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The successful structure determination with by-profile analysis depends on the choice of the structure model. Due to the variety of composition Platinum-group minerals are very convenient objects for crystal structure modeling. The structural types and their possible transformations could be determined analyzing isomorphous replacements. The study of synthetic MPG analogues alleviates the problem, and to find the base structure derivatives. As example Pd3-x(As, Sb,Te) minerals are discussed. The varying ratio Pd:(As+Sb+Te) is caused by the vacancies in Pd structural positions resulting in structures with multiplied parameter “c” and lower symmetry. 
Благодаря развитию метода полнопрофильного анализа открылись новые возможности по уточнению и определению кристаллических структур многих рудных минералов, у которых отсутствуют монокристаллы. Однако успеха удается достичь только при условии удачного выбора модели для структурной расшифровки.  Благодаря необычайному разнообразию состава минералы платиновых металлов (МПМ), представляют уникальный объект для применения методов моделирования кристаллических структур. Путем анализа возможных изоморфных замещений ведется поиск структурных аналогов и реальных соотношений структурнообразующих компонентов в составе МПМ. Изучение синтетических аналогов  МПМ позволяет уточнить намеченные закономерности и предложить варианты трансформации базовой структуры (упорядочение, искажение и т.д.). 
Таблица 1. Минералы Pd3-x(As,Sb,Te).  [ Pd3-x(As,Sb,Te) minerals]
	Название
	Pd/T
	Идеальная формула

	Арсенопалладинит
	3,0
	Pd9(As,Sb)3

	Атенеит
	3,0
	(Pd,Hg)3As1 (?)

	Гуанглинит
	3,0
	Pd3As

	Изомертьеит
	2,75
	Pd11(As,Sb,Te)4

	Кейтконит
	2,86
	Pd3-x(Te,Sn) [Pd20(Te,Sn)7] 

	Мертьеит-I
	2,85
	(Pd,Cu)5+x(Sb,As)2-x


	Мертьеит-II
	2,67
	Pd8(Sb,As)3

	Палладоарсенит
	2
	β-Pd2As

	Стибиопалладинит
	2,61
	Pd5+xSb2-x

	Стиллвотерит
	2,67
	Pd8As3 

	Теллуропалладинит
	2,25
	Pd9Te4 

	Винсентит [1] 
	3:1
	(Pd,Pt)3(As,Sb,Te)?


В качестве примера рассмотрена группа достаточно редких МПМ, Pd3-x(As,Sb,Te) (Табл. 1). Отличительной особенностью этих МПМ является варьирующее отношение Pd: (As+Sb+Te) (или Pd:T, где T=As+Sb+Te). 
В синтезированных соединениях системы «Pd – (As+Sb+Te)» содержание As обратно пропорционально содержаниям Sb и (Sb+Te). Это позволяет рассмотреть все эти соединения, как члены ряда Pd3T-Pd2T  (T=Te,As,Sb) (Таблица2). Отклонение отношения Pd:Te от 3:1 отвечает за образование структурных вакансий в структурных позициях Pd, и формирование различных типов сверхструктур с увеличенным в целое число раз “c”и пониженной симметрией. Наблюдается подобие симметрии и параметров ячейки соединений Pd-As,Te, Sb, что м.б.связано с «конечными-бесконечными» сериями, как, например в сложных сульфидах типа сульфосолей: а) Pd3As – Pd8(As 2,5Te0,5 )3 – Pd11(As3Te1)4 ; б) Pd3As ( Винсентит, Pd3(As,Sb,Те) (?) (или Pd6AsSb) ( Изомертьеит, Pd11(Sb,As,Te)4.
Формула синтезированного «винсентита» соответствует Pd11T4 or Pd8T3 (типа изомертьеита или мертьеита-I). Рентгенограммы «винсентита»и изомертьеита также очень близки. Микродифракционные снимки свидетельствуют о тетрагональной симметрии «винсентита» с параметрами a~4.6(1) и c~7.2(2) Å. Уточнение параметров (по 33 рефлексам): а= 4.605( 5), с= 7.18(1) Ǻ ( n=33). Возможна одна из пяти Пр.гр.: P4, P(4, P4mm, P4/m, and P4/mmm. Сопоставление с изомертиитом и гуанглинитом приводит к следующим соотношениям: aisom = 2(2 avinc; aguangl = (5 avinc; cguangl  = 2/3 cvinc. Многие из остальных минералов этой группы характеризуются гексагональной или ромбоэдрической симметрией, с параметрами элементарных ячеек на базе a'=~3.7, c'~11.0 Ǻ (Табл.2).
Таблица 2. Симметрия и параметры эл.ячеек минералов Pd3-x(As,Sb,Te).
[Symmetry and cell parameters of Pd3-x(As,Sb,Te) minerals]
	Соединение
	Pd/T
	Синг.
	a
	c
	c = n x c0

	Pd3Sb
	3
	R
	7,62
	43,03
	14,34 x 3 ~3,6 x 12

	Pd8Sb3
	2,67
	R
	7,60
	42,90
	14,30 x 3 ~ 3,75 x 12

	Pd57Sb22
	2,59
	H
	7,60
	42,24
	14,08 x 3 ~ 3,52 x 12

	Стибиопалладинит
	2,57
	H
	7,607
	28,22
	14,11 x 2~3,53 x 8

	Pd5Sb2
	2,5
	H
	7,606
	13,85
	3,46 x 4

	Стиллвотерит, Pd8As3
	2,67
	H
	7,395
	10,316
	3,43 x 3

	Pd5As2
	2,5
	H
	7,32
	3,43 x n
	10,34 - 96,2

	Pd22As9
	2,44
	H
	7,43
	10,31
	3,43x3


Минерал винсентит характеризуется высокой концентрацией Pt  [до 14,4 -16,7 мас.% ]. (Pd+Pt) = 75 ат.%. Согласно [1]содержания Te и Sb связаны обратно пропорциональной зависимостью при постоянном содержании остальных элементов. К сожалению, число изученных зерен минерала ограничено, а сами выделения очень малы. Поэтому вопрос о формуле винсентита пока остается открытым. Учитывая, что в винсентите отмечаются мелкие включения (Pt,Fe), нельзя исключить, что часть Pt связана именно с этими включениями. Расчет формулы винсентита без Pt  приводит к отношению “Pd:(As+Sb+Te)” ~2,64, что близко P8T3 (например,Pd8Sb3). 
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