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ZnSe HEKSAQONAL BIRLOSMOSNIN STRUKTUR VO ELEKTRON XASSOLORININ
TOMOL PRINSIPLORDON HESABLANMASI
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Toqdim olunan isdo Funksional Sixliq Nozoriyyasi osasnda meta-Umumilosmis Qradient Yaxmnlasmasi istifado olunmagla
Quantum Wise program paketi ilo ZnSe birlosmasinin primitiv 6zayini toskil edon atomlarmn tarazhq vaziyyati hesablanmus, qofas para-
metrlori toyin edilmigdir. Birlosmo tigiin tomal prinsiplarden Brilliien zonasi tizrs zona qurulusu vo hal sixlig: toyin edilmis, gadagan zolagin
eni giymotlondirilmisdir. Hesablamalarda elektron-ion garsiligh tasiri normamn qoruyan Hartwigsen-Goedecker-Hutter ion psevdopo-
tensiali ilo nozars alinmugdir. Tomal prinsiplorden hesablanmig zona qurulusu vo hal sixligi manzarasing asason miisyyan olunmugdur ki,
valent zonasinin tavani vo kegirici zonanin minimumu Brilliien zonasimin /™ simmetrik ndqtasinds olub, kristal diizkegidli birlogmadir.

Agar sozlor:ZnSe, gofas parametri, zona qurulusu, hal sixlig1 (DOS), Funksional Sixliq Nozariyyasi (DFT), meta-Umumilogmis Qradient

Yaximlagsmasi (MGGA).
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GIRiS

Tadqiqat obyekti olaraq ZnSe yarimkegiricisinin se-
¢ilmasi bu birlosmanin bir sira texniki totbiq imkanlart ilo
baglidir [1, 2]. ZnSe kristal iso mavi-isigsacan diodlarm, qi-
sa dalga uzunluqlu lazerlorin, foto detektorlarin, giinog bata-
reyalarimin, sensorlarin, infraqirmizi pancaralorin, fotovol-
taik qurgularin istehsalinda genis istifado olunur. Bu birlos-
moa 11-VI grup yarimkegirici materiallar sinfino aid olub, iki
miixtalif qurulusda kristallasirlar: heksaqonal viirsit vo Sot-
ho morkoazlogmis kubik kristallar. Mogalodo hesablamalar
ZnSe-in viirsit strukturu tiglin yerino yetirilmisdir.

HESABLAMA METODU

Togdim olunan nazori todqigat isindo Atomistic
ToolKit (ATK) (http://quantumwise.com/) program paketi
istifado olunmagqla, Funksional Sixliq Nozariyyssi (DFT)
[3] esasmnda meta-Umumilosmis Qradient Yaximlasmast
(MGGA) [4] ilo ZnSe heksaqonal kristalimin struktur vo
elektron xassolori todqiq edilmisdir. Hesablamalarda Tier3
bazis setlori istifado olunmagla, TBO9LDA miibadilo kor-
relyasiya funksionali totbiq olunmugdur. Elektron-ion gar-
sihglt tosiri normam qoruyan Hartwigsen-Goedecker-
Hutter (HGH) ion psevdopotensiallari [5] ilo nazars alin-
mugdir. Birlosmonin primitiv 6zayini taskil edon atomlarin
tarazliq voziyyati tomal prinsiplordon hesablanmus, buradan
kristal qurulus vo gofas parametrlori toyin edilmisdir. Bun-
dan sonra Brilliien zonasi (BZ) {izra zona qurulusu Va hal
sixlig1 hesablanmus, gadagan zolagin eni qiymetlondirilmis-
dir. BZ iizra integrallama Monkhorst-Pack sxemi [6] tizra
TXTXT7 k-noqgto istifado olunmagla xiisusi noqtolor tizra
comloms ilo avaz olunmusdur. Korrelyasiya effektlori Ce-
perley-Alder-Perdew-Zunger [7] sxemi tizro nazors alin-
mugdir. Baxilan halda kristalin strukturunun optimallasdiril-
mas1 zamani atomlararasi qarsihiqh tasir qiivvasinin maksi-
mal giymoti 0.001eV/A, mexaniki gorginlik tenzorunun
maksimal giymoti iso 0.001eV/A-dan kigik olana godor,
yoni tarazliq qurulug parametrlorine gstirilone goder opti-
mallagdirma proseduru davam etdirilmigdir. Dalga funk-
siyalarinin ayrihiginda kinetik enerjinin maksimal giymati
150 Ry olmugdur.
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Qeyd edak ki, birlasmanin gadagan zolaginin eninin
eksperimentdan molum noaticays uygun alinmasi moagsadila
meta-GGA metodunda ¢=0.576 diizslisi nozors alnmusdir.
Bu miibadils-korrelyasiya potensiali ilk dafa 2009-cu
ildo Tran va Blaha torafindan totbiq edilmisdir [8] va

asagidaki kimi toyin olunur:
[Vp (l')l l

c—a+ﬁl f p(r)

burada a va 8 sorbost parametrlor, a=—0.012 6lgiisiiz
komiyyotdir. B = 1.023 Bor*? olub, oksor yarimkegiri-
cilorin vo dielektriklorin qadagan zolagini eksperimen-
tal naticoys uygunlasdirmaq {igiin totbiq edilir va Qiso
vahid 6zayin hacmidir.

NOTICO VO MUZAKIRO
ZnSe-in STRUKTUR XASSOLORI

Sakil 1. ZnSe-in kristal qurulusu.
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Tadqiq edilon ZnSe heksagonal birlogmasi Cgv sim-
metriyasma, P6,mc foza grupuna malik olub, viirsit struk-

turda kristallagir [9]. Belo ki, Zn va Se atomlarindan har biri,
uygun olaraq tapalarinds Se vo Zn atomu olan, diizgiin tetra-
edrin markazinds yerlagir. Oksar 11-VI qrup yarimkegiricilor-
do oldugu kimi, bu birlasmonin kristal qurulusu ion rabitasi
(Z2r?*-Se?") hesabma yaranir. ZnSe viirsit birlosmasinin kris-
tal qurulusu sokil 1-do verilmisdir. Qeyd edok ki, biitiin he-
sablamalarda struktur {igiin optimallagdirma prosesi yerino
yetirilmisdir. Hesablanmus kristal struktura asasen miioyyon
olunmusdur ki, ZnSe-in 6zayini togkil edon Zn va Se atomlari
arasmdaki rabitenin uzunlugu 2.3 A-dir. [10] isinds Zn-Se
measafasi {igiin 2.2A ahnmsdr.

Strukturun qurulmasinda tomal parameterlor kimi
cadval 1-ds verilmis atom koordinatlarindan istifads edil-
migdir. ZnSe kristali {igiin tomal prinsiplorden toyin edilmis
gofas sabitlarinin giymatlori vo bu parametrlorin avvalki
islordon molum olan giymotlori miigayiso ti¢iin birlikdo
cadval 2-daverilmisdir.

Cadval 1
Hesablamalarda Zn va Se tigiin istifado
edilon atom koordinatlari.

Codval 2.
ZnSe-in MGGA-HGH metodu ilo toyin edilmis
struktur parametrlori.
a(d) [ cA) | ca u Odobiyyat
375 | 6138 | 1.637 | 0.38
3980 | 6530 | 1.64 0.379 | [11]
3974 | 6506 | 1.637 | 0.375 | Eksp.[12]

Hesablamalardan ZnSe iigiin a=3.980A, c=6.6530A vo da-
xili parametr {igiin u=0.379 (eksp.: a=3.974A vo c=6.506A
[12]) almmusdar: har iki gofas parametrlorinin (a va ) qiy-
moatlori molum eksperimental naticodon ~5% farglonir. G6-
rindiiyti kimi, birlosma iigiin tomal prinsiplordon tayin
olunmus struktur va gofas parametrlarinin giymatlori mo-
lum eksperimental vo digar nozari iglarin naticalari ilo yaxst
uzlagir.

ZnSe-in ELEKTRON XASSOLORI

Isdo MGGA todgigat metodundan istifado etmoklo
ZnSe-in elektron xassalori tamal prinsiplordon tadqiq edil-
mis, birlosmanin qadagan zolagimn eni qiymotlondirilmis-
dir. ZnSe viirsit struktur tigiin DFT-MGGA metodu va nor-
mani qoruyan HGH ion psevdopotensiali ilo hesablama-
lardan alinmug zona qurulusu vo hal sixhig monzaralori, uy-
gun olaraq, sokil 2-do verilmisdir. Sokilds Fermi soviyyasi
quriq xatlo gostorilmisdir. Hesablamalardan T=300K tempe-
raturda ZnSe-in gadagan zolaglarinin eni iigiin 2.69 eV
(eksp.: 2.70eV (T=295K).

Atom Atom koordinatlar
X y z
Zn 0.3333 | 0.6667 | 0.0000
Se 0.3333 | 0.6667 | 0.375
|
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Sokil 2. ZnSe viirsit kristalinin hesablanmus zona qurulusu (solda) vo hal sixlig1 (sagda).

ZnSe birlogmosi tigiin DFT-MGGA-HGH metodu ilo
hesablanmig zona qurulusu va hal sixligi manzarasine gors
valent zona qurulugunu asasen iki qrupa ayirmaq miimkiin-
diir. Birinci grup (-15+-13.7) eV enerji oblastini shato et-
moklo,asason selenin s hallarindan yaranir. fkinci qrup va-
lent enerji zolagi ((-7.44+-1)eV) isa selenin p va asasan da
sinkin d hallarindan ibaratdir. Belaliklo, valent zonanin
tavam va kegirici zonanin dibi asasan sinkin vas selenin d
hallarindan torayir.

NOTICO

i"sdg Funksional Sixliq Nozoriyyasino osaslanaraq
meta-Umumilogmis Qradient Yaxinlagsmasindan istifado et-

[ . ..
moklo ZnSe heksagonal birlogmasinin struktur va elektron

xassolori todqiq edilmisdir. ZnSe-in hesablanmig zona qu-
rulusuna osason toyin edilmis qadagan zolagin eni
(Eq=2.69eV) eksperimental islorin naticalorilo (Eq=2.7 eV)
¢ox yaxst uygunluq toskil edir. Tamal prinsiplordsn hesab-
lannus zona qurulusu manzarasine asasen miisyyan olun-
musdur ki, tadqiq edilon ZnSe heksagonal kristalimn qada-
gan zolag Brilliien zonasmin markazi 710.0, 0.0, 0.0) sim-
metrik noqtasinda yerlasir vo birlogms diizkecidli yarimke-
ciricilor grupuna aiddir.

Toqdim olunan nozari tadqiqat isinin yerins yetirilma-
sindo gostordiyi texniki dostoys gdro AMEA Fizika Institu-
tunun bag miitoxassisi Ceyhun Quliyeva vo f.ii.f.d. Qurban
Eyyubova darin togokkiiriimii bildirirom.
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V.N. JAFAROVA
AB INITIO STUDY OF STRUCTURAL AND ELECTRONIC PROPERTIES OF ZnSe

The structural and electronic properties of ZnSe crystal were studied by DFT-MGGA method within meta-General Gradient
Approximation using Atomistix ToolKit program software. The electron-ion interactions were treated by the Hartwigsen-Goedecker-
Hutterion pseudopotential. The TBO9LDA exchange-correlation functional and Tier3 basis sets were used in resent calculations. First-
principle studied reveal that the valence band maximum and conduction band minimum located at the 770, 0, 0) symmetric point.

B.H. T'KA®APOBA

HCCJIETOBAHUE CTPYKTYPHBIX M JIEKTPOHHBIX CBOMCTB ZnSe
M3 IIEPBBIX ITPUHIIUIIOB

IIpencrapieHs! pe3yabTaThl TEOPETHIECKUX FCCICAOBAHUN CTPYKTYPHBIX M JIEKTPOHHBIX CBOKWCTB ZnSe. OCHOBHBIE pacyeThl
BBITIOJIHEHBI C HCTIONB30BAHMEM TIPOrpaMMHOTo akera Atomistix ToolKit. [t omvcaHust CTpyKTYPHBIX U 3JIEKTPOHHBIX CBOMCTB MPH-
MEHSUICH Teopys (PYHKIMOHANIA YJIEKTPOHHOH IUIOTHOCTH B paMKaxX MeTa-0000IIEHHOTO TPaIeHTHOTO NPHOIIMKEHNST ¥ HICTIONIB30Ba-
JIMCh OOMEHHO-KOppesiMoHHbIi (yHKImoHan TBO9LDA u 6asuchbie Habopb! Tier3. MccnenoBanust U3 nepBbIX MPUHIMIIOB MTOKa3bI-
BAIOT, YTO B OOBIYHBIX YCIIOBUSX MAKCUMYM BaJICHTHOM 30HBI 1 MHHUMYM 30HBI IIPOBOZIMMOCTH PACIOJIOXKEHBI B TOUKE CHMMETpHH [

(0,0,0).
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