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������ ��������� ������������ !��"�#����$� ��#����� � �#%�������& �#�#��' ��(%)-
*����� ��+����,��,�� #��� +���")��#�'/ "#�������� � �%��& 0�#+)��& EnAX6, $�� 
En — �#$���8��"�� � ���#$���8��"�� "�����' (��0����$)�������&, $)�������& � ,�-
(�&); n — 8���� "�������; AX6 — �����' Te(IV) � Sb(III); X — ���+' $���$���� Cl ��� 
Br. =��"�#����� ��#����� )"�(���'/ +���")��#�'/ "#�������� ��#��������� �� ���-
�'+ +������ #���$�����"�& 0���!��"�#����& ���"�#��"���� ������'/ � �������'/ 
)#����& � "�������-/�+�8��"�$� +�����#������ � #�+"�/ ���#�� 0)�",������ ������-
��� � ��8������ � #���� ���)8���'+� ����'+� #���$�����#)"�)#��$� �����(�. 
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� " # $ � ! % �  & " � ! �: ��+����,��,��, !��"�#����� ��#)"�)#�, s2-���', $�"��$���$�-
���', +���")��#�'� "#������', #���$�����"�� 0���!��"�#����� ���"�#��"����, ���#�� 
0)�",������ ���������. 

�����	�� 

G ��������� �#�+� �"�)�����& (���8�& ��)"� �������� ����", ��(����� � �#�+������ ��-
�'/ +���#����� � )��"����'+� 0�(�"�-/�+�8��"�+� ���&����+�. ����+� �( ��#���"����'/ 
�%H�"��� ������������ �������� +���")��#�'� "#������' $�"��$���$������ s2-����� � �#$�-
��8��"�+� � ���#$���8��"�+� "������+�. ����'� "#������' �%������ ��#+�/#�+�'+�, ��-
+����,����'+�, ������&�'+� ����8��"�+� � ��!��"�#�8��"�+� ���&����+�, 8�� ��(������ 
�#�+����� �/ � ��0�#+�,����'/ � !��#$��%�#�$����/ ��/����$��/ [ 1—7 ]. 

�8�������, 8�� � "#�������/ �+���� � "��������'+ /�#�"��#�+ ���(� �+��� +���� ����'� 
� +������8��"�� ������������, �����%���)���� ��+), 8�� ������ !��"�#����� ��������� ���-
������� %���� ���++��#�8��& �, "�" ���������, �+������� " �������%#�(�������. K#� !��+ 
��%�������� %ó��L�& �����(�� +�*�) +�"��+����'+ � +���+����'+ (��8����+ ��#����8�-
�"�$� �����,���� � ���� "#������� [ 8 ]. 

���('����� � "������+�, %���L������ �( ��/ �%#�()�� ��#)"�)#' � ������& )��"��"�& 
����� [ 9 ], $�� ��"���#'� (���#�+�#, $�"�������') �%������ ����+�#0�(+�+ � 0�(��'+� ��-
#�/���+�, �%)��������'+� ����+�"�& �#������ �#$���8��"�/ "������� [ 10—14 ]. 

��+����,����'� ���&���� "#�������� ��#��������� �#��+)��������� ����+� +������  
� #�)������%��& "��0�$)#�,��& !��"�#���� ns2, � (� ��+����,��,�� �����������' ��#�/��' 
+�*�) sp-��(%)*����'+� 3Pj � s2-������'+ 1S0 ���������+�, �.�. ��+����,��,�� �+��� ��)�-
#�����'& /�#�"��# [ 4, 5 ]. ����"� ��0�#+�,�� ������������ �#�#��' ��+����,��,�� ����'/ 
"#�������� "#�&�� �")���, �#� !��+ �)�����)���� ���#�� ��+����,��,�� �� ������ ��#+���� 
���+�'/ 1S0 � 1P1, 3Pj ��������& �#�+���+� ����"� ��� ����� +������� � s2-"��0�$)#�,��&. ��� 
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�������� ��+����,��,�� ������� $���$������ +�������, ��"�/ "�" 3
6SbX �  � 2

6TeX � , �� �#�+�-
��+���� �$#���8��� ��+, 8�� 5s-�� +������ $�%#���(����' � $#)����'+� �#%�����+� $���$�-
���, � �#����� ��%�#� ����8��"�/ ��#�/���� � ��"���(�,�� !��"�#���'/ ��������& �#�%)�� 
������(������ �������� � ��#+���/ ���#�����+'/ �#����������& [ 15, 16 ]. 

���%/���+� ��"*� ��+�����, 8�� �� ����'& +�+��� �������� ���")������'+� ���#��', 
���(���'� � ��������+ +�/���(+� ��+����,��,�� s2-�����, �(��+����(� ���"�#�����-��+���-
�,����'/ ���&��� � ���%�������+� !��"�#����$� ��#�����, ����8��+ ���#��/�+�8��"� �"���-
��& �����������& !��"�#����& ��#', #���� ��������� ��#����� (�#��� ��$���—+�����, � ��"-
*� �#��������+ !00�"�� R��—	����#� [ 17—19 ]. 

���)������ ������& !��"�#���'/ +�/���(+�� 0���0�(�8��"�/ �#�,�����, ���%/���+'/ 
��� ��(����� ���'/ +���#����� � )��"����'+� 0�(�"�-/�+�8��"�+� ���&����+� � +������ 
)�#������� ����'+� ���&����+�, �#�%)�� ��������$� ����+���� !��"�#����& ��#)"�)#' � +�-
/���(+� ��+����,��,�� ������)�+'/ "#��������, 8�� �������� "#�&�� ��*��& (���8�&.  


 #�L���� �����& (���8� ��� ����)���/ +���")��#�'/ "#��������: (HDphg)3SbX6, 
(HDphg)2TeX6, (HGu)2TeX6, Cs2TeX6, $�� X = Cl � Br, +' ����L��, �#�+���� ����")������ +�-
����� ���#���8��"�$� +�����#������ � ����'+� #���$�����"�& 0���!��"�#����& ���"�#��"�-
���, ��+����,�����& ���"�#��"���� � #���$�����#)"�)#��$� �����(�. K��)8���'� ��+� #�-
()�����' �#���������' � [ 20—23 ]. 

��
'�����	����	�� � ��
(��	�� ������ �

������	�) 

�()8��+'� � �����& #�%��� +���")��#�'� "#������' %'�� �����(�#����' � �#���������-
�' ���#)���"�+� ��%�#���#�� ������#���0�#+�#)���/ +���#����� ������)�� /�+�� �G� 
��� ((��. ��%�#���#��&, �./.�. �.Z. ��#�8��"). �����(, ��+����,��,�� � "#�������8��"�� 
��#)"�)#� ���#�%�� ������' �+� � #�%���/ [ 24—29 ]. ���"�#' ��(%)*����� ��+����,��,�� 
�(��' �( #�%�� [ 4, 19 ], � ��0�#+�,�� � "#�������8��"�& ��#)"�)#� +���")��#�'/ "#�����- 
��� — �( #�%�� [ 27—32 ] � 
�+%#��*�"�$� %��"� ��#)"�)#�'/ ����'/ [ 33 ]. 

����$�����"�� 0���!��"�#���'� ���"�#' %'�� ���)8��' ��+� �� ���#/�'��"���"))+��+ 
0���!��"�#����+ ���"�#�+��#� 0�#+' Omicron (Z�#+����). G "�8����� ����8��"� �(�)8���� 
������(����� #���$�����")� �#)%") � +�$����'+ �����+ (����� MgK� — 1253,6 !G). �������� 
� "�+�#� �#� �#�������� !"���#�+���� �� �#��'L��� 9�10–9 +%�#. ^��8���� ��"� !+����� 
I = 13 +� � ���#�*���� ����� U  = 10 "G. �8���"� ���"�#�� /�#�"��#����8��"�/ )#����& ���-
+�� O1s, C1s, N1s, �l2p, Br3p (����'���� �#� !��#$�� �#��)�"���� �����(���#� 20 !G.  

G �#�,���� ��"������� ���"�#�� /�#�"��#����"� ����& �� +�����. 
���%#��") L"��' 
!��#$�� ���(� !��"�#���� �'������� �� +�����"� ��)�#����$� ������#��, � "�8����� "���#�$� 
%'� �'%#�� )#����� )$��#��� �1s. �%#�%��") ���"�#�� �#������� �� ������#��'+ �#�,��)#�+ 
� ������(������+ �#�$#�++��$� "�+���"�� Casa XPS [ 34 ].  

������)�+'� ���������� �#���������� ��%�& ��#�L"�, ������+'� �� "��&")� �����*"). 
K#� �#�������� !"���#�+���� ��%������ ���������)� ��+����,��,�� ������)�+'/ �%H�"-
���.  

�%#�%��") ���"�#�� �#������� ������#��'+� �#�,��)#�+�. j�� �'8����� +�����+ q�#-
�� [ 35 ]. �$��*������ ���"�#�� �'������� � ������(������+ ,�0#���$� �$��*������$� ����-
��+������$� 0����#� ����,"�$�—Z���� (�Z) [ 36 ], � "�8����� ���#�"��+�#)���$� ������+� 
������(����� "���#���8�)� 0)�",�� � �����& ����#���� ���#�"��+�,�� 13 ��8�". ����#�#�-
��,�� ���"�#�� �������'/ !��"�#���� �#������� �� ������ #��8���� !��"�#����& ��#)"�)#' 
+������'/ ���������& � (�"���+�#�����& � #���$�����"�/ 0���!��"�#���'/ ���"�#�/ �����-
�)�+'/ � #��������'/ ���������& �� +�����"�, �#����*����& ��+� � [ 20—23, 37, 38 ].  

���8�� !��"�#����& ��#)"�)#' �'������� ��!+��#�8��"�+ "�������-/�+�8��"�+ +�����+ 
	jK � �#�$#�++��+ "�+���"�� FireFly � GAMESS-US [ 39, 40 ] � ������(������+ $�%#����$� 
0)�",������ B3LYP [ 41 ] � !00�"����'+ ������'+ �����,����+ �. ��#�"�� ��� ���+�� ���-
�)#�, �)#�+' � ,�(�� [ 42 ]. G "�8����� %�(����$� ��%�#� ������(����� %�(��': 6-31G, def2-SVP 
� def2-TZVP [ 42 ]. ���"�#' ��$������� +������'/ "�+���"��� %'�� #���8����' � ������8-
�'+� ��#�+��#�+� � #�+"�/ (�������& �� �#�+��� ���#�� 0)�",������ ��������� [ 43 ]. 
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���. 1. ��#)"�)#� ������'/ �����������/: ������� � "������� (
), $)������� (! ),  
N�N-��0����$)������� � ���*�'/ +���")��#�'/ "#�������/ (�) 

 

�������		�� 
����	�� ���������	�� ���
������ 

K� ���)8���'+ "#�������$#�0�8��"�+ ����'+ [ 24—29 ], ���*�'� +���")��#�'� "#�-
�����' �#���������� ��%�& �����' � �%��& 0�#+)��& 6AXz  (#��. 1, 
), $�� � = Sb, Te; X = Cl, 
Br; z — (�#�� ������, ��/�����$��� � �"#)*���� ���L���0�#�'/ "������� $)������� 
(�+. #��. 1, !), N�N-��0����$)������� (�+. #��. 1, �) � ,�(��. 

�������� !��"�#����$� ��#����� � �j=-���"�#�� ��������& �%����� �'������� �� ������ 
���#���8��"�$� +�����#������ � "�����#��+ �#�%��*���� � ������(������+ +������'/ ��-
�������& � �%��& 0�#+)��& 6AXz  � ���������& (#��. 2), )8��'�����/ +�"��+������ 8���� 
�(��+���&����& � #�����'/ "#�������/. 

�������'� ���������� I—V �+��� ����)���� 0�#+)�': (HGu)2TeX6 (I), (HDphg)2TeX6 
(II), (HDphg)3SbX6 (III), (HDphg)6Sb2X12 (IV), (TeCl4)12Cs8TeCl6 (V), Cs8TeCl6 (VI), $�� X — Cl, 
Br; HDphg — (HNPh)2C=NH, HGu — (NH2)3C. 

�������'� ���������� ���� 6AXz  � $#)���& ��++��#�� Oh �� #��8���'+ ����'+ �+��� 
����)���� ����' ���(�& A—X (Å): [TeCl6]0 2,37, [TeBr6]0 2,58, [TeCl6]2– 2,61, [TeBr6]2– 2,79, 
[SbCl6]– 2,44, [SbBr6]– 2,63, [SbCl6]3– 2,80, [SbBr6]3– 2,97, )$�' +�*�) ���(�+� �� ���/ �������-
���/ ���������� 90�. 

=��"�#����� "��0�$)#�,�� ��������& �%����� �+��� ���: 
1 2

1ga 1 6
1ut 1 4

ge 2 2
1ga 2 6

1ut 1 6
2gt 2 4

ge 3 6
1ut 1 6

2ut 6
2ut 1 6

1gt 3 2
1ga 4 0

1ut . 

j�#+� � ��++��#�� ������'/ +���")��#�'/ �#%�����& �"��!�#�8��"�/ ������� �#��-
�������� �� #��. 3 �� �#�+�#� [TeCl6]2–. 

G ����������/ [TeX6]0, [SbX6]1– �#%����� 3a1g ��"�����, ����"� ��� ������������'/ !��"-
�#��� �� 3a1g � [SbCl6]3– �'('���� )����8���� ����' ���(� Sb—Cl �� 2,44 � [SbCl6]– �� 2,80 Å 
���������� ����*���� "#������� ���(� Sb—Cl �� 0,255 �� 0,115.  

�����$�8��� (�"���+�#����� ��%�������� ��� %#�+���� �)#�+': "#������� ���(� ����*�-
���� �� 0,738 �� 0,482, +�*���+�'� #��������� Sb—Br ��(#������ �� 2,63 �� 2,97 Å. G �������-
���/ ����)#� ��� !��"�#��� �� 3a1g � [TeCl6]2– �'('���� )����8���� ����' ���(� Te—Cl � 2,37 
� [TeCl6]0 �� 2,61 Å ���������� ����*���� "#������� ���(� Te—Cl �� 0,308 �� 0,109 ��� %#�+�-
��� ����)#�: "#������� ���(� ����*����� �� 0,297 �� 0,126, +�*���+�'� #��������� Te—Br 
)����8������� �� 2,58 �� 2,79 Å.  

G ������/ [SbX6]– � [SbX6]3– �#� ��*��� �� 1 2
1ga 1 6

1ut 1 4
ge  ����#*�� �#��%�������� �"���' 

ns-�� $���$����, �� 1a1g ������ (�+���'& �"��� � Sb—X-���('����� ���������� Sb5s—Xns-
��#�"#'�����, $�� n = 3 � 4 ��� Cl � Br �������������� (��%�. 1, �+. #��. 3).  
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���. 2. ��#)"�)#� +������'/ ���������& I—V 
 

 
 

���. 3. j�#+� � ��++��#�� ������'/ �� ������� [TeCl6]2– 
 

�� 2a1g � [SbX6]–, �+�� %��("�� �"���' 5s-+������ � Xnp�, ����� ���('�����& /�#�"��#, 
�� � [SbX6]3– 2a1g �"��8��� �� 80 % 5s-�� �)#�+' � "�+%���,�� 3s (4s) � 3p� (4p�) $���$����.  
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	 � % � � , �  1  
"�!��
�	��� #������ � ���
�� 
����� � �
������� �� ���
#��������$ 
������  

[TeCl6]0 [TeCl6]2– [TeBr6]0 [TeBr6]2– 
–�, !G �� Te X –�, !G �� Te X –�, !G �� Te X –�, !G �� Te X 

2,10 3 2
1ga  — — 4,26 3 2

1ga  10 90 3,20 3 2
1ga  — — 4,71 3 2

1ga  7 93 

5,00 1 6
1gt  0 100 5,00 1 6

1gt  0 100 5,00 1 6
1gt  0 100 5,00 1 6

1gt  0 100 

5,63 1 6
2ut  1 99 5,38 1 6

2ut  0 100 5,60 1 6
2ut  0 100 5,38 1 6

2ut  0 100 

5,68 3 6
1ut  4 96 5,42 3 6

1ut  2 98 5,62 3 6
1ut  0 100 5,42 3 6

1ut  0 100 

6,34 2 4
ge  9 91 5,93 2 4

ge  7 93 6,22 2 4
ge  11 89 5,87 2 4

ge  7 93 

6,70 1 6
2gt  7 93 6,04 1 6

2gt  3 97 6,57 1 6
2gt  5 95 6,04 1 6

2gt  3 97 

9,46 2 6
1ut  34 66 8,30 2 6

1ut  33 67 9,43 2 6
1ut  39 61 8,37 2 6

1ut  37 63 

14,72 2 2
1ga  44 56 14,83 2 2

1ga  61 39 15,30 2 2
1ga  44 56 15,30 2 2

1ga  58 42 

18,66 1 4
ge  3 97 18,13 1 4

ge  2 98 18,15 1 4
ge  3 97 17,67 1 4

ge  2 98 

19,25 1 6
1ut  9 91 18,37 1 6

1ut  5 95 18,60 1 6
1ut  7 93 17,87 1 6

1ut  5 95 

21,39 1 2
1ga  36 64 19,46 1 2

1ga  28 72 20,57 1 2
1ga  41 59 18,98 1 2

1ga  34 66 

[SbCl6]– [SbCl6]3– [SbBr6]– [SbBr6]3– 
–�, !G �� Sb X –�, !G �� Sb X –�, !G �� Sb X –�, !G �� Sb X 

3,37 3 2
1ga  — — 4,19 3 2

1ga  16 84 2,63 3 2
1ga  — — 4,60 3 2

1ga  11 89 

5,00 1 6
1gt  0 100 5,00 1 6

1gt  0 100 5,00 1 6
1gt  0 100 5,00 1 6

1gt  0 100 

5,49 1 6
2ut  0 100 5,22 1 6

2ut  0 100 5,50 1 6
2ut  0 100 5,25 1 6

2ut  0 100 

5,52 3 6
1ut  3 97 5,23 3 6

1ut  1 99 5,51 3 6
1ut  2 98 5,25 3 6

1ut  0 100 

6,09 2 4
ge  7 93 5,63 2 4

ge  3 97 6,07 2 4
ge  7 93 5,64 2 4

ge  3 97 

6,39 1 6
2gt  3 97 5,60 1 6

2gt  1 99 6,37 1 6
2gt  3 97 5,68 1 6

2gt  1 99 

8,49 2 6
1ut  26 74 7,08 2 6

1ut  27 73 8,49 2 6
1ut  29 71 7,15 2 6

1ut  28 72 

12,93 2 2
1ga  49 51 12,48 2 2

1ga  79 21 13,46 2 2
1ga  56 44 13,01 2 2

1ga  80 20 

18,36 1 4
ge  2 98 17,76 1 4

ge  1 99 17,94 1 4
ge  2 98 17,37 1 4

ge  0 100 

18,80 1 6
1ut  4 96 17,87 1 6

1ut  2 98 18,27 1 6
1ut  3 97 17,47 1 6

1ut  1 99 

20,03 1 2
1ga  19 81 18,23 1 2

1ga  9 91 19,34 1 2
1ga  18 82 17,81 1 2

1ga  9 91 
 
G"���' np�-�#%�����& )�������� Sb—X-���('�����, � �"���' ns-�#%�����&, � ����8�� �� 1a1g, 
�������� #�(#'/�����+�. 

K#��%������� � s—p�-$�%#����& �#%����� $���$���� s-�� �#����� " ����8�� � �� 2a1g 
)(����& ����#/����� +�*�) Sb � X6 (�+. #��. 3). ������)� #��� � "���������+ ���('����� 
Sb—X �$#��� 6 !��"�#���� �� 2t1u ��, #����()���& Sb5p—Xnp�-�(��+���&�����, � 28 !��"-
�#���� �� �����('�����/ �� 1 6

2gt 2 4
ge 3 6

1ut 1 6
2ut 1 6

1gt , ��"���(�����'� �� 97 �� 100 % �� ���+�/ 
$���$����, �)��������' �#� #���+��#���� ������� �������� ���(�& � � �#�,����/ ��#����� 
(�#��� X 	 Sb � ��(%)*����'/ ���������/. 

^���������� � ������ [SbX6]3– G^�� 3a1g �� #��8���'+ #�()������+ �#���������� ��%�& 
�������('����)� "�+%���,�� Xnp�-�#%�����& � 5s-�� +������ ([SbCl6]3– 16 %, [SbBr6]– 11 %). 
K#� (��������� 3a1g ��#)"�)#� 2a1g (�+���� +�������: �"��� 5s-�� ����)#� )����8������� ��  
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���. 4. 
��#����,������ ���$#�++� !��#$�& �� ��� �"��!�#�8��"�/  
������� � �%��& 0�#+)��& 6AXz  

 
61 � 58 % ��� ���������& � /��#�+ � %#�+�+ ��������������, 8�� �#���������� �� "��#����-
,�����& ���$#�++� (#��. 4). 

G +������'/ ����������/ I, III (�+. #��. 2) �#�*�' �'#�*����'/ t-�� ������� � ���) 
����*���� ��++��#�� #����������� ��: t1u 	 a2u + eu; t2g 	 eg + a1g; t2u 	 a1u + eu; t1g 	 a2g + eg. 
G II, IV (�+. #��. 2) ��: t1g 	 bg + bg + ag; t2u 	 bu + bu + au; t1u 	 ag + au + bu; au + bu + bu; bu + ag + 
+ bu � �.�., �����$�8�� � ��� e ��. K#� !��+ ��/#������� ������������� ������������������ 
!��"�#���'/ )#����&, �����$�8��� �"��!�#�8��"�+ ������+ 6AXz . 

G ������������ � #��8���'+� #�()������+� ������������������ (��������'/ �� ��� ���-
%����$� HGu+ �+��� ���: 2 4 2 4 4 2 2 4

1 1 2 21 1 2 2 3 1 1 1a � a e e a a e� � � � � � �� �� .  
j�#+� � ��++��#�� ����'/ �� �#���������� �� #��. 5. 
K��"���") ���)8��� ���"�# ���%����$� "������ HGu �� �#������������ ��(+�*�'+, �� ��� 

�#���#"� ������������ ���#���8��"�/ ����'/ ���)8�� �j=-���"�# ��������& �%����� /��#��� 
$)�������� (#��. 6). 

 

 
 

���. 5. j�#+� � ��++��#�� �� ���%����$� "������ (NH2)3C 
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���. 6. �j=-���"�# ��������& �����' HGuCl 

 
K�#��� ����������� ������ � ���"�#� 

�������'/ )#����& (�+. #��. 6) ���������-
�)�� )#����+ Cl3p � !��"�#���+ 1e
(�). 
G��#�� ���%�� ������ �#� 11 !G �%)����-
���� ���('�����+� )#����+�, "�##���-
#)���+� � �� 2 23 1 1e a a� � ��  ���%����$� "�-
�����, � �#���� ����������� �� 1 22 2a e� � , 
+�*�) "���#'+� ��/������ 3s-�� /��#�. 
G'��"�� (��8���� !��#$�� ����(�,�� ��-
������& �����' � �%)���������� #�(��8�� 
� ������������� ����� 2 � 3. K����� 4 ��-
������ � ������������ � #��8���'+� ���-
�'+� ��)+ %��("�+ )#����+ 2s-���� N,  
� 5 — ��*��+) �( �������'/ )#����& N 
��"*� 2s-����. 

K��#�%��� �������� !��"�#����$� ��#����� � �j=-���"�#' �#��(����'/ 0�#+ $)������� 
� N�N-��0����$)������� �#���������' � ��L�& #�%��� [ 20 ]. 

����$�����"�� 0���!��"�#���'� ���"�#' ��������& �%����� +���")��#�'/ "#�������� 
Cs2TeCl6 � (HGu)2TeCl6, ������ � 8����8��� (Te, Cl, HGu, Cs) ��������� !��"�#���'/ )#����&  
� )8���+ ��8���& 0�������(�,�� �#���������' �� #��. 7 � 8.  

 

 
 

���. 7. �j= � ���#���8��"�� (	) ���"�#' ��������& �����' Cs2TeCl6 (
)  
� (HGu)2TeCl6 (!) 
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���. 8. ���"�# ��(%)*����� Cs2TeCl6 (
) � ����- 
             ����'+ ���#���8��"�+ #��8���+ (! ) 

 
����+��#���'� �'L� (�"���+�#�����  

� !��"�#����& ��#)"�)#� +������'/ ������� 
� "������� ��/���� �#�������� � #��8���'/ 
���"�#�/ � /�#�L� ��$���)���� � #���#�����-
���+ ������������� � !"���#�+��������+ 
���"�#� �������'/ !��"�#���� (�+. #��. 7).  
G ���"�#�/ TeCl6Cs2 ����������� )("�� ����-
�� 1 � +�"��+)+�+� �#� 3,74 !G (�+. #��. 7) 
�%)�������� $#)���& �����('�����/ Xnp-
)#����& $���$����, "�##���#)���/ � �� 
1 6

2gt 2 4
ge 3 6

1ut 1 6
2ut 1 6

1gt  �"��!�#� 2
6TeX � . K�#�$�% 1� ��#��& �����' �#� 1,48 !G (�+. #��. 7) �������-

���)�� G^�� 2
6TeX �  3 2

1ga .  

K����� 2 ����������)�� ���('�����& 2 6
1ut  �� (Te5p + Xnp� $���$����). K����' 3 � 4 �%)-

�������' �� Cs5p, � �/ #���������� �� ��� �����' �%H�������� ����-�#%������'+ �(��+�-
��&�����+, "���#�� �� )8��'������ +�����+ 	jK � #��8���/. �� ������ 2 2

1ga , 1 6
1ut , 1 4

ge  � �j= 
���"�#�/ ����������)�� ������ 5 � +�"��+)+�+ 14,6 !G (�+. #��. 7). 

�(+������ � ������������� � ����*���� ����� �������'/ !��"�#���� �#� (�+������ Cl 
�� Br �%)�������' ��+, 8�� ��� %#�+� ����*����� E�� 4s- � 4p-!��"�#���� ������������ E��  
3s- � 3p-!��"�#���� /��#�, � ��8���� ����(�,�� Br4�-�� ������������ Cl3�-�� )����8�������. 

��������� �������� !��"�#����$� ��#����� � �j=-���"�#�� +���")��#�'/ "#��������  
� �%��& 0�#+)��& EnAX6 �#���������� ��+� � #�%���/ [ 21—23 ]. 

����������	�� �������		�� 
�
���	�) 

G ��%�. 2 �#������' #��8���'� ��#�+��#' ��� ��*��/ �#������'/ � ��*��/ ���$����'/ 
��������&, ��(��"����/ �#� ��(%)*����� !��"�#���� 3a1g � 1t1g +�������$� ���������� 
TeCl6Cs2, $#)��� ��++��#�� D3d. ������������� �#������'/ ��������& �#���+����� 1/3 �� ��-
����������� ���$����'/ ��������&, ���"���") +���� (�������& �� �#�+��� ���#�� 0)�",��-
���� ��������� �� ��(������ #���8����� ������������� (��#�����'/ ��#�/����.  

��� )�#������ ����#�#���,�� ���"�#� ��(%)*����� ��+����,��,�� TeCl6Cs2 %'�� �'-
������� �#���("� #��8���'/ !��#$�& ��������& " #�����'+ ������+ ���"�#� ��(%)*�����,  
� ��"*� �������' #��8���'� �����' � ���#���8��"�& ���"�# (�+. #��. 8). 

�� ���"�#� ��(%)*����� Cs2TeCl6 (�+. #��. 8) ��8������ #�(��8����� �#� $#)��' �����:  
� ��"�+� �#� 459,8 �+ (��#���); 378,3 � 361,7 �+ (���#��); 279,2 � 254,5 �+ (�#����). 

K�#��� $#)��� ����� ����������)�� ���%���� ���������'+ ��#�/���+ 3a1g 	 ue*, 
3a1g 	 2ua*  (� ��++��#�� Oh 3a1g 	 4t1u) � ���������+ Eu, A2u (� Oh T1u). G��#�� $#)��� ����� ��-
��������)�� ��#�/���+ eg 	 ue* � eg 	 2ua* , � $#)��� ��++��#�� Oh !��+ ��#�/���+ ���������-
�)�� ��#�/��' t 	 t*.  

K#� 342,56 � 338,03 �+ ��%�������� ��#�/��' � 3a1g �� ��"����'� �� ,�(��. 	#����& 
$#)��� ����� ����������)�� ��#�/��' � %���� $�)%�"�/ t-��. 

�8�� ������� ����-�#%�������$� �(��+���&����� �� �����+���") ��������& ������ TeX6 
��(+�*�� � ���&�'/ ��8�8�'/ $#)���/ �#�+'+ �#��(�������+ ���#�����+'/ �#����������& 
(�K) �#���#���������& � �������& ������'/ 0)�",�&. G �"��!�#�8��"�& $#)��� Oh ��++��#�� 
�������& 0)�",�� �#������'/ ��������& T1g �#������ ��� ��������& 3T1u " �#��(�������: 

T1u � T1g = A1u + Eu + T1u + T2u.  
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	 � % � � , �  2  

�
������� �
���� ��� ��%!&�����$ ��������� Cs2TeCl6  

��++��#�� G"���, % E, !G , �+ f  ��++��#�� G"���, % E, !G , �+ f  

3Eu 3a1g 	 ue* 97 2,60 476,4 0,0395 1Eu eg 	 ue* 56 4,56 271,6 0,0061
1Eu a1g 	 ue* 89 2,76 449,7 0,1184 3Eu a1g 	 ue* 28 4,51 274,7 0,0058
3A2u 3a1g 	 2ua*  96 2,67 463,8 0,0342 1Eu a1g 	 ue* 13 4,65 266,6 0,0174
1A2u a1g 	 2ua*  89 2,80 442,7 0,1026 3A2u eg 	 ue* 86 4,45 278,7 0,0045
3Eu a2g 	 ue* 81 2,82 440,1 0,0083 1A2u eg 	 ue* 83 4,65 266,6 0,0136
1Eu a2g 	 ue* 87 3,14 394,9 0,0248 3Eu eg 	 2ua*  30 4,54 273,1 0,0005
3Eu eg 	 ue* 58 3,05 406,9 0,0029 1Eu a1g 	 ue* 66 4,85 255,5 0,0015
1Eu eg 	 ue* 90 3,36 369,2 0,0087  eg 	 2ua*  24    
3A2u eg 	 ue* 96 3,01 412,5 0,0095 3Eu eg 	 a2u 51 4,58 270,6 0,0035
1A2u eg 	 ue* 92 3,36 369,2 0,0286 1Eu eg 	 2ua*  69 4,99 248,5 0,0105
3Eu eu 	 ue* 77 3,33 372,2 0,0086 3A2u a1g 	 2ua*  67 4,87 254,5 0,0061
1Eu eg 	 2ua*  93 3,52 352,1 0,0257 1A2u a1g 	 2ua*  82 5,08 244,0 0,0184

3A2u (TeX6—Cs) 3a1g 	 2ua*  84 3,62 342,6 0,0025 3Eu eg 	 2ua*  45 4,95 250,5 0,0001
1A2u (TeX6—Cs) a1g 	 2ua*  98 3,67 338,0 0,0076 1Eu eg 	 2ua*  85 5,14 241,5 0,0002

3Eu eg 	 ue* 58  3,82 324,5 0,0020      
 eg 	 2ua*  36         

 
�������������, �#� "�����0�"�,�� ��������& � ���&�'/ ��8�8�'/ $#)���/ ��� (��#����-

��$� �� ����) ��(%)*����� 1A1g 	 3T1u ���#���# ��#�/��� T1u 
#�(#�L���
 #����,����'& ��#�-
/�� �� ���� �( 8��'#�/ ��������& — T1u. 

��� �#������'/ ��������& 3A1u, 3Eu � 3T2u � ���&�'/ ��8�8�'/ $#)���/ ��"*� �#�/���+  
" ����8��"� �"����'+ ���������+ T1u:  

A1u � T1g = T1u;     Eu � T1g = T1u + T2u;     T2u � T1g = A2u + Eu + T1u + T2u.  
����������� !��#$�� ��*��$� ��(%)*�����$� ��������� T1u ���������� !��"�#����-"���-

%�������$� �(��+���&����� ����)�� �( �������('�����$� /�#�"��#� G^�� 3a1g � ���� 4t1u.  
G ��(%)*�����& "��0�$)#�,�� 1 1

1 13 4g ua t  )������� ����$� !��"�#��� � 3a1g ����� " )+���-
L���� +�*���+�'/ #��������& ���/ ���(�& Te—X, � !��"�#�� �� ����& �( �#�/ 4t1u �� )����-
8����� ����) ����"� ��)/ �"������'/ ���(�& Te—X, �.�. �#������ " ��++��#�� D4h. 

���-(�	�� 

��$����� ���)8���'+ !"���#�+�������'+ ����'+ � �'�������'+ #��8���+ ��*��� ��(-
%)*������ �#�������� ��������� (3T1u) ������� � �%��& 0�#+)��& 6AXz  ����������)�� "��0�-
$)#�,�� 1 1

1 13 4g ua t . ��� ��#�������� ��++��#�� ��������& � #�+"�/ ����-�#%�������$� �(��+�-
��&����� %'�� �#������� ��#�+��*���� ���&�'/ ��8�8�'/ $#)�� ��++��#�� ��� ���#�����-
+'/ �#����������& ������'/ 0)�",�& (�.�. �#���#���������& T1u � �������& �#�������& T1g).  

��()������+ ������� ��������� A1u + Eu + T1u + T2u. K#� !��"�#�8��"�+ ��������+ ��(%)*-
����� ���#���# ��#�/��� (T1u) 
#�(#�L���
 ��#�/�� ����"� � ����$� �( 8��'#�/ ��������& (T1u). 
�8�� !00�"�� R��—	����#� �#������ " #���������� ��������� T1u �� ��� ��������� A2u + Eu  
� �%�(��8����/ ��8�8��& $#)��' ��++��#�� D4h. 
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������������� !"���#�+�������'/ � #��8���'/ ����'/ ��� Cs2TeCl6 ��(������ ������� 
����)���� (�"��8���� � �#�#��� ��+����,��,��: ���%���� ���������'� �����' � ���"�#�/ 
��(%)*����� ��+����,��,�� 0�#+�#)���� (� �8�� ��#�/���� 3a1g 	 ue* � 3a1g 	 2ua*  
(3a1g 	 4t1u � ��8�8��& $#)��� ��++��#�� Oh), 8�� ����������)�� ���������+ Eu � A2u (T1u � ��-
8�8��& $#)��� ��++��#�� Oh); ������)���� �����' 0�#+�#)���� (� �8�� ��#�/���� eg 	 ue*, 
eg 	 2ua*  (� ��8�8��& $#)��� ��++��#�� Oh �+ ����������)�� ��#�/�� t 	 t*). 

 
��%��� �'������� �#� 0��������& �����#*"� �������#���� �%#�(������ � ��)"� �j ($�-

�)��#�������� (������, �#��"� 3.2168.2017/K�).  
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