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ZnSe-NiN STRUKTUR VO ELEKTRON XASSOLORININ LSDA VO LSDA+U
METODU iLO TOMOL PRINSIPLORDON TODQIQI
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Az 1143, Bak:, H. Cavid pr., 131
vcafarova@beu.edu.az

Atomistic ToolKit program paketi istifads olunmagla Funksional Sixliq Nozoriyyasi osasinda ZnSe kristalinin struktur vo elek-
tron xassolari tadqiq edilmisdir. Birlogsmanin primitiv 6zayini tagkil edon atomlarin tarazliq veziyysti miioyyan edilmis vo struktur
parametrlori hesablanmusdir. Brilliien zonasmin simmetrik ndqtalari iizra zona qurulusu va hal sixligi manzaralori tayin edilmis, Hubbard
U diizalisi totbig olunmagla gadagan zolagmm eni (2.7 eV, T=300 K) molum eksperimental nsticoys uygun (2.70 eV, T=295 K; 2.763 eV,
T=273 K) giymotlondirilmisdir. Hesablamalarda elektron-ion garsiliglh tesiri normanigoruyan Fritz-Haber-Institute ion psevdopoten-
siali ilo nazoro alinmugdir. Birlogmo tigiin tomol prinsiplordon hesablanmig zona qurulusu va hal sixligi manzaraloring osasen miioyyan
olunmusdur ki, valent zonanin tavani vo kegirici zonanin minimumu Brilliien zonasimin morkozi I” simmetrik néqtesinda yerlagir vo
belalikls, ZnSe kristalinin fundamental udma konari diiz kegidlorlo formalasir.

Acarsozlar: ZnSe, Funksional Sixliq Nozoriyyasi (DFT), Lokal Sixliq Yaxinlasmasi (LDA), gofos parametri, zona qurulugu.
UOT: 538.915

GIRiS Qeyd edok ki, isda birlogsmonin gadagan zolaginin eni-
nin eksperimentdon molum naticays uygun alinmast mog-

ZnSe kristali 11-VI grup yarimkegirici materiallar sin-  Sodilo Hubbard U yariempirik diizalisindan istifado olun-

fina aid olub, iki miixtalif strukturda kristallagirlar: heksaqo-  musdur: Zn 3d- hali tgiin 4.5 eV vo Se 4p- hali ii¢iin

nal viirsit Vo satho morkozlosmis kubik kristallar. Togdim  3.5eV.

olunan igdoki hesablamalar heksagonal ZnSe kristal tigiin

yerino yetirilmisdir. ZnSe yarimkegiricisinin todgigat ob-  NOTICO VO MUZAKIRD

yekti olaraq secilmosi bu birlosmonin genis texniki totbiq ~ ZnSe-IN STRUKTUR XASSOLORI

imkanlar ilo baghdir [1, 2]. Belo ki, birlogmo mavi-isigsa-

c¢an diodlarin, qisa dalga uzunluglu lazerlorin, foto detektor-

larin, glinos batareyalarinin, sensorlarin, infraqirmizi panco-

ralorin, fotovoltaik qurgularin istehsalinda genis tatbiq olu-

Tadgiq edilon ZnSe heksagonal birlosmasi C&, simmet-
riyasina, P6smc foza grupuna malik olub, viirsit strukturda
kristallagir [9]. Strukturda hor bir Zn atomu tapslarinds dérd

nur. adoad Se atomu olan diizgiin tetraedrin morkazinds yerlosir.
Belo ki, Zzn (0, 0, 0) va (1/3, 2/3, 0.5), Se (0, 0, 0.3408)
HESABLAMA METODU Va (1/3, 213, 08408) [10] atom koordinatlarim tuturlar.

Oksar 11-VI qrup yarimkegiricilords oldugu kimi, bu birlos-

Nozari todqiqat isinds Atomistic ToolKit (ATK) Menin kristal qurulusu ion rabitesi (Zn*'-Se”’) hesabmna ya-
(http://quantumwise.com/) program paketi istifado olun-  ramir- ZnSe heksagonal birlasmasinin kristal qurulusu sokil 1-
magla, Funksional Sixliq Nazoriyyasi (DFT) [3] osasinda 02 verilmisdir. llkin strukturun qurulmasinda eksperimental
Lokal Spin Sixliq Yaxinlasmast (LDA) [4] vo Hubbard U gofas parametrlorindan V@_atofr%. koordinatlarmdan istifado
[5] metodlart ilo ZnSe-in struktur vo elektron xassalori tod-  Olunmusdur. Qeyd edak ki, bitiin hesablamalarda struktur
qiq edilmisdir. Hesablamalarda elektron-ion qarsiliqh tosiri ~ Ustin optimallasdirma proseduru yerino yetirilmisdir.
normani qoruyan Fritz-Haber-Institute ion psevdopoten-
sial1 [6] ilo nazars alinmigdir. Birlogmonin primitiv 6zoyini
toskil edon atomlarin tarazliq voziyysti tomal prinsiplorden
hesablanmus, buradan kristal qurulus vo qofas parametrlari
toyin edilmisdir. Bundan sonra Brilliien zonasi (BZ) tizra
zona qurulusu Vo hal sixligt hesablanmis, gadagan zolagin
eni giymotlondirilmisdir. BZ tizrs integrallama Monkhorst-
Pack sxemi [7] tizra, 7X7X7 K-ndqts istifads olunmagla, xii-
susi noqtalar lizra comloma ilo avoz olunmusdur. Korrel-
yasiya effektlori Ceperley-Alder-Perdew-Zunger [8] sxemi
1izra Nazara alinmisdir. Baxilan halda kristalin strukturunun
optimallagdiriimasi zamani atomlararasi qarsiliql tosir qiiv-
vasinin maksimal giymati 0.001eV/A, mexaniki gorginlik
tenzorunun maksimal giymeti iso 0.001eV/A%-dan kigik
olana gadar, yani tarazliq qurulug parametrlarina gatirilons
gedar optimallagdirma proseduru davam etdirilmigdir. Dal-
ga funksiyalarnin ayrihginda Kinetik enerjinin maksimal
giymati 75 Ha olmusdur.

Sakil 1. Heksagonal ZnSe birlosmasinin kristal qurulusu.

ZnSe kristalinin tam enerjisinin tamal prinsiplor-
don hesablanmasi Funksional Sixliq Hoyacanlagma No-
zariyyeasinin [3] LSDA [4] va LSDA+U [5] metodlari
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cargivasinda yerina yetirilmisdir. Cadval 1-do gofas pa-
rametrlorinin [11] igsindon gétiiriilmiis eksperimental
giymatlori istifado olunmaqla hesablanmig tam enerji
va onun komponentlari (eV enerji vahidlorinds) veril-
misdir.

Hesablanmig kristal struktura osasen miiayyan
olunmusdur ki, ZnSe-in 6zayini togkil edon Zn vo Se
atomlar1 arasindaki rabitonin uzunlugu 2.39 A, Zn-Zn
vo ya Se-Se rabitosinin uzunlugu iss 3.91 A -dir. Zn-Se |

mosafasi {i¢iin alinmis natica malum nozari (2.38 A)
[12] va eksperimental (2.20 A) [13] islorindo alinmis
giymatlorlo yaxst uygunluq togkil edir. ZnSe kristali
tigtin tomal prinsiplordan toyin edilmis qofas sabitlo-
rinin giymatlori vo miiqayiso Gigiin bu parametrlorin
avvalki islordon molum giymoatlori ilo birlikdo codval 2-
do verilmigdir. Qeyd edok Ki, strukturun qurulmasinda
tomol parametrlor kimi [15] isinds verilmis atom koordinat-
larindan istifado edilmisdir.

Codval 1.

ZnSe igiin hesablanmig tam enerji vo onun komponentlori.

Tam enerji va onun komponentlari (eV) Istifads olunan metod
LSDA LSDA+U
Kinetik enerji 3039.26247 3059.60886
Miibadilo-korelyasiya enerjisi -1165.48481 -1167.48504
Elektrostatik enerji -5832.31884 -5849.88077
Hubbard enerji - 3.88614
Tam enerji -3953.54118 -3953.87080
Cadval 2.

ZnSe-in DFT-LSDA va LSDA+U metodlari ilo tayin
edilmis struktur parametrlori.

u Odobiyyat
0.385 | LSDA, FHI
0.385 | LSDA+U, FHI
0.379 | MGGA, FHI [14]

ad) | c@A cla

3.904 | 6.424 1.645
3.918 | 6.394 1.632
3875 | 6.325 1.632
3.750 | 6.138 1.637
3.974 | 6.506 1.637
4.003 | 6.540 1.634
399 | 6.55 1.639

0.379 | MGGA, HGH [15]
0.375 Eksp.[11]

- Eksp.[16]

- Eksp.[17]

ZnSe-in qurulug parametrlori tiglin LSDA vo LSDA+U
metodlart ilo hesablamalardan uygun olaraq a=3.904 A,
€=6.424 A vo a=3.918 A, c=6.394 A v daxili parametr
tigiin iso u=0.385 alinmugdir ki, bu giymetlor malum noazori
[14, 15] va eksperimental naticalors [11, 16, 17] uygundur.

ZnSe-in ELEKTRON XASSOLORI
ZnSe-nin zona qurulusu hesablamalarina aid malum nozari
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! islorin tadqiqi gostorir ki, aksar nozari iglardo birlasmanin
gadagan zolagmin eni diizgiin giymatlondirilmamisdir.
Bels ki, gadagan zolaginin eni igiin [18] nozari isindo GGA
metodu ilo 1.15 eV va digar nozari islords [19, 20] iss uygun
olaraq 2.2 vo 1.85 eV alimmusdir ki, bu da eksperimentdan
moalum naticalorls (eksp.: 2.70eV (T=295K) [21]; 2.763 eV
(T=273 K) [22]) miigayisada ¢ox kigikdir.
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Sakil 2. ZnSe viirsit kristalinin LSDA(solda) vo LSDA+U (sagda) metodlart ilo hesablanmus zona quruluglart.
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ZnSe-NiN STRUKTUR VO ELEKTRON XASSOLORININ LSDA VO LSDA+U METODU iLO TOMOL PRiNSIPLORDON...

Isdo LSDA vo LSDA+U todgigat metodundan istifa-
do etmoklo ZnSe-in elektron xassalori tomol prinsiplordon
todgiq edilmis, birlosmonin qadagan zolagimin eni giymeot-
londirilmigdir. ZnSe viirsit struktur iigiin DFT metodu vo
normant qoruyan FHI ion psevdopotensiali ilo hesablama-
lardan alinmg zona qurulusu manzaralori uygun olaraq so-
kil 2-da verilmisdir. Sakillords Fermi soviyyosi qiriq xotlor-
lo gostorilmisdir. DFT-LSDA ils hesablamadan T=300 K
temperaturda ZnSe-in gadagan zolagimn eni tigiin 1.57 eV
almmusdir ki, bu da molum eksperimental giymatlordon ¢ox
agag1 noticadir. Qadagan zolagin eninin eksperimental noti-
calors [21, 22] yaxin alinmast magsadilo Hubbard U yari-
empirik  diizoligindon istifado olunmugdur. Beloliklo,
LSDA+U metodu ilo ZnSe-in gqadagan zolaginin eni tigiin
2.7eV (eksp.: 2.70 eV (T=295K) [21]; 2.763 eV (T=273K)
[22]) almmusdir ki, bu da molum eksperimental naticalarlo
¢ox yaxs1 uygunluq togkil edir.

ZnSe birlogmoasi tigiin LSDA+U metodu il hesablan-
mus zona qurulusu monzarasing asasen valent zona qurulu-
sunu asasan li¢ qrupa ayirmaq miimkiindiir. Birinci grup
(-14.4+-13.4) eV enerji oblastim ohats etmoklo,osasan sele-
nin 4s hallarmdan yaranir. Ikinci qrup valent enerji zolag
(-9.53+-8.84) eV isa sinkin 3d enerji saviyyalorindon ibarat-

dir. Yuxart valent zonalari (-7.3+-1.7) eV enerji araligini
ohato etmoklo asason selenin 4p hallarmdan yaramr. Valent
zonamn tavam va kegirici zonamn dibi osason selenin 4p vo
sinkin 4s hallarindan tagkil olunur. Belaliklo, ZnSe-in tamal
prinsiplordan hesablanmig zona quruluglarina asason valent
zonasinin maksimumu vo kegirici zonasmin minimumu
Brillilen zonasmim morkazinds yerlosir.

NOTICO

Isdo Funksional Sixhiq Nazoriyyasino asaslanmagla
LSDA vo LSDA+U yaxilagmalarindan istifado edorok
ZnSe heksagonal birlosmoasinin struktur vo elektron xasso-
lori tadqiq edilmisdir. ZnSe-in Hubbard U diizalisi ilo he-
sablanmig zona quruluguna osason toyin edilmis qadagan
zolagmin eni (Eq=2.7 eV) molum eksperimental islorin
naticalorilo (Eq=2.70; 2.763 eV) ¢ox yaxst uygunluq togkil
edir. Tomal prinsiplordon hesablanmis zona qurulusu mon-
zorsloring osason miioyyan olunmusdur ki, tadqiq edilon
ZnSe heksaqonal kristalnin gadagan zolagi Brillien zo-
nasinin markazi 77(0.0, 0.0, 0.0) simmetrik ndqtasinds yer-
lasir vo birlogmo diizkegidli yarimkegiricilar grupuna aiddir.
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V.N. Jafarova

AB INITIO STUDY OF STRUCTURAL AND ELECTRONIC PROPERTIES OF ZnSe
WITHIN LSDA AND LSDA+U METHODS

The structural and electronic properties of ZnSe crystal were studied by DFT within LSDA and LSDA+U methods using Atomistix
ToolKit program software. The electron-ion interactions were treated by the norm-concerning Fritz-Haber-Institute pseudopotential.
The PZ exchange-correlation functional and DZP basis sets were used in resent calculations. First-principle studied reveal that the valence
band maximum and conduction band minimum located at the 77 (0, 0, 0) symmetric point.
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B.H. Lxadaposa

UCCJIEJOBAHUE CTPYKTYPHBIX Y 2JIEKTPOHHBIX CBOMCTB ZnSe U3 IMTEPBBIX
MNPUHLUUIIOB C METOAAMM LSDA U LSDA+U

TIpencraBieHs! pe3yIIbTaThl TEOPETUUYECKHX HCCIIEIOBAHHUH CTPYKTYPHBIX M JIEKTPOHHBIX CBOMCTB ZNSe.OCHOBHBIE pacyeThl
BBITIOJIHEHBI C HICTIONB30BAaHUEM TIpOrpaMMHOro makera Atomistix ToolKit. [l onmcanust CTPYKTYPHBIX M 3JICKTPOHHBIX CBOWCTB
HPUMEHSUIHICE, TeopHst (DYHKIFOHATIA JJIEeKTPOHHOH IoTHOCTH B paMkax LSDA 1 LSDA+U npuOivKke NN HCTIONB30BAIICE 0OMEHHO-
KOPPEISIIMOHHEBIN (pyHKIMOHAT PZ u 6asucHbie Habopsl DZP. VccnenoBaHus U3 MepBbIX MPUHIMIIOB MOKA3BIBAIOT, YTO B OOBIYHBIX
YCIIOBUSIX MAKCHMYM BaJICHTHOM 30HBI © MUHMMYM 30HbI [IPOBOIMMOCTH pacrionoskensl B Touke cummerpun I (0, 0, 0).
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