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����������� ������ ������������!�"#� ����#���#� Li2MgZnX2 � "�#�����#$��"�� 
����"����� ����%��� ����"���� ����"��#�#��. �& ���!'� ��#�(#��! #&�$��� )��"����-
��� ������#� # ������!����, $�� "�#�����' Li2MgZnX2 *!�*+��* ��*��&���'�#, "���� 
���!����*��&����/� Li2MgZnP2, � 0#�#��� &����1����� &��' 2,7, 2,2, 3,3 # 2,5 )6 ��* 
X = N, P, As # Sb ����!����!����. 6'*!���� �����/#* &����� ����"���' # �#�#$��"�� 
�!*&# �������'� "�#������! � ������������!�"#�# "�#�������# LiMgX # LiZnX. 9���-
$��' "���' �����������#* ������ # ��;����(#����� )��"�����'� ����������. ����-
��!����, $�� #����-"�!������'� �!*&# Mg—X # Zn—X ! "�#������� Li2MgZnX2 *!�*+�-
�* %���� ���$�'�#, $�� #���'� �!*&# Li—X, %��/����* $��� ����' Li ��/�� ������-
1����* ! ����������!� ��<�� "��#���'�# �����)����# MgX4 # ZnX4. 
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� � $ % � � & �  � � � � �: ����"��#�#�, ������������!�"�� ����#���#�, &����* ����"��-
��, )��"������* ���������, ��;����(#����* ���������, �#�#$��"�* �!*&�. 

		������ 

9�����������!�"#� ����#���#* LiBX (B = Mg, Ca, Zn; X = N, P, As, Sb) ����$#�# 0#��"�� 
���"�#$��"�� ��#�����#� %��/����* �*�� ���(#;#$��"#� �!����!, ���%���#�'� ��* ����0��/� 
;��"(#��#��!��#* ��&�#$�'� )��"�����'� # ���#$��"#� �#����. 6 $�������#, ��# !���*�  
! �����! �����$�'� )�������! [ 1 ] # ���<�� ��%�$#�# �����#����# ! ��������!��, ������&��-
$���'� ��* �%����<��#* # ��/��1��#* #&��$��#* [ 2 ] ! !#�#��� $���# ���"���. 	� <� ����� 
��<�� �"�&��� � ����#���#*� �� ����"����� ����"��#�#��, #&�$��#+ "����'� ���# ����*���� 
%���0�� !�#���#� [ 3—5 ]. 6�����%�!������� "�#������! LiBX �%����!���� #� ���#�(#����� 
�����$#!����+ # #����� ���!��#�����+ ! ��$����## � �������!���#"�!'�# �!����!��# # �#-
�#�����'�# )���/��#$��"#�# �����*�#. Q�# "�$���!� ��/�� %'�� ����&�' ��* "�#������! �� 
����"����� ����"��#�#�� # ���#����"��#�#�� [ 3—5 ].  

Q��"������� ������#� "�#������! LiBX (B = Mg, Ca, Zn; X = N, P, As) %'�� #&�$��� ���# 
#& ���!'� ��#�(#��! ! ��%���� [ 6—9 ]. 6 )�#� ��%���� �' ��������#!��# "�#�����' LiBX "�" 
/#�����#$��"#� ���#(������� &��*<���'� %#����'� "�#�����' (BX)– � ��0��"�� �;����#��, 
�%��&�!���'� #& �����)���! BX4, ! ����������!� ��<�� "����'�# �������<��' #��' Li+. 
	�"�* ����"�����* ������ ��0�� ���"!����� ����<��#� ! �����������## ��������# &��*�� 
!������'� )��"�����!, � ��"<� ! ������## !�������� &��' # &��' ���!��#����# 
#������!���'� ���# "�#������! LiBX [ 6—9 ].  

9��"���"� ����"���' �;����#�� # ����"��#�#�� *!�*+��* ��*�'�# �����/��# �� ����0�-
�#+ ���/ " ���/� # �!����!���' %���0��� $#��� ����&�����%�'� ����#���#�, "����#;#"�(#- 
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���. 1. ����"���� Li2MgZnX2 (X = N, P, As, Sb) 

 
����* ����� "����'� �������!���� ! ��%���� [ 3—5 ], ��/#$-
�� ��������<#�� !�&��<����� ��&���#* ����#���#� � ��-
0��"�� ����"��#�#�� �� ����!� ������������!�"#� ����#-
���#�. �����#��!��#+ ����%��/� ���� ����#���#� # #&�-
$��#+ #� )��"������/� ������#* ���!*1��� �����*1�* ��-
%���, ����!����* �� ���!���#�(#��'� ���$���� � #�����&�-
!��#�� ���/������/� ��"��� CRYSTAL14 [ 10 ]. 6 "�$���!� 
�������'� �%_�"��! !'%���' #&�)��"�����'� ����#���#* 
LiMg0,5Zn0,5X #�# Li2MgZnX2 (/�� X = N, P, As, Sb), �%��-
&�+1#� #&�"��#���'� �*�. 
 
 
 

�����' � �
�
����' �
*��
 

�����#��!��#�, ���#�#&�(#* /������## # !'$#����#* ���!��#�# ! ���"�� ����## ;��"-
(#����� ��������# DFT (density functional theory) � #�����&�!��#�� ������ ;��"(#����� ����-
����# B3LYP, !"�+$�+1�/� �%����'� ;��"(#���� U�"� (63) [ 11 ] # "�����*(#���'� ;��"-
(#���� �#, k�/� # 9���� (LYP) [ 12 ]. ��* #���/�#��!��#* �� &��� U�#��+)�� ! ����!����!##  
� ������� ���(#����'� ��$�" ����#�# ���"� ���"������—9�"� 4�4�4 [ 13 ], �%����$#!�+1�+ 
!'��"�+ ��$����� ���$���! # ����#����� �� ������ )���/## �� ��<� 10–3 )6/����. 


�#�����#$��"�* *$��"� ����#���#� Li2MgZnX2 (X = N, P, As, Sb) �� ����"����� ����%��� 
����"��#�#�� �������!���� �� �#�. 1. ����!� /#�����#$��"#� ���#(������� &��*<���'� "�#-
������! (MgZnX2)2– �����!�*�� ��0��"� ����"��#�#��, "��#���'� �����0��"# "������ &����-
���' ������# Mg # Zn, � ��#����* �����0��"� �����#� #& �����! X (N, P, As, Sb). 6�� ����' 
#��+� �����)��#$��"�� �"��<��#�. 9���������!� ��<�� "��#���'�# �����)����# MgX4 # ZnX4 
$���#$�� &�����*+� ����<#������ &��*<���'� #��' Li+, �%����$#!�+1#� ! (���� ��������-
�'� &��*� !���� "�#������ Li2MgZnX2. 9�#�#�#!��* *$��"� "�#������ Li2MgZnX2 �����<#� 
�!� ;�������'� ��#�#(', ! "������ ����' &��#��+� �����+1#� ��&#(## (��. a, a, c):  

Li: (–0,5, 0, 0), (0, 0, –0,25), (0, 0, 0,25), (0, –0,5, 0);  
Mg: (0, 0, 0), (0, –0,5, 0,25); Zn: (0,5, 0,5, 0), (0,5, 0, 0,25);   
X: (u, 0,25, 0,125), (–u, –0,25, 0,125), (–0,25, u, –0,125), (0,25, –u, –0,125).  

9�������' "�#�����#$��"�� ��0��"# a, c # ���1��#� ��#���! u !'$#��*�# � #�����&�!�-
�#�� ;����� #& ��%��' [ 14 ] # �������+1�� ���#�#&�(#�� /������## "�#������!. �� &��$�-
�#*, !��#$#�� �����/�������/� �<��#* � = c/a, ��������� "�#������ � # ������*�#* ��<�� ���-
���# RMg—X, RZn—X ��#!����' ! ��%�#(�. 

��/����� ����$���'� ���������� "�#�����#$��"�� ����"���', !�� #&�"��#���'� "�#-
�����' Li2MgZnX2 *!�*+��* �<��'�# !���� �����/�������� ��# (� < 2) # #��+� ����<#�������  
 

�	��������	�������� ������ 	�������� Li2MgZnX2 

9������� Li2MgZnN2 Li2MgZnP2 Li2MgZnAs2 Li2MgZnSb2 

a, c, Å 5,2241,  9,6430 6,3296,  11,6821 6,3982,  12,4604 5,8078,  11,8103 
� 1,846 1,868 1,874 1,882 
u 0,278 0,274 0,273 0,272 

�, //��3 3,28 2,56 3,43 3,82 
RMg—X, Å 2,2952 2,7105 2,8324 3,0226 
RZn—X, Å 2,1222 2,4732 2,5920 2,7820 
RLi—Zn, Å 2,4108 2,8513 2,9905 3,2105 
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���1��#� ��#���! (u > 0,25) #& �&��! /����(����#��!����� "�%#$��"�� �����0��"#. ���%��-
�����+ "�#������! Li2MgZnX2 *!�*���* ��, $�� ����������!� ��<�� "��#���'�# �����)����# 
MgX4 # ZnX4 $���#$�� &�����*+� ����<#������ &��*<���'� #��' Li+, �%����$#!�+1#� ! (�-
��� ���������'� &��*� !���� "�#������ Li2MgZnX2. 6 (����, ����"���� # �����! "�#������! 
Li2MgZnX2 ��<�� ��������#!��� "�" �������&#(#+ (�!���'� ����!��) "�#������! LiMgX  
# LiZnX �� ����"����� �;����#��, ! "����'� ����*��$����� �������<��#� $�����+1#��* ���-
��! Mg # Zn ��#!��#� " ����"����, ����%��� ����"���� ����"��#�#�� � ����������!����� 
/������ �#�����## 12

2dD  (I 42d, q 122). �!��#$��#� ������/� ������ ��#���! X (N, P, As, Sb) 
"�����#���� � �����0��#�� �����/�������/� �<��#* � # ���1��#* ��#���! u (��. ��%�#(�). 

+���������� ������� 

w���'� ���"��' "�#������! Li2MgZnX2 !'$#��*�# ! ��$"�� !'��"�� �#�����##: T  = (001), 
�  = (000), N  = (1/2 1/2 0) ! ��#�#(�� (2�/a, 2�/a, 2�/c) # !���� ����#�*+1#� #� �#�#� �� &��� 
U�#��+)�� ����"��#�#��. ��&������' ���$���! ��#!����' �� �#�. 2. 

6�������* &��� !��� "�#������! �����#� #& $��'��� ��&��0���'� ���&��, ����"����'� ��* 
"�#������! �� ����"����� ����"��#�#��, �� ������' �������*+��* s- # p-�����*�#*�# ��#���! 
[ 3—5 ]. �#<�** �!*&"� &�� �����#� #& $��'��� )���/��#$��"#� ���!���, �����<�1#� ���#��-
1���!���'� !"��� s-�����*�#� ��#���! X (N, P, As, Sb), p-�����*�#* "����'� ;���#��+� 
!����++ !�������+ &��� #& ���*�# ���!���, " "����'� ��#��0#!�+��* s-�����*�#* �����! Li, 
Mg # Zn ! !#�� ������%��&��� �!*&"# #& �!�� ���!��� $��� �#<� !������ !�������� &��'. 
��<�� �$#���� #� ����"�'!�+1#�#�* &����#, ���"���"� &����1���'� &�&�� )���/## ��<�� 
�#�# ����0� 0,5 )6. 6 #����!��� ��<�� �#<��� �!*&"�� # !����#�# ��&��0���'�# !������'- 
 

 
 

���. 2. Q���/��#$��"�* &����* ����"���� "�#������! Li2MgZnX2 (X = N, P, As, Sb). 
X#;���# �%�&��$��' ��#%���� !�<�'� ����#!��#�'� �������!���#* ! ��$"� ! 
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�# &����# �������<��� �&"�* d-&��� �����! Zn, "�����* ���%� /#%�#�#&�!��� � p-�����*�#*�# 
��#���! X. 6��0#�� !�������� &��' ����#&����* ��* !��� "�#������! Li2MgZnX2 ! ��$"� !  
� �#�����#�� !4V. �#<� )��/� ���!�* �� !��#$#�� �
� = 0,2 )6 �������<�� �!�"����� !'��<-
����'� ���!��� !5V, �%����!����'� "�#�����#$��"#� ���1�����#��, ��#$#��� "�����/�, ! ��-
��!���, *!�*���* ���#$#� ! "��#���'� �����0��"�� �����! ��&��/� ����� (Mg # Zn). 6 ����&� 
)��/� �!#��������!�+� &��$��#* �
� = 0,2 )6 !� !��� �����������'� "�#������� Li2MgZnX2. 

��� &��' ���!��#����# �������<��� ! ��$"� ! � �#�����#�� !1C, $�� ��&!��*�� #����#-
;#(#��!��� "�#�����' Li2MgZnX2 "�" ��*��&���'�, #�"�+$��#� �����!�*�� ���!����*��&��-
�'� "�#����� Li2MgZnP2, � "�����/� �#�#��� #���� �#�����#+ !3C, � ���!��� !1C �������<�� 
$��� !'0�, ! �������� 0,1 )6. �%���+��'� �#�#��� &��' ���!��#����# "�#������ Li2MgZnN2 
$��"� !'��<�� # ������� �� ��"����'� �#�#����! ! %�"�!'� ��$"�� T # N &��' U�#��+)�� 
%���� $�� �� 2 )6. 
��"��#��+1#� ��"����'� �#�#���' &��' ���!��#����# "�#������! 
Li2MgZnP2, Li2MgZnAs2 # Li2MgZnSb2 �����*��* ! �������� 0,5 )6 �� �%���+���/� �#�#����  
! ��$"�� T # N. 6 )�#� <� "�#������� ��%�+�����* �������#� �#<��� ������%��&��� �!*&"# #& 
�!�� ���!��� (��. �#�. 2), �����<�1�� ! ����!��� !"���' s-�����*�#� "��#���! (Li, Mg, Zn)  
# ����!����!�+1#� ��#���!. �����/#$��� �������#� �#<��� �!*&"# ! &��� ���!��#����# ��-
%�+�����* ! &���'� ���"���� ��* �����'� Li- # Zn-�����<�1#� "�#������! A1B3 6

2X  # A2B 4 5
2X  

�� ����"����� ����"��#�#�� [ 4, 5 ]. 
6'$#�����'� ���# &��$��#* 0#�#�' &����1����� &��' Eg, ��!�'� 2,7 )6 (Li2MgZnN2), 

2,2 )6 (Li2MgZnP2), 3,3 )6 (Li2MgZnAs2) # 2,5 )6 (Li2MgZnSb2), ��&!��*+� �������#�� �%����� 
��#�����#* )�#� "�#������! ! $�������� �#���&��� �� &������ �� "������ $���# ���"���, $�� 
��/�������* � ����'�# ��%��' [ 15 ], /�� ! ���"�� ����## ;��"(#����� ��������# � #�����&�-
!��#�� ���/������/� "��� VASP (Vienna Ab initio Simulation Package) #������!��#�� ����-
��������!�"#� "�#�����' LiMgN, LiZnN # �!���'� ����!��' �� #� ����!� (LiMg1–xZnxN). �!��-
�' [ 15 ] ������!#�#, $�� ��# x = 0,5 ����$����* ����"����, ����%��* ����"���� ����"��#�#�� 
(LiMg0,5Zn0,5N), ��* "������ Eg = 2,50 )6. 

�
���������� �������� -
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���$�� )��"������� ��������# �(r) # ��;����(#����� ��������# ��(r) "�#������! 
Li2MgZnX2 !'������ ! ���"�� ����## ;��"(#����� ��������# � #�����&�!��#�� ���/������/� 
"��� CRYSTAL14 ��* ����"���# (11 0), /�� �����<���* ����' ��&��/� �����. �� �#�. 3 ��#!�-
���� "���� �����������#* ��������# &��*�� !������'� )��"�����! ! "�#������ Li2MgZnN2. ��* 
"�#������! Li2MgZnX2 � X = P, As # Sb "���' �(r) !'/�*�*� �����/#$��. w��$��#* �(r) ����-
���!���' ! �����'� ��#�#(�� ()��"����/%��3). �&��#�## �����������#* )��"������� ������-
��# ���!����' � 0�/�� 0,01 ��. ��.  


�" !#��� #& �#�. 3, ����' Li �������<��' �%���%����� ! �!�#� ��&#(#*� # �%��&�+�  
� %�#<��0#�# �����*�# �!*&# ���#��1���!���� #����/� �#��, $�� ����!��<�����* ���#$#�� 
����"����'� �;��#$��"#� &��"���'� "������! !�"��/ �����! Li # �������!#�� &��*��! �� �!*-
&*� � ��#����# Li—N (Li—X ). �!*&# Mg—N # Zn—N (Mg—X # Zn—X ) ���*�� � #����� ��-
���!�*+1�� �����<�� "�!�������+ �����!�*+1�+, $�� ������<#!����* ! "������� #&��#�#�, 
��!��'!�+1#� �%� �����. �����!�������, "��#��-��#���'� �!*&# Mg—X # Zn—X *!�*+��* 
#����-"�!������'�# # %���� ���$�'�#, $�� �!*&# Li—X, $�� �%����$#!��� !�&��<����� #���� 
Li+ ������1����* ! ����������!� ��<�� "��#���'�# �����)����# MgX4 # ZnX4. �� "����� ���- 
 

��������#* ��������# &��*�� !������'� )��"�����! �(r) ����-
0� !#��� (���$�$��* ����"���� �#�#$��"#� �!*&�� X—Mg—
X—Zn—X, ;���#��+1#� ����"����'� "��"�� "�#������! 
Li2MgZnX2 # �%����$#!�+1#� #� �����$#!����.  
 

���. 3. �����������#� &��*�� !������'� )��"�����! ! "�#������ 
Li2MgZnN2 
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���. 4. ��;����(#����* )��"������* ��������� ��(r) "�#������! Li2MgZnX2 

 
��;����(#����* ��������� ��(r) ��"�&'!��� �#&%'��"� )��"������� ��������#, �%����!-

����'� ���������������#�� &��*��! ��# �%��&�!��## �#�#$��"#� �!*&�� ��<�� ������#, "�-
����* �������*���� �����+1#� �%��&��: 

��LiMgZnX(r) = �LiMgZnX(r) – �Li(r) – �Mg(r) – �Zn(r) – �X(r). 
��&������' ���$���! ��(r) "�#������! Li2MgZnX2 ��#!����' �� �#�. 4. ��;����(#����* 

��������� �� "����� ��(r) ��#�#���� &��$��#* ! #����!��� �� –0,01 �� 0,01 ��. ��. # ���� ��-
/�*���� �������!���#� �% �%��&�!��## �#�#$��"�� �!*&#. ���#(������'� �%����# ��(r) �� 
�#�. 4 �%�&��$��' 0��#��!�� �#�#��, ����<#�����'� — ����0��� �#�#��, ����!'� — 0��#�-
���"�#���� �#�#��. {�/ ��<�� #&��#�#*�# �����!�*�� 0,001 ��. ��. 

����#& "��� ��;����(#����� ��������# ��(r) #��������'� "�#������! Li2MgZnX2 �� 
����"����� ����"��#�#�� ! ���!���## � "�#�������# LiMgX # LiZnX �� ����"����� �;����#�� 
[ 9 ] ��&!��#� ������!#�� �%1#� ���%������# ;���#��!��#* # #&�����#* ��#���' �#�#$��"�� 
�!*&# ! #&�"��#����� �*��, �%����!����'� &���1��#�� ��#���! N � P � As � Sb. ������!-
����, $�� !� !��� #��������'� "�#������� Li2MgZnX2 �!*&� Li—X #���� ���#��1���!���� 
#����+ ��#����, "�" ! #� �����/�� — "�#������� LiMgX # LiZnX.  

�� �!*&*� Mg—X # Zn—X ! "����� ��;����(#����� ��������# ������<#!�+��* &��"��-
�'� "�����', ��#��1#� "�!�������� �!*&#, $�� /�!��#� �% #����-"�!�������� ��#���� �!*&�� 
Mg—X # Zn—X, �%��&���'� �� �������-�"(��������� �����#&��. ��# &�"�������� ���#�*-
+��* # �����!*��* ����� ���$�'�# ! ����!����!## � ��������� N � P � As � Sb. 

�����-"�!������'� �!*&# ��<�� )��������# !����� (Mg, Zn) # �*��� (N, P, As, Sb) /���� 
! (���� �������*+� ����"���� "�#������! Li2MgZnX2 # �%����$#!�+� #� �����$#!����. U���� 
��/�*���+ "���#�� ���� ����������#� "��� �����������#* &��*�� !������'� )��"�����! ! "�-
�#���'� �����)����, "�" )�� %'�� ������� ! ��%���� [ 4, 5, 16 ] ��* "�#������! �� ����"����� 
����"��#�#��. ���' Li+, &�����*+1#� ������' ��<�� "��#���'�# �����)����# MgX4 # ZnX4, 
��# ����������'� ����!#*� ��/�� �%����$#�� #����+ ���!��#����� ! "�#������� Li2MgZnX2, 
�������* �� ���#$#� ������#�����'� #���'� �!*&�� ��<�� ������# Li # ������# Mg, Zn.  
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����#& "�#�����#$��"�� ����"���', )��"������/� ������#* # �#�#$��"�� �!*&# ! #����-
����'� ������������!�"#� ����#���#*� Li2MgZnX2 ��"�&��, $�� /#�����#$��"#� "�#�����' 
(MgZnX2)2– �� ����"�����, ����%��� ����"���� ����"��#�#��, &��������'� #����# Li+, �%��-
��+� �� ����"� ���%������*�# #� ������������!�"#� �����/�! LiMgX # LiZnX �� ����"����� 
�;����#��, �� ��"<� ��#�%����+� �!����!�, ��#��1#� �������!���#"�!'� ����#���#*� �� 
����"����� ����"��#�#��. 	�"�� ��$����#� �!����! ������ �����+ /����� ��#!��"�������� ��* 
#�����&�!��#* ! "�$���!� ���/�;��"(#������'� �����#���!. 
���� ��/�, ����+��* ���/#� �� 
#&�$���'� �����/#$�'� �� �����!� # ����"���� /#�����#$��"#� ����#���#*, &����<#!�+1#� 
�����/#$��/� ����������#*. 

 
��%��� !'������� ��# ������<"� �#�#������!� �%��&�!��#* # ���"# ����#��"�� |�����-

(## ! ���"�� /��������!����/� &����#* q 3.1235.2014
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