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VII. Відомості про ДіР
Назва роботи українською:
Ефективні екологічно безпечні термоелектричні матеріали в багатокомпонентних селенідних системах.

Назва роботи англійською:
Effectively ecologically safe thermoelectric materials in multicomponent selenide systems.

Реферат українською:
Вперше методом DFT розрахований коефіцієнт теплопровідність для Cu7PS6, що є співрозмірним з
експериментальними даними, який отриманий для індивідуальних сполук та твердих розчинів системи
Cu7PS6–Cu7PSe6. Проведено експериментальні дослідження температурної залежності коефіцієнта Зеєбека,
встановлено, що максимальні значення фактору потужності спостерігаються для сполуки Cu7PSe6 (від 2.9 до
7.4 µW/m×K2). Вперше досліджено зразки твердих розчинів (Cu1-xAgx)7PSe6 методом спектроскопії
дифузного відбиття у спектральному діапазоні 220-1400 нм. За результатами проведених досліджень
проведено оцінку значень ширини псевдозабороненої зони, що здійснювалася за допомогою графічного
методу Таука, застосованого до перетворених спектрів дифузного відбиття за допомогою функцієї Кубелки-
Мунка. Вперше методом імпедансної спектроскопії досліджено електричні параметри одержаних
монокристалічних зразків вихідних сполук (Ag7PSe6, Cu7PSe6) та твердих розчинів (Cu1-xAgx)7PSe6.
Встановлено, що досліджувані зразки належать до електронно-іонних провідників із значним переважанням
електронної складової. Проведено дослідження температурної залежності коефіцієнта Зеєбека, встановлено,
що максимальні значення коефіцієнту термоелектричної добротності спостерігаються для
монокристалічного зразка твердого розчину складу (Cu0.66Ag0.34)7PSe6 (α від -700 до -450 µV/K). За
результатами XPS підібрано модель розрахунку оптичних характеристик кристалів Ag(Tl)Sb(Bi)P2Se6, що
вказують на їх значну анізотропію та поглинання ними електромагнітного випромінювання у широкому
оптичному діапазоні 2–18 еВ. Встановлено, що досліджені сполуки селеногіподифосфатів відносяться до
непрямозонних напівпровідників та характеризуються значною анізотропією оптичних констант, що робить
їх перспективними для застосування у приладах оптоелектроніки для ІЧ області спектрального діапазону.  

Реферат англійською:
For the first time, the thermal conductivity coefficient for Cu7PS6 was calculated using the DFT method, which is
commensurate with the experimental data obtained for individual compounds and solid solutions of the
Cu7PS6–Cu7PSe6 system. It was determinated that high values of power factor are observed for the compound
Cu7PSe6 (2.9 – 7.4 µW/m×K2). The diffuse reflection spectra of (Cu1-xAgx)7PSe6 solid solutions samples in the 220
– 1400 nm spectral range were investigated at first time. The optical band gap values were calculated using the
Tauc plot, applied to the transformed diffuse reflectance spectra with the help of the Kubelka-Munk function. The
electrical parameters of the grown single crystal samples were investigated by the method of impedance
spectroscopy, at first time. It was established that the studied samples belong to electron-ion conductors with a
significant predominance of the electronic component. Temperature dependence of the Seebeck coefficient were
investigated, it was established that the figure of merit maximum values is observed for a (Cu0.66Ag0.34)7PSe6
single crystalline sample (α from -700 to -450 µV/K). Based on XPS results, a model for calculating the optical
characteristics of Ag(Tl)Sb(Bi)P2Se6 crystals was selected, indicating their anisotropy and absorption of
electromagnetic radiation in a wide optical range of 2–18 eV. It was established that the studied seleno-
hypodiphosphates belong to indirect bandgap semiconductors and are characterized by significant anisotropy of
optical constants, which makes them promising for use in optoelectronic devices for the IR region. 
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VIII. Наукова (науково-технічна) продукція (НТП)
Назва НТП українською: Екологічно безпечні матеріали на основі евтектичних композитів.

Назва НТП англійською: Ecologically safe materials on the basis of eutectic composites.

НТП, яку передбачалося створити:
Причини, через які НТП не було створено:
Отримані результати: Матеріали

Галузь застосування: Енергетика.Екологія.

Реєстраційний номер картки технології:
Опис НТП: Електричні та оптичні характеристики кристалів AgPSe6 і Cu7PSe6 та твердих розчинів (Cu1-
xAgx)7PSe6 є сприятливими для створення сучасних ефективних екологічно безпечних термоелектричних
пристроїв, які володіють високою технологічністю та не піддаються деградації при підвищеній відносній
вологості повітря. В результаті проведених розрахунків електронних, фононних і термоелектричних
властивостей кристала індивідуальної тернарної фази Cu7PS6 в рамках теорії функціоналу густини,
встановлено, що розрахований коефіцієнт теплопровідності для Cu7PS6 є співрозмірним з
експериментальним χексп=0.2‒0.3 Вт/(м×K), який отриманий для індивідуальних сполук та твердих розчинів
системи Cu7PS6–Cu7PSe6. Показник ZT>0.1 для Cu7PS6 вказує на значний практичний інтерес.

Соціально-економічна спрямованість НТП: Поліпшення стану навколишнього середовища,
Економія енергоресурсів

Вплив НТП на довкілля:
Впровадження НТП: Не впроваджено

Практична реалізація НТП
Початок етапу:
Закінчення етапу:

Споживачі продукції:
Перспективні ринки:
Характер співробітництва з інвестором

Потрібний обсяг інвестицій, тис. грн.:
Права, що надаються інвестору після завершення роботи:
Наявність бізнес-плану:
Техніко-економічне обгрунтування:
Потенціальний обсяг продажу, тис. грн.:
Очікуваний термін окупності (років):
Додаткова інформація:
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