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Isdo izostatik vo gismen elastik siiso hallarina uygun AsySeioo-x (X=40 at%), AsxSe,Sioo-xy, ASxSeyTei00-xy (X=40,
y=30at%), AsxSeyS100-x-y, AsxSeyTe1.xy (x=33,3; y=33,3 at%) torkiblorinin nazik toboagslori vakuumda termik buxarlandirma
tisulu ilo alinmigdir. Miioyyon olunmusdur ki, bu maddolords asag: tezlikli (w=0+50 sm™) Raman sopilmasi spektrlorinin
formalagmas1 heteropolyar As-Se va Se-Se rabitolorindon ciddi sokildo asilidir.

Acar sozlor: halkogenid siigo, amorf, kohersiv enerji,
PACS: 81.05. Gc

1. GIRIiS.

Qeyri kristal maddalarin va o ctimladon xalkoge-
nid siisolorin asag1 tezlikli Raman sapilmasinin tabisti-
no dair elmi todgiqatlar gostorir ki, kristal haldan siigo
halina kegid zamani translyasiya simmetriyasinin va
secMo qaydasinin pozulmasi hesabina kristallarda mii-
sahido olunmayan asag tezlikli rags hoyacanlagmalari
hesabina anomal pik miigahido olunur [1]. Raman sopil-
mo spektrinin asason agagi akustik tezliklor oblastinda
(w=20-50 sm™, v=0.6-1.5 THz, ~5 meV) miisahido
olunan hamin anomal pik Bozon piki (BP) adlandirilir
ki, bu da osason miixtalif todgigatlarda birinci kaskin
difraksiya pikinin (BKDP) va onun yaranmasina sabab
olan orta nizam diiziiliigiiniin (OND) varlig: ils slags-
landirilir [1] vo nizamsiz sistemlarda (o ciimlodoan xal-
kogenid siisolorda) maddanin nano 6lgiilii lokal qurulu-
su hagqinda malumat olds etmays imkan verir. Miioy-
yan olunmusdur ki, asag1 tezliklor oblastinda miisahids
olunan Raman sapilma spektri (BP-nin miisahids ob-
last)) vo BKDP-no osason hesablanmig korrelyasiya
uzunluglariin miigayiss olunan (onlarin dinamik va
statik xassolorino osaslanaraq) naticalori uygunluq
toskil edir. Qeyd olunan todgigatlarin muslliflori toro-
findon iddia olunur ki, siisalords halledici rol oynayan
qurulus nizamhliginim dlgiisii ~10+20 A intervalinda
dayisir va asag tezliklordo miisahido olunan hayacan-
lagmalar homin xarakteristik uzunluqlu oblastlarla mii-
ayyan olunur. Tadqiqatlarin tohlili gostordi ki, BP-nin
tobistinin miioyyanlogdirilmasins dair miixtalif nozari
modellor totbiq olunsa da, miixtalif sliso hallarinin vo
oslava modifikatorlarin tosiri genis spekrds todgiqg olun-
mayib, onu birmonali sorh edan tokmil konsepsiya
moveud deyil vo elmi miizakirs obyekti olaraq qalir.

Toqdim olunan moagalonin asas mogsadi izostatik
sliso halindan qisman elastik siigo halina ke¢idin Bozon
pikina tasirlorini aragdirmaqdir.

2. TOCRUBONIN METODIKASI VO
NUMUNOLORIN ALINMASI

Raman sopilmasi tocriibalori siiso althglar tizo-
rino 1,33x10* Pa tozyigli vakuumda termik buxarlan-
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dirma Gsulu ilo d=10 mk qalinliglt nazik amorf tobo-
golords yerino yetirilmisdir. Bu todqiqatlar {igolgiilii
konfokal lazer mikrospektrografinda (Tiirkiys, Tubitak
todgigat markozi) edilmigdir. Aparilan tacriiboaloro asa-
son optik spektrin v=25+150sm* intervalinda baxilmus-
dir.

3. NOTiCOLOR VO ONLARIN MUZAKIROSI

Sokill-ds izostatik vo gismon elastik siiso hallari-
na uygun ASSeiox (X=40 at%), ASxSeySi00-xy,
AsxSeyTeigoxy (X=40, y=30 at%), AsxSeySigo-xy, 3-
AsxSeyTerxy (X=33,3; y=33,3 at%) torkiblorinin asag1
tezlikli (w =0+50 sm™*) Raman sapilmo spektrlari (BP-
lari) tosvir olunmusdur.

Sakil 1-dan goriindiiyii kimi, izostatik siiso halla-
rma uygun AsxSeipox (X=40 at%), AsxSeySi00-x-y,
AsSeyTeigo-x-y (X=40, y=30 at%)- stexiometrik tarkiba-
rina moaxsus asagi tezlikli Raman sopilmasi spektrin-
do BP -nin vaziyyati togribon eynidir. Tadgiqg olu-
nan sigovari torkiblor {¢iin hesablanan orta
koordinasiya adadinin <r>=2 4 oldugunu nazars alsaq,
molum topoloji mahdudiyyatlor nozariyyasine (TMN)
[2] gors izostatik va ya optimal siiso hali tomin olunur
ki, bu da onlarda sifirincr tezlikli roqs modlarinin say1
(Mo) vo onlarin siisovari sobokado olan payinin (f) sifra
borabar olmasini talob edir. Binar As-Se sisteminin lo-
kal qurulusunun xarakterizo olunmasi ii¢iin “ab initio”-
molekulyar modellosmaosi, Klaster modeli, oks Monte
Karlo (©MK) modellagmasi istifads olunmagqla qarsi-
ligl tesir potensiallar1 modeli inkisaf etdirilorok goste-
rilmisdir ki, As,Ses, AsSez, AsSe xalkogenid siigolo-
rinds orta koordinasiya adadinin <r>=2,3+2.4 interva-
Iinda sort astana perkolyasiyasi miisahido olunur [3].
Digor torafdon maddolorin siiso amalogstirme qgabiliy-
yati miiayyan olunarken TMN-da gostorilir ki, opti-
mal va ya “izostatik” siiso halinin tomin olunmasi tigiin
atomlararast sahonin qlivva mohudiyyatlorinin say1
(Ncon) ilo atomlarin sorbastlik daracalarinin say1 (Ng)
arasinda Neon=Ng sorti 6donilmolidir ki, bu da amorf
sobokanin qurulmasinda qirilmis rabitslarin (defektls-
rin) rolunu istisna edir.
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Sakil 1. Izostatik vo gismen elastik siiso hallarma uy-
gun 1- AsxSe100-x(Xx=40 at%), 2-AsxSeyS100-x-y,
3-AsxSeyTerxy (x=33,3; y=33,3 at%),
4-AsxSeyS100-x-y, 5-AsxSeyTe100-x-y (X=40,
y=30 at%)torkiblorinin asag: tezlikli
(w=0+50 sm™*) Raman sopilmo spektrlori
a) kigildilon intensivliklo;

b) nisbi koordinatlarda.

Moalumdur ki, Kimyovi nizamlanmis sobako
(KNS) modelina [4] gora kovalent rabitali AxB1x siiso-
vari torkibin A va B elementlori periodik dovrii cadva-
linava b grupunda yerlagdiyi halda, Mott [5] torofindan
toklif olunan 8-N qaydasina osason Na=8-a Vo Np=8-b
lokal koordinasiyalara malik olur va asasen heteropol-
yar rabitslor tstiinliik togkil edir. Buna gora do, mo-
galodo todqig olunan AsxSei-x (x=0.4 at%)—ii¢iin a=5 vo
b=6 oldugundan arsenin(As) koordinasiyasi Nas=3,
selenin (Se) koordinasiyast isa Nse=2-o barabar olur.
Yani, KNS modelina géra Xs=Na/(Na+Np)= 3/5 stexi-
ometrik torkibinds kimyavi nizaml faza yaranir. Bu
halda yalniz heteropolyar As-Se rabitalori siigovari mat-
risanin yaranmasinda istirak edir. Tadgiq olunan terkib-
do selenin (Se) kiikiird (S) va tellurla (Te) avazlonmasi
noticesinds alinan izostatik siigo halina uygun
AsxSeySi00-xy, AsxSeyTeiooxy (X=40, y=30 at%)-
torkiblori {igtin Mottun 8-N gaydasim tothiq etdikds,
analoji gaydada N;=8-a, N,=8-b, N¢=8-c, N=8-k
ifadolorino asasan As, Se, S vo Te-un koordinasiyalari
uygun olaraq  Nas =3, Nse=2, Ns =2 vo Nre=2-ya
borabor olur. Noticods, AsxSeySi00x-y, ASxSeyTe100x-y
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(x=40, y=30 at%) torkiblori iigiin  binar AsxSe100-x
(x=40 at%) torkibi ila eyni olan
Xs=Na/[(Na+0.5(Ny+Nc)]=Na/[(Na+0.5(Np+N)]= =3/5
giymatine malik kimyavi nizaml faza yaranir. Yani,
KNS modelina asasan tadqiq olunan izostatik siigo hal-
larma uygun tarkiblords asasan heteropolyar rabitolor
ustiinliik toskil edir. Todgiqatlar gostarir ki, bu halda
konsentrasiyast 1 at%-don iistiin olmayan homeopolyar
rabitalor (A-A, B-B, C-C) lokal qurulusda defekt ro-
lunu oynayir [4]. Goriindiiyli kimi, ham topoloji mah-
dudiyyatlor noazoriyyasi, hom do kimyovi nizaml
soboko modeli izostatik sligo hallarina uygun AsyxSe10o-x
(X:40 at%), ASxSGySlOO-x-y, AsxseyTeloo-x—y (X:401 y:30
at%) torkiblorino moxsus amorf matrisanin qurulmasin-
da defekt rolunu oynayan homeopolyar rabitslorin
rolunu istisna edir. Buna goro do, sokill.-do tosvir
olunan olunan maddolorin izostatik siiso hallarina
uygun AsxSeiox(X=40 at%), ASxSeyS100-x-y,
As,SeyTeigoxy (X=40, y=30 at%) stexiometrik
torkiblorinin asag tezlikli (w=0+50 sm™) Raman
sopilmo spektrlarinin (BP-larinin) zaif intensivliys va
kigik yarimeno malik olmasi todgiq olunan maddslarin
8-N gaydasinin toloblarina uygun olaraq nisbaton tok-
mil qurulusa vo kimyovi nizamh fazaya malik olmasi
ilo olagalondirilir. Yoni, stexiometrik torkibli XSY
materiallar daha nizamlh qurulusa malik olur. Digar te-
rofdan, izostatik siiso hallarina uygun AsxSeioo-x (Xx=40
at%), AsxSeySiooxy (Xx=40, y=30 at%) torkiblori tigiin
BP-nin intensivliyi vo yarimeninin AsySeyTe100-x.y
(x=40, y=30 at%) -ilo miiqayisads nisbaton ki¢ik olma-
s1 neytron-difraksiya sopilmasinin noticalori ilo tama-
mils uygunluq taskil edir [6]. BKDP-a moxsus neytron
sopilmoasindon alinan tocriibi naticalor Vo onlarin ©MK
modellogsmasi gostarir Ki, torkibin modifikasiyasindan
asili olaraq qurulus elementlorinin Sl¢iilorini miiayyan
edon parametrlor ciddi doyismslora maruz galir. Bu
molumatlarin miigayissli tahlilindon malum olur ki,
qurulug elementlorinin  Olgiilorini  miloyyan edon
fluktuasiya sixliginin kvazi periodunun (d) ododi
giymoti AsxSeySi00-x-y, ASxSe1oox (X=40, y=30 at%) vo
As,SeyTeigoxy (x=40, y=30 at%) torkib ardicilligi
(d=4.83; 5.04; 5.23 A ) ilo artir, orta nizanun 6lgiisii
(L=15.70; 13.95; 12.56 A) iso azalir. Tadqiqat zamani
d-nin artmas1 xalkogen atomlarinin geyd olunan S, Se,
Te ardicilligr istigamotinds atomar radiusun artmasi
ilo, orta nizam oblast1 6lgiilorinin azalmasi isa, hamin
sirada nizamsizliq deracasinin artmast il olagslondiril-
misdir. Belaliklo, BP vo BKDP-na maxsus naticalarin
birgo tohlili gostorir ki, izostatik siiso halina uygun
As40Se30S30 maddosi tigiin BKDP-nin yarimeni, BP-nin
yarimeni vo intensivliyi AsxSeigox (x=40 at%) vo
AsxSeyTeigo-xy (Xx=40, y=30 at%) torkiblari il miiqayi-
sada kicik, lokal qurulusun orta nizam Olgiisii
(L=15.70A) vo BKDP - nin amplitudu iso nisbaton bo-
yukdiir. Digar torafdan, apardigimiz optik tadgigatlar
[7] gostorir ki, izostatik siiso halina uygun AsSsSeso —
doa selenin (Se) kiikiirdls (S) gisman avazlonmasi mad-
dolorin kohersiv enerjisini (KE), orta rabita enerjisini,
gadagan zonanin enini (Eg) artirir, tellurla (Te) ovoz-
lonmasi iso onlarin analoji olaraq azalmasina sobob
olur. Kikiirdiin (S) kimyovi aktivliyi ham selendsn
(Se), hom do tellurdan (Te) yiiksok oldugundan amorf
matrisin zoncir qurulusunun tokmillosmosina vo ni-
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zamliliq deracasinin artmasina sabab olur. Tellur (Te)
atomlarinin iso kimyovi aktivliyi asagi oldugundan
selenin (Se) tellurla (Te) avozlonmosi niimunslords
maddonin nizamsizliq doracesini oks etdiron Urbax
enerjisinin (U) giymatini, Urbax kenarina maxsus lokal
hallarin konsentrasiyasini vo BP-nin intensivliyini arti-
rir. zostatik siiso hallarina uygun AsySe100-x (Xx=40at%),
AsteyS]_OO-x-y, AsteyTe]_OO-x.y (X:40, y:30 at%) thklb'
larina maxsus asagi tezlikli Raman sapilmasinin xiisu-
siyyatorini aragdirdigda TMN va KNS modelina a5ason
miisyyan olundu ki, geyd olunan maddoalorin amorf
matrisinds defekt rolunu oynayan homeopolyar rabits-
larin rolunu nozars almamaq miimkiindiir. Yani, todgiq
olunan torkiblords Mottun [5] 8-N gaydasinin taloblo-
rina uygun olaraq KNS$-nin, TMN-nin vs neytron
difraksiya sopilmasinin asagi tezlikli Raman sopilmasi-
nin naticalorina totbigi vo kompleks miiqayisali tohlili
noticasinds fiziki olaraqg BP-nin xiisusiyyatlarinin
gonaotboxs izahina nail olmaq miimkiindir. Lakin
mogalods homginin gismon elastik siiso halina uygun
AsteyS]_OO-x-y, AsteyTeloo.x-y (X:333, y:333 at%)
geyri-stexiometrik torkiblarina moxsus BP-nin tadqiqi
do nozords tutuldugundan asagidaki sual doguran
mosalalarin halli talob olunur. 1. izostatik siise halindan
(<r>=2.4 vo Nc=Ng) gismon elastik siigo halina (r<2.4
Vo Neon<Ng) kegdikdos agagi tezlikli Raman sopilmosi-
nin (BP-nin) xiisusiyyatlori hanst doyismolors moruz
qalir? 2. Izostatikdan gisman elastik siiso halina kegid
oldugda BP vo BKDP arasindaki korrelyasiyanin sax-
lanilma imkanlari méveuddurmu? 3. Méveud nozori
yaxinlagsma konsepsiyalart vo modellari ¢ar¢ivasinda
alinmis naticolorin ugurlu izahma va fiziki mexanizm-
larin qurulmasina nail olmaq miimkiindiirmii? Sakil 1.-
do izostatik va gisman elastik siiso hallarina uygun
AsxSeioox (x=40 at%), AsxSeySiooxy, ASxSeyTei00xy
(x=40, y=30 at%), AsxSeySiooxy, ASxSeyTe100xy
(x=33.3, y=33.3 at%) torkiblorinin asag tezlikli
(w=0+50 sm™*) Raman sopilmo spektrlori tosvir olun-
mugdur. Spektrlarin tohlilindon malum olur ki, izosta-
tik stiso haldan gismon elastiko kegid zamani BP-nin
yarimeni, intensivliyi artir, voziyysti iso spektrin bo-
yik tezliklor oblastina dogru (48,9 + 0,4—67,
8+0,4 sm™) siiriisiir. Qeyd olunan tocriibi fakt todgiq
olunan maddslorde BKDP-na moxsus neytron — difrak-
siya sopilmasinin naticalorinds [6] do, 6z tosdigini ta-
pir. Aparilan tadgigatlar [6] naticasinds miisyysn olun-
musdur ki, izostatik siiso halina uygun AsxSeySi00-x-y,
AsxSeyTeigoxy (Xx=40, y=30 at%, <r>=2.4 vo Nc=Ng)
torkiblorindon qismon elastik siigo halina moxsus
AsxSeySiooxy, AsxSeyTerpoxy (x=33.3, y=33.3 at%,
r<2.4, Ncon<Ng) tarkiblarino keg¢dikds yani, stexiomet-
riyaya uygun torkib nisbati pozuldugda BKDP-nin ya-
rimeni (AQ) artir, pikin amplitudu va orta nizamin
Olglisti azalir. Homin naticalor [6] Raman sapilmasinin
naticalarilo miiqayissli analiz olundugda malum olur
ki, gismon elastik giiso halina uygun stexiometrik
olmayan torkib hallarina keg¢dikds nanobosluglarin
diametri (D) azaldigindan relaksasiya proseslorini
xarakterizo edon lpminlomax Nisboti  kigilir.  Yani,
relaksasiya proseslori zoiflayir. Bozon piki (BP) vo
BKDP-ns dair naticalorin tohlil olunmasina mévcud
TMN-o asason yanasdigda molum olur Ki, izostatik
sliso halindan (<r>=2.4 vo N;=Ng) gisman elastik siigo
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halina kegdikda mohdudiyyatlarin say1 miimkiin olan
sarbastlik daracslorinin sayindan az (Ncon<Ng) oldu-
gundan orta koordinasiya odadi (r) vo “sifirinc1” rags
tezlikli modlarm pay1 (f) r<2.4 vo f<0 sortlorini 6do-
yarak KNS modelinin toloblori ilo uzlagmr. Digar to-
rofdon gismon elastik siiso halina kegid zamani
(AsteyS]_OO.x-y, ASxSEyTeloo-x-y (X:33,3, y:33,3 at%))
xalkogenid siigolords soboks topologiyasinin olagalili-
yini miqdarca tosvir edon koordinasiya adadinin (Z)
hesablanmig qiymoti Z=2,333<2.4 toskil edir. Bu
giymot neytron difraksiya sopilmasinin naticalorine
OMK modellogmasinin  totbigindon alinan orta
koordinasiya adadinin Z=2.31< 2.4 giymati [6] ilo, uy-
gunluq togkil edir ki, bu da Mottun [5] 8-N qaydasi-
nin taloblorindon gisman konara ¢ixma ilo xarakte-
rizo olunur. Qeyd edok ki, yuxarida gostarilon sortlori
tomin edon sliso hali [2] - misllifi torafindon makro-
skopik deformasiya olunmus, Vo ya “polimer siiso”
adlandirilir. Dogrudan da, todgiq olunan maddslorda
neytron difraksiya sopilmasinin naticalorine MK
modellosmasinin [6] tatbigi naticasinds malum olur ki,
izostatik  sliso  halima  uygun  AsxSeyS100-x-y,
AsxSeyTeigo-xy (x=40, y=30 at%) torkiblarindsn gismon
elastik sliso halina kegid zamani (ASxSeySioo-x-y,
As,SeyTeipoxy (x=33.3, y=33.3 at%)) homeopolyar
rabitolorin {imumi nisbi pay1 nazoro ¢arpan soviyyads
azalir, lakin tokmil matrisanin qurulmasinda holledici
rol oynayan heteropolyar rabitslorin {imumi nisbi pay-
lanmasinda tamamilo aks monzars miisahida olunur.
Sonuncu naticalar siibut edir ki, stexiometriyadan kona-
ra ¢ixma zamani homeopolyar rabitolorin timumi faizi-
nin artmasi xalkogen atomlarindan ibarot ayri-ayri qu-
rulus fragmentlorinin yaranmasina v qurulusun nizam-
sizliq deracasinin artmasina gatirir. Naticods, galiq
xalkogen (Se, S, Te) atomlarinin slave sorbastlik doro-
calorinin yaranmasina sabab olmas1 kompaktliq vo qab-
lagma sixliginin azalmasina gotirir ki, bu da onlarda
boyiik sarbast hocmlorin oldugunu vo Z< 2,4, N<3
sortlori ilo miisyyan olunan geyri stexiometrik torkib-
lorin qurulusunun yiiksok defektliliyini siibut edir. Be-
laliklo, alinan miivafiq naticolor onu demoaya imkan ve-
rir ki, méveud nozari klassik yanagmalar vo modellar
asag1 tezlikli Raman sopilmoasinin (BP-nin) xiisusiy-
yatlorinin sorh olunmasi ti¢iin dolgun tosavviir oldo et-
moaya imkan vermir. Yoani, malum TMN-si ssasinda
maddonin bilavasits izostatik, yoni optimal siigo halin-
dan gismon elastik hala ke¢idi zamam sarbastlik dora-
calorinin, defekliliyinin, nizamsizliq deracasinin artdi-
g1 sorh etmok miimkiin olsa da, bilavasito se¢ilmis
amorf matrisada nizamsizliq doracasinin artmasi (orta
nizam ol¢iistiniin azalmasi) sayasinds BP-nin intensiv-
liyinin va yarimeninin artmasini téraden rabitalarin nis-
bi paylanma monzarasi haqqinda dagig melumat alds
etmok miimkiin olmur. Yoni, mévcud klassik nozori
yaxinlagmalar va modellar yalniz agagi tezlikli raman
sapilma hadisasinin iimumi monzarasini sarh edir, onun
toradicilorini miiayyan edan dagiq molumatlarin slds
olunmasi onlarin imkanlar1 xaricindadir. Qeyd olunan
molumatlarin aldo olunmast mogsadi ila tadqig olunan
stexiometrik vo qeyri-stexiometrik maddslorin ney-
tron-difraksiya sopilmoasindon alinan tacriibi naticolora
OMK modellosmosinin [6] totbigi naticasinds asagi
tezlikli Raman sopilmasinin (BP-nin) xiisusiyyatlori
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haqqinda asagidaki yekun naticays golmak miimkiin
olmusdur.

1. Biitlin izostatik siiso hallarma uygun AsyxSe1gox (x=40
at%), AsxSeySi00-x-y, AsxSeyTe100-xy (X=40, y=30 at%)—
stexiometrik torkiblorinds orta nizamin varligi ilo bagh
olan asagi tezlikli (w=0+50sm™*) Raman sopilmo
spektrlorinin (BP-lori) formalagsmasinda As-Se vo Se-
Se rabitolori halledici rol oynayir.

2. Stexiometrik AsxSeySioxy (Xx=40, y=30 at%)
stisovari torkibinds BP-nin intensivliyi va yarimeninin
asag1 olmasi onun orta nizam qurulusunun formalasma-
sinda halledici rol oynayan As-Se va Se-Se rabitalori ilo
borabar Se-S heteropolyar rabitolorinin do, istirak et-
mosidir. Miioyyan olunmusdur ki, heteropolyar Se-S
rabitolorinin enerjisi 47.47 kcal/mol olmagla, As-Se va
Se-Se rabitalorinin enerjilorindon  (41.2  kcal/mol,
44kcal/mol) boyiik oldugundan timumi tokmil amorf
matrisanin qurulmasinda vo maddsnin kohesiv enerji-
sinin artmasinda miistosna rol oynayir, orta nizamin
Olgilisiinii artirir, sistemin nizamsizliq daracasini iso
azaldir ki, bu da BP-nin intensivliyinin azalmasi ilo
naticalonir. Lakin, bundan forgli olaraq, parsial qurulus
omsallarinin todqiqi [6] gostorir Ki, AsxSeyTeiooxy
(x=40, y=30 at%) stexiometrik torkibinds orta nizamin
formalagmasinda As-Se vo Se-Se rabitalorindan olava
heteropolyar As-Te vo Se-Te rabitalorinin gismon is-
tirak1 qeyd olunsa da, onlarin rabito enerjilori vo kim-
yavi aktivliklori kiikiirdlo (S) miigayisodo zoif oldu-
gundan, amorf matrisanin qurulmasinda nisbaton asagi
enerjili homeopolyar rabitalorin (As-As vo Te-Te) isti-
raki da askar olunur ki, bu da nisboton defektliliyi, ni-
zamsizliq doracasini artirir. Noticados, orta nizamin 61-
ciisii torkibinds kiikiird (S) olan madds ila miiqayiseds
azalir, BP-nin intensivliyi isa nisbaton artir. Neytron-
difraksiya sopilmasindon alinan tocriibi naticolors [6]
OMK simulyasiyasinin totbigindon alinir ki, stexiomet-
riyaya uygun izostatik AsxSeySi00-xy, ASxSeyTe100-x-y
(x=40, y=30 at%) siiso halindan, stexiometrik olmayan
gismon elastik AsxSeySioo-xy, ASxSeyTe1o-xy (X=33,3;
y=33,3 at%) -siiso hallarina kegid zamani BP-nin
yarimeninin va intensivliyinin artmasina sabab yuxa-
rida geyd olunan torkib ardiciligmma uygun olaraq
homopolyar rabitslorin {imumi nisbi paymin 1.18 va
0.56 -don 1.53 vo 0.67 giymatlarine godor artmasi, he-
teropolyar rabitslorin imumi nisbi payimin iso 5.89 vo
6.48-don 5.58 vo 6.22 giymatlorins gqodor azalmasiddir.
Qeyd olunan naticalor [6] asasinda miiayyan olunmus-
dur ki, stexiometrik nisbatli torkib hallarindan qeyri-
stexiometriko kegid zamani parsial qurulus amsallari-
nin (S;(Q)) sepilma vektorundan (Q) asililiglarinda
amorf matrisanin va, o ciimladan, orta nizamin forma-
lagmasinda miistasna (As-Se) va gismen rol oynayan
(As-Te, Se-S, Te-Se) heteropolyar rabitslorin sayssinds
miisahida olunan BKDP-larinin intensivliklarinin azal-
masi [6] da, BP-nin yarimeninin va intensivliyinin art-
masina gatiran osas sababdir. Analoji olarag parsial
korrelyasiya funksiyalarinin (gij(r)) analizi [6] do bir-
monali gostorir Ki, todgiq olunan AssSesSso Vo
As40SesnTesp stexiometrik torkiblori {igiin atom ciitlori
arasindaki korrelyasiya uzunlugu gostorilon torkib ardi-
cilligina uygun olaraq As-As, As-Se (2,45 A), As-S,
Se-Se (2,35 A), Se-S, S-S (2,2) vo As-As, As-Se (2,41
A), As-Te (2.6 A), Se-Se (2,35 A), Se-Te (2,5 A), Te-
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Te (2,74) oldugu halda, qisman elastik siigo halina uy-
gun qeyri-stexiometrik AS3335€33.3533.4 Vo
AS333Se333Tessatorkiblori tigiin orta nizamin formalas-
masinda rol oynayan miioyyan rabitalor (As-As, As-Te,
As-Se, Se-Se) ii¢iin korrelyasiya uzunlugunun gismoan
azalaraq (burada torkibdon asili olaraq bazi rabitolor
iiclin korrelyasiya uzunlugu doyismoz qalir) As-As, As-
Se (~2,4A), As-S (2,35 A), Se-Se (2,3 A), Se-S, S-S
(2,2) vo As-As (2,41 A), As-Se (2,41 A), As-Te (2.58
A), Se-Se (2,34 A), Se-Te (2,5 A), Te-Te (2,74) qiy-
matlorini togkil etmasi sistemin nizamsizliq deracasinin
artmas ilo izah olunur. Qeyd olunan sonuncu natica
BP-nin yarimeninin vo intensivliyinin artmasini izah
edon tutarl natico hesab oluna bilar. izostatik siiso hal-
larma uygun AsxSeioox (X=40 at%), AsxSeySi00-xy,
As,SeyTeigoxy (x=40, y=30 at%) stexiometrik torkib-
lordon  stexiometrik olmayan  gismon elastik
AsteyS]_OO.x-y, AsteyTe]_OO.x-y (X:33,3, y:33,3 at%)—
sliso hallarina ke¢id zaman1 BP-nin vaziyyatina uygun
tezliyin ©=48,9+0,4sm™ giymatindon »=67,8+0,4sm™
-5 dogru siirlismasi miisahido olunur. Bu tocriibi na-
ticonin mévcud noazori modellor asasinda izahina coahd
olunduqda ciddi maraq doguran miithakims yiiriitmok
olur. Malum “faza fluktuasiyali elastik-optik Pockels
sabitlori” modelinds [8] gostorilir ki, xalkogenid siiso-
vari maddonin nizamsizliq doracasi (Y°) nizamsiz foza
fluktuasiyas1 (AG(r)) vasitasi ilo Y=<AG»/«AG»?/ sok-
linds ifads olunarsa, nizamsizliq doracasi (Y') 6ziiniin
kritik giymatindan Y> Y« boyiik olduqda, xalkogenid
stisovari madds tamamilo geyri-stabil hala kegir. Yani,
Y-6ziiniin kritik qiymetine yaxinlagdigda, Y—Y
spektrds asag tezliklora dogru siiriismoa bas vermali vo
noticads BP daha aydin manzors ilo miisahids olunmali
idi. Digar torofdon, “tesadiifi dinamik matrisa” mode-
linda [9] gostarilir ki, sistemin mahdud sartliyi x>0 ol-
dugda Yung modulu E~+/u sartini 6dadiyindan fonon-
larin maddads yayilmast miimkiinliiyiinii tomin edarak
kvazi lokal ragslardon fononlarin sopilmasi naticasinds
BP-nin yaranmasina sabab olur. Naticads, BP-nin va-
ziyyati wmak ~+/1 sortini 6dodiyindon w-niin artmasi
naticesinds nisbaton boyiik tezliys dogrii siirismali idi.
Ogor stexiometrik nisbatli torkib halindan geyri stexi-
ometrika keg¢id zaman1 maddenin nizamsizliq doracasi,
defektliliyi, nizamsiz foza fluktuasiyasinin artmasi na-
ticasinda onun sartliyinin («) va Yung modulunun (E)
azalmasimin miimkiinliiyii ilkin olaraq nazars alinsaydi,
yuxarida qeyd olunan modellar ¢argivasinda BP-nin va-
ziyyatinin kigik tezliklor oblastina siiriigmasi miisahido
olunmali idi. Yoni, ilkin yanagsmada alinan nsticanin
yiixarida tosvir olunan modellars uygun olmadig: gorii-
niir. Bu onunla izah olunur ki, yuxarida tesvir olunan
modellor asagi tezlikli Raman sopilmasinin tobiotini
aragdirarkon torkibin vo xalkogenid siisovari matrisanin
qurulus topologiyasini tasvir edon miixtalif molekulyar
fragmentlarin vo onlarin 6lgiilarinin rolunu nazars al-
mur. Odur ki, tagdim olunan magaleds stexiometrik nis-
botli torkib halindan geyri-stexiometriks kegid zaman
maddonin nizamsizliq deracasi, defektliliyi, nizamsiz
foza fluktuasiyasinin artmasi naticesinde BP-nin ve-
ziyyatinin nisbaton boyiik tezliklor oblastina siiriigma-
sini oks etdiron miihiim natica asason miixtalif xalko-
genid siigolordo asagi tezlikli Raman sopilmasinin tobi-
otini aragdirarkon miixtalif miialliflor torafindan totbiq
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olunan Klaster modeli vo neytron-difraksiya sopilms-
sinin naticalarina tarafimizdan tatbig olunan ©MK mo-
dellogmasinin noticalori [6] asasinda dolgun sokilds
izah olunur. Raman sopilmasinin tadqiqi zamani onun
lokal qurulugunun kvant-kimysvi hesablamalar says-
sinda AsnSm soklinds Klasterlardan taskil olundugunu
[10]-in muialliflori toklif edorkon molum olur ki, bu
maddanin lokal qurulusunu tasvir edan hor bir klaster
3N-6 sayda rogsi modlardan toskil olunur. Hesabla-
malar gostorir ki, klaster dl¢iisii L=5.826 A olan As,S,-
tglin  asagt tezlikli rogs modunun  tezliyi
®=46.65+0,4sm*-dir. Lakin klaster 6l¢iisii L=7,658 A-
olan As,Ss torkib halinda nisboton ©=17.67 sm™+ 0,4
vo ©=37.23+ 0,4 smtasag1 tezlikli rags modlar da, 6z
oksini tapir. Naticodo, miioyyan olunur ki, klasterin
6l¢iisiiniin artmasi ilo BP-ns uygun daha asag tezlikli
rags modalarmin miisahide olunmasi miimkiindiir. Y-
ni, mogalods alinan miihiim natico asasan klaster mo-
deli ilo gonastboxs uzlasir. Homginin, bir sira miiasir
todgigatlarda [11,12] nishoton asagi koordinasiyali
xalkogenid siigolorin orta nizam oblastinin 6lgiilari
~5+20 A olan “baglr”, “halgovi”, “saxali” va “qafose-
bonzar” klasterlor ilo slagslondirilmesinin miimkiinlii-
yiinii nozoro alsaq, izostatik siiso hallarina uygun
AsxSerox (Xx=40 at%), AsxSeySioo-xy, ASxSeyTe100-xy
(x=40, y=30 at%) stexiometrik torkiblordon stexiomet-
rik olmayan gismon elastik AsxSeyS100-xy,
AsxSeyTepoxy (X=33,3; y=33,3at%)-siiso hallarina

ke¢id zamanmi BP-nin vaziyystine uygun tezliyin
®=48,9 £ 0,4 sm-giymatindon ©=67,8 + 0,4 sm™-o
dogru siirlismosi orta nizamm &l¢iisiiniin L=15.70 A vo
12.56 A -don L= 1495 A vo 10.64 A- giymatlorine
dogru azalmasi ilo olagslondirilo bilor[6]. Beloliklo,
togdim olunan magalods  AsxSeySi00-x-y, ASxSey Te10o-
xy (x=33,3; y=33,3 at%)-torkiblorinin tothiqi noti-
casinda birmonali miithakims irali stirtiliir ki, onlarin
agagi tezlikli Raman sopilmasina uygun olan BP-nin
vaziyyatinin eyni ©=67,8+0,4 sm™* tezliyino miivafiq
olmasi orta nizam qurulusunun formalagmasinda As-Se
Vo Se-Se rabitolorinin holledici rola malik olmasi ilo
baglidir.

4. XULASO

Topoloji mohdudiyyatlor noazariyyasinin totbiqi
noticoasindo miioyyan olunmusdir ki, biitiin izostatik
sliso  hallarma uygun AsxSeiox (X=40 at%),
AsteyS]_OO.x-y, AsteyTe]_OO.x-y (X:40, y:30 at%)—
stexiometrik torkiblorinds orta nizamin varligi ilo bagh
olan asag1 tezlikli (w=0+50 sm™) Raman sopilmo
spektrlorinin (BP-lori) formalagsmasinda As-Se vo Se-
Se rabitalori holledici rol oynayir. Stexiometriyadan
konara ¢ixma zamani homeopolyar rabitslorin {imumi
faizinin artmasi xalkogen atomlarindan ibarat ayri-ayri
qurulug fragmentlorinin yaranmasina vo qurulusun
nizamsizliq dorocasinin artmasina gotirir.
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In this work, the thin films of AsxSeioo-x (x=40 at%), AsxSeyS100-x-y, ASxSeyTe1o0-x-y (X=40, y=30 at%), AsxSeyS100-x-y,
AsxSeyTer-xy (x=33,3; y=33,3 at%) compositions were obtained by thermal evaporation in vacuum. It was determined that
the formation of low-frequency (0=0+50 cm™) Raman scattering spectra in these substances is strictly dependent on

heteropolar As-Se and Se-Se bonds.
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P.A. AnexéepoB

OBBbSICHEHUE OCOBEHHOCTEM BO30HOI'O IIMKA HA OCHOBE TOIIOJIOT'MYECKOI'O
OI'PAHUYEHMS BA30OBOM TEOPUHM B COCTOSAHUAX N30CTATUYECKOI'O U1 YACTUYHO
YIIPYT'OI'O CTEKJIA AsxSe100-x (X:40 at%), AsxSeyS100-x-y, ASxSey Te100-x-y (X:40, y=30 at%), AsxSeySioo-

xy, AsxSeyTerxy (x=33,3; y=33,3 at%o)
B nanHO#M paboTe monydeHsl TOHKHE TIEHKHA ASxSe100-x (X=40 at%), AsxSeySi00-xy, AsxSeyTeroox-y (x=40, y=30 at%),

AsxSeyS100-xy, AsxSeyTe1xy (x=33,3; y=33,3 at%) KOMIO3HI[MH METOIOM TEPMHIECKOTO HCTIAPCHHS B BAKYyMe. Y CTaHOBIICHO,
410 (POPMHUPOBAHUE HHU3KOYACTOTHBIX (0®=0+50 cM-1) CIIEKTPOB KOMOMHAIIMOHHOIO PACCESHUS B 3THX BEIIECTBAX CTPOrO

3aBUCHUT OT I'eTepOIOISIPHBIX cBsizeil As-Se n Se-Se.
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