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GeS layli kristallarinda gismen Ge — Nd avazlomasi aparilmigdir. Vakuum saraitinds sintez edilmis birlosmanin kristal
qurulusu, otaq temperaturunda, rentgen difraksiyasi metodu ils tadqiq edilmisdir. Miioyyan edilmisdir ki, tigqat birlosmanin
kristal qurulusu Pnma foza gruplu ortorombik sinqoniyaya malik olur. Elementar 6zoyin parametrlori: a=4.3165 A, b = 3.6486
A voc=10.4915 A giymatlorino malik olur. Rentgen difraksiyas1 spektri Ritveld metodu ilo analiz edilorok atom koordinatlar
toyin edilmigdir. Kristallografik parametrlors asason Diamond 3.2 programinda Geo.9oNdo.01S birlogsmoasinin elementar gofasi

qurulmusdur.

Acar sozlari: Geo.ooNdo.o1S birlogsmasi, nadir torpaq elementlori, rentgen difraksiyasi, kristal qurulus.

PACS: 61.05.cp; 61.50.Nw; 61.66.Fn; 61.40.b
1. GIRiS

Halkogenli yarimkegiricilor bark cisimlor fizika-
sinda genis todqiq edilon kristallar hesab olunur. Bu
kristallar genis praktiki totbiq imkanlarina malikdir.
Qeyri-oksid material olmalarina baxmayarag, onlardan
hazirlanmis geviricilor uzun istismar miiddsti ilo
secildiyi iglin, aktualligini qoruyub saxlayir [1-5]. Sada
kristal qurulusa malik olduqlarina géros, bu materialla-
rin dyranilmasi vo fiziki-kimyovi xassalorinin izah edil-
mosi asandir vo onlardan model obyekt kimi do genis
istifado edilir [6-8].

Son on il miiddatindo GeS birlogmasine maragin
artmasina sobob ABS alimlori torafindon onun ssasinda
superkondensatorlarin va nanostrukturlu sahs tranzis-
torlarinin hazirlanmasidir. GeS kristalinin totbiq im-
kanlarinin genislandirilmasi yollarindan biri Ge atom-
larin1 gismon nadir torpaq elementlari (NTE) ilo avaz
edilmosi, miixtolif tobiotli ionlasdiric: siialarla tosir et-
moakdir [9-11].

Molumdur ki, fiziki xassolords yaranan doyisik-
liklor, ilk novbads, kristallarin qurulusu ilo baghdir.
Ona gora do, birlosmolorin elektron vs kristal qurulus-
larinin Gyranilmosi, bu materiallarin fiziki xassalarinin
izah edilmosi {igiin vacibdir. Maddo atomlarimi digor
element atomlari ilo gisman avozlomolor hom kristalin
qurulusuna, ham kimyavi rabitanin tobistine giicli tasir
edir. Nadir torpaq elementlorinin (xiisusi halda neo-
dimin) ion radiuslar1 Ge atomu ilo miigayisads kifayot
godar boyiik olduguna géra GeS kristalinda deforma-
siya yaradir. Bu iso yarimkekirici matrisanin optik va
elektrik xassalorine giiclii tosir gostarir.

GeS kristallarinda Ge—Nd, Sm, Gd avazlomals-
rinin miixtalif tosirlorinin Gyronilmasine baxmayaraq,
bu kristallarda bag veran proseslorin qurulus aspektlori
yetorinca dyranilmomisdir.

Todgiqat isindo GeS kristalinda germanium atom-
larinin gismen neodim atomlart ilo avez edilmasi ilo
Geo.99Ndo.01S polikristallart sintez edilmis, alinmis bir-
lagmonin kristal qurulusu tadqiq edilmigdir. Todgigatlar
otaq temperaturunda, rentgen difraksiyasi metodu ila
yerina yetirilmisdir.

2. TODQIQAT METODLARI

2.1. Sintez. GeggoNdoo:S polikristali torafimizdon
birbasa aritmo tisulu ilo CYOJI-2 markali sobada sintez
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edilmisdir. Sintez elemenlari kimi xiisusi miigavimati
50 Om-sm olan germanium polikristalindan, B-5 mar-
kalt kiikiirddon vo Hm-1 markali neodimdan istifado
olunmusdur. Sintez prosesinin tohlikesizliyini tomin
etmok tigiin germanium kristali torozido ¢okilmozdan
owal hovongdoastods ozilorok toz soklino salinmus,
maddonin @imumi kiitlosi 10-15 q araliginda gotiiriil-
miisdiir. Niimunoalor elektron torazido ¢okilmis, daxili
diametri 10-12 mm, uzunlugu 15-18 sm olan kvars
ampulaya doldurulub havasi vakuum nasosu vasitasi
ilo 10* mm c. st. tazyiga kimi soruldugdan sonra gay-
naq edilmisdir.

Niimunonin alinmasi {igiin hazirliq marholasi bit-
dikdon sonra, sintez prosesi baslamisdir. Polikristalin
sintezi iki asas moarholads aparilmisdir: birinci moarha-
lada, 300°C-yo kimi ampula 3-5 dor/doq siirati ilo
qizdirilmis vo hamin temperaturda 10-12 saat saxlanil-
misdir. Tkinci morhalode ampulanin temperaturu 2-
3doar/saat siirati ilo 1000°C-ys kimi galdirilaraq 18-20
saat saxlanildigdan sonra soba ilo birlikds soyudul-
mugdur. Alinmig polikristal niimunanin homogenliyini
(bircinsliyini) tamin etmok mogsadi ilo ampula 700°C-
do iki sutka domlomoys qoyulmusdur.

2.2. Qurulus tadgiqatlar. Sintez edilmis kristallarda
faza ¢evrilmolorinin olub-olmamasi, agqarlarin vo mox-
susi defektlorin gofasds yarada bilocok deformasiyalar
va gorginliklor, kristal qurulusun miioyyan edilmasi,
kristallografik parametrlarin tayin edilmosi rentgen di-
fraksiyast metodu ila yerino yetirilmisdir. Todqiq edi-
lon niimunoslorin difraktogramlar1 Diffrac. Suite prog-
ram tominatina malik, Bruker firmasinin (Almaniya)
istehsali olan D8 ADVANCE difraktometrinds aparil-
mugdir. Difraksiya manzerasinin yaziligt 5°<26<55°
difraksiya bucag: intervalinda, CuK, stialanmasinda,
otaq temperaturunda aparilmigdir. Niimunalar avvalca
hovangdastads azilorok ovuntu halina salinmig, sonra
isa qurulus tadqiqatlart aparilmigdir.

2.3. Spektrlarin analizi. Alinmig rentgen difraksiyasi
spektrlori Ritveld metodu ilo analiz edilmisdir.
Analizlor Fullprof programinda
(https://www.ill.eu/sites/fullprof/index.html)  yerins
yetirilmigdir. Bu program, rentgen vo neytron difrak-
siyast metodlar1 ilo alinmis spektrlori analiz edoarak
kristallografik parametrlori: sinqoniyani, faza grupunu,
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gofas parametrlorini, atom koordinatlarini, atomlararasi
mosafolori vo rabitslorarasi bucaglari toyin etmays
imkan verir.

3. NOTiCOLORIN MUZAKIROSI

Geo.99Ndo.01S birlogsmasinin kristal qurulusu otaq
temperaturunda vo normal soraitdos tadqiq edilmisdir.
Todgigatlar rentgenoqgrafiya metodu ilo aparilmigdir.
Alinmig rentgen difraksiyasi spektri gokil 1-do veril-
misdir.

Sakil 1-do verilmis difraksiya manzorasinds xotlor
nozoari spektri, noqtalar iss tocriibi alinmig spektri gos-
torir. Saquli xotlor Miller indekslorini, tifigi xstt iso
nozari va tocriibi spektrlor arasindaki forqgi xarakterizo
edir. Spektrin Fullprof programinda analiz edilmasi za-
mani miloyyan edilmisdir ki, Geg goNdo 1S birlogmasi- |

nin kristal qurulusu ortorombik sinqoniyali qurulusa
uygun galir. Foza qrupunun Pnma oldugu miayyan
edilmigdir. Elementar 6zayin parametrlorinin giymatlo-
ri:a=4.3165A,b=3.6486 A voc=10.4915 A miioy-
yan edilmisdir. Difraksiya maksimumlarinin intensiv-
liklorinin  giymotlorino osason elementar gofosdo
yerlogon germanium, neodim vo kiikiird atomlarinin
koordinatlar1 toyin edilmisdir. Miiayyon edilmisdir ki,
germanium vo neodim atomlar1 eyni Kristallografik
movqeds Qorarlasir: x/a = 3/8, y/b = 1/4, z/c = 1/6,
kiikiird atomlar1 iso X/a = 0.1414, y/b = 1/4, z/c = 0.1287
koordinatlarinda yerlogorok metal atomlari ilo kovalent
rabito yaradir. Toyin edilmis koordinatlara asasen
Diamond 3.2 programinda Geg goNdo 1S birlogmasinin
kristal qurulusu alinmigdir. 3D formatinda alinmis sokil
2-do gostorilmigdir.
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Sakil 1. Geo.9aNdo.01S birlogmosinin rentgen difraksiyasi spektri.
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Sakil 2. Geo.ggNdo.01S birlosmosinin kristal qurulusu.

Hesablanmalar zamani miiayysn edilmisdir ki,
kovalent rabito amolo gotiron Ge(Nd) vo S atomlar ara-
sindaki miixtolif rabitolorin uzunluqlari: d = 2.4708 A,
2.6385 A,2.9111 A, 3.4859 A olur. S — Ge — S rabito-
loraras1 bucaglar iso uygun olaraq: 90.869°, 166.483°,
82.788°, 134.732° olmusdur.

4. NOTiCO

Toqdim edilon isdo GeogoNdo01S birlogmasinin
polikristallar1 sintez edilmisdir. Alinmis birlogmonin
kristal qurulusu rentgen difraksiyas1 metodu ilo otaq
temperaturunda todqiq edilmisdir.

Alinmig spektrin Ritveld metodu ils analiz edil-
mMosi zamani miioyyon edilmisdir ki, bu birlosmonin
kristal qurulusu Pnma foza gruplu ortorombik simmet-
riyaya malik olur. Geo.99Ndo.01S birlogmasi tigiin ilk do-
fa kristallografik parametrlar: simqoniyasi, faza grupu,
gofes parametrlori, atom koordinatlari, atomlararasi
masafalari va rabitalorarasi bucaqglarinin qiymatlari te-
yin edilmisdir.
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A.O. Jampaemupos

KPUCTAJUVIMYECKAS CTPYKTYPA COEJJUHEHMS GeoosNdo.01S

B crouctrix kpucramiax GeS ocymecTsieHo yacTuaHoe 3amerieHne Ge — Nd. Kpucrammdeckyro cTpyKTypy coeuHe-
HHS, CHHTE3UPOBAaHHOTO B YCJIOBHSX BaKyyMa, HCCIIEIOBAI METOIOM PEHTT€HOCTPYKTYPHOTO aHanm3a. MccneqoBanust mpo-
BOJICHBI IIpM KOMHATHOM TeMmIeparype. Y CTaHOBJIEHO, YTO KPUCTAJUINYECKasi CTPYKTYpa 3TOr0 COEAUHEHUS UMEET OPTOPOM-
6HMYECKYI0 CUHTOHHIO C TIPOCTPAHCTBEHHOM rpymnmoit Pnma. ITapameTpsl aneMenTapHoi sueiiku: a = 4.3165 A, b = 3.6486 A
u ¢ = 10.4915 A. CrieKTpsl peHTreHOBCKOM NU(BPaKINK aHATM3UPOBAHKI TTO MeTONY PUTBeNbIa M ONpeNneseHbl KOOPIHHATHI
aTomoB. [1o kpucramiorpapudeckum napamerpam B nmporpamme Diamond 3.2 moctpoeHa sieMeHTapHas sueiika CoeIMHeHNs
Geo.99Ndo.01S.

A.O. Dashdemirov
CRYSTAL STRUCTURE OF Geo.99sNdo.0:S COMPOUND

In layered crystals of GeS, a partial replacement of Ge — Nd is carried out. The crystal structure of the compound
synthesized under vacuum conditions was studied by X-ray diffraction analysis. The studies were carried out at room
temperature. It has been established that the crystal structure of this compound has an orthorhombic syngony with the space
group Pnma. Unit cell parameters: a=4.3165 A, b=3.6486 A, and ¢=10.4915 A. The X-ray diffraction spectrum was analyzed
by the Rietveld method and the atomic coordinates were determined. The unit cell of the Geo.9oNdo01S compound was
constructed using the crystallographic parameters in the Diamond 3.2 program.

Qabul olunma tarixi: 03.10.2022



