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� ������ ������ ����������� ������!�� �"�#��� $���������� !������� ��!�������� ��-
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"��. /�% &!�� ��'�������5 &*#�!���* "���*� !�����*, �����% � �������7��% ������-
!�� !�!��%��5, ����#��* ����* ��!���'�����% '������������5 $���������5 ������-
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������"���� +�������� ���!�����& ��5'��* ����'����* &!�� �����& � ����'����* ��-
��<���% �����& Li. =� "��#���> ?����* "����A����5 "��* (Eg < 1 $�) &!� ��!�������* 
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DOI: 10.26902/JSC_id163082 
EDN: ZDJUBQ 
 
� $ + ' % � - %  # $ � � !: ����#�!��% !&%"7, "����% !��������, ���7�������, LiTlO2, ��!�-
������*, ����+�� !&�5!�&�, ������&��'�!�7. 
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� ��!��%A�� &���% !�A�!�&��� �����;��!�7 & �&��'����7�*� !�!����� �������% $���+��,  
� #�!�� �����*� ����!%�!% ������#�!��� ����5-����*� �������%���*, +'� & ��#�!�&� ��;�#�+� 
��������� '�% ����<����7��+� $������'� (����'�) �!���7"�>� ��!�'* ! ����#�!��5 �������5 
AMO2 ("'�!7 A = Li, Na; M = Co, Ni). ��"&���� !�&������*� �������+�5 ��<'���!% & ���!��  
� ��"��;���� ��&*� ������5��-����#�!��� (nonlinear optical – NLO) ���������&, !��'� �����*� 
�!�;�� ��!�� "�����>� ���!����* ! �;A�5 ����#�!��5 �������5 LiMX2 (+'� M = Al, In, Ga, Tl; 
X = O, S, Se, Te). ��� �+��>� &�<��> ���7 & !�"'����, ��������, ��&*� �!��#����& !&��� [1–4], 
�"��#�>A�� & �;��!�%� +��;���+� ��7���������� (DUV, Deep ultraviolet) – 100–300 ��. ��"��;�-
�*&�>�!% � ?����� ������%>�!% NLO-�!���5!�&� '�% !��'��+� (1.4–3 ���) � '��7��+� (3–
50 ���) ��������!��+� (�
) �"��#���% [5, 6], !��!�;�*� ��?��7 +��<'��!��� � �;�����*� "�-
'�#�, !��'� �����*� ���������+ ����<�>A�5 !��'*, ��"����� ��&�'���� � ��"����% ��'����� 
[7–10]. � !���5!�&� ���!�����& LiMX2 �������� �"�#��* ��!�'* � ���!����*, !�'��<�A�� 
����* Tl. X�!����������7�*� !&�'���% � ���!������ LiTlO2, �������*� ��!����������, &�!7�� 
�����&���#�&* � �� ����<�>� & �����5 ���� '�<� !��������*� �!�;����!�� (����'����* ���-
�� Li & �!!��'�&���*� !��������� #���� �� ����'����*). 


�� � '��+�� ��!�������* A���#�*� �������& MeTlO2 (Me = Li, Na, K, Rb), LiTlO2 ���-
!�����"���!% ������A�!�&���� & ���� !��������*� ��'�������%� (�, �, �), �����*� ��+�� ;*�7 
����#��* ��� ��+��&���� !��!� Li2O � Tl2O & ����'������� ������������� �����&��� � !��-
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!�;�* ���&��A��7!% '��+ & '��+� [11–13]. ��"��#�>� ��� ��"* ! �;��"���� ���!��-����#��&�-
+�, �����-����#��&�+� � !���-+���;�+� �&��� !���&��!�&����: 1) ��"��������������> (��� 500– 
530 �C) �������;�#�!��> �-LiTlO2 [11–13]; !��'��������������> (��� 540–550 �C) �����+�-
���7��> �-LiTlO2 ���� �-LiFeO2 [11–13]; &*!���������������> (��� 640–660 �C) �-LiTlO2 !� 
!��������5 ���� NaCl [11–13]. =��������"� � &"������ ���&��A���� $��� ��" �!!��'�&��*  
& ��;��� [13]. �;�;A�>A�5 �����" Li-!�'��<�A�� '���!�'�& LiMO2 (% = B, Al, Ga, In, Tl) 
���'!��&��� & [14], +'� ����"���, #�� '�% ���"���*� !��'�����5 !�A�!�&��� �;A�% ���'����%: 
��� ������7��� '�&����� � ��������5 ����������� ��� &!� !����%�!% ����%�7 !��������, ��-
'�;��> NaCl. 

X�!����������7��� �"�#���� �������;�#�!��+� �������!����� �-LiTlO2, &*���������  
& [15], ��"&����� ����'����7 ����<���% ����& Tl3+ � O2–, �!����&��7 !�������> 12

2( )hD , ��5�� 
��������* ���!�����#�!��5 ��?���� (a = 6.31 Å, b = 16.8 Å, c = 3.30 Å) � #�!�� ������7�*� 
�'���� (Z = 6), �'���� ����<���% �����& Li ����'����* ��?7 ��� ���;���� &���%��*�. �"�#�-
��� &*!���������������5 ��"* LiTlO2 ���'��<��� & ��;��� [16], +'� ��!!������* ��� ��'���-
����� ���!����� � ����#��� ��'�&��<'����, #�� $�� ��"� ����� ������%'�#����> !�������� !� 
!��#�5�*� ��!���'������� �������&, � !��'��������������% %&�%��!% �����+����7��5. � [17,  
18] �� ���7�� �"�#��* ��� ��'�������� LiTlO2, ����#���*� �" !��!�5 Li2O � Tl2O, �� � �!��-
��&����, #�� !�A�!�&�>� ;���� ;�+��*� ������ ��"* Li2TlO3 � '�<� Li5TlO4. 

�����" ���>A��!% ��;������5 ����"*&���, #�� & ��!��%A�� &���% ��'�������� LiTlO2 
�!!��'�&��* (� $�!����������7��, � �������#�!��) ��'�!����#��. =�$���� �!��&��% ���7 ��-
!��%A�5 ��;��* – �!����&����� ���������& �!��5#�&�!�� � !��;��7��!�� ���������*� ��" 
����� �'����;��"��+� �"�#���% �" ���&*� ��������& ���!�����#�!��5 � $���������5 !������-
�* �<� !����"���&���*� � +�������#�!��� ��" ���!�����& LiTlO2, �����*� %&�%>�!% &�<�*� 
"&���� & ����#�� �"�$��������*� �����+�& LiMO2 (% = B, Al, Ga, In, Tl), ���������"�>A�� "�-
���������� �"������� !&�5!�& ���!�����& & !���&��!�&�� ! "���A����� �����& B � Al � 
� Ga � In � Tl. 

����� & [19] & ������ ������ ����������� ������!�� &���&*� �"�#�� +�������#�!��5 ���-
!���� LiTlO2 !� !��������5 ���7��������, '�% ������+� ����#��* "����% !�������� � ������!�7 
!�!��%��%, �!����&���* �+� �!�;����!�� & �%'� �����+�#�*� +�������#�!��� !��'�����5 
LiMO2 (M = B, Al, Ga, In, Tl), ����'����* ��������* ���!�����#�!��5 ��?���� � ��5'��� "��-
#���� ?����* "����A����5 "��*. �* �!���7"�&��� ��"��7���* ��;��* [19] & '����� �!!��'�-
&���� ��� '��������� � $�!���������� �� �"�#���> ���������"�� LiTlO2. 

��!!�������� !�������* ���7�������� '�% LiTlO2 �;�!��&���� ����#��� $�!����������7-
�*� ��;�� '�% �+� �����+� – LiInSe2 [20–22], & �����*� �!!��'�&���!7 ��"��#�*� !��������*� 
��'�������� LiInSe2: �����+����7��% ���� ���7�������� (CuFeS2), �������;�#�!��% ���� �-���-
���� �����% (�-NaFeO2) � ��;�#�!��% ���� NaCl. �� �!��&���� '���*� [20–22] !'���� &*&�'  
� &�"��<��!�� ����������+� ������'� & LiInSe2 ! �;��"�&����� ����!��;��7��5 ���;�$'��#�-
!��5 !�������* ���� �-NaFeO2. 
�>#�&*� �������� !���� �������������� ����;��"�&���� 
�!��'��5 �������;�#�!��5 ��"* #���" ����!��;��7��> ��;�#�!��> (���� NaCl) & ���;�$'��-
#�!��>, �����"�&����� �&������ [20–22] ����� ��<�+� ��;�#�!��5 ��"* & �"��� ����������-
��� �����&��� 210–230 �C ��' '�&������ &*?� 1.5 h=� [21]. 	���% �����'��� !��!�;!�&��� ��-
�������� ����%'�#�&���> (����* Li � Tl ��&������� "�����%>� !&�� ��'��?����), #�� ���;�-
��� ���������� '�% ��&��&�!��5 !�������* ���7��������. 

����� � �
�
����� �
�/��
 

������"���% +�������� � &!� &*#�!����% ���&�'���!7 & ������ ������ ����������� 
������!�� [23, 24] ! �!���7"�&����� ���+������+� ��'� CRYSTAL [25, 26] � ��'� Quantum Es-
presso (QE) [27] & ���;��<���%� LDA (local density approximation) � GGA (generalized gradient 
approximation). /�% �;�!��#���% &*!���5 ��#��!�� ��!#���& � !��'���!�� �� �����5 $���+�� 
"��� `����>$�� ��";�&���!7 ! ����A7> ����'� !������7�*� ��#�� �� !���� 16�16�16 & ��'��� 
�������!�� – =��� [28]. 
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/�% ��"�*� ��" & ��;��� ������%>�!% !��'�>A�� �;�"��#���%: �������;�#�!��% !������-
�� (��� Pnnm, j 58), ��'�;��% �-NaFeO2 – 12

2hD ; �����+����7��% !�������� (��� I41/amd, j 141), 
��'�;��% �-LiFeO2 – 19

4hD ; �����+����7��% !�������� (��� 42I d , j 122), ��'�;��% CuFeS2, 
!�������� ���7�������� – 12

2dD ; �������;�#�!��% !�������� (��� Pnn2, j 34), ��'�;��% �-
NaFeO2 – 10

2C � ; !�������� ���� NaCl ! !��������5 5
hO , !� !��#�5�*� ��!���'������� Li- � Tl-

#�!��� – �-LiTlO2. 
� ��!��%A�5 ��;��� ���'!��&���� �!!��'�&���� �����+����7�*� � �������;�#�!��� ��", 

���!�����#�!��� %#�5�� �����*� ���>� ��"��> ����'�� �����& (��!. 1). X����������% %#�5�� 
'�% !�������* 12

2dD  !�!���� �" &�!7�� �����&: Tl2, Li2 � O4. /�% LiTlO2 ����% !�������� �� !��-
��"���&���!7 � %&�%��!% +�������#�!��5 [29]. ��&��&�!�*� ��������* ���!�����#�!��5 ��?��-
�� �����+����7��+� LiTlO2 !� !��������5 ���7�������� � ��"��7���* �"�#���% �+� $���������+� 
!������% ����#��* & [19], ���<� �;!�<'�>�!% �!�;����!�� �������&���% ����#�!��5 !&%"�  
& �������*� �����$'��� LiO4 � TlO4. � $����������5 %#�5�� !����"���&����+� �����+����7��+� 
���!����� LiTlO2 ! +�����5 !�������� 19

4hD  ���<� !�'��<��!% &�!��7 �����& (Tl2, Li2 � O4), 
�;��"�>A�� ����$'�* LiO6 � TlO6 (��!. 2), �����*� '�% LiO6 ���>� �;A�� &��?��* ! '&��% 
����$'���� TlO6, �;A�� ��;�� ! #��*�7�% ����$'���� LiO6 � ! &�!��7> ����$'���� TlO6. =�� 
$��� ����$'�* TlO6 ���>� �;A�� &��?��* � �;A�� ��;�� ! #��*�7�% $�&�&������*�� ����$'-
���� TlO6, � ���<� �;A�� &��?��* ! &�!7�7> $�&�&������*�� ����$'���� LiO6. 

���'� �������;�#�!��� !������� �'�� !����"���&���, � &����% %&�%��!% +�������#�!��5.  
� $����������5 %#�5�� !�������* 12

2hD  !�'��<��!% 24 �����, ��� $��� ����* Tl � Li ��"'��%>�!%  
 

 
 

���. 1. 
��!�����#�!��% %#�5�� �����+����7�*� (b – 12
2dD ; d – 19

4hD ) � �������;�#�!��� (a – 10
2C � ; c – 

12
2hD ) ��" ���!����� LiTlO2, ��!�������% ! ����A7> ������ VESTA [30] 
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���. 2. 
���'��������*� ���+�+������� '�% �����+����7�*� (b – 12
2dD ; d – 19

4hD ) � �������;�#�-
!��� (a – 10

2C � ; c – 12
2dD ) ��" ���!����� LiTlO2, ��!�������% ! ����A7> ������ VESTA [30] 

 
�� '&� !���� & !�����?���� 2+4 � '�% Tl, � '�% Li, & ��'��?���� ��!����'� ���!��!�&�>� ��� 
��$�&�&������*� ����� O. ��+��!�� ����������*� '���*� [15] !�������� 12

2hD  �� !#�����!% 
�'���7��5, ��!���7�� ���7�� 1/3 ����& Tl3+ �!����!% & ��"���%� ��� & !�������� �-NaFeO2, � �!-
���7�*� !��A��* ������A�!�&���� &'��7 �!� a. ��!����<���� ����& O2– & '����5 !�������� 
(�� !��&����> ! �-NaFeO2) "��#����7�� �!��<���. X����������% %#�5�� '�% !�������* 10

2C �  ���-
<� !�'��<�� 24 ����� � !�!���� �" �����$'��& LiO4 � ����$'��& TlO6 (��!. 2). 	����$'�* LiO4 
'�% '&�� ��$�&�&������*� �����& ����% ���>� �;A�� ��;�� � &��?��*, � ���<� �;A�� &��?�-
�* ! ����$'���� TlO6. /�% ��$�&�&������*� �����& �����% ����$'�* TlO6 ���<� ���>� �;A�� 
��;��. �;� �������;�#�!��� !�������* & ����� ��'�;�*, ���>�!% ��"��#�% ��?7 & ��"���%� 
�����& Li. 

=���#���*� ���� & ��"��7���� ������"���� +�������� ���!�����& ��������* ���!�����-
#�!��5 ��?���� ���'!��&���* & ��;�. 1 � 2. � ����� �;� ��'� CR � QE ����?� &�!����"&�'%� 
���!�����#�!��> !�������� � ����?� !�+��!�>�!% ! $�!����������7�*�� "��#���%�� [12, 15]. 
�"&�!���, #�� ��#?�� ���!���� !��������*� � ������#�!��� !&�5!�& �;�!��#�&��� ���;��<�- 
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	 � ; � � � �  1 

������	���	 �����	��� ����������	���� &�� �
! ������ ����
�'	��� 

=��;��<���� a, Å b, Å c, Å b/a c/a 	 
=� [15] 5.312 16.87 3.307 3.1758 0.6226 0.5511 

12
2hD  

PBE (CR) 5.402 16.979 3.385 3.1431 0.6266 0.5479 
LDA (CR) 5.275 16.449 3.312 3.1183 0.6279 0.5453 

10
2C �  

PBE (QE) 5.520 16.513 2.942 2.9912 0.5329 0.5317 
 

	 � ; � � � �  2 

������	���	 �����	��� �	�������
���� &��, ��

�	���	 � CRYSTAL (CR) � Quantum Espresso (QE) 
�
! ������ ����
�'	��� 

=��;��<���� a, Å �, Å � = �/� u Li—O, Å Tl—O, Å 

19
4hD  

PBE (CR) 4.6498 9.2576 1.9909 0.1201 Li—O=Tl—O = 2.3254 2.2689 
PBE (QE) 3.8195 7.6089 1.9921 0.1044 Li—O=Tl—O = 1.90995 1.87354 
 LDA (CR) 4.5417 8.9935 1.9802 0.1238 Li—O=Tl—O = 2.2709 2.2376 
 LDA (QE) 4.0481 7.9476 1.9633 0.1423 Li—O=Tl—O = 2.02876 1.84909 

X�!�������� [12] 4.547 9.255 2.04 0.25 Li—O=Tl—O = 2.27 2.31 
12
2dD  

PBE (CR) 4.7688 10.0625 2.1101 0.2826 2.0195 2.1954 
 LDA (CR) 4.6125 9.8999 2.1464 0.2885 1.9525 2.1523 

 
��� PBE, ��!���7�� ���������� &��>#��� �;������ � ������%������� &"����'�5!�&�% $���-
�����&. /����� ������A�!�&� ��'�&��'�� � ��? ��!#��. 

�;� �������;�#�!��� !�������* – ����"&�'�*� �� !�������* &>������ ! ��"������*� 
����%'�#����� �����& & ��������5 ��'��?���� � �!��!�&����5 '���������5 &'��7 �!� b, ��-
��'��%���5 ��<�����*� &"����'�5!�&��� &� &����5 ����'���������5 !����. 
��������!��-
��5 !������ �!��!�&����5 '��������� ��?���� ���!�����& ���� �-NaFeO2 %&�%��!% «�������-

;�#�!��� ��!?������» 3
2

a
b

	 
 � . 

=� '���*� ��;��* [15], '�% �������;�#�!��� ��" LiTlO2 ����<���% �����& Li & !�������� 
���!����� �� ;*�� ��#�� ����'����*, ��?7 !'����� ���'����<����, +'� �� !��'��� �!���7. /�% 
!����"���&����+� ���!����� LiTlO2 ( 12

2hD ) �!����&����, #�� ?�!�7 �����& Li ��+�� ����'��7!%  
& ��"���%� ��;� 2c, ��;� 4g. =�� $��� '&� ����� ����% & ��"���� 2c ��!����+�>�!% ���, #�� 
��!!��%��% Li—O ���>� '&� ��"�*� "��#���% – 1.75 ��� 2.41 Å. � ��'�&��<'���� �&���* [15] 
���&�'%� ��"��7���* �"������5 ��$�&�&������*� '��� !&%"�5 Tl—O, �����*� ����'����* ��#-
��: Tl1—O 2.32 Å (6 !&%"�5); Tl2—O 2.13 Å (1 !&%"7), 2.26 Å (2 !&%"�), 2.27 Å (2 !&%"�), 2.59 Å  
(1 !&%"7). =�� ������"���� +�������� �������;�#�!��+� ���!����� �* ;���� �!��'�*� '���*� 
�" ��;��* [15]. 

�&������ [15] ��!!������� �A� �'�� �������;�#�!��% ��"�. ��� �!����&���, #�� ��� ��-
�"������ !������� !��������*� �'���� [TlO6] ����!��'�� ������' �� ���!����!�&����5 +���-
�* 12

2hD  � �!�������#��5 ���!����!�&����5 +����� 10
2C � . � $��� !��#�� '�% ����& Li+ ����'���-

�* ��"���� 2b (zLi = 0.25) � 4c (xLi = 0.642, yLi = 0.114, zLi = 0). � ��;�. 3 ���&�'��* &*#�!����*�  
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	 � ; � � � �  3 

���������� ������ ����������	���� &�� ������

� LiTlO2 

��5���� ��!#�� X�!�������� [15] ��!#�� X�!�������� [15] ��!#�� X�!�������� [15] 

12
2hD  x y z 

Tl1 2a 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 
Tl2 4g 0.6339 0.5841 0.3253 0.3209 0.0000 0.0000 
O1 4g 0.1079 0.1820 0.7795 0.7810 0.0000 0.0000 
O2 4g 0.3099 0.2670 0.0959 0.1090 0.0000 0.0000 
O3 4g 0.2997 0.2750 0.4298 0.4380 0.0000 0.0000 
Li1 2c 0.0000 – 0.5000 – 0.0000 – 
Li2 4g 0.6551 – 0.1315 – 0.0000 – 

10
2C �  x y z 

Tl1 2a 0.0000 0.0000 0.0000 0.0000 0.5123 0.0000 
Tl2 4g 0.6496 0.5841 0.3168 0.3209 –0.0013 0.0000 
O1 4g 0.0399 0.1820 0.7496 0.7810 0.0019 0.0000 
O2 4g 0.2104 0.2670 0.0786 0.1090 0.0005 0.0000 
O3 4g 0.2232 0.2750 0.4064 0.4380 –0.0387 0.0000 
Li1 2b  0.0000  0.0000 – 0.2500 

  0.0000  0.5000  0.1081  
Li2 4c  0.6420  0.1140 – 0.0000 

  0.7184  0.0997  0.0394  
 
���� � ����#���*� �" $�!��������� [15] ����'����* �����& �;��� �������;�#�!��� ��" ���-
!����� LiTlO2. 

=�"���� �!��&�*� ��$�&�&������*� �����& '�% !�������* 12
2dD  & �'������ ���������& 

��?���� (a, c) "�'�&���!7 !��'�>A�� �;��"��: Li (0, 0, 0)(1/2, 0, 3/4), Tl (0, 0, 1/2)(1/2, 0, 1/4),  
O (u, 1/4, 1/8)(u, 3/4, 1/8)(1/4, –u, –1/8)(3/4, u, –1/8). =���<���% ��$�&�&������*� �����& & !����-
���� 19

4hD  ����'����* '�% Li (0, 1/4, 3/8)(0, 3/4, 5/8), '�% Tl (0, 3/4, 1/8)(1/2, 3/4, 3/8) � '�% O 
(0, 1/4, u)(0, 3/4, u+1/4)(1/2, 1/4, –u+1/2)(1/2, 3/4, –u+1/4) ���<� & �'������ ���������& ��?���� 
(a, c). 
���'����* �����& ��!����'�, "��#���% �� ��?�� ��!#���� � $�!����������7�*� '��-
�*� [15] ���&�'��* & ��;�. 2. 

�������		�� �����	�� 

X���+���#�!��% "����% !�������� '�% �������;�#�!��� ��" &*#�!�%��!7 & ��#��� &*!���5 
!�������� h = (0 0 0); Z = (0 0 1/2); X = (1/2 0 0); Y = (0 1/2 0); S = (1/2 1/2 0); T = (0 1/2 1/2); 
U = (1/2 0 1/2); R = (1/2 1/2 1/2); '�% �����+����7�*� ��": Z = (0 0 1), h = (0 0 0), X = (1/2 1/2 0), 
P = (1/2 1/2 1/2), Y1 = (1/4 1/4 1), �1 = (0 1/4 1), N = (1/2 0 1/2), � = (0 1/2 1/2) & �'������ (2
/a 
2
/a 2
/c) '�% �����+����7�*� � '�% �������;�#�!��� (2
/a 2
/b 2
/c), � &'��7 !��'��%>A�� 
�� ����5 �� "��� `����>$�� (��!. 3). 

�*#�!����*� !�����* $���+���#�!��5 "����5 !�������* E(k) ��!��������& & �������;�-
#�!��� (a, b) � �����+����7�*� (c, d) ��"�� '�% ���� �!��&�*� ��#�� &*!���5 !��������, ���'-
!��&����*� �� ��!. 4, &*������* ! ����A7> ���+������+� ��'� QGRAPHVIEWER [32]. �;!�-
�>��*� �������* "��* ���&�'���!�� &!�� ��" �����"�>�!% & ������ "��* `����>$�� (��#�� 
h) � �� ���>� ����5-��;� ����������� & &�'� �����7�*� ��������& & ���'���� �� ����� 1 $�. 
��������� &������*� "�� �����+����7�*� ��" (��!. 4c, d) �;��'��� ����'�����*� !��'!�&��, 
#�� �;�!��&���� �'�����&*� ����#�!��� !�!��&��, ��&�*� #�!��� �����& & $����������5 
%#�5�� � ����'��%>A�5 ���7> �����& ��!����'�, s-!�!��%��% �����*� �������>� ��<�>>  
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���. 3. ���� `����>$�� '�% �����+����7�*� (a) � �������;�#�!��� (b) ��" [31] 
 

 
 

���. 4. �����% !�������� E(k) ���!�����& LiTlO2 PBE (CR): a – 10
2C � ; b – 12

2hD ; c – 12
2dD ; d – 19

4hD   
 

#�!�7 &�������5 "��* (&;��"� –16 $�), � p-!�!��%��% – �� &��?��� (& �����&��� �� 0 '� –3 $�). 
� &������*� "���� �;��� ��" ����?� &�'�* d-"��* �����& Tl (&;��"� –10 $�) � s-"��� �����& 
Tl (&;��"� –5 $�) & !�������� ���7�������� (��!. 4c). � �����+����7��5 ��"� 19

4hD  ����<����  
s-"��* �����& Tl �'����������&��7 !��<���, ��!���7�� ��� ������*&���!% ! p-!�!��%��%�� 
�����& ��!����'� & �����&��� $���+�5 �� –6 '� 0 $�. �"������ ��!����<���� �;!��>���+� ��-
������ "��* ���&�'���!�� � �;!��>���+� ���!����� &�������5 "��* & !�������� ���7������-
�� (��!. 4c) ���������"��� ���!���� ��� ��%��"���*5. �;!��>��*5 ���!���� &�������5 "��*  
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��"* 19
4hD  ����'��!% & ;���&�5 ��#�� X ! ;��<�5?�� �����7�*� ���!������ & ��#�� h, #�� ��-

�������"��� ���!���� ��� ����%��"���*5. 
��������� &�������5 "��* �������;�#�!��� ��" (��!. 4a, b) ;���� !��<��% �"-"� &���� 

;��7?�+� #�!�� �����& & $����������5 %#�5��, �� & ����� ��<�� ���!��'��7 �����+�> &���'�& 
s-, p- � d-!�!��%��5 �����&, �;��"�>A�� ���!���� LiTlO2. �;!��>��*5 ���!���� &�������5 
"��* �������;�#�!��� ��" ����'��!% & ��#�� h ! ;��7?�� #�!��� �����7�*� ���!�����& & ��-
���&����� h–Z, #�� !&�'����7!�&��� � ����#�� ;��7?�+� #�!�� ���������7�� &�"��<�*� ����-
��'�& �" &�������5 "��* & "��� ���&�'���!��. 

�" !���!��&����% "���*� !������& !��'�����% LiTlO2 & �����+����7�*� � �������;�#�-
!��� !��������� &�'��, #�� $���+���#�!��% !�������� �������;�#�!��� ��" +���"'� !��<���, 
& ���&�> �#���'7 �"-"� ��"��+� ����#�!�&� �����& & $���������*� %#�5��� (24 ����� �����& 8). 
	���� �;��"��, ��<�� +�&����7 �; «��������» $���+���#�!��� "�� �������;�#�!��� ��" �� 
!��&����> ! �����+����7�*�� ��"���. 

=�� $��� !�������� &�������5 "��* �����+����7�*� ��" ��#�!�&���� ��'�;�� '��+�� ��-
���&*� ���!������ !� !��������5 ���7�������� [33–35] � '���!�'�� ���� AInO2 (A = Li, Na, K) 
[36, 37]. /�% !�������* �������;�#�!��� ��" ��<� �����!% ��#�!�&����� ��'�;�� ! '��+��� 
���!������� !���5!�&� Li-!�'��<�A�� !��'�����5, ��������, ! !��������5 9

2C �  (��� Pnn2, 
j 33) [38, 39]. 

}��;* ����'����7 ����!��<'���� $��������*� !�!��%��5, �������>A�� "��� ���&�'�-
��!�� � &�������> "���, � ���<� �������� &"����'�5!�&�% ��<'� ������� ��� !���� ��"*, ;*-
�� ��!�����* +������ ������!�� !�!��%��5 N(E) ��!��������& & �����+����7�*� � �������;�-
#�!��� ��"�� (��!. 5, 6), �� �����*� ����?� ���!��<�&���!% ��'�;�� ��", �;�!��&������ �'�-
����&*� ����#�!��� !�!��&��: &�������% "��� ���!�����& ����� �'�����&�> $���+���#�!��>  
 

 
 

���. 5. =�����!�7 !�!��%��5 N(E) �����+����7�*� ��" 
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���. 6. =�����!�7 !�!��%��5 N(E) �������;�#�!��� ��" 
 

����%<����!�7 (����� –17 $�) � !�'��<�� ��� ��"��?���*� ����!* $���+�� – & �!��&��� O-s 
(��<�%% !&%"��), Tl-d (!��'�%% !&%"��) � O-p (&����%% !&%"��). �;A�� ��"��#�% "�����* �� ���-
����7�*� &���'�� ��$�&�&������*� �����& �� ���7�� ��!����'�, �� ���<� Li � Tl & �������;�-
#�!��� !���������. 

�����" �����5 � �������7�*� ������!��5 !�!��%��5 '�% �����+����7�*� ��" (��!. 5) ��-
��"��, #�� & ����� !�������� +������& N(E) ��'�;��: ��<�%% !&%"�� &�������5 "��* !�!���� 
������A�!�&���� �" O-s ! ��;��7?�� &���'�� Tl-p; !��'�%% !&%"�� – Tl-d. ���?��� &�������5 
"��* � '�� "��* ���&�'���!�� ���>� ��"��#�%. �!��&��� '�% 19

4hD  ��!���!% d-!�!��%��5 �����& 
Tl, �����*� '�>� !&�5 &���', ���%'� ! &���'�� p-!�!��%��5 ��!����'�, & &��?��� &�������5 
"��*. /�% �����+����7�*� ���!�����& ! !��������5 12

2dD  &��?��� &�������5 "��* !�!���� ���-
���A�!�&���� �" p-!�!��%��5 O. /�� "��* ���&�'���!�� & ��"� 19

4hD  �� !�'��<�� p-!�!��%��5 
O, #�� ���<� ����#��� �� �� ��"* 12

2dD . 
� �������;�#�!��� ��"�� (��!. 6) ��;�>'���!% ��"��#�� �������7�*� &���'�& '�% ��$�&�-

&������*� �����& ��!����'� (O1, O2, O3) � �����% (Tl1, Tl2). ��<�%% !&%"�� &�������5 "��* 
��"* 12

2hD  !�!���� ������A�!�&���� �" s-!�!��%��5 ��$�&�&������*� �����& ��!����'�; !��'-
�%% ���������!% d-!�!��%��%�� ��$�&�&������*� �����& �����%; &����%% !�'��<�� '&� ����, 
�����*� ������A�!�&���� !�!��%� �" p-!�!��%��5 ��$�&�&������*� �����& ��!����'�, �'���� 
&����5 ��� &��>#��� & !�;% d-!�!��%��% ��$�&�&������*� �����& �����%. ���?��� &�������5 
"��* ���������!% �" p-!�!��%��5 ��$�&�&������*� �����& ��!����'�. /�� "��* ���&�'���!�� 
!�'��<�� &���'* ������A�!�&���� s-!�!��%��5 ��$�&�&������*� �����& �����%. 

�!� ��"* ��!�������� ����% ����!%�!% � �"��"���*� �������&�'�����, ��!���7�� ?����� 
"����A����5 "��* & ��� ���7?� 1 $�: '�% �������;�#�!��� ��" & ���;��<���� PBE – 0.64 $� 

10
2( )C �  � 0.67 $� 12

2hD , & ���;��<���� LDA – 0.77 $� 12
2hD . /�% ���!����� & !�������� ���7������-
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�� 12
2( )dD  "��#���% ?����* "����A����5 "��* ����#��* ���� ����� & [19] & ���;��<���� PBE 

(0.64 $�) � LDA (0.83 $�). �*#�!������ "��#���� ����%��5 ?����* "����A����5 "��* ���-
!����� LiTlO2 '�% ��"* 19

4hD  !�!��&�%�� 0.56 $�. 

����/���
� ����0 

�� �!��&� �����"� �����5 $���������5 �(r) � '������������5 $���������5 ��(r) ������-
!�� '�% &!�� #��*��� ��" ��!�������� ����% ��!�����* ����* ��!���'�����% "��%'� &������*� 
$��������& '�% ���!��!��5, &��>#�>A�� ����* ��"��#�*� ����&, �����*� ��+�%'�� ����"*&�-
>� !�������� �������&���% ����#�!��� !&%"�5 & ���!�����#�!��� ��"��. ��"��#�% & !&�5!�-
&�� �����+����7�*� � �������;�#�!��� ��" ��!�������� ����% (��� �'�����&�� ����#�!��� 
!�!��&�, �� ��"��5 !��������) +��&�*� �;��"�� !&%"��* ! �!�;����!�%�� &"�����+� ��!����-
<���% �������& (����* Li, Tl) � ������& (����* O). X�� ���&�'�� � �"������> ��!���'�����% 
$���������5 ������!�� ��<'� &"����'�5!�&�>A��� �������. /���*� �"������% ���!��<�-
&�>�!% �� ������ '������������5 ������!�� ��(r) (��!. 7�, b), �����*� ���'�!��&�%>� ;���� 
'����7��> ���������> �� !��&����> ! ������� �����5 $���������5 ������!�� �(r). ���#���% 
��(r) ���'!��&���* & �����*� �'������ ($�������/ 3

0a ), �"������ ������!�� ��!�����* ! ?�+�� 
0.01 �. �.  

���&����� ���� ��(r) (��!. 7�) '�% �����+����7�*� ��" &*%&�%�� ������"�&���*� ���!�-
���* $���������5 ������!�� &'��7 !&%"�5 Li—O � Tl—O, !��A���*� � ����� ��!����'�. 	����  
 

 
 

���. 7. /������������% ������!�7 ��(r) �����+����7�*� ��" LiTlO2: 1 – 19
4hD  � 2 – 12

2dD  (a); ��(r) ��-
�����;�#�!��� ��" LiTlO2: 1 – 10

4C �  � 2 – 12
2hD  (b). ������&*�� ����%�� �;�"��#��* ���������7�*� 

�;��!�� ��(r); !���?�*�� – ����<����7�*� �;��!��; ?����-��������*�� – ����&*� "��#���%  
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���!����* – ���"��� ��&�������+� &"����'�5!�&�%, & '����� !��#�� ���>A�+� '������-
���������*5 ��������, �����*5 "���>#���!% & ����'�#� $���������5 ������!�� ��!����'� & ��-
�����*� ����$'��� (LiO4, TlO4, LiO6, TlO6) �� ����'�����*� $��������*� ��� �������& Li � Tl. 
��"���7�*� ��'�&��<'����� ��<������+� &"����'�5!�&�% !��<�� �;A�� ������* '��������-
����5 ������!��, ��&��*&�>A�� ������-������*� ���*. ��&��!�&� '��� !&%"�5 Li—O = Tl—O 
�� ����� ��"��!���5 ������!�� '�% !�������* 19

4hD  ����?� !�+��!���!% ! $�!����������7�*�� 
'���*�� [12]. 

/�% �������;�#�!��� ��" LiTlO2 (��!. 7b) ! !��������5 10 12
2 2� hC D�  ��;�>'���!% ��'�;��  

& &�'� ������-������*� ����#�� O—Tl—O ! ��&��&����%��, ��� $��� ����* ����% ��!����+�-
>�!% �;�!�;�����, #�� ���;���� !�A�!�&���� ����#���!% �� ���� '������������5 ������!�� 
'�% �����+����7�*� ��" ���!����� LiTlO2. �&%"� Tl—O ���<� !�'��<�� ������"�&���*� ���-
!����*, �����*� ���������"�>� ��&�������> !�!��&�%>A�> !&%"�5 & ����$'��� TlO6, ��� & ���-
��$'��� TlO4 �����+����7�*� ��". ����#����7��% �!�;����!�7 �������;�#�!��� ��" – ��!��-
��<���� & ��!����� ��<'� ����$'���� TlO6 �����& ����%, ���>A�� !��;�> !&%"7 ! ��!����-
'��, #�� !&�'����7!�&��� � ������A�!�&���� ������ ��������� !&%"�5 Li—O. ����* Li � O  
& �������;�#�!��� ��"�� ����'%�!% �� ;ó�7?�� �'������, #�� & �����+����7�*�, #�� �!��;�%�� 
�� &"����'�5!�&�� � '����� ����* ����% ;���� ��'&�<�*��. 

���
	�/���
� ��
���0	���0 � 
��
��� �������
 

� ��'�&��<'���� &�"��<��!�� !�A�!�&�&���% +�������#�!��� ��" '�% !�������* ���7��-
������ ;*�� &*#�!���* ����+�� ��!��%��*� � ��'��� ����+�!�� (E, G, B) ���!����� LiTlO2. 
������"���% $���+�� �!��&��+� !�!��%��% ���!����� LiTlO2 & "�&�!���!�� �� �;����, &*���-
�����% ! ����A7> ���&����% !�!��%��% `��#� – �����+���, ���'!��&���� �� ��!. 8 & &�'� ��-
����"�������5 ���&�5, +'� ������� $���+�� !���&��!�&��� ��&��&�!���� !�!��%��> ���!���-
��. =� �!� ��'���� �����'*&���!% ��"��!�7 ��<'� �������7��5 $���+��5 � $���+��5, ����#��-
��5 ��� �&���#���� ��� ����7?���� �;����. 
���� ��+�, �� ��!. 8 ����"��* ������"������*� 
���&*� '�% �����+����7��5 19

4( )hD  � �������;�#�!��5 12
2( )hD  ��" ���!����� LiTlO2. �"-"� ;��7-

?�+� #�!�� �����& & $����������5 %#�5�� � !��<��!�� ���!�����#�!��5 !�������* �� �'���!7 
��!�����7 ! ����A7> ���&����% !�!��%��% `��#� – �����+��� ������"�������> ���&�> '�% 
�������;�#�!��5 ��"* 10

2C � . 
� ��;�. 4–6 ���&�'��* &*#�!����*� "��#���% ���!���� ����+�5 <�!���!�� � ��'���5 ��-

��+�!�� '�% �����+����7�*� � �������;�#�!��� ��" ���!�����, ����#���*� ! ����������� 
���+������+� ��'� CRYSTAL � ���;��<���% PBE. 

 

 
 

���. 8. ������"������*� ���&*� ���������*� ��" ���-
!����� LiTlO2 
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	 � ; � � � �  4 

��������� 
��
��� '	������� Cij (h=�) �	�������
���� &�� ������

� LiTlO2 

	����+����7��% ��"� C11 C12 C13 C33 C44 C66 

12
2dD  71.6 61.4 59.7 97.4 35.3 34.6 
19
2hD  131.98 68.4 59.4 82.1 47.0 50.95 

 
	 � ; � � � �  5 

��������� 
��
��� '	������� Cij (h=�) ����������	���� &�� ������

� LiTlO2 

�������;�#�!��% ��"� C11 C12 C13 C22 C23 C33 C44 C55 C66 

10
4C �  166.6 51.5 69.0 123.6 57.2 197.8 15.7 26.3 21.5 
12
2hD  153.6 49.7 60.2 124.1 54.3 163.4 20.5 29.0 30.3 

 
	 � ; � � � �  6 

#����	���, ������	���
()�	 �	�����	���	 �������� ������

�� LiTlO2 

��"� B G E Hm HV � �G B/G G/B pa pb 

12
2dD  66.2 19.7 53.6 1.77 1.90 0.365 2.26 3.37 0.30 24.39 26.76 
19
4hD  77.1 37.0 95.7 5.11 5.15 0.293 1.73 2.08 0.48 12.41 17.49 
12
2hD  84.7 32.8 87.1 3.76 3.73 0.328 1.96 2.58 0.39 39.70 28.20 
10
4C �  91.3 28.3 76.9 2.64 2.59 0.360 2.22 3.23 0.31 53.3 35.77 

 
���;��'��*� �!��&��� ������#�!��5 !��;��7��!�� ���!�����& LiTlO2 & ��!!�����&���*� 

��"�� %&�%��!% ����<����7��� "��#���� &!�� '��+����7�*� $�������& ������* ���!���� ����-
+�5 <�!���!�� (Cii > 0), #�� ��'�&��<'���!% ��"��7������ ��?�� ��!#���&. �;A�� �!��&�% ��-
����#�!��5 !��;��7��!�� �����+����7�*� ���!�����& &*����%>�!% ��� & ����5��5 ��������-
�����: 

"ii > 0, ("11 – "12) > 0,   ("11 + "33 – 2"13) > 0,   (2"11 + 2"12 + "33 + 4"13) > 0, 
��� � & ���#������ &�'� [40, 41], !�'��<�A�� �&�'����#�*� �������* �� Cij: 

2 2
11 12 11 33 13 11 12 33 13 | |, �  (   )  2 .C C C C C C C C C� � � �  

�����+�#�*� �!��&�% ������#�!��5 !��;��7��!�� �������;�#�!��� ��" ���!�����& 
LiTlO2 &*����%>�!% & ������ �;���� � & ���#�����5 ����� [40, 41] � ���>� &�': 

2
11 44 55 66 11 22 12  0,   0,   0,   0, ," " " " " " "� � � � �  

2 2 2
11 12 33 12 13 23 11 23 22 13 33 12  2   0." " " " " " " " " " " "� � � � �  

	���� �;��"��, '�% &!�� #��*��� ��" ���!�����& LiTlO2, &��>#�% '&� +�������#�!���, ��� 
���*� '��������%� !�;�>'�>�!% �;A�� �!��&�% ������#�!��5 �!��5#�&�!�� � !��;��7��!��  
& &�'� ��������& `���� [42, 43], & '��������� � �����*� ���;��'��� ���&����7 &*�������� 
�!��&�% '�% '�&����% 
�?� [44]: 

pa = C13 – C44,   pb = C12 – C66. 
^!�� '�&����� 
�?� ����<����7���, �� ���!���� '����!������� !&�5!�&� ���!��#��!��,  

� �!�� ���������7��� – !������ � �������� ��"��?���>. ��!#�� ����"��, #�� &!� ��"* ���!���-
�� LiTlO2 ���>� ����<����7�*� "��#���% '�&����% 
�?� � %&�%>�!% ���!��#�*��. 


�$�������� =��!!��� � ����'��%��!% ����?����� ������#��5 '��������� � ���'��7��5 
� '�% ;��7?��!�&� ���������& ���%��!% & ���'���� �� 0 '� 0.5. }�� ;��7?� ��$�������� =��!- 
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!��� (� > 0.26), ��� ;���� ���!��#�*� %&�%��!% ��������, '�% &!�� ��" LiTlO2 "��#���� � > 0.26. 
�'�� �" $�����#�!��� ��'��'�& � ������ !������!�� ���!����� � ��"��?���> – �������5 =7> 
(B/G) [45], �����*5 &��!�� ! ��!!�������*�� �!��&�%�� � �������%�� ���<� ����'��%�� ����-
��� � ���!��#�*� !&�5!�&� ���������&. /�% &!�� �����+����7�*� � �������;�#�!��� ���!���-
��& LiTlO2 &*����%>�!% �!��&�% !�����?���5 ��<'� ��'��%�� &!�!�������+� !<���% � !'&�+� 
B/G � 1.75 � G/B � 0.57 [46], �" #�+� ��<�� !'����7 &*&�', #�� �!!��'���*� ���!����* LiTlO2,  
& ��� #�!�� +�������#�!���, ���#�*� � �;��'�>� &*��<���*�� ���!��#�*�� !&�5!�&���. 

=��#��!�7 � �!��5#�&�!�7 ��������� ����%��> !&%"��* ! �+� !������&�%���!�7> &��?-
��� ������#�!��� ��+��"���, ���������"����5 ������&��'�!�7>, ������% �;*#�� ����'��%��-
!% �" $�!���������, ��� ���&���, ����� &'�&��&���% & ����7�*5 �;��"�� ����"�*� ������' 
��� !���7�*� ?�����&. � ��?�� !��#�� ������&��'�!�7 ��" LiTlO2 &*#�!�%��!7 #���" ��'��7 
f�+� � ��$��������* =��!!��� �� ������� [47]: 

 (1 2 ) / 6(1  ).mH E
 � � � �  
������&��'�!�7 �� ������!� Hv, ���������"�>A�% !��!�;��!�7 ��������� !������&�%�7!% 

&��?��� '��������%� ��' '�5!�&��� !<���>A�� ����%<���5, &*#�!�%��!7 ! ����A7> $�-
����#�!��5 ������* �" ��;��* [48]: 

1.137 0.708 0.92( / ) .H G B G� 
  
��"��#�� ��<'� "��#���%�� H� � Hm ������#�!�� ��!��!�&���, ��!����% �� �� #�� ��� ��-

��#��* ! �!���7"�&����� ��"�*� ���������&. ��'% �� "��#���%� ������&��'�!��, ���!����* 
����!%�!% � ���#�*� � �!��5#�&*� ����������, #�� ����������� ! &*&�'�� �" !�����?���5 
��'���5 !'&�+� � &!�!�������+� !<���% (B/G � 1.75 � G/B � 0.57). �" #��*��� ��!!�������*� 
��" ���!�����& LiTlO2 ;���� ���#��5 %&�%��!% !����"���&����% �����+����7��% ��"� 19

4hD , ���-
���&��'�!�7 ������5 ���&*?��� 5 h=�, � ����� ���#��5 ���"���!7 +�������#�!��% �����+����7-
��% ��"� ! !��������5 12

2dD . 
=�������* h�>��5"��� ��� ���� ��+������"�� ��<�����*� &"����'�5!�&�5 �!!��'���*� 

���!�����& LiTlO2 ����'%�!% & �;A�����%�*� ���'���� �� 0.85 '� 3.53, &*#�!���* �� ������� 
�" ��;��* [49]: 

 3(1  ) / 2(2 3 ).G� 
 �� � �  

�
��"/�	�� 

����'* ������ ����������� ������!�� ��"&����� �"�#��7 ���!�����#�!��> !��������  
� $���������� !������� !����"���&���*� 12 19

2 4( , )h hD D  � +�������#�!��� 12 10
2 2( , )dD C �  ��" ��!�-

������� ����% (LiTlO2). ��!!������* �!�;����!�� "���*� !������&, �����5 � �������7��5 
������!�� !�!��%��5, � ���<� ���� ��!���'�����% '������������5 $���������5 ������!�� &�-
�����*� $��������& '&�� �����+����7�*� � '&�� �������;�#�!��� ��". �*#�!���* ����+�� 
��!��%��*� � ��'��� ����+�!�� &!�� #��*��� ��", �!����&����, #�� &!� ��"* ��!�������� ����% 
���#�*� � !��;��7�*�. � ��"��7���� ������"���� +�������� ���!�����& ��5'��* ����'����* 
&!�� �����& � ����'����* ����<���% �����& Li '�% &!�� #��*��� ���'!��&����*� !�������. =� 
?����� "����A����5 "��* (Eg < 1 $�) &!� ��!�������* ����% %&�%>�!% �"��"���*�� �������-
&�'������. �"-"� ;��7?�+� #�!�� �����& & $����������5 %#�5�� � !��<��!�� ���!�����#�!��5 
!�������* & ��!#����, ���;�>A�� ;��7?�� &������*� "�����, '�% �������;�#�!��5 ��"* 10

2C �  
�� �'���!7 ����#��7 ���&����� !�!��%��% `��#� – �����+��� � ��!�����7 ������"�������> 
���&�>. �'���� &!� �!���7�*� ���������!���� ���"*&�>� �� &�"��<��!�7 !�A�!�&�&���% ��"* 

10
2C �  � & !��#�� �� �!��?��+� !����"� �� !��;��7��!�7 � ���#��!�7 ���!�����&. �*�������*� 

���� ��!#��* '�% ��"��#�*� ��" ��!�������� ����% (LiTlO2) ����"��� ��'�;�� � ��"��#�� 
!��������*� � ������#�!��� !&�5!�& ���!�����& & "�&�!���!�� �� ����<���% �����$'��& TlO4. 

���* '������������5 ������!�� ���'����!�����&��� !��;�> !&%"7 �����& Li & ���!������, 
#�� ��<�� ���'!��&�%�7 ������!, ��������, '�% ��"��;���� �!���5!�& ! �����5 ���&�'���-
!�7>. =���#���*� '���*� �� ��!�������� ����% &�<�* '�% �!����&����% �����5 ������* "�-
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���������+� �"������% !�������* � !&�5!�& �"�$��������*� ���!�����& ��� �"������� ����-
#�!��+� !�!��&� & �%'� LiBO2 � LiAlO2 � LiGaO2 � LiInO2 � LiTlO2. 
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