
С.I. Драпак, С.В. Гаврилюк, Ю.Б. Халавка та iн.

С.I. ДРАПАК,1, 2 С.В. ГАВРИЛЮК,3 Ю.Б. ХАЛАВКА,2 В.Д. ФОТIЙ,1

П.М. ФОЧУК,2 О.I. ФЕДIВ 4

1 Конструкторсько-технологiчне бюро “Фотон-Кварц”
(Вул. Головна, 246, Чернiвцi 58032)

2 Iнститут бiологiї, хiмiї та бiоресурсiв Чернiвецького
нацiонального унiверситету iм. Юрiя Федьковича
(Вул. Лесi Українки, 25, Чернiвцi 58012)

3 Iнститут прикладної математики та фундаментальних наук
нацiонального унiверситету “Львiвська полiтехнiка”
(Вул. Степана Бандери, 12, Львiв 79000)

4 Буковинський державний медичний унiверситет
(Театральна Пл., 2, Чернiвцi 58000)

ХАРАКТЕРИСТИКА НАНОСТРУКТУРОВАНИХ
ВКЛЮЧЕНЬ In6Se7 В ШАРУВАТИХ КРИСТАЛАХ
𝛼-In2Se3 АНАЛIТИЧНИМИ МЕТОДАМИ
РЕНТГЕНIВСЬКОЇ ДИФРАКТОМЕТРIЇ

УДК 539.26, 539.3,
543.442, 548.4, 544.228,
548.73, 621.315, 592.9,
621.383

Методом Брiджмена iз стехiометричного розплаву компонентiв вирощено шаруватi
кристали In2Se3, якi, по даним рентгеноструктурного аналiзу, є неоднорiдними: части-
на зразкiв, отриманих iз одного i того ж зливку, мiстять у собi лише фазу гексагональ-
ного 𝛼-In2Se3, а в iншiй частинi виявлено включення кристалiчної фази In6Se7. Вкрапле-
ння бiльш вузькозонного напiвпровiдника в матрицю 𝛼-In2Se3 спричиняють струмову
нестабiльнiсть iз 𝑍- i 𝑁-подiбними вольт-амперними характеристиками, в той час як
однофазнi зразки характеризуються лiнiйними залежностями струму вiд прикладеної
напруги. Низка аналiтичних методiв рентгенiвської дифрактометрiї, залучених для
встановлення структури включень In6Se7, засвiдчує в них дiю стискувальних напру-
жень, через яку середнi значення розмiру кристалiтiв In6Se7, визначенi за допомогою
модифiкованого методу Шеррера, графiчного розмiрно-деформацiйного методу i мето-
ду Холдера–Вагнера з точнiстю, кращою нiж 1%, спiвпадають i становлять 26,5 нм.
Обговорюються причини неспiвпадiння середнього розмiру нанокристалiтiв In6Se7, ви-
значеного за методом Вiльямсона–Холла (23,13 нм), iз вищезазначеними розмiрами.
За допомогою дифракцiйно-адсорбцiйного методу знайдено середню масову частку фази
In6Se7 в дослiджуваних зразках 𝛼-In2Se3 i, вiдповiдно, розраховано середню концентра-
цiю нанокристалiтiв In6Se7 iз середнiм розмiром 26,5 нм у шаруватiй 𝛼-In2Se3. Вбача-
ється перспективнiсть використання композитних зразкiв In2Se3/In6Se7 для роботи
в оптичному телекомунiкацiйному дiапазонi довжин хвиль.
К люч о в i с л о в а: шаруватi кристали In2Se3, мiкроструктура, включення нанокриста-
лiтiв, композити, аналiтичнi методи рентгенiвської дифрактометрiї.

1. Вступ

Бiнарна неорганiчна сполука iндiю та селену
In2Se3 є напiвпровiдниковим матерiалом, перспе-
ктивним для створення фотодетекторiв [1–3], фо-
тодiодiв [4–6], сонячних елементiв [7–9]. В [10, 11]
селенiд iндiю In2Se3 розглядається у якостi като-
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да для лiтiєвих та лiтiй-iонних джерел струму, а
в [12, 13] як ефективний фотокаталiзатор для роз-
кладання води на кисень i водень. Зворотна змi-
на кристалiчної структури пiд дiєю електричних
iмпульсiв [14] або тиску [15] дозволяє прогнозува-
ти використання цього напiвпровiдника для виго-
товлення пам’ятi iз змiною фазового стану (phase-
change memory (PCM)). Виявлений в нанорозмiр-
них об’єктах In2Se3 феромагнетизм при кiмнатнiй
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температурi [16,17] свiдчить про доцiльнiсть вико-
ристання цiєї сполуки у спiнтронiцi, а перспектив-
нiсть застосування In2Se3 у якостi термоелементiв
обговорюється в [18, 19]. In2Se3 розглядається як
власне-дефектний матерiал. Дефектнiсть структу-
ри селенiду iндiю In2Se3 обумовлена тим, що тiль-
ки двi третини вузлiв його катiонної пiдґратки є
зайнятими атомами металу. Власна дефектнiсть,
можливi вiдхилення вiд стехiометрiї, вмiст сторон-
нiх домiшок i рiзноманiтних порушень iдеальностi
структури ґратки, полiтипiя – все це є причиною
того, що результати дослiдження фiзичних власти-
востей кристалiв, плiвок чи нанорозмiрних об’є-
ктiв In2Se3 погано узгоджуються мiж собою i зале-
жать вiд технологiї отримання матерiалу та його
пiсляростової обробки. Iснують кiлька структур-
них модифiкацiй In2Se3 [20, 21]: 𝛼-, 𝛽-, 𝛾-, 𝛿-, 𝑘-,
якi вiдрiзняються кристалiчною структурою, еле-
ктричними, дiелектричними, оптичними та iн. вла-
стивостями. В [22] предметом дослiдження є тонкi
плiвки In2Se3 𝑔-полiтипу, проте особливостi кри-
сталiчної структури такої модифiкацiї селенiду iн-
дiю в лiтературi не уточнюються. Полiтипи 𝛼- i
𝛽-In2Se3 характеризуються шаруватою будовою i
розглядаються як ван-дер-Ваальсовi, або двови-
мiрнi напiвпровiдниковi сполуки. Наявнiсть кри-
сталiв 𝛼-In2Se3 iз гексагональною (просторова гру-
па P63mc) i ромбоедричною (тригональною) (про-
сторова група P3m) структурою, якi рiзняться мiж
собою геометрiєю з’єднання окремих шарiв, при-
зводить до необхiдностi роздiлення 𝛼-модифiкацiї
на, так званi, 𝐻 i 𝑅 (або 2𝐻 i 3𝑅) фази [20, 23].
Гексагональний 𝛼-полiтип In2Se3 iз деформовани-
ми катiонними i анiонними пiдґратками всерединi
кожного шару (деформацiї Пайерлса) також ви-
дiляють в окрему орторомбiчну 𝛼′-модифiкацiю
[20, 24]. Кристали 𝛼-In2Se3, в яких внаслiдок дов-
готривалого вiдпалу при температурах близьких
до температури плавлення утворилася певна кiль-
кiсть гвинтових дислокацiй, в [25] пропонується
розглядати як окремий, так званий VOSF (vacancy
ordered in screw form) полiтип. Нерiдко отриманi
зразки In2Se3 являють собою сумiш рiзних полiти-
пiв [13, 24, 26]. Крiм цього зразки In2Se3 можуть
мiстити нанорозмiрнi включення iнших сполук: Se
[26, 27], InSe [27], In6Se7 [27, 28] та iн. Включення
Se спостерiгаються переважно в кристалах In2Se3,
легованих атомами або iнтеркальованих iонами рi-
зних металiв [29–31]. При цьому самi кристали

iдентифiкуються як матерiал iз структурою – фа-
зи, просторової групи R3mH, тригональної синго-
нiї i можуть мiстити у собi додатковi включення
сполук до складу яких входить легуюча або iнтер-
калююча компонента. Так, наприклад, при легу-
ваннi In2Se3 марганцем спостерiгається утворення
не тiльки включень Se, але i MnIn2Se4 [29]. Проте
дослiдження структури таких кристалiв здебiль-
шого обмежується тiльки констатацiєю включень
iнших фаз [29–31]. В [27] розглядається екситон-
фононна взаємодiя у нанорозмiрних включеннях
InSe в шаруватiй матрицi 𝛼-In2Se3. При наявно-
стi нанорозмiрних включень In6Se7 (ширина забо-
роненої зони 𝐸𝑔(dir) = 0,64–0,86 eB для прямих i
𝐸𝑔(indir) = 0,34 eB для непрямих переходiв при
𝑇 = 300 K [32]) гексагональнi кристали 𝛼-In2Se3
(𝐸𝑔 = 1,3–1,36 eB при 𝑇 = 300 K [32]) набувають
властивостей напiвпровiдникових структур iз ба-
гаточисельними квантовими ямами (semiconductor
multiple-quantum-well (MQW) structures) або на-
дґраток, для яких є типовою струмова нестабiль-
нiсть iз 𝑍- i 𝑁 -подiбними вольт-амперними ха-
рактеристиками [28]. Метою даного дослiдження
є характеристика нано-структурованих включень
In6Se7, наявнiсть яких призводить до струмової
нестабiльностi в 𝛼-In2Se3 шаруватих кристалах, iз
застосуванням низки аналiтичних методiв рентге-
нiвської дифрактометрiї.

2. Методика експерименту

Кристали In2Se3 вирощувалися методом Брiджме-
на iз стехiометричного розплаву при температур-
ному градiєнтi на фронтi кристалiзацiї 15 K/cм,
швидкостi росту 1 мм/год i внутрiшньому дiаме-
трi кварцових ампул 15 мм. Отриманi кристали
характеризувалися 𝑛-типом провiдностi (𝑛 = 4–
6 · 1017 cм−3, рухливiсть 400 cм2В−1с−1) i яскраво
вираженою шаруватою структурою по всiй дов-
жинi зливку. Для вимiрювання вольт-амперних
характеристик (ВАХ) використовувалися зразки
у виглядi плоскопаралельних пластин, отриманi
шляхом вiдшарування вiд масивного зливку. У
якостi струмовивiдних контактiв було використа-
но iндiєвi прижимнi контакти. Зауважимо, що ре-
зультати вимiрювань практично не залежали вiд
способу створення металевих контактiв: прижим-
ний контакт, вакуумне напилення або вплавлення
In. Вимiрювання ВАХ проводили на постiйному
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Рис. 1. Типовi вольт-ампернi характеристики зразкiв
In2Se3 товщиною 600 мкм при 𝑇 = 289 K: лiнiйна (крива 1),
𝑍- i 𝑁 - подiбна (крива 2)

струмi (постiйне електричне поле прикладалося у
напрямку перпендикулярному шарам In2Se3) при
температурах, близьких до кiмнатної. Зразки сор-
тувалися по типу ВАХ: лiнiйна або 𝑍- i 𝑁 - подiбна
(рис. 1), пiсля чого подрiбнювалися до порошкопо-
дiбного вигляду з розмiром зерна ≤75 мкм. Кри-
сталiчна структура обох типiв зразкiв In2Se3 до-
слiджувалася методом рентгенiвської дифракто-
метрiї iз застосуванням дифрактометра ДРОН-3 в
Сu-K𝛼 випромiнюваннi (𝜆 = 1,5418 Å) у дiапазонi
кутiв Брегга 8∘ < 2𝜃 < 60∘. Крок сканування ста-
новив 0,05∘, а час експозицiї у точцi – 5 c. Для вра-
хування iнструментальних похибок ДРОН-3 дослi-
джувався порошок монокристалiчного Si та стан-
дарту Al2O3.

3. Експериментальнi результати
та їх обговорення

На рис. 2, а представлена рентгенiвська дифра-
ктограма порошку In2Se3, отриманого з кристалi-
чних зразкiв з лiнiйними ВАХ (див. рис. 1, кри-
ва 1). На цiй рентгенограмi спостерiгається набiр
дифракцiйних максимумiв, положення яких вiдпо-
вiдає 𝛼-полiтипу In2Se3, що описується просторо-
вою групою P63/mmc (194) гексагональної синго-
нiї (стандарт JCPDS Card No: 23-294 [33]). Вимi-
рянi параметри елементарної комiрки 𝑎 = 4,025 Å,
𝑐 = 19,235 Å добре узгоджуються з наведеними в
лiтературi даними [20, 34]. Будь-яких iнших пiкiв,
якi могли би вказувати на вмiст у матерiалi сто-
роннiх кристалiчних фаз, включаючи вищеозначе-
нi Se, InSe, In6Se7 та iн., не було виявлено. Тобто

кристалiчнi зразки з лiнiйними ВАХ є однофазни-
ми i мiстять у собi лише фазу гексагонального 𝛼-
In2Se3. Низка додаткових розширених рефлексiв
малої iнтенсивностi у дiапазонi бреггiвських кутiв
2𝜃 ≈ 8–20∘ на рентгенограмi порошку (рис. 2, b),
отриманого з кристалiчних зразкiв з 𝑍- i 𝑁 - по-
дiбними ВАХ (див. рис. 1, крива 2), свiдчить про
наявнiсть включень фази кристалiчного In6Se7 мо-
ноклинної сингонiї, просторової групи P21 (стан-
дарт JCPDS Card No: 24-0070 [35]) в матрицi ге-
ксагонального 𝛼-In2Se3 (стандарт JCPDS Card No:
23-294 [33]). Параметри кристалiчної ґратки In6Se7
𝑎 = 9,43 Å, 𝑏 = 4,06 Å, 𝑐 = 17,66 Å i 𝛽 = 109∘ до-
бре узгоджуються з наведеними в [36–38]. У цьо-
му випадку вихiднi кристали можна розглядати як
гетерогенну сумiш двох кристалiчних фаз або як
двофазний композит.

При традицiйному пiдходi для визначення сере-
днього розмiру 𝐷ℎ𝑘𝑙 областей когерентного розсiю-
вання (ОКР), якi в першому наближеннi прийма-
ють за середнiй розмiр рiзного роду нанорозмiрних
частинок (кристалiтiв, зерен, доменiв, блокiв або,
власне, наночастинок), в кристалографiчному на-
прямку [ℎ𝑘𝑙] iз спектрiв рентгенiвської дифракцiї
за звичай використовують формулу Шеррера [39]:

𝐷ℎ𝑘𝑙 =
𝐾𝜆

𝛽(ℎ𝑘𝑙) cos 𝜃(ℎ𝑘𝑙)
, (1)

де 𝐾 – постiйна Шеррера (для частинок з най-
бiльш термодинамiчно вигiдною округлою фор-
мою 𝐾 = 0,9 [40]); 𝜆 – довжина хвилi рентгенiв-
ського випромiнювання; ℎ, 𝑘, 𝑙 – iндекси Мiллера;
𝜃(ℎ𝑘𝑙) – кут дифракцiї (2𝜃(ℎ𝑘𝑙) – положення рефле-
ксу (ℎ𝑘𝑙)); а лiнiйне розширення дифракцiйної лi-
нiї (ℎ𝑘𝑙) 𝛽(ℎ𝑘𝑙) задається виразом [41]:

(𝛽(ℎ𝑘𝑙))
𝑛 =

[︀(︀
𝐵(ℎ𝑘𝑙)

)︀𝑛 −
(︀
𝑏(instr)

)︀𝑛]︀𝑛
, (2)

В (2) 𝐵(ℎ𝑘𝑙) – повна кутова ширина дифракцiй-
ного максимуму (ℎ𝑘𝑙) на половинi висоти (the full
width at half maximum (FWHM) of (ℎ𝑘𝑙) profile),
𝑏(instr) – поправка на iнструментальне розширен-
ня рефлексу. В залежностi вiд виду математичних
функцiй, вибраних для описання дифракцiйних лi-
нiй зразка i еталона, показник степеню 𝑛 в формулi
(2) може змiнюватися вiд 𝑛 = 1 (профiлi рефлексiв
зразка i еталона описуються функцiями Лоренца
(Кошi) до 𝑛 = 2 (обидва профiлi описуються фун-
кцiями Гаусса).
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Рис. 2. Рентгенiвськi дифрактограми порошку In2Se3, отриманого iз кристалiчних зразкiв з лiнiйними (а) (див. рис. 1,
крива 1) та 𝑍- i 𝑁 - подiбними (b) (див. рис. 1, крива 2) вольт-амперними характеристиками. Через велику рiзницю мiж
iнтенсивностями дифракцiйних максимумiв (110), (006) i (225) In2Se3 та In6Se7 вiсi ординат на обох дифрактограмах
обмеженi на рiвнi ∼1 : 20 вiд iнтенсивностi пiку (006) In2Se3

Часто середнiй розмiр рiзного роду частинок
оцiнюють за допомогою формули Шеррера по роз-
ширенню одного, як правило найбiльш iнтенсив-
ного, дифракцiйного максимума [42–44]. Однак,
на практицi розмiри частинок, визначенi по рi-
зним рефлексам, рiзняться мiж собою. Для визна-
чення середнього розмiру кристалiтiв In6Se7 𝐷aver

у матрицi шаруватого 𝛼-In2Se3 по всiх iдентифi-
кованих дифракцiйних максимумах, iнтенсивнiсть
яких в 2,5–3 рази перевищує рiвень шуму, було ви-
користано метод графiчного рiшення модифiкова-
ного рiвняння Шеррера [45, 46]:

ln𝛽(ℎ𝑘𝑙) = ln
𝐾𝜆

𝐷(ℎ𝑘𝑙)
+ ln

1

cos 𝜃(ℎ𝑘𝑙))
, (3)

а для врахування поправки на апаратну фун-
кцiю дифрактометра i геометрiю рентгенозйомки
(iнструментальної поправки) при визначеннi зна-
чень 𝛽(ℎ𝑘𝑙) по формулi (2) була використана га-
уссова поправка. Перетин лiнiї 𝑌 = 𝐴𝑋 + 𝐵,
яка апроксимує експериментальнi данi в коорди-
натах ln𝛽(ℎ𝑘𝑙) − ln(1/ cos 𝜃(ℎ𝑘𝑙)), iз вiссю ординат
при ln(1/ cos 𝜃(ℎ𝑘𝑙)) = 0 дає значення ln(𝐾𝜆/𝐷aver)
(рис. 3, a) i дозволяє визначити середнiй роз-
мiр In6Se7 кристалiтiв (ОКР) 𝐷aver = 26,53 нм
(таблиця).

Визначенi iз застосуванням формули Шеррера,
значення середнього розмiру рiзного роду наноча-
стинок 𝐷aver розглядаються як оцiночнi i вiдпо-
вiдають реальним, з точнiсть до апроксимуючої
функцiї, у тому випадку, коли розширення дифра-
кцiйних лiнiй на рентгенограмi обумовлено тiль-
ки дисперснiстю ОКР. Крiм iнструментального i
розмiрного ефектiв, внесок в ширину дифракцiй-
них рефлексiв можуть привносити i мiкронапру-
женостi, якi виникають при наявностi в матерiалi
рiзного типу дефектiв: дислокацiй, помилок упа-
кування, двiйникування, меж зерен, субграниць,
скупчень точкових дефектiв та iн. [47]. Для роздi-
лення внеску вiд розмiру ОКР i пружної дефор-
мацiї в ширину дифракцiйних пiкiв (ℎ𝑘𝑙) розвине-
но низку пiдходiв: методи Уоррена–Авербаха, Ен-

Параметри нанокристалiтiв
In6Se7 у матрицi шаруватого 𝛼-In2Se3,
визначенi за допомогою рiзних методiв
рентгенiвської дифрактометрiї

Метод 𝐷aver, нм 𝜀 · 10−3

Модифiкований Шеррера 26,53 –
Вiльямсона–Холла 23,13 –3,43
Розмiрно-деформацiйний 31.54 –4,4
Холдера–Вагнера 26,47 –3,5
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Рис. 3. Модифiкована залежнiсть Шеррера (a), а також залежностi Вiльямсона–Холла
(b), розмiрно-деформацiйна (SSP) (c) i Холдера–Вагнера (d), побудованi для характери-
стики нанокристалiтiв In6Se6 у матрицi шаруватого 𝛼-In2Se3. 𝑅2 – величина достовiр-
ностi апроксимацiї експериментальних даних (точки) вiдповiдною залежнiстю (лiнiї))

зо, Балзара, Вiльямсона–Холла та iн. [48]. При
використаннi методiв Уоррена–Авербаха, Балза-
ра i Ензо профiлi набору дифракцiйних максиму-
мiв розглядаються як згортка профiлiв фiзично-
го i iнструментального розширення. В свою чер-
гу, функцiя фiзичного розширення зразка – як
згортка функцiй, обумовлених розмiрнiстю ОКР i
мiкродеформацiями. Операцiя деконволюцiї (роз-
гортки) для видiлення компонентiв профiлю здiй-
снюється з використанням перетворення Фур’є iз
застосуванням функцiї Фойгта (метод Балзара)
або псевдо-Фойгта (метод Ензо). У тому випадку,
коли на рентгенограмi вiдсутнi дифракцiйнi ма-
ксимуми рiзного порядку вiдбиття рентгенiвсько-
го випромiнювання вiд одного сiмейства площин,
або коли їх форма не є сприятливою для розкла-
ду в ряд Фур’є (в тому числi, i тодi, коли ди-
фракцiйнi рефлекси є слабкими i можуть рiвно-
цiнно бути апроксимованими як функцiєю Гаусса,
так i функцiєю Лоренца) для роздiлення внеску
розмiрного 𝛽(ℎ𝑘𝑙)𝑆𝑖𝑧𝑒 i розширення спричиненого
мiкродеформацiями 𝛽(ℎ𝑘𝑙)𝑆𝑡𝑟𝑎𝑖𝑛 в ширину дифра-
кцiйних лiнiй найчастiше використовують метод

Вiльямсона–Холла [39, 46, 49, 50]:

𝛽(ℎ𝑘𝑙) =
𝐾𝜆

𝐷(ℎ𝑘𝑙) cos 𝜃(ℎ𝑘𝑙))
+ 4𝜀 tan 𝜃(ℎ𝑘𝑙) (4)

або

𝛽(ℎ𝑘𝑙) cos 𝜃(ℎ𝑘𝑙) =
𝐾𝜆

𝐷(ℎ𝑘𝑙)
+ 4𝜀 sin 𝜃(ℎ𝑘𝑙), (5)

де 𝜀 – вiдносне значення величини деформа-
цiї. В формулi (4) перший доданок являє собою
формулу Шеррера, а другий – вiдоме рiвняння
Стокса–Вiльсона [51, 52] для визначення мiкро-
напруженостi в кристалiчних матерiалах. Зале-
жнiсть Вiльямсона–Холла для нанорозмiрних кри-
сталiтiв In6Se7 представлено на рис. 3, b). Для її
побудови не використовували дифракцiйнi макси-
муми (002) i (1̄02), iнтенсивнiсть яких не переви-
щує у 2,5 рази рiвень фону (рис. 2, b). Середнiй
розмiр нанокристалiтiв 𝐷aver = 23,13 нм (таблиця)
отримували екстраполяцiєю залежностi iнтеграль-
ної ширини вiд величини вектора розсiювання на
значення останнього, рiвного нулю (рис. 3, b). Ве-
личина мiкродеформацiй 𝜀 = −3,4 · 10−3 (табли-
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ця) визначалася з нахилу даного графiку. Як ви-
дно з рис. 3, b, залежнiсть Вiльямсона–Холла для
кристалiтiв In6Se7 характеризується вiд’ємним ку-
товим коефiцiєнтом, що свiдчить про дiю у них
стискувальних напружень [50, 53]. Згiдно [54, 55],
стискувальнi мiкронапруження виникають при на-
явностi в зразках таких планарних дефектiв, як
дефекти упакування. Дiя стискувальних мiкрона-
пружень у кристалiтах In6Se7 призводить до то-
го, що розрахованi параметри ґратки (𝑐 i кут 𝛽)
є дещо меншими, нiж наведенi в стандартi JCPDS
Card No: 24-0070 [35], але практично повнiстю спiв-
падають з такими для кристалiв [36] i тонких плi-
вок [37,38] цiєї сполуки. Причини зменшення пара-
метра с i кута кристалiчної ґратки In6Se7 в [36–38]
не iнтерпретуються. Звертає на себе увагу i той
факт, що середнiй розмiр кристалiтiв In6Se7, ви-
значений методом Вiльямсона–Холла, є меншим
нiж такий, визначений модифiкованим методом
Шеррера (таблиця). При визначеннi 𝐷aver за ме-
тодом Вiльямсона–Холла вважалося, що дiя мi-
кронапружень у нанокристалiтах In6Se7 є iзотро-
пною. Бiльш точним методом визначення 𝐷aver i 𝜀,
який враховує кристалiчну структуру рiзного роду
нанорозмiрних об’єктiв, є, так званий, графiчний
розмiрно-деформацiйний метод [46] . При викори-
станнi цього методу приймається, що розширення
рефлексiв за рахунок розмiрностi ОКР описується
функцiєю Лоренца, а за рахунок мiкродеформацiй
кристалiчної ґратки – функцiєю Гаусса. Таке при-
пущення дозволяє використовувати для розрахун-
ку наступне рiвняння [56]:(︀
𝑑(ℎ𝑘𝑙)𝛽(ℎ𝑘𝑙) cos 𝜃(ℎ𝑘𝑙)

)︀2
=

=
𝐾𝜆

𝐷(ℎ𝑘𝑙)

(︁
𝑑2(ℎ𝑘𝑙)𝛽(ℎ𝑘𝑙) cos 𝜃(ℎ𝑘𝑙)

)︁
+
(︁𝜀
2

)︁2
, (6)

де 𝑑(ℎ𝑘𝑙) – мiжплощиннi вiддалi, якi для кристалiв
моноклинної сингонiї знаходяться iз спiввiдноше-
ння [57]:

1

𝑑2(ℎ𝑘𝑙)
=

ℎ2

𝑎2 sin𝛽
+

𝑘2

𝑏2
+

𝑙2

𝑐2 sin2 𝛽
− 2ℎ𝑙 cos𝛽

𝑎𝑐 sin2 𝛽
. (7)

В (7) 𝑎, 𝑏, 𝑐 i 𝛽 – параметри елементарної ко-
мiрки. Середнiй розмiр кристалiтiв In6Se7 𝐷aver =
= 31,54 нм (таблиця) визначали iз нахилу лi-
нiї 𝑌 = 𝐴𝑋 + 𝐵, апроксимуючої експеримен-
тальнi данi в координатах (𝑑2(ℎ𝑘𝑙)𝛽(ℎ𝑘𝑙) cos 𝜃(ℎ𝑘𝑙))−

− (𝑑(ℎ𝑘𝑙)𝛽(ℎ𝑘𝑙) cos 𝜃(ℎ𝑘𝑙))
2 (рис. 3, с), а величину мi-

кронапруженостi знаходили iз вiдсiчки на вiсi ор-
динат при cos 𝜃(ℎ𝑘𝑙) = 0. Як видно iз цього рисунку,
точка перетину залежностi (6) i вiсi ординат зна-
ходиться на вiд’ємнiй частинi останньої, що свiд-
чить про дiю в кристалiтах In6Se7 стискувальних
напружень. Тому значення напруженостi визнача-
ли з абсолютних значень вiдсiчки 𝜀 = 0,5

√︀
|𝐵| =

= −4,4 · 10−3 при врахуваннi напрямку дiї напру-
жень (рис. 3, с, таблиця). Вiдмiтимо, що SSP метод
також базується на припущеннi про iзотропну дiю
напружень в рiзного роду наночастинках. Однак
використання розрахованих параметрiв кристалi-
чної ґратки In6Se7, якi внаслiдок дiї стискуваль-
них напружень зазнали змiн тiльки у певному кри-
сталографiчному напрямку (формули (6) i (7)),
приводить до того, що метод автоматично врахо-
вує анiзотропну дiю мiкронапруженостей в нано-
кристалiтах In6Se7.

Як свiдчать численнi дослiдження, профiлi ди-
фракцiйних максимумiв на рентгенограмах рiзно-
го роду нанорозмiрних частинок найбiльш ко-
ректно апроксимуються симетричною функцiєю
Фойгта, яка являє собою лiнiйну комбiнацiю фун-
кцiй Гаусса i Лоренца [49, 58]. Якщо експеримен-
тальний профiль 𝐵(ℎ𝑘𝑙) i апаратна функцiя 𝑏(instr)
дифракцiйного максимуму (ℎ𝑘𝑙) описуються фун-
кцiєю Фойгта, фiзична ширина рефлекса 𝛽(ℎ𝑘𝑙), за
методом Холдера–Вагнера, визначається як [59]:

𝛽(ℎ𝑘𝑙) =

√︁(︀
𝐵(ℎ𝑘𝑙)

)︀2 −𝐵(ℎ𝑘𝑙)𝑏(instr), (8)

а значення 𝐷aver i 𝜀 розраховуються iз спiввiднше-
ння [58, 59]:(︃
𝛽*
(ℎ𝑘𝑙)

𝑑*(ℎ𝑘𝑙)

)︃
=

𝐾

𝐷ℎ𝑘𝑙

𝛽*
(ℎ𝑘𝑙)

𝑑*2(ℎ𝑘𝑙)
+
(︁𝜀
2

)︁2
. (9)

де 𝛽*
(ℎ𝑘𝑙) = 𝛽(ℎ𝑘𝑙) cos 𝜃(ℎ𝑘𝑙)/𝜆 i 𝑑*(ℎ𝑘𝑙) = 2 sin 𝜃(ℎ𝑘𝑙)/𝜆.

Нахил лiнiї 𝑌 = 𝐴𝑋 + 𝐵, апроксимуючої екс-
периментальнi данi в координатах 𝛽*

(ℎ𝑘𝑙)/𝑑
*2
(ℎ𝑘𝑙) −

− (𝛽*
(ℎ𝑘𝑙)/𝑑

*
(ℎ𝑘𝑙))

2, рiвний значенню 𝐾𝜆/𝐷aver, а її
перетин iз вiссю ординат при 𝛽*

(ℎ𝑘𝑙)/𝑑
*2
(ℎ𝑘𝑙) = 0 до-

зволяє визначити значення мiкронапруженостi 𝜀
(рис. 3, d). Як видно з цього рисунку точка пе-
ретину залежностi (9) i вiсi ординат, як i в попере-
дньому випадку, знаходиться на вiд’ємнiй части-
нi останньої, що свiдчить про дiю в кристалiтах
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In6Se7 стискувальних напружень. Визначенi за ме-
тодом Холдера–Вагнера значення 𝐷aver = 26,47 нм
i 𝜀 = −3,5 · 10−3 занесено в таблицю. Метод Хол-
дера–Вагнера дає найкраще спiвпадання визначе-
них i реальних значень 𝐷aver, у порiвняннi з iнши-
ми методами, якщо для розрахункiв використову-
ються дифракцiйнi рефлекси, якi знаходяться у дi-
апазонi малих кутiв 2𝜃 [58], що, власне, i має мiсце
у нашому випадку (рис. 2, b).

Як видно з таблицi, максимальнi значення сере-
днього розмiру кристалiтiв In6Se7 в матрицi шару-
ватого 𝛼-In2Se3 отримано при застосуваннi графi-
чного розмiрно-деформацiйного методу (SSP ме-
тоду). Проте, при використаннi цього методу для
визначення середнього розмiру рiзного роду сфе-
ричних наночастинок замiсть безрозмiрного кое-
фiцiєнта форми частинок 𝐾 = 0,9 використову-
ють значення 𝐾 = 3/4, наприклад [60, 61]. Це
обумовлено тiєю обставиною, що при використан-
нi модифiкованого методу Шеррера а також ме-
тодiв Вiльямсона–Холла i Холдера–Вагнера ви-
значенi значення 𝐷aver є усередненими по об’є-
му частинки. При використаннi SSP методу пе-
рехiд до усереднення по об’єму вiдбувається че-
рез усереднення по площi поверхнi частинок. При
використаннi 𝐾 = 3/4 замiсть 𝐾 = 0,9 сере-
днiй розмiр нанокристалiтiв In6Se7, визначений за
допомогою SSP методу, становитиме не 31,54, а
26,28 нм, що практично спiвпадає iз значеннями
𝐷aver, визначеними модифiкованим методом Шер-
рера i методом Холдера–Вагнера (рiзниця не пе-
ревершує 2,5 Å). Мiнiмальне значення середньо-
го розмiру нанокристалiтiв In6Se7 в матрицi 𝛼-
In2Se3 𝐷aver = 23,13 нм отримано при застосуваннi
методу Вiльямсона–Холла (таблиця). Визначення
𝐷aver кристалiтiв In6Se7 цим методом проводило-
ся у припущеннi, що профiлi рефлексiв на рент-
генограмi описуються функцiями Лоренца (фор-
мули (2), (4), (5), рис. 3, b). У цьому припущеннi
залежнiсть Вiльямсона–Холла дозволяє визначи-
ти верхню межу значень 𝐷aver i нижню межу зна-
чень 𝜀 [62], а в протилежному припущеннi – про га-
уссову форму дифракцiйних лiнiй – нижню межу
значень 𝐷aver i верхню межу значень. Тобто отри-
мано максимально можливi значення середнього
розмiру нанокристалiтiв In6Se7. Проте визначен-
ня значень 𝐷aver i 𝜀 методом Вiльямсона–Холла
проводилося iз застосуванням, так званої, унiвер-
сальної моделi деформацiї [60, 61], яка не врахо-

вує нi кристалiчну структуру, нi пружнi власти-
востi In6Se7. Вiдсутнiсть у лiтературi даних сто-
совно компонентiв тензора пружностi для In6Se7
унеможливлює корекцiю значень 𝐷aver i 𝜀 iз засто-
суванням iнших моделей (“унiверсальної моделi де-
формацiї всебiчної напруженостi” або “унiверсаль-
ної моделi густини енергiї всебiчної деформацiї”) у
рамках методу Вiльямсона–Холла. Звертає на се-
бе увагу i факт зростання величини достовiрно-
стi апроксимацiї експериментальних даних 𝑅2 у лi-
нiйцi вибраних для характеристики нанокристалi-
тiв In6Se7 залежностей: модифiкована залежнiсть
Шеррера – залежнiсть Вiльямсона–Холла – гра-
фiчна розмiрно-деформацiйна залежнiсть – зале-
жнiсть Холдера–Вагнера (рис. 3). Якщо достовiр-
нiсть апроксимацiї експериментальних точок при
використаннi модифiковаго методу Шеррера ста-
новить приблизно 46,2 % (рис. 3, a), то при ви-
користаннi методу Холдера–Вагнера – практично
100% (рис. 3, d).

У тому випадку, якщо включення In6Se7 в ма-
трицi шаруватого 𝛼-In2Se3 являють собою тiсне
скупчення нанокристалiтiв (зерно) In6Se7, середня
густина дислокацiй 𝛿out визначається їх середнiм
розмiром [36]:

𝛿out =
1

𝐷2
aver

, (10)

а середню густину дислокацiй в окремих кристалi-
тах моноклинної сингонiї 𝛿𝑖𝑛 в [63] пропонується
оцiнювати за допомогою наступного спiввiдно-
шення:
𝛿𝑖𝑛 =

𝛽2
aver

9(b)2
. (11)

В (11) b – вектор Бюргерса, а 𝛽aver – усере-
днене значення фiзичних ширин усiх iдентифiко-
ваних дифракцiйних максимумiв 𝛽(ℎ𝑘𝑙). Приймаю-
чи, що 𝐷aver ≈ 26,5 нм отримаємо 𝛿out ≈ 1,42×
× 1011 см−2. При розрахунку середньої густини
дислокацiй 𝛿𝑖𝑛 = 2,42 · 109 см−2 в нанокристалiтах
In6Se7 усереднювали значення 𝛽(ℎ𝑘𝑙), визначенi по
формулi (8), для всiх дифракцiйних пiкiв з iнтен-
сивнiстю у 2,5–3 рази бiльшою нiж рiвень фону. За
вектор Бюргерса приймали мiнiмальний трансля-
цiй вектор, тобто параметр 𝑏 = 4,06 Å кристалiчної
ґратки моноклинного In6Se7.

Як видно з рис. 1, початковi дiлянки ВАХ
(при напругах 𝑉 < 0,5 B) кристалiчних пла-
стин 𝛼-In2Se3 однакової товщини без (крива 1) i
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з включеннями фази In6Se7 (крива 2) спiвпада-
ють. Значення питомого опору, визначене на цих
дiлянках ВАХ, є одним i тим же для обох ти-
пiв зразкiв. Як свiдчать результати експеримен-
тальних дослiджень [64], введення напiвпровiдни-
кових частинок в широкозонний матерiал не при-
зводить до змiни питомого опору останнього, якщо
об’ємна частка наповнювача 𝑥𝑉 є меншою, нiж
𝑥𝑉 < 0,15. При 𝑥𝑉 ≥ 0,15 починає вiдбуватися пе-
рехiд вiд властивостi матрицi-господара до вла-
стивостей напiвпровiдника-наповнювача, що су-
проводжується змiною питомого опору широко-
зонної матрицi. Згiдно теорiї перколяцiї [65], при
𝑥𝑉 ≥ 0,15 стає ймовiрним формування первинно-
го ланцюжка (неперервного кластера), який зами-
кає металевi електроди на протилежних поверх-
нях зразка невпорядкованої макросистеми “ши-
рокозонна матриця – напiвпровiдниковi частинки
(наповнювач)”. Вищезазначене дозволяє констату-
вати той факт, що в зразках In2Se3/In6Se7, для
яких спостерiгається струмова нестабiльнiсть iз 𝑍-
i 𝑁 - подiбними ВАХ (рис. 1, крива 2), об’ємна час-
тка фази бiльш вузькозонного компонента In6Se7
не перевищує 15%. Для точного визначення спiв-
вiдношення мiж фазами In2Se3 i In6Se7 в дослi-
джуваних композитних зразках було використа-
но дифракцiйно-адсорбцiйний метод [66]. В рамках
цього методу концентрацiя фази 1 в двокомпонен-
тнiй сумiшi розраховується за допомогою рiвняння
Клуга:

𝑥𝑀(1) =

(︃
𝐼(ℎ𝑘𝑙)(1)

𝐼0(ℎ𝑘𝑙)(1)

)︃(︂
𝜇

𝜌

)︂
(1)

×

×

{︃(︂
𝜇

𝜌

)︂
(1)

−

(︃
𝐼(ℎ𝑘𝑙)(1)

𝐼0(ℎ𝑘𝑙)(1)

)︃[︃(︂
𝜇

𝜌

)︂
(1)

−
(︂
𝜇

𝜌

)︂
(2)

]︃}︃−1

, (12)

де 𝑥𝑀(1) – масова частка фази 1 в сумiшi; 𝐼(ℎ𝑘𝑙)(1)
i 𝐼0(ℎ𝑘𝑙)(1) – iнтенсивностi обраного для розрахун-
ку дифракцiйного максимуму (ℎ𝑘𝑙) для фази 1 в
сумiшi i у чистому виглядi, вiдповiдно; (𝜇/𝜌)(1) i
(𝜇/𝜌)(2) – масовi коефiцiєнти поглинання для фаз
1 i 2, вiдповiдно, для довжини хвилi.

Як свiдчать розрахунки по формулi (12) iз ви-
користанням рентгенiвських дифрактограм In2Se3
i In2Se3/In6Se7 (рис. 2) для брегiвських вiдбит-
тiв (110), (006) i (225) In2Se3, масова частка цiєї
сполуки у композитi становить 0,9902. Вiдповiд-
но масова частка In6Se7 у сумiшi – 0,00098 (тобто

близько 1% по масi). При розрахунках масовi кое-
фiцiєнти поглинання In2Se3 (158,85 cм2/g) i In6Se7
(168,72 cм2/g) для енергiй, що вiдповiдають Сu-K𝛼
випромiнюванню, визначалися як середньозваженi
значення масових коефiцiєнтiв поглинання окре-
мих елементiв In i Se по методицi [67]. Масовi кое-
фiцiєнти поглинання окремих елементiв для широ-
кого дiапазону енергiй наведено у довiдковiй лiте-
ратурi, наприклад в [68]. По визначенню, об’ємна
концентрацiя однiєї iз фаз двохкомпонентної сумi-
шi (у нашому випадку 𝑥𝑉 (In6Se7)) це вiдношення
об’єму цiєї фази 𝑉(In6Se7) до об’єму всього компо-
зиту:

𝑥𝑉 (In6Se7) = 𝑉(In6Se7)/
(︀
𝑉(In6Se7) + 𝑉(In2Se3)

)︀
, (13)

або через масу i густину:

𝑥𝑉 (In6Se7) = 𝑚(In6Se7)/𝜌(In6Se7) ×

×
{︀
𝑚(In6Se7)/𝜌(In6Se7) +𝑚(In2Se3)/𝜌(In2Se3)

}︀−1
. (14)

При густинi 5,80 i 5,86 g/см3 для In2Se3 i In6Se7,
вiдповiдно [32], об’ємна частка In6Se7 в дослiджу-
ваних зразках In2Se3/In6Se7 становить 𝑥𝑉 (In6Se7) =
= 0,00969, що вiдповiдає середнiй концентрацiї на-
нокристалiтiв In6Se7 з середнiм розмiром 𝐷aver ≈
≈ 26,5 нм 𝑛In6Se7 ≈ 3,12 · 1015 в одному сm3 ша-
руватої матрицi 𝛼-In2Se3 (бiльш точно – в одному
см3 композиту In2Se3/In6Se7).

Застосованi для характеристики нанокристалi-
тiв In6Se7 феноменологiчнi методи рентгенiвської
дифрактометрiї не дають прямої вiдповiдi на пи-
тання, що собою являють включення In6Se7 в кри-
сталах In2Se3: це окремi кристалiти чи їх ску-
пчення (зерна)? Згiдно [69], струмова нестабiль-
нiсть iз 𝑍- i 𝑁 -подiбними ВАХ в надґратках (в
тому числi i в невпорядкованих) або в напiвпро-
вiдникових MQW структурах пов’язана з резо-
нансним тунелюванням носiїв заряду мiж сусiднi-
ми потенцiйними ямами, а також мiж металевими
електродами i найближчими потенцiйними ямами.
Такий механiзм струмопереносу накладає обмеже-
ння не на розмiри включень вузькозонної фази
(у нашому випадку включень In6Se7), а на тов-
щину прошаркiв широкозонної фази (In2Se3) мiж
сусiднiми включеннями, яка має бути “тунельно-
прозорою”. З iншого боку, згiдно [70], ВАХ та-
кого типу в напiвпровiдникових MQW структу-
рах обумовленi польовою електронною емiсiєю i
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резонансним тунелюванням електронiв iз кванто-
вих точок на рiвнi в широкозоннiй матрицi, що
стає можливим в результатi квантування енергiї
носiїв заряду в квантових точках. В цьому випад-
ку на розмiри нанооб’єктiв накладається обмеже-
ння, оскiльки квантування енергiї носiїв заряду в
квантових точках спричиняється проникненням в
них електричного поля, що напряму пов’язане з
малiстю радiуса заокруглення частинки [70]. Ре-
алiзацiя таких механiзмiв струмопереносу в зраз-
ках In2Se3/In6Se7 передбачає наявнiсть включень
In6Se7 в матрицi In2Se3 у виглядi окремих на-
нокристалiтiв (спричиняють струмову нестабiль-
нiсть iз 𝑍- i 𝑁 -подiбними ВАХ в слабких полях)
хоча i не виключає iснування включень бiльшо-
го розмiру, якi представляють собою скупчення
кристалiтiв In6Se7 (не призводять до струмової
нестабiльностi в слабких полях). Насамкiнець за-
уважимо, що при освiтленнi свiтлом повного спе-
ктру кристалiчнi зразки 𝛼-In2Se3 при наявностi
в них включень In2Se3 демонструють iнтеграль-
ну негативну, у напрямку перпендикулярному ша-
рам, i позитивну, у напрямку вздовж шарiв, фото-
чутливiсть (результати дослiдження фотопровiд-
ностi зразкiв In2Se3/In6Se7 готуються до публi-
кацiї). Причому максимум полоси, яка визначає
як вiд’ємну, так i додатню iнтегральну фотопро-
вiднiсть, припадає на енергiю ℎ𝜈 ≈ 0,8–0,81 eB,
а її iнтенсивнiсть бiльш нiж на порядок переви-
щує iнтенсивнiсть полоси, пов’язаної iз мiжзонни-
ми переходами в In2Se3. При цьому, час наростан-
ня пiсля включення i час релаксацiї фотоструму до
рiвноважних темнових значень пiсля виключення
свiтла, як мiнiмум, на 2–3 порядки меншi, нiж та-
кi для низки полiкристалiчних плiвок, наприклад
[71,72], або нанокомпозитiв, наприклад [73,74], якi
позицiонуються як матерiали для фотоелектронi-
ки. Це свiдчить про перспективнiсть використання
зразкiв In2Se3/In6Se7 для роботи в оптичному те-
лекомунiкацiйному дiапазонi (in the spectral range
of 𝜆 = 1,3–1,6 мкм for communication applications
[75]), тим бiльше, що положення максимуму по-
лоси, що обумовлює iнтегральну фоточутливiсть
(як негативну, так i позитивну) таких зразкiв, спiв-
падає з одним iз трьох вiкон прозоростi (Telecom
windows) стандартного ступеневого оптичного во-
локна (Single-mode optical fiber (SMF)), яке (у по-
рiвняннi з iншими вiкнами прозоростi) характери-
зується найменшою величиною затухання сигналу

(∼0,22 дБ/км) i тому використовується для орга-
нiзацiї зв’язку на великi вiддалi [76].

4. Висновки

1. Вирощенi методом Брiджмена iз стехiометри-
чного розплаву компонентiв шаруватi кристали
In2Se3 є неоднорiдними: частина зразкiв отрима-
них iз одного i того ж зливку є однофазними i мi-
стять у собi лише фазу гексагонального 𝛼-In2Se3,
в iншiй частинi виявлено включення фази криста-
лiчного In6Se7.

2. Однофазнi зразки 𝛼-In2Se3 у виглядi пло-
скопаралельних пластин володiють лiнiйними, а
за наявностi включень In6Se7 – 𝑍- i 𝑁 -подiбними
вольт-амперними характеристиками.

3. Низка феноменологiчних методiв рентгенiв-
ської дифрактометрiї, залучених для характери-
стики мiкоструктури включень In6Se7 в матрицi
шаруватого 𝛼-In2Se3, засвiдчують дiю стискуваль-
них напружень в кристалiтах In6Se7.

4. Наявнiсть стискувальних мiкронапружено-
стей в кристалiтах In6Se7 приводить до того, що
значення їх середнього розмiру, визначенi iз роз-
ширення дифракцiйних максимумiв модифiкова-
ним методом Шеррера, графiчним розмiрно-де-
формацiйним методом, а також методом Холдера–
Вагнера, практично спiвпадають (рiзниця не пере-
вищує 1%) i становлять 𝐷aver ≈ 26,5 нм. Рiзниця
мiж значеннями 𝐷aver, визначеними за допомогою
вищеозначених методiв, i визначеним за допомо-
гою метода Вiльямсона–Холла (∼12%), пов’язує-
ться з особливостями використаної для аналiзу ди-
фракцiйних лiнiй In6Se7 моделi рiвномiрної дефор-
мацiї, яка не враховує нi кристалiчну структуру, нi
пружнi властивостi кристалiтiв. Вiдсутнiсть у лi-
тературi даних стосовно компонентiв тензора на-
пружень для In6Se7 унеможливлює корекцiю зна-
чень 𝐷maver iз застосуванням iнших моделей у рам-
ках методу Вiльямсона–Холла.

5. Розраховано середня густина дислокацiй, ко-
ли включення In6Se7 в матрицi шаруватого 𝛼-
In2Se3 являють собою тiсне скупчення нанокриста-
лiтiв In6Se7, а також середню густину дислокацiй
в окремих кристалiтах.

6. Дифракцiйно-адсорбцiйним методом iз засто-
суванням рiвняння Клуга визначено середню масо-
ву частку (i, вiдповiдно, середню об’ємну частку)
фази In6Se7 в дослiджуваних зразках 𝛼-In2Se3.
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Розраховано середню концентрацiю нанокристалi-
тiв In6Se7 з середнiм розмiром 𝐷aver ≈ 26.5 нм в
одному сm3 шаруватої матрицi 𝛼-In2Se3.

7. У якостi анонса подальших дослiджень вiдмi-
чено перспективнiсть використання кристалiв 𝛼-
In2Se3 з нанорозмiрно структурованими включен-
нями In6Se7 для роботи в оптичному телекомунi-
кацiйному дiапазонi.

Дослiдження виконане в рамках наукового на-
прямку Природничi та математичнi науки та
частково пiдтриманi НДР МОНУ №0121U112421
та №0119U100728.
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CHARACTERIZATION
OF NANOSTRUCTURED In6Se7 INCLUSIONS
IN LAYERED 𝛼-In2Se3 CRYSTALS USING
ANALYTICAL X-RAY DIFFRACTOMETRY METHODS

As follows from the X-ray structural analysis, In2Se3 crys-

tals grown from the stoichiometric melt using the Bridgman

method turned out inhomogeneous: some of the samples ob-

tained from the same ingot contained only the hexagonal 𝛼-

In2Se3 phase, whereas inclusions of the In6Se7 crystalline

phase were found in the others. The presence of narrower-band-

gap semiconductor inclusions in the 𝛼-In2Se3 matrix gives rise

to the current instability with 𝑍- and 𝑁 -shaped current-vol-

tage characteristics (CVCs) of the samples; at the same time,

single-phase samples demonstrate linear CVCs. Several ana-

lytical methods of X-ray diffraction (XRD) analysis, which

were applied to characterize the structure of In6Se7 inclusions,

testified to the presence of compressive strains in them. It is

shown that, owing to the action of compressive strains, the

average sizes of In6Se7 crystallites determined using the mod-

ified Scherrer, Size-Strain Plot, and Halder–Wagner methods

coincide with an accuracy higher than 1% and equal about

26.5 nm. A discrepancy between this value and the average size

of In6Se7 nanocrystallites determined using the Williamson–

Hall method (23.13 nm) has been discussed. With the help

of the X-ray diffraction-absorption method, the average mass

fraction of the In6Se7 phase in the investigated samples is de-

termined, and the average concentration of In6Se7 nanocrystal-

lites with an average size of about 26.5 nm over the volume of

the layered 𝛼-In2Se3 matrix is calculated. A perspective char-

acter of the application of In2Se3/In6Se7 composite samples

for operating in the optical telecommunication wavelength in-

terval is discussed.

Ke yw o r d s: layered In2Se3 crystals, microstructure, na-
nocrystallite inclusions, composites, analytical X-ray di-
ffractometry methods.
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