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Toqdim olunan isde Funksional Sixliq Nozoariyyssi osasinda Lokal Sixliq ve Umumilosmis Qradient Yaxinlasmalar is-
tifado olunmagla, Quantum Wise program paketi vasitosilo ZnO primitiv 6zayini togkil edon atomlarin tarazliq voziyyati to-
mol prinsiplorden hesablanmig, buradan qafos parametrlori toyin edilmisdir. Birlogms tiglin tamol prinsiplordan Brilliien zona-
s1 lizra zona qurulusu vo hal sixli1 hesablanmig, qadagan zolagin eni qiymotlondirilmisdir. Qadagan zolagin eninin eksperi-
mental giymoto uygun alinmasi magsadilo yariempirik Hubbard U diizolisindon istifado olunmugdur. Tomal prinsiplordon he-
sablamalarda elektron-ion qarsiliqh tasiri FHI psevdopotensiallari ilo nozars alinmigdir. ZnO-nun zona qurulusu va hal sixligi
Monzarasing osasen miioyyon olunmusdur ki, valent zonasinin tavani vo Kegirici zonanin minimumu Brilliien zonasimin I”

simmetrik noqtasinds olub, diizkecidli birlogsmadir.
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Tadgiqat obyekti olaraq ZnO yarimkegirici kris-
talimin segilmosi onun genis totbiq imkanlar: (terapev-
tik stomatologiya, aczagiliq, sin, boya, neft emali so-
nayesi, sliso Vo keramika istehsali) ilo baghdir. ZnO
birlogmasinin istilik tutumu, istilik kegiriciliyi va ari-
mo temperaturunun yiiksok, istidon genislonma amsa-
linin asag1 olmasi1 bu maddoni keramika istehsali iigtin
faydali material edir. Bundan basqa, ZnO kristali osa-
sinda yeni nasil miistovi ekran panellor, soffaf kecirici
oksidlar, isiq detektorlari, isiq sacan vo UB yarimke-
girici lazer diodlar vo s. diizoldilir.

Todgiqg edilon ZnO heksagonal birlogmasi Cg,

simmetriyasina, P6zmc faza grupuna malik olub, viir-
sit strukturda kristallasir [1]. Belo ki, Zn va O atom-
larindan har biri, uygun olaraq topslarinds O vo Zn
atomu olan, diizgiin tetraedrin markazindo yerlosir.
Oksar 1I-VI qrup yarimkegiricilords oldugu kimi,
ZnO-nun kKristal qurulusu ion rabitasi (Zn?*-0%) he-
sabina yaramir. ZnO -nun kristal qurulusu sokil 1-do
verilmisdir.
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Sakil 1. ZnO-nun kristal qurulusu.

Isdo Atomistic ToolKit (ATK)
(http://quantumwise.com/) program paketi istifado
olunmagla, Funksional Sixliq Nozoriyyssi (DFT) [2]
osasinda Lokal Sixliq (LDA) [3] vo Umumilogmis
Qradient Yaxinlagsmalar1 (GGA) [4] ilo ZnO heksaqo-
nal kristalinin struktur va elektron xassslori todqiq
edilmisdir. LDA vo GGA yaxinlagmalarinda Double
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Zeta Polarized (DZP) bazis setlori istifado olunmagla,
uygun olaraq Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) [5] vo
Perdew-Zunger (PZ) [6] miibadilo korrelyasiya funk-
sionallar totbig olunmusdur. Elektron-ion qarsihigh
tosiri normam qoruyan Fritz-Haber-Institute (FHI) [7]
tam relyativistik ion psevdopotensiallari il nazors
alinmigdir. Ovvalco ZnO primitiv 6zayini togkil edon
atomlarin tarazliq voziyysti tomol prinsiplordon he-
sablanmis, buradan kristal qurulus vo qofas parametr-
lori toyin edilmisdir. Birlosma tigiin tomal prinsiplor-
don Brilliilen zonasi (BZ) iizra zona qurulusu vo hal
sixlig1 hesablanmig, qadagan zolagin eni qiymaotlondi-
rilmigdir. Zona qurulusunun doqiq hesablamalar
Hubbard U empirik diizalisi [8] nozaro alinmagla to-
mal prinsiplordon yerino yetirilmisdir. Bu metodun
boyiik ugurla totbiq olunmasi onun sads sokilds ifads
olunmasi, hesablamanin qisa zamanda yerino Yyetiril-
masi Vo eloca do, Funksional Sixliq Nazariyyasinda
istifado olunan funksionallarin geyri-dagigliyinin ara-
dan qaldirilmasi ilo slagadardir. BZ iizra inteqrallama
Monkhorst-Pack sxemi [9] lizra 7X7X7 k-noqts istifa-
do olunmagqla xiisusi noqtalor {izro comloms ilo avaz
olunmusdur. Korrelyasiya effektlori Ceperley-Alder-
Perdew-Zunger [6] sxemi lizro nNozoro alinmigdir. Ba-
xilan halda kristalin strukturunun optimallagdirilmast
zamani atomlararasi qarsiliql tasir qiivvesinin mak-
simal giymati 0.01 eV/A, mexaniki gorginlik tenzo-
runun maksimal giymati iss 0.01 eV/A3-dan kigik ola-
na godar, yoni tarazliq qurulus parametrlorina gatiri-
lona godor optimallagdirma proseduru davam etdiril-
misdir. Dalga funksiyalarinin ayrilisinda kinetik ener-
jinin maksimal giymati 150 Ry-i agsmamisdir.

Isdo LDA vo GGA todgiqat metodlarindan isti-
fada etmoakla ZnO birlogmasi tigtin gofas parametrlo-
rinin vo qadagan zolaginin eninin hesablamalar1 ye-
rina yetirilmis, uygun olaraq cadval 1 vo cadval 2- do
verilmisdir. Codvallords miigayiss ii¢iin aldo olunan
digar nozoari vo eksperimental iglorin naticalori do go-
tirilmisdir.
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Coadval 1.

ZnO birlosmosi tigiin LDA vo GGA yaxinlagmalari ilo hesablamalardan alinmis gofos
parametrlorinin giymatlori.

Qofas Hesablama Eksperiment
parametri LDA-PZ GGA-PBE | GGA-PBE [10] | LDA-PW [11] [12] [13]
a, A 3.276 3.312 3.292 3.219 3.281 | 3.258
c, A 5.279 5.322 5.292 5.197 5.256 | 5.220
cla 1.61 1.60 1.60 1.61 1.60 1.60
Codval 2.
ZnO birlosmosi tigiin LDA vo GGA metodu ilo hesablamalardan alinmis
gadagan zolaginin eninin giymatlori.

Komputer Metod | Kinetik enerji, eV MP: grid Qadagan Odabiyyat

kodu zolagm eni, eV

ATK LDA-PZ 3265 TxTx7 0.7 Hesablama
CASTEP LDA-HF 340 5x5x4 0.79 [14]

ATK GGA-PBE 3265 TxTx7 0.67 Hesablama
CASTEP GGA-PBE 380 4x4x2 0.74 [15]

Yuxaridakt cadvollordon goriindiiyti kimi, ZnO
birlosmasinin gofos parametrlari tigtin tomal prinsip-
lordon LDA (a = 3.276 A; ¢ = 5.279 A) vo GGA
(a=3.312 A; ¢ = 5.322 A) metodlari ilo hesablamalar-
dan alinmig naticalor malum eksperimental (eksp.:
a=3.281 A; c=5.256 A [12]; a=3.258 A; ¢ = 5.220A
[13]) vo digar nozari noticalorlo ¢ox yaxs1 uzlagir
(codval 1). Lakin, molum eksperimental naticalarlo
miiqayisads, LDA vo GGA metodlar ilo hesablama-
lardan ZnO-nun qadagan zolagm eni ti¢lin ¢ox kigik
giymatlor alinmisdir: LDA ilo 0.7 va GGA ilo 0.67
eV (eksp.: 3.3 [16]; 3.37 [17]).

Odabiyyatda ZnO birlagmasinin zona qurulusu-
nun tadgigins aid bir ¢ox nazari va eksperimental igla-
ra rast golinir. Lakin, sksar nozari islords bu birlogsma-
nin gadagan zolaginin eni diizgiin giymatlondirilmo-
migdir. Belo Ki, nozari tadqiqatlar zamani ZnO-nun
gadagan zolaginin eni malum eksperimental giymot-
don ¢ox kigik alinmigdir. Bu iso hesablama metodu-
nun diizgiin se¢ilmomasindan va yerins yetirilmis tod-
giqatin geyri-dagigliyindsn xabar verir.

Isdo ZnO heksaqgonal birlosmosi iiciin zona quru-
lusunun doqiq arasdirilmasi1 magsadilo genis nazori
elmi todgigat yerina yetirilmigdir. Tomal prinsiplor-
don ZnO-nun gadagan zolagin eninin dogig vo malum
eksperimental noticaloro uygun alimmasi moqsadilo
Hubbard U diizalisi totbiq olunmusdur. Miiayyoan edil-
misdir ki, LDA vo GGA metodlar istifade olunmagla
yariempirik Hubbard U diizalisi ilo ZnO {iglin hesab-
lanmig zona quruluguna osason qadagan zolagin eni
molum eksperimental naticaloro [16, 17] uygun alinir.
Qadagan zolagin eninin tocriibi naticalors uygun alin-
mast moqsadi ilo istifade etdiyimiz LDA(GGA)
hesablamalarinda Hubbard U diizalisi 3; 5; 5 eV (5; 4;
4 eV) olmagla O atomunun 2p, Zn-in uygun olaraq 3d
Vo 4s hallarina totbiq olunmusdur.

Tomol prinsiplordon hesablamalardan ZnO tigiin
LDA+U vo GGA+U yaxinlagmalar1 ilo hesablamalar-
dan alinmis gofas parametrlarinin giymatlori vo gada-
gan zolagin eninin naticalori uygun olaraq cadval 3 vo
cadval 4.-do gatirilmisdir.

Cadval 3.

ZnO birlogmoasi ticiin LDA+U vo GGA+U yaxinlagmalari ilo hesablamalardan alinmig
gofas parametrlorinin giymotlori.

Metod Ud(Zn), eV Us(Zn), eV Up(O), eV Qofos sabiti, A Odabiyyat
GGA-PBE 5 4 4 3.253 5.126 Hesablama
GGA-PBE 10 - 7 3.052 4.912 [15]
LDA-PZ 3 5 5 3.220 4.986 Hesablama
LDA-HF 10 - 5.9 3.167 5.095 [18]
Codval 4.

ZnO0 birlagmosi ti¢iin LDA+U vo GGA+U metodlari ilo hesablamalardan alinmis
gadagan zolaginin eninin giymatlori.

Kinetik MP: grid Ud(Zn), Us(Zn), Up(O), Qadagan Odabiyyat
Todgigat metodu enerji, eV eV eV eV zolagn eni, eV
ATK,LDA-PZ 3265 TxXTx7 3 5 5 3.32
NS, LDA-NC 380 3x3x2 105 - 7.0 3.34 [19]
ATK,GGA-PBE 3265 TXTxT 5 4 4 3.3
VASP, GGA-PBE 500 14x14x10 10 - 7 3.4 [15]
Ultra Bondvsoyi-Goriinon (UV-VIS) Spektroskopiya 3.37 Eksp. [17]
Rentgen siialar1 Spektroskopiyast 3.3 Eksp. [16]
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Codval 3-don gériindityt kimi, ZnO {igiin Hubbard U
diizolislori nozoro alinmagla Lokal Sixliq (LDA,
a=3.220 A; c= 4.986 A) vo Umumilosmis Qradient
Yaxinlagsmalar1 (GGA, a=3.253 A; ¢=5.126 A) ilo he-
sablanmig qofos parametrlorinin giymotlori molum
eksperimental giymetlorlo (a=3.281 A; c= 5.256 A
[12]; a=3.258 A; c= 5.220 A [13]) miiqayisada bir
godar kigik alinmisdir.

Bandstructure of Z10, LDA+ U, PZ

ZnO yarimkegirici kristali {igin LDA(GGA) va
LDA(GGA)+U metodlart ilo tomal prinsiplordon he-
sablanmis zona quruluglar1 (BS) va hal sixligi (DOS)
manzaralari uygun olaraq sokil 2 vo gokil 3-ds veril-
misdir.
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Sakil 2. ZnO tigiin LDA-PZ metodu ilo tomal prinsiplordon hesablanmig zona qurulusu va hal sixligi manzarasi.

Bandstructure of Zn(, GGA+U, PBE
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Sakil 3. ZnO tigiin GGA+U metodu ils tomal prinsiplardon hesablanmis zona qurulusu va Vs hal sixlig1 manzarasi.

Sokil 2 va 3-don goriindiiyii kimi, LDA+U
(Eg=3.32 eV) vo GGA+U (Eg=3.3 eV) metodlar1 ilo
yerino yetirilmis tomol prinsiplordon hesablamalardan
ZnO {iglin qadagan zolagin eni malum eksperimental
naticalorlo (Eg=3.37 eV [17]; 3.3 eV [16]) ¢ox yaxsi
uygunluq toskil edir.

Qeyd etmok lazimdir ki, yerina yetirilmig har bir
hesablamada oldo olunmus zonalarin dispersiya qanu-
nauygunluglart kifayst godor yaxsi alimir. ZnO {igiin

ILDA, GGA, LDA+U vo GGA+U metodlar1 tothiq
olunmagla FHI ion psevdopotensiali il yerina yetiril-
mis hesablamalardan miisyyan olunmusdur Ki, birlas-
Moanin valent zonasinin tavani vo kegirici zonanin dibi
I' noqtesinda yerlogir. Bu iso onu gosterir ki, ZnO
tclin hesablanmis elektron zona qurulusuna asasen
kristalin fundamental udma konarlar1 diiz kegidlarlo
formalagir.
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V.N. Jafarova

AB-INITIO STUDY OF BAND STRUCTURE AND DENSITY OF STATES OF ZnO

We present results of theoretical study of the structural and electronic properties of hexagonal semiconductor ZnO. The
structural and electronic properties of bulk ZnO crystal were studied by the DFT method within the Local Density and
General Gradient Approximations using Atomistix ToolKit (ATK) program software. The Perdew-Burke-Erenzhorf (PBE)
and Perdew-Zunger (PZ) exchange-correlation functionals and Double Zeta Polarized (DZP) basis sets are used in ab-initio
calculations. We use Hubbard U semiempirical correction for obtaining of forbidden band width value close to experimental
one for modeling of “ideal” crystal ZnO.

B.H. I:xapapoBa

UCCJIEJOBAHME 30HHOM CTPYKTYPHI 1 INIOTHOCTH COCTOSIHUAM ZnO
M3 HEPBBIX TPUHIIUIIOB

TpencraBieHsl pe3ylbTaThl TEOPETHUECKUX HCCICHAOBAHUI CTPYKTYPHBIX H AJICKTPOHHBIX CBO#CTB ZNO. OCHOBHBIC
pacueThl BBIIOIHEHBI ¢ HCIOJIb30BaHHEeM mporpammuoro makera Atomistix Tool Kit (ATK). Jlnst onucanusi CTpyKTYpHBIX U
ANICKTPOHHBIX CBOWCTB NMPUMEHSUIUCH TEOpHs (YHKIMOHATA 3JIeKTpoHHO# ruioTHocTH (DFT), mpuGmmkenus JlokanbHON
ITnotHocTH 1 OGo6ueHHOe ['pagneHTHOe MPUONMKEeHHE sl 0OMEHHO-KOPPEISIHOHHBIX (QyHKIHOHanoB Perdew-Burke-
Erenzhorf (PBE) u Perdew-Zunger (PZ). Iis moydeHusl 3HAY€HHsT NIMPUHBI 3aMPEIICHHOM 30HbI, OJIM3KOTO K 3KCIIEPUMEH-
TaIFHOMY, TIPH MOJETIMPOBAHIH ~HIIeallbHOT0 " KprcTaiuia ZNO ucnonbs3oBatack Xadbbapa KOppeKIus.
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