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Сучасні термоелектричні матеріали потребують оновлення через необхідність 

забезпечення їх екологічності та зниження витрат на виробництво. Відомі 

термоелектрики, такі як PbTe (zT = 1.8 за температури 800 К) [1], SnSe (zT = 0.96 за 

температури 773 К) [2] і Bi2Te3 (zT = 0.91 за температури 350 К) [3], мають високий 

рівень токсичності для навколишнього середовища. Тому вчені звертаються до вивчення 

сульфідів як альтернативних матеріалів, щоб досягти вищого рівня екологічної безпеки. 

Зокрема, активно розробляються складні халькогеніди, такі як Cu2ZnSnS4 [4-6], 

Cu2CoSnS4 [7], Cu2FeSnS4 та Cu2NiSnS4. 

 

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

Cu2S Fm-3m 5.6286 [8] 

SnS2 P-3m1 3.6486 5.899 /γ=120° [9] 

CoS P63mmc 3.44 5.79 / γ=120° [10] 

SiS2 I-42d 5.42 8.718 [11] 

GeS2 I-42d 4.97704 9.5355 [12] 

Cu2CoSiS4 I-42m 5.2644 10.3160 [13] 

Cu2CoGeS4 I-42m 5.2957 10.4709 [13] 

Cu2CoSnS4 I-42m 5.3956 10.789 [13] 

 

[CuS3] 

δсер.[Cu-S] = 2.3328 

Å 

V = 0.9191 Å3 

КЧефективне = 3  

[SnS6] 

δсер.[Sn-Se] = 2.6057 Å 

V = 23.5762 Å3 

КЧефективне = 6 

 

[CoS6] 

δсер.[Co-S] = 2.4576 

Å 

V = 19.7790 Å3 

КЧефективне = 6 
 

[SiS4] 

δсер.[Si-S] = 2.1307 Å 

V = 4.8711 Å3 

КЧефективне = 4 

 

[GeS2] 

δсер.[Ge-S] = 2.1444 

Å 

V = 5.0505 Å3 

КЧефективне = 4 
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Рис 1. Міжатомні віддалі Me-S 

 

 

[CuS4] 

δсер.[Cu-S] = 

2.2791 Å 

V = 6.0751 Å3 

КЧефективне = 4 

[CoS4] 
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2.3775 Å 

V = 6.8427 Å3 

КЧефективне = 4 

[SiS4] 

δсер.[Si-S] = 

2.1343 Å 
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КЧефективне =  4 
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[GeS4] 
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V = 6.2045 Å3 
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2.2871 Å 
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КЧефективне = 4 

[CoS4] 
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2.3405 Å 

V = 6.5392 Å3 
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[SnS4] 

δсер.[Sn-S] = 

2.4368 Å 

V = 7.4206 Å3 

КЧефективне = 4 

 
 

Рис 2. Міжатомні віддалі Me-S в бінарних та тетрарних фазах 

 

Важливо зазначити, що зі збільшенням атомного радіусу в тетрарних фазах 

спостерігається тенденція до зменшення міжатомних відстаней. Це призводить до більш 

компактної кристалічної структури, що має безпосередній вплив на різноманітні фізичні 

властивості матеріалу, зокрема на поведінку носіїв заряду. У компактніших структурах 

носії заряду можуть мати менше вільного простору для руху, що може змінювати їх 

мобільність та ефективність переносу тепла та електрики. Такі структурні зміни мають 

значення для термоелектричних властивостей матеріалу, оскільки вони можуть впливати 

на параметр 𝑧𝑇, який визначає ефективність матеріалу в термоелектричних пристроях. 

Зміна значення цього параметра в різних фазах, відповідно до літературних джерел, 

виглядає наступним чином: 
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Рис 3. Коефіцієнт zT для бінарних та тетрарних фаз 

 

Рис. 3 ілюструє, що коефіцієнт 𝑧𝑇 для фази  фази Cu2CoSnS4 значно покращується у 

порівнянні з бінарною сполукою Cu2S. Однак, заміна олова (Sn) на менш металічний 

елемент, такий як германій (Ge), призводить до помітного зниження коефіцієнта 𝑧𝑇. Це 

вказує на те, що збільшення об’єму тетраедра [MeS4] змінює взаємодії між атомами, і 

саме роль елемента 𝑝 -типу в структурі набуває особливої важливості для ефективного 

транспортування носіїв заряду. Отже, зміни в хімічному складі і структурі матеріалу 

можуть значно впливати на його електричні та термоелектричні характеристики, 

підкреслюючи необхідність уважного підходу до вибору хімічних елементів для 

досягнення оптимальних властивостей синтезованих матеріалів. 
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