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Funksional Sixliq Nezariyyasi asasinda meta-Umumilosmis Qradient Y axmlasmast istifads olunmagla Quantum Atomistic ToolKit
program paketi ilo ZnSnAsz tetragonal birlosmasinin primitiv 6zayini togkil edon atomlarin tarazliq voziyyati hesablanmus, qofas parametr-
lori tayin edilmisdir. Hesablamalarda elektron-ion qarstliqh tasiri normami qoruyan Fritz-Haber-Institute vo Hartwigsen-Goedecker-
Hutter ion psevdopotensiallari ilo nazors alinmugdir. Birlosmo tigtin tomal prinsinplordon Brillilen zonasinin simmetrik noqtolori tizro
zona qurulusu vo hal sixligi manzaralari tayin edilmis, qadagan zolagin eni (0.66 vo 0.67 €V) giymatlondirilmisgdir. Tomal prinsiplordan
hesablanmig zona qurulusu vo hal sixlig1 monzorasing asasen miioyyan olunmugdur ki, valent zonasinin tavani vo kegirici zonanin mini-
mumu Brilliien zonasinin morkozi 7" simmetrik noqtesinds yerlagir vo belsliklo, ZnSnAs; kristalinin fundamental udma konar1 diiz

kegidlorlo formalasir.
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Yaximlagsmasi (MGGA).
UOT: 538.915

GIRiS

Son zamanlar xalkopirit tip yarimkegiricilar bir s1-
ra maraqli xassalorina gora todqiqatcilarin diqqatini
calb edir. Belo ki, bu kristallar spintronikada [1] vo qey-
ri-xotti optikada [2] totbiq olunmagq iigiin alverigli ma-
teriallar hesab olunur. Bundan slave, xalkopiritlorin
hom yarimkegirici, hom do otaq temperaturunda fer-
romagnit xassoalora malik olmasi onlarin genis texniki
tothiglorins yol agir.

I1-1V-V3 yarimkegirici qrupundan olan ZnSnAs;
iicgat birlosmasinin otaq temperaturunda qadagan zo-
laginin eni 0.66 eV [3] olub, diizkegidli birlosmadir.
ZnSnAs; giinag batareyalarmin, fotovoltaik qurgularin,
optik paramaqnit ossilyatorlarin, yiiksok tezlikli ¢eviri-
cilarin, infraqirmizi isigsagan diodlarin va detektorlarin
istehsalinda genis istifads olunur [4].

HESABLAMA METODU

Nozori todqgigat iginde Atomistic ToolKit (ATK)
program paketi istifado olunmagla, Funksional Sixliq No-
zoriyyssi (DFT) [5] esasinda meta-Umumilosmis Qradient
Yaxmlagmast (MGGA) [6] ilo ZnSnAs;, heksagonal krista-
lun struktur v elektron xassaslari tedqiq edilmisdir. Hesab-
lamalarda elektron-ion qarsiliqh tesiri normani qoruyan
Fritz-Haber-Institute  (FHI) [7] ve Hartvigsen-
Geodeker-Hutter (HGH) [8] ion psevdopotensiallari ilo
nazars alinmig, uygun olaraq Double Zeta Polarized vo
Tier3 bazis setlorindon istifads edilmisdir. Korrelyasiya
effektlori Ceperley-Alder-Perdew-Zunger [9] sxemi tizra
nazars alinmagqla, TBO9LDA miibadils korrelyasiya funk-
sionali totbiq olunmusdur. Birlosmonin primitiv 6zayini
toskil edon atomlarin tarazliq vaziyyati tomal prinsiplorden
hesablanmus, buradan kristal qurulus vo gofas parametrlori
toyin edilmisdir. Bundan sonra Brilliien zonasi (BZ) tizra
zona qurulusu va hal sixligr hesablanmisg, gadagan zolagin
eni tayin edilmigdir. BZ iizra integrallama Monkhorst-Pack
sxemi [10] tizro 7X7X7 K-ndqts istifade olunmaqla xiisusi
noqtalor tizra comloms ilo avoz olunmusdur. Baxilan halda
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kristalin strukturunun geometrik optimallagdirilmast zama-
ni1 atomlararasi garsihql tasir qiivvesinin maksimal giymoti
0.001eV/A, mexaniki gorginlik tenzorunun maksimal giy-
moti is5 0.001eV/A3-dan kicik olana qadar, yeni tarazliq qu-
rulus parametrlorine gatirilona gedor optimallagdirma pro-
seduru davam etdirilmigdir. Dalga funksiyalarin ayrili-
sinda kinetik enerjinin maksimal giymati 75 Ha olmusdur.

Todqiq edilon birlogmenin qadagan zolaginin giymo-
tinin molum eksperimental naticoys uygun alinmasi tigiin
zona qurulusu hesablamalarinda Becke-Roussel miibadila
potensiali [11] totbiq olunmusdur.

NOTICO VO MUZAKIRO ZnSnAs-NiN
QURULUSU

Kimyavi formulu 11-1V-V; olan iigqat birlagmolori
binar I11-V grup birlosmolarindan I11 grup elementini 11
va IV grup elementlori ilo ovoz etmoklo almaq miim-
kiindiir. Bu strukturun elementar 6zoyi sfalerit ilo mi-
qayiseds iki dofo goxdur. Todqiq edilon ZnSnAs; bir-
losmosi 142d (No.122) faza grupuna malik olub, normal
soraitdo xalkopirit strukturda kristallasir. Belo Ki,
ZNnSnAs; kristalinda Zn vo Sn atomlarmin hor biri otra-
finda dord odad As atomu olmagla tetragonal Bravis
gofosine malikdir. Strukturda Zn*2 vo Sn** kationlari
uygun olaraq koordinatlar1 (0, 0, 0), (0, 1/2, 1/4) va (0,
0, 1/2), (0, 1/2, 3/4) olan yerlari tuturlar. Har bir As
atomu iso, sokil 1-don gériindiiyi Kimi, iki Zn va iki Sn
atomu ilo shato olunmusdur. ZnSnAs; layli qurulusa
malikdir va strukturda bir lay digerins paraleldir. [12]
isindo tetraqonal elementar 6zayin doqiq gofos para-
metrlori verilmisdir: a=5.852+0.0014;
¢=11.705+0.001 A vo qurulugda arsen atomunun vaziy-
yatini tayin edon parameterin giymati u=0.239.

ZnSnAs,-nin kristal qurulusu [13]-ds rentgen siia-
larinin difraksiya analizi ilo eksperimental todgiq edil-
mig, bu tocriibi igsdo struktur parametrlori tgiin
a=b=5.8360(1)A, c=11.686(2) A vo atomlararasi rabito
uzunluglari iciin d(Zn-As)=2.499(2),

d(As-Sn)=2.558(2) A toyin edilmisdir. [14]-do
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a=5.82A, c=11.70 A vo daxili parameter ii¢iin u=0.23
alinmigdir. Moacidov vo bagqalarinin isindo [3] ilkin
elementlori saquli sobada aritmokls va sonra hamin so-
bada Bridemen tisulu istifado olunmagla 0.08 mm/daq.
stirati ilo goyardilarak ZnSnAs; birlasmolari alinmigdir.
Alinmig ZnSnAs; birlogmasinin ayri-ayri hissalorindon
gOtiiriilmiis niimunslorin otaq temperaturunda ¢okilmis
rentgenoqramlarindan aydin olur ki, bu kristallar qafas
sabitlorinin  giymotlori  a=5.853+0.02 A wvo
€=11.712+0.005A olan tetraqonal xalkopirit qurulusa
malikdirlar.

Isdo ZnSnAs-nin struktur parametrlori Funksional
Sixliq Nozoriyyesi (DFT) vo meta-Umumilosmis
Qradient Yaxinlasmast (MGGA) ilo hesablanmigdir.
Tomol prinsiplordon hesablamalardan kristali togkil
edon atomlararas1 mosafalor tgiin d(Zn-As)=2.336
(FHI), 2.341 A (HGH); d(As-Sn)=2.750 (FHI), 2.625A
(HGH) vo d(Zn-Sn) = 4.081 (FHI), 4.025 4 (HGH)
giymatlori toyin edilmisdir. Qafos parametrlori tigiin iso
FHI psevdopotensiali ilo a=5.771, c=11.909A, u=0.250
vo HGH ilo a=5.693, c=11.52A, u=0.250 alinms nati-
color asagidaki codval 1-do verilmisdir. Cadvaldo mii-
gayisa ti¢iin qofos parametrlorinin odobiyyatdan malum
naticalori do gatirilmisdir. |

Sakil 1. Xalkopirit ZnSnAsz -nin kristal qurulusu.

Codval 1.
Toyin edilmis qurulus parametrlori ilo malum naticalarin miiqayisasi.
Tadgigat Parametr Odobiyyat
metodu aA | ¢ A c/2a u
MGGA-FHI 5.771 | 11.909 | 1.03 | 0.250
MGGA-HGH | 5.693 | 11.52 | 1.01 | 0.250
LDA-GGA 5.606 | 11.212 | 1.00 | 0.250 [15]
GGA 5.920 | 12.043 | 1.017 | 0.227 [16]
Eksperiment 5.853 | 11.712 | 1.00 | - [3]

Codval 1-don goriindiiyii kimi, gofos parametrlorinin
hesablamalardan alinmis giymetlori molum nozori [15,
16] vo eksperimental [3] islorin naticalori ilo yaxs1 uz-
lagir.

ZnSnAsz-nin ELEKTRON XASSOLORI

Odsbiyyatda ZnSnAs; birlosmasinin elektron xas-
Solorinin Gyranilmasine aid bir ¢ox nozori todgigat
islorino [17, 18] rast galinir. Bu islorin oaksoriyyatinds
ZnSnAs; ii¢iin gadagan zolagin eni (Eg) malum ekspe-
rimental naticays nishoton kigik alinmisdir. [17] isindo
DFT-GGA-LAPW metodu ilo ZnSnAs; birlogsmasinin
struktur, elektron vo optik xassalari tadqiq edilmisdir.
Homin isdo ZnSnAs, xalkopirit kristalinin qadagan
zolaginin eni 0.42 eV olub, moalum eksperimental noti-
cadan (0.66 V) kigik alinmugdir. Digar nozari igds [18]
tomal prinsiplardan FP-LAPW+lo vo MGGA metodu
ilo birlosms ticiin elektron va optik xassalar hesablan-
mus, qadagan zolagin eni 0.32 eV qiymotlondirilmisdir.

ZnSnAs;-nin elektron xassslorinin dyranilmaesine
aid islorin todqiqi gostorir ki, yalniz Macidov vo bag-
qalarinin isinds [3] birlosmonin qadagan zolagimin eni
eksperimental olaraq toyin edilmigdir. Homin igdo [3]
ZnSnAs; xalkopirit birlosmasinds 1Q siialarin udulmas:
Vo buraxilmasinin temperaturdan asililigi dyronilmis,
otaq temperaturunda qadagan olunmus zolagin eni
E¢=0.66 eV miioyyon edilmisdir.

Isdo norman1 qoruyan FHI vo HGH ion psevdo-
potensiallart istifado olunmagla ZnSnAs; xalkopirit
struktur ii¢lin zona quruluslar1 vo hal sixliglari hesab-
lanmigdir. Qeyd edok ki, gadagan zolagin eninin mo-
lum eksperimental noticays uygun alinmast mogsadila
Becke-Roussel potensiali totbiq edilmisdir.

Codval 2.
ZnSnAs; ligiin tomoal prinsiplordon hesablanmis va
molum iglarin naticalorinin miiqayisasi.

Tadgigat metodu Eg, eV | Odsbiyyat
ATK, MGGA-FHI 0.67
ATK, MGGA-HGH 0.66
Wien2k, GGA-PBE 0.42 [17]
Wien2k,GGA 0.32 | [18]
Experiment 0.66 [3]

DFT-MGGA metodu ils yerine yetirilmis nazari tod-
giqat isindos ZnSnAs;-nin hesablanmis zona qurulusuna
osasen qadagan zolagin eni 0.67¢V (FHI) va 0.66 eV
(HGH) giymatlondirilmisdir vo alinmis naticalor aldas
edilmis eksperimental igin naticasi (0.66 eV [3]) ilo cox
yaxs1 uygunluq toskil edir.

DFT-MGGA-FHI vo HGH metodlari ilo hesablan-
mis zona quruluslari sokil 2-do verilmisdir. Sokillordo
Fermi enerji (E) tifuqi ve saquli qiriq xatlorlo gostoril-
misdir.
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Sakil 2. ZnSnAs: tigiin DFT-MGGA-FHI (0.67 eV) vo HGH (0.66 eV) metodlari ilo hesablanmig zona quruluslar.
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Sakil 3. ZnSnAs: tigiin DFT-MGGA-FHI vo HGH metodlart ilo hesablanmig tam hal sixligi (TDOS) monzoaralori.

Hesablanmig zona qurulusu (sokil 2) vo tam hal
sixligi (sokil 3) monzaralarine asason ZnSnAs; xalkopi-
rit kristalinin valent zonasini ii¢ qrupa bélmak olar. FHI
psevdopotensiali ilo: | valent zona qrupu (-13+-
11.2)eV; Il grup (-8.3+-7.5) eV vo yuxari valent zona
grupu iss (-5.9+-0.34) eV enerji oblastin1 ohato edir.
HGH ils bu enerji araliglari (-13+-10.6), (-7.9+-7.13)
Vo (-6+-0.4) eV enerji oblastlarma uygundur. Tomol
prinsiplarden hesablanmis parsial hal sixliglart menzs-
ralorine gors miisyyen edilmisdir ki, Fermi enerji so-
viyyasindan asagida yerlagon valent zonalar qrupu asa-
san As-nin 4p vo Sn-un 5p hallarindan, orta valent zo-
nalar grupu iss sinkin d hallarindan térayir. On asag
valent zonalar grupu As-nin s-hallar ils tayin olunur.
Qeyd edok ki, sinkin d hallar1 ZnSnAs; kristalinin tam
hal sixlig1 monzarasina shomiyyotli pay verir. Fermi
enerji saviyyasindan yuxarida yerlagon kegirici zonalar
mongayini Sn-un 5s vo As-nin 4p hallarindan gotiiriir.

Valent zonasinin maksimumu va kegirici zonanin mini-
mumu As-nin 4p hallarindan torayir.

NOTICO

Isdo Funksional Sixliq Nozeriyyasi ilo meta-Umumi-
logmis Qradient Yaxmlagsmas1 metodundan istifado etmoklo
ZnSnAs; xalkopirit birlogmasinin struktur va elektron xas-
salori tadqiq edilmisdir. ZnSnAs,-nin hesablanmig zona qu-
ruluslarina asasan toyin edilmis qadagan zolaglarmn eni
(Eg=0.67 eV (FHI) va 0.66 eV (HGH)) adsbiyyatdan mo-
lum eksperimental isin naticalasi ilo (Eq=0.66 eV) ¢ox yaxsi
uygunlugq taskil edir. Tomal prinsiplordan hesablamalardan
miisyyan olunmusdur ki, todgiq edilon ZnSnAs; heksa-
qonal kristalnin gadagan zolagi Brilliien zonasinin morkas-
zindo yiiksok simmetriyali 770.0, 0.0, 0.0) noqtasinda
yerlosir va birlosmo diizkegidli yarimkegiricilor grupuna
aiddir.
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V.N. Jafarova
AB INITIO STUDY OF STRUCTURAL AND ELECTRONIC PROPERTIES OF ZnSnAs;

The structural and electronic properties of ZnSnAs: 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 Fritz-Haber-Institute and
Hartwigsen-Goedecker-Hutterion norm-conserving ionic pseudopotentials. The TBO9LDA exchange-correlation functional, Double
Zeta Polarized 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. Ixadaposa
HCCJEJOBAHUE CTPYKTYPHBIX M JIEKTPOHHBIX CBOMCTB ZnSnAs; AB INITIO

IpencrapieHs! pe3ynbTaThl TEOPETHUECKIX UCCIIEIOBAHNI CTPYKTYPHBIX U SJIEKTPOHHBIX CBOHCTB ZNSNAS,. OCHOBHEIE pacueThl
BBITIOJIHEHBI C UCTIOJIE30BaHIEM MporpamMMHoro makera Atomistix ToolKit. J{ist onmcanus CTpyKTYPHBIX U 3JIEKTPOHHBIX CBOWCTB HC-
nonb3oBasicss Meto, DyHKIMoHana DNeKTpOoHHO# TIIOTHOCTH ¢ MCIOJIb30BaHHEM HOPM-COXPAHSIOIIMX MOHHBIX MCEBJONOTEH-
[HaoB B pamkax Mera-O6o0mmenHoro ['pamyenTHoro IIpHOMmKeHNs ¥ HCTIONB30BATIMCh OOMEHHO-KOPPEISILIMOHHBIA (DYHKIIHOHAI
TBO9LDA u 6azucusie Habopsr Double Zeta Polarized u Tier. Mccnenosanus ab initio mokaspIBaroT, 4T0 MAKCHMYM BaJICHTHO# 30HBI
Y MHHHMYM 30HBI IPOBOIUMOCTH pactiosiokersl B Touke cummerpun I (0, 0, 0).
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