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Heksaqonal qurulusa malik ZnSe birlasmasinin optik xassolari funksional sixliq nazariyyassinin lokal sixliq yaxinlasma-
s1 (DFT-LDA) vo Hubbard U metodu ¢oargivasindo tomal prinsiplor osasinda todqiq edilmigdir. Hesablamalar Atomistic
ToolKit program paketi vasitosilo aparilmis vo elektron-ion qarsiligh tesirlori Fritz-Haber-Institut psevdopotensiali ilo nazors
almmigdir. ZnSe kristali {i¢iin ellc vo eLc polyarlagmalarina uygun olaraq kompleks dielektrik funksiyasi, sindirma, aksolma,
s6nma va udma amsallari, kompleks hassasliq, polyarlagsma daracasi va optik kegiricilik kimi asas optik parametrlor miisyyan
edilmis, bu polyarlasma istigamotlori iizro birlosmonin optik oksolma spektrlori udmanin dorinliklori baximindan tohlil
olunmusgdur. Eyni zamanda, ellc va eLc polyarlagsmalari ii¢iin alds edilon optik parametrlorin qiymatlori miiqayiss edilmis vo
kristalda nozaragarpacaq optik anizotroplugun miigsahide olunmadig miioyyon edilmisdir.
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Moalumdur ki, ZnSe birlosmasi 1I-VI grup yarim-
kecirici materiallara aid olub, heksagonal vo kubik ol-
magla iki muxtolif kristal struktura malikdir. Toqdim
oOlunan igdo aparilan hesablamalar heksagonal qurulusa
malik ZnSe kristali iigiin yerino Yetirilmigdir. ZnSe heksa-
gonal hirlosmasi Ce,* simmetriyasina, P6smc foza grupuna
malikdir [1]. Toadgigat obyekti olarag 11-VI yarimkegiri-
Cilor qrupuna aid, genis qadagan zolagina (2,7 eV)
malik ZnSe birlogsmasinin se¢ilmasi, onun genis texni-
Ki totbiq potensiali ilo slagadardir. [2-6]. ZnSe kristal
iso mavi-isigsacan diodlarin, qisa dalga uzunluglu lazerlo-
rin, fotodetektorlarm, giines batareyalarmin, sensorlarm,
infraqirmuzi pancaralorin, fotovoltaik qurgularin istehsalin-
da genis istifado olunur.

ZnSe-nin optik xassalorine aid malum nozari islorin
todqiqi gostarir ki, bir ¢ox islor tocriibays osaslanir. Halati
Vo basqalarinin igindos [7] viirsit quruluslu ZnSe kristalinin
optik xassalori tamal prinsiplordon Becke-Johnson (TB-
mBJ) potensiali vo FP-LAPW yaxinlagmasi ilo WIEN2k
program paketi istifade olunmagla tadqiq edilmis, dielek-
trik funksiyast hesablanngdir. Haqigi vo xayali dielekrik
funksiyalarmin xarakterca miixtslif enerji asililiglart alin-
musdir. Bu da 6z névbasindo ZnSe-in anizotrop xassoyo
malik oldugunu gostorir. Bu isdo nozari hesablanmis die-
lektrik funksiyasmin hogiqi hissasinds 5.67; 6.08; 7.12 va
8.53 eV enerjiloro uygun olmagla 4 odod pik almmusdir.
Xayali dilektrik funksiyasiin grafikindo alman piklor
5.70; 7.01; 7.82 vo 9.76 €V-dur. [8] isindo mislliflor ult-
rabondvsoyi-goriinan-yaxin infraqirmizi (UB-goriinan-
YIQ) oblastda isloyan spektrofotometr vasitosilo 200~
650 nm diapazonunda ZnSe tobaqasinin optik xassals-
rini tacriibi olaraq todqiq etmiglor. Optik spektrlora
asason, qadagan olunmus zonanin eni 2.69-2.81 eV,
oksetmo omsal1 is9 niimunonin galinligindan asili ola-
raq 2.14-2.48 eV intervalinda miisyyon edilmisdir.

HESABLAMA METODU
Isdo Atomistic ToolKit (ATK) program paketi istifa-
do olunmagla, Funksional Sixliq Nozoriyyssi (DFT) [9]
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osasinda Lokal Sixliq Yaxinlasmasi (LDA) [10] veo
Hubbard U metodu ilo ZnSe-in optik xassolori tadgiq edil-
misdir.

Elektron-ion qarsilight tosiri  Fritz-Haber-Institute
psevdopotensiali [11] ilo nozors almmisdir. Birlasmanin
primitiv 6zayini togkil edon atomlarin tarazhiq vaziyyati to-
mal prinsiplordon hesablanmus, buradan kristal qurulus vo
gofas parametrlori toyin edilmisdir. Bundan sonra Brilliien
zonasl (BZ) lizra zona qurulusu vo hal sixligi, optik spektr
va sabitlor vo miivafiq asiliiq grafiklori tomal prinsiplor-
don hesablanmig, qadagan olunmus zonanmn eni toyin
olunmusdur. Optik xassalorin dyronilmasindo BZ Uizrs in-
tegrallamalar Monkhorst-Pack [12] sxemi Uzro osasen
21x21x21 k-ndqts istifado olunmagla xtsusi négtolor Uizra
comlomo ilo ovaz olunmusdur. Korrelyasiya effektlori
Ceperley-Alder-Perdew-Zunger sxemi Uzra nazors alin-
mugdir. Kristaln strukturunun hondasi optimallagdiriimasi
zamam strukturu omolo gotiron atomlararast qargihiqlt tosir
qlivvasinin va gerginlik tenzorunun maksimal giymotlori
miivafig olarag 0.001 eV/A, va 0.001 eV/A2 olana gador
optimallagdirma proseduru yerine yetirilmisdir. Dalga fun-
ksiyalarmin mistovi dal@alar tizro ayrihiginda elektronun
kinetik enerjisinin maksimal giymati 75 Ha-ys borabar ol-
musdur.

Qeyd edok ki, yerina yetirilmis nazari tadgiqat isindo
Zn [Ar]+3d¥4s? elekton konfiqurasiyasma osason 12, Se
[Ar]+3d%4s?4p* (iglin iso 6 elektron valent elektronu hesab
edilmigdir. ZnSe birlogmenin qadagan olunmus zonanmn
eninin tacriibadan olds etdiyimiz giymats uygun almmasi
moagsadilo hesablamalarda Zn-in 3d- va Se-in 4p- hali {i¢tin
Habbard parametrlori uygun olaraq 4.5 va 3.5 eV goturil-
miigdiir [13-15].

ZnSe-nin optik xassalori LDA+U metoduna asas-
lanan tomol prinsip hesablamalarindan istifado edil-
moaklo todqiq edilmigdir. Bu yanagma, keg¢id metalla-
rinin oksidlari ti¢iin mithiim olan lokal Kulon qarsiliqlt
tosirlorini nozors almaqla, materialin optik reaksiyasi-
ni doqiq prognozlagdirmaga imkan verir. Optik davra-
nigin Oyronilmasinds osas komiyystlordon biri kom-
pleks dielektrik funksiyasidir. Bu funksiya materialin


mailto:rasulova.khayala@mail.ru

ZnSe BIRLOSMOSININ OPTIiK XASSOLORININ TOMOL PRINSiPLORO OSASLANAN HESABLAMA METODU iL9...

elektron zona qurulusu ilo onun optik xisusiyyatlori
arasinda slaqo yaradir vo asagidaki kimi toyin olunur
[16]:

e(w)=e1(w)+i-e2(w). (1)

Burada ¢1(w) dielektrik funksiyanin hoqiqi hisso-
sidir vo materialin dispersiya xiisusiyyatlori ilo slagoe-
lidir, &2(w) isa onun xoyali hissasidir ve materialin op-
tik udulmasi ilo birbasa baglidir. Bu udulma osason
valent zonadan kegirici zonaya interzonal vo intrazo-
nal elektron kegidlari naticesinds yaranir. Bu funksiya
dolu vo bog hallar arasinda impuls matrisa elementlori
osasinda hesablana bilar.

Tezlikdon asili olan dielektrik funksiyasi optik
kecidlor haqqinda vacib molumatlar verir vo sindirma
omsali, udma omsali vo oksolma omsali kimi digor op-
tik sabitlorin toyin olunmasi ii¢iin osas rol oynayir. Di-
elektrik funksiyanin davranigina uygun olaraq, tomol
prinsip hesablamalar1 vasitasile oldo edilmis optik pa-
rametrlor (elektrik hassasliq, polyarizasiya qabiliyyati
vo optik kegiricilik) paralel (lw) vo perpendikulyar
(Lw) komponentlor arasinda zosif anizotropiya niima-
yis etdirir. Bu xiisusiyyat ZnSe kristalinin layli qurulu-
sunun birbasa noticosidir. Bundan olava, kompleks
dielektrik funksiyanin hoqiqi va xoyali hissolorinden
ZnSe {iglin digar vacib optik parametrlori — udma am-
sal1 aa(w), sonmo amsali k(w), oksolma omsali r(w) vo
sindirma omsali N(w) — aldo etmok miimkiindiir. Bu
parametrlor agsagidaki sokilds ifads olunur [16]:
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Optik udma omsali a(w), materialdan kegon isi-
gin vahid mosafs iizro no qodor uduldugunu xarakte-I
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rizo edon mithiim bir parametrdir. Bu amsal, kompleks
sindirma amsalinin xoyali hissasi olan sonmo omsali
K(w) ilo birbasa slagalidir. Bu slago asagidaki tonliklo
ifads olunur:

a, (@) = 2%k(a)). 5)

Burada: a(w)-udulma amsali (sm™), k(w)- sénms om-
sali (6lclisiiz), A-isigin dalga uzunlugu (sm), w- foto-
nun tezliyidir.

Oks etdirma qabiliyyati r(w), isigin bir sath vo ya
interfeys torafindon oks olunma faizini izah edir vo isi-
gin materiallarla neco qarsiliglt slagads oldugunu basa
diismok tiglin vacib bir optik parametrdir. Udulmaya
moruz galmayan material iigiin oks etdirmo gabiliyys-
ti, sénmo omsali k(w) vo smnma amsali n(w) ilo slage-
lidir. Normal halda oks etdirms r(w) diisturu asagida

verilmigdir [16]:
2
@-n) +k* ©)

r(w) =
(@L+n) +k?

NOTICO VO MUZAKIRD ZnSe-in
HESABLANMIS OPTIiK SPEKTRI VO DiGOR
OPTiK PARAMETRLORI

Toqdim olunan isde ZnSe heksagonal birlog-
moasinin optik xassalori LDA va Hubbard U metodu ilo
tomal prinsiplordon todqiq edilmis, optik parametrlor
dielektrik funksiyasi (hagigi vo Xayali hissa), enerji-
nin, dalga uzunlugunun asililiq qrafiklari, udma omsa-
l1, hesablanmis optik spektr osasinda birlogmanin ga-
dagan olunmus zonanin eni giymatlondirilmisdir. To-
mal prinsiplordon hesablamalar funksional sixliq noze-
riyyssinin lokal sixliq yaxinlagsmasi (DFT-LDA) vo
FHI psevdopotensiallart istifado olunmagla hesabla-
malardan alinmis optik spektr sokil 1-do verilmisdir.
Sakillorda gdy va gara xattlor uygun olaraq optik para-
metrlorin enins (Lw) vo uzununa (lw) komponentlori-
no uygundur. Optik spektr asasinda miioyyan edilmis
enerji zolaginin eni, odobiyyatda verilmis eksperimen-
tal naticalorlo uygunluq toskil etmisdir.
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Sakil 1. ZnSe U¢iin LDA+U ilo hesablanmis kompleks dielektrik funksiyasi.
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Sakil 2. ZnSe tigiin hesablanmis sindirma (a), sksolma (b), sénma (k) vo udulma (&) smsalinin grafik asililiglar.
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Sakil 3. ZnSe ucin LDA+U ilo hesablanmig hossasliq omsali.

Dielektrik funksiyasiin asilihigna osason (slw)
piklor 3 va 3.5 eV-da yerlosir. Hesablamalardan oksol-
ma omsal1 r=0.1, sindirma samsali n=2 vo statik dielek-
trik sabiti U¢tin iss Re[e(w=0)]=4 alinmigdur.

Birlogsmonin dielektrik sabiti tenzoru tetragonal
koordinat sisteminds diaqonal soklo malikdir va kris-
talin dielektrik xassalorinds ciddi anizotropluq miisa-
hido olunmur. Dielektrik funksiyasinin real vo hagiqi
komponentlarini bilmoklo ZnSe Uc¢iin diger optik pa-
rametlori hesablamaq miimkiindiir. Isdo homginin sin-
dirma (n), sksolma (r), sénmo (k) vo udma (o) omsal-

|
lar1 hesablanmis vo qrafik asililiglart sokil 2-do veril-

34

migdir.

Bundan slave kompleks hassasliq (sakil 3), pol-
yarlasma dorocasi (sokil 4) vo optik kegiricilik ¢iin
alinmis naticalor (sokil 5) paralel vo perperdikulyar
komponentlar arasinda ciddi anizotroplugun olmadigi-
n1 gostarir. Tomal prinsiplorden hesablanmig optik
spektra-udma omsalinin enerjidon asililigina osason
ZnSe Ugun giymotlondirilmis gadagan olunmus zona-
nin eni 2.4 eV olmusdur.
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Sakil 5. ZnSe uciin LDA+U ils hesablanmus optik kegiricilik.

Qeyd edok ki, ZnSe ucun LDA+U metodu ils he-
sablanmig optik parametlor {i¢lin alinmig naticalor toc-
ribi naticalor [8] ilo uygunluq toskil edir.

NOTICO

Isdo ZnSe birlosmasinin optik xassolori DFT-
LDA vo Hubbard U metodlar ilo tomal prinsiplordon
todgiq olunmusdur. Hesablamalar noticosindo alinan
dielektrik funksiyasi, sindirma, oksolma, sénmos vo
udulma omsallari, kompleks hassasliq, polyarlasma
doracasi vo optik kegiricilik gostaricilori kristalin optik
anizotroplugunun zsif oldugunu gdstormisdir. Dielek-

[ . . o .
trik funksiyanin piki 3 vo 3.5 eV-da yerlogmis,

qadagan zolagin eni iso 24 eV olarag
giymatlondirilmis vo bu naticalor tocribi molumatlarla
uygunluq toskil edir. Valent zonanin tavanim va kegirici
zonanin dibini asasen Se-in 4p Vo Zn-in 4s hallan
formalagdirir. Miayyan edilmisdir ki, ZnSe-in dielek-
trik tenzoru tetragonal koordinat sistemindo diagonal
soklo malikdir vo kristalin dielektrik xassalorinds ciddi
anizotropluq miisahids olunmur. Bu igdo aparilan he-
sablamalar ZnSe birlogsmosinin optoelektron totbiglor
iiclin perspektivli material oldugunu gostormisdir.
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SIMULATION OF THE OPTICAL PROPERTIES OF THE ZnSe COMPOUND USING A FIRST-
PRINCIPLES-BASED COMPUTATIONAL METHOD

The optical properties of the hexagonal-structured ZnSe compound have been investigated based on first principles

within the framework of Density Functional Theory using the Local Density Approximation (DFT-LDA) and the Hubbard U
method. Calculations were carried out using the Atomistic ToolKit software package, and the electron-ion interactions were
considered using the Fritz-Haber-Institute pseudopotentials. For the ZnSe crystal, key optical parameters such as complex
dielectric function, refractive index, reflectivity, extinction coefficient, absorption coefficient, complex susceptibility, degree
of polarization, and optical conductivity were determined for ellc and e_Lc polarizations. The optical reflection spectra of the
compound were analyzed in terms of absorption depths for these polarization directions. Additionally, the values of the
optical parameters obtained for ellc and eLc polarizations were compared, and it was determined that there is no significant
optical anisotropy in the crystal.
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