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HIiPOTETIK HEKSAQONAL KRiSTALLIK QURULUSLU InTe KRISTALININ
TOZYiQ ALTINDA DAYANIQLIGI.
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Heksaqonal kristallik quruluslu B-InTe kristalin entalpiayasinin tozyiqdon asililign nozori olaraq hesablanmisdir. Homin
hesablamalar malum tetragonal kristallik quruluslu InTe kristali igiin do aparilmis va gostarilimisdir ki, sifir temperatur vo tozyiqin (-
4,+4) GPa giymatlori arasinda heksaqonal qurulus daha dayaniqlidir.
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GIRIS

Indiumun halkoginedlori {imumiyatlo bir nego
kristallik qurulus, o ctimlodon tetragonal, romboedrik,
kubik, ortorombik, monoklinik vo heksaqonal qurulus
niimayis etdirirlor [1,2]. InTe kristalinin iSo adi soraitds
yalniz tetraqonal qurulusa malik olmas1 malumdur. Lakin
adabiyyatda [3] miislliflor belo bir forziyys irsli siirtiblor
ki, InTe heksaqonal qurulusda ola bilor. Ilkin
prinsiplordon aparilamis hesablamalarla miolliflor [3]
gostormislor ki, InTe kristalinin tam enerjisi heksagonal
fazada tetraqonal fazasindakindan ciizi artiqdir veo
beloliklo metastabil heksagonal faza (B-InTe) prinsipco
miimkiindiir. Bizim {igiin maraqli olan bir suali, hansi
soraitdo heksagonal InTe tetraqonal InTe —dan daha
dayaniqhdir, cavablamaq tciin bu isdo bir do aragdirma
aparmisiq vo hor iki kristallik qurulus {igiin entalpiyani
hesablamigiq. Aldigimiz naticoalor heksaqonal InTe
kristalinin sifir temperaturda tozyiqin miioyyan giymatlori
arasinda daha dayaniqli olmasini siibiit edir.

KRISTALLIK STRUKTUR
A.  TETRAQONAL InTe

Odabiyyatdan moalumdur ki, InTe tetraqonal TISe
tipli zoncirvari qurulusa malik yarimkegiricidir vo
fotoelektrik xassslorino gora fotogebuledici cihazlarda
istifado oluna bilor. Tetragonal InTe kristalinda In
atomlar1 iki forqli movqelordo yerlosir. In®** ionlar 4
gonsu Te? ionlar ilo ohata olunur. In** jonlar1 iso 8 qonsu
Te? ionlar ilo ohato olunur. Tutduglari mévqelor
kristallografik noqtayi-nozardan tamam fargli
oldugundan, elektronlar In'* ionundan In** ionuna sarbost
kego bilmir [4]. Tetraqonal InTe kristalmin foza qrupu
14/mcm -D;E, No.140 [5,6].

Atomlarin elementar 6zoydos tutdugu movgelori
(Vitskof movgelori):

In** 4(a) (0, 0, 1/4) (0, 0, 3/4) ;
In** 4 (b) (0, 1/2, 1/4) (1/2, 0, 1/4);
Te 8 (h) (x, ¥o+x, 0) (-x, ¥ -X, 0) (%2 -X, X, 0) (%2 +x, -X, 0)

Qafas parametrlori va Vitskof mévqelarinin
parametri: a = 8.4522 A, ¢c=7.1327 A, x=0.1824 [4].
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B. HEKSAQONAL InTe

Heksagonal InTe layli quruluga malikdir. Hor lay 4
atom miistavisindon (Te-In-In-Te) ibaratdir. B —InTe
kristalinin elementar 6zayins 2 lay daxildir. Kristalin faza
grupu  P6y/mmc — D¢, No.194. Biitin atomlarin
elementar 6zoyds tutdugu movgelari (Vitskof movqelori):
4(F) +(1/3, 2/3, z) £(1/3,2/3, 1/2 - z). Qofas parametrlori
vo Vitskof movqelorinin parametri: a =4.05A | ¢ = 16.93
A, z (In)=0.1710, z (Te)= 0.6016 [3].

HESABLAMA METODU

Hesablamalardan ovval qgofos parametrlori  vo
elementar 06zokdo atomlarin tarazliq voziyystindoki
movqelori Hellmann-Feynman qiivvalarinin
minimallagdirilmas: ~ sortindon miioyyon edilmisdir.
Minimallagdirma psevdopotensial yanagmada miistovi
dalgalar bazisinds sixliq funsionali nazoriyyasinin lokal
sixliq yaxinlagsmasi osasinda ABINIT programlar paketi
[7] vasitosilo aparilmigdir. Normaqoruyan Hartvigsen-
Goedekker-Hutter [8] psevdopotesiallarindan istifada
edilmigdir. Tam enerjinin Kifayat godor dogiglikle
hesablanmasin1 tomin etmok {g¢iin dalga funksiyasi
maksimal Kinetic enerjisi 40 Ha olan miistovi dalgalar
bazisindo siraya ayrilmigdir. Brilliiyen zonasinin (BZ)
tizorinds integrallama Monkhorst-Pak sxemi [9] vasitasilo
tetragonal InTe tigiin (8 8 8) boliimls, p —InTe tgiin iso
(12 12 3 ) bolimlo aparilmigdir. Minimallagdirma
omoaliyyati qiivvelorin giymatlorinin 10® Ha/ Bohr godor
azaldana goder davam etdirilmisdir. Elementar 6zayin
(e.6.) tam enerjisi 10" eV dogigliklo hesablanmisdir.
Minimallagdirandan sonra alinmig parametrlor tetragonal
InTe diciin : a = 8454 A, ¢ =7.152 A, x = 0.1868 ,
heksaqonal InTe iigiin: a = 4.262 A, ¢ = 17.0828 A , z
(In)=0.1721, z (Te) = 0.5947.

NOTICOLOR VO MUZAKIRO

Optimallagdirilmis parmetrlor vasitasilo hesablanmig
tam enerjinin elementar 6zayin hacmindon asililiqlar1  —
InTe va tetraqonal InTe ti¢iin sokil 1 vo sokil 2-da
noqtalora gostorilmisdir. Homin gokillardo noqtalori
birlogdiran biitov ayrilor Birg¢ — Murnagan tanliyindon
[8,9] alinan ayrilardir.
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B (V) = B (Vo) + (BV/Bp (Bp — 1) (Bp(1 -
V0/V+VOVBP-1 1)

Oyrinin minimumu  sifir tozyiq vo temperaturda
tarazliq hali iigiin hacmi va hacm elastiklik modulunun
giymotlorini toyin edir. Burada V,, tarazliq halda hacm,
Ewt(Vo) — tarazliq enerjisidir. Birg¢ — Murnagan tonliyine
daxil olan B-hocmi elastiklik modulu vo Bp-hocmi
elastiklik modulunun tazyige goére toromosi hesablanmig
ndqtalors uygunlagdirmaqla tapilir. Qeyd etmaliyik ki, f —
InTe iglin hacmin doyismasi, hidrostatik tozyiglo deyil
laylar mistovisindo tosir edon gorginlik vasitesilo
hesablanib. Entalpiyant

H=E,, +PV (2)

hesablayanda bunu lazim golir vo

timumiyystls tozyiq

nozoro almaq

9E¢,
P=- alt/t @)

oks isara ilo tam enerjinin hacma goéra toromoasidir. Sokil 3
Vo 4 — do tozyiqin elementar 6zoyin hacmindon asililigi,
uygun olaraq, heksaqonal vo teraqonal InTe Tigiin
gostorilmisdir. Nohayat, 5-ci sokilda har iki kristallik faza
liclin hesablanmig entalpiya birlikdo miiqayiso iiciin
verilmigdir. Sokildon goriiniir ki, B —InTe kristalin
entalpiyasi tetrqonal InTe nisboton kicikdir. Demali, sifir
temperaturunda va (- 4, 4) GPa tozyiq arasinda B —InTe
daha dayaniqlidir.
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Sak.1. B-InTe {iglin tam enerjinin elementar 6zoyin hocmindon
astliligi.
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Sak. 2. Tetragonal InTe {igiin tam enerjinin elementar 6zayin
hacmindoan asililig1.
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Sok. 3. B-InTe iglin tozyigin elementar 6zoyin hocmindan
astlilig1
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Sak. 4. Tetragonal InTe tozyiqin elementar 6zoyin hacmindan
asililig
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Sak. 5. B-InTe va tetraqonal InTe iigiin entalpiyalarin tozyiqdon
astliligi.

XULASO

Gostorilmisdir ki, sifir temperatur vo vo (- 4, 4) GPa
tozyiq arasinda InTe heksaqonal fazada tetraqonal fazaya
nisboaton daha dayamqhdir.
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