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Токсичність таких речовин, як кадмій і телур, а також зростання вартості індію, є 

однією з причин пошуку нових екологічно безпечних матеріалів. Зокрема, сульфіди та 

селеніди можуть стати альтернативами відомим термоелектричним матеріалам PbTe та 

Bi2Te3. Наразі вчені активно досліджують такі складні халькогеніди, як Cu2ZnSnS4 [1-3], 

Cu2CoSnS4 [4], Cu2FeSnS4 та Cu2NiSnS4 і ін. 

 

Таблиця 1. Кристалографічні характеристики халькогенідів 

Сполука Пр.гр. а, Å b, Å c, Å Література 

Cu2Se Fm-3m 5.8482 [5] 

SnSe2 P-3m1 3.811 6.136/γ=120° [6] 

CoSe P63mmc 3.62 5.286/ γ=120° [7] 

MnSe Fm-3m 5.488 [8] 

Cu2CoSnSe4 I-42m 5.6676 11.3146 [9] 

Cu2FeSnSe4 I-42m 5.7086 11.2786 [10] 

Cu2MnSnSe4 I-42m 5.7362 11.4007 [11] 

Cu2Co0.5Mn0.5SnSe4 I-42m 5.70587 11.4320 ця робота 

Cu2Co0.5Fe0.5SnSe4 I-42m 5.68796 11.3162 ця робота 

 

 

[CuSe3] 

δсер.[Cu-Se] = 2.4189 Å 

V = 0.9584 Å3 

КЧефективне = 3 
 

[SnSe6] 

δсер.[Sn-Se] = 2.6787 Å 

V = 25.6231 Å3 

КЧефективне = 6 

 

[CoSe6] 

δсер.[Co-Se] = 2.4728 Å 

V = 19.9965 Å3 

КЧефективне = 6  

[MnSe6] 

δсер.[Mn-Se] = 2.744 Å 

V =  27.5481 Å3 

КЧефективне = 6 

 
Рис 1. Розподіл міжатомних віддалей у бінарних і складних фазах 
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[CuSe4] 

δсер.[Cu-Se] = 

2.4556 Å 

V = 7.5930 Å3 

КЧефективне = 4 

[SnSe4] 

δсер.[Sn-Se] = 

2.5348 Å 

V = 8.3585 Å3 

КЧефективне = 4 

[MnSe4] 

δсер.[Mn-Se] = 

2.4705 Å 

V = 7.7282Å3 

КЧефективне = 4 

 

[CuSe4] 

δсер.[Cu-Se] = 

2.4322 Å 

V = 7.3709 Å3 

КЧефективне = 4 

[SnSe4] 

δсер.[Sn-Se] = 

2.5466 Å 

V = 8.4749 Å3 

КЧефективне =  

4 

[FeSe4] 

δсер.[Fe-Se] = 

2.4407 Å 

V = 7.4444 Å3 

КЧефективне = 4 

 

[CuSe4] 

δсер.[Cu-Se] =  

2.4169 Å 

V =  7.2334 Å3 

CNефективне =  4 

[SnSe4] 

δсер.[Sn-Se] =  

2.55599 Å 

V =  8.6092 

Å3 

CNефективне =  

4 

[CoSe4] 

δсер.[Co-Se] =  

2.4233 Å 

V =  7.2654 Å3 

CNефективне =  4 

 

[CuSe4] 

δсер.[Cu-Se] = 

2.4232 Å 

V = 7.2880 Å3 

КЧефективне = 4 

[SnSe4] 

δсер.[Sn-Se] = 

2.5763 Å 

V = 8.7755 Å3 

КЧефективне = 4 

[{Co:Fe}Se4] 

δсер.[{Co:Fe}-

Se] = 2.4190 Å 

V = 7.2246 Å3 

КЧефективне = 4 

 

[CuSe4] 

δсер.[Cu-Se] = 

2.449Å 

V = 7.5343 Å3 

КЧефективне = 4 

[SnSe4] 

δсер.[Sn-Se] = 

2.5437 Å 

V = 8.4464 Å3 

КЧефективне = 4 

[{Co:Mn}Se4] 

δсер.[{Co:Fe}-

Se] = 2.449 Å 

V = 7.5216 Å3 

КЧефективне = 4 

 

 

Метою цієї роботи є аналіз впливу заміщення в кристалічній структурі 

купрумовмісних селенідів на їх фізико-хімічні характеристики. Це дослідження дозволяє 

оцінити, як зміни в структурі впливають на стабільність матеріалу, електричну і теплову 

провідність, а також термодинамічні характеристики, що є важливими для розвитку 

напівпровідникових технологій і застосувань у каталізі. 
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Рис 2. Параметр zT для бінарних та тетрарних фаз (літературні дані) 

Контроль катіонного заміщення є важливою стратегією для покращення 

технологічних властивостей матеріалів, що використовуються в спеціалізованих 

індустріальних галузях. Це дозволяє значно вдосконалити їх ефективність і забезпечити 

стабільність в умовах високих навантажень або специфічних експлуатаційних умов. 

Згідно з отриманими результатами, досліджувані нові фази Cu2Co0.5Mn0.5SnSe4 та 

Cu2Co0.5Fe0.5SnSe4 мають потенціал для демонстрації хороших термоелектричних 

характеристик, що відкриває можливості для їх використання в термоелектричних 

пристроях і інших технічних застосуваннях. Ця робота сприяє глибшому розумінню 

того, як варіації в кристалічній структурі, зокрема через катіонне заміщення, можуть 

суттєво впливати на властивості матеріалів, що в свою чергу допомагає оптимізувати 

процеси виготовлення високоякісних матеріалів з поліпшеними експлуатаційними 

характеристиками. 
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