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Тема дисертації:
1. Тверді розчини на основі тернарних станідів та антимонідів перехідних і рідкісноземельних металів
структурних типів MgAgAs та Y3Au3Sb4

2. Solid solutions based on ternary stannides and antimonides of transition and Rare Earth metals with MgAgAs
and Y3Au3Sb4 structure types

Реферат:
1. У роботі досліджено вплив заміщення компонентів у тернарних сполуках структурних типів MgAgAs та
Y3Au3Sb4 іншими елементами на кристалічну й електронну структури та фізичні властивості. Побудовано
ізотермічні перерізи діаграм стану систем Ti-Со-{Sn, Sb} при 870/1070 К, підтверджено існування 4
тернарних сполук. Визначено області гомогенності, кристалічну структуру, поміряні електротранспортні та
магнітні властивості сплавів твердих розчинів заміщення TiCo1-xM'xSb (M' = Ni, Cu), Ti1-xScxNiSn, Zr1-
xM''xNiSn (M'' = Sc, Nb, Mo), ZrNi1-xСоxSn, ZrNiSn1-xSbx, ZrCoSb1-xSnx, VFe1-xCuxSb i R3Cu3Sb4-xSnx (R = La,
Ce, Pr, Nd, Sm). Встановлено, що сполуки зі структурою типу MgAgAs та електронною концентрацією 18
ел./ф.о., мають напівпровідникові властивості, а для заміщених фаз при зміні електронної концентрації
відбувається поступовий перехід від активаційної провідності до металічної. Розраховано електронні
структури 6 тернарних сполук і 4 твердих розчинів на їх основі і встановлено сильну гібридизацію



зовнішніхелектронних орбіталей всіх атомів. Для сполук та зразків твердих розчинів заміщення, що
проявляють напівпровідникові властивості, виявлено доволі широкий інтервал енергій з низькою густиною
станів, у межах якого лежить рівень Фермі. Заміщення компонентів у тернарних сполуках приводить до
зміщення рівня Фермі в напрямку зони провідності або валентної зони з утворенням інтерметалічних
напівпровідників n- або р-типу, відповідно. Зразки твердого розчину ZrCoSb1-xSnx i сполуку TiCoSb
запропоновано до застосування як матеріал для термоелектричних генераторів.

2. In the present work the effect of substitution of the components in the ternary intermetallic compounds with
MgAgAs and Y3Au3Sb4 structure types by other elements on their crystal and electronic structures and physical
properties was investigated. The isothermal sections of the phase diagrams of the Ti-Co-{Sn, Sb} systems at
870/1070 К were constructed. The presence of 4 ternary compounds in these systems was confirmed. The
homogeneity ranges and crystal structure of the TiCo1-xM'xSb (M' = Ni, Cu), Ti1-xScxNiSn, Zr1-xM''xNiSn (M'' = Sc,
Nb, Mo), ZrNi1-xСоxSn, ZrNiSn1-xSbx, ZrCoSb1-xSnx, VFe1-xCuxSb and R3Cu3Sb4-xSnx (R = La, Ce, Pr, Nd, Sm)
solid solutions were determined, their electronic transport and magnetic properties were measured. It was
established that compounds with MgAgAs structure type and valence electron count (VEC) 18 el./f.u., have
semiconducting properties. The changes in the VEC due to doping resulted in the gradual transition from an
activated to the metallic-like conduction. Electronic structures of the 6 ternary compounds and related 4 solid
solutions were calculated, and strong hybridization of the outer-shell electrons of all atoms was observed. For the
ternary compounds and the substitutional solid solutions alloys with semiconducting properties a wide energy
interval of low density of states, that included the Fermi level, was found. The substitution of the components in
the ternary compounds resulted in the shift of the Fermi level to the conduction or valence band, and thus the n-
or p-type intermetallic semiconductor was formed, respectively. The samples of the ZrCoSn1-xSbx solid solution
and the TiCoSb compound were proposed as a material for the thermoelectic generators.
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