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У роботі представлено результати дослідження кристалічної структури халькогеніду Nd3Cu0.45Ga1.52S7. Зразок стехіометричного складу, загальною масою один грам, готували сплавлянням компонентів напівпровідникової чистоти у вакуумованому (10-2 Па) кварцевому контейнері. Синтез проводили у муфельній печі з програмним управлінням технологічними процесами МП-30. Максимальна температура синтезу становила 1420 K, гомогенізуючий відпал тривав 500 годин за температури 770 K. Рентґгенофазовий аналіз синтезованого сульфіду здійснювали за дифрактограмою, яка була отримана на дифрактометрі ДРОН 4-13 в межах 2( = 10 - 100( (CuKα – випромінювання, крок сканування – 0.02(, експозиція у кожній точці – 10 с). Обробку даних здійснювали за допомогою пакету програм CSD [1]. Візуалізацію кристалічної структури виконано за допомогою програми VESTA [2]. Уточнення координат та теплових параметрів атомів (табл. 1) привело до задовільних значень фактора розбіжності {RI = 0.0832, RP = 0.2640}. Проекцію елементарної комірки та координаційні поліедри у структурі синтезованого сульфіду зображено на рис. 2.
Сульфід складу Nd3Cu0.45Ga1.52S7 (СТ La3CuSiS7 [3]; ПГ P63, 173; СП hP24) з параметрами елементарної комірки: a = 9.9354(6) Å, c = 6.0566(6) Å та V = 517.8(1) Å3, синтезовано на основі халькогеніду Nd3Ga1.67S7 [4] шляхом часткового заміщення атомів галію в ПСТ 2b атомами одновалентного купруму. Кристалічну структуру цього тетрарного сульфіду сформовано тригональними призмами [Nd (ПСТ 6с) 7S], що мають один додатковий атом сульфуру. Тригональні призми між собою утворюють спільні вершини і ребра. Через незначний індекс спотворення (() (розрахований за довжинами зв’язків) ефективне координаційне число (КЧеф) атомів неодиму становить 6.83.

Введення у структуру Nd3Ga1.67S7 атомів купруму сприяє тому, що тригональна призма [Nd (ПСТ 6с) 7S] стає більш симетричною. У структурі Nd3Ga1.67S7 індекс спотворення  тригональної призми [Nd 7S] становить 0.02449, КЧеф. = 6.77.

Атоми Ga локалізовані всередині октаедрів. Оскільки вони перебувають поблизу від однієї із граней октаедра, то реальними координаційними многогранниками можна вважати моноедри (трикутники). За рахунок цього, октаедри у структурі синтезованого сульфіду є досить спотворені: (( = 0.09553, КЧеф. = 3.90).
Атоми статистичної суміші R (0.45 Cu + 0.52 Ga), що локалізовані в ПСТ 2b, разом із атомами сульфуру формують тетраедри [R 4S]. Ці тетраедри орієнтовані в напрямку осі с та ізольовані один від одного і мають незначне спотворення (( = 0.02144) та є досить симетричними (КЧеф = 3.92). Атоми S2 та S3 також мають тетраедричне оточення. Атоми S1 оточені п'ятьма сусідами.
Таблиця. Координати та ізотропні параметри теплового коливання атомів

у структурі сульфіду Nd3Cu0.45Ga1.52S7
	Атоми
	ПСТ
	x/a
	y/b
	z/c
	Bізо(102 (Å 2)

	Nd
	6c
	0.3762(4)
	0.2310(3)
	0.230(2)
	1.08(5)

	Ga
	2a
	0
	0
	-0.047(5)
	3.3(4)

	R
	2b
	1/3
	2/3
	0.160(3)
	0.6(5)

	S1
	6с
	0.0915(15)
	0.2400(15)
	0.274(3)
	0.6(4)

	S2
	6с
	0.512(2)
	0.100(2)
	0.519(3)
	0.0(3)

	S3
	2b
	1/3
	2/3
	0.505(4)
	0.1(4)

	R – 0.45 Cu + 0.52 Ga
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Рис. 1. Експериментальна і теоретична дифрактограми сульфіду Nd3Cu0.45Ga1.52S7
та їх різницева
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Рис. 2. Елементарна комірка та координаційні поліедри

атомів у структурі сульфіду Nd3Cu0.45Ga1.52S7
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