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PCFC. This PCFC demonstrates relatively high electrochemical characteris-
tics, indicating that BCZYFe0.6 might be a promising cathode material hav-
ing high chemical compatibility due to the same basic structure with 
Ba(Ce,Zr)O3 electrolytes and the same constituting ions. 
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Новые сложные сульфиды SrScCuS3 и EuScCuS3 относятся к ром-

бической сингонии, их кристаллы изоструктурны (пр. гр. Cmcm, струк-
турный тип  KZrCuS3), параметры э.я.: a = 3.83413(3) Å, b = 12.8625(1) Å, 
c = 9.72654(8) Å (SrScCuS3) and a = 3.83066(8) Å, b = 12.7721(3)Å,  
c = 9.7297(2)Å (EuScCuS3). 
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Спектр диффузного отражения соединений AScCuS3 (A = Eu, Sc) 
измеряли с использованием спектрометра Shimadzu UV-3600. Спектры 
отражения SrScCuS3 и EuScCuS3 представлены на рис.1а. Соответст-
вующие функции Кубелки-Мунка изображены на рис.1б. 

Проводились теоретические расчёты электронной структуры для 
данных сложных сульфидов в рамках теории функционала плотности 
(DFT). Использовался обменно-корреляционный функционал B3LYP, 
который учитывает как локальные, так и нелокальные обмены Хартри-
Фока. Расчеты проводились в программе CRYSTAL17.[1] 

При изучении ИК спектров соединений обнаружена пониженная 
отражательная способность в ближней инфракрасной области спектра. 
Это подразумевает наличие поглощения в инфракрасном диапазоне, ко-
торое должно отсутствовать в соответствии с теоретическими расчётами 
зонной структуры у идеальных кристаллических структур. Дополни-
тельное инфракрасное поглощение связано с дефектами кристалличе-
ской структуры, которые часто имеют место в сульфидах [2]. 

Из графиков Кубелки-Мунка оценены значения ширины запрещен-
ной зоны, которые составили 2,24 эВ для SrScCuS3 и 1,63 эВ для 
EuScCuS3, причем экспериментальное значение для EuScCuS3 довольно 
близко к оптимальному значению, рекомендованному для фотоэлектри-
ческих материалов.  

 

 
Рисунок 1. а) Спектры отражения SrScCuS3 и EuScCuS3;  

б) функции Кубелки-Мунка. 
 
Зонная структура, полученная при расчетах в рамках DFT с функ-

ционалом B3LYP, показана на рис.2. Путь в зону Бриллюэна строился 
через наиболее высоко симметричные точки для ромбической решетки. 
Путь проложен через Г-Y-T-Z-S-R-Г. Координаты точек: (0,0,0,), 
(1/2,1/2,0), (1/2,1/2,1/2), (0,0,1/2), (0,1/2,0), (0,1/2,1/2), (0,0,0) соответст-
венно. Рассчитанная ширина запрещенной зоны 2,38 эВ для SrScCuS3 и 
2,78 эВ для EuScCuS3. Ширина запрещенной зоны определялась как раз-
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ность энергий между вершиной валентной зоны и нижней частью зоны 
проводимости («HOMO-LUMO»). Расчет проводился для идеальной 
кристаллической структуры. В этом случае f-орбитали редкоземельного 
иона были заменены псевдопотенциалом. 

 
Рисунок 2. Рассчитанные инфракрасные спектры а) EuScCuS3; б) SrScCuS3 
 

Научное исследование выполнено при поддержке программы  
«УМНИК» в рамках научного проекта № 14977ГУ / 2019. 
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