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 نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران ١٣٨٤، سال ١، شماره ٢٤دوره 
 

 لمي ـ پژوهشيع

 
 ٢M ١٠Te٦Gaمطالعات پرتو ايكس 

 
 

 *+مصطفي دهقاني مباركه
 ١٨٧٤٥-٤١٦٣تهران، پژوهشگاه صنعت نفت، جاده قديم قم، سه راه خير آباد، صندوق پستي 

 
 به طور مستقيم از واكنش عنصرها به شكل تك بلور و  ريز بلور سياه              ٢M ١٠Te٦Ga (M: Li, Na)فازهاي   :چكيده 

 در گروه فضايي  طبق آزمايش هاي تعيين ساختار بلوري، هر دو تركيب    . درنگ و هموژن به دست آمدن  
٣٢R ) ٢ ، ١٥٥شماره = Z (  متبلور مي شوند و پارامترهاي شبكه آنهاpm) ٤(٠/١٧٥٩ = c ، )٩/١٤٣٦)٢ = a  براي 

١٠Te٦Ga ٢Li در K ١٨٠ = T  و pm) ٤(١/١٧٧٦ = c ، )٠/١٤٨٥)١ = a   ١٠برايTe٦Ga ٢Na در K ٢٩٠ = T  است  .
٢-  از يون هاي(tetrahedral close packing)ساختار آنها انباشته چهاروجهي 

Teمشابه ترتيب اتم هاي ، Mn  
٣+ درحالي كه يون هاي . ، شناسايي شدبتاـ منگنزدر 

Gaچهاروجهي   حفره هاي از درصد ١٢  به طور منظم در
(tetrahedral holes)  پراكنده شده اند، يون هاي M 

را اشغال  ) metaprismsمتاپريسم ها،  (فره شبه منشور تمامي ح+
 . در متاپريسم ها را اشغال مي كنند(off- center) مكان هاي خارج از مركز +Liيون هاي بسيار كوچك . مي كنند

 قابل   (split model) فقط بر اساس يك مدل شكافت (strongest off-centering)مكان هاي به شدت خارج از مركز 
 .ستندبررسي ه

 
 

، ساختار   چهاروجهي حفره هاي  متاپريسم،، Xتلور، بتا ـ منگنز، روبيديم، نقره، گاليم، پرتو   :هاي كليدي  واژه
 .بلوري

 
KEY WORDS: Tellurium , β-Mn, Rubidium, Silver, Gallium, X-ray, Metaprismatic, tcp, Crystal 

structure. 
 

مقدمه
كه به صورت تركيب هاي  فلزها غير با شده منگنز پر  ـ فازهاي بتا

 در سال هاي اخير بررسي MGa.(M: Li, Na)١٠Te٦شيميايي 
  ١٠Te٦In٢K و ٢Na ١٠Te٦In و ديگر فازهايي ماننـد ]٢ و ١[شده اند 

  و ٢Te- را مي سازند كه در آنها  )١(يك گروه از جامدهاي سه تايي
-٢Sn٢(انباشته چهاروجهي  يك( tcpاين  . ]٧-٤[مي دهند    را تشكيل

 در بتا ـ منگنز بوده و نبايستي   Mnانباشته ها مشابه ترتيب اتم هاي  
 اشتباه (hcp) يا هگزاگونالي  (ccp)با انباشته هاي كلاسيك مكعبي  

 ، فازهاي (tcp)به خاطر انباشته هاي چهاروجهي   . گرفته شوند
 بتا ـ منگنز پر شده هر چند داراي فرمول شيميايي به ظاهر ساده  

 
 
 

عنصرهاي متفاوت  كاتيون .دارند بلوري پيچيده اي ساختار ولي ستنده
در حفره هاي شبه ) Ag , Rb , Sn , Pb , Ga , In , Al: مانند(

نتيجه شبكه سه بُعدي منظمي  در و جاگرفته اند )متاپريسم ها( منشور
از چند وجهي هاي پر و توخالي به وجود آورده اند كه مي بايستي 

 براي تحرك فوق العاده خوب كاتيون هاي داخل بستر بسيار خوبي
به طور فرضي مي توان شبكه را به دو بخش آنيوني و . شبكه، باشند

 با  M)١٠X٦(٢-بخش آنيوني متشكل از . كاتيوني تقسيم كرد
-٢Se ،  

-٢X: Te  ،  
+٣In  ، +٣Ga ،  

+٣M: Al  يا )¯
٥Y٤(N  با Y: I¯ Br¯ 

  ،Cu+  ، N: Ag+ كاتيون هاي مناسب   و بخش كاتيوني متشكل از 
 
 

 :modeg128@yahoo.de +E-mail                                                                                                                                                           عهده دار مكاتبات*

)١(  Ternary solids       
)٢(  Tetrahedral close packings 
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 2 علمي ـ پژوهشي

تنوع در .  در شبكه است)١(جاسازي در حفره هاي متاپريسمي منفرد
 را به )٢(نظم و تركيب شيميايي، كاهش تقارن و يا سوپر ساختارها

همراه دارد كه مترادف با نوع و چينش عنصرهاي به كار رفته در 
ساختار هر يك از اعضاي خانواده بتا ـ منگنز   . آن تركيب است

 تواند از نوع شاخص آنها يعني بتاـ منگنز مشتق شده باشد، به مي
سيستمي . مشتق مي شوند  ، ccp همان گونه كه اسپينل ها از نظم

) <١٢(با عدد كوئورديناسيون بالا  Ynيا  Xn شامل چند وجهي هاي
هر چند كه اين حالت براي . بتاـ منگنز باشد نيز مي تواند بيانگر
 .]٦-٣[متداول است ) افلزينه ن(پركننده هاي فلزي 

منگنز كه تاكنون شناخته  ـ اصول ساختاري فازهاي پر شده بتا
. جديد با همان ساختار را دور از انتظار نمي گذارند مواد سنتز شده اند،

١٠Te٦Ga٢Li  ١٠وTe٦Ga٢Na  ،تركيب هاي مورد بحث در اين مقاله
 M (Li, Na)مثال هايي از اين قبيل هستند كه در آن يون هاي 

  نه +

 .حفره هاي متاپريسم را اشغال كرده اندتنها بخشي بلكه تمامي  
 ٥I٤α-RbAgرسانايي فوق العاده خوب يون هاي نقره در 

منگنز    ـ كه شايد معروف ترين عضو گروه فازهاي پر شده بتا  ]٩-٧[
است، انگيزه سنتز فازهاي مشابه با وجود يون هاي ليتييم و ديگر 

در . اي يون هاي متحرك نقره را به وجود آوردفلزهاي قليايي به ج
 ، فازهاي بتا ـ منگنز پر شده كه در آنها ٥I٤α-RbAgمقايسه با 
 نشسته اند، به طور عمومي از نظر ¯I به جاي ٢Te-Se)٢-(يون هاي 
به استثناي (در مجاورت هوا تغيير نمي كنند  و بوده غيرفعال شيميايي

 ).Alفازهاي محتوي 
 

 بخش تجربي 
 تزسن

١٠Te٦Ga ٢Li )نقطه ذوب :K ١٠٥٠ (  ١٠ وTe٦Ga ٢Na )   نقطه
از عنصرهاي آنها و در سرنگ هايي   به طور مستقيم ) ١٠٣٨ K :ذوب

به منظور  . ]٢ و ١[ از جنس كوارتز و تحت خلاء تهيه شدند
موجود در ديواره سرنگ، سطح داخلي  ٢SiOپيشگيري از كاهش 

تون، به وسيله ي لايه  بخار اس)٣(سرنگ به روش تجزيه حرارتي
سرنگ محتوي مخلوط عنصرها در . نازكي از كربن پوشانده شد

 K  هفته در٣ حرارت داده شد و سپس به مدت  ١٢٠٠ K ابتدا تا
 .نگه داري شد ١٠٠٠

١٠Te٦Ga ٢Li١٠  وTe٦Ga ٢Na )مواد جامد ) پودر و تك بلور آن
 يسياه رنگ بوده كه در دماي محيط نسبت به هوا حساسيت زياد

 
 
 

تك بلورهايي كه براي گردآوري داده ها مناسب بودند روي  . ندارند
 به وسيله ي روغن مناسبي در لوله هاي )٤(پراش سنج چهار محوره

 .)١جدول (  اندازه گيري شدند١٨٠ K شده و در ثابت X پرتو مويين
  دو تغيير فاز در  ٢Li ١٠Te٦Ga  رويDSC اندازه گيري هاي

K و٧١٣  K تعيين ساختار بلوري با برنامه  .ان مي دهند را نش٨٥٠
NRCVAX refinement program ]و ضريب هاي  گرفت انجام ]١٤

 .]١٥[ساختار از جدول هاي بين المللي بلورشناسي گرفته شدند 
 

 نتايج و بحث 
 پارامترهاي ساختاري براي   وX پرتو  داده هاي٣ تا ١ جدول هاي

١٠Te٦Ga ٢Li  در دماي K مجموعه اي از .  مي دهندرا نشان ١٨٠
در  ٢Li ١٠Te٦Ga طول پيوندها و زاويه هاي پيوندي مهم براي

  . نشان داده شده اند٤جدول 
 و  بوده β-Mnبر مبناي ساختار    ٢Li ١٠Te٦Gaساختار بلوري 

در  ٢Te- اتم ٢٠متشكل از  ]١٠[ )٥(مشابه يك انباشته اوتكتيكي
از حفره هاي  درصد ١٢كه در آن   يك سلول شبه ـ مكعب است

در همه    +Li+/Na اشغال شده و  ٣Ga+چهاروجهي به وسيله ي 
  سلول واحد در شبه  ـ مكعب . حفره هاي متاپريسم قرار گرفته اند

)٢ = Z ١٠ برايTe٦Ga ٢(M  ٤ حفره چهاوجهي و ١٠٠محتوي  
 .]٤[حفره متاپريسم است 

 در  +Na  و٢Li ١٠Te٦Gaدر  +Li فرض اوليه كه ممكن باشد
١٠Te٦Ga ٢Na  بخشي از حفره هاي چهاروجهي را بدون نظم  

 مشابه يون هاي پر متحرك(ويژه و به روش اتفاقي اشغال كنند 
Ag+  ٥در رساناي يونيI٤α-RbAg( ،  تأييد نشد و يون هاي

Li+/Na+مكان هايي را كه مربوط به يون هاي غير متحرك  Rb+ 
  و ٢Li ١٠Te٦Gaمقايسه . هستند اشغـال كردنـد ٥I٤α-RbAgدر 
١٠Te٦Ga ٢Na  ٥ بـاI٤α-RbAg بـه دليل ايـن  كه ساختـار بلوري  

 ، ٥I٤α-RbAgدر . مهم استمي باشد،  β-Mnآنها بر مبناي ساختار 
در يك سلول شبه ـ مكعب يك انباشته چهاروجهي  را       ¯I  يون٢٠

از حفره هاي چهاروجهي    درصد١٦ +Agيون هاي  و مي دهند تشكيل
  تمامي+Rbدر حالي كه  مي كنند،  اي اشغالرا بدون نظم ويژه

به خاطر نظم موجود در . حفره هاي متاپريسم را اشغال مي كنند
 ،   ٢Te– از β-Mn در ماتريس اوتكتيكي  +٣Ga  ، Li+/Na+پخش 

 ٣٢R به ٤٣٣٢P (β-Mn) و ٤١٣٢Pكاهش تقارن از گروه فضايي 
 توضيحجزييات كامل آن  ]٢ و ١[اتفاق مي افتد كه در مرجع هـاي 

 
 
 

)١(  “Isolated” metaprismatic holes      )٤(  Four circle diffractometer 

)٢(  Superstructures        )٥(  Like “eutactic” paking 

)٣(  Pyrolysis 

٥٨ 
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3 

 ٦اين كاهش تقارن يك مجموعه متشكل از . داده شده است
مكان غير وابسته به تقارن براي مراكز حفره هاي چهاروجهي در  

 ١٥  را به دسته هاي متشكل از ٤١٣٢P P)٤٣٣٢(گروه فضايي 
 ٣٢R عدد دو محوره در ٢ عدد سه محوره و ٢عدد شش محوره، 

 واحد رومبوهدرال ٣هم قرار دادن توضيح اينكه با كنار (مي شكند 
 ).يك سلول با آرايش هگزاگونال به دست مي آيد حول محور اصلي،

مطابق با    ٢Ga و  ١Ga ( مكان شش محوره از آنها  ٢تنها 
.  اشغـال مي شونـد٣Ga+به وسيله ي ) ]٢ و ١[ ٥١T و ٤٠Tحفره هاي 

همزمان بـا آن مكان چهار محوره كـه مشخص كننـده مركز  
محوره  سم هاست به يك مكان يك محوره و يك مكان سهمتاپري

 شكستـه شـده و هـر دو مكان بـه طـور كامل به وسيله ي   
)Li/Na(A) و Li/Na(B) (Li+/Na+اشغال مي شوند . 

  dGa-Te اين نظم مشاهده شده و فاصله هاي بين اتمي
pm) ٢٦٥ < dGa-Te < pm ٣+براي ) ) ٣جدول ( ٢٥٨Ga  در

  ]١[،  ١٠Te٧Ga ]١١[هي در همان حدود  حفره هاي چهاروج

(A: Sn, Pb) ١٠Te٦AGa  ١٠ ]١٢[وTe٦Ga ٢Ag به هرحال . است
 ٢Na ١٠Se٦Ga ]٢[ با آنچه كه در ٣Ga+اين نظم يافت شده براي 

 انحراف قابل توجه از زاويه هاي چهاروجهي   . است، متفاوت است
°)١٢٠< Te-Ga-Te < °١٠ در كه )٥/٩٦Te٦Ga ٢Li ١٠ وTe٦Ga ٢Na 

بلكه براي   β-Mn ديده مي شوند، نه تنها براي فازهاي پر شده
به طور عام، شاخص   چهاروجهي انباشته از شده مشتق ساختارهاي

 .]٦-٣[است 
براي شبكه سه  ،β-Mn در فاز ٢Te-به خاطر پيچيدگي آرايش 

   و متاپريسم هاي ٤GaTeبُعدي حاصل از اتصال چهار وجهي هاي 
٦Li/NaTe ،   احاطه اتم هاي. مدل ساده ايي ارايه كردنمي توان  

M )Li/Na(A)  وLi/Na(B)  ، از ) ٦هر دو با عدد كوئوردينانسي
 ٤Te و ٣Te ، ٢Teبه وسيله ي انواع   ، متاپريسم شكل به Te اتم هاي

در كوئورديناسيون  ٥Teو  ١Te صورت مي گيرد، درحالي كه
. اس نيستند به طور مستقيم با آن در تمMمتاپريسمايي اتم هاي 

 يك شبكه سه بُعدي از Te ٢، ٣، ٤و   Li/Na(A,B)ساختار جزيي 
  با تركيب اسمي و   با گوشه ي مشتركMTe)٢/٦(متاپريسم هاي 

٣MTe به شدت  تشكيل مي دهند كه مي توانند مانند يك نوع  را
 .در نظر گرفته شوند ٣ReOتغيير شكل يافته 

 )١(يافته تغيير ي هايچهاروجه مركز  درGa اتم هاي ديگر طرف از
.  ساخته شده اند، قرارمي گيرند١Te، ٥ و ٢Te، ٣، ٤كه به وسيله ي 

 .اشغال مي شوند Gaبه وسيله ي   Te چهاروجهي هاي از درصد ١٢ فقط
 

 درصـد ٨٨ درصـد چهاروجهي هـاي پـر و  ١٢شبكـه متشكل از 
 چهاروجهي هاي خالي به گونه ايي با شبكه متاپريسم هاي   

٦MTe٤اخل پيدا مي كنند كه چهاروجهي هاي  تدGaTe هرگز وجه 
 تشكيل نداده و فقط ٦MTeيا ضلعي مشترك با متاپريسم هاي 

  بـا خـالي چهاروجهي هاي  .هستنـد آنها بـا مشتـرك رأس داراي

 .متاپريسم ها ضلع مشترك تشكيل مي دهند 
و اشتراك  ٤GaTeاشتراك رأس و ضلع بين چهاروجهي هاي  

وجه مشترك بين (ين چهاروجهي هاي اشغال و خالي ضلع و وجه ب
قسمت . رخ مي دهد) چهاروجهي هاي اشغال شده به وجود نمي آيد

  نمونه شاخصي از اشتراك ١به نمايش گذاشته شده در شكل 
 و اشتراك رأس بين ٤GaTeرأس و ضلع بين چهاروجهي هاي  

 . را نشان مي دهد٦MTeمتاپريسم هاي  و ٤GaTeچهاروجهي هاي 
با  Te هر چند اشغال حفره هاي چهاروجهي در ماتريسي از

انتظار مي رفت  Ga  ، به وسيله ي اتم هاي β-Mnساختار اوتكتيكي 
چهار وجهي يا   (اما در ابتدا مشخص نبود كه كدام نوع از حفره ها 

 Mبه وسيله ي يون هاي ) متاپريسم

در اين . ترجيع داده مي شوند +
د كه كاتيون هاي فلزهاي قليايي فقط مقاله به وضوح نشان داده ش

حفره هاي چهاروجهي    هرگز و مي كنند متاپريسم را اشغال حفره هاي
 . اشغال نمي كنند٢M ١٠Te٦Gaرا در هر دو تركيب 

 ٢Na ١٠Te٦Ga در Na اتم هاي ٢Li ١٠Te٦Ga در Liبر خلاف 
در مكان هاي خارج از مركز قرار نگرفته اند و فاصله بين اتمي 

 با مقدارهاي  )٣٢٠ dNa-Te < pm > ٣٢٩ (dNa-Te pmشده مشاهده 
 .مورد انتظار مطابقت دارد

 به دست آمده براي دماي اتاق و دماي پايين Xداده هاي پرتو 
 c٦مكان (را در اشغال يك مكان شكافت  Li(A)، )٢جدول (

 در مكان اندكي  Li(B)و )  ، آرايش هگزاگونال٣٢R در b٣به جاي 
 ).٢شكل (پريسم نشان مي دهد خارج از مركز متا

 ٢Te-فاصله ي متوسط مركز حفره هاي متاپريسم تا يون هاي 
 . استLi(B) براي ٣١٧ pm و Li(A) براي ٣٢٤ pmمجاور 

 ٦كوئورديناسيون عدد براي ٢٩٧ pm انتظار مورد فاصله با مقايسه
])١٣pm [٢-( = ٢٢١r(Te ٦ ، برايCN pm ٧٦ = (r(Li+) به وضوح 

اين  . خيلي كوچك است حفره ها آن  براي+Li كه مي دهد نشان
 را  )٢( در موقعيتي به شدت خارج از مركزLi(A)شرايط قرار گرفتن 

افزون بر ين مي تواند تفاوت فاحش فاصله ها تا . تقويت مي كند
 Li(B) و  Li(A) بـراي  (dLi-Ga)لايه دوم اتم هـاي كوئوردينـانسي  

 .نقش مهمي را بازي كنند
 )١(  Distorted tetrahedral        )٢(  Strong off-centering 
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متاپريسم ها  . ١٠Te٦Ga٢Li بلور ساختار از شاخصي ـ بخش هاي١شكل 
 و در)  ب-١ (Li(B)و )  الف-١ (Li(A)در اطراف ) سايه دار شده(

 ٤GaTe.  نشان داده مي شوند٤GaTeمجاورت چهاروجهي هاي 
تشكيل رأس مشترك با متاپريسم ها و رأس و ضلع مشترك با يكديگر 

 .مي دهند
 

 در فاصله ٣Ga+ در مركز حفره قرار مي داشت، شش Li(A)گر ا
pm آن قرارمي گرفتند و ٤٥٠ Li(B) ٣٥٤ دو همسايه نزديك در ،

 در دور  Li(A)پس .  مي داشت٤٧١ pm و دو تا در ٣٨٥دو تا در 
نتيجه هاي  با هم عمل در كه ،دارد بيشتر آزادي مركزي از مكان شدن

 ١٢١ :Li(B) ٢٩ pm(اردآزمايش هاي انجام شده مطابقت د 
Li(A): دوري از مكان مركزي .( 

تا به حال هيچ نشاني از اينكه تركيب هاي مشابه با فلزهاي 
 از نظر ترموديناميكي به عنوان مواد Cs و Rb  ، Kقليايي سنگين تر 

 .جامد پايدار وجود دارند، وجود ندارد
جاگيـري نكته مهم اين است كه آيا يـون هاي ليتيم بـا توجـه بـه 

 در حفره هاي متاپريسم، در دماهاي بالاتر، تحرك Li/Naنامناسب 
 قابل توجهي از خود نشان مي دهند؟

 به طور انحصار ٢M ١٠Te٦Ga در ٦MTeاگر چه متاپريسم هاي 
به وسيله ي رأس مشترك با يكديگر مرتبط هستند ولي سطوح خود 

اشتراك  مجاور خود به ٤Teرا فقط با چهاروجهي هاي توخالي 
 M يـون هاي  مهاجـرت بديـن ترتيـب .مي گذارنـد

 يـك حفـره از +

 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  (Difference Fourier plot)ـ  مقاطعي از نقشه تفاضلي فوريه ٢شكل 
, z)٧٣٠/٠ (x, ∆ρ  بـرايLi(A)) الف-٢  ( و, z)٦٦٠/٠ (x, ∆ρ  

 ، ١/ e ١٠٦ ٣pmفاصله قدم هاي خطوط ارتفاعي ) ( ب-٢ (Li(B)براي 
 علامت گذاري +  تـوسط Li(B) و مكان Li(A)مـركـز مكان شكافت 

 ).شده اند
 

متاپريسم به متاپريسم بعدي به وسيله ي حفره چهاروجهي هاي   
. كه با هر دو آنها وجه مشترك دارد، امكان پذير است  ٤Te توخالي

 و هدايت سنجي انجام شده ٢M ١٠Te٦Ga رنگ سياه هر دو فاز
 از اين است كه رسانايي الكترونيكي اين دو فاز بسيار بيشتر حاكي

 .از رسانايي يوني آنها است
 ايـزوتـوپيك ( ١٠Te٦NaAgGaدر ايـن تحقيق بـراي مقايسه 

  درصد از ٥٠و با جايگزيني  ٢Li ١٠Te٦Ga / ٢Na ١٠Te٦Gaبا 
Li+/ Na+ به وسيله ي Ag+ (پرتو با آزمايش هاي انجام شده طي در X 

 تك بلورها و در دماهاي متفاوت، تحرك قابل ملاحظه اي    روي
 . مشاهده شد+Agبراي يون هاي 

 
 تشكر و قدرداني  

 نويسنـده ي مقالـه از آقـاي دكتـر حميـد رضـا آقـابـزرگ و  
Prof.  H. J. Deiseroth,  Prof.  H.  Günther,  Dr.  L.  Kienle, 

Dr. M. Hartung وص تركيب هـاي كار ارزشمند آنها در خص براي
 .نامبرده شده در اين مقاله تشكر مي كند

٦٩/٠           x       ٧٩/٠  ٢٢/٠           x       ٤٣/٠  
١/٠-

١/٠ 

z z 

٠

٤/٠

 )ب( )الف(

MP1

Ga٢ 

Ga١ 

Ga٢ 

Ga١ 

 )الف(

 )ب(
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 .* ١٨٠ K در دماي ١٠Te٦Ga٢Li و بلورشناسي براي X ـ داده هاي پرتو ١جدول 

Formula Li2Ga6Te10 

formula weight (g mol-1) 1711.28 

crystal system trigonal 

single crystal diffractometer CAD4, ENRAF-NONIUS 

Radiation MoKα 

lattice coslants (pm) (hex.) a=1436.9(2)  c=1759.0(4) 

(rhomb.) a = 1017.7   α = 90.09° 

volume (106 pm3)       (hex.) 3145(1) 

Z    (hex.) 6 

space group R 32 (No. 155) 

dX-Ray (gcm-3) 5.411 

F(000) 4241 

µ (mm-1) 16.19 

temperature (K) 180 

crystal size (mm3) 0.05 ×0.05 × 0.07 

scan-type w-2θ 

data range -17 ≤ h ≤0 , 0 ≤ k ≤ 17, 0 ≤ 1 ≤ 24 

2θ maximum 60 

number of refl. (all/independent) 2201/2039 

observed reflections (1 > 2.5 σ (I)) 2019 

Rint. 0.032 

refined parameters 66 

corrections Lorentz, polarization, absorption, exinction 

absorption correction empirical , y-scan 

refinement program NRCVAX [14] 

min./max. transmission ratio 0.0344/0.0692 

min./max. resid. electr. dens. [e/106 pm3] -2.090/1.870 

extinction coefficient 0.037(5) 

GooF 4.6 

Rf (I>2.5s (I)) 0.026 

Rw (all refl.) 0.041 

* Details of crystal structure investigation at T = 390 K are available on request from the Fachinformationszentrum Karlsruhe, 
   D- 76344 Eggenstein – Leopold-shafen on quoting the depository number CSD-402881 (Li2Ga6Te10) and CSD – 402329 (Na2Ga6Te6), 

the names of the authors, and the jounal citation. 

Rf = 
∑

∑ −

o

eo

F

FF
                  Rw =

∑
∑ −

)wF(

))FF(w(
2

2

o

eo                  GooF = 
pn

))FF(w( 2
eo

−

−∑  

                                          n = No. of refl.,                   p = No.  of params.                          w = 1 
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  و پارامترهاي جابه جايي حرارتي همسو(G) ، ميزان اشغال حفره ها R)٣٢(hexagonal setting , ـ مختصات نهايي اتم ها ٢جدول 
(Isotropical) ]٢ × ١٠٦[pm Biso ١٠ برايT٦Te٢Li در دماي K و  مقدار انحراف از معيار در پرانتز١٨٠ . 

 

 
Atom Position x y z G B(iso) 

Li(A)* ٦c ٣/١  ٣/٢  )٠٩٨/٠)٣  )٨/٠)٢  )٥/١)١  

Li(B)** ٩d )٧٢٩/٠)٤  x ٦/٠)٢( ٠  )٤/٢)٢  

Ga(٣) ١٨f )٥٨٤١/٠)١  )٩٩٨١/٠)١  )٢٤٧٧٢/٠)٧  )٩٩٤/٠)٨  )١٦/١)٦  

Ga(٢) ١٨f )٨٨٨٩/٠)١  )٠٧٩١/١)١  )٢٣٧٩٧/٠)٧  )٠٠٥/١)٨  )٢٠/١)٦  

Te(١) ١٨f )٧٠١٠٥/٠)٦  )٩٠١٩٨/٠)٦  )٢٣١٧٧/٠)٤  ٠٠٠/١   )٠٤/١)٣  

Te(٢) ١٨f )٣٨٨٨٤/٠)٧  )٨٥٩٧٠/٠)٧  )٢٨٦٨٠/٠)٥  )٠٠٤/١)٦  )٣٣/١)٤  

Te(٣) ٩e )٩١٨٦٣/٠)٨  x + ٣/١  ٦/١  )٠٠٢/١)٧  )٣٥/١)٤  

Te(٤) ٩d )١٦٦٥٣/٠)٨  x ٠٠٤/١)٨( ٠  )٣٣/١)٤  

Te(٥) ٦c ١٧٠٨٤/٠)٧( ٠ ٠  )٠١٤/٠)٩  )٠٤/١)٣  

*) Split position!, center position of metaprism : (٣ b) ٣/١ , ٣/٢ , ١٦٦٦٧/١  
**) Center position of metaprism (٩ d) ٧٥٠/٠ , ٧٥٠/٠ , ٠ 

 
 ١٨٠ K در دماي ١٠T٦Te٢Li براي pm Baniso]٢ × ١٠٦[ * (Anisotropical) ـ پارامترهاي جابه جايي حرارتي غير همسو ٣جدول 

 .و مقدار انحراف از معيار در پرانتز
 

 
Atom U١١ U٢٢ U٣٣ U١٢ U١٣ U٢٣ 

Li(A) )٩/١)١       

Li(B) )٠/٣)٢       

Ga(١) )٤٧/١)٧  )٥٣/١)٧  )٤٤/١)٦  )٧٧/٠)٦  )٠٧٠/٠)٥  )٠٤٠/٠)٥-  

Ga(٢) )٤٤/١)٧  )٣٨/١)٧  )٦٩/١)٦  )٦٧/٠)٦  )٠٧٠/٠)٥  )٠١٠/٠)٥-  

Te(١) )٢٧/١)٤  )٢٧/١)٤  )٤٢/١)٤  )٦٣/٠)٣  )٠١٠/٠)٣-  )٠٢٠/٠)٣  

Te(٢) )٣٠/١)٤  )٨٠/١)٤  )٧٥/١)٤  )٦٢/٠)٣  )١٠٠/٠)٣-  )١٧٠/٠)٣  

Te(٣) )٤٣/١)٥  U١٥/٢)٦( ١١  )٦٣/٠)٥  )١٨٨/٠)٢-  -U١٣ 

Te(٤) )٥٢/١)٥  U٦٥/١)٥( ١١  )٤٧/٠)٥  )٠٩٢/٠)٢  -U١٣ 

Te(٥) )٢٣/١)٤  U٤٩/١)٦( ١١  ٦٢/٠  ٠٠٠٠/٠  ٠٠٠/٠  

*) Uij are difined as Uij = ٢- π ٢ . ( h٢ . a*٢ . U٢ + … + ١١.h.k. a* . b* . U١٢ + …) 
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 . و مقدار انحراف از معيار در پرانتزK١٨٠ در دماي ١٠Te٦Ga٢Liبراي ) درجه(و زاويه هاي پيوندي ) pm( ـ طول پيوندها ٤جدول 
 

 

Ga١ – Te٦/٢٦٧)٢( ١  Li(A) – Ga٤١٤)٦ (٣ *٢  × 

Te٨/٢٦٤)٩( ١  Ga٤٣٢)٥ (٣ ١  × 

Te١/٢٦٠)٢( ٢    

Te٦/٢٥٨)٤( ٤    

    

Ga٢ – Te٤/٢٦٣)٢( ١  Li(B)-Ga٣٦٠)٢ (٢ ١  × 

Te٩/٢٦١)٩( ٢  Ga٣٧٧)٢ (٢ ٢  × 

Te٣/٢٦٢)٣( ٣    

Te٨/٢٦٥)٣( ٥    

    

Li(A) –Te٢٦٢)٢ (٣ *٢  × MP(A) – Te٣٢٤ ٦ **٢  × 

Te٤١٤)٦ (٣ ٢  ×   

    

Li(B)-Te٣٠٢)٤ (٢ ٢  × MP(B)-Te٣١٢ ٢ **٢  × 

Te٣١١)١ (٢ ٣  × Te٣١٤ ٢ ٣  × 

Te٣٢٨)٦ (٢ ٤  × Te٣٢٤ ٢ ٤  × 

    

Te١-Ga١-Te٩/٩٧)١( ١  Te١-Ga٢-Te٤/١١٠)١( ٢  

Te١-Ga١-Te٢/١١٠)١( ٢  Te١-Ga٢-Te٠/١٢٠)١( ٣  

Te١-Ga١-Te٧/١١٥)١( ٤  Te١-Ga٢-Te٥/٩٦)١( ٢  

Te١-Ga١-Te٠/١٠٤)١( ٢  Te١-Ga٢-Te٩/١٠٥)١( ٣  

Te١-Ga١-Te٩/١١٤)٢( ٤  Te١-Ga٢-Te٧/١١٣)١( ٥  

Te١-Ga١-Te٦/١١٢)١( ٤  Te١-Ga٢-Te٤/١١٠)١( ٥  

*) Split position for Li (A) 
**) Center position for Li(A) /Li(B) (MP:metaprism) 

 
 
 
 

 ١٤/٧/٨٢:      ؛     تاريخ پذيرش ٢٧/٣/٨٢: تاريخ دريافت 

٦٣ 

www.SID.ir



Arc
hi

ve
 o

f S
ID

 نشريه شيمي و مهندسي شيمي ايران مصطفي دهقاني مباركه ١٣٨٤، سال ١، شماره ٢٤دوره 
 

 8 علمي ـ پژوهشي

 مراجع
[1]   Deiseroth, H.J. and Müller, H.D., Z. Anorg. Allg. Chem., 622, 405 (1996). 

[2]  Deiseroth, H.J., Kienle, L., Gunther, H. and Hartung, M., Z. Anorg. Allg. Chem., 626, 302 

(2000). 

[3]    Shoemaker, C.B. and Shoemaker, D.P., Monatsh. Chem., 102, 1643 (1971). 

[4]    O’Keefe, M. and Andersson, S., Acta Cryst., A 33, 914 (1977). 

[5]    Shoemaker, C.B. and Shoemaker, D.P., Acta Cryst., 42, B, 3 (1986). 

[6]    Jeitschko, W., Nowotny, H. and Benesovsky, F., Monatsh. Chem., 95, 1212 (1964). 

[7]   Geller, S., Science, p. 310 (1967). 

[8]   Geller, S., Phys. Rev, B 14 , 4345 (1976). 

[9]  Adams, S., Kuhs, W.F. and Wilmer, D., 7th Jahrestagung der Deutschen Gesellschaft für 

Kristallographie (DGK), Leipzig, p. 87 (1999). 

[10]  O’Keeffe, M., Acta Cryst., A 33, 924 (1977). 

[11]  Deiseroth, H.J. and Müller, H.D., Z. Kristallogr., 210, 57 (1995). 

[12] Panzer, B., Range, K.J. and Zabel, M., J. Less-Comm. Met., 106, 305 (1985). 

[13] Shannon, R.D. Acta Cryst., A 32, 751 (1976). 

[14] Gabe, E. J., Le Page, Y., Chaland, J. P., Lee, F. L. and White, P. S., The NRCVAX crystal 

structure system, Chemistry Division, NRC, Ottawa, Canada (1990). 

[15] International tables for crystallography, Dordrecht, Holland ; Boston Published for the 

International Union of Crystallography by D. Reidel Pub. Co., Norwell, MA, U.S.A. , Sold and 

distributed in the U.S.A. and Canada by Kluwer Academic Publishers (1987-1992). 

 

٦٤ 

www.SID.ir


