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Тетраэдриты представляют собой уникальный класс соединений, кристаллохимия ко-
торых на протяжении десятилетий остается в фокусе внимания исследователей [1, 2]. Груп-
па тетраэдрита – это группа минералов со сложной кристаллохимией, имеющие общую
формулу A6B4C2D4Y12Z, где A = Cu+, Ag+, � (вакансия) и (Ag6)4+; B = Cu+, Ag+; C =
Zn2+, Fe2+, Hg2+, Cd2+, Mn2+, Cu2+, Cu+ и Fe3+;D = Sb3+, As3+, Bi3+ и Te4+; Y = S2- и Se2-;
Z = S2-, Se2- и � (вакансия) [4]. Интерес к ним обусловлен как сложным изоморфизмом,
охватывающим практически все катионные позиции, так и перспективами практическо-
го использования в качестве термоэлектрических материалов [3]. При этом подавляющее
большинство работ традиционно фокусируется на катионных замещениях [3, 5], тогда как
роль анионной подрешетки, и в особенности — возможных вакансий в позициях серы,
изучена в значительно меньшей степени.

На основании проведенного анализа можно выделить несколько ключевых направле-
ний для дальнейших исследований. Прежде всего, будут пересмотрены методы обработки
экспериментальных дифракционных данных, уточнены заселенности анионных позиций в
свободном режиме, исключив априорные ограничения на суммарное содержание серы [2].
Кроме того, будут использованы современные методы топологического анализа кристал-
лических структур, такие как метод полиэдров Вороного-Дирихле [1, 2]. Расчет эффек-
тивных объемов атомов серы в различных кристаллографических позициях предоставит
объективный критерий для оценки «стесненности» структуры и поможет определить по-
роговые значения объемов полиэдров Вороного-Дирихле, указывающие на значительный
дефицит анионов [2].
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