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С помощью компьютерных методов (пакет программ ToposPro) осуществлен комбина-
торно-топологический анализ и моделирование самосборки кристаллических структур
Lu4Te4-oF8 (Fm-3m, V = 211.0 Å3), Te4Lu28-oC32 (Cmcm, V = 908.3 Å3), Lu3(TeLu3)Lu2-hP9
(P-62m, V = 908.3 Å3), Lu66Te24-mC90 (C12/m1, V = 2467.2 Å3). Для кристаллической
структуры Lu4Te4-oF8 установлены кластеры-прекурсоры K8 = 0@Te4Lu4 с симмет-
рией -43m, для Te4Lu28-oC32 – тетраэдрические кластеры-прекурсоры K4 = 0@Lu4 и
K4 = 0@TeLu3 с симметрией 2 и m, для Lu3(TeLu3)Lu2 – кластеры-прекурсоры K7 =
= 0@Lu3(TeLu3) с симметрией 3m и спейсеры Lu. Для кристаллической структуры
Lu66Te24-mC90 установлены кластеры-прекурсоры в виде пирамиды K5 = 0@Lu5 с
симметрией 2, тетраэдры K4 = 0@Lu4 с симметрией 2, тетраэдры K4 = 0@TeLu3 и тет-
раэдры K4 = 0@Te2Lu2, и кольца K3 = 0@TeLu2, участвуют в образование супракла-
стеров-тримеров. Реконструирован симметрийный и топологический код процессов
самосборки 3D структур из кластеров-прекурсоров в виде: первичная цепь →
→ слой → каркас.
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ВВЕДЕНИЕ

В двойных системах A–T (T = Se, Te) установлено образование 623 селенидов и 614 тел-
луридов AxTy с атомами A = Sc, Y, Zr, U, Ti, V, Cr, Fe, Co, Ni, Cu, лантанидами Ln = La–Lu
[1, 2]. Наиболее многочисленным является кристаллохимическое семейство A2T2-cF8
c пр. группой Fm-3m, насчитывающее 36 селенидов и 37 теллуридов.

В системе Lu–Te (табл.1) интерметаллиды LuTe3-oC16 [3], LuTe2-tP6 [3], Lu2Te3-oF80
[4] и Lu4Te4-cF8 [5] имеют кристаллохимических аналогов среди интерметаллидов ScxTey
(табл. 2, [9–14]) и интерметаллидов YxTey (табл. 3, [15–17]) и среди других интерметал-
лидов с большими атомами А.



224 ШЕВЧЕНКО, ИЛЮШИН

Таблица 1. Система Lu–Te. Кристаллографические данные

Соединение Группа симметрии Параметры элементарной
ячейки в Å, угол в градусах V, Å3

LuTe3-oC16 [3] Cmcm 4.277, 25.137, 4.278 459.9
LuTe2-tP6 [3] P4/nmm 4.222, 4.222, 8.807 157.0
Lu2Te3-oF80 [4] Fddd 12.022, 8.499, 25.497 2605.2
Lu4Te4-cF8 [5] Fm-3m 5.953, 5.953, 5.953 211.0
Lu8Te-hP9 [6] P-62m 9.000, 9.000, 3.687 258.6
Te4Lu28-oC32 [6] Cmcm 3.742, 12.278, 19.770 908.3
Lu66Te24-mC90 [7] C12/m1 30.412, 3.950, 21.073, 102.96 2467.2
Lu-cI2 [8] Im-3m 3.900, 3.900, 3.900 59.32 

Таблица 2. Система Sc–Te. Кристаллографические данные

Соединение Группа
симметрии

Параметры элементарной
ячейки в Å, угол в градусах V, Å3

Sc2Te3-oF80 [10] Fddd 8.222, 11.629, 24.608 2353.0
Sc4Te4-cF8 [1] Fm-3m 5.817, 5.817, 5.817 196.8
ScTe-hP4 [1] P63/mmc 4.130, 4.130, 6.749 99.7
ScTe-hP8 [11] P63/mmc 4.097, 4.097, 13.602 197.7
Sc2Te-oP36 [12] Pnma 20.178, 3.919, 10.675 844.1
Sc8Te3-mC88 [13] C12/m1 28.842, 3.852, 22.352, 122.51 2094.0
Sc9Te2-oC88 [14] Cmc21 7.758, 15.654, 17.283 2098.8
Три кристаллические структуры Te4Lu28-oC32 (TeLu7, Cmcm, V = 908.3 Å3) [6],
Lu3(TeLu3)Lu2-hP9 (TeLu8, P-62m, V = 908.3 Å3) [6], Lu66Te24-mC90 (Lu11Te4, C12/m1,
V = 2467.2 Å3) [7] не имеют кристаллохимических аналогов.

Кристаллические структуры TeLu7-oC32 и TeLu8-hP9 рассмотрены в [6] как новые
варианты замещения атомов в металлическом лютеции Lu [8].

Кристаллическая структура Lu66Te24-mC90 в [7] интерпретирована как слоистая и про-
ведено ее сравнение со слоистыми структурами Sc8Te3-mC88 [13] и Ti11Se4-mS90 [18].

В настоящей работе проведен геометрический и топологический анализ кристалли-
ческих структур Lu2Te2-cF8, TeLu7-oC32, TeLu8-hP9, Lu66Te24-mC90. Установлены кла-
стеры-прекурсоры K3, K4, K5, K7, K8 участвующие в самосборке кристаллических
Таблица 3. Система Y–Te. Кристаллографические данные

Соединение Группа
симметрии

Параметры элементарной
ячейки в Å V, Å3

YTe3-oC16 [15] Cmcm 4.303,25.490,4.303 472.0
YTe2-tP6 [3] P4/nmm 4.291,4.291,8.912 164.1
Y2Te3-oF80 [4] Fddd 12.228,8.645,25.935 2741.6
YTe-cF8 [16] Fm-3m 6.095,6.095,6.095 226.4
Y7Te2-oP36 [17] Pnma 21.328,4.056,11.401 986.3
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Таблица 4. Lu4Te4-cF8. Координационные последовательности и локальное окружение атомов в
кристаллической структуре

Атом Локальное
окружение

Координационные последовательности

N1  N2  N3  N4  N5

Te1 6 Lu 6 50 138 296 404
Lu1 6Te + 12Lu 18 74 170 306 482

Таблица 5. Te4Lu28-oC32. Координационные последовательности и локальное окружение ато-
мов в кристаллической структуре

Атом Локальное
окружение

Координационные последовательности

N1 N2  N3  N4  N5

Te1 2Te + 9Lu 11 42  93 176 279
Lu1 1Te + 11Lu 12  45 105 183  291
Lu2 2Te + 11Lu 13  46 102 182 287
Lu3 12Lu 12  47 103 185 290
Lu4 3Te +Lu1 13  46  99 188 2 89
структур. Реконструирован симметрийный и топологический код процессов самосборки
3D структур из кластеров-прекурсоров в виде: первичная цепь → слой → каркас.

Работа продолжает исследования [19–23] в области моделирования процессов са-
моорганизации систем на супраполиэдрическом уровне и геометрического и тополо-
гического анализа кристаллических структур с применением современных компью-
терных методов.

МЕТОДИКИ, ИСПОЛЬЗОВАННЫЕ ПРИ КОМПЬЮТЕРНОМ АНАЛИЗЕ

Геометрический и топологический анализ осуществляли с помощью комплекса
программ ToposPro [24], позволяющего проводить многоцелевое исследование кри-
сталлической структуры в автоматическом режиме, используя представление структур
в виде фактор-графов.

Данные о функциональной роли атомов при образовании кристаллической
структуры получены расчетом координационных последовательностей, т.е. набо-
ров чисел {Nk}, где Nk – число атомов в k-ой координационной сфере данного ато-
ма. Полученные значения координационных последовательностей атомов для
Lu4Te4-cF8, Te4Lu28-oC32, Lu3(TeLu3)Lu2-hP9, Lu66Te24-mC90, приведены в табл. 4–7.

Алгоритм разложения в автоматическом режиме структуры любого интерметалли-
да, представленного в виде свернутого графа, на кластерные единицы основывается
на следующих принципах: структура образуется в результате самосборки из нанокла-
стеров-прекурсоров образующих каркас структуры, пустоты в котором заполняют
спейсеры; кластеры-прекурсоры занимают высокосимметричные позиции; набор на-
нокластеров-прекурсоров и спейсеров включает в себя все атомы структуры.

СИММЕТРИЙНЫЙ И ТОПОЛОГИЧЕСКИЙ КОД (ПРОГРАММА) 
САМОСБОРКИ КРИСТАЛЛИЧЕСКИХ СТРУКТУР

Использованный нами метод моделирования кристаллической структуры основан
на определении иерархической последовательности ее самосборки в кристаллографи-
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Таблица 6. TeLu8-hP9. Координационные последовательности и локальное окружение атомов в
кристаллической структуре

Атом Локальное
окружение

Координационные последовательности

N1 N2 N3 N4 N5

Te1 2Te + 9Lu 11  41 110 191  305
Lu1 2Te + 12Lu 14  50 114 198  314
Lu2 1Te + 12Lu 13  49 112  201  311
Lu3 11Lu 11 47 104 197  311

Таблица 7. Lu66Te24-mC90. Координационные последовательности и локальное окружение ато-
мов в кристаллической структуре

Атом Локальное
окружение

Координационные последовательности

N1 N2 N3  N4 N5

Te1 4Te + 8Lu 12 47 107 200 316
Te2 2Te + 9Lu 11 47 106 197 319
Te3 4Te + 7Lu 11 46 108 200 320
Te4 5Te + 7Lu7 12 45 114 200 331
Te5 3Te + 9Lu 12 46 109 210 336
Te6 4Te + 8Lu 12 44 106 201 317
Lu1 4Te + 10Lu 14 52 116 207 337
Lu2 3Te + 10Lu 13 51 111 207 338
Lu3 5Te + 12Lu 17 55 119 212 336
Lu4 3Te + 11Lu 14 51 117 209 339
Lu5 4Te + 11Lu 15 55 118 207 342
Lu6 2Te + 12 Lu 14 57 123 227 348
Lu7 1Te + 13Lu 14 53 130 238 356
Lu8 4Te + 10 Lu 14 50 121 216 340
Lu9 4Te + 10 Lu 14 50 118 209 337
Lu10 4Te + 9Lu 13 54 122 219 347
Lu11 2Te + 12Lu 14 54 118 215 331
Lu12 3Te + 11Lu 14 53 118 214 339
Lu13 2Te + 12Lu 14 51 117 208 336
Lu14 1Te + 13Lu 14 50 119 217 343
Lu15 4Te + 11Lu 15 51 118 216 340
Lu16 2Te + 12Lu 14 52 114 208 335
Lu17 14Lu 14 52 112 204 328
ческом пространстве. На первом уровне самоорганизации системы определяется ме-
ханизм формирования первичной цепи структуры из нанокластеров 0-уровня, сфор-
мированных на темплатной стадии химической эволюции системы, далее – механизм
самосборки из цепи слоя (2-ой уровень) и затем из слоя – трехмерного каркаса струк-
туры (3-й уровень).
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Кристаллическая структура Lu4Te4-oF8
Пространственная группа Fm-3m (no. 225) характеризуется набором элементов с то-

чечной симметрией g = m-3m, -43m, mmm и др. Индекс Пирсона соответствует cF8, т.е.
в элементарной ячейке находится 8-ми атомный кластер K8. Атомы Lu и Te занимают
позиции 4a (0, 0, 0) и 4b (1/2, 1/2, 1/2) с симметрией m-3m.

Кластер-прекурсор K8 = 0@Te4(Lu4) представляет собой тетраэдр Lu4 на гранях ко-
торого находятся атомы Te (рис. 1). Длины связей атомов Lu–Lu в тетраэдре 4.209 Å и
Lu–Te = 3 × 2.977 Å (рис. 1). В локальном окружении атома Te находятся 6 атомов Lu,
атома Lu – 12 атомов Lu и 6Te (табл. 5).

В элементарной ячейке Lu4Te4-oF8 находится один атомный кластер K8. Центр кла-
стера расположен в позиции 8c (1/4, 1/4, 3/4) с симметрией -43m.

Первичная цепь  Первичная цепь  формируется в результате связывания класте-
ров-прекурсоров K8 + K8 с индексом связности Рс = 8.

Самосборка слоя  Образование микрослоя  =  +  происходит связыванием
параллельно расположенных цепей. При связывании первичных цепей индекс связ-
ности Рс = 8 + 8 + 2 (рис. 1).

Самосборка каркаса  Микрокаркас структуры  формируется при упаковке (без
сдвига) микрослоев. Расстояние между микрослоями соответствует значению пара-
метра кубической ячейки.

Кристаллическая структура Te4Lu28-oC32
В элементарной ячейке Te4Lu28 находятся 32 атома. В локальном окружении атома

Te находятся 11 атомов (2Te + 9Lu), атома Lu1 находятся 12 атомов (1Te + 11Lu), атома
Lu2 находятся 13 (2Te + 11Lu) , атома Lu3 – 12 Lu, атома Lu4 – 3Te + 10Lu (табл. 5).
Длины связей атомов в кристаллической структуре приведены на рис. 2, 3.

Рассматривается вариант самосборки кристаллической структуры из образующих
упаковки 4-атомных тетраэдрических кластеров-прекурсоров K4(2) = 0@Lu4 и
K4(m) = 0@TeLu3 с симметрией 2 и m (рис.2).

Первичная цепь  Самосборка первичных цепей из кластеров K4(2) и K4(m) проис-
ходит в направлении кратчайшей оси a с индексом связанности кластеров Рс = 8 (рав-
ному числу связей: 1 Te‒Te + 7 Lu‒Lu) и 8 Lu–Lu (рис. 3). Расстояние между центра-
ми кластеров K4(2) и K4(m) соответствует значению вектора трансляции a = 3.742 Å.

Самосборка слоя  Образование микрослоя  происходит при связывании пер-
вичных цепей в плоскости элементами симметрии g = –1.

Самосборка каркаса  Микрокаркас структуры формируется при связывании двух

микрослоев  в направлении оси X (рис. 3).

Кристаллическая структура Lu3(TeLu3) Lu2-hP9
В элементарной ячейке Lu3(TeLu3)Lu2 находятся 9 атомов. В локальном окружении

атома Te находятся 11 атомов (2Te + 9Lu), атома Lu1 находятся 15 атомов (2Te + 10Lu),
атома Lu2 – 13 (1Te + 12Lu), атома Lu3 – 11Lu (табл. 6). Длины связей атомов в кри-
сталлической структуре приведены на рис. 4.

Рассматривается вариант самосборки кристаллической структуры из образующих
упаковки 7-атомных кластеров-прекурсоров K7 = 0Lu3(TeLu3) с участием атомов-
спейсеров Lu2 (рис. 4).
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Рис. 1. Кристаллическая структура Te4Lu4-cF8.
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Рис. 2. Кристаллическая структура Lu7Te-oC32.
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Кластер-прекурсор. Центр кластера-прекурсора K7 находится в частной позиции 2e
(0, 0, 1/8) с симметрией g = 3m (рис. 4). На трех гранях тетраэдра TeLu3 расположены
большие атомы Lu2 (с КЧ = 15), образующие связи с атомом Te и двумя атомами Lu1.
Атомы-спейсеры Lu3 связаны с атомами Lu1 и Lu2.

Первичная цепь  Самосборка первичных цепей из кластеров K7 происходит в на-
правлении кратчайшей оси Z с индексом связанности кластеров Рс = 9 (рис. 4). Ато-
мы-спейсеры Lu3, расположенные между кластерами K7, увеличивают индекс связан-
ности кластеров Рс до 9 + 4 = 13 (рис. 4). Расстояние между центрами кластеров K7 со-
ответствует значению вектора трансляции c = 3.687 Å.

Самосборка слоя  Образование микрослоя происходит при связывании первичных
цепей в плоскости XZ (рис. 4). Расстояние между центрами кластеров K7 из соседних це-
пей в направлении осей X соответствует значению вектора трансляции a = 9.000 Å.

Самосборка каркаса  Микрокаркас структуры формируется при связывании двух

микрослоев  (рис. 4). Многократная 3D-конденсация микрокаркаса из восьми кла-
стеров-прекурсоров приводит к самосборке макрокристаллической структуры.

Кристаллическая структура Lu66Te24-mC90
Пространственная группа C12/m1(№ 12) с симметрией частных позиций 2/m

(2a,2b,2c,2d), -1 (4e, 4f), 2 (4g,4h), m (4i).
В элементарной ячейке Lu66Te24-mC90 находятся 90 атомов.
Установлены значения КЧ атомов Te равные 11 (2 атома) и 12 (4 атома), и КЧ ато-

мов Lu равные 13 (2 атома), 14 (12 атомов), 15 (2 атома), 17 (1 атом) (табл. 7).
Из 23 кристаллографически независимых атомов, только атом Lu17 занимает пози-

цию 2a (0,0,0) c симметрией 2/m, все остальные – 16 атомов Lu и 6 атомов Te находят-
ся в плоскостях m в позиции 4i (x, 0, z).

Определены 7 кристаллографически независимых полиэдров в виде пирамиды
K5(2) = 0@Lu5 с симметрией 2, тетраэдра K4(2) = 0@Lu4 с симметрией 2, тетраэдра K4-1 =
= 0@TeLu3, тетраэдра K4-2 = 0@TeLu3, тетраэдра K4-3 = 0@Te2Lu2, тройных колец K3-1 =
= @TeLu2 и K3-2 = @TeLu2 (рис. 5).

Выделены супраполиэдрические кластеры – тримеры – образованные из трех кла-
стеров (рис. 5):
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Рис. 3. Кристаллическая структура Lu7Te-oC32 и Lu-cI2.
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Рис. 4. Кристаллическая структура Lu3(TeLu3)P2-hP9. Слой (сверху) и каркас (снизу).
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SSU-1 = пирамида 0@Lu5 + 2 кольца @TeLu2,
SSU-2 = тетраэдр 0@Lu4 + 2 кольца @TeLu2,
SSU-3 = 2 тетраэдра 0@TeLu3 + тетраэдр 0@Te2Lu2

SSU-4 = 2 тетраэдра 0@TeLu3 + тетраэдр 0@Te2Lu2.

Самосборка слоя  Образование микрослоя происходит при связывании тримеров
в плоскости XZ (рис. 5). Удвоенное расстояние между центром пирамиды 0@Lu5 и
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Рис. 5. Кристаллическая структура Lu66Te24-mC90. Слой.
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центром тетраэдра 0@Lu4 в направлении оси Z соответствует значению вектора транс-
ляции c = 21.073 Å.

Самосборка каркаса  Микрокаркас структуры формируется при связывании двух

микрослоев  в направлении оси Y. Расстояние между слоями соответствует значе-
нию вектора трансляции b = 3.950 Å.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Осуществлен комбинаторно-топологический анализ и моделирование самосборки
кристаллических структур Lu4Te4-cF8, TeLu7-oC32 и TeLu8-hP9 Lu66Te24-mC90. Для
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кристаллической структуры Lu4Te4-oF8 установлены тетраэдрические кластеры-пре-
курсоры K4 = 0@Te2Lu2 с симметрией -43m, для Te4Lu28-oC32 – кластеры-прекурсоры
K4 = 0@Lu4 и K4 = 0@TeLu3 с симметрией 2 и m, для кристаллической структуры
Lu3(TeLu3)Lu2 – кластеры-прекурсоры K7 = 0@Lu3(TeLu3) с симметрией 3m и атомы-
спейсеры Lu. Для кристаллической структуры Lu66Te24-mC90 установлены кластеры-
прекурсоры в виде пирамиды K5 = 0@Lu5 с симметрией 2, тетраэдры K4 = 0@Lu4 с сим-
метрией 2, тетраэдры K4 = 0@TeLu3 и тетраэдры K4 = 0@Te2Lu2, и кольца K3 = @TeLu2,
участвующие в образование супракластеров-тримеров. Реконструирован симметрий-
ный и топологический код процессов самосборки 3D структур из кластеров-прекур-
соров в виде: первичная цепь → слой → каркас.

Анализ самосборки кристаллических структур выполнен при поддержке Минобр-
науки РФ в рамках выполнения работ по государственному заданию ФНИЦ “Кри-
сталлография и фотоника” РАН, кластерный анализ выполнен при поддержке Рос-
сийского научного фонда (РНФ № 21-73-30019).
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