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Развитие концепции фононной инженерии ангар-
моничности (anharmonicity engineering) [Heremans, 
2015] и ее подходов (описание фононных спектров, 
их зависимости от температуры, давления и других 
факторов), являются определяющими при объяс-
нении механизмов теплового расширения, тепло-
проводности, при объяснении свойств материалов. 
Рамановская спектроскопия предоставляет ту же 
информацию о фононном ангармонизме, что и не-
упругое рассеяние нейтронов, но с рядом преиму-
ществ: высокое разрешение и возможность изучения 
микронных образцов. Система M2S – In2S3 давно 
вызывает интерес в химии твердого тела, однако 
о свойствах тионидатов щелочных металлов MIn5S8 
(M – щелочной металл) практически нет информации 
в литературе. Цель работы – в рамках развития на-
правления инженерии ангармоничности на примере 
синтетических KIn5S8, RbIn5S8, CsIn5S8 изучить про-
явления динамических и термодинамических свойств 

в рамановской спектроскопии за рамками гармониче-
ской модели. В данной работе представлены первые 
результаты экспериментального и теоретического 
исследования на кристаллах KIn5S8, RbIn5S8, CsIn5S8 
по данным PT-зависимой рамановской спектроскопии 
и DFT. Рассмотрены вопросы электронных и фо-
нонных свойств. Полученные результаты позволят 
расширить представление о подобных материалах, 
предложить перспективы их применения, а также 
продвинуться в развитии концепций инженерии 
ангармоничности.
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Рис. 1. Экспериментальный и расчетный рамановский 
спектр RbIn5S8 (а), 2D-диаграмма изменения 

рамановского спектра RbIn5S8 от 0 до 10 ГПа (b).


