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Sixliq Funksionali Metodundan istifado etmoklo fonon energetik hallar sixligi vo Briluen zonasinda fononlarin
dispersiyasi hesablanmigdir. A, B vo E simmetriyalar1 Gi¢iin elementar gofosds atomlarin yerdoyismolari toyin olunmusdur.
Optik fononlarin hesablanmis tezliklori infraqirmizt udma vo Raman spektrlorindon eksperimental olarag mioyyen edilmis
tezlikloro yaxs1 uygunluq toskil edir. Xy mistovisinds asag: tezlikli optik fononlarin akustik fononlarla kasismosi miisahido

olunur.
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1. Giris

S% (14) foza qrupunda kristallasan A'BY'CY! (A
-Zn,Cd; B - In, Ga; C - S, Se, Te) birlosmolori sfalerit
vo xalkopirit strukturunda kristallagan birlagmolorin
kristal kimyavi analoqlaridir. Bu birlogmolor optik
anizotropiya, ikiqat stiasmma, Yiksok geyri-Xotti
qavrayiciliq amsallari, yiiksok fotohassasliq vo parlag
liminessensiya ilo xarakterizo olunur. Bu xassalar vo
boyiik energetik qadagan zolaginin olmasi bu
birlosmolori yarimkegirici cihazlarda istifado 0gln
perspektivli materiallara cevirir [1, 2].

Yuxarida deyilanlara gors bu birlagmalorin fiziki
xassalarinin Oyranilmasi muihim fiziki
masalalardandir. Gostarilon maddalarin praktiki tatbiqi
ti¢iin onlarm elektron vo fonon energetik hallarinin hom
eksperimental, hom do nozori cohatdon dyranilmosi
xususi ohomiyyat kasb edir. Fonon spektrlori, onlarin
temperaturdan, tozyigdon vo digor xarici amillordon
asthiligii  bilmek  istilik  tutumunun, istilik
geniglonmosinin,  istilik  Kkegiriciliyinin,  sosin
udulmasinin vo S. mexanizmlorini izah etmok Ugln
vacibdir. Fonon spektrlorinin vo gofos dinamikasinin
birgs nozari va tacribi tadgigatlar: Brilluen zonasinin
morkazinds (' ndqgtasinds) fonon tezliklori, fonon-
elektron, fonon-fonon qarsiliqli tasirlori va s. haqqinda
molumat slds etmoys imkan verir.

CdGa;Sey kristalinin optik fononlar1 infraqirmizi
spektroskopiya vo Raman sopilmoasi ilo [3-5] isindo
todqiq edilmisdir.

Bu mogalodo CdGazSes kristalimin Brillouin
zonasinin yiiksok simmetrik ndqtslorinds vo Xstlorinds
tomoal prinsiplardan hesablanmig fonon spektri va fonon
hallarim sixhig taqdim olunur.

2. CdGa:Ses birlosmasinin kristal qurulusu va
hesablama metodu.
CdGaySe, sfalerit (Tq) vo xalkopirit (Dyg'?)
strukturlarinda  kristallasan ~ birlosmolorin  Kkristal

kimyovi analogudur. Kristal gofosdo har bir kation
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atomu dord anion atomu ilo shato olunmusdur. Kristal
gofasin parametrlori rentgen todqgigatlarindan miisyyon
edilmigdir. ~ CdGaySes kristalinin rentgen siialarimin
difraksiyasi ilo toyin olunmus kristal gofas parametrlori
Vo atom koordinatlar1 [6] Codval 1-do verilmisdir. Bu
verilonlora  uygun olaraq hesablanmig d(A-C)
atomlararasi1 rabitonin uzunlugu d(B-C) rabitssinin
uzunlugdan daha boyiikdiir. Bu iss birlosmads kimyovi
alaganin ion-kovalent tobiotli oldugunu gostorir [7].

Codval 1.
CdGa,Sey kristal iclin hesablanmis vo eksperimental
toyin olunmug qafas vo xalkogen parametrlori.

Qofos  va CdGazSes
halkogen Theory Exper.
parametrlori [6]
a, A 5.573 5.317
c, A 10.756 10.286
X 0.2886 0.294
y 0.2311 0.229
z 0.1493 0.145

CdGaySey kristalinin elementar gafasinds 7 atom
var. Elementar qofosdo atomlarn kristallografik
koordinatlar1 va Vayskof vaziyyatlori (Wyckoff)
asagidaki kimidir [6]:

cd 2 0 0 O

Gal 2b) 0 0 05

Ga2 (2c) 0 05 0.25

Se (8g) 0.2936 0.229 0.1448

Hesablamalar ABINIT program paketindon
istifado etmoklo psevdopotensial metodu ilo xatti cavab
yaxinlagmasinda Sixliq Funksionali Metodu vasitasila
aparilmigdir [8]. Hesablamalarda dalga funksiyalari
mistovi dalgalar {izro siraya ayrilmigdir. Miibadilo-
korrelyasiya qarsiliglt tasiri [9] sxemins uygun olaraq
Local Sixliq Yaxinlagmasinda (LDA) tesvir edilmisdir
Vo normani qoruyan Troullier-Martins (TM) [10]
psevdopotensiallarindan istifado edilmisdir. Dalga
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funksiyalarinin ayrilisinda enerjisi 80 Ry -a godar olan
mistovi dalgalardan istifade olunmusdur ki, bu
enerjinin kifayost dorocodo yigilmasini tomin edir.
Brilluen zonasi tizro integrallama Monkhorst-Pack
sxemina [11] uygun olaraq 4 x 4 x 4 bolgiisii ilo hoyata
kegirilmigdir. Elementar qofes parametrlori  vo
atomlarin tarazhiq voziyystlori atomlara tesir edon
Hellman-Feynman quivvalarinin minimuma endirilmasi
sortindon tapilmigdir. Minimizasiya prosesi glvva
modullar1 1077 Hartree/Bohr-dan kigik olana godor
davam etdirilmigdir. Qafos dinamikast  Sixliq
Funksionali Hoyacanlagsma Nozoriyyasindon (DFPT -
Density Functional Perturbation Theory) [12-14]
istifado edorok hesablanmigdir.

3. CdGazSes kristalinda
energetik hallar sixhg:.

fonon spektri va

Yuxarida qeyd edildiyi kimi, tedgiq olunan
birlasmonin elementar gafasinds 7 atom var; mivafiq
olaraq, vibrasiya spektri 21 fonon modundan ibarstdir
Vo asagidaki gotirilmayan tasvirlorlo ifado olunur:

I' =3A(R) + 6B(IQ,R) + 6E(IQ,R) (1)
3 A simmetriyali mod Raman spektrlorinds icazalidir.
5 B vo 5 E simmetriyali modlar iso ham infraqirmizi
udma spektrlorinds, hom do Raman sopilmo
spektrlorinds icazalidir. Bir B vo bir E simmetriyali
modlar akustik modlardir. Sokil 1-do A, B vo E
simmetriyali modlarda elementar qofasdo atomlarin |

cﬁm b

Xy

rogsi gostorilmisdir. Sokild 1a —dan gortndiyd kKimi
tam simmetriyali A tip ragslor X, y va z kristallografik
oxlar boyunca anion alt qofos atomlarmin
yerdoyismoalori ilo olagodardir. Kation alt gofasin
atomlar1 vibrasiyalarda istirak etmir. B tipli rogslor
(Sakil. 1b) kation alt gofosi atomlarinin anion alt gafase
nozaran tetragonal ox ¢ boyunca yerdoyismolori ilo
olagodardr. Tkigat cirlagmis Ex Vo Ey modlari kation alt
gofas atomlarinin uygun olaraq kristallografik x vo y
oxlar1 boyunca yerdayismalari ilo slagalondirilir (Sakil
1lcvad).

Codval. 2 —do eksperimental vo nozori
hesablanmisg A, B vo E simmetriyali modlarin tezliklori
verilmisdir. Hesablanmig vo eksperimental olaraq
miayyon edilmis tezliklor arasinda yaxsi uygunluq
oldugunu gérmok olar. By vo Eix simmetriyali modlar
istisna toskil edirlor. Hesablanmig vo eksperimental
tezliklor arasinda forq kigikdir (5-6%).

Sokil 2. va Sokil 3.-do uygun olaraq Brilluen
zonasinda CdGaySes-do fonon dispersiyast va fonon
hallarmin sixlig1 gostorilmisdir. Sakil 2-dan goriindiyi
kimi fonon spektri i¢c oblastdan ibarotdir: CdGa,Ses
kristalinda 51-130 sm™®, 179-281 smt tezlik
intervalinda energetik hallarin yiiksok sixlig1, 120-180
sm™ tezlik intervalinda iso energetik hallarm asag
sixlig1 miigahido olunur. Sakil 2.-don homginin géruntr
ki, Brilluen zonasinin I" — Z istigamotindos (tetragonal ¢
oxu boyunca) optik fononlar z»if dispersiyaya malikdir,
bu da tetragonal ox boyunca fonon-fonon gqarsiliqh
tasirinin zoif oldugunu gostarir.

Sakil 1. CdGazSes kristalinda A, B vo E simmetriyali modlarda elementar gofasde atomlarin ragsi.
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Bununla yanasi, X—P—N istigamatinda fargli bir
monzaro misahido olunur. Bu istigamotdo akustik
budaqglar asagi tezlikli optik modlarla kasisir. Sonuncu
Xy mustovisinds ohomiyyatli fonon-fonon qarsiligl
alagasinin gostoricisidir. Qeyd etmok lazimdir ki, bu
natico [15]-do eksperimental olaraq tosdiq edilmigdir.
Belolikls, yuxarida deyilonlardan bels notico ¢ixarmaq
olar ki, xy mustoavisinds fonon-fonon qarsiligl tasiri ¢
tetragonal oxu boyunca olan qarsiligh tasirdon daha
boyukdiir. Isigin infraqirmizi udma vo Raman sopilma
spektrlorindo eksperimental olaraq miisahido edilon
tezliklor vo optik fononlarin hesablanmig tezliklsri|

yaxst uygunlasir (Codval 2). Mslumdur ki, polyar
kristallarda uzaga tosir edan elektrik sahosi dipol optik
ragslorini enina (TO) vo uzununa (LO) optik modlara
parcalanmasina sobob  olur. Hesablamalarimizda
LO-TO pargalanmasia sobob olan uzaga tosir edon
makroskopik saholor dinamik matrisada Born effektiv
yuki vo yiksok tezlikli dielektrik sabitinin kdmoyi ilo
nozors alinir. CdGaySey kristalinda T' ndgtasindaki bu
parcalanmalar Sakil 2. —dan gorlinduyld kimi fonon
modlarinda kosilmalor vo sigrayislar kimi 06ziinii
gostorir. Sokil 3.-do CdGa,Ses kristalinda fonon hal
sixlig1 verilmisdir.

Codval 2.
CdGa,Sey kristalinda nozori hesablanmis va eksperimental toyin olunmus optik fononlarin tezliklori (cm
vahidindo).
Simmetriya Nozari [3] iG [4] R [5]

137.5 141 140

A 183.2 188 189.9
200 210 266
76.8 78 122 75

B 124 127 125 127/127
198 202 198 225
210.5 237 225 247
256.8 286 275 275
65.6

E 68.2 70 67.6
101.3
103 107 104.4
178.5 178 180 181
185
233
240 241 242 242
2455
267 262 274 278

100

Frequency (em™)

50

Sakil 2. CdGazSes kristalinda fonon dispersiyasi.
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Sakil 3. CdGazSes kristalinda fonon hal sixligr.

4,  Natica

CdGa,Sey kristalinda Brilluen zonasin simmetrik
ndqtelori, simmetrik xatlori Uizro fonon dispersiyasi vo
fonon hal sixligi xotti cavab reaksiyast metodu ilo,
dalga funksiyalarin1 miistovi dalgalar {izro ayirararaq
ABINIT program paketindon istifado etmokls
hesablanmigdir. Kristallik gofosdo A, B wvo E
simmetriyalar1 {igiin atomlarin yerdayigmolori tayin
olunmugdur. Nozori hesablanmis fonon tezliklarinin
giymatlori infraqirmizi udma va Raman spektrlarindon

eksperimental olaraq mioyyan edilmis tezliklorlo
gonaotboxs sokildo uygun golir. Fonon dispersiya
spektrlorinin  tohlilindon almir ki, tetraqonal ox
boyunca fonon-fonon qarsilight tosiri praktiki olaraq
yoxdur. Bununla belo, T-X-P-N istigamotindo asag:
tezlikli optik fononlar akustik fonon budaqlar ilo
kasisir. Naticada, Xy mistavisinds shamiyyatli fonon-
fonon qarsiligh olagossi bag verir. Bu sobabdan akustik
fononlarin optik fononlardan sopilmosi  ehtimali
yuksalir va istilikkegirmonin azalmasina sabab olur.
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