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Heksaqonal kristallik quruluşlu β-InTe kristalın entalpiayasının təzyiqdən asılılığı nəzəri olaraq hesablanmışdır. Həmin 

hesablamalar məlum tetraqonal kristallik quruluşlu InTe kristalı üçün də aparılmış və göstərilimişdir ki, sıfır temperatur və təzyiqin (-

4,+4) GPa qiymətləri arasında heksaqonal quruluş daha dayanıqlıdır. 
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GİRİŞ 

 

İndiumun halkoginedləri ümumiyətlə bir neçə 

kristallik quruluş, o cümlədən tetraqonal, romboedrik, 

kubik, ortorombik, monoklinik və heksaqonal quruluş 

nümayiş etdirirlər [1,2]. InTe kristalının isə adi şəraitdə 

yalnız tetraqonal quruluşa malik olması məlumdur. Lakin 

ədəbiyyatda [3] müəlliflər belə bir fərziyyə irəli sürüblər 

ki, InTe heksaqonal quruluşda ola bilər. İlkin 

prinsiplərdən aparılamış hesablamalarla müəlliflər [3] 

göstərmişlər ki, InTe kristalının tam enerjisi heksaqonal 

fazada tetraqonal fazasındakından cüzi artıqdır və 

beləliklə metastabil heksaqonal faza (β-InTe) prinsipcə 

mümkündür. Bizim üçün maraqlı olan bir sualı, hansı 

şəraitdə heksaqonal InTe tetraqonal InTe –dan daha 

dayanıqlıdır, cavablamaq ücün bu işdə bir də araşdırma 

aparmışıq və hər iki kristallik quruluş üçün entalpiyanı 

hesablamışıq. Aldığımız nəticələr heksaqonal InTe 

kristalının sıfır temperaturda təzyiqin müəyyən qiymətləri 

arasında daha dayanıqlı olmasını sübüt edir. 

KRİSTALLİK STRUKTUR 

A. TETRAQONAL InTe  

 

Ədəbiyyatdan məlumdur ki, InTe tetraqonal TlSe 

tipli zəncirvari quruluşa malik yarımkeçiricidir və 

fotoelektrik xassələrinə görə fotoqəbuledici cihazlarda 

istifadə oluna bilər. Tetraqonal InTe kristalında In 

atomları iki fərqli mövqelərdə yerləşir. In
3+

 ionları 4 

qonşu Te
2-

 ionları ilə əhatə olunur. In
1+

 ionları isə 8 qonşu 

Te
2-

 ionlar ilə əhatə olunur. Tutduqları mövqelər 

kristalloqrafik nöqtəyi-nəzərdən tamam fərqli 

olduğundan, elektronlar In
1+

 ionundan In
3+

 ionuna sərbəst 

keçə bilmir [4]. Tetraqonal InTe kristalının fəza qrupu 

𝐼4/𝑚𝑐𝑚 -𝐷4ℎ
18 , No.140 [5,6].  

Atomların elementar özəydə tutduğu mövqeləri 

(Vitskof mövqeləri): 

In
1+

   4(a) (0, 0, 1/4) (0, 0, 3/4) ;  

 

In
3+

  4 (b) (0, 1/2, 1/4) (1/2, 0, 1/4);  

 

Te  8 (h) (x, ½+x, 0) (-x, ½ -x, 0) (½ -x, x, 0) (½ +x, -x, 0) 

 

Qəfəs parametrləri və Vitskof mövqelərinin 

parametri: a = 8.4522 Å, c= 7.1327 Å, x=0.1824 [4]. 

 

B. HEKSAQONAL InTe 

 

Heksaqonal InTe laylı quruluşa malikdir. Hər lay 4 

atom müstəvisindən (Te-In-In-Te) ibarətdir. β –InTe 

kristalının elementar özəyinə 2 lay daxildir. Kristalın fəza 

qrupu P63/mmc – 𝐷6ℎ
4 , No.194. Bütün atomların 

elementar özəydə tutduğu mövqeləri (Vitskof mövqeləri): 

4(f) ± (1/3, 2/3, z)  ± (1/3, 2/3, 1/2 - z). Qəfəs parametrləri 

və Vitskof mövqelərinin parametri: a =4.05Å , c = 16.93 

Å, z (In)= 0.1710, z (Te)= 0.6016 [3]. 

HESABLAMA METODU 

Hesablamalardan əvvəl qəfəs parametrləri və 

elementar özəkdə atomların tarazlıq vəziyyətindəki 

mövqeləri Hellmann-Feynman qüvvələrinin 

minimallaşdırılması şərtindən müəyyən edilmişdir. 

Minimallaşdırma psevdopotensial yanaşmada müstəvi 

dalğalar bazisində sıxlıq funsionalı nəzəriyyəsinin lokal 

sıxlıq yaxınlaşması əsasında ABİNİT proqramlar paketi 

[7] vasitəsilə aparılmışdır. Normaqoruyan Hartvigsen-

Goedekker-Hutter [8] psevdopotesiallarından istifadə 

edilmişdir. Tam enerjinin kifayət qədər dəqiqliklə 

hesablanmasını təmin etmək üçün dalğa funksiyası 

maksimal kinetic enerjisi 40 Ha olan müstəvi dalğalar 

bazisində sıraya ayrılmışdır. Brillüyen zonasının (BZ) 

üzərində inteqrallama Monkhorst-Pak sxemi [9] vasitəsilə 

tetraqonal InTe üçün (8 8 8) bölümlə, β –InTe üçün isə 

(12 12 3 ) bölümlə aparılmışdır. Minimallaşdırma 

əməliyyatı qüvvələrin qiymətlərinin 10
-8

 Ha/ Bohr qədər 

azaldana qədər davam etdirilmişdir. Elementar özəyin 

(e.ö.) tam enerjisi 10
-12

 eV dəqiqliklə hesablanmışdır. 

Minimallaşdırandan sonra alınmış parametrlər tetraqonal 

InTe üçün : a = 8.454 Å, c = 7.152 Å , x = 0.1868 , 

heksaqonal InTe üçün: a = 4.262 Å, c = 17.0828 Å , z 

(In)= 0.1721, z (Te) = 0.5947.  

NƏTİCƏLƏR VƏ MÜZAKİRƏ 

Optimallaşdirilmiş parmetrlər vasitəsilə hesablanmış 

tam enerjinin elementar özəyin həcmindən asılılıqları β –

InTe və tetraqonal InTe üçün şəkil 1 və şəkil 2-də 

nöqtələrə göstərilmişdir. Həmin şəkillərdə nöqtələri 

birləşdirən bütöv əyrilər Birç – Murnağan tənliyindən 

[8,9] alınan əyrilərdir.  
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Etot (V)  =  Etot (V0) + (BV/BP(BP − 1))  BP 1 −

V0/V+V0VBP−1                  (1) 

Əyrinin minimumu sıfır təzyiq və temperaturda 

tarazlıq halı üçün həcmi və həcm elastiklik modulunun 

qiymətlərini təyin edir. Burada V0  tarazlıq halda həcm, 

Etot(V0) – tarazlıq enerjisidir. Birç – Murnağan tənliyinə 

daxil olan B–həcmi elastiklik modulu və BP-həcmi 

elastiklik modulunun təzyiqə görə törəməsi hesablanmış 

nöqtələrə uyğunlaşdırmaqla tapılır. Qeyd etməliyik ki, β –

InTe üçün həcmin dəyişməsi, hidrostatik təzyiqlə deyil 

laylar müstəvisində təsir edən gərginlik vasitəsilə 

hesablanıb. Entalpiyanı       

𝐻 = 𝐸𝑡𝑜𝑡  + 𝑃 𝑉                           (2) 

hesablayanda bunu nəzərə almaq lazım gəlir və 

ümumiyyətlə təzyiq  

𝑃 =  − 
𝜕𝐸𝑡𝑜𝑡

𝜕𝑉
                               (3) 

əks işarə ilə tam enerjinin həcmə görə törəməsidir. Şəkil 3 

və 4 – də təzyiqin elementar özəyin həcmindən asılılığı, 

uyğun olaraq, heksaqonal və teraqonal InTe üçün 

göstərilmişdir. Nəhayət, 5-ci şəkildə hər iki kristallik faza 

üçün hesablanmış entalpiya birlikdə müqayisə üçün 

verilmişdir. Şəkildən görünür ki, β –InTe kristalın 

entalpiyası tetrqonal İnTe nisbətən kiçikdir. Deməli, sıfır 

temperaturunda və (- 4, 4) GPa təzyiq arasında β –InTe 

daha dayanıqlıdır.  

 

Şək.1. -InTe üçün tam enerjinin elementar özəyin həcmindən 

asılılığı. 

 

 

Şək. 2. Tetraqonal InTe üçün tam enerjinin elementar özəyin 

həcmindən asılılığı. 

 

 
 

Şək. 3. -InTe üçün təzyiqin elementar özəyin həcmindən 

asılılığı 

 

 
Şək. 4. Tetraqonal InTe təzyiqin elementar özəyin həcmindən 

asılılığı 

 

 
Şək. 5. -InTe və tetraqonal InTe üçün entalpiyaların təzyiqdən 

asılılığı. 

XÜLASƏ 

 

Göstərilmişdir ki, sıfır temperatur və və (- 4, 4) GPa 

təzyiq arasında İnTe heksaqonal fazada tetraqonal fazaya 

nisbətən daha dayanıqlıdır. 
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