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 1

 n 

2 f, /Å R, Å E, / n 2 f, /Å R, Å E, / n

H2 5,75 0,7414 436 1,5 V2 4,33 1,766 266 3,9

Li2 0,26 2,673 110 2,2 Nb2 4,84 2,078 529 3,4

Na2 0,17 3,079 72,0 2,6 N2 22,95 1,098 945 3,0

K2 0,10 3,924 53,2 2,9 P2 5,56 1,893 490 3,5

Rb2 0,08 4,170 48,9 2,9 As2 4,07 2,103 382 3,8

Cs2 0,07 4,648 43,9 3,2 Sb2 2,61 2,342 299 3,8

Cu2 1,33 2,220 195 3,2 Bi2 1,84 2,660 200 4,4

Ag2 1,18 2,530 163 3,7 O2 11,77 1,208 498 3,2

Au2 2,12 2,472 221 4,2 S2 4,96 1,889 425 3,5

B2 3,52 1,36 297 2,6 Se2 3,45 2,166 333 4,9

Al2 0,65 2,701 133 3,3 Te2 2,29 2,557 260 3,8

Ga2 0,56 2,06 111 2,5 Cr2 3,54 1,679 155 4,4

Y2 0,90 2,65 159 3,5 F2 4,70 1,412 159 4,2

C2 12,16 1,242 607 3,0 Cl2 3,23 1,988 243 4,0

Si2 2,15 2,246 319 3,2 Br2 2,46 2,281 193 4,5

Sn2 1,21 2,746 187 3,8 I2 1,72 2,666 151 4,9

Pb2 0,745 2,927 86,6 4,7 Fe2 1,48 2,02 111 4,0

Ti2 2,35 1,942 148 4,2 Ni2 1,36 2,155 200 3,1

Zr2 2,51 2,241 294 3,6 Pt2 2,66 2,208 303 3,6

 2

 n 

f, /Å R, Å E, / n f, /Å R, Å E, / n

HF 9,66 0,917 570 2,1 CsF 1,22 2,345 519 2,0

HCl 5,16 1,275 432 2,4 CsCl 0,756 2,907 441 2,1

HBr 4,12 1,414 365 2,6 CsBr 0,658 3,068 389 2,2

HI 3,14 1,609 298 2,9 CsI 0,543 3,315 337 2,3

LiF 2,48 1,564 577 1,8 CuF 3,34 1,747 413 2,7

LiCl 1,415 2,021 469 1,9 CuCl 2,31 2,051 383 2,8

LiBr 1,19 2,170 419 2,0 CuBr 2,07 2,173 334 3,0

LiI 0,962 2,392 345 2,2 CuI 1,74 2,338 289 3,1

NaF 1,76 1,926 519 1,9 AgF 2,51 1,983 354 2,9

NaCl 1,10 2,360 412 2,1 AgCl 1,855 2,281 341 2,9

NaBr 0,960 2,504 367 2,2 AgBr 1,66 2,393 293 3,1

NaI 0,763 2,792 304 2,4 AgI 1,465 2,545 234 3,5

KF 1,38 2,171 498 2,0 AuF 4,42 1,918 355 3,7

KCl 0,865 2,668 433 2,1 AuCl 2,60 2,199 302 3,5

KBr 0,702 2,825 380 2,1 AuBr 2,34 2,318 286 3,6

KI 0,612 3,050 325 2,3 AuI 2,12 2,472 277 3,7

RbF 1,29 2,269 494 2,0 TlF 2,33 2,084 441 2,6

RbCl 0,767 2,785 428 2,0 TlCl 1,43 2,485 373 2,7

RbBr 0,699 2,944 381 2,2 TlBr 1,25 2,618 334 2,8

RbI 0,577 3,170 319 2,3 TlI 1,04 2,814 274 3,0
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 n 

f, /Å R, Å E, / n f, /Å R, Å E, / N

CuO 3,08 1,724 279 3,1 SnO 5,62 1,832 529 3,3

CuS 2,16 2,051 273 3,2 SnS 3,53 2,209 460 3,4

CuSe 1,89 2,108 248 3,2 SnSe 3,06 2,326 401 3,5

CuTe 1,60 2,349 229 3,4 SnTe 2,44 2,523 292 4,0

BeO 7,51 1,331 440 3,0 PbO 4,55 1,922 382 3,6

BeS 4,13 1,742 372 3,2 PbS 3,02 2,287 337 3,8

MgO 3,50 1,748 338 3,1 PbSe 2,60 2,402 303 3,9

MgS 2,28 2,142 234 3,7 PbTe 2,09 2,595 251 4,1

CaO 3,61 1,822 383 3,1 CrO 5,82 1,621 435 3,2

CaS 2,24 2,320 338 3,3 CrS 4,51 2,071 331 4,2

SrO 3,40 1,920 415 3,0 MnO 5,15 1,648 369 3,4

SrS 2,09 2,440 339 3,3 MnS 2,87 2,068 301 3,5

BaO 3,79 1,940 559 2,8 FeO 6,82 1,619 406 3,6

BaS 2,20 2,507 400 3,2 FeS 3,63 2,04 319 3,8

NiO 5,04 1,627 390 3,2 PtS 4,24 2,04 407 3,6
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 4

 n 

M B0 V0 E n M B0 V0 E n

Li 11,8 13,02 159,3 2,1 Ge 75,8 13,64 374,5 2,8

Na 6,5 23,65 107,3 2,5 Sn 54,2 16,29 301,2 2,6

K 3,0 45,61 89,0 2,6 Pb 43,9 18,27 195,2 3,1

Rb 2,3 55,92 80,9 2,7 Ti 105 10,62 473,6 2,3

Cs 1,8 69,74 76,5 2,7 Zr 89 14,02 610,0 1,8

Cu 142 7,11 337,6 3,7 Hf 109 13,50 619,2 1,8

Ag 116 10,27 284,1 4,3 V 160 8,38 514,2 2,6

Au 171 10,22 368,2 4,6 Nb 170 10,88 721,3 2,3

Be 119 4,88 324 3,2 Ta 195 10,85 781,6 2,0

Mg 35 14,00 146,4 4,3 Cr 180 7,23 397,5 3,3

Ca 17,6 26,28 178,2 2,6 Mo 267 9,38 658,5 3,4

Sr 11,7 33,92 164,0 2,2 W 322 9,55 851,0 2,7

Ba 9,3 37,94 182 1,4 Mn 158 7,35 283,3 4,1

Zn 56 9,16 130,4 3,9 Tc 281 8,61 656,9 3,3

Cd 43 12,91 111,8 4,5 Re 368 8,85 774,9 3,1

Hg 36 13,95 61,4 6,1 Fe 170 7,10 415,5 2,9

B 187 4,62 560 2,8 Co 199 6,67 428,4 3,1

Al 75,2 10,00 329,7 3,3 Ni 183 6,58 430,1 2,8

Ga 56 11,73 272 2,4 Ru 316 8,17 651,4 3,6

In 42 15,76 242,7 2,4 Rh 269 8,23 553,1 3,6

Tl 34 17,11 181,0 2,4 Pd 184 8,85 376,6 3,9

Sc 60 15,06 377,9 2,4 Os 410 8,38 788,3 3,3

Y 40 19,98 424,7 1,7 Ir 364 8,52 669,4 3,5

La 22,6 22,53 431,0 0,9 Pt 280 9,10 564,8 3,4

C 456 3,416 716,6 3,9 Th 60 19,85 575,3 1,5

Si 97,8 12,06 450,0 3,4 U 113 12,48 523,0 2,0

 5

MIXVII  n 

MX B0, V0, c
3/ U, / n MX B0, V0, c

3/ U, / n

LiF 73,0 9,826 855 1,3 CsF 25,0 32,65 709 1,1

LiCl 32,4 20,44 689 1,2 CsCl 18,2 42,05 641 1,0

LiBr 24,7 25,06 622 1,2 CsBr 15,7 47,72 594 1,0

LiI 19,2 32,52 537 1,2 CsI 12,3 57,40 530 1,0

NaF 48,0 14,98 763 1,2 CuCl 39,3 23,78 616 1,5

NaCl 25,3 27,01 640 1,2 CuBr 38,7 27,74 552 1,8

NaBr 20,9 32,15 580 1,2 CuI 35,5 33,22 510 2,0

NaI 16,5 40,83 502 1,3 AgF 61 17,93 569 2,0

KF 31,7 23,01 726 1,1 AgCl 43,9 25,72 533 2,0

KCl 18,2 37,52 647 1,0 AgBr 40,6 28,99 497 2,1

KBr 15,8 43,22 595 1,1 AgI 24,0 40,83 454 1,8

KI 12,2 53,10 528 1,0 TlF 19,1 26,10 581 0,8

RbF 27,7 26,87 719 1,1 TlCl 23,5 34,15 508 1,3

RbCl 16,7 42,91 644 1,0 TlBr 21,6 37,85 467 1,4

RbBr 14,1 48,47 591 1,0 TlI 17,1 46,58 413 1,4

RbI 11,3 59,58 517 1,1
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MIIXVI MIIIXV

 n 

MX B0, V0, c
3/ U, / n MX B0, V0, c

3/ U, / n

BeO 228 8,12 1182 2,3 SnTe 35,9 37,38 568 1,9

BeS 105 17,30 836 2,8 PbO 31 23,89 669 1,0

BeSe 92,2 20,41 717 3,1 PbS 53 31,47 573 2,5

BeTe 66,8 26,68 667 2,8 PbSe 50,0 34,54 515 2,7

MgO 163 11,24 998 2,4 PbTe 40,1 40,44 467 2,6

MgS 78,9 21,06 739 2,5 MnO 155,3 13,22 917 2,5

MgSe 55,2 24,55 662 2,2 MnS 72 26,58 775 2,5

MgTe 60,6 31,05 571 3,1 MnTe 54 30,07 611 2,3

CaO 114 16,76 1062 2,0 FeO 174 12,04 926 2,5

CaS 64 27,64 937 1,9 FeS 73 18,26 797 1,7

CaSe 51 31,30 770 2,0 NiO 191 10,96 882 2,7

CaTe 42 38,67 687 2,0 NiS 156 16,50 798 3,2

SrO 91 20,44 1004 2,0 NiTe 103 21,89 702 2,7

SrS 58 32,64 913 2,0 BN 380 7,118 1299 3,1

SrSe 45 36,44 784 1,9 BP 173 14,12 999 3,1

SrTe 40 44,47 691 2,1 BAs 148 16,39 907 3,2

BaO 68,5 25,59 979 1,7 AlN 200 12,54 1113 2,9

BaS 55,6 39,11 917 2,0 AlP 86 24,30 827 2,8

BaSe 41,5 43,06 800 1,8 AlAs 77 26,97 745 2,6

BaTe 35,8 51,64 711 1,9 AlSb 56 34,77 652 2,8

ZnO 141,4 14,25 730 3,1 GaN 188 13,70 907 3,2

ZnS 76,3 23,79 614 3,0 GaP 88,3 24,38 697 3,1

ZnSe 64,0 27,30 548 3,0 GaAs 75,0 27,20 667 2,9

ZnTe 50,0 34,20 465 3,1 GaSb 56 34,08 587 2,8

CdO 140 15,55 619 3,7 InN 144 18,64 683 4,2

CdS 64,3 29,86 551 3,3 InP 72,9 30,43 630 3,3

CdSe 55,0 33,34 480 3,4 InAs 58,4 33,48 606 2,9

CdTe 43,7 40,91 401 3,6 InSb 46,2 40,93 542 2,8

HgO 45 19,19 401 2,0 ThN 175 20,76 1439 2,4

HgS 68,6 30,20 369 4,8 ThP 137 29,78 1240 2,8

HgSe 53,8 33,73 352 4,2 UN 203 17,59 1284 2,6

HgTe 45,5 40,00 314 4,3 UP 102 26,62 1104 2,1

SnO 27,4 20,98 831 0,9 UAs 90 29,02 1044 2,0

SnS 63,7 29,01 685 2,6 USb 72,7 35,9 930 2,1

SnSe 50,3 32,55 619 2,4
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—  (Å)  (RMM),

( ),  ( Hf) (A*)  ( / )

MX
e

MM
R RMM A* Hf

LiCl 3,634 15,6 344 409

LiBr 3,890 26,0 331 351

LiI

3,040

4,243 40,4 299 270

NaCl 3,988 3,0 347 411

NaBr 4,226 8,3 349 361

NaI

3,709

4,577 17,9 322 288

KCl 4,450 0,9 359 436

KBr 4,664 0,1 357 394

KI

4,616

4,996 3,1 336 328

RbCl 4,653 2,5 358 435

RbBr 4,846 0,2 357 395

RbI

4,941

5,192 1,3 338 334

CsCl 4,905 4,5 356 443

CsBr 5,110 1,0 356 406

CsI

5,318

5,414 0,2 339 347

CuCl 3,822 202,4 158 156

CuBr 4,024 223,4 134 106

CuI

2,556

4,273 244,3 95 68

AgCl 3,924 152,2 208 127

AgBr 4,083 170,2 187 100

AgI

2,889

4,577  211,0 129 62

 (RMM),  =  – , . 4, -

 (5) m = 2n:
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