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Tamal prinsiplorden ABINIT proqramlar paketi vo LAPW metodu istifads olunmagqla 7/Se va TlInSe, — in kristal qurulusu optimizasiya
olunmusdur. Bu kristal quruluslarin Murnaghan va Birch-Murnaghan hal tonliklsrinin biitiin parametrlori toyin edilmisdir.

Hcnons3ys pacuersl U3 NEpBbIX NPUHIUNOB B paMkax makeroB mnporpamMm ABINIT u LAPW onTuMu3upoBaHBl KpUCTaIIMYECKHUE
ctpykrypsl TISe u TlInSe,,. OmnpeneneHs! Bce mapameTps! ypaBHeHHiT MypHarana n bupu-MypHarana, ONHMCHIBAIOIIMX PaBHOBECHOE

COCTOSIHHE 3TUX KPUCTAJUIMUECKUX CTPYKTYD.

The crystal structures of 7/Se and T/InSe, were optimized using first principle calculations within ABINIT and LAPW program packages.
All parameters of Murnaghan and Birch-Murnaghan equations defying the equilibrium state of the above crystal structures are determined.

Todqiq olunan TISe, TlInSe, yarimkegirici birlogmolori
tetraqonal sinqoniyada kristallasir vo zoncirvari qurulusa
malikdirlor. Bu qurulusda iiglincii qrup elementlori forgli
kristallografik voziyyetlor tutur: atomlarin yarist zancirlor
arasinda, digor yarisi iso zoncirlords yerlasirlor. Bu sababdon
T1Se —in qurulus formulunu T1TISe, soklinds yazirlar.

Zoancirlor arasinda duran {iglincili qrup atomlari topalorindo
sokkiz Se atomu olan bir godor deformasiya olunmus vo
azaciq burulmus kublarin morkazinds yerlosir. Digar igiincii
qrup atomlar iso Se atomlarindan ibarot tetraedrlorin
markazinds durur va onlar1 shato edon halkogen atomlart ila

birlikdo gi >T l, <§2 >T l, <§§ tipli zoncirlor omolo gatirir.

TISe vo TlInSe, -in qurulus tipi B37, qofosi
hacmomorkozlogmis tetraqonal, foza simmetriya qrupu

D}li([ 4/mcm) - dir [1]. TISe tip kristallarin kristal

qurulusu haqqinda genis molumat avvalki iglords verilmigdir
[2-4].

[5]-de ABINIT programlar paketi ilo (Hartwigsen-
Goedecker-Hutter (HGH) vo Troullier-Martins (TM)
psevdopotensiallar1 istifado olunmaqla) tomoal prinsiplordon
(tam enerjinin minimuma gotirilmasi yolu ilo) TISe
kristalinin tarazliq qofos parametrlori a, ¢ homginin halkogen
parametri x hesablanmigdir. Toqdim olunan igdo tomol
prinsiplordon  WIEN2k proqramlar paketi [6] ilo LAPW
metodu istifado olunmagqla T1Se vo TlInSe, kristallar1 {igiin a,
¢, x qurulus parametrlori hesablanmig, Murnaghan [7] vo
Birch-Murnaghan [8] hal tonliklorinin parametrlori (hacmi
deformasiya modulu — By, onun tezyiqe gdra birinci tortib
toromosi By" ) toyin edilmisdir. TISe kristali ii¢iin gofos vo
halkogen parametrlorinin LAPW metodu ilo hesablanmis
giymatlori codval 1-do gotirilmisdir. Miiqayise ii¢lin homin
caodvoldo [5]-do alinmis nozori naticolor, homginin
eksperimental  noticolor vo  onlarin  eksperimental
qiymatlordan forqi faizlorlo verilmisdir.

TlInSe; kristali ligiin LAPW metodu ilo alinmis nozori
naticalor cadval 2-do verilmisdir.

Cadval 1.
TISe iiciin LAPW metodu ilo hesablanmis gofas vo halkogen parametrlori
Parame LAPW Psp HGH | Psp HGH(d) Psp TM [5] Eksp.
tr [5] [5] [1]
a, A 8.184 | 2% 7794 | 2.8% | 7.814 | 2.6% | 8436 | 5.2 8.02
%
¢, A 7.143 | 2% 6.630 | 53% | 6884 | 1.7% | 7.319 | 45% | 7.00
X 0.183 | 2.3% | 0.179 | 0.3% | 0.186 |39% | 0.179 | 0.4% | 0.179
4 5 8
Cadval 2.

TlInSe, tiglin LAPW metodu ils hesablanmis gafas vo halkogen parametrlori

Parametr

a, A 8.176

c, A 6.933
X 0.1756

LAPW Eksp. [9]
1.24 % 8.075
1.24 % 6.847
24 % 0.1714
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Yuxaridaki codvollordon goriiniir ki, 7ISe vo TlInSe,
kristallart i¢lin miixtolif metodlarla hesablanmis kristal
parametrlorinin qiymaotlari eksperimental qiymotlorls yaxsi
uygunluq toskil edir.

Asagida hal tonliyi vo onun parametrlori haqqinda
moalumatlar verilmisdir. Malumdur ki, kristala xaricden tozyiq
gostordikde o deformasiyaya ugrayir. Bu zaman hom qofos
parametrlori, hom do atomlarin yerini toyin edon parametrlor
doyisir. Ona goro do tozyiqin (deformasiyanin) verilmis
giymotindo bu parametrlori hesablamaq vacib
masalolordondir. Hesab edilir ki, tozyiq tam enerjinin hacma

: : OE .
gdro (sabit entropiyada) P :_(5j (1) vo hocmi
N

deformasiya modulu iso tozyiqdon hocmo goéro (sabit

oP ; . .
temperaturda) B =-V| — | (2) toromolori ilo toyin
ov ),

olunur. Eksperimentds hocmi deformasiya modulunun

.. . o, (OB L

tozyige goro toromesi B'= 5_P (3) tozyiqin kigik
T

doyismosino goro tapilir. Ogor B’ IB(') oldugunu goabul
etsok onda B = B, + BjPolacaq, burada B, P=0

oldugda B -nin qiymoatidir. Belaliklo, hocmin doyismosi
tozyiqin doyismosilo asagidak: sokilds ifads olunur:

dv dP
e T )
V B, +B,P
(4) ifadesini inteqrallasaq naticada
B, [(V, )"
PV)=-| 2] -1 5
-5 () ¥
v buradan da
P _%36
V(P)=V,| 1+ B, — (6)
B,

alariq, burada V, —kristalin elementar 06zoyinin tarazliq
hacmidir.

Kristal iigiin tam enerjinin hocmdon asililigr hal tonliyi
adlanir. Murnaghan hal tonliyi [7] :

E(V)=EO+{B°V((V°/V)B(;+1]— BOV} L o

B, | B)-1 B, —1|14703.6

Birch-Murnaghan hal tonliyi [8] iso,

3

16 V

2
9V B V) ,
E(V)=E, +—= (—OJ -1 BO+(

Hesablamalardan Murnaghan vo Birch-Murnaghan hal
tonliklorini TISe vo TIInSe, kristallart {igiin 6doyon
parametrlor V,, By vo By toyin edilmigdir (Cadval 3.). TISe
vo TlInSe, kristallar1 {iglin hesablamadan alinmis vo
Murnaghan hal tonliyino goros toyin edilmis tam enerjinin
hocmdon asililiq grafiklori asagidaki sokillordo verilmisdir.

kMurnaghan
o hesablama
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Sakil 1. TISe tliclin tam enerjinin hocmdon asililgi. A -hesablama,
biitov xott - Murnaghan hal tonliyi
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soklinds ifads olunur. [8] tonliyindan tozyiqin hocmdon asililigi tapilir:

3B V
pP(y)==20|| 20
)= (V

7 5
3 (V) 3 v,
— 2 K1+ (B, —4) | 2| -1 9).
j (Vj 4(° (Vj )
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Sakil 2. TlinSe, iiciin tam enerjinin hocmdon asililgi. A -hesablama,
biitdv xatt - Murnaghan hal tenliyi

Hom Murnaghan, hom do Birch-Murnaghan hal tenliklori
vasitasilo hesablanmis enerjinin hocmdon asililiq oyrilori
boyiik doqiqlikls tist-iisto diisiir.
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Cadval 3.

TISe vo TlInSe, kristallar1 tigiin Murnaghan vo Birch-Murnaghan hal tonliklorini 6doyan parametrlor.

Parametr TISe TlinSe,

Murnaghan Birch - Murnaghan Murnaghan Birch - Murnaghan
Vy (a.u.) 1614.0134 1613.9421 1563.7689 1563.7281
Eo(Ry) -181753.137254 -181753.137249 -124130.960679 -124130.960694
By (GPa) 45.4423 45.3972 43.2963 43.1549
By’ 1.4129 1.5863 6.6170 6.6508
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