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Mn elementi ilo asqarlanmis ZnGazS4 birlogmasinin magnit xassslari sixliq funksional nazariyyssi gargivasinds tomal
prinsiplordan istifade olunmagla tadqiq edilmisdir. Hesablamalar naticasinds miioyyen edilmisdir ki, Mn avozlonmasi ZnGazSa
birlosmasinds magnit xassalorinin yaranmasina sabob olur. Miixtalif sayli supercellorin tam enerji hesablamalari, Mn ilo as-
qarlanmig ZnGazSa birlogmasi tigiin ferromaqnit fazanin antiferromagnit fazaya nozoron daha dayaniql oldugunu géstormisdir.
Miisahido olunan magnitizmin tabioti osason magnit momenti 7.90uB olan agqar Mn atomunun hesabinadir.
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H-1112-VI4 yarimkegiricilor grupuna maXsus
olan ZnGa,S, birlogsmosi 14 foza qrupunda kristallasir.
Bu kristallar grupu optoelektron totbiglor tiglin perspek-
tiv yarimkegirici materiallar hesab olunur. Bu birlosme-
lorin yiiksok fotohossaslhiga vo intensiv liiminessensiya-
ya malik olmasi sebabindon, onlarin strukturunu tedqiq
etmok iigiin EXAFS [1], neytron vo elektron sopilmo
[2] todqigatlar1 aparilmigdir. Fotoliiminessensiya va ho-
yacanlanma spektrlori, Raman sopilmasi [3]-isindo eks-
perimental olaraq todqiq edilmisdir. Eu va Mn ion-
larinin ZnGa,S4-9 daxil olmast ilo struktur qiisurlarinin
nisbaton azalmasi eksperimental olaraq [4] isindo Gyro-
nilmisdir. Kristalin optik vo elektrik xassalori [5-8] vo
[9, 10] islarinds tadqiq edilmigdir. Tomal prinsiplardon
aparilmig hesablamalarda [11] birlogsmanin qadagan zo-
lag eninin diiz kegidlo formalasdigi gostorilmisdir.

Elmi odobiyyatda verilmis [12] isinda birlogmonin
valent zonasinin maksimumunun va Kegirici zonasinin
minimumunun Brilliien zonasinin morkazi simmetriya
noqtasinds yerlosdiyi miioyyan edilmisdir (qadagan zo-
laginin eni-2.38eV). Yu vo basqalar1 [13] eksperimen-
tal isindo Mn ilo asqarlanmis ZnGa,Ss birlagsmasinin
struktur vo fotoliminessensiya tabiatini todqigq edarok
onlarin  cihazlarda  istifadssini aragdirmuslar.
Zn;xMn,GaySes-do magnit asqarimin tosiri [14]-do
neytron difraksiyas1 eksperimenti ilo todqiq edilorok
gostorilmisdir ki, bu qrupun biitiin tizvlori defekt stannit
qurulusludur vo gofosda Mn ionlar1 xaotik paylanir.
ZnGaySs-do Mn va Ni atomlarimin Ga atomlarini avaz
etmasi ilo kristalda akseptor xassalorin meydana goldiyi
gostorilmigdir. Si atomunun agqar gisminds yarimkegi-
rici ZnGa,Ss birlosmasins vuruldugu zaman onun elek-
tron va optik xassalori [15] isinds tadqiq edilmigdir. Bu
zaman qadagan olunmus zolagin eni 2.14 eV asqarsiz
halda kristalin qadagan zolaginin enindan 2.38 eV kigik
almmisgdir.

Vakansiya, eloca da agqarlar maddalarin elektrik
Va optik xiisusiyyatlorinds miihiim rol oynayir. Asqar
elementlor, adoton, qadagan zolaq eninin doyismasine
soboab olur. Bu sobobdan, uygun asqar elementinin diiz-
giin se¢ilmosi kristallarin totbigi baximindan miihiim
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rol oynayir. Toassiiflor olsun ki, indiya gadar ZnGa,Ss
birloagmasina Mn agqarinin tasiri tamal prinsiplardon
todgiq edilmomisdir. i1k dofo olaraq tagdim olunan isds
Mn atomunun birlogsmonin elektron xassalorine tasiri
aragdirilmigdir.

HESABLAMA METODU

Isdo hesablamalar Sixliq Funksionali Nazoriyyasi
(DFT-Density Functional Theory) [16] Quantum Wise-
Atomistix Tool Kit (ATK) [17] program tominati gor-
¢ivasinda timumilosmis gradient yaxinlasmasi (GGA)
[18] istifads olunmagla hayata kegirilmisdir. Elektron-
ion garsiligli tasirinin nozars alinmasi normani qoruyan
SG15 psevdopotensiallar1 ilo yerino yetirilmisdir.
Strukturun optimallagdirilmasi zamani atomlararasi
garsiligh tesir qiivvesinin vo mexaniki gorginlik ten-
zorunun maksimal giymati uygun olaraq 0.0001 eV/A
vo 0.0001 eV/A® olmus, dalga funksiyalarmin atom
orbitallar1 lizra ayrilisinda kinetik enerjinin maksimal
giymoti 150 Ha-ni agmamigdir. Brillien zonast {izro
integrallama Monxromotik-Pak sxemi iizro, 7x7x7
gridlori istifado olunmagla xiisusi noqtoler iizro com-
loms ils avoz olunmusdur.

NOTICOLOR VO ONLARIN MUZAKIROSI.

ZnGaySy birlogsmosinds Mn ionunun magnit xas-
Sasina tasirini dyronmoak {iglin miixtolif supersellorda
iki Ga atomu Mn atomu ilo avaz edilmisdir. Mn atomu-
nun konsentrasiyas1 2x1x1, 2x2x1 verilmis supersel-
lordo miivafiq olaraq 7,4% va 3,57% olmusdur. Qeyd
etmok lazimdir ki, [7] eksperimental isinds Mn ato-
munun ZnGazS4 gofasindoki Ga atomunu avaz edo bil-
diyi artiq tasdiq olunmusdur.

Mn atomunun konsentrasiyasindan asili olaraq
dayise bilon magnit xassalarini tadqiq etmak mogsadi
ilo ferromagnit (FM) ve antiferromagnit (AFM) hallar
iiclin systemin tam enerjisi hesablanmigdir. FM va
AFM hallar1 ii¢iin hesablanmig tam enerji arasindaki
farq, sistemin enerji baximindan hansi halda daha da-
yanigqli oldugunu miioyyan etmoys imkan verir. Aparil-
mig hesablamalar gostorir ki, Mn atomunun kon-
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sentrasiyasindan asili olmayaraq system FM halda da-  gostorir ki, yaranan magnit momenti asasan Mn ato-

yaniqhdir. munun 3d elektron hallarindan amals galir va Fermi so-
FM fazasinda Mn atomu ilo agqarlanmig superse-  viyyasinin mévqeyina tosir edon asas amildir.

lin hallar sixlig1 sokil 1-do gostorilmisdir. Hesablamalar |
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Sakil 1. ZnGazSa vo Mn:ZnGazSa birlogmslorinin hallar sixlig:.

Sokil 1-don goriindiiyii kimi, tomiz kristalda hoar ! mur. Bu, kristalin FM xiisusiyyatlorina malik oldugunu
iki spin proyeksiyasi bir-birina tamamilo simmetrikdir.  gostarir. Milliken populyasiyasinin tohlilinin naticalo-
Bu sababdan, sistemin tam maqnit momenti sifirdir.  rine gérs, Mn agqarinin daxil edilmesi imumi maqnit
Lakin, asqarlanmus struktur tigiin Mn-nin d-elektron so- ~ momentinin yaranmasina Sabab olur. Qismon magnit
viyyslorinin yuxari va asagi spinlari bir-birini 6rtmiir. ~ momentlori atomlar arasinda agagidaki kimi paylanir:
Belalikls da, imumi maqgnit momenti sifra barabar ol- ~ Mn - 7.90uB, o ciimladan 3d-dan 7.56, 3p-don 0.28 va
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3s-don 0.12uB; 4 Zn - 0,004uB; 16 S - 0,06 uB; 6 Ga-  artaraq 8.02uB qiymatini alir. Atomlararasi masafanin
0,026 uB. Qeyd etmak lazimdir ki, Mn atomundan son-  tohlili gostarir ki, Mn atomunun slageds oldugu ra-
ra magnit momentina asas tohfoni Mn atomu ilo alags-  bitonin uzunlugu bir gador kigilmis olur. S vo Mn atom-
do olan qonsu 4 S atomu verir. Mn atomunun yaxin ot-  larmin arasindaki moasafonin kigilmosi Ga-S rabitasinin
rafinda olan S atomlarinda miisahido olunan magnit  bir gadar artmasina sobab olur. Naticads qonsu Ga-S
momenti bu atomlar arasinda 3p-3d hibridlosmo noti-  rabitosi 2.30 A-dan 2.41 A-a godor artir. Superselin 61-
casindo bas verir. ¢isliniin artmast ZngGai4SsxMn, {imumi maqgnit mo-
Ga atomunu azvoz edon Mn atomlarinin bir-birine  mentinin artimi ilo miisahids olunur (10.80 pB). Daha
yaxin vo Uzag mosafods yerlogmosindon asili olaraq  dagiq desok, gisman magnit momentlori atomlar arasin-
yaranan magnit momenti bir goador fargli giymoto malik  da asagidaki kimi paylanir: Mn-8,174uB; Zn- 0,081 uB;
olur. Beloki, Mn atomlari bir-birina yaxin yerlogdikds S - 2,36 uB; Ga - 0,184 uB.
magnit momenti 7.99uB, uzaq yerlasdikdo iso bir godor
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DFT CALCULATIONS OF MAGNETIC PROPERTIES OF Mn:ZnGazS4 COMPOUND

The magnetic properties of the compound ZnGazS4 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:ZnGazSa. 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 7.90uB.

H. A. Ucmaunaosa, C. I'. Acaay/uiaeBa

DFT-PACUETBI MATHUTHBIX CBOMCTB COEJVUHEHMUS Mn:ZnGazSs

MarHutHble CBOWCTBa coemuHeHus ZNGazSs, JErMPOBaHHOTO 3JIeMEHTOM MN, ObUIM M3y4eHBI C HCHOJIb30BAaHUEM
pacdeToB U3 MEPBHIX NMPUHIHUIIOB B paMKaX TeOpHH (DyHKIMOHAJA IIOTHOCTH. B pe3ynbTare pacdeToB yCTaHOBIIEHO, YTO
3amenieHre Mn BbI3bIBaeT (hOPMHUpPOBAHME MArHUTHBIX CBOWCTB B coemuHeHHmH Mn:ZnGazSs. Pacders! monHON >HEpruu
Pa3IHYHBIX CyIepsdeeK IMOKa3alld, 9To (eppOMAarHUTHOE COCTOsIHUE OoJiee cTabHIbHO, YeM aHTH(eppoMarHuTHoe. [Ipupona
Ha0JII01TaeMOT0 MarHeTH3Ma B OCHOBHOM cBsi3aHa ¢ aroMoM Mn ¢ marautHBIM MOoMeHTOM 7.90 NUB.
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