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Indiki isdo Cu1.o4Fe1.12Terss kristalinin 2-306K temperatur intervalinda lgiilon asag1 temperaturlarda istilik tutumunun

todgigatinin naticalori toqdim edilmisdir. Fp (T?) asililigindan istilik tutumunun elektron olavasinin y xarakteristikasi hesab-

lanmigdir (y ~ 0.0041 ﬁ) Istilik tutumunun tohlili naticasinde xarakteristik Debay temperaturu toyin olunmusdur

(8p =~ 230K). O parametri istilik tutumunun eksperimental asililiginin on yaxs1 tosviri sorti ilo segilir. Gostorilmisdir ki, fonon
halinin izotrop sixligina osaslanan bir xarakterik 8, temperaturuna malik Debay modelinin totbiqi miioyyon mohdudiyysto
malikdir. Cuy.osFe112Te1 84 ligiin xarakterik temperaturun 6y (T) asililigi hesablanmigdir. Kristal gofasin istilik tutumunu tasvir
etmok {iciin istifade olunan miixtelif nozeri yanasmalarin tohlili aparilmisdir. Istilik tutumunun miixtolif olavelerini askar
Cp(T

;rar(g )
CuzosFer12Terss maddosinin istilik tutumuna Eynsteyn olavasini (Cg) gosterir. iki Debay olavesinin (Cpy,Cp,) Nezora
alinmas1 Cui.o4Fer12Terss Kkristal gofosinin miirokkabliyi ilo slagadardir. Beloliklo, CuiosFe112Teiss maddosinin istilik
tutumunun temperaturdan asililigiin gqonastbaxs tasviri 0p, Op,, O xarakterik temperaturlarin fargli giymotlorinds Debay vo
Eynsteyn olavolorinin miixtslif birlosmalorinin kdmayii il aldo edilo bilor. Entropiyanin temperatur doyismasi hesablanmigdir.

etmakdon 6trii Cu.0sFer12Terss tigiin ifadesinin T2-dan asilihg qurulmusdur. Asagi temperaturda maksimumun olmasi

Acar sozlor: Istilik tutumu; CuiosFer12Te1ss; Debay temperaturu; Entropiya
PACS: 65.40.Ba, 65.40.Gr

Giris Fe-Ag diiyiinlorinds vakansiyalar olmasin. Belaliklo,
Fe?* ionlarmim magqnit hallari, torkibinds sorbost Fe va-
LaFeAsO; «F« maddasindo ifratkegiriciliyin kosfi ~ kansiyalar1 olmayan I14/mmm foza grupuna aid olan ma-
[1] domir osash yiiksok temperaturlu ifratkegiriciloro  teriallarda tadgiq edils bilar, bu AsFe2-ySe; ifratkegirici
(Fe-HTS) ohomiyyatli marag: stimullasdirmisdir. indi-  birlasmalarin foza grupu ils eynidir [15-17].
yo godor bir nego Fe-HTS askar edilmisdir. Onlar1 iki Bu isdo kristallarin gafes istilik tutumunu va
sinfo ayirmaq olar. Birinci sinif domir pniktid material- ~ miimkiin faza kegidlorinin termodinamik xiisusiyyatlo-
laridir [1-3]. Diger sinif FeCh (Ch = FeCh-11 tipli xal- ~ rini tasvir etmok iigiin istifads olunan miixtalif nazari
kogenlor) binar domir xalkogenidloridir [4-6]. Oslinde, ~ Yanagmalari tohlil etmok moagsadi ilo CuiosFerizTerss
domir pniktidlorinds ifratkegiriciliyin kosfi tezliklo  birlasmasinin istilik  tutumu Oyranilmisdir.
FeSe demir xalkogenidda do askar olundu vo bu da, nis-  CU104F€112Te184 maddasinin istilik tutumu 2 - 306 K
bi "kimyavi" sadaliyino goro bu sistemo boyiik maraq ~ intervalinda  Quantum  Design PPMS  (Physical
dogurdu, baxmayaraq ki, onun ifratkegirici xiisusiyyot- ~ Property Measurement System) sisteminin kommersi-
lori (normal soraitde) kifayst godor adidir (T,~8 K). ya cihazinda dl¢iilmiisdiir [14].
Domir xalkogenidlori ilo bagl tmumi voaziyyat,
30-40 K temperatura godor yiiksolmis T, giymatlori ~ Natica va miizakiralor
olan FeSe asash interkaliasiya sistemlorinin meydana
golmoasi ilo kaskin sokilds dayisdi. Bu tip ilk sistem CuFeTe, monokristallari ilk dsfs Vaipolin va b.
T,~30 K olan AxFez-ySez (A = K, Rb, Cs) birlogsmalori  torafindon sintez edilmisdir [18, 19, 20]. Yetisdirilmis
idi [7-11]. Domir torkibli xalkogenid ifratkegiricilorin  kristallarin rentgen analizi gostordi Ki, birlosmo ele-
on diqgotalayiq xiisusiyyatlori kimyavi geyri-bircinsli-  mentar ¢zoyin parametrlori a = 3.934 + 0.004 A vo
yi vo maq_nit qarsﬂlqh ts_SIrlers Vo Ifratl_cegiriciliye ¢ =6.078+0.0044 olan tetragonal simmetriyaya
ohomiyyatli tesir gostoran ideal stexiometriyadan ke- (foza grupu P4/nmm) malikdir ki, bu da ifratkeirici
naragixmasidir. o _ “I111” Fe-Pn birlasmolorin foza grupu ils eynidir [1] .
(T, K, Rb)FesSe; sisteminds Fe vakansiya super  gristal strukturu PbO strukturu ila eyni olan, lakin
gofasinin olmasi antiferromaqnit bloklarin yariannjasy CulFe-Te tetrahedra arasinda slava diiyiinlori olan
na sobob olur [11]. Bu yaxinlarda miayyon edilmisdir  cy,Sp tipli defekt struktura malik oldugu bildirildi
ki, KxFezySz vo KF?1‘05A90-88TE2 blr!?sms!srl SpIn §U- (sokil 1). Cu vo Fe atomlar1 (qirmizi rangls isaralonmis)
solorino ~ xas  xiisusiyyotlor  niimayis etdirir, 2a(0 0 0) diiyiinlarinds yer tutur, bu atomlarin hor biri

KFeogsAgiisTe: birlssmss.i. iso uzaq maqnit nizamhli- e oxminon 50% doldurulma ilo, Te atomlari iso
gma malikdir [12-14]. Xiisusilo sonuncu materialda

sarbast K va ya Fe-Ag vakansiyalart yoxdur va onun

maqnit va kegiricilik xassalori olduqca maraqlidir. Ag  tytur. [20’ — (0 1 Z')] slava diiyiinlori (¢ohray1 ranglo
atomlar1 Fe gofasini elo doldurur ki, kristal strukturun z

(yasil rangls isaralonmis) 2¢ (0 % Z) ditytinlorinda yer
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ilo isaralonmis) qisman 15%-doan az doldurulma ils Cu
va Fe atomlar1 doldurur [20].

P o

Sakil 1. CuFeTe, maddasini kristal qurulusu.

Ovvalki isds [20], elementlorin stexiometrik nis-
bati ilo hazirlanmig CuFeTe, niimunslorinin birfazali
olmadig1 agkar edilmisdir. Bu sobobdon nominal torkib-
li CuyosFer12Ter .84 monokristallart yetigdirildi (sadslik
icin niimunslori “CuFeTe,” vo ya CFT kimi isaro
edirik).

Cuy.o4Fe1.12Tes a4 polikristallart 10 mm c. siit. qa-
liq tozyiqds vakuumda komponentlorin birbasa qarsi-
ligli tasiri ilo ampula texnologiyast ila sintez edilmisdir.
Ampulanin divarlari ils qarsiliqli tasirin qarsisini almaq
iiciin daxili divarlar pirolitik karbonla ortilmiisdiir.
Orintilar soyuma zamani miisbat istilik geniglonma om-
salina malikdir vo oksidlogsmonin garsisini almaq tiglin
ikigat ampula istifads edilmisdir. Sintez ti¢iin osas mad-
donin an az1 99,999% safligi olan Cu, Fe, Te element-
lorindan istifado edilmisdir. Madds ils dolu ampula 4-
5K/daq stiratlo 1170 K temperatura kimi qizdirilir, bu
temperaturda 2 saat saxlanilir vo soba sondiiriilorok so-
yudulur. Kiitlasi 30 q olan Cuz.osFe112Te184 monokris-
tallar1 ikiqat ampulalardan istifads edilorak istigamot-
lonmis kristallasma yolu ils yetisdirilmigdir. Ampula-
nin horokat siirati 1,5 mm/saat olmusdur. Bizim tarofi-
mizdon almmis CuiosFeroTeiss monokristallarinin
rentgen difraksiya tahlili (rentgenostruktur analizi) gos-
tordi ki, birlosmo elementar 6zoyin a = 3.97 A
¢ = 6.11 A parametrlori ilo tetraqonal qurulusa malik-
dir (sp. gr. P4/nmm ), bu da 6z névbasinds odobiyyat
molumatlari ils yaxsi uygunlagir [20].

CuyaFer12Tergs monokristalinin sabit tozyiqdo
C, (T) istilik tutumunun tadqiginin naticolori sokil 2-da
gostorilmigdir.  Sokil  2-don  gériindiiyti  kimi,
CurosFeriTerss iigiin C,(T) asiihiinda magnit faza
kegidlori {igtin xarakterik olan agkar anomaliyalar yox-
dur.

Alman molumatlar CuysFer12Tergs maddasinin
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asagl temperaturlarda yiiksok istilik tutumuna malik
oldugunu gostorir. Artiq 160K temperaturda C,(T)
Klassik giymato gatir €, = 12R = 100 ﬁ Bu onu
gostorir Ki, Cuy.osFes112Tersa maddosinds temperaturun
artmasi ilo atomlar arasindaki kimyovi slags nazorsgar-
pacaq daracado zaiflayir vo olavs olarag, strukturun de-
fektliliyinin istilik tutumuna slavesi nazars alinmalidir.

Hamarlanmis C,, (T) asililigin miitloq sifira yaxin-
lasmasi C,,(T) = CV(T) = yT + aT? ifadosi ilo hoyata
keg:mlrnlsdlr burada birinci hodd CujosFe112Te1s4
ticiin sorbast elektronlarin istilik tutumuna 9|aVSSi ikin-

ifado-
sinin T2-dan asililiginin ( P — f(TZ)) qraflklndan tap-

ci hadd iso gofas olavasidir. a vo y amsallarlm

magq olar. y komiyyoti ?p (T?) qrafikinin yaxmlasma-
simi1 veran diiz xottin ordinat oxu ilo Kasismasinin ko-
ordinati ilo toyin edilir.

Elektron istilik tutumunun y omsal1 elektron alt-
sisteminin mithiim parametrini — Fermi Soviyyasinda
halin sixligini toyin etmoys imkan verir:

kg— Bolsman sabitidir. @ amsali absis oxuna nazorsn
diiz hissanin meyl bucaginin tangensina barabordir.
Bir ¢ox birlagmalor ti¢iin, malum oldugu kimi [21,
22], Cy(T)~aT?, yoni T
larda, gofosin istilik tutumuna slavesi Debay yaxin-
lasmasi ilo qonastbaxs sokilds tosvir edilir, burada 6,
xarakterik Debay temperaturudur. Bu halda C,(T)/T

ifadasinin T2 asililigindan (C?p = f(TZ)) Xotti hissoni

ayirmaq olar, onun sifira ekstrapolyasiyast maddsnin
istilik tutumunun gofas komponentini toyin etmays im-
kan verir. Lakin Cuy osFer.12Ter g4 tigiin C,(T) /T ifado-
sinin T? asiilifinda xotti hisso ¢ox qisadir. Bu,
Cp (T)~aT? ganunundan kenara ¢ixmasini vo neticado
gofas ragslarinin Debay xarakterino malik olmadigimi

0 <
= ﬁ-dsn asagl temperatur-

gostarir. Belaliklo, —(TZ) asililiginin grafikinin sifira

ekstrapolyasiyasi blZQ yalmz elektron olavasinin
y (y =~ 0. 0041 ) xarakteristikasini toyin etmoys
imkan verir.

Cuz.osFer12Tergs maddasinin tam istilik tutumu
temperaturdan miirakkab sokilds asili olan miixtalif
alavalarin camindan ibaratdir. Tadgiq olunan tempera-
tur diapazonunun asag1 hissasinds istilik tutumu asagi-
daki kimi gostorilo biler: C,(T) = AC, + Cp. Burada
birinci hodd miixtalif torkib hissalorin AC, (T) istilik tu-
tumuna slavasi, ikincisi iss istilik tutumunun Cp gofos
(Debay) komponentidir.

Sokil  2-do 1 xetti Debay modelinds Cp =
3nRF, (T /0p) istilik tutumunu géstarir, burada n for-
mul vahidins diison atomlarin sayidir (CuyoaFe1.12Te1.84
hali iigiin n = 4), R— universal gaz sabiti va xarakterik
6p =~ 230K Debay temperaturu tciin hesablanmis
Fp(T/0p)— Debay funksiyasidir [21, 22]



CuysFey1,Ter s KRISTALININ ASAGI TEMPERATURLARDA ISTILiK TUTUMU

Op/T

4d
Fp(T/6p) = 3(T/6p)° f ﬁ-
0

0, parametrin giymati istilik tutumunun eksperi-
mental asihiligimin on yaxsi tosviri sortindon segilmis-
dir. T < 50K vo T > 90K temperaturlarinda eksperi-
mental giymatlor Debay modeli oyrisindon yuxarida

lilo olagodardir. Debay modelinin bir xarakterik 6,
temperaturu ilo mohdudlagdirilmasi, ilk n6vbada, fonon
hallarimin izotrop sixligindan istifado etmoklo yaranir
[23].

yerlagir, bu CuspsFes112Ter 4 kristalinin anizotropiyas1I
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Sakil 2. Cur.osFe112Teres ligiin izobar molar istilik tutumunun C,(T) temperaturdan asilihgi: noqtolor —
eksperimental giymotlor, 1 — Debay modeli, 2 — istilik tutumunun AC,,(T) slavasi.
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Sokil 3. Cuz.osFeri2Terss tiglin Bp (T) asililigr.
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Sokil 4. CurosFer12Terss tiglin AS(T) artiq entropiyanin dayismasi.
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Sskll 3- do CuypgsFeroTerss liglin xarakterik HD
temperaturun 6, (T) asililig1 gostorilmisdir.

CuiosFer1oTergs kristalinin Cp(T) umumi istilik
tutumundan Cp(T) Debay slavesini gixmagq]la, istilik
tutumunun slavs torkib hissasinin temperaturdan asi-
g alirq: AC,(T) = C,(T) — Cp(T) (sokil .2—do 2
ayrisi).

AC,(T) hissasine uygun galon entropiya,

T
ASzf

0

AC,

temperaturun artmasi ils artir vo T = 306.77 K tempe-
raturda AS ~ 33.3]-mol™! - K™ giymatino catir (so-
kil 4). Bu, magnit nizami pozulduqda entropiyamin do-
yismasinin AS,; max Maksimum giymatindan nozors-
carpacaq doracodo boyikdir: AS,,max = RIn(2] +
1) =RIn9 =~ 18.27 [l - monb~1 - K™1). Burada R
gaz sabiti, ] = 4 iso Fe?" ionu iiciin elektronlarin tam
momentino uygun kvant adadidir [24, 25, 26].
Yuxarida qeyd edildiyi kimi, CujosFerioTerss
iiciin asag1 temperaturlarda istilik tutumunun tempera-
turdan asihihigmin C,(T) = Cy(T) = yT + aT? ifadosi
ilo approksimasiyas1 qonastboxs deyil. Ola bilsin ki, bu

0.0035

Cuz.o4Fe110Tes g4 tigiin istilik tutumuna Eynsteyn olave-
sinin olmasi ilo slagedardir. Bu slaveni agkar etmok

C. . ..
pT(:) ifadasinin T2 — dan

tclin CuyaFeroTerss ligiin

asililigini qururuq (sokil 5).

Asagi  temperatur  maksimumunun  olmasi
Cuz.sFe1.12Teq g4 tigiin istilik tutumuna Eyngteyn olava-
sini (Cg) gostarir. ©lavalarin har birinin tstiinliik tagkil
etdiyi temperatur intervallart aydin goriiniir (sokil 5)
[27, 28]. CurosFer12Terss liglin iki Debay olavasinin
(Cpq, Cp3) Nazars alinmasi kristal qafasin miirokkabliyi
ilo baghdir (burada C,— istilik tutumuna elektron
olavesidir).

[28]-do geyd edildiyi kimi, maddanin istilik tutu-
munun temperaturdan asiliigimin qonastboxs tosviri
0p1, Op,, OF xarakterik temperaturlarin miixtolif dost-
lori ilo Debay vo Eynsteyn qatqilariin miixtolif kom-
binasiyalarindan istifads etmoklos slds edilo bilor. Tad-
giqatgmin ixtiyarinda, masalon, spektroskopiyadan ol-
do edilon miixtalif moda tezliklorinin giymatlori oldug-
da yaxsidir. Bu halda, Eynsteyn vo Debay olavslorinin
moveud birlosmo dostindon xarakterik tezliklorin eks-
perimental molumatlara daha yaxin olan1 seg¢ilir. Tod-
gig olunan Cus osFe1.12Ter 84 tigiin spektroskopik molu-
matlar yoxdur, bu o demakdir ki, biz imumi istilik tu-
tumuna miivafiq olavalarin tasir daracasinin xarakterini
miiqayiso eds bilmarik.
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Sakil 5. Cur.04Fe1.12Ter 84 ligiin ”T(ST) ifadesinin T2 — dan asililig1.

Yekun

flk dofo olarag Quantum Design PPMS (Physical
Property Measurement System) kommersiya cihazinda
2-306 K intervalinda Cuj osFe112Te1gs kristalinin isti-
lik tutumu Sl¢iilmiisdiir. Istilik tutumunun tehlili nati-
casindo Xarakterik Debay temperaturu (6, =~ 230K)
miioyyon edilmisdir. Gostorilmisdir ki, Debay modeli-
nin bir 6, xarakterik temperatur ilo mohdudlagdiriima-
s1, ilk ndvbada, fonon hallarmin izotrop sixligindan isti-

fads etmakls yaranir. CuyosFeq12Tergs tigiin 6, xarak-
terik temperaturun 6,(T) asihligi hesablanmigdir.
Kristallarin goafos istilik tutumunu tosvir etmok tigiin
istifado edilon miixtalif nozori yanagsmalarmn tohlili apa-
rilmigdir. AS entropiyasinin temperatura gors doyisma-
si hesablanmigdir.
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A.M. Abdullayev, M.J. Najafzade, A.I. Ahmedov, I.N. Ibrahimov
LOW-TEMPERATURE HEAT CAPACITY IN CRYSTALS CuiosFer12Te1sa

This paper presents the results of studies of the heat capacity Cui.caFe112Te1sa measured in the temperature interval 2 -
306K. From the dependence T"(Tz) is calculated characteristic of the electronic contribution to heat capacity

y(y ~ 0.0041 moll_Kz). As a result of the heat capacity analysis, the Debye characteristic temperature was determined
(6p = 230K). The parameter 0y, is selected from the condition of the best description of the experimental dependence of the
heat capacity. It is shown that the boundedness of the Debye model with one characteristic temperature 8y, is primarily caused
by the use of the isotropic density of phonon states. The dependence of the characteristic temperature 0 (T) is calculated for

CuwosFer12Terss. The analysis of various theoretical approaches used to describe the lattice heat capacity of crystals has been

. . _— . o
carried out. To detect different contributions to the heat capacity, the dependence % on T? for CurosFeri2Terss Was

constructed. The presence of a low-temperature maximum indicates the Einstein contribution (Cg) to the heat capacity of
Cuz1.o4Fer12Tersa. The introduction into consideration of two Debye contributions (Cpq, Cp,) is due to the complexity of the
CuwosFer12Terss crystal lattice. Thus, a satisfactory description of the temperature dependence of the heat capacity of
CuiosFer12Terss can be achieved using various combinations of Debye and Einstein contributions with different sets of
characteristic temperatures 6p4, 8p,, 0. Calculated temperature changes of entropy.
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