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Сполука AgBiP2Se6 останнім часом є однією із найбільш досліджуваних серед 

представників гексахалькогіподифосфатів. Пов’язано це із її чітко вираженою шаруватою 

структурою, що передбачає можливість одержання моношарів з проявом в них 

найрізноманітніших квантових ефектів. Разом з тим, ці дослідження головним чином стосуються 

проведених із перших принципів розрахунків, експериментальні дослідження, як правило, 

обмежувалися дослідженням структури, встановленням стехіометричного складу. В даній роботі 

було частково заповнено прогалини щодо вивчення оптичних властивостей AgBiP2Se6. На 

монокристалічних зразках AgBiP2Se6 було досліджено спектри пропускання в оптичному 

діапазоні 220 – 1400 нм та Раманівські спектри. За спектрами пропускання графічним методом 

Тауца визначено ширину забороненої зони, що становить 1.44 еВ. Дане значення добре 

узгоджується із розрахованим за методикою Пердью-Бурке-Ерзенгорфа (РВЕ) без врахування 

коефіцієнту Хаббарда (1.384 еВ). Спектр комбінаційного розсіювання кристалу AgBiP2Se6 

характеризується п’ятьма чіткими піками близько до 68, 125, 169, 436 та 462 см-1. Пік при 68 см-

1 можна приписати коливальній моді катіонних центрів, 125 та 169 см-1 відповідають 

деформаціям у системах зв’язків Se-P-P та Se-P-Se із зміною відповідних валентних кутів, а 436 

та 462 см-1 відповідають зміні довжин зв’язків у аніонній групі (P2Se6)4-.  

Ключові слова: структура; монокристал, ширина забороненої зони; спектри пропускання; 

Раманівська спектроскопія. 

 

Двовимірні (2D) матеріали інтенсивно 

досліджуються останні два десятиріччя після 

відкриття графену [1]. Пов’язано це із їх 

унікальними оптичними, електричними, 

механічними і тепловими характеристиками, 

відмінними від властивостей об'ємних 

матеріалів із каркасною структурою [2-4]. 

Зокрема, двомірні сегнетоелектричні 

матеріали демонструють величезний 

потенціал в електротехнічних пристроях [5-7]. 

На сьогоднішній день 2D сегнетоелектричні 

матеріали все ще залишаються дуже новим 

напрямком досліджень. Багато 2D 

сегнетоелектричних матеріалів теоретично 

передбачені, але лише декілька матеріалів, 

таких як WTe2, In2Se3, MoTe2, CuInP2S6 були 

експериментально досліджені [8-11]. У цьому 

аспекті перспективними є також 

гексаселеногіподифосфати, переважна 

більшість яких володіє шаруватою 

структурою. Серед них особливе місце займає 

AgBiP2Se6, якому останні роки присвячено 

ряд теоретичних досліджень, згідно яких її 

моношар є перспективним як фотокаталізатор 

[12-13], кандидатом для розробки 

енергонезалежних запам’ятовуючих 

пристроїв наступного покоління [14], у 

спінтроніці [15]. Тонкошарові зразки 

товщиною 6 нм було отримано лише авторами 

[16] у вигляді полікристалу. 

Експериментальні дослідження щодо 

AgBiP2Se6, в першу чергу, стосувалися 
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отримання об’ємних зразків, в тому числі 

монокристалічних, вивчення їх структури, 

поверхні методами рентгенівської 

фотоелектронної спектроскопії (РФС), 

скануючої електронної мікроскопії та 

енергодисперсійної рентгенівської 

спектроскопії (СЕМ ЕДРС) [17-20]. Авторами 

[21] було досліджено електрофізичні 

властивості зразків AgBiP2Se6, однак 

структуру отриманого зразку вони 

ідентифікували як моноклінну (ПГ C2/m, 

a=6.20(2), b=10.71(3), c=6.90(2) Å, 

β=107.20(7)0), що суперечить даним [17] та 

нашим попереднім дослідженням [18-20], 

згідно яких AgBiP2Se6 кристалізується у 

тригональній сингонії (ПГ R-3) із 

параметрами елементарної комірки 

a=6.6524(13) Å, c=39.615(15) Å, що добре 

узгоджується із даними [17]. Слід зазначити, 

що перспективи застосування даної сполуки 

(в тому числі його у вигляді моношарів) 

зумовлено особливостями даної структури, 

для якої, вздовж кристалографічної площини 

(001), притаманна ідеальна спайність (рис. 1).  

 
а) 

 
б) 

Рис. 1. Загальний вигляд (а) та мікроструктура 

сколу (б) монокристалу AgBiP2Se6. 

 

Характерною рисою структури 

AgBiP2Se6 є наявність в межах елементарної 

комірки шести шарів сформованих 

тригональними антипризмами селену, 

всередині яких знаходяться атомна пара P-P та 

йони Ag+ та Bi+3 (рис. 2). 

 

 
 

Рис. 2. Шари AgBiP2Se6 в її елементарній комірці. 

 

Йони та атомна група в середині 

тригональних антипризм зміщені відносно 

центра, що вказує на можливість прояву 

поляризаційних явищ. Товщина моношарів 

однакова та становить 3.5626 Å. Віддалі між 

шарами співрозмірні їх товщині і становлять 

3.0036 та 3.0762 Å. 

Враховуючи, що переважаюча 

більшість публікацій щодо властивостей 

AgBiP2Se6 містить розраховані квантово-

хімічними методами параметри, метою даного 

дослідження було дослідити оптичні 

властивості монокристалічних зразків 

AgBiP2Se6 та співставити їх із 

розрахунковими. 

 
Рис. 3. Спектр пропускання AgBiP2Se6. 
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Дослідження проводили на 

плоскопаралельних монокристалічних 

зразках AgBiP2Se6, по площині спайності. 

Дифрактограма поверхні сколу монокристалу 

доводила її приналежність до площини (001). 

Спектр пропускання (рис. 3) вивчали 

за допомогою спектрофотометра 

Shimadzu UV-2600 обладнаного 

інтегруючою сферою ISR-2600Plus із 

вимірювальним діапазоном 220 -1400 нм. 

Крок сканування складав 1 нм, еталоном 

слугував BaSO4. 
Одна прямолінійна ділянка на спектрі 

пропускання в області різкої зміни 

коефіцієнту пропускання, що відповідає краю 

оптичного поглинання, дозволяла визначити 

ширину забороненої зони за побудовою 

Тауца. Була використана побудова у 

координатах (αhν)2 від hν, що відповідає 

моделі прямого дозволеного переходу (рис. 4).  

 
Рис. 4. Графічна залежність Тауца для прямого 

дозволеного переходу кристалу AgBiP2Se6. 

 

Наявність однієї прямої ділянки 

спектральної залежності (αhν)2 від hν в області 

її різкої зміни та її хід паралельно осі hν в 

області пропускання доводить наявність 

прямого дозволеного переходу у зонній 

структурі кристалу із шириною забороненої 

зони 1.44 еВ.  
Отримані дані добре корелюють із 

даними квантово-хімічного розрахунку в 

межах теорії функціоналу густини (DFT) 

здійсненого за допомогою програми WIEN2k 

[22] за методикою Пердью-Бурке-Ерзенгорфа 

(РВЕ) без врахування коефіцієнту Хаббарда 

(1.384 еВ). Врахування коефіцієнту Хаббарда 

(PBE+U) призводить до заниження значення 

ширини забороненої зони (1.321 еВ) [19]. 

Раманівські спектри (рис. 5) 

досліджувалися за допомогою спектрометра 

Renishaw InVia™ –оснащеного мікроскопом 

Leica Microsystems. Дослідження 

проводилися на монокристалічних зразках 

розмірами приблизно 2х2х1 мм, при 

збуджуючому випромінюванні з довжинами 

хвиль 532 нм та 830 нм.  

 
Рис. 5. Раманівський спектр кристалу AgBiP2Se6. 

 

На спектрі комбінаційного розсіювання 

кристалу AgBiP2Se6 простежуються п’ять 

чітких піків близько до 68, 125, 169, 436 та 

462 см-1. 68 см-1 можна приписати 

коливальній моді катіонних центрів, 125 та 

169 см-1 можуть відповідати деформаціям у 

системах зв’язків Se-P-P та Se-P-Se із зміною 

відповідних валентних кутів, а 436 та 462 см-1 

відповідають зміні довжин зв’язків у аніонній 

групі (P2Se6)4-.  

Отже, враховуючи результати аналізу 

літературних даних та експериментальних 

досліджень встановлено, що сполука 

AgBiP2Se6 належить до прямозонних 

напівпровідників із шириною забороненої 

зони близько 1.44 ев. Враховуючи його 

прозорість у ближній та середній ІЧ області та 

схильність до поляризації моношарів 

структури, він може бути рекомендований як 

матеріал для оптоелектронних пристроїв, що 

працюють у даному оптичному діапазоні.  
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The AgBiP2Se6 compound has emerged as one of the most studied hexachalcohypodiphosphates 

in recent years. This is interest is driven by its distinctive layered structure, which implies the possibility 

of obtaining monolayers and the observation of various of quantum effects. Most studies to date, 

however, have focused on first-principles calculations, while experimental investigations have primarily 

been limited to structural analysis and stoichiometric composition determination. This work partially 

addresses the gap in research by exploring the optical properties of AgBiP2Se6. Transmission spectra 

within the optical range of 220-1400 nm, as well as Raman spectra, were obtained from single crystalline 

AgBiP2Se6 samples. The band gap, determined from the transmission spectra using the graphical Tauc 

method, was found to be 1.44 eV. This value aligns closely with the DFT band-structure calculations 

using the Perdue-Burke-Erzenhorf (PBE) model without a Hubbard correction parameter (1.384 eV). 

The Raman spectrum of the AgBiP2Se6 crystal reveals five distinct peaks at approximately 68, 125, 169, 

436, and 462 cm-1. The peak at 68 cm-1 can be attributed to the vibrational mode of the cationic centers; 

the peaks at 125 and 169 cm-1 can correspond to deformations within the Se-P-P and Se-P-Se bonding 

systems involving changes in bond angles; and the peaks at 436 and 462 cm-1 reflect bond length changes 

within the anionic (P2Se6)4-group.  

Keywords: structure; single crystal; band gap; transmission spectra; Raman spectroscopy. 
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