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CdGazTes va ZnGazSes birlosmoalorindoa giic sabitlori modeli asasinda atomlararasi rabitonin giic sabitlori hesablanmigdir.
Dinamik matriss on yaxin qonsularin qarsiliqlt tesirini, eloca do anion altqofasinin atomlarinin qarsiliqh tesirini nazere alan
yeddi giic sabiti daxil edilmigdir. Alinmis naticalor CdGazSs, CdGazSes -nin naticalarilo migayisal gokilds tohlil edilmisdir.

Acar sozlar: guc sabitlori, ragsi harakot tezliklori, CdGazTes , ZnGazSes

PACS: 539.24/27
GIiRiS

S foza qrupunda kristallasan A'BICY! (A-Zn,
Cd; B-Al, In, Ga; C-S, Se, Te) tipli yarimkecirici bir-
lagmoalar halkopirit va sfalerit quruluslu birlogsmalarin
kristalkimyovi Vo izoelektron analoqglaridir. Halkopirit
gurulusundan farqli olaraq tioqallat qurulusu (f.qr. S2 )
nizamli kation vakansiyasina malikdir. Bu birlogsmalor
yarimkeciricilor cihazqayirmasmda bdyuk maraq kosb
edon bir sira xiisusiyystlors (ikili stiasinma, parlaq fo-
tolliminessensiya, fotohassasliq va s.) malik olduguna
goro, onlarin fiziki xassalarinin hortorofli tadgigi boyiik
maraq kosb edir. Bu baximdan fundamental xarakte-
ristikalarin (zona qurulusu, rogsi spektrlor, qofos
dinamikas1 va S.) tadqiqi xlsusi yer tutur. Belo ki, istilik
tutumu, istilikkegiriciliyi, optik xassalorin izahinda,
zona qurulusunun, termodinamik parametrlorin hesab-
lanmasmda va s. bu xarakteristikalar gox shamiyyat-
lidir. Yuxarida gostorilonlora osaslanaraq, hazirk: isdo
CdGaTes Vo ZnGazSes-nin goafas dinamikasi hesab-
lamalarmnm naticalori taqdim olunmusdur. Alinmis no-
ticolor CdGazSes, CdGazSs birlosmolori ilo miigayisa
olunaragq muzakirs edilmisdir.

A'BIICY! (CdGa:Ss u CdGa,Ses) birlosmolorinin
gofos dinamikasi ilk dofs olaraq [1]-do hesablanmigdir.
Hesablamalar Gcin Kitting modeli secilmisdir [2].
Halkopirit (A'B"'CY'; - AgGaS,, AgGaSe,) v tiogallat
(A"BMCY! - CdGa;Ss m CdGaySes) quruluslu birlos-
malorin kristalkimyavi oxsarligini nazors alarag hesab-
lamalarda B"'- CV! atomlararas1 rabitonin giic sabitlori
AgGaS,, AgGaSe;-do oldugu kimi, A"-CV', v-CV!
atomlararas1 rabitolorin glic sabitlori iso tocribi
tezliklora uygun olaraq on kigik kvadratlar metodu ilo
toyin olunmusdur. Uzlagdirma (fitting) tliclin az sayda
tezlikdoan (bir A simmetriyali mod, iki B va iki E sim-
metriyali mod) istifads olunmusdur, bu iso atomlararasi
rabitonin giic sabitlorinin daqiq hesablanmasi tigiin
kifayot deyildir. Bunu vurgulayaraq [1]-in mualliflori
geyd edirlor Ki, tacriibs ilo uzlagmanin alinmasi Ug¢lin
daha tokmil modellors ehtiyac duyulur.

Yuxaridakilari nozoro alaraq CdGazTes Vo
ZnGaySes —nin gofos dinamikasinin hesablanmasi tigiin
[3]-doki glic sabitlori modeli totbiq edilmisdir. Bu
modeldon CdGa,Ss vo CdGazSes-nin gofas dinamikasi-
nin hesablanmasinda istifado edilmisdir.
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MUZAKIRO

Sokil 1-do SZ foza qrupunda kristallasan birlos-
molorin kristal gofasi (a) vo Brilllien zonas: (b) tasvir
edilmisdir. CdGa,Tes, ZnGazSes-nin elementar 6zoklo-
rinds 7 atom vardir. Atomlarin koordinatlar1 beladir:
A(000), Bi(a/2,a/2,0), B2(0,a/2,c/2), Ci(xyz), Co(Xy 2),
Cs(xyz), Ca(xyZ).

Kombinasion sopilma spektri 21 budagdan iba-
ratdir vo asagidaki sokildo ifado olunur.

I'(rags)= 3A(KS) +6B(1Q, KS) + 6E(iQ, KS)

B simmetriyali modlar infraqirmizi udulma spektrlo-
rinds E —nin C tetragonal oxa paralel polyarizasiyasin-
da, E simmetriyali modlar iso E -nin C oxuna per-
pendikulyar polyarizasiyasinda miisahide olunur. Bi-
tin A, B vo E modlar isigin kombinasiyali sopilmo
spektrinds icazs verilondir. Bir B simmetriyali mod vo
bir ikiqat cirlagsmig E simmetriyali mod akustik modlara
aiddir.

Dinamik matrisin elementlorinin tortib edilmasi
{igiin yaxin qonsu atomlararasi qarsiligl f1 (A'-CV1), fy(
B!y -CVY), f3(B'",- CV2) tosiri, eloco do kation fa(A!'-
B'"), fs(A-B'"), fs(B"'1-B";) vo anion f/(C-C)
altgofosin atomlararas1 qarsihiqh tasiri nazora alan
yeddi gic sabiti (f, =7) daxil edilmisdir. Giic sabitlori
F = 2w — w;(fy))? funksiyasinin  minimumuna
uygun galan dayisanlar kimi gobul edilmisdir. Minimu-
mun axtarilmast coxdayisenli funksiyalarm mini-
mumlagsdirilmasi standart proqramu iizra an Kicik kvad-
ratlar metodu ilo hayata kecirilmigdir. Eksperimental
tezliklor kimi B(TO) vo E(TO) simmetriyal tezliklorin
giymatlarindan istifads edilmisdir [5].

Kristal gofosin atomlarmin « rogsi tezliklori
atomlararasi f qarsiligli tasirlo va rogsi harokotdo olan
dipollarin x getirilmis kiitlolorilo w?= % kimi bagli
oldugundan, elementar 6zokdo miixtslif kiitloli atomlari
olan iki muxtalif birlosmads uygun tezliklorinin nisbati
ragsi harokotdo olan dipollarin gotirilmis kitlolori nis-
batinin kvadrat kokiina barabar olmalidir. A simmetri-

yalt modlar anion altqafasinin atomlarmimn yerdoyismo-
si ilo bagl oldugundan, CdGa,Tes, ZnGa Ses-do bu
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modlarm hesablanmasi {i¢iin CdGa,Se4-nin anion alt-
gofasinin atomlarinin gatirilmis kiitlolorindon istifado
edilmisdir.

Codval 1-do tezliklorin tocriibi (wwer) Vo nozori
(wnsz) giymatlori verilmigdir. Atomlararas: rabitonin
guc sabitlorinin giymoti codval 2-do verilmisdir. Cad-
valda homginin CdGa;S4, CdGaySes -nin glic sabitlori
gostorilmisdir. Goriindiiyii kimi, AYBICY! birlosmolo-
rinin f; (A"- CV") giic sabitlorinin giymoti f(B"!-CV")
atomlararas1 rabitonin gic sabitlorindon xeyli bdyuk-
dir. Sonuncu onu gdstarir ki, kadmium tetraedrlorinds
kimyovi rabitonin tobisti gallium tetraedrlorina nisbhe-
ton daha cox kovalentdir. ZnGa,Ses-do do CdGa,Sa,
CdGa,Ses vo CdGazTes-da oldugu kimi, Zn-Se rabits- |

sinin guc sabitlori Ga-Se-o nishaton xeyli boyikdur,
lakin Cd-Se-dan kigikdir. Bu isa Zn (64,41) atomunun
kitlosinin Cd (112,42) atomunun kutlasindan 2 dofs az
olmast ilo bagldir. Qeyd etmok lazimdir ki, hesab-
lamalarda 6 guc sabitlindon istifads edilmisdir. Bu
halda tocriibs vo hesablama tezliklori arasinda uygun-
suzlug 20%-dan cox idi. Gic sabitlorindan 7-i (f,=7)
nozars alindigda uygunsuzluq 12% toskil edirdi.
Beloliklo, kadmium tetraedrlorinds kovalent rabits, gal-
lium tetraedrlorinds isa ion tipli rabito Gstunliuk togkil
edir. Ona gora do bu noticoya goalmok olar ki, S2
(tiogallat) faza qrupunda kristallasgan A"BICY! birlos-
molorinds ion-kovalent tipli rabito mdvcuddur.. Bu,
[7]-daki naticalora uygun golir.

b)

Sokil 1. SZ foza qrupunda kristallagan A'BYTCY! tipli birlogmolorin kristal gofosi (a) vo Brilliien zonas1 (b)

Codval 1.
CdGazTes, ZnGasSes, CdGarSes, CdGazSs-da tezliklorin eksperimental va nozari giymatlori
tezlik CdGazTes ZnGazSes CdGazSes [4] CdGazSs [4]
simmetriyast
Q (toc.) | w(hes.) o(tacr.) | w(hes.) Qtac) | Q(hes.) | Q Q
[5] (buis) | [6] (buis.) (toc) | (hes.)
A 210 1904 194 202 266 2313 360 3357
150 1705 159,3 176 189,9 198,3 314 276,8
120 134,6 135 145 140 156,4 221 270,8
B 232 2451 278/255 | 247 254 266,6 366 359
217 230,9 246/230 | - 220 226,6 326 3034
192 194,0 200/192 | 174 194 197,3 256 2516
93 123,2 136/126 | 131 176 128,4 242 160,9
53 108,3 81/79 77 112 100,9 166 1198
E 223 2334 275/250 | 236 250 2584 364 3525
210 196,1 245/236 | 195 236 216 332 290,8
197 163,6 200/190 | 150 174 171 240 214
169 101,5 110 104 100 120 1319
130 53,5 82/80 75 67,6 59 82 82,4
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Cadval 2.

CdGa,Tes, ZnGazSes, CdGazSes, CdGaySs-do atomlararasi rabitonin glic sabitlarinin
eksperimental vo nozari giymatlori (10* dn/sm? vahidlorindo)

atomlararasi rab. | CdGazTes | ZnGazSes | CdGazSes | CdGarSs
glic sabitlori (buis.) (buis.) [4] [4]
f1 (AI-CVY 13,71 9,23 13,9 14,28
f, (BT —CV1y 7,89 4,05 6,38 6,28
f ( BU-CVY) 5,61 4,01 7.89 7,89
fo (A"-BIN) -1,68 -0,08 -10,6 06
fs (A"-BI) 2,99 0,38 1,68 3,0
fs (BI-BU 1,87 3,92 1,03 3,0
f7 (CVI— CVI) 1,77 1,29 1,37 0,74

NOTICO

Guc sabitlori modeli ¢orgivasindo CdGazTea,
ZnGazSes birlogsmolorinds atomlararas: rabitonin glc
sabitlori hesablanmigdir. Alinmis naticolor CdGaySa,
CdGazSes-in molum naticalori ilo miigayiss olunmus-
dur. Atomlararasi rabitanin giic sabitlarinin tahlili gos-
tordi Ki, kadmium tetraedrlorinds kimyavi rabitonin to-
bioti gallium tetraedrlorino nisbaton daha cox kovalent-

dir, yani A'BICY! birlosmolorinds ion-kovalent rabito
movcuddur.
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FORCE CONSTANTS OF INTERATOMIC BONDS IN A'BYIcY! TYPE COMPOUNDS

In the frame of force constants model there have been calculated force constants of the interatomic bonds for CdGaxTes
and ZnGazSes. Seven force constants have been entered into a dynamical matrix, considering interaction both the nearest
neighbors, and interaction of atoms of anion sub lattice. The obtained results were analyses together with data for CdGazSa,
CdGazSes. Conclusions are made on the nature of chemical bond.

H.A. MamenoBa

CHJIOBBIE KOHCTAHTHI MEXKATOMHBIX CBSI3EN B COEJJMHEHUSAX TUIIA
A'BMCY! (np.rp. S%)

B Mozeu CHIIOBBIX MIOCTOSHHBIX PACCUUTAHBI CUIIOBBIE KOHCTAHThI MEXAaTOMHBIX cBsized st CdGazTes u ZnGazSes. B
JIMHAMHUYECKYIO MATPHILY OBLITH BBEJCHBI CEMb CUIIOBBIX KOHCTAHT, YIUTHIBAIOIINX B3aUMOIENCTBIE KaK OIMKaNIIMX coceeH,
TaK ¥ B3aUMOJIEHCTBAE ATOMOB aHUOHHOM TOApemeTky. [1oydeHHble pe3ybTaThl aHAU3UPOBAHBI COBMECTHO C JaHHBIMHU
st B CdGazSs, CdGazSes. Crenabl BEIBOIBI O MPHPOAE XUMHIECKOM CBS3H.

Qobul olunma tarixi: 08.10.2021

17



	Cədvəl 1.
	CdGa2Te4, ZnGa2Se4, CdGa2Se4, CdGa2S4-də tezliklərin eksperimental və nəzəri qiymətləri
	Cədvəl 2.
	CdGa2Te4, ZnGa2Se4, CdGa2Se4, CdGa2S4-də atomlararası rabitənin güc sabitlərinin
	eksperimental və nəzəri qiymətləri (104 dn/sm2 vahidlərində)

