S3 – PbS – SiS2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1 La2S3 + La2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,86) 
2 La2+2/3xPb1-xS4 (x = 0 – 0,86) 
3 PbS + La2PbS4 
4 PbS + Pb2SiS4 
5 SiS2 + Pb2SiS4 
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№ п/п поля Фазові поля 
6 SiS2 + La2SiS5 
7 La2S3 + La2SiS5 
8 La2SiS5 + La2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,39 – 0,86) 
9 La2+2/3xPb1-xS4 (x = 0 – 0,39) + La2PbSi2S8 

10 PbS + La2PbSi2S8 
11 Pb2SiS4 + La2PbSi2S8 
12 SiS2 + La2PbSi2S8 
13 La2SiS5 + La2PbSi2S8 
14 La2S3 + La2SiS5 + La2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,86) 
15 La2SiS5 + La2PbSi2S8 + La2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,39) 
16 PbS + La2PbS4 + La2PbSi2S8 
17 SiS2 + La2SiS5 + La2PbSi2S8 
18 PbS + Pb2SiS4 + La2PbSi2S8 
19 SiS2 + Pb2SiS4 + La2PbSi2S8 

 
Таблиця 4.3.  

Фазові поля системи Er2S3 – PbS – SiS2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1 Er2S3 + Er2PbS4 
2 PbS + Er2PbS4 
3 PbS + Pb2SiS4 
4 SiS2 + Pb2SiS4 
5 SiS2 + Er2S3 
6 Er2S3 + Pb2SiS4 
7 Er2S3 + Er2PbSi2S8 
8 Pb2SiS4 + Er2PbSi2S8 
9 Er2PbS4 + Pb2SiS4 

10 SiS2 + Er2PbSi2S8 
11 Er2S3 + Er2PbS4 + Pb2SiS4 
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№ п/п поля Фазові поля 
12 Er2S3 + Pb2SiS4 + Er2PbSi2S8 
13 SiS2 + Er2S3 + Er2PbSi2S8 
14 PbS + Pb2SiS4 + Er2PbS4 
15 SiS2 + Pb2SiS4 + Er2PbSi2S8 

 
4.1.2. Системи R2Se3 – PbSe – SiSe2 [138], [139], [141], [142], [144]. 
Фазові рівноваги за температури 770 K у системах R2Se3 – PbSe – 

SiSe2 (R – Y, La) представлено на рисунках 4.4. та 4.5. 
Фазові поля у цих системах зазначені у таблицях 4.4. та 4.5. 

 
Рис. 4.4. Ізотермічний переріз системи Y2Se3 – PbSe – SiSe2 

за температури 770 К. 
 

Таблиця 4.4.  
Фазові поля системи Y2Se3 – PbSe – SiSe2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1 Y2Se3 + Y6Pb2Se11 
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№ п/п поля Фазові поля 
2 PbSe + Y6Pb2Se11 
3 PbSe + Pb2SiSe4 
4 SiSe2 + Pb2SiSe4 
5 Y2Se3 + SiSe2 
6 Y6Pb2Se11 + Pb2SiSe4 
7 Y2Se3 + Pb2SiSe4 
8 Y2Se3 + Y6Pb2Se11 + Pb2SiSe4 
9 PbSe + Y6Pb2Se11 + Pb2SiSe4 

10 Y2Se3 + SiSe2 + Pb2SiSe4 
 

 
Рис. 4.5. Ізотермічний перерізи системи La2Se3 – PbSe – SiSe2  

за температури 770 К. 
 

Таблиця 4.5.  
Фазові поля системи La2Se3 – PbSe – SiSe2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1 La2+2/3xPb1-xSe4 (x = 0 – 1) 
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№ п/п поля Фазові поля 
2 PbSe + La2PbSe4 
3 PbSe + Pb2SiSe4 
4 SiSe2 + Pb2SiSe4 
5 SiSe2 + La6Si4Se7 
6 La6Si4Se7 + La2+2/3xPb1-xSe4 (x = 0,66 – 1) 
7 La2+2/3xPb1-xSe4 (x = 0 – 0,66) + La2PbSi2Se8 
8 La2PbSe4 + Pb2SiSe4 
9 La6Si4Se7 + La2PbSi2Se8 

10 Pb2SiSe4 + La2PbSi2Se8 
11 SiSe2 + La2PbSi2Se8 
12 La2+2/3xPb1-xSe4 (x = 0,66) + La6Si4Se7 + La2PbSi2Se8 
13 La2PbSe4 + Pb2SiSe4 + La2PbSi2Se8 
14 PbSe + La2PbSe4 + Pb2SiSe4 
15 SiSe2 + Pb2SiSe4 + La2PbSi2Se8 
16 SiSe2 + La6Si4Se7 + La2PbSi2Se8 

 
4.1.3. Системи R2S3 – PbS – GeS2 [138], [141], [145], [147]. 
Фазові рівноваги за температури 770 K у системах R2S3 – PbS – 

GeS2 (R – Y, La і Pr) представлено на рисунку 4.6.-4.8. 
Фазові поля у досліджених системах зазначені у таблицях 4.6.-4.8. 
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Рис. 4.6. Ізотермічний переріз системи Y2S3 – PbS – GeS2 

за температури 770 К. 
  

 
Рис. 4.7. Ізотермічний переріз системи La2S3 – PbS – GeS2 

за температури 770 К. 
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Рис. 4.8. Ізотермічний переріз системи Pr2S3 – PbS – GeS2 

 за температури 770 К. 
 

Таблиця 4.6.  
Фазові поля системи Y2S3 – PbS – GeS2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1 Y2S3 + Y2PbS4 
2 PbS + Y2PbS4 
3 PbS + Pb2GeS4 
4 GeS2 + Pb2GeS4 
5 GeS2 + Y3Ge1,25S7  
6 Y2S3 + Y3Ge1,25S7 
7 Y2S3 + Pb2GeS4 
8 Y2PbS4 + Pb2GeS4 
9 Y3Ge1,25S7 + Pb2GeS4 

10 Y2S3 + Y2PbS4 + Pb2GeS4 
11 Y2S3 + Y3Ge1,25S7 + Pb2GeS4 
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№ п/п поля Фазові поля 
12 PbS + Y2PbS4 + Pb2GeS4 
13 GeS2 + Y3Ge1,25S7 + Pb2GeS4 

 
Таблиця 4.7.  

Фазові поля системи La2S3 – PbS – GeS2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1 La2S3 + La2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,86) 
2 La2+2/3xPb1-xS4 (x = 0 – 0,86) 
3  PbS + La2PbS4 
4 PbS + Pb2GeS4 
5 GeS2 + Pb2GeS4 
6 GeS2 + La2GeS5 
7 La2S3 + La2GeS5 
8 La2+2/3xPb1-xS4 (x = 0 – 0,86) + La2GeS5 
9 PbS + La2GeS5 

10 PbS + La2PbGe2S8 
11 Pb2GeS4 + La2PbGe2S8 
12 GeS2 + La2PbGe2S8 
13 La2GeS5 + La2PbGe2S8 
14 La2S3 + La2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,86) + La2GeS5 
15 PbS + La2PbS4 + La2GeS5 
16 PbS + La2GeS5 + La2PbGe2S8 
17 GeS2 + La2GeS5 + La2PbGe2S8 
18 PbS + Pb2GeS4 + La2PbGe2S8 
19 GeS2 + Pb2GeS4 + La2PbGe2S8 
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Таблиця 4.8. 
Фазові поля системи Pr2S3 – PbS – GeS2 за температури 770 К 

№ п/п поля Фазові поля 
1 Pr2S3 + Pr2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,78) 
2 Pr2+2/3xPb1-xS4 (x = 0 – 0,78) 
3 PbS + Pr2PbS4 
4 PbS + Pb2GeS4 
5 GeS2 + Pb2GeS4 
6 GeS2 + Pr4Ge3S12 
7 Pr3Ge1,25S7 + Pr4Ge3S12 
8 Pr2S3 + Pr3Ge1,25S7 
9 Pr3Ge1,25S7 + Pr2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,22 – 0,78) 

10 Pr2+2/3xPb1-xS4 (x = 0 – 0,22) + Pr2PbGe2S8 
11 Pr3Ge1,25S7 + Pr2PbGe2S8 
12 Pr4Ge3S12 + Pr2PbGe2S8 
13 Pr2PbS4 + Pb2GeS4 
14 Pb2GeS4 + Pr2PbGe2S8 
15 GeS2 + Pr2PbGe2S8 
16 Pr2S3 + Pr2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,78) + Pr3Ge1,25S7 
17 Pr2+2/3xPb1-xS4 (x=0,22) + Pr3Ge1,25S7 + Pr2PbGe2S8 
18 Pr3Ge1,25S7 + Pr4Ge3S12 + Pr2PbGe2S8 
19 Pr2PbS4 + Pb2GeS4 + Pr2PbGe2S8 
20 PbS + Pb2GeS4 + Pr2PbS4 
21 GeS2 + Pb2GeS4 + Pr2PbGe2S8 
22 GeS2 + Pr4Ge3S12 + Pr2PbGe2S8 

 
4.1.4. Системи R2Se3 – PbSe – GeSe2 [138], [141], [147 –150]. 
Фазові рівноваги за температури 770 K у системах R2S3 – PbS – 

GeS2 (R – Y, La, Sm, Gd, Ho і Er) представлено на рисунках 4.9.-4.14. 
Фазові поля у досліджених системах зазначені у таблицях 4.9.-4.14. 
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Рис. 4.9. Ізотермічний переріз системи Y2Se3 – PbSe – GeSe2 

за температури 770 К. 
 

 
Рис. 4.10. Ізотермічний переріз системи La2Se3 – PbSe – GeSe2 

за температури 770 К. 
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Рис. 4.11. Ізотермічний переріз системи Sm2Se3 – PbSe – GeSe2 

за температури 770 К. 
 

 
Рис. 4.12. Ізотермічний переріз системи Gd2Se3 – PbSe – GeSe2 

за температури 770 К. 
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Рис. 4.13. Ізотермічний переріз системи Ho2Se3 – PbSe – GeSe2 

за температури 770 К. 
 

 
Рис. 4.14. Ізотермічний переріз системи Er2Se3 – PbSe – GeSe2 

за температури 770 К. 
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Таблиця 4.9. 
Фазові поля системи Y2Se3 – PbSe – GeSe2 за температури 770 К 

№ п/п поля Фазові поля 
1 Y2Se3 + Y6Pb2Se11 
2 PbSe + Y6Pb2Se11 
3 PbSe + Pb2GeSe4 
4 GeSe2 + Pb2GeSe4 
5 Y2Se3 + GeSe2 
6 Y6Pb2Se11 + Pb2GeSe4 
7 Y2Se3 + Pb2GeSe4 
8 Y2Se3 + Y1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
9 Pb2GeSe4 + Y1,32Pb1,68Ge1,67Se7 

10 GeSe2 + Y1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
11 PbSe + Y6Pb2Se11 + Pb2GeSe4 
12 Y2Se3 + Y6Pb2Se11 + Pb2GeSe4 
13 Y2Se3 + Pb2GeSe4 + Y1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
14 Y2Se3 + GeSe2 + Y1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
15 GeSe2 + Pb2GeSe4 + Y1,32Pb1,68Ge1,67Se7 

 
Таблиця 4.10. 

Фазові поля системи La2Se3 – PbSe – GeSe2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1 La2+2/3xPb1-xSe4 (x = 0 – 1) 
2 PbSe + La2PbSe4 
3 PbSe + Pb2GeSe4 
4 GeSe2 + Pb2GeSe4 
5 GeSe2 + La3Ge1,25Se7 
6 La2+2/3xPb1-xSe4 (x = 0 – 1) + La3Ge1,25Se7 
7 PbSe + La3Ge1,25Se7 
8 La3Ge1,25Se7 + La1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
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№ п/п поля Фазові поля 
9 La3Ge1,25Se7 + La2PbGe2Se8 

10 PbSe + La1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
11 Pb2GeSe4 + La1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
12 La2PbGe2Se8 + La1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
13 GeSe2 + La2PbGe2Se8 
14 GeSe2 + La1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
15 PbSe + La3Ge1,25Se7 + La2PbSe4 
16 PbSe + La3Ge1,25Se7 + La1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
17 La3Ge1,25Se7 + La2PbGe2Se8 + La1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
18 GeSe2 + La3Ge1,25Se7 + La2PbGe2Se8 
19 GeSe2 + La2PbGe2Se8 + La1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
20 PbSe + Pb2GeSe4 + La1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
21 GeSe2 + Pb2GeSe4 + La1,32Pb1,68Ge1,67Se7 

 
Таблиця 4.11. 

Фазові поля системи Sm2Se3 – PbSe – GeSe2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1 Sm2+2/3xPb1-xSe4 (x = 0 – 1) 
2 Sm2Se3 + PbSe 
3 PbSe + Pb2GeSe4 
4 GeSe2 + Pb2GeSe4 
5 GeSe2 + Sm3Ge1,25Se7 
6 Sm3Ge1,25Se7 + Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
7 PbSe + Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
8 Pb2GeSe4 + Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
9 GeSe2 + Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 

10 Sm2+2/3xPb1-xSe4 (x = 0,14 – 1) + Sm3Ge1,25Se7 
11 Sm2+2/3xPb1-xSe4 (x = 0 – 0,14) + 

Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
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№ п/п поля Фазові поля 
12 Sm2+2/3xPb1-xSe4 (x = 0,14) + Sm3Ge1,25Se7 + 

Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
13 Sm2PbSe4 + PbSe + Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
14 GeSe2 + Sm3Ge1,25Se7 + Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
15 PbSe + Pb2GeSe4 + Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
16 GeSe2 + Pb2GeSe4 + Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 

 
Таблиця 4.12.  

Фазові поля системи Gd2Se3 – PbSe – GeSe2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1 Gd2Se3 + Gd2+2/3xPb1-xSe4 (x = 0,9) 
2 Gd2+2/3xPb1-xSe4 (x =  0,5 – 0,9) 
3 PbSe + Gd2+2/3xPb1-xSe4 (x = 0,5) 
4 PbSe + Pb2GeSe4 
5 GeSe2 + Pb2GeSe4 
6 GeSe2 + Gd2Se3 
7 Gd2Se3 + Gd1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
8 Gd2+2/3xPb1-xSe4 (x = 0,5 – 0,9) + 

Gd1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
9 PbSe + Gd1,32Pb1,68Ge1,67Se7 

10 Pb2GeSe4 + Gd1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
11 GeSe2 + Gd1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
12 Gd2Se3 + Gd2+2/3xPb1-xSe4 (x = 0,9) + 

Gd1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
13 PbSe + Gd2+2/3xPb1-xSe4 (x = 0,5) + 

Gd1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
14 PbSe + Pb2GeSe4 + Gd1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
15 GeSe2 + Gd2Se3 + Gd1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
16 GeSe2 + Pb2GeSe4 + Gd1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
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Таблиця 4.13. 
Фазові поля системи Ho2Se3 – PbSe – GeSe2 за температури 770 К 

№ п/п поля Фазові поля 
1 Ho2Se3 + Ho6Pb2Se11 
2 PbSe + Ho6Pb2Se11  
3 PbSe + Pb2GeSe4 
4 GeSe2 + Pb2GeSe4 
5 Ho2Se3 + GeSe2 
6 Ho6Pb2Se11 + Ho1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
7 PbSe + Ho1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
8 Pb2GeSe4 + Ho1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
9 GeSe2 + Ho1,32Pb1,68Ge1,67Se7 

10 Ho2Se3 + Ho1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
11 Ho2Se3 + Ho6Pb2Se11 + Ho1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
12 PbSe + Ho6Pb2Se11 + Ho1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
13 GeSe2 + Ho2Se3 + Ho1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
14 PbSe + Pb2GeSe4 + Ho1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
15 GeSe2 + Pb2GeSe4 + Ho1,32Pb1,68Ge1,67Se7 

 
Таблиця 4.14. 

Фазові поля системи Er2Se3 – PbSe – GeSe2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1 Er2Se3 + Er2PbSe4 
2 PbSe + Er2PbSe4  
3 PbSe + Pb2GeSe4 
4 GeSe2 + Pb2GeSe4 
5 Er2Se3 + GeSe2 
6 Er2Se3 + Pb2GeSe4 
7 Pb2GeSe4 + Er2PbSe4 
8 Er2Se3 + Er2PbSe4 + Pb2GeSe4 
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№ п/п поля Фазові поля 
9 PbSe + Er2PbSe4 + Pb2GeSe4 

10 Er2Se3 + GeSe2 + Pb2GeSe4 
 

4.1.5. Системи R2S3 – PbS – SnS2 [138], [141], [151 – 158]. 
Фазові рівноваги за температури 770 K у системах R2S3 – PbS – 

SnS2 (R – Y, La, Pr, Sm, Ho і Er) представлено на рисунках 4.15.-4.20. 
Фазові поля у досліджених системах зазначені у таблицях 4.15.-4.20. 

 

 
 

Рис. 4.15. Ізотермічний переріз системи Y2S3 – PbS – SnS2 

за температури 770 К. 
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Рис. 4.16. Ізотермічний переріз системи La2S3 – PbS – SnS2 

за температури 770 К. 
 

 
Рис. 4.17. Ізотермічний переріз системи Pr2S3 – PbS – SnS2 

за температури 770 К. 
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Рис. 4.18. Ізотермічний переріз системи Sm2S3 – PbS – SnS2 

за температури 770 К. 
 

 
Рис. 4.19. Ізотермічний переріз системи Ho2S3 – PbS – SnS2 

за температури 770 К. 
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Рис. 4.20. Ізотермічний переріз системи Er2S3 – PbS – SnS2 

за температури 770 К. 
 

Таблиця 4.15.  
Фазові поля системи Y2S3 – PbS – SnS2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1 Y2S3 + Y2PbS4 
2 PbS + Y2PbS4 
3 PbS + PbSnS3 
4 SnS2 + PbSnS3  
5 Y2S3 + SnS2 
6 Y2S3 + Y2Pb3Sn3S12 
7 Y2PbS4 + Y2Pb3Sn3S12 
8 PbS + Y2Pb3Sn3S12 
9 SnS2 + Y2Pb3Sn3S12  

10 PbSnS3 + Y2Pb3Sn3S12 
11 Y2S3 + Y2PbS4 + Y2Pb3Sn3S12 
12 Y2S3 + SnS2 + Y2Pb3Sn3S12  
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№ п/п поля Фазові поля 
13 PbS + Y2PbS4 + Y2Pb3Sn3S12 
14 PbS + PbSnS3 + Y2Pb3Sn3S12 
15 PbSnS3 + Y2Pb3Sn3S12 + SnS2 

 
Таблиця 4.16.  

Фазові поля системи La2S3 – PbS – SnS2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1 La2S3 + La2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,86) 
2 La2+2/3xPb1-xS4 (x = 0 – 0,86) 
3 PbS + La2PbS4 
4 PbS + PbSnS3 
5 SnS2 + PbSnS3 
6 SnS2 + La2SnS5 
7 La2S3 + La2SnS5 
8 La2SnS5 + La2+2/3xPb1-xS4 (x = 0 – 0,86) 
9 PbS + La2SnS5 

10 PbS + La2Pb3Sn3S12 
11 PbSnS3 + La2Pb3Sn3S12 
12 SnS2 + La2Pb3Sn3S12 
13 La2SnS5 + La2Pb3Sn3S12 
14 La2S3 + La2SnS5 + La2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,86) 
15 PbS + La2SnS5 + La2PbS4 
16 PbS + La2SnS5 + La2Pb3Sn3S12 
17 SnS2 + La2SnS5 + La2Pb3Sn3S12 
18 PbS + PbSnS3 + La2Pb3Sn3S12 
19 SnS2 + PbSnS3 + La2Pb3Sn3S12 
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Таблиця 4.17. 
Фазові поля системи Pr2S3 – PbS – SnS2 за температури 770 К 

№ п/п поля Фазові поля 
1 Pr2S3 + Pr2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,78) 
2 Pr2+2/3xPb1-xS4 (x = 0 – 0,78) 
3 PbS + Pr2PbS4 
4 PbS + PbSnS3 
5 SnS2 + PbSnS3 
6 SnS2 + Pr2SnS5 
7 Pr2S3 + Pr2SnS5 
8 Pr2SnS5 + Pr2+2/3xPb1-xS4 (x = 0 – 0,78) 
9 PbS + Pr2SnS5 

10 PbS + Pr2Pb3Sn3S12 
11 PbSnS3 + Pr2Pb3Sn3S12 
12 SnS2 + Pr2Pb3Sn3S12 
13 Pr2SnS5 + Pr2Pb3Sn3S12 
14 Pr2S3 + Pr2SnS5 + Pr2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,78) 
15 PbS + Pr2SnS5 + Pr2PbS4 
16 PbS + Pr2SnS5 + Pr2Pb3Sn3S12 
16 SnS2 + Pr2SnS5 + Pr2Pb3Sn3S12 
18 PbS + PbSnS3 + Pr2Pb3Sn3S12 
19 SnS2 + PbSnS3 + Pr2Pb3Sn3S12 

 
Таблиця 4.18.  

Фазові поля системи Sm2S3 – PbS – SnS2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1 Sm2S3 + Sm2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,86) 
2 Sm2+2/3xPb1-xS4 (x = 0 – 0,86) 
3 PbS + Sm2PbS4  
4 PbS + PbSnS3 
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№ п/п поля Фазові поля 
5 SnS2 + PbSnS3  
6 SnS2 + Sm2SnS5 
7 Sm2S3 + Sm2SnS5 
8 Sm2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,60 – 0,86) + Sm2SnS5 
9 Sm2+2/3xPb1-xS4 (x = 0 – 0,60) + Sm2Pb3Sn3S12 

10 Sm2SnS5 + Sm2Pb3Sn3S12 
11 PbS + Sm2Pb3Sn3S12 
12 SnS2 + Sm2Pb3Sn3S12 
13 PbSnS3 + Sm2Pb3Sn3S12  
14 Sm2S3 + Sm2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,86) + Sm2SnS5 
15 Sm2+2/3xPb1-xS4 (x = 0,60) + Sm2SnS5 + Sm2Pb3Sn3S12 
16 PbS + Sm2PbS4 + Sm2Pb3Sn3S12 
17 SnS2 + Sm2SnS5 + Sm2Pb3Sn3S12 
18 PbS + PbSnS3 + Sm2Pb3Sn3S12 
19 SnS2 + PbSnS3 + Sm2Pb3Sn3S12 

 
Таблиця 4.19.  

Фазові поля системи Ho2S3 – PbS – SnS2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1  Ho2S3 + Ho2PbS4 
2 PbS + Ho2PbS4 
3 PbS + PbSnS3 
4 SnS2 + PbSnS3  
5 Ho2S3 + SnS2 
6 Ho2S3 + Ho2Pb3Sn3S12 
7 Ho2PbS4 + Ho2Pb3Sn3S12 
8 PbS + Ho2Pb3Sn3S12 
9 SnS2 + Ho2Pb3Sn3S12  

10 PbSnS3 + Ho2Pb3Sn3S12 
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№ п/п поля Фазові поля 
11 Ho2S3 + Ho2PbS4 + Ho2Pb3Sn3S12 
12 Ho2S3 + SnS2 + Ho2Pb3Sn3S12  
13 PbS + Ho2PbS4 + Ho2Pb3Sn3S12 
14 PbS + PbSnS3 + Ho2Pb3Sn3S12 
15 PbSnS3 + Ho2Pb3Sn3S12 + SnS2 

 
Таблиця 4.20. 

Фазові поля системи Er2S3 – PbS – SnS2 за температури 770 К 
№ п/п поля Фазові поля 

1  Er2S3 + Er2PbS4 
2 PbS + Er2PbS4 
3 PbS + PbSnS3 
4 SnS2 + PbSnS3 
5 Er2S3 + SnS2 
6 Er2S3 + Er2Pb3Sn3S12 
7 Er2PbS4 + Er2Pb3Sn3S12 
8 Er2PbS4 + PbSnS3 
9 SnS2 + Er2Pb3Sn3S12 

10 PbSnS3 + Er2Pb3Sn3S12  
11 Er2S3 + Er2PbS4 + Er2Pb3Sn3S12 
12 Er2S3 + SnS2 + Er2Pb3Sn3S12  
13 PbS + PbSnS3 + Er2PbS4 
14 Er2PbS4 + PbSnS3 + Er2Pb3Sn3S12  
15 SnS2 + PbSnS3 + Er2Pb3Sn3S12  
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4.2. Тетрарні сполуки. 
У системах R2Х3 – PbX – DIVX2 (R – РЗМ, DIV – Si, Ge, Sn;  X – S, 

Se) утворюється сорок три (табл. 4.21.) тетрарні сполуки R2PbSi2S8 (R 
– Y, La, Ce, Pr, Nd, Sm, Gd, Tb, Dy, Ho, Er), R2PbSi2Se8, (R – La, Ce, Pr, 
Nd, Sm, Gd), R2PbGe2S8 (R – La, Ce, Pr), R2PbGe2S8 (R – La), 
R1,32Pb1,68Ge1,67Sе7 (R – Y, La, Ce, Pr, Nd, Sm, Gd, Tb, Dy, Ho) і 
R2Pb3Sn3S12 (R – Y, La, Ce, Pr, Nd, Sm, Gd, Tb, Dy, Ho, Er, Tm). 
Сполуки R2PbSi(Ge)2S(Se)8 утворюються у відповідних системах при 
співвідношенні вихідних компонентів 1 : 1 : 2, сполуки 
R1,32Pb1,68Ge1,67Sе7 – при співвідношенні вихідних компонентів 
0,66 : 1,68 : 1,67, а сполуки R2Pb3Sn3S12 – при співвідношенні вихідних 
компонентів 1 : 3 : 3. 

Таблиця 4.21. 
Кристалографічні характеристики тетрарних сполук  

№ п/п Сполука 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

(СТ La2PbSi2S8, ПГ cR3 ) 
1. Y2PbSi2S8 0,88433 – 2,59745 [159] 
2. La2PbSi2S8 0,90522 – 2,6964 [160] 
3. Ce2PbSi2S8 0,90030 – 2,6765 [160] 
5. Pr2PbSi2S8 0,89744 – 2,6640 [160] 
6. Nd2PbSi2S8 0,8942 – 2,6492 [160] 
7. Sm2PbSi2S8 0,88854 – 2,6283 [160] 
8. Gd2PbSi2S8 0,88633 – 2,6185 [160] 
9. Tb2PbSi2S8 0,88604 – 2,61184 [160] 
10. Dy2PbSi2S8 0,88422 – 2,60033 [160] 
11. Ho2PbSi2S8 0,88428 – 2,5963 [160] 
12. Er2PbSi2S8 0,8830 – 2,584 [143] 
13. La2PbSi2Se8 0,93984 – 2,8089 [160] 
14. Ce2PbSi2Se8 0,9351 – 2,7908 [160] 
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№ п/п Сполука 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

15. Pr2PbSi2Se8 0,93264 – 2,7779 [160] 
16. Nd2PbSi2Se8 0,92998 – 2,7670 [160] 
17. Sm2PbSi2Se8 0,92620 – 2,7487 [160] 
18. Gd2PbSi2Se8 0,92320 – 2,7329 [160] 
19. La2PbGe2S8 0,90613 – 2,7187 [160] 
20. Ce2PbGe2S8 0,90176 – 2,6980 [160] 
21. Pr2PbGe2S8 0,89840 – 2,68670 [160] 
22. La2PbGe2Se8 0,93994 – 2,8098 [149] 

(СТ Y1,32Pb1,68Ge1,67Se7, ПГ 36P ) 

23. Y1,32Pb1,68Ge1,67Se7 1,0394 – 0,66361 [161] 
24. La1,32Pb1,68Ge1,67Se7 1,0590 – 0,6612 [161] 
25. Ce1,32Pb1,68Ge1,67Se7 1,0542 – 0,6604 [161] 
26. Pr1,32Pb1,68Ge1,67Se7 1,0520 – 0,6623 [161] 
27. Nd1,32Pb1,68Ge1,67Se7 1,0499 – 0,6640 [161] 
28. Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 1,0442 – 0,6627 [161] 
29. Gd1,32Pb1,68Ge1,67Se7 1,0428 – 0,6638 [161] 
30. Tb1,32Pb1,68Ge1,67Se7 1,0406 – 0,66384 [161] 
31. Dy1,32Pb1,68Ge1,67Se7 1,0389 – 0,6647 [161] 
32. Ho1,32Pb1,68Ge1,67Se7 1,0381 – 0,6646 [161] 

(СТ Y2Pb3Sn3S12, ПГ 12Pmc ) 

33. Y2Pb3Sn3S12 0,39021 2,01003 1,15169 [151] 
34. La2Pb3Sn3S12 0,39697 2,0329 1,1606 [154] 
35. Ce2Pb3Sn3S12 0,39575 2,0275 1,1590 [154] 
36. Pr2Pb3Sn3S12 0,39448 2,0071 1,1702 [154] 
37. Nd2Pb3Sn3S12 0,39361 2,0049 1,1680 [154] 
38. Sm2Pb3Sn3S12 0,39230 2,0119 1,1611 [154] 
39. Gd2Pb3Sn3S12 0,39153 2,0206 1,1556 [154] 
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№ п/п Сполука 
Періоди комірки, нм 

Літ. 
a b c 

40. Tb2Pb3Sn3S12 0,39076 2,0174 1,1532 [154] 
41. Dy2Pb3Sn3S12 0,39000 2,0153 1,1524 [154] 
42. Ho2Pb3Sn3S12 0,38992 2,01175 1,15140 [154] 
43. Tm2Pb3Sn3S12 0,39006 2,0029 1,1513 [154] 

 
4.3. Кристалічна структура тетрарних сполук. 

4.3.1. Структурний тип La2PbSiS8 (ПГ cR3 ): =а 0,90522 нм, 
=c 2,6964 нм, [160]. Координати атомів для сполуки La2PbSiS8 

наведені у таблиці 4.22. Eлементарну комірку та координаційні 
многогранники атомів M(La, Pb) та Si у структурі сполуки La2PbSiS8 
зображено на рисунку 4.6.  

Таблиця 4.22. 
Координати атомів для сполуки La2PbSiS8 

(власний структурний тип) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

M 18e 0,34803 0,01470 0,0833 0,696 La + 0,304 Pb 
Si 12c 3/2  3/1  –0,00684 1,0 
S1 12c 3/1  – 3/1  0,08575 1,0 
S2 36f 0,43233 0,30201 0,01982 1,0 

 
Рис. 4.6. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів M (La + Pb) та Si у структурі сполуки La2PbSiS8. 
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У кристалічній структурі сполуки La2PbSiS8 атоми статистичної 
суміші координують навколо себе по вісім атомів Сульфуру 
[M(La + Pb)S12S26], а атоми Si  – чотири атоми Сульфуру [SiS11S23]. 

Кристалічну структуру сполуки La2PbSiS8 можна розглядати як 
похідну від кристалічної структури сполуки Eu3As2S8 [162] (2Eu3+ → 
2La3+, Eu2+ → Pb2+). Атоми La і Pb у структурі La2PbSiS8 займають 
відповідні позиції атомів Eu у структурі сполуки Eu3As2S8 (рис. 4.7.), а 
атоми Si – відповідні позиції атомів As. 

Особливістю сполуки La2PbSi2S8 є існування у її кристалічній 
структурі двовимірних сіток 36 та 63, утворених атомами М(La + Pb) і 
Si відповідно (рис. 4.8.). Ці сітки є паралельними площині ab . 

  
Рис. 4.7. Укладка многогранників у структурі сполук 

Eu3As2S8 та La2PbSiS8. 

  
Рис. 4.8. Двовимірні сітки 36 і 63 у структурі сполуки La2PbSi2S8. 
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4.3.2. Структурний тип Y1,32Pb1,68Ge1,67Se7 (ПГ 36P ): 

=а 1,0394 нм, =c 0,66361 нм, [161]. Координати атомів для сполуки 
Y1,32Pb1,68Ge1,67Se7 наведені у таблиці 4.23. Eлементарну комірку та 
координаційні многогранники атомів M(Y, Pb) та Ge у структурі 
сполуки Y1,32Pb1,68Ge1,67Se7 зображено на рисунку 4.9.  

Таблиця 4.23. 
Координати атомів для сполуки Y1,32Pb1,68Ge1,67Se7 

(власний структурний тип) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

M 6c 0,3843 0,1631 0,402 0,44 Y + 0,56 Pb 
Ge1 2b 3/1  3/2  0,324 1,0 
Ge2 2a 0 0 0 0,67 
Se1 6c 0,255 0,106 0,986 1,0 
Se2 6c 0,529 0,441 0,692 1,0 
Se3 2b 3/1  3/2  0,679 1,0 

Кристалічна структура сполуки Y1,32Pb1,68Ge1,67Se7 сформована 
тригональними призмами (із одним додатковим атомом) 
[M(Y + Pb)Se12Se24Se31], тетраедрами [Ge1Se23Se31] і трикутниками 
[Ge2Se13]. 

 
Рис. 4.9. Елементарна комірка та координаційні многогранники  
атомів M (Y + Pb) та Ge у структурі сполуки Y1,32Pb1,68Ge1,67Se7. 

 
Особливості укладки координаційних многогранників у 

структурному типі Y1,32Pb1,68Ge1,67Se7 можна розглянути на прикладі 
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сполуки Ѕm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 (ПГ 36P , =а 1,0442, =c 0,6627 нм). 

Кристалічна структура сполуки Ѕm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 побудована із 
тригональних призм (із одним додатковим атомом) [M(Sm+Pb)Se7], 
тетраедрів – [Ge1Se4] і трикутників – [Ge2Se3] (рис. 4.10.). У структурі 
сполуки Ѕm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 атом Ge2 лежить всередині октаедра, 
утвореного шістьма атомами Se. Оскільки він знаходиться недалеко 
від однієї із граней цього октаедра, то реальним координаційним 
многогранником для Ge2 є трикутник.  

 
Рис. 4.10. Катіонні поліедри у структурі сполуки 

Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7. 

 
Рис. 4.11. Катіонні поліедри у структурі сполуки  

Sm3Ge1,48Se7. 
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Із літературного джерела [163] відомо, що у системі Sm – Ge – 

Se утворюється тернарна сполука Sm3Ge1,48Se7 (ПГ 36P , =а 1,04419 і 

=c 0,60283 нм).  
Кристалічна структура сполуки Sm3Ge1,48Se7 аналогічно 

сформована із тригональних призм [SmSe7], тетраедрів [Ge1Se4] і 
октаедрів [Ge2Se6] (рис. 4.11.). Обидві структури Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
та Sm3Ge1,48Se7 мають подібні структурні елементи. Атоми Ge2 в 
структурі сполуки Sm3Ge1,48Se7 розташовані майже в центрах 
октаедрів, утворених атомами Se, а атоми Ge2 в структурі 
Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 розташовані поруч з однією з трикутних граней, 
таких октаедрів. 

Структура сполуки Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 може бути отримана із 
структури сполуки Sm3Ge1,48Se7 шляхом заміни атомів Sm, що 
займають одну кристалографічну позицію, атомами Pb.  

Об’єм елементарної комірки сполуки Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 
дорівнює 0,6257 нм3 і є більшим, ніж для Sm3Ge1,48Se7, 0,5692 нм3. 
Параметри решітки a  для обох сполук мають приблизно однакові 
значення, тоді як параметр c  для Sm1,32Pb1,68Ge1,67Se7 значно більший, 
ніж для Sm3Ge1,48Se7. Аналогічні закономірності простежуються в 
тернарних R3Ge1+xSe7 (R = La, Ce, Pr, Sm, Gd and Tb; х = 0,43–0,49) і 
тетрарних сполуках R1,32Pb1,68Ge1,67Se7 (R = Y, La, Ce, Pr, Nd, Sm, Gd, 
Tb, Dy і Ho). 

Збільшення співвідношення аc /  для тетрарних сполук 
R1,32Pb1,68Ge1,67Se7 в порівнянні з тернарними сполуками R3Ge1+xSe7 
пов’язане з існуванням у їх структурі великих за розміром іонів Pb2+. 
Як результат, у структурі сполук R1,32Pb1,68Ge1,67Se7 (R = Y, La, Ce, Pr, 
Nd, Sm, Gd, Tb, Dy і Ho) спостерігається видовження октаедра 
[Ge2Se6] вздовж осі c . 
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4.3.3. Структурний тип Y2Pb3Sn3S12 (ПГ 12Pmc ). 

Досліджуючи фазові рівноваги у системі Y2S3 – PbS – SnS2 за 
температури 770 К [151] при співвідношенні вихідних компонентів 
1 : 3 : 3, нами встановлено існування нової тетрарної сполуки 
Y2Pb3Sn3S12.  

Кристалічна структура цієї сполуки досліджена рентгенівським 
методом порошку. Відбиття на рентгенограмі проіндексовані в 

ромбічній сингонії (ПГ 12Pmc , =а 0,39021 нм, =b 2,01003 нм, 

=c 1,15169 нм. Координати атомів для сполуки Y2Pb3Sn3S12 наведені у 
таблиці 4.24. 

Таблиця 4.24. 
Координати атомів для сполуки Y2Pb3Sn3S12 

(власний структурний тип) 
Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 

Y1 2a 0 0,4108 0,9567 1,0 
Y2 2a 0 0,1061 0,6305 1,0 
Pb1 2a 0 0,3782 0,5739 1,0 
Pb2 2a 0 0,2589 0,2121 1,0 
Pb3 2a 0 0,0869 0 1,0 
Sn1 2b 2/1  0,2501 0,8060 1,0 
Sn2 2b 2/1  0,0868 0,3214 1,0 
Sn3 2b 2/1  0,4258 0,2927 1,0 
S1 2a 0 0,0150 0,2510 1,0 
S2 2a 0 0,1660 0,4020 1,0 
S3 2a 0 0,2380 0,6430 1,0 
S4 2a 0 0,2570 0,9590 1,0 
S5 2a 0 0,4800 0,2470 1,0 
S6 2b 2/1  0,0240 0,5240 1,0 
S7 2b 2/1  0,1190 0,8020 1,0 
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Атом ПСТ аx /  by /  cz /  G 
S8 2b 2/1  0,1600 0,1380 1,0 
S9 2b 2/1  0,3180 0,4020 1,0 
S10 2b 2/1  0,3540 0,1090 1,0 
S11 2b 2/1  0,3770 0,8000 1,0 
S12 2b 2/1  0,4930 0,4990 1,0 

У структурі сполуки Y2Pb3Sn3S12 атоми Y утворюють два види 
многогранників (рис. 4.12.): тригональні призми з двома додатковими 
атомами [Y1S41S51S102S112S122] та тригональні призми з одним 
додатковим атомом [Y2S11S21S31S62S72]. Атоми Pb1 та Pb3 
координують по сім атомів Сульфуру [Pb1S31S92S112S122] і 
[Pb3S11S62S72S82], а атоми Pb2 – по вісім атомів Сульфуру 
[Pb2S21S41S82S92S102]. Атоми Sn1 та Sn2 утворюють октаедри 
[Sn1S32S42S71S111] і [Sn2S12S22S61S81], а атоми Sn3 координують 
навколо себе по п’ять атомів Сульфуру [Sn3S52S91S101S121].  

 

 
Рис. 4.12. Елементарна комірка та координаційні многогранники  

атомів Y, Pb та Sn у структурі сполуки Y2Pb3Sn3S12. 
 

Кристалічна структура сполуки Y2Pb3Sn3S12 є похідною від 



 

 106 

кристалічної структури сполуки Eu5Sn3S12 [164] (2Eu3+ → 2Y3+, 3Eu2+ 
→ 3Pb2+). Атоми Y і Pb у структурі Y2Pb3Sn3S12 займають еквівалентні 
позиції атомів Eu у структурі Eu5Sn3S12 (рис. 4.13.), позиції решти 
атомів є ідентичними. 

Елементарна комірка сполуки Eu5Sn3S12 утворена із фрагментів 
елементарних комірок сполук La2SnS5 [108] і Eu3Sn2S7 [165]. Оскільки 
кристалічна структура сполуки Y2Pb3Sn3S12 походить зі структури 
Eu5Sn3S12 впорядкованим заміщенням атомів Європію атомами Y і Pb, 
то фрагменти елементарних комірок сполук La2SnS5 і Eu3Sn2S7 також 
спостерігаються у структурі сполуки Y2Pb3Sn3S12 (рис. 4.14.).  

 

 
Рис. 4.13. Укладка многогранників у структурі сполук  

Eu5Sn3S12 та Y2Pb3Sn3S12. 
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Рис. 4.14. Фрагменти елементарних комірок сполук  
La2SnS5 і Eu5Sn3S12 у структурі сполуки Y2Pb3Sn3S12. 
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