Синтез, исследование фазового состава и структуры четверных соединений меди Cu2CrSnS4 и Cu2CrSnSe4
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Четверные соединения меди Cu2CrSnS4 и Cu2CrSnSe4 являются перспективными материалами для тонкопленочных солнечных элементов [1]. Однако на данный момент существует только одна статья о Cu2CrSnS4, описывающая свойства и характеристики этого соединения [2], при этом пленки данного материала в указанной работе получали методом жидкофазного синтеза; соединение Cu2CrSnSe4 в литературе пока еще не было описано. 
В данной работе методом твердофазного синтеза в вакуумированных кварцевых ампулах из элементных Cu, Cr, Sn, S и Se (чистота 4N) с последующим отжигом в течение 1000 ч при 600 °C  получены  порошки Cu2CrSnS4 и Cu2CrSnSe4, исследован их фазовый состав и кристаллическая структура. 
Изучение методом РФА (Cu-K() показало, что Cu2CrSnS4 имеет орторомбическую структуру (Pmn21), параметры решетки a=6.28 Å, b=8.32 Å, c=6.17 Å, V=322.7 Å3; тогда как Cu2CrSnSe4 имеет моноклинную структуру (P 21/c), параметры решетки a=12.35 Å, b=3.47 Å, c=5.62 Å, V=241.6 Å3.
Также впервые были получены и описаны рамановские спектры (на спектрометре Bruker Senterra micro-Raman system, излучение 532 нм) данных соединений (рис. 1).  Путем сопоставления полученных результатов с имеющимися в литературе данными для бинарных и тройных халькогенидов меди, хрома и олова, а также с данными РФА, было показано, что линии 297 и 325 относятся к Cu2CrSnS4, поскольку их интенсивность велика, а примесных фаз методом РФА выявлено не было.
 Для рамановского спектра селенистого аналога два наиболее ярких пика оказались близкими к таковым для селенида хрома. Однако линий данного соединения на полученных рентгенограммах не наблюдались, поэтому эти линии можно отнести к основной фазе. 
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Рис. 1. Рамановские спектры порошков соединений Cu2CrSnS4 и Cu2CrSnSe4, полученных методом ампульного синтеза
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