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Heksaqonal quruluşa malik ZnSe birləşməsinin optik xassələri funksional sıxlıq nəzəriyyəsinin lokal sıxlıq yaxınlaşma-

sı (DFT-LDA) və Hubbard U metodu çərçivəsində təməl prinsiplər əsasında tədqiq edilmişdir. Hesablamalar Atomistic 
ToolKit proqram paketi vasitəsilə aparılmış və elektron-ion qarşılıqlı təsirləri Fritz-Haber-Institut psevdopotensialı ilə nəzərə 
alınmışdır. ZnSe kristalı üçün e∥c və e⊥c polyarlaşmalarına uyğun olaraq kompleks dielektrik funksiyası, sındırma, əksolma, 
sönmə və udma əmsalları, kompleks həssaslıq, polyarlaşma dərəcəsi və optik keçiricilik kimi əsas optik parametrlər müəyyən 
edilmiş, bu polyarlaşma istiqamətləri üzrə birləşmənin optik əksolma spektrləri udmanın dərinlikləri baxımından təhlil 
olunmuşdur. Eyni zamanda, e∥c və e⊥c polyarlaşmaları üçün əldə edilən optik parametrlərin qiymətləri müqayisə edilmiş və 
kristalda nəzərəçarpacaq optik anizotropluğun müşahidə olunmadığı müəyyən edilmişdir. 
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GİRİŞ 
 

 Məlumdur ki, ZnSe birləşməsi II–VI qrup yarım-
keçirici materiallara aid olub, heksaqonal və kubik ol-
maqla iki müxtəlif kristal struktura malikdir. Təqdim 
olunan işdə aparılan hesablamalar heksaqonal quruluşa 
malik ZnSe kristalı üçün yerinə yetirilmişdir. ZnSe heksa-
qonal birləşməsi 𝐶𝐶6v

4 simmetriyasına, P63mc fəza qrupuna 
malikdir [1]. Tədqiqat obyekti olaraq II–VI yarımkeçiri-
cilər qrupuna aid, geniş qadağan zolağına (2,7 eV) 
malik ZnSe birləşməsinin seçilməsi, onun geniş texni-
ki tətbiq potensialı ilə əlaqədardır. [2-6]. ZnSe kristalı 
isə mavi-işıqsaçan diodların, qısa dalğa uzunluqlu lazerlə-
rin, fotodetektorların, günəş batareyalarının, sensorların, 
infraqırmızı pəncərələrin, fotovoltaik qurğuların istehsalın-
da geniş istifadə olunur.  

ZnSe-nin optik xassələrinə aid məlum nəzəri işlərin 
tədqiqi göstərir ki, bir çox işlər təcrübəyə əsaslanır. Halati 
və başqalarının işində [7] vürsit quruluşlu ZnSe kristalının 
optik xassələri təməl prinsiplərdən Becke-Johnson (TB-
mBJ) potensialı və FP-LAPW yaxınlaşması ilə WIEN2k 
proqram paketi istifadə olunmaqla tədqiq edilmiş, dielek-
trik funksiyası hesablanmışdır. Həqiqi və xəyali dielekrik 
funksiyalarının xaraktercə müxtəlif enerji asılılıqları alın-
mışdır. Bu da öz növbəsində ZnSe-in anizotrop xassəyə 
malik olduğunu göstərir. Bu işdə nəzəri hesablanmış die-
lektrik funksiyasının həqiqi hissəsində 5.67; 6.08; 7.12 və 
8.53 eV enerjilərə uyğun olmaqla 4 ədəd pik alınmışdır. 
Xəyalı dilektrik funksiyasının qrafikində alınan piklər 
5.70; 7.01; 7.82 və 9.76 eV-dır. [8] işində müəlliflər ult-
rabənövşəyi-görünən-yaxın infraqırmızı (UB-görünən-
YİQ) oblastda işləyən spektrofotometr vasitəsilə 200–
650 nm diapazonunda ZnSe təbəqəsinin optik xassələ-
rini təcrübi olaraq tədqiq etmişlər. Optik spektrlərə 
əsasən, qadağan olunmuş zonanın eni 2.69–2.81 eV, 
əksetmə əmsalı isə nümunənin qalınlığından asılı ola-
raq 2.14–2.48 eV intervalında müəyyən edilmişdir. 

 
HESABLAMA METODU 

İşdə Atomistic ToolKit (ATK) program paketi istifa-
də olunmaqla, Funksional Sıxlıq Nəzəriyyəsi (DFT) [9] 

əsasında Lokal Sıxlıq Yaxınlaşması (LDA) [10] və  
Hubbard U metodu ilə ZnSe-in optik xassələri tədqiq edil-
mişdir. 

Elektron-ion qarşılıqlı təsiri Fritz-Haber-Institute 
psevdopotensialı [11] ilə nəzərə alınmışdır. Birləşmənin 
primitiv özəyini təşkil edən atomların tarazlıq vəziyyəti tə-
məl prinsiplərdən hesablanmış, buradan kristal quruluş və 
qəfəs parametrləri təyin edilmişdir. Bundan sonra Brillüen 
zonası (BZ) üzrə zona quruluşu və hal sıxlığı, optik spektr 
və sabitlər və müvafiq asılılıq qrafikləri təməl prinsiplər-
dən hesablanmış, qadağan olunmuş zonanın eni təyin 
olunmuşdur. Optik xassələrin öyrənilməsində BZ üzrə in-
teqrallamalar Monkhorst-Pack [12] sxemi üzrə əsasən 
21×21×21 k-nöqtə istifadə olunmaqla xüsusi nöqtələr üzrə 
cəmləmə ilə əvəz olunmuşdur. Korrelyasiya effektləri 
Ceperley-Alder-Perdew-Zunger sxemi üzrə nəzərə alın-
mışdır. Kristalın strukturunun həndəsi optimallaşdırılması 
zamanı strukturu əmələ gətirən atomlararası qarşılıqlı təsir 
qüvvəsinin və gərginlik tenzorunun maksimal qiymətləri 
müvafiq olaraq 0.001 eV/Å, və 0.001 eV/Å3 olana qədər 
optimallaşdırma proseduru yerinə yetirilmişdir. Dalğa fun-
ksiyalarının müstəvi dalğalar üzrə ayrılışında elektronun 
kinetik enerjisinin maksimal qiyməti 75 Ha-yə bərabər ol-
muşdur.  

Qeyd edək ki, yerinə yetirilmiş nəzəri tədqiqat işində 
Zn [Ar]+3d104s2 elekton konfiqurasiyasına əsasən 12, Se 
[Ar]+3d104s24p4  üçün isə 6 elektron valent elektronu hesab 
edilmişdir. ZnSe birləşmənin qadağan olunmuş zonanın 
eninin təcrübədən əldə etdiyimiz qiymətə uyğun alınması 
məqsədilə hesablamalarda Zn-in 3d- və Se-in 4p- halı üçün 
Habbard parametrləri uyğun olaraq 4.5 və 3.5 eV götürül-
müşdür [13-15]. 

ZnSe-nin optik xassələri LDA+U metoduna əsas-
lanan təməl prinsip hesablamalarından istifadə edil-
məklə tədqiq edilmişdir. Bu yanaşma, keçid metalla-
rının oksidləri üçün mühüm olan lokal Kulon qarşılıqlı 
təsirlərini nəzərə almaqla, materialın optik reaksiyası-
nı dəqiq proqnozlaşdırmağa imkan verir. Optik davra-
nışın öyrənilməsində əsas kəmiyyətlərdən biri kom-
pleks dielektrik funksiyasıdır. Bu funksiya materialın 
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elektron zona quruluşu ilə onun optik xüsusiyyətləri 
arasında əlaqə yaradır və aşağıdakı kimi təyin olunur 
[16]: 
 

ε(ω)=ε1(ω)+i·ε2(ω).                       (1)  
 

Burada ε1(ω) dielektrik funksiyanın həqiqi hissə-
sidir və materialın dispersiya xüsusiyyətləri ilə əlaqə-
lidir, ε2(ω) isə onun xəyali hissəsidir və materialın op-
tik udulması ilə birbaşa bağlıdır. Bu udulma əsasən 
valent zonadan keçirici zonaya interzonal və intrazo-
nal elektron keçidləri nəticəsində yaranır. Bu funksiya 
dolu və boş hallar arasında impuls matrisa elementləri 
əsasında hesablana bilər. 

Tezlikdən asılı olan dielektrik funksiyası optik 
keçidlər haqqında vacib məlumatlar verir və sındırma 
əmsalı, udma əmsalı və əksolma əmsalı kimi digər op-
tik sabitlərin təyin olunması üçün əsas rol oynayır. Di-
elektrik funksiyanın davranışına uyğun olaraq, təməl 
prinsip hesablamaları vasitəsilə əldə edilmiş optik pa-
rametrlər (elektrik həssaslıq, polyarizasiya qabiliyyəti 
və optik keçiricilik) paralel (∥ω) və perpendikulyar 
(⊥ω) komponentlər arasında zəif anizotropiya nüma-
yiş etdirir. Bu xüsusiyyət ZnSe kristalının laylı qurulu-
şunun birbaşa nəticəsidir. Bundan əlavə, kompleks 
dielektrik funksiyanın həqiqi və xəyali hissələrindən 
ZnSe üçün digər vacib optik parametrləri – udma əm-
salı αa(ω), sönmə əmsalı k(ω), əksolma əmsalı r(ω) və 
sındırma əmsalı n(ω) – əldə etmək mümkündür. Bu 
parametrlər aşağıdakı şəkildə ifadə olunur [16]: 
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Optik udma əmsalı α(ω), materialdan keçən işı-

ğın vahid məsafə üzrə nə qədər udulduğunu xarakte-

rizə edən mühüm bir parametrdir. Bu əmsal, kompleks 
sındırma əmsalının xəyali hissəsi olan sönmə əmsalı 
k(ω) ilə birbaşa əlaqəlidir. Bu əlaqə aşağıdakı tənliklə 
ifadə olunur: 

             ).(2)( ωωωα k
ca =                     (5) 

 
Burada: α(ω)-udulma əmsalı (sm⁻¹), k(ω)- sönmə əm-
salı (ölçüsüz), λ-işığın dalğa uzunluğu (sm), ω- foto-
nun tezliyidir. 

Əks etdirmə qabiliyyəti r(ω), işığın bir səth və ya 
interfeys tərəfindən əks olunma faizini izah edir və işı-
ğın materiallarla necə qarşılıqlı əlaqədə olduğunu başa 
düşmək üçün vacib bir optik parametrdir. Udulmaya 
məruz qalmayan material üçün əks etdirmə qabiliyyə-
ti, sönmə əmsalı k(ω) və sınma əmsalı n(ω) ilə əlaqə-
lidir. Normal halda əks etdirmə r(ω) düsturu aşağıda 
verilmişdir [16]: 
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NƏTİCƏ VƏ MÜZAKİRƏ ZnSe-in  
HESABLANMIŞ OPTİK SPEKTRİ VƏ DİGƏR 
OPTİK PARAMETRLƏRİ 
 
  Təqdim olunan işdə ZnSe heksaqonal birləş-
məsinin optik xassələri LDA və Hubbard U metodu ilə 
təməl prinsiplərdən tədqiq edilmiş, optik parametrlər 
dielektrik funksiyası (həqiqi və xəyalı hissə), enerji-
nin, dalğa uzunluğunun asılılıq qrafikləri, udma əmsa-
lı, hesablanmış optik spektr əsasında birləşmənin qa-
dağan olunmuş zonanın eni qiymətləndirilmişdir. Tə-
məl prinsiplərdən hesablamalar funksional sıxlıq nəzə-
riyyəsinin lokal sıxlıq yaxınlaşması (DFT-LDA) və 
FHI psevdopotensialları istifadə olunmaqla hesabla-
malardan alınmış optik spektr şəkil 1-də verilmişdir. 
Şəkillərdə göy və qara xəttlər uyğun olaraq optik para-
metrlərin eninə (⊥ω) və uzununa (ǁω) komponentləri-
nə uyğundur. Optik spektr əsasında müəyyən edilmiş 
enerji zolağının eni, ədəbiyyatda verilmiş eksperimen-
tal nəticələrlə uyğunluq təşkil etmişdir. 

 

 
 

Şəkil 1. ZnSe üçün LDA+U ilə hesablanmış kompleks dielektrik funksiyası. 
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Şəkil 2. ZnSe üçün hesablanmış sındırma (a), əksolma (b), sönmə (k) və udulma (α) əmsalının qrafik asılılıqları. 

 

 
Şəkil 3. ZnSe üçün LDA+U ilə hesablanmış həssaslıq əmsalı. 

 
Dielektrik funksiyasının asılılığına əsasən (εǁω) 

piklər 3 və 3.5 eV-da yerləşir. Hesablamalardan əksol-
ma əmsalı r=0.1, sındırma əmsalı n=2 və statik dielek-
trik sabiti üçün isə Re[ε(ω=0)]=4 alınmışdır.   

Birləşmənin  dielektrik sabiti tenzoru tetraqonal 
koordinat sistemində diaqonal şəklə malikdir və kris-
talın dielektrik xassələrində ciddi anizotropluq müşa-
hidə olunmur. Dielektrik funksiyasının real və həqiqi 
komponentlərini bilməklə ZnSe üçün digər optik pa-
rametləri hesablamaq mümkündür. İşdə həmçinin sın-
dırma (n), əksolma (r), sönmə (k) və udma (α) əmsal-

ları hesablanmış və qrafik asılılıqları şəkil 2-də veril-
mişdir.  

Bundan əlavə kompleks həssaslıq (şəkil 3), pol-
yarlaşma dərəcəsi (şəkil 4) və optik keçiricilik üçün 
alınmış nəticələr (şəkil 5) paralel və perperdikulyar 
komponentlər arasında ciddi anizotropluğun olmadığı-
nı göstərir. Təməl prinsiplərdən hesablanmış optik 
spektrə-udma əmsalının enerjidən asılılığına əsasən 
ZnSe üçün qiymətləndirilmiş qadağan olunmuş zona-
nın eni 2.4 eV olmuşdur. 
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Şəkil 4. ZnSe üçün LDA+U ilə hesablanmış polyarlaşma dərəcəsi. 

 

 
 

Şəkil 5. ZnSe üçün LDA+U ilə hesablanmış optik keçiricilik. 
 

Qeyd edək ki, ZnSe üçün LDA+U metodu ilə he-
sablanmış optik parametlər üçün alınmış nəticələr təc-
rübi nəticələr [8] ilə uyğunluq təşkil edir. 
 
NƏTİCƏ 
 

İşdə ZnSe birləşməsinin optik xassələri DFT-
LDA və Hubbard U metodları ilə təməl prinsiplərdən 
tədqiq olunmuşdur. Hesablamalar nəticəsində alınan 
dielektrik funksiyası, sındırma, əksolma, sönmə və 
udulma əmsalları, kompleks həssaslıq, polyarlaşma 
dərəcəsi və optik keçiricilik göstəriciləri kristalın optik 
anizotropluğunun zəif olduğunu göstərmişdir. Dielek-

trik funksiyanın piki 3 və 3.5 eV-da yerləşmiş, 
qadağan zolağın eni isə 2.4 eV olaraq 
qiymətləndirilmiş və bu nəticələr təcrübi məlumatlarla 
uyğunluq təşkil edir. Valent zonanın tavanını və keçirici 
zonanın dibini əsasən Se-in 4p və Zn-in 4s halları 
formalaşdırır. Müəyyən edilmişdir ki, ZnSe-in  dielek-
trik tenzoru tetraqonal koordinat sistemində diaqonal 
şəklə malikdir və kristalın dielektrik xassələrində ciddi 
anizotropluq müşahidə olunmur. Bu işdə aparılan he-
sablamalar ZnSe birləşməsinin optoelektron tətbiqlər 
üçün perspektivli material olduğunu göstərmişdir. 
 

_______________________________________ 
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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 e∥c and e⊥c 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 e∥c and e⊥c polarizations were compared, and it was determined that there is no significant 
optical anisotropy in the crystal. 
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