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Mn elementi ilə aşqarlanmış ZnGa2S4 birləşməsinin maqnit xassələri sıxlıq funksional nəzəriyyəsi çərçivəsində təməl 

prinsiplərdən istifadə olunmaqla tədqiq edilmişdir. Hesablamalar nəticəsində müəyyən edilmişdir ki, Mn əvəzlənməsi ZnGa2S4 

birləşməsində maqnit xassələrinin yaranmasına səbəb olur. Müxtəlif saylı supercellərin tam enerji hesablamaları, Mn ilə aş-

qarlanmış ZnGa2S4 birləşməsi üçün ferromaqnit fazanın antiferromaqnit fazaya nəzərən daha dayanıqlı olduğunu göstərmişdir. 

Müşahidə olunan maqnitizmin təbiəti əsasən maqnit momenti 7.90μB olan aşqar Mn atomunun hesabınadır.  
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GİRİŞ 

 

II–III2–VI4 yarımkeçiricilər qrupuna məxsus 

olan ZnGa2S4 birləşməsi I4 fəza qrupunda kristallaşır.  

Bu kristallar qrupu optoelektron tətbiqlər üçün perspek-

tiv yarımkeçirici materiallar hesab olunur. Bu birləşmə-

lərin yüksək fotohəssaslığa və intensiv lüminessensiya-

ya malik olması səbəbindən, onların strukturunu tədqiq 

etmək üçün EXAFS [1], neytron və elektron səpilmə 

[2] tədqiqatları aparılmışdır. Fotolüminessensiya və hə-

yəcanlanma spektrləri, Raman səpilməsi [3]-işində eks-

perimental olaraq tədqiq edilmişdir. Eu və Mn ion-

larının ZnGa2S4-ə daxil olması ilə struktur qüsurlarının 

nisbətən azalması eksperimental olaraq [4] işində öyrə-

nilmişdir. Kristalın optik və elektrik xassələri [5–8] və 

[9, 10] işlərində tədqiq edilmişdir. Təməl prinsiplərdən 

aparılmış hesablamalarda [11] birləşmənin qadağan zo-

laq eninin düz keçidlə formalaşdığı göstərilmişdir.  

Elmi ədəbiyyatda verilmiş [12] işində birləşmənin 

valent zonasının maksimumunun və keçirici zonasının 

minimumunun Brillüen zonasının mərkəzi simmetriya 

nöqtəsində yerləşdiyi müəyyən edilmişdir (qadağan zo-

lağının eni-2.38eV). Yu və başqaları [13] eksperimen-

tal işində Mn ilə aşqarlanmış  ZnGa2S4 birləşməsinin 

struktur və fotolüminessensiya təbiətini tədqiq edərək 

onların cihazlarda istifadəsini araşdırmışlar. 

Zn1−xMnxGa2Se4-də maqnit aşqarının təsiri [14]-də 

neytron difraksiyası eksperimenti ilə tədqiq edilərək 

göstərilmişdir ki, bu qrupun bütün üzvləri defekt stannit 

quruluşludur və qəfəsda Mn ionları xaotik paylanır. 

ZnGa2S4-də Mn və Ni atomlarının Ga atomlarını əvəz 

etməsi ilə kristalda akseptor xassələrin meydana gəldiyi 

göstərilmişdir. Si atomunun aşqar qismində yarımkeçi-

rici ZnGa2S4 birləşməsinə vurulduğu zaman onun elek-

tron və optik xassələri [15] işində tədqiq edilmişdir. Bu 

zaman qadağan olunmuş zolağın eni 2.14 eV aşqarsız 

halda kristalın qadağan zolağının enindən 2.38 eV kiçik 

alınmışdır. 

Vakansiya, eləcə də aşqarlar maddələrin elektrik 

və optik xüsusiyyətlərində mühüm rol oynayır. Aşqar 

elementlər, adətən, qadağan zolaq eninin dəyişməsinə 

səbəb olur. Bu səbəbdən, uyğun aşqar elementinin düz-

gün seçilməsi kristalların tətbiqi baxımından mühüm 

rol oynayır. Təəssüflər olsun ki, indiyə qədər ZnGa2S4 

birləşməsinə Mn aşqarının təsiri təməl prinsiplərdən 

tədqiq edilməmişdir. İlk dəfə olaraq təqdim olunan işdə 

Mn atomunun birləşmənin elektron xassələrinə təsiri 

araşdırılmışdır. 

 

HESABLAMA METODU 

 

İşdə hesablamalar Sıxlıq Funksionalı Nəzəriyyəsi 

(DFT-Density Functional Theory) [16] Quantum Wise-

Atomistix Tool Kit (ATK) [17] proqram təminatı çər-

çivəsində ümumiləşmiş qradient yaxınlaşması (GGA) 

[18] istifadə olunmaqla həyata keçirilmişdir. Elektron-

ion qarşılıqlı təsirinin nəzərə alınması normanı qoruyan 

SG15 psevdopotensialları ilə yerinə yetirilmişdir. 

Strukturun optimallaşdırılması zamanı atomlararası 

qarşılıqlı təsir qüvvəsinin və mexaniki gərginlik ten-

zorunun maksimal qiyməti uyğun olaraq 0.0001 eV/Å 

və 0.0001 eV/Ǻ3 olmuş, dalğa funksiyalarının atom 

orbitalları üzrə ayrılışında kinetik enerjinin maksimal 

qiyməti 150 Ha-ni aşmamışdır. Brillüen zonası üzrə 

inteqrallama Monxromotik-Pak sxemi üzrə, 777 

qridləri istifadə olunmaqla xüsusi nöqtələr üzrə cəm-

ləmə ilə əvəz olunmuşdur.  

 

NƏTICƏLƏR VƏ ONLARIN MÜZAKİRƏSİ. 

 

ZnGa2S4 birləşməsində Mn ionunun maqnit xas-

səsinə təsirini öyrənmək üçün müxtəlif supersellərdə 

iki Ga atomu Mn atomu ilə əvəz edilmişdir. Mn atomu-

nun konsentrasiyası 2×1×1, 2×2×1 verilmiş supersel-

lərdə müvafiq olaraq 7,4% və 3,57% olmuşdur. Qeyd 

etmək lazımdır ki, [7] eksperimental işində Mn ato-

munun ZnGa2S4 qəfəsindəki Ga atomunu əvəz edə bil-

diyi artıq təsdiq olunmuşdur.  

Mn atomunun konsentrasiyasından asılı olaraq 

dəyişə bilən maqnit xassələrini tədqiq etmək məqsədi 

ilə ferromaqnit (FM) və antiferromaqnit (AFM) hallar 

üçün systemin tam enerjisi hesablanmışdır. FM və 

AFM halları üçün hesablanmış tam enerji arasındakı 

fərq, sistemin enerji baxımından hansı halda daha da-

yanıqlı olduğunu müəyyən etməyə imkan verir. Aparıl-

mış hesablamalar göstərir ki, Mn atomunun kon-
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sentrasiyasından asılı olmayaraq system FM halda da-

yanıqlıdır.  

FM fazasında Mn atomu ilə aşqarlanmış superse-

lin hallar sıxlığı şəkil 1-də göstərilmişdir. Hesablamalar 

göstərir ki, yaranan maqnit momenti əsasən Mn ato-

munun 3d elektron hallarından əmələ gəlir və Fermi sə-

viyyəsinin mövqeyinə təsir edən əsas amildir. 

 

 
Şəkil 1. ZnGa2S4 və Mn:ZnGa2S4 birləşmələrinin hallar sıxlığı. 

 

Şəkil 1-dən göründüyü kimi, təmiz kristalda hər 

iki spin proyeksiyası bir-birinə tamamilə simmetrikdir. 

Bu səbəbdən, sistemin tam maqnit momenti sıfırdır. 

Lakin, aşqarlanmış struktur üçün Mn-nin d-elektron sə-

viyyələrinin yuxarı və aşağı spinləri bir-birini örtmür. 

Beləliklə də, ümumi maqnit momenti sıfra bərabər ol-

mur. Bu, kristalın FM xüsusiyyətlərinə malik olduğunu 

göstərir. Mülliken populyasiyasının təhlilinin nəticələ-

rinə görə, Mn aşqarının daxil edilməsi ümumi maqnit 

momentinin yaranmasına səbəb olur. Qismən maqnit 

momentləri atomlar arasında aşağıdakı kimi paylanır: 

Mn - 7.90μB, o cümlədən 3d-dən 7.56, 3p-dən 0.28 və 
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3s -dən 0.12μB; 4 Zn - 0,004μB; 16 S - 0,06 μB; 6 Ga-

0,026 μB. Qeyd etmək lazımdır ki, Mn atomundan son-

ra maqnit momentinə əsas töhfəni Mn atomu ilə əlaqə-

də olan qonşu 4 S atomu verir. Mn atomunun yaxın ət-

rafında olan S atomlarında müşahidə olunan maqnit 

momenti bu atomlar arasında 3p-3d hibridləşmə nəti-

cəsində baş verir. 

Ga atomunu əzvəz edən Mn atomlarının bir-birinə 

yaxın və uzaq məsafədə yerləşməsindən asılı olaraq 

yaranan maqnit momenti bir qədər fərqli qiymətə malik 

olur. Beləki, Mn atomları bir-birinə yaxın yerləşdikdə 

maqnit momenti 7.99μB, uzaq yerləşdikdə isə bir qədər 

artaraq 8.02μB qiymətini alır. Atomlararası məsafənin 

təhlili göstərir ki, Mn atomunun əlaqədə olduğu ra-

bitənin uzunluğu bir qədər kiçilmiş olur. S və Mn atom-

larının arasındakı məsafənin kiçilməsi Ga-S rabitəsinin 

bir qədər artmasına səbəb olur. Nəticədə qonşu Ga-S 

rabitəsi 2.30 Å-dan 2.41 Å-a qədər artır. Superselin öl-

çüsünün artması Zn8Ga14S32Mn2 ümumi maqnit mo-

mentinin artımı ilə müşahidə olunur (10.80 μB). Daha 

dəqiq desək, qismən maqnit momentləri atomlar arasın-

da aşağıdakı kimi paylanır: Mn-8,174μB; Zn- 0,081μB;  

S - 2,36 μB; Ga - 0,184 μB. 
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N. A. Ismayilova, S. Q. Asadullayeva 

 

DFT CALCULATIONS OF MAGNETIC PROPERTIES OF Mn:ZnGa2S4 COMPOUND 
 

The magnetic properties of the compound ZnGa2S4 doped with the Mn element have been studied using first principles 

calculations within the density functional theory. As a result of calculations, it was determined that the substitution of Mn 

causes the formation of magnetic properties in the compound Mn:ZnGa2S4. The total energy calculations of different supercells 

have shown that the ferromagnetic state is more stable than the antiferromagnetic state. The nature of the observed magnetism 

is mainly due to the Mn atom with a magnetic moment of 7.90μB. 

 

 

Н. А. Исмаилова, С. Г. Асадуллаева 

 

DFT-РАСЧЕТЫ МАГНИТНЫХ СВОЙСТВ СОЕДИНЕНИЯ Mn:ZnGa2S4 

 

Магнитные свойства соединения ZnGa2S4, легированного элементом Mn, были изучены с использованием 

расчетов из первых принципов в рамках теории функционала плотности. В результате расчетов установлено, что 

замещение Mn вызывает формирование магнитных свойств в соединении Mn:ZnGa2S4. Расчеты полной энергии 

различных суперячеек показали, что ферромагнитное состояние более стабильно, чем антиферромагнитное. Природа 

наблюдаемого магнетизма в основном связана с атомом Mn с магнитным моментом 7.90 μB. 


