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REFERAT 

A new limit relation that transforms pseudo-Jacobi polynomials to 

Hermite polynomials has been presented. The prove of this relation 

has been based on the use of recurrence relations for these polyno-

mials. 

1.  INTRODUCTION 

 

 It is well known that knowledge of special functions is necessary for understanding many important 

issues of theoretical and mathematical physics. The fact is that the solution of many problems of theoreti-

cal and mathematical physics, associated, for example, with the study of atomic and nuclear phenomena, 

the motion of charged particles in an external field, the propagation of waves in various media, etc. leads 

to the use of various special functions. We are especially interested in solving quantum-mechanical prob-

lems on bound states [1-3]. The most commonly used special functions in solving problems of quantum 

mechanics on bound states are classical and q-orthogonal polynomials, spherical, cylindrical, and hyper-

geometric functions [4-6].  

Among quantum mechanical problems, a special place is occupied by problems with an exact solu-

tion. This is because exact solutions are of great interest both from a physical point of view and from a 

mathematical point of view. In this paper, we are only interested in the mathematical importance of exact 

solutions. The point is that exact solutions of the wave equations of the discrete spectrum are usually ex-

pressed in terms of certain special functions, and this, in turn, can lead to the establishment of new proper-

ties of special functions. For example, in the papers of [7-15], various exactly solvable relativistic [7 10] 

and difference [11] models of the linear harmonic oscillator, the relativistic singular oscillator [12] and the 

q-oscillator [13,14] were studied. In these papers, various limit relations transforming the Meixner-

Pollaczek [9,10] and Meixner polynomials [11] into Hermite polynomials, the continuous dual Hahn pol-

ynomials into Laguerre polynomials [12] and other various formulas for the q-orthogonal polynomials 

[13-15] were obtained.   

 Recently, in paper [16] a new generalized free Hamiltonian to describe variable mass systems was 

proposed, and a pseudo-Jacobi oscillator with position-dependent mass was constructed. This Hamiltonian 

contains as special cases of free Hamiltonians used in the literature (see, for example, [17-24]).  

 The main goal of this paper is to show that indeed there exists limit relations between pseudo-Jacobi 

and Hermite polynomials with and without shifted arguments. In the Askey scheme of hypergeometric 

orthogonal polynomials, the pseudo-Jacobi polynomials are at the level  [6]. 

 The paper is organized as follows. In Section 2, some basic formulas of both pseudo-Jacobi and 

Hermite polynomials are given. In Section 3, a limit relation between these polynomials is proved. Con-

clusions are presented in Section 4. 
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2.    BASIC FORMULAS OF PSEUDO-JACOBI AND HERMITE POLYNOMIALS 

 

       Pseudo-Jacobi polynomials are defined in terms of hypergeometric functions as follows [6]                         
                           

                                                                (2.1) 

 

and satisfy the orthogonality relation 

 

, 

                                                                                              (2.2) 

 

In this formulas  is an arbitrary real parameter, but N is arbitrary positive integer and                                                           

. The recurrence relation for them has the form 

 

                                                                                (2.3) 

 

where 

                                            (2.4) 

 

 We also write down for them a differential equation  

 

            .       (2.5)                             

 

 Similar formulas for the Hermite polynomials are [5,6]: the definition  

 

                                                   ,                                          (2.6) 

 

the orthogonality relation 

 

                                                  .                              (2.7) 

 

 The recurrent relation and the differential equation for them have the form 

 

                                                                                                           (2.8) 

                                                                                (2.9) 

 

3.  LIMIT RELATION BETWEEN PSEUDO-JACOBI AND HERMITE POLYNOMIALS 

 

 Theorem 1.  The following limit relation holds between the pseudo-Jacobi and Hermite polynomi-

als 

 

                                                                                                             (3.1) 

 

 We will prove this theorem in two ways, both of which use the recurrence relations for these poly-

nomials. 

 Proof 1. To prove (3.1), we will use the recurrence relations (2.3) and (2.8) for the pseudo-Jacobi 

and Hermite polynomials. Let be 



ON A LIMIT RELATION BETWEEN PSEUDO-JACOBI AND HERMITE POLYNOMIALS 

 

 5 

                                                      and                                    (3.2) 

 

 Then from (2.3) we obtain the following recurrence relation for the polynomials  

 

                                                                                                                           (3.3) 

where                                                      ,                                    (3.4) 

 

 Since   and , then passing to the limit  in (3.3) we come to 

 

                                                                                                               (3.5) 

 

 And this relation coincides with the recurrence relation for the Hermite polynomials (2.8) for  

. Hence, . This completes the proof of (3.1). 

 Proof 2. Let us now prove the relation (3.1) by the method of mathematical induction. To do this, 

we first write explicitly the pseudo-Jacobi and Hermite polynomials for the first few values of  : 

 

 ,   

                                                                                     (3.6) 

                                                                2.                                   (3.7) 

 

 Using now the explicit form of pseudo-Jacobi polynomials for  (3.6), we can directly verify 

that for n = 1 and 2, relation (3.1) is true, i.e.  

 

 

                                                                                                              (3.8) 

 

 Now let us prove that the limit (3.1), which is true for the cases  n=1,2 is also true for an arbi-

trary case n>2. For this assume that the limit relation (3.1) for the polynomials   and  

 hold for an arbitrary . Then it will also be fulfilled for the polynomial  

. Indeed, if we multiply both sides of recurrence relation (2.3) for pseudo-Jacobi pol-

ynomials  by    and then apply the limit  , then the recurrence relation 

(2.8) for the Hermite polynomials under    will be obtained, i.e.  

 

 

 
                                                                                                                         (3.9) 

 

Therefore, according to (2.8), we can write   

 

                                                                                           (3.10) 

 

This completes the second proof of the theorem. 
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 Let us note that under the limit  , the orthogonality relation (2.2) for pseudo-Jacobi polyno-

mials   actually reduces to the orthogonality relation for Hermite polynomials. This is 

because the weight function for pseudo-Jacobi polynomials behaves under this limit as 

 

                                                           .                                        (3.11)    

 

 It is also easy to check that the square of the norm   (2.2) of the pseudo-Jacobi polynomials 

in this limit coincides with the square of the norm    (2.7) of the Hermite polynomials, i.e. 

 

                                                                                                                    (3.12) 

 

 In indicated limit, the equation for the pseudo-Jacobi polynomials (2.5) will also coincide with the 

equation for the Hermite polynomials (2.9). Indeed, if in the equation (2.5) we replace   by , then 

we get the equation 

 

                                             (3.13) 

 

 Now we divide both sides of this equation by  and pass to the limit . As a result, we obtain 

the equation (2.9) for the Hermite polynomials. 

 It should be now emphasized that, based on formula (3.1), it is possible to construct an exactly solv-

able model of a linear harmonic oscillator with position-dependent mass with the wave functions of the 

form (in dimensionless quantities) (compare with [16]) 

 

                                                               (3.14) 

 

 If we normalize the waves functions (3.14) by the condition  

 

                                                                      (3.15) 

 

Then they will have a limit in the form 

 

                                                   .                                (3.16)  

 

 Here  ,   are the well-known wave functions of the nonrelativistic linear har-

monic oscillator [1].  

 In paper [25] another limit relation between the pseudo-Jacobi and Hermite polynomials was proved 

 

                                                                                             (3.17) 

 

 Now it is evident that in the limit   the equation (2.5) for   polynomials 

go over to the equation for the Hermite polynomials with the shifted argument   [25]. Indeed, 

the equation (2.5) for  polynomial takes the form  

 

                                                   (3.18) 

 

 The limit of this equation at    gives us the correct result.  
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 Let us note that under the limit  , the orthogonality relation (2.2) for pseudo-Jacobi polyno-

mials     with  ,   actually reduces to the orthogonality relation for Her-

mite polynomials with the shifted argument  . This is because the weight function for pseudo-

Jacobi polynomials behaves under this limit as 

 

                                     .                      (3.19) 

 

 It is also easy to check that the square of the norm   (2.2) of the pseudo-Jacobi polyno-

mials in this limit coincides up to a constant factor   with the square of the norm    (2.7) of the Her-

mite polynomials, i.e. 

 

                                                                                                        (3.20) 

 

 It should be now emphasized that, based on the formula (3.17), it is possible to construct an exactly 

solvable model of a linear harmonic oscillator with position-dependent mass in an external homogeneous 

gravitational field with the wave functions of the form  

 

                                                (3.21) 

 

 If we normalize the waves functions (3.21) by the condition 

 

                                                         (3.22) 

 

 Then they will have a limit in the form  

 

                                    .                         (3.23)  

 

 Here  ,   now are the wave functions of the nonrelativistic linear harmonic 

oscillator in the external homogeneous field [1].  

 At the end of this section, we note that in calculating the limits in this work, we used the following 

asymptotic formulas, which are valid for   and  

 

                           ,      .           (3.24) 

 

4.   CONCLUSION 

 

 In this paper, we have proved the limit relation that transforms orthogonal pseudo-Jacobi polynomi-

als to Hermite polynomials. To prove this limit relation, we used the recurrence relations for the polyno-

mials under consideration. In Askey scheme of orthogonal polynomials, the pseudo-Jacobi belong to the  

 level. Thus, additional arrow appears in Askey scheme.       

 We will now give one interesting analogy between "relativistic" and "nonrelativistic formulas" for 

orthogonal polynomials. First, we consider the "nonrelativistic" case. We know that there exist the follow-

ing connections between Hermite and Laguerre polynomials [5,6]  

 

                         (4.1) 
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 On the other hand, it is also known that the Hermite polynomials   constitute the polynomial 

part of the wave functions of the nonrelativistic linear harmonic oscillator [1, 2], and the Laguerre poly-

nomials  constitute the polynomial part of the wave functions of the nonrelativistic singular oscilla-

tor [26]. On the other hand, the linear harmonic oscillator is a special case of the linear singular oscillator, 

therefore the Hermite polynomials also are a special case of the Laguerre polynomials (see (4.1)).        

 Let us now consider the relativistic case. The relativistic generalization of the nonrelativistic linear 

harmonic oscillator is the finite-difference linear oscillator studied in the papers [7  10]. The relativistic 

analogue of the linear singular oscillator is the finite-difference model studied in the paper [12]. The wave 

functions of these relativistic finite-difference systems are expressed in terms of the Meixner-Pollaczek 

polynomials  and continuous dual Hahn polynomials    respectively. In this 

sense, the Meixner-Pollaczek polynomials    are "relativistic analogs" of the Hermite polyno-

mials  , and the continuous dual Hahn polynomials   are the "relativistic analogs" 

of the Meixner-Pollaczek polynomials  . We can now write the "relativistic" analogs of the 

formulas (4.1). They have the form [12] 

 

 
 

                                                                                     (4.2) 

 

 In the “nonrelativistic” limit, the formulas (4.2) reproduce the formulas (4.1).      
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PSEVDO-YAKOBİ VƏ ERMİT ÇOXHƏDLİLƏRİ ARASINDAKI LİMİT MÜNASİBƏTİNƏ DAİR 

 

Ş.M.NAĞIYEV 

 

   Məqalədə psevdo-Yakobi coxhədlilərini Ermit çoxhədlilərinə çevirən yeni bir limit münasibəti təqdim edirib. Bu münasi-

bətin isbatı həmin çoxhədlilərin rekurrent münasibətlərindən istifadəyə söykənir.  

 

 

О ПРЕДЕЛЬНОМ СООТНОШЕНИИ МЕЖДУ ПОЛИНОМАМИ ПСЕВДО-ЯКОБИ И ЭРМИТА 

 

Ш.М.НАГИЕВ 

 

 В статье представлено новое предельное соотношение между полиномами псевдо-Якоби и Эрмита. Доказатель-

ство этого соотношения основано на использовании рекуррентных соотношений для этих полиномов. 
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РЕФЕРАТ 

Получены новые магнитные топологические изоляторы 

твёрдого раствора MnBi0,5Sb1,5Te4. Изучена электропро-

водность слоистого соединения MnBi0,5Sb1,5Te4 в плоско-

сти слоёв и в направлении перпендикулярном слоям в ши-

рокой области температур 1,4-300К. Обнаружено, что в 

обоих направлениях в интервале температур 50-300К 

наблюдается «металлический» характер температурной 

зависимости удельного сопротивления. Ниже температур 

Т=50К величина удельного сопротивления возрастает и 

зависимость ρ(Т) демонстрирует перегиб при Т=23К. Воз-

растание сопротивления в этом температурном интервале 

обусловлено спиновыми флуктуациями и происходящим 

фазовым переходом парамагнетик-антиферромагнетик. 

Ниже температуры 23К возрастание сопротивления обу-

словлено квантовыми интерференционными поправками к 

проводимости, что подтверждается данными исследования 

магнитосопротивления. 

 

ВВЕДЕНИЕ 

 

 Хотя топологические изоляторы впервые 

были предсказаны в 1980-х годах, однако экс-

периментально были обнаружены и исследо-

ваны, начиная с 2007 года [1-3]. Топологиче-

ские изоляторы - соединения, на поверхностях 

которых наблюдается металлический характер 

проводимости, а в объёме - изоляторы (диэлек-

трики). Проводящие свойства поверхности яв-

ляются следствием сильного спин-орбиталь-

ного взаимодействия, которое приводит к воз-

никновению спин-расщепленных топологиче-

ских поверхностных состояний с дисперсией 

так называемого дираковского типа, то есть 

линейной зависимостью энергии от импульса, 

как в графене.  

 В [4] методом фотоэлектронной спектро-

скопии с угловым разрешением (ARPES, аngle-

resolved photoemission spectroscopy) показано 
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существование конусов Дирака в соединении 

Bi0,9Sb0,1. Авторами [5,6] методом фотоэлек-

тронной спектроскопии с угловым разрешени-

ем было доказано существование конусов Ди-

рака в соединениях Bi2Se3, Bi2Te3 и Sb2Te3. Та-

ким образом, кристаллы Bi2Se3, Bi2Te3 и 

Sb2Te3, являющиеся компонентами высокоэф-

фективных термоэлектрических преобразова-

телей, оказались ещё и классическими тополо-

гическими изоляторами. Практической инте-

рес к топологическим изоляторам обусловлен 

тем, что поверхностные состояния защищены 

симметрией обращения времени от рассеяния 

на немагнитных примесях и дефектах и поэто-

му носители заряда в этих состояниях могут 

двигаться вдоль поверхности объемного мате-

риала почти без потери энергии. Таким обра-

зом, возможно осуществление бездиссипатив-

ного переноса заряда. Обобщение полученных 

экспериментальных и теоретических работ по 

рождению нового класса кристаллов - тополо-

гических изоляторов - приведено в 2010 году в 

обзоре J.E.Moore [7]. 

 В отличие от их немагнитных аналогов, 

магнитные топологические изоляторы могут 

иметь зазоры на некоторых поверхностях, что 

делает возможным наблюдение ряда уникаль-

ных физических явлений, таких как кванто-

ванный аномальный Холл (QAH), магнито-

электрический эффект, аксионная электроди-

намика, майорановские фермионы и др. [8-11]. 

Магнитные топологические изоляторы востре-

бованы и в новой области современной элек-

троники - спинтронике, в основном, в сред-

ствах переноса, записи и хранения информа-

ции [12].  Ранее для наблюдения этих уникаль-

ных эффектов исследователями в основном 

применялось легирование классических топо-

логических изоляторов, например, типа Bi2Te3 

магнитными примесями Mn, Cr, Fe и др. Одна-

ко, такое легирование обладало существенны-

ми недостатками. Главные недостатки при ле-

гировании топологических изоляторов магнит-

ными примесями это: а) неоднородное легиро-

вание вызывает проблемы с воспроизводимо-

стью результатов в разных точках кристалла; б) 

легирование нарушает топологичность, из-за 

нарушения симметрии обращения времени. 

Выше было отмечено о возможности 

осуществления в топологических изоляторах 

бездиссипативного переноса заряда. Однако, 

практическое наблюдение этого эффекта стал-

кивается с большими трудностями. Дело в том, 

что в топологических изоляторах наряду с по-

верхностными носителями заряда в ещё боль-

шей концентрации имеются в наличии объём-

ные носители заряда с обычными механизма-

ми рассеяния заряда, которые доминируют в 

суммарном механизме переноса заряда. Для 

устранения объёмных носителей заряда необ-

ходимо, чтобы уровень Ферми находился в за-

прещённой зоне. Такой корректировки (tuning) 

положения уровня Ферми можно добиться ле-

гированием или использованием твёрдых рас-

творов. В настоящей работе получены и иссле-

дованы электрические и гальваномагнитные 

свойства магнитного топологического изоля-

тора твёрдого раствора MnBi0,5Sb1,5Te4.  

 

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ 

 

 Технология получения магнитных топо-

логических изоляторов семейства 

MnBi2Te4(Bi2Te3)n подробно описана в работе 

[13]. MnBi0,5Sb1,5Te4 кристаллизуется в слои-

стую структуру с осью с перпендикулярной 

плоскости слоёв. На Рис.1 приведена рентге-

новская дифрактограмма для соединения 

MnBi0,5Sb1,5Te4. Определённый параметр ре-

шётки в направлении оси с равен примерно 

41Å, как и в MnBi2Te4. 

 

 
 

Рис.1 
Рентгеновская дифрактограмма соединения 

MnBi0,5Sb1,5Te4. 
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 Электрические и гальваномагнитные 

(эффект Холла и магнитосопротивление) эф-

фекты в слоистых кристаллах MnBi0,5Sb1,5Te4 

были изучены стандартным четырёхзондовым 

методом по селективной методике на перемен-

ном токе частотой 20.5Гц с использованием 

Lock In Amplifier - SR830. Величина тока не 

превышала 1мА. Температурные исследования 

проводились в широкой области температур 

1,4-300К. Сильные магнитные поля до 90кЭ 

были получены с помощью сверхпроводящего 

соленоида. Образец при гальваномагнитных 

измерениях помещался в центр соленоида. 

 Анизотропия электропроводности в сло-

истых кристаллах MnBi0,5Sb1,5Te4 была изучена 

усовершенствованным комбинированным че-

тырёхзондовым методом P.Schnabel, пригод-

ным для образцов, приготовленных в виде 

тонких пластинок. Такие пластинки легко по-

лучить из слоистых материалов путём их есте-

ственного скола в плоскости параллельной 

слоям. Четыре контакта попарно наносятся на 

противоположные поверхности изучаемого 

образца в прямоугольной геометрии [14,15]. 

На Рис.2 показаны температурные зависимо-

сти удельного сопротивления в плоскости сло-

ёв II и в направлении перпендикулярном сло-

ям ⊥ соединения MnBi0,5Sb1,5Te4 в широкой 

области температур 1,5-300К. 

 

 
 

Рис. 2 
Температурные зависимости удельного сопротивле-

ния в плоскости слоёв II и в направлении перпенди-

кулярном слоям ⊥ соединения MnBi0,5Sb1,5Te4. 

 На вкладке показана температурная за-

висимость анизотропии электропроводности 

⊥/II. Как видно, анизотропия электропровод-

ности практически не меняется с температу-

рой, что свидетельствует об одинаковом меха-

низме переноса заряда в плоскости слоёв и в 

направлении перпендикулярном слоям. 

 Обратимся для более подробного анали-

за к электропроводности в плоскости слоёв. На 

Рис. 3 показана температурная зависимость 

удельного сопротивления (Т) соединения 

MnBi0,5Sb1,5Te4 в широкой области температур 

1,4-300К. 

 

 
 

Рис. 3 
Температурная зависимость удельного сопротивле-

ния (Т) соединения MnBi0,5Sb1,5Te4 в широкой обла-

сти температур 1,4-300К. 

 

 Как видно из Рис.3, температурная зави-

симость удельного сопротивления ρ(Т) в обла-

сти температур 50-300К имеет характерный 

“металлический” ход: с уменьшением темпе-

ратуры величина удельного сопротивления 

уменьшается. Такая температурная зависи-

мость характерна и для классического полу-

проводника Bi3Te3 [16], что обусловлено тем, 

что для этих кристаллов характерно при синте-

зе из расплава стехиометрического состава уже 

изначально наличие значительного количества 

собственных точечных дефектов структуры, 

т.н. антисайтных дефектов и дефектов замеще-

ния. Поэтому изначально монокристаллы 

MnBi0,5Sb1,5Te4 имеют значительную концен-

трацию электронов. Для данного образца из 
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исследований эффекта Холла была получена 

концентрация n~1,71020cm-3. Такая большая 

концентрация примесей формирует в запре-

щённой зоне значительное количество локаль-

ных состояний, образующих широкую при-

месную зону, перекрывающуюся с собствен-

ной зоной чистого кристалла. Поэтому при ис-

следованиях электропроводности монокрис-

таллов MnBi0,5Sb1,5Te4 наблюдается типичный 

“металлический” ход температурной зависи-

мости удельного сопротивления. Далее, ниже 

температур Т=50К величина удельного сопро-

тивления возрастает и зависимость ρ(Т) демон-

стрирует перегиб при ТN~23К (Рис. 3). Этот 

перегиб обусловлен фазовым переходом пара-

магнетик-антиферромагнетик и температура 

23К является температурой Нееля. С дальней-

шим понижением температуры величина 

удельного сопротивления продолжает возрас-

тать в следствие локализации носителей заряда 

при низких температурах, что характерно для 

квантовой поправки к проводимости в при-

ближении невзаимодействующих электронов, 

обусловленной интерференцией амплитуд тра-

екторий с самопересечением при рассеянии 

носителей на примесях и структурных дефек-

тах (т.н. квантовая интерференционная добавка 

к проводимости или слабая локализация). При 

приложенном внешнем магнитном поле коге-

рентность амплитуд рассеяния нарушается, 

интерференция амплитуд рассеяния разруша-

ется и сопротивление уменьшается, т.е. 

наблюдается отрицательное магнитосопротив-

ление (Рис. 4). 

 Следует отметить, что при температуре 

5К уже в слабых магнитных полях до 5кЭ со-

противление падает с величины 1,25mcm до 

1,05mcm (Рис. 4), что коррелирует с возрас-

танием сопротивления (Рис. 3). Это свидетель-

ствует о том, что в данном случае мы наблю-

даем эффект слабой локализации. 

 Также было исследовано влияние при-

ложенных различных по величине внешних 

магнитных полей до 10кЭ на температурную 

зависимость удельного сопротивления ρ(Т). 

Как видно из Рис.5, с возрастанием величины 

приложенного магнитного поля (от 0 до 10кЭ) 

увеличение сопротивления, вызванное локали-

зацией, постепенно исчезает и отчётливо виден 

пик на ρ(Т), обусловленный фазовым перехо-

дом парамагнетик-антиферромагнетик. 

 

 
 

Рис. 4 
Зависимость удельного сопротивления 

MnBi0,5Sb1,5Te4 от внешнего магнитного поля при 

температуре Т=5К. 
 

 
 

Рис. 5 
Температурная зависимость удельного сопротивле-

ния ρ(Т) в MnBi0,5Sb1,5Te4 при внешних магнитных 

полях 0-10кЭ. 
 

 Аналогичный пик на зависимости ρ(Т) 

наблюдался нами в монокристаллах MnBi2Te4 

[17] (Рис. 6), также обусловленный магнитным 

фазовым переходом парамагнетик-антиферро-

магнетик. Возникновение пика обусловлено 

рассеянием носителей заряда на спиновых 
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флуктуациях при фазовом переходе парамаг-

нетик-антиферромагнетик.  

 

 
 

Рис. 6 
Температурная зависимость удельного сопротивле-

ния ρ(Т) в MnBi2Te4 [15]. 
 

 Как видно из Рис.5, приложенное поле в 

5кЭ практически ликвидирует возрастание со-

противления, вызванное слабой локализацией, 

что является дополнительным подтверждени-

ем наблюдения эффекта слабой локализации.  

 Сравнение Рис.5 и Рис.6 показывает, что 

пик на зависимости ρ(Т) в MnBi0,5Sb1,5Te4 более 

размытый, чем в MnBi2Te4. Это обусловлено 

тем, что в твёрдом растворе MnBi0,5Sb1,5Te4 

больше дефектов, что приводит к размытию 

температуры фазового перехода. 

 Дальнейшее увеличение величин внеш-

них магнитных полей (от 20 до 60кЭ) на тем-

пературную зависимость удельного сопротив-

ления ρ(Т) приводит к постепенному умень-

шению пика на зависимости ρ(Т) (Рис.7), что 

свидетельствует о магнитном происхождении 

этой особенности. Необходимо, однако, отме-

тить, что достаточно сильное магнитное поле 

60кЭ не ликвидирует полностью пик на зави-

симости ρ(Т) в твёрдом растворе 

MnBi0,5Sb1,5Te4, что указывает на достаточно 

сильное обменное взаимодействие. 

 

 

 

 

 

 
 

Рис. 7 
Температурная зависимость удельного сопротивле-

ния ρ(Т) в MnBi0,5Sb1,5Te4 при внешних магнитных 

полях 20-60кЭ. 
 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

 Получены и охарактеризованы новые 

магнитные топологические изоляторы твёрдо-

го раствора MnBi0,5Sb1,5Te4. Из исследований 

анизотропии электропроводности выявлен 

одинаковый механизм переноса заряда в плос-

кости слоёв и в направлении перпендикуляр-

ном слоям в широкой области температур 1,4-

300К. Обнаружено, что в интервале темпера-

тур 50-300К наблюдается «металлический» ха-

рактер температурной зависимости удельного 

сопротивления. Ниже температур Т=50К вели-

чина удельного сопротивления возрастает и 

зависимость ρ(Т) демонстрирует перегиб при 

Т=23К. Возрастание сопротивления в этом 

температурном интервале обусловлено спино-

выми флуктуациями и происходящим фазовым 

переходом парамагнетик-антиферромагнетик. 

Ниже температуры 23К возрастание сопротив-

ления обусловлено эффектом слабой локали-

зации, что подтверждается данными исследо-

ваний влияния внешнего магнитного поля на 

электропроводность. 

 Данная работа была выполнена при фи-

нансовой поддержке Фонда развития науки при 

Президенте Азербайджанской Республики 

(гранты № EİF-BGM-4-RFTF-1/2017-21/04/1-M-

02 и EİF/MQM/Elm-Tеhsil-1-2016-1(26)-71/16/1). 
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MnBi0,5Sb1,5Te4 YENİ MAGNİTTOPOLOJİ İZOLYATORLARDA ZƏİF LOKALİZASİYA EFFEKTİ                                                                                                                     

 

N.А.АBDULLAYEV, Х.V.ƏLİGULİYEVA, V.N.ZVEREV, Z.S.ƏLİYEV, İ.R.ƏMİRASLANOV, М.B.BABANLI, 

S.М.BAĞIROVА, Ye.N.ƏLİYEVА, İ.А.NƏSİBOV,  N.Т.MАМЕDOV 

 

 MnBi0,5Sb1,5Te4 bərk məhlulun yeni maqnit topoloji izolyatorları alınmışdır. MnBi0,5Sb1,5Te4 laylı birləşmənin elektrik 

keçiriciliyi təbəqələrin müstəvisində və təbəqələrə perpendikulyar istiqamətdə 1,4÷300K geniş temperatur oblastında tədqiq 

edilmişdi. Hər iki istiqamətdə 50÷300K temperatur oblastında xüsusi müqavimətin temperaturdan asılılığının "metal" xarakteri 

aşkar edilib. T=50K-dən aşağı temperaturda xüsusi müqavimətin artması və ρ(T) asılılığında T=23K-də əyilmə müşahidə 

olunur.  Bu temperatur oblastında müqavimətin artımı spin flüktuasiyaları və meydana gələn paramaqnit - antiferromaqnit faza 

keçidi ilə bağlılığı göstərilib.  23K-dən aşağı temperaturda müşahidə olunan müqavimət artımı  keçiriciliyə əlavə edilən kvant 

interferensiya düzəlişləri ilə əlaqədardır və bu maqnit müqavimətinin tədqiqatından alınan nəticələrlə təsdiqlənir. 

 

 

https://arxiv.org/search/cond-mat?searchtype=author&query=Chang%2C+C
https://arxiv.org/search/cond-mat?searchtype=author&query=Zhang%2C+J
https://arxiv.org/search/cond-mat?searchtype=author&query=Feng%2C+X
https://arxiv.org/search/cond-mat?searchtype=author&query=Shen%2C+J
https://arxiv.org/search/cond-mat?searchtype=author&query=Zhang%2C+Z
https://arxiv.org/search/cond-mat?searchtype=author&query=Guo%2C+M
https://arxiv.org/search/cond-mat?searchtype=author&query=Guo%2C+M
https://arxiv.org/search/cond-mat?searchtype=author&query=Li%2C+K
https://arxiv.org/search/cond-mat?searchtype=author&query=Ou%2C+Y
https://arxiv.org/search/cond-mat?searchtype=author&query=Wei%2C+P
https://arxiv.org/search/cond-mat?searchtype=author&query=Wang%2C+L
https://arxiv.org/search/cond-mat?searchtype=author&query=Ji%2C+Z
https://arxiv.org/search/cond-mat?searchtype=author&query=Feng%2C+Y
https://arxiv.org/search/cond-mat?searchtype=author&query=Feng%2C+Y
https://www.researchgate.net/profile/Ziya_Aliev3
https://www.researchgate.net/profile/Imamaddin_Amiraslanov
https://www.researchgate.net/scientific-contributions/2149667665_Daria_I_Nasonova
https://www.researchgate.net/scientific-contributions/38963455_Andrei_V_Shevelkov
https://www.researchgate.net/scientific-contributions/2154362069_Zakir_A_Jahangirli
https://www.researchgate.net/scientific-contributions/2154356194_Elnur_N_Orujlu
https://www.researchgate.net/profile/M_Otrokov
https://www.researchgate.net/profile/Nazim_Mamedov3
https://www.researchgate.net/scientific-contributions/2147642314_Mahammad_Baba_Babanly
https://www.researchgate.net/scientific-contributions/2144853528_Evgueni_V_Chulkov


Н.А.АБДУЛЛАЕВ, Х.В.АЛИГУЛИЕВА, В.Н.ЗВЕРЕВ, З.С.АЛИЕВ, И.Р.АМИРАСЛАНОВ, М.Б.БАБАНЛЫ, ……….. 

 

 16 

EFFECT OF WEAK LOCALIZATION IN THE NEW MnBi0,5Sb1,5Te4 MAGNETIC TOPOLOGICAL INSULATORS  

 

N.А.АBDULLAYEV, Kh.V.ALIGULIYEVA, V.N.ZVEREV, Z.S.ALIYEV, I.R.AMIRASLANOV, М.B.BABANLY, 

S.М.BAGIROVА, Ye.N.ALIYEVА, IА.NASIBOV, N.Т.MАМЕDOV 

 

 New magnetic topological insulators of MnBi0,5Sb1,5Te4 solid solution have been obtained. The electrical conductivity of 

the MnBi0,5Sb1,5Te4 layered compound has been studied in the plane of the layers and in the direction of perpendicular to the lay-

ers in a wide temperature range of 1.4-300K. It was found that in both directions in the temperature range of 50-300K "metallic" 

character of the temperature dependence of the resistivity was observed. Below temperatures T=50K, the resistivity increased and 

the ρ(T) dependence exhibited an inflection at T=23K. The increase in resistance in this temperature range was due to spin fluctu-

ations and the ongoing paramagnetic-antiferromagnet phase transition. Below a temperature of 23K, the increase of resistance 

was due to quantum interference corrections to the conductivity, which was confirmed by the data from the study of magnetore-

sistance. 
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REFERAT 

Aim of the work is the creation of graphene oxide/porous sili-

con (GO/PS) heterostructures and study of their I-V character-

istics, depended on the concentration of CO gas composition. 

H2SO4, NaNO3 and KMnO solution was used for graphene ox-

ide synthesis. Graphene oxide was deposited on porous silicon 

substrates by electrophoretic or rotation methods. It was shown, 

that open circuit voltage of the GO/PS structure depends on the 

concentration of gaseous CO composition and increases up to 

11mV when the concentration changes in the range of 

0÷3500ppm. The observed change of electrical parameters of 

the GO/PS-sensors are explained based on formation of hydro-

gen atoms and electrons in the interface of GO/PS structure. 

 

INTRODUCTION 

 

 Investigations and commercial interest of 

porous silicon and other nano-materials are very 

intensity in the recent year due its potential appli-

cations of different types of gas sensors. Gas sen-

sors were divided on next main categories: resis-

tive, capacitance, solid electrolyte, infrared, bio-

medical and other [1-4]. The semiconductor sen-

sors were based on tin oxide (SnO2) or similar 

metal oxide semiconductors (CuO, WO, TiO2, 

ZnO, MnO). The working principle of these type 

sensors is that the resistance of the metal oxide 

semiconductor changes when it is exposed to the 

ambient gas because the gas reacts with the heated 

metal oxide surface and change its electronic prop-

erties. The sensors usually can be produced by 

coating a metal layer on a substrate with two elec-

trode pre-embedded on it. Metal oxide sensors are 

commonly oxide layer used for the detection of 

hazardous gases, such as NH3, NO, CO etc. One 

limitation of metal oxide gas sensors, however, is 

their high operating temperature (350-500oC) 

which leads to high power consumption.       

 Porous silicon has an extremely large sur-

face-to-volume ratio (up to 800m2/cm3) and high 

chemical activity of the surface [4]. These proper-

ties enable PS to effectively react with gases and 

porous silicon layers are therefore considered as 

very promising for sensor applications. The gas-

stimulated modification of the electrical or optical 

properties of PS is generally associated with chang-

es in the conductivity or dielectric constant due the 

adsorption of gas molecules inside the pores. This 

provides a base for high-sensitivity and low-cost 

gas sensors, which are needed in numerous envi-

ronmental, biomedical and food applications. 

 In this paper, we fabricate a gas sensor based 

on a Graphene oxide/Porous silicon structure and 

show that this device is an effective sensor toward 

CO gas ambient.  

      

EXPERIMENTAL 

 

 We prepared for Graphene oxide of the so-

lution using Modified Hummers method from 

NaNO3, H2SO4, KMnO, HCl, H2O reactions [5]. 

Then, the solution was used for electrophoretic 
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deposition of films Graphene oxide on silicon or 

porous silicon (at U=30V and 4.5mg/ml) at room 

temperature (EPD- electrophoretic deposition). 

The second method deposition consists in the rota-

tion of solution (about 3000rot/s) and deposition 

films of Graphene oxide on silicon, porous silicon 

or soda lime glass (SLG) substrates at room tem-

perature (RD - rotation deposition).   

           Porous silicon with a thickness of 10-20µm 

were prepared by anodic etching on one surface of 

(111) oriented p-type silicon wafers with a thick-

ness of 350µm by anodic etching in hydrofluoric-

ethanol solution [6]. The porosity of porous silicon 

(P=60-70%), thickness and resistivity measure-

ments (1.8x106Ω cm) were used to characterize 

obtained layers. The average porosity, i. e. the void 

fraction in the porous layer was measured by gra-

vimetry technique. 

 X-Ray diffraction (XRD) analyses of the 

films were carried out using Bruker D2 Phaser 

(Germany) diffractometer in θ-2θ scan mode with 

Ni-filtered CuKα radiation (λ=1.54060Å) source. 

Raman spectra were measured by Confocal 

PL/Raman microscope Nanofinder 30-NM01 

(Tokyo Instruments, Inc.). Photoluminescence 

(PL) measurements were performed using 

PL/PLE/Raman spectrometer (Tokyo Instruments, 

Inc.). The emission of the samples was excited by 

325nm wavelength laser beams.  

 The ellipsometric measurements in 

220÷1700nm spectral range were performed using 

Woollam M2000 (USA) rotating compensator in-

strument. Incident light angles were varied be-

tween 55 and 75° with 5° step. WVASE32 com-

puter program was used for the ellipsometric data 

fitting procedure. Experimental data were fitted 

(employing the Levenberg-Marquardt algorithm) 

to optical model using parameterized model die-

lectric functions simultaneously for all the data 

points measured in UV/VIS ranges. 

 Ohmic contacts for Graphene oxide films 

and porous silicon layers for Graphene ox-

ide/Porous silicon structure were prepared by Ag-

paste. The gas-stimulated open-circuit voltage (V) 

and short-circuit current density (J) were measured 

by Thurlby-1503 digital multimeter. The concen-

tration of CO was measured using a BW Defender 

Multi-Gas Detector. All of the measurements were 

performed at room temperature. 

 

RESULTS AND DISCUSSION 

 

 Fig.1 and Fig.2 show X-Ray diffraction pat-

tern and Raman scattering spectrum of Graphene 

oxide films, obtained by electrophoretic deposi-

tion, respectively. The figures show the character-

istic X-Ray (2θ=10o) and Raman lines (λ=1360 

and 1600cm-1) of Graphene oxide films corrobo-

rate to FCC lattice [7]. 

 

Fig. 1 
X-Ray diffraction pattern of Graphene oxide film. 

 

 

Fig.2 
Raman shift spectrum of Graphene oxide film. 

 

 In Fig.3 the absorption coefficient as a func-

tion of photon energy derived from spectroscopic 

ellipsometry data [8] of Graphene oxide films (as 

prepared, air and vacuum-annealed) are given. Ex-

trapolation of the linear section of the plot in Fig. 3 

down to zero absorption gives the value of 
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Eg=2.37eV for as-prepared film band gap. The av-

erage thicknesses of the Graphene oxide films 

were found to be d=121nm. 
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Fig. 3 
Absorption coefficient of Graphene oxide films as a func-

tion of photon energy. 
 

 The band gap of the film found from photo-

luminescence spectrum (Fig. 4) of the as-prepared 

film is Eg =2.37eV, which is close to that, derived 

from spectroscopic ellipsometry data.  

Fig. 4 
Photoluminescence spectrum of Graphene oxide film 

under 325nm excitation wavelength. 
 

 The current-voltage characteristics of GO/PS 

heterostructure (RD) (1) in normal air ambient 

(300K, 45% relative humidity) and (2) under CO 

gas influence showed in good rectifying properties. 

 Generation open-circuit voltage (V=200mV) 

and short-circuit current (Jsc=0.9mA/cm2) are format 

in the structure.  Observer of the voltage on I-V 

characteristics of GO/PS structure acting CO mol-

ecules (Fig. 5, curve 2) similar of rectifying diode 

under light. Concerning the mechanism for the 

sensitivity of the GO/PS sensor to CO molecules, 

one can suppose that at first stage, the water mole-

cules from the humid air with the CO, resulting in 

the formation of hydrogen, according to the elec-

trode reaction [1, 6]    

 

                          CO+H2O→O2+H2,                     (1) 

                                    H2→2H+2e-.                      (2) 

  

 After the reaction described by eq. (1), the 

formation of electricity proceeds in accordance with 

eq. (2). The formation of hydrogen, according to re-

action (2) is creating of electrons in Graphene oxide 

film of the GO/PS sensor and produce of voltage.                          

 

Fig. 5 
J-V characteristics of GO/PS heterostructure in normal air 

ambient (1) and CO gas influence (400ppm) (2). 
 

 The CO concentration-voltaic effect, the gen-

eration of the voltage between the contacts to Gra-

phene oxide nanofilm and porous silicon acting 

CO-molecules for Graphene oxide/Porous silicon 

structure was observed at room temperature. Fig. 6 

illustrates the dependence of the voltage generated 

in the GO/PG sensor on the CO concentration.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Fig. 6 
The voltage response of GO/PS sensor exposed to CO 

gas concentration. 
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 It is seen that the voltage approximately lin-

ear increases from 1 to 11mV at CO-concentration 

changes of 250-3500ppm. The sensitivity of open-

circuit voltage and short-circuit current to CO 

molecules (about 6mV/ppm) show of use of 

GO/PS structure as gas sensor at 300K. 

 Fig. 7 show the response-recovery behavior 

of the voltage for GO/PS sensor on the successive 

cycles placing in room air atmosphere and in CO 

ambient (350ppm). It can be seen that the response 

time is about 60-70s. 

 

 
 

Fig. 7 
The voltage response of GO/PS sensor as a function of 

storage time on the successive placing in air (1) 

and CO gas (2) of 350ppm. 
 

 Thus, the following experimental facts relat-

ed with generation of electricity in GO/PS nano- 

sensors in CO ambient at room temperature are es-

tablished: 

1. Characteristic of X-ray diffraction and Raman 

shift spectrum of compound matériel acknow-

ledge the receipt of Graphene oxide film.   

2. For Graphene oxide film value of band gap, 

detected by ellipsometry and photolumines-

cence spectra is Eg=2.37eV at room tempera-

ture. 

3. The GO/PS structure shows the open-circuit 

voltage (of 11mV) under influence CO-mole-

cules. 

4. The phenomenon is reversible, i. e. placing 

and removal of GO/PS sensor from CO sour-

ce is accompanied by response and recovery 

of the electrical parameters, respectively. 

5. The generation mechanism of electricity in 

Graphene oxide/Porous silicon sensors under 

CO molecules can be explained by the for-

mation of hydrogen atoms and electrons in 

GO/PS interface, according to reaction (2).  

 

CONCLUSIONS 

 

 In this study, fabrication and characteriza-

tion of GO/PS structures with the Porous silicon 

membrane and Graphene oxide catalyst has been 

presented. The performance of the GO/PS struc-

tures were measured at room temperature by sup-

plying CO gas atmosphere. The test results con-

firm that the sensor generated the open-circuit vol-

tage of 11mV of CO gas atmosphere at 400ppm. 
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GRAFEN OKCİD /MƏSAMƏLİ SİLİSİUM STRUKTULARI ƏSASLI СO SENSORU 

 

T.C.CƏFƏROV, A.H.BAYRAMOV, Ş.X.RƏHİMOV, E.A.BAĞIYEV, A.F.NƏBİYEVA,  

İ.Ə.NƏSİBOV, A.M.KƏRİMOVA 

 

 İşin məqsədi qrafen okcid/məsaməli silisium strukturları hazırlanmasi və onların CO gaz təsiri ilə cərəyan-gərginilik 

xarakteristikalarının araşdırılmasıdır. Qrafen okcid sintezi üçün kükürd turşusu H2SO4, natrium nitrat NaNO3 və permanqanat 

KMnO4 qarışığı istifadə olunmuşdur. Qrafen oksid elektroforetik çökdörmə və ya fırlanma üsullarıu  ilə məsaməli silisium üzəri-

nə cökdürülmüşdür. Müəyyən edilmişdir ki, GO/PS strukturunun açıq dövrə gərdinliyinin qiyməti CO gazvari molekullarının 

konsentrasiyasından asılıdır və konsentrasiyanın 0-3500ppm intervalında dəyişilməsi şəraitində 11mv-a qədər artır. GO/PS-sen-

sorunun elektrik parametrlərində müşahidə oluna dəyişikliklər, GO/PS sərhəddində hydrogen atomlarının və elektronların 

yaranması ilə izah olunur.   

       

 

СО СЕНСОРЫ НА ОСНОВЕ  ГРАФEН ОКСИД /ПОРИСТЫЙ КРЕМНИЙ СТРУКТУРЫ 

 

Т.Д.ДЖАФАРОВ, А.И.БАЙРАМОB, Ш.Х.РАГИМОВ, Э.А.БАГИЕВ,  

А.Ф.НАБИЕВА, И.А.НАСИБОВ, А.М.КАРИМОВА 

 

 Целью настоящей работы является создание графeн оксид/пористый кремний (GO/PS) гетеростуктуры и иссле-

дование вольт-амперных характеристик структуры в зависимости от концентрации газового состава СО. Для синтеза 

оксида графена использована смесь серной кислоты H2SO4, нитрата натрия NaNO3 и перманганата KMnO4. Графeн ок-

сид был получен посредством электофоретического осаждения или методом вращения на подложки пористого крем-

ния. Показано, что напряжение холостого хода GO/PS структуры зависит от концентрации газообразных СО-молекул, 

т.е. напряжение возрастает до 11мV при изменении концентрации в пределах 0-3500ppm. Наблюдаемые изменения 

электрических параметров GO/PS-сенсора объяснены на основе образования в интерфейсе GO/PS атомов водорода и 

электронов. 
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REFERAT 

The magnetic properties of graphene supercells have been 

studied by the density functional theory (DFT) ab initio 

method within the spin generalized gradient approximation. 

Mulliken population analysis showed that vacancy case in 

graphene supercell led to the magnetization. The main con-

tribute to magnetization have been given near vacancy and 

dangling-bonds. Atoms surrounding a vacancy acquired a 

larger magnetic moment than other atoms.  

 

INTRODUCTION 

 

 Graphene as a non-metal, includes no mag-

netic atoms. Graphene is a common structure of 

carbon atoms, but magnetism is a property hardly 

related with carbon. The carbon atoms in graphene 

are arranged in a honeycomb structure.  

 Generally speaking, the net spins in gra-

phene come from unpaired electrons; however, all 

the electrons in the intrinsic graphene are compen-

sated for owning to the π-symmetry system. Thus, 

breaking the symmetric structure of graphene is a 

feasible approach to make graphene magnetic. 

These approaches to introduce magnetic moments 

in graphene can be divided two ways [1]: (i) creat-

ing sp3-defects on the basal plane of graphene 

sheets via atoms or functional groups chemisorbed 

on carbon networks to form covalent sp3-type 

bonds, typically H [2], F [3] or hydroxyl group 

[1,4,5]; and (ii) producing edge-type defects at the 

edge sites via bombarding graphene sheets to in-

troduce vacancies [3,6], cutting graphene into 

quantum dots [7], nanoribbons [8] or nanomeshes 

[9], or substituting vacancy-site carbon atoms by 

nitrogen atoms [10].  

 Magnetism based on the sp electrons in gra-

phene has attracted considerable interest in the ex-

ploration of new concept magnetic materials. Spin-

polarized density-functional theory calculations 

[11] were performed to further explain the carrier 

density and vacancy density dependent magneto-

transport properties. The experimental and theoret-

ical results provide strong evidence for local mag-

netic moments in functional graphene. In [12] 

work shows that utilization finite as well as period-

ic structure calculations, that the ground state of a 

graphene sheet containing an isolated vacancy is 

spin polarized. 

 At finite temperatures, entropy as well as the 

2D structure of graphene favors disorder. These 

lead to a quasi-3D wavy conformation [13]. Many 

researches have been used vacancy or defect mod-

els [14] to include disorder effects in the graphene 

system. In [15] calculations reveal the itinerant 

magnetism triggered by simple defects in graphene 

and stable over the wide range of concentrations. It 

is notable, that the itinerant magnetism does not 

require the presence of highly reactive unsaturated 

dangling bonds. 

 Magnetism discovered in graphene-based 

systems has opened up the possibility of their 

spintronics application. In [16] paper provides a 

comprehensive review of the magnetic behaviors 

and electronic structures of graphene systems, in-

cluding two-dimensional graphene, one-dimensio-

nal graphene nanoribbons, and zero-dimensional 

graphene nanoclusters. Theoretical research sug-
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gests that such metal-free magnetism mainly co-

mes from the localized states or edges states.  

 The magnetic graphene nanostructures are 

particularly promising for applications in the field 

of spintronics, a very probable future step in the 

evolution of the electronics industry, which prom-

ises information storage, processing and commu-

nication at faster speeds and lower energy con-

sumption. 

 This work concentrates on the fundamental 

conception of the relation between the vacancy 

distribution and the type of magnetism induced in 

graphene. Aim of this work is organized as fol-

lows: by increasing the distance between the va-

cancies of graphene the values of magnetic mo-

ment are altered.  

 

COMPUTATIONAL DETAILS 

 

 We have utilized in the spin-polarized densi-

ty functional theory and its implementation in 

ATK software to obtain insight into mechanism 

causing magnetism in graphene with different va-

cancy spatial distributions. The magnetism of va-

cancy in graphene was studied by the density func-

tional theory (DFT) method within the Spin Gen-

eralized Gradient Approximation (SGGA) and us-

ing the Atomistix Tool Kit program software 

(ATK, http://quantumwise.com/). DFT and its ap-

plication for the simulation of magnetic properties 

of condensed matter is introduced. The magnetic 

moment calculation was down by Mulliken popu-

lation analysis. In this paper we used selected k-

points only and we illustrated that the magnetic 

moment converged to 2 µB with the increase of the 

supercell size. 

 First-principles calculations based on the 

spin-polarized density functional theory (DFT), 

were performed using the periodic Atomistix Tool 

Kit (ATK). The spin generalized gradient approx-

imation in the Perdew-Burke-Ernzerhof (PBE) pa-

rameterization was employed for the exchange–

correlation functional. The kinetic cut-off energy 

was 150 Ry. The primitive cell of Graphene was 

relaxed and optimized with force and stress toler-

ances of 0.01eV/Å and 0.01eV/Å3, respectively. A 

4x4x1k point was used for geometry optimization 

and total energy calculations. Our calculations 

were performed for a number of supercells with as 

many atoms as 96. 

 

RESULTS AND DISCUSSION 

 

 The calculated values of the magnetic mo-

ment per one impurity atom, derived from the 

Mulliken population analysis, are given in Table 1, 

together with the difference in total energy FM 

spin ordered states. Table 1 illustrates that one and 

two carbon vacancies created at different positions 

in 96-atoms graphene. As a theoretical result, it 

was found that the magnetic moment is increased 

account of the close vacancies. All investigated 

structures have been relaxed.  

 

Table 1 
 The calculated values of the magnetic moments and total en-

ergies per one and two C vacancies. 

 
Graphene 

Supercell(GS) 

Vac. 

graphene 

µ/C-vac 

(in µB) 

ETotal 

 С96   vac.15 

vac.57 
(C)=1,155µB        -14787.99501eV 

 

 С96   vac.36. 

vac.52. 
(C)=1,328µB  

 

-14788.02201eV 

 

 С96   vac35. 

vac39 
(C)=1.997µB  

       

 -14789.35151eV 

 С96   vac.60  (C)=0,359µB  -14953.58064eV 

 

 

 
 

Fig.1 
Theory simulations of magnetic moments in C96 atom 

graphene with vacancies 35th and 39th carbon atoms. 
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 Fig.1 illustrates that magnetic moments of 

atoms are shown by black arrow. The carbon va-

cancy created at two position in supercell obvious 

that we obtain various result associated with short 

and large distance between vacancies. The result 

had revealed that the magnetic moment is increa-

sed account of the short distance between vacan-

cies.  

 

CONCLUSION 

 Ab initio calculations of the magnetic mo-

ment of graphene were performed. Using density 

functional theory with the spin generalized gradi-

ent approximation, we have studied the magnetic 

behaviors of two atom vacancies in graphene. Cal-

culated magnetic moments are equal to 1.15, 

1.328, 1.997µB per vacancy, respectively. While 

vacancies strengthen magnetization occurs due to 

the near carbon vacancy and dangling bond. The 

close carbon atoms (vac35. vac39 carbon atoms) 

removed from graphene acquire larger magnetic 

moment (to be 1.997µB) than other supercells.  
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QRAFEN VAKANSİYASININ MAQNİTLƏNMƏSİNİN TƏMƏL PRİNSİPLƏRDƏN TƏDQİQİ 

 

 S.S.HÜSEYNOVA, S.O.MƏMMƏDOVA 

 

 Funksional Sıxlıq Nəzəriyyəsinin əsasında Spin Lokal Sıxlıq Yaxınlaşması metodu çərçivəsində qrafen superselində 

maqnit xassələri araşdırılmışdır. Mülliken Populyasiya analizi göstərir ki, qrafendə vakansiya strukturun maqnitlənməsinə gətirir. 

Maqnitlənmədə əsas payı vakansiyanın yaxınlığında olan və  kimyəvi rabitələri qırılmış  atomlar verir. Vakansiyanın ətrafındakı 

atomlar digər atomlardan böyük maqnit momenti əldə edir.  

 

 

НАМАГНЕЧЕННОСТЬ ВАКАНСИИ В ГРАФЕНЕ ИЗ ПЕРВЫХ ПРИНЦИПОВ 

 

 С.С.ГУСЕЙНОВА, С.О.МАМЕДОВА 

 

 Методом теории функционала плотности в рамках спиновый обобщенной градиентной аппроксимации изучены 

магнитные свойства графеновых суперъячеек. Анализ заселенности по Малликену показывает, что случай вакансий в 

графеновой суперъячейке приводит к намагничиванию. Основной вклад в намагничивание дают вакансии и оборван-

ные связи. Атомы, окружающие вакансию, приобретают больший магнитный момент, чем другие атомы. 
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РЕФЕРАТ 

Показано, что запрещенная зона жидкофазных эпитакси-

альных слоев n-Hg1-xCdxTe (х=0,2- 0,29), выращенных на 

подложках CdZnTe, уменьшается от подложки к поверх-

ности слоя по экспоненциальному закону, т.е. обладают 

варизонной структурой.  Установлена температурная за-

висимость времени жизни неравновесных носителей за-

ряда (ННЗ) в области 80-300К. Показано, что с ростом 

температуры основной механизм рекомбинации ННЗ 

последовательно меняется от рекомбинации Шокли-

Рида Холла (SRH) через глубокий акцептoрный уровень 

Evr=80мэВ к совместному действию механизмов: меж-

зонного излучательного, либо Оже рекомбинации и ре-

комбинации SRH, которые в дальнейшем сменяются на 

ударный Оже-механизм.  

 

ВВЕДЕНИЕ 

 

 Одним из основных параметров, опреде-

ляющих характеристики полупроводниковых 

фотоприемников является время жизни нерав-

новесных носителей заряда (ННЗ), длитель-

ность которого определяется механизмами их 

рекомбинации.  Основы расчета времени жиз-

ни в полупроводниковых материалах были за-

ложены Шокли и Ридом еще в 1952 году [1] и 

по настоящее время анализ механизмов гене-

рации-рекомбинации и времени жизни ННЗ в 

полупроводниковых материалах, доминирую-

щих в различных температурных диапазонах, 

широко используется при конструировании 

многослойных гетероструктур для достижения 

их высоких параметров. При этом возникнове-

ние и исчезновение носителей заряда происхо-

дит как в объеме (чаще всего в области погло-

щения), так и на поверхности или границах 

раздела структуры, поэтому анализируется не-

которое интегральное или эффективное время 

жизни неосновных носителей заряда. Поверх-

ностная рекомбинация не вносит существенно-

го вклада в поведение неосновных носителей 

заряда в области поглощения исследуемого 

образца вследствие пассивации его поверхно-

сти. 

 Процесс объемной рекомбинации проис-

ходит по механизмам, описанным ниже. 

 -Ударная Оже-рекомбинация [2]. При 

столкновении одновременно двух свободных 

носителей заряда одного знака и одного носи-

теля заряда противоположного знака имеет ме-

сто рекомбинация двух из них с передачей 

энергии третьему носителю заряда, который 

переходит на более высокий энергетический 

уровень в соответствующей энергетической 

зоне. Этот носитель отдает свою энергию кри-

сталлической решетке, что приводит к уравно-

вешиванию процесса. Очевидно, что в матери-

алах со сложной зонной структурой, имеющих 

несколько подзон, возможны различные соче-

тания носителей, участвующих в рекомбина-
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ции. В узкозонных материалах ударные Оже-

процессы очень важны, поскольку при умень-

шении ширины запрещенной зоны вероят-

ность данных процессов резко возрастает. Из 

десяти возможных вариантов Оже-рекомбина-

ции в Hg1-xCdxTe [3] процессы “Оже-1” и 

“Оже-7” имеют наименьшую пороговую энер-

гию (ET ≈ Eg), и поэтому считаются наиболее 

вероятными. В процессе “Оже-1” электрон ре-

комбинирует с тяжелой дыркой, а его избы-

точная энергия передается второму электрону, 

который, в свою очередь, переходит на уро-

вень с более высокой энергией в зоне прово-

димости. В процессе “Оже-7” электрон реком-

бинирует с тяжелой дыркой с передачей избы-

точной энергии легкой дырке. С ростом темпе-

ратуры или с уменьшением ширины запре-

щенной зоны узкозонного материала интен-

сивность этих процессов увеличивается. При 

низком уровне оптического возбуждения 

(Δn=Δp<<n0) в узкозонных n-Hg1-xCdxTe 

(x=0.2÷0.3) доминирует Оже-1 процесс, а в      

р-Hg1-xCdxTe- Оже-7 процесс.  

 Время собственного Оже-1 рекомбина-

ционного процесса равно 
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здесь ε - высокочастотная диэлектрическая 

постоянная,  - отношение эффективных 

масс электрона и тяжелой дырки, F1 и F2 - ин-

тегралы перекрытия периодических частей 

блоховских волновых функций для зоны про-

водимости и валентной зоны. В работах [4,5] 

эмпирически установлено значение =0.3. 

 Отношение γ рекомбинационных времен 

для Оже-7 и Оже-1 процессов в собственном 

полупроводнике определяется выражением   
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 - Межзонная излучательная рекомбина-

ция [2], связанная с переходом электрона из 

зоны проводимости в валентную зону и излу-

чением фотона, энергия которого примерно 

равна ширине запрещенной зоны. Время τR из-

лучательной рекомбинации в условиях низкого 

уровня оптического возбуждения (Δn=Δp<<n0) 

в Hg1-xCdxTe определяется выражением  

                             ,                 (2) 

здесь 

 

GR n*( ) 

 

скорость оптической генерации при равновес-

си с полупроводником [5], n0 и p0 - концентра-

ции носителей заряда в состоянии термодина-

модинамического равновесия, ne - концентра-

ция оптически генерированных носителей за-

ряда, n*- коэффициент преломления. 

 - Рекомбинация Шокли-Рида-Холла 

(SRH) через примесные центры с глубокими 

уровнями, расположенными вблизи середины 

запрещенной зоны.  

 SRH процесс состоит из четырех стадий: 

захват электрона, эмиссия электрона, захват 

дырки и эмиссия дырки. В отличие от Оже-

рекомбинации, которую устранить принципи-

ально невозможно ввиду того, что она является 

характеристикой фундаментальных свойств 

материала, рекомбинация Шокли-Рида зависит 

от наличия примесей и дефектов, т. е. от степе-

ни совершенства технологии изготовления ма-

териала. Причиной возникновения дополни-

тельных уровней в запрещенной зоне, помимо 

легирующих примесей, являются собственные 

дефекты, вакансии и междоузельная ртуть, а 

также дислокации с плотностью более 

5·105см−2. Примесные энергетические уровни в 

запрещенной зоне полупроводника являются 

центрами рекомбинации - они выступают как 

ловушки для электронов и дырок. Скорости 

генерации-рекомбинации зависят от природы 

центров генерации-рекомбинации, их заряда, 

степени занятости и от концентрации носите-

лей заряда в зоне проводимости и валентной 

зоне. Механизм SRH типичен для обоих типов 

проводимости Hg1-xCdxTe.  

 Выражения для времен жизни электро-

нов τn и дырок τp в теории SRH в предположе-

нии одного типа уровней рекомбинации с кон-

центрацией Nr, расположенных на расстоянии 
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Evr от вершины валентной зоны и низком 

уровне оптического возбуждения даны в [6]  

   

                    (3 ) 

                 . .              (4) 

 В случае, когда τn  τp, экспериментально 

измеряемое время жизни  в области при-

месной проводимости для образцов эпитакси-

ального n-HgCdTe связано со временем жизни 

электронов τn и дырок τp соотношением [1]  

 

                       .              (5) 

 

 В случае эпитаксиального n-HgCdTe 

имеют место соотношения   и . 

Поэтому , измеряемое по кривой релакса-

ции фотопроводимости, согласно соотноше-

нию (6), будет соответствовать времени жизни 

электронов .  

 Эффективное время жизни определяется 

выражением 

 

                       .        (6) 

 

 Указанные три механизма рекомбинации 

конкурируют между собой в Hg1-xCdxTe [3,7-9] 

и в зависимости от состава х доминируют в 

различных температурных диапазонах. В    

Hg1-xCdxTe ударная рекомбинация по меха-

низму Оже является определяющим фунда-

ментальным процессом в области температур 

120-300К, соответствущей области собствен-

ной проводимости материала. В полупровод-

никовых структурах Hg0.8Cd0.2Te ударная Оже-

рекомбинация распространяется практически 

на весь исследуемый температурный диапазон. 

При температурах ниже 120К активно прояв-

ляется влияние межзонной излучательной ре-

комбинации и рекомбинации через уровни в 

запрещенной зоне. Для n-Hg1-xCdxTe рекомби-

нация SRH не представляет фундаментального 

ограничения, однако в материале р-типа прово-

димости с концентрацией более NA=5·1015см-3 

оказывает заметное влияние на время жизни.  

 В настоящее время опубликовано боль-

шое число работ по исследованию механизмов 

рекомбинации в эпитаксиальных слоях        

Hg1-xCdxTe, выращенных методами молеку-

лярно-пучковой эпитаксии и эпитаксии из ме-

таллорганических соединений [3,5,8,9,15]. Од-

нако число работ по исследованию этих меха-

низмов в эпитаксиальных слоях Hg1-xCdxTe, 

выращенных методом жидкофазной эпитаксии 

(ЖФЭ), ограничено. Между тем, этот доста-

точно разработанный современный метод эпи-

таксии позволяет выращивать высококаче-

ственные эпитаксиальные слои для изготовле-

ния фотоприемников. Он не требует сложного 

оборудования, oн технологически проще и об-

ходится дешевле в сравнении с другими мето-

дами. Технологические условия, в которых 

выращиваются ЖФЭ слои, существенно отли-

чаются от условий роста при других эпитакси-

альных методах. Соответственно, можно ожи-

дать, что физические свойства ЖФЭ слоев мо-

гут иметь специфические особенности. Поэто-

му целью нашей работы является выяснение 

механизмов фоточувствительности и рекомби-

нации в эпитаксиальных слоях n-типа прово-

димости, выращенных методом ЖФЭ.  

 

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ 

 

 Эпитаксиальные слои (ЭС) Hg1-xCdxTe 

толщиной 20-30мкм выращивались методом 

ЖФЭ на подложках CdzZn1-zTe (z=0,96) в ваку-

уммированной ампуле из раствора-расплава, 

состав которого зависел от заданного состава 

на поверхности ЭС. Этапы ростового процесса 

показаны на Рис.1. Состав раствора-расплава 

 - источника, из которого 

выращивался эпитаксиальный слой с заданным 

составом , расчитывался с помо-

щью выражений для температуры фазового 

равновесия (плавления)  такого раствора и 

состава , составленных на основе фазовых 

диаграмм Хармана, а также выведенного нами 

выражения   

[11-13]. Здесь z и y связаны с содержанием рту-

ти  и кадмия  в жидкой фазе этого рас-

твора выражениями  и 

 (Рис.2). 
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 Методика подготовки подложек и росто-

вых растворов к эпитаксии, описание 

устройств и оснасток для проведения процесса 

роста, а также детали процесса выращивания 

были описаны нами в [10-13]. 

 

 
 

Рис.1 
Типичный график «температура-время» для ЖФЭ 

HgCdTe (этапы ростового процесса). 
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Рис.2 
Зависимость состава эпитаксиального слоя CdxHg1-xTe 

от содержания ртути   в растворе (CdzHg1-z)1-yTey  в  

процессе синтеза [13]. 
 Снимок поперечного скола эпитаксиаль-

ной структуры HgCdTe, снятый без использо-

вания подкрашивающих травителей, показан 

на Рис .3.  

 Методом послойного химического страв-

ливания эпитаксиального слоя и измерения 

спектра его оптического пропускания и фото-

проводимости был расчитан профиль распреде-

ления состава кадмия (x) по толщине. Этот 

профиль указал на то, что выращенные ЭС слои 

имеют варизонную структуру, в которой шири-

на запрещенной зоны (Eg) уменьшалась от под-

ложки к поверхности по экспоненциальному 

закону с сильно выраженной варизонностью в 

слое до 5мкм от подложки с дальнейшим выхо-

дом на практически постоянный состав. 

 

 
 

Рис.3 
Микрофотографии фрагмента поперечного скола 

эпитаксиальных структуры c повышенной  

плотностью дислокационных ямок N =106-107cm-2 на 

границе раздела CdZnTe - HgCdTe 

 

 В процессе эпитаксии на границе раздела 

поверхности подложки CdZnTe и растущего 

эпитаксиального слоя HgCdTe протекает диф-

фузионный процесс твердотельного замеще-

ния Cd атомами Hg. Одновременно меняются 

и параметры кристаллографической решетки. 

Несмотря на то, что значения постоянных ре-

шеток (а) и температурных коэффициентов 

расширения (α) исходных компонентов этой 

гетерокомпозиции CdZnTe и HgCdTe очень 

близки, металлургическая граница раздела 

обогащена структурными дефектами. На 

снимке скола (Рис.3) эпитаксиальной структу-

ры СdZnTe-Hg1-xCdxTe отчетливо проявляется 

относительно светлый слой с повышенной 

плотностью дислокационных ямок 

(~106÷107см2) на границе раздела подложка- 

CdZnTe - слой HgCdTe. 
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 На Рис. 4 показаны рентгеновские ди-

фрактограммы этих эпитаксиальных структур, 

измеренные в интервале углов (2) от 20º до 

50º до и после отжига в парах ртути при 270ºС. 

Относительная интенсивность двух пиков, со-

ответствующих HgCdTe <111> (при 2=23.8º), 

CdZnTe <220> (при 2=40.7º) а также <311> 

(при 2=39.4º) является индикатором степени 

ориентированности и монокристалличности. 

Присутствие или отсутствие пиков теллура 

(Te2 <101> при 2=28.4º) и Te <102> при 

2=38.3º может указывать на то, является ли 

пленка однофазной (HgCdTe) или двухфазной 

(HgCdTe и теллур) [14]. На дифракционной 

картине до отжига присутствуют несколько 

селективных структурных рефлексов различ-

ной интенсивности. Пики, наблюдаемые при 

углах 2, равных 24.25º, 40.5º, 46.25º, и соот-

ветствующие межплоскостным расстояниям 

(d) 3.74Å, 2.24Å и 1.97Å связаны соответствен-

но с кубическими фазами HgCdTe с преиму-

щественной ориентацией в плоскостях (111) и 

(220). Пики, наблюдаемые при углах 28.4º 

(d=3.18Å) и 38.3º (d=2.35Å), соответствуют 

разным модификациям теллура. Как видно из 

дифрактограмм, интенсивность пика, связан-

ного с кубической фазой с ориентацией (111), 

после отжига увеличилась вдвое, и он резко 

сузился. Пики, соответствующие теллуру, по-

сле отжига уже не проявляются. Расположение 

пика в плоскостях (111), наблюдаемого до от-

жига при 2=24.25º (межплоскостное расстоя-

ние d111=3.74Å), после отжига не изменилось. 

Однако, пик, расположенный при 40.5º 

(d220=2Å) и связанный с неосновной фазой 

(220), несколько сместился в сторону умень-

шения значений 2, соответствующих меж-

плоскостному расстоянию d220=2,280Ǻ. Ана-

логичный сдвиг пиков также наблюдается при 

сравнении дифрактограмм объемных кристал-

лов Hg0.8Cd0.2Te и Hg0.7Cd0.3Te. Согласно фор-

муле зависимости постоянной кристалличе-

ской решетки Hg1-xCdxTe от состава [15], меж-

плоскостное расстояние растет с ростом x. 

Сдвиг пиков в эпитаксиальном слое после от-

жига связан с изменением соотношения ком-

понентов Hg1-xCdxTe в сторону увеличения со-

держания кадмия (x) при испарении части рту-

ти из объема во время отжига. 

 

 
 

Рис.4 
Рентгеновские дифрактограммы эпитаксиальной 

структуры СdZnTe-HgCdTe до и после отжига. 

 

После исследований структурных дефектов на 

поверхности полученных ЭС формировались 

фоторезистивные структуры с двусторонней 

металлизацией индием и пассивацией поверх-

ности, как описано в [16]. Для этого после под-

готовки стороны с ЭС, в том числе удаления 

более узкозонной части, с дальнейшей поли-

ровкой, химическим травлением, пассивацией 

и нанесением антиотражающего покрытия, она 

приклеивалась на сапфировую подложку. Да-

лее шлифовкой, химико-механической поли-

ровкой и травлением удалялись подложка и 

прилежащая к ней часть ЭС с металлургиче-

ской границей и сильной варизонностью. 

Оставшаяся часть ЭС, толщиной 15-20мкм 

имела небольшую варизонность вблизи теперь 

уже верхней поверхности, а остальная часть 

была достаточно однородной с небольшим из-

менением состава в пределах х≈±0,015. Нали-

чие небольшого варизонного слоя вблизи по-

верхности способствовало уменьшению влия-

ния поверхности. Чтобы устранить влияние 

варизонности на контакты, контактные обла-

сти формировались со скосом, а наличие дву-

сторонней металлизации способствовало рав-

номерному распределению приложенного нап-
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ряжения смещения в объеме сформированного 

фоторезистора.  

 Рекомбинационные механизмы в эпитак-

сиальных слоях Hg1-xCdxTe изучались посред-

ством измерения времени жизни неосновных 

носителей заряда при импульсном возбужде-

нии по стандартной методике в интервале тем-

ператур 80-300К в криостате со входным ок-

ном из бромистого калия, снабженным плати-

новым термодатчиком, нагревателем и устрой-

ством автоматической регулировки температу-

ры. Скорость поверхностной рекомбинации, 

оцененная из спектров фотопроводимости, бы-

ла порядка 1-2х102см/с. Соответственно, влия-

ние поверхности на величину объемного вре-

мени жизни было несущественно.                   

 

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ 

 

 Из экспериментально полученных тем-

пературных зависимостей времени жизни ННЗ 

в n-Hg1-xCdxTe (Рис.5) с различными составами 

видно, что во всех образцах с понижением 

температуры время жизни экспоненциально 

растет и в зависимости от состава достигает 

максимального значения при разных темпера-

турах, соответствующих переходу от собствен-

ной к примесной проводимости. Для x=0.2 

максимум достигается в области температур 

90÷100К, для x=0.25 в области температур 

120÷125К, а для x=0.3 в области 180÷190К. 

Вычисленная по наклонам кривых 

~  

ширина запрещенной зоны при 80К составляет 

 для Hg0.8Cd0.2Te,  для 

Hg0.75Cd0.25Te, и  для 

Hg0.71Cd0.29Te.  

 На Рис.6 представлены расчётные зави-

симости времени жизни ННЗ в Hg0.71Cd0.29Te 

для различных механизмов рекомбинации, по-

строенные на основе выражений (1-4). Здесь 

также показана экспериментально полученная 

кривая τэксп.   

 

 

 
 

Рис.5 
Температурная зависимость времени жизни ННЗ в 

n-Hg1-xCdxTe состава x = 0.2, x = 0.25 и х= 0.3. 

 

 
 

Рис.6 
Зависимость времени жизни ННЗ в n-Hg0.71Cd0.29Te от 

обратной температуры; 1 - излучательная межзонная 

рекомбинация (τR); 2 - рекомбинация по Оже-1 (τA);  

3 - наши экспериментальные данные; 4 - остаточное 

время жизни τост; 5 - рекомбинация по SRH. 
 

 Как видно из Рис.6, в области низких 

температур (~100К) доминирует рекомбинация 

неравновесных носителей по механизму SRH 

через глубокие уровни. При температурах 200-

300К расчетная зависимость τR(T-1) хорошо со-

гласуется с результатами экспериментальных 

измерений (кривая 3). Это указывает на то, что 

в области температур 200-300К доминирует 

межзонная излучательная рекомбинация. При 
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температурах, близких к Т300К, кривые τR (Т) 

и τA(Т)пересекаются и величины τR и τA оказы-

ваются примерно одинаковыми (~3·10-6сек.). 

Это означает, что в этой области температур 

действует смешанный механизм рекомбина-

ции -совокупность излучательного и ударного 

(Оже-1) механизмов рекомбинации. При 

Т>300К основным механизмом рекомбинации 

становится механизм Оже-1. 

 Наибольшая концентрация остаточной 

примеси в изучаемых эпитаксиальных слоях 

составила Nr2·1014см-3, а τn06.4·10-6сек. При 

использовании этих значений в качестве под-

гоночных параметров было установлено зна-

чение основного центра, через который проис-

ходит рекомбинация по механизму Шокли-

Рида Evr80мэВ. При этом значении темпера-

турная зависимость времени жизни τSRH(T-1), 

рассчитанная по теории Шокли- Рида, хорошо 

согласуется с температурной зависимостью 

τост(T
-1). Этот рекомбинационный уровень Evr 

может быть связан либо с собственными де-

фектами кристаллической решетки - вакансия-

ми ртути (второе зарядовое состояние ртутной 

вакансии), либо с атомами остаточной приме-

си. Проявление этого уровня в эпитаксиальных 

слоях Hg1-xCdxTe n-типа, отожженных после 

эпитаксии в насыщенных парах ртути, указы-

вает на то, что он связан с остаточной фоновой 

примесью, замещающей вакансию ртути.  

 В области температур 115-120К наблю-

дается пересечение зависимостей τSRH(T) и 

τR(T). При дальнейшем повышении температу-

ры происходит резкое усиление тепловой ре-

эмиссии неравновесных дырок в валентную 

зону, что приводит к увеличению τ до уровня, 

превышающего время межзонной излучатель-

ной рекомбинации.  Этот механизм становится 

доминирующим механизмом еще до достиже-

ния температур, соответствующих области 

собственной проводимости, и остается основ-

ным механизмом рекомбинации вплоть до 

Т300 К. При дальнейшем росте температуры 

доминирующим процессом становится уже 

Оже-ударная рекомбинация.  

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

 Экспериментально подтверждено, что в 

области температур 80-300К наличие встроен-

ного варизонного поля не оказывает суще-

ственного влияния на температурную зависи-

мость времени жизни ННЗ в эпитаксиальных 

слоях n-Hg1-xCdxTe (х=0,2; 0,25 и 0,29), выра-

щенных методом ЖФЭ, и аналогична такой же 

зависимости для объемных образцов с малой 

скоростью поверхностной рекомбинации. При 

этом, с ростом температуры время жизни 

определяется сначала (T~100К) механизмом 

Шокли-Рида-Холла, затем  (T>120К) действи-

ем двух механизмов - межзонной излучатель-

ной, либо Оже рекомбинации и рекомбинации 

Шокли-Рида-Холла через глубокий уровень 

акцептoрного типа Evr=80мэВ, а в дальнейшем 

(T>300К) доминирующим механизмом реком-

бинации становится межзонный ударный Оже-

механизм с участием двух электронов и легкой 

дырки. 
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MAYE FAZA EPITAKSIYA ÜSULU ILƏ GÖYƏRDILƏN HgCdTe EPITAKSIAL TƏBƏQƏLƏRDƏ 

FOTOHƏSSASLIQ VƏ REKOMBINASIYA PROSESLƏRININ XÜSUSIYYƏTLƏRI 

 

Ş.O.EMINOV, Ə.Ə.ƏLIYEV, Ə.Ə.RƏCƏBLI, T.İ.İBRAHIMOV, R.İ.MUXTAROVA 

 

 Göstərilmişdir ki, maye fazadan epitaksiya üsulu ilə  CdZnTe altlıqlarının üzərində göyərdilmiş  n-Hg1-xCdxTe 

(х=0,2÷0.29) epitaksial  təbəqələrdə  qadağan olunmuş  zonasının eni altlıqdan başlayaraq epitaksial layın səthi boyunca  ekspo-

nensial qanunla azalır, yəni  onlar varizon quruluşa malikidirlər. 80÷300K intervalında  tarazlıqda olmayan yükdaşıyıcılarının 

(TOYD) yaşama müddətinin temperatur asılılığı müəyyən edilmişdir.  Göstərilmişdir ki, temperaturun artması ilə TOYD rekom-

binasiya mexanizmi ardıcıl olaraq Evr=80мeV akseptor səviyyəsi üzərindən Şokli-Rid-Xol (SRH) rekombinasiyasından ya 

zonalararası şüalandırma və ya Oje rekombinasiyasına və SRH rekombinasiyası birgə  mexanizmə, daha sonra isə zərbəli Oje 

rekombinasiya mexanizmi ilə əvəzlənir.  

 

 

THE FEATURES OF PHOTOSENSITIVITY AND RECOMBINATION PROCESSES IN LPE GROWN HgCdTe 

EPITAXIAL LAYERS 

 

Sh.O.EMINOV, A.A.ALIYEV, A.A.RAJABLI, T.I.IBRAGIMOV,  R.I.MUXTAROVA 

 

 It has been shown that the of LPE n-Hg 1-xCdxTe layers (x=0.2÷0.29) grown on CdZnTe substrates had a graded-band gap 

structure. The temperature dependence of the lifetime of nonequilibrium charge carriers (NCC) in the range 80-300K has been 

established. It has been established that with increasing temperature, the mechanism of NCC recombination sequentially changed 

from Shockley-Reed Hall (SRH) recombination through a deep acceptor level Evr=80meV to the combined action of interband 

radiative or Auger recombination mechanisms and SRH recombination, which were subsequently replaced by shock Auger 

mechanism. 
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REFERAT 

Təqdim olunan işdə nano ZrC nümunələrinin infraqırmızı 

spektrləri fəza tezliyinin 400-4000sm-1 diapozonunda 

çəkilmişdir. Spektrlərin təhlili nəticəsində məlum olmuşdur 

ki, nümunədə ümumi yanaşmada yeddi pik meydana gəlir.  

Zr-C rabitələrinin rəqsini izah edən piklər FTİR 

spektrlərində uyğun dalğa ədədələri ilə izah edilmişdir. 

Eyni zmanda Zr-O-C rabitələrinin rəqsləri müvafiq dalğa 

ədədləri ilə izah edilmişdir. ZrC nanohissəciklərində səthi 

aktivlik nəticəsində C-OH qrupları və C-O rəqslərini 

xarakterizə edən infraqırmızı piklər müəyyən edilmişdir 

GIRIŞ 

 

 ZrC ultra yüksək temperaturlarda istifadə 

potensialına malik nadir materiallardandır. Bunun 

isə əsas səbəbi ZrC birləşməsinin eyni zamanda 

ionik, kovalent və metallik rabitəli və NaCl-da ol-

duğu kimi qəfəs strukturuna malik olmasıdır [1-8]. 

ZrC nanohissəcikləri xarici təsirlərə kifayət qədər 

davamlı qeyri-üzvi maddə olmaqla yanaşı, həmçi-

nin böyük (70m2/q) xüsusi səth sahəsinə malikdir. 

Nano ZrC birləşməsində mümkün üçölçülü fəza 

quruluşu onlarda yüksək diffuziya qabiliyyətinin 

olmasını təmin edir və nəticədə bu birləşmələrin 

yüksək həssaslığa malik sensor texnologiyasında 

tətbiqi daha real olur. Maddənin xassələrinin nano 

miqyasda mənimsənilməsinə yeni yanaşma olan 

nanotexnologiya bir neçə molekul ölçüsü tərtibin-

də olan maddədə xüsusi xassələrin meydana çıx-

masına imkan yaradır. ZrC reaktor materialı kimi 

praktikada geniş tətbiq olunduğundan ionlaşdırıcı 

şüalanmanın onun xassələrinə təsiri böyük maraq 

kəsb edir [9-11]. Müxtəlif modifikasiyalı nano ZrC 

birləşməsi böyük xüsusi səth sahəsinə malik oldu-

ğundan onun daxil olduğu sistemlərin xassələri 

mikron tərtibli ZrC tərkibli sistemlərin xassələrin-

dən kəskin fərqlənir. Məhz bu səbəbdən nano ZrC 

birləşməsi sənayenin müxtəlif sahələrində və həm-

çinin peyk texnologiyalarında geniş tətbiq olunur 

[12-14].  

 Nano ZrC birləşməsinin strukturunun öyrə-

nilməsi məqsədilə nano ZrC birləşməsi infraqırmı-

zı oblastda tədqiq edilmişdir. Məlumdur ki, infra-

qırmızı spektrometriyadan materialın tərkibində 

olan qatışıqları müəyyənləşdirmək və seçilmiş nü-

munənin strukturunu analiz etmək üçün istifadə 

olunur. ZrC və digər nanohissəciklər üzərində bu 

günə qədər kifayət qədər təcrübələr aparılmışdır və 

alınmış nəticələr müvafiq elmi məqalələrdə dərc 

edilmişdir [15-29]. Lakin hal-hazırda nanotexnolo-

giya sürətlə inkişaf edir və nano ölçülü ZrC birləş-

məsi müasir elmi-tədqiqatçıların diqqət mərkəzin-

dədir. Tədqiq olunan işdə bir neçə orijinal məqalə-

lərdən sitat gətirilərək nano ZrC birləşməsinin 

struktur analizləri aparılmışdır. İQ spektrlərin təhli-

li nəticəsində məlum olmuşdur ki, ZrC nanohissə-

ciklərində ümumilikdə yeddi pik müşahidə olunur. 

 

TƏCRÜBƏ 

 

 Tədqiqatda xüsusi səth sahəsi 70m2/q olan 

20nm ölçülü hissəciklərdən ibarət toz halında nano 

ZrC birləşməsindən istifadə olunmuşdur. Kubik 

modifikasiyalı ZrC nanohissəciklərinin nano halda 

sıxlığı 0.08q/sm3 və həqiqi sıxlığı isə 6.1q/cm3 ki-
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midir. İQ təcrübəsi üçün nümunələr KBr (1:100) 

birləşməsi ilə bərk qatışıq halında diametri 7mm 

hündürlüyü 1mkm olan silindir formasında pres-

formanın köməyilə 0,5kN/sm2 təsyiqdə presləmə 

yolu ilə hazırlanmışdır. ZrC nanohissəciklərinin 

infraqırmızı spektrləri otaq temperaturunda “Va-

rian 640 FT-IR” cihazında dalğa ədədinin (fəza 

tezliyinin) 400-4000sm-1 diapozonunda çəkilmiş-

dir.  

 

NƏTİCƏ VƏ MÜZAKİRƏLƏR 

 

 ZrC nanohissəciklərinin İQ analizində əsas 

məqsəd ilkin yanaşmada bu nümunələrin fəza 

rəqslərini asanlıqla müşahidə etməkdir. Fəza tezli-

yinin 400-4000sm-1 intervalında ZrC nanohissə-

ciklərində ümumilikdə 7 pik müşahidə olunur 

(Şəkil 1). Dalğa ədədinin 970cm-1 və 1600cm-1 

qiymətinə uyğun gələn piklər adətən Zr-O-C 

rabitələrinin vibrasiyası ilə izah olunur [7]. Bax-

mayaraq ki, bəzən 1600cm-1 dalğa ədədini Zr-O-C 

deyil yalnız C-O rabitələri ilə izah edirlər [5].  

 

 
 

Şəkil 1 
ZrC nanohissəciklərinin infraqırmızı spektri. 

 

 

 Digər tərəfdən dalğa ədədinin 1010cm-1 və 

1380cm-1 qiymətlərinə uyğun gələn piklər daha 

çox sadəcə Zr-C rabitələrinin rəqsini izah edir [5-

7]. Lakin bəzən dalğa ədədinin 1380cm-1 qiyməti 

ətrafında mövcud piklər Zr-O-C rabitələrinin rəqsi 

kimi də qiymətləndirilir. Dalğa ədədinin 2190cm-1 

və 2360cm-1 qiymətlərinə uyğun pikər ehtimal olu-

nur C-OH qruplar və C-O rəqslərini xarakterizə 

edir [5-8]. Məlumdur ki, digər nanomateriallar ki-

mi ZrC nanohissəcikləri də həddindən artıq səthi 

aktiv maddədir. Məhz bu səbəbdən, çox güman ki, 

ZrC nanohissəciklərinin atmosferdəki su və oksi-

gen ilə təması nəticəsində sadalanan rabitələr mey-

dana gəlmişdir. FTİR spektrlərində dalğa ədədinin 

3250cm-1 qiyməti ətrafında müşahidə olunan pik-

lər isə birmənalı olaraq atmosferdən adsorbsiya 

olunan OH qrupları ilə izah olunur. 

 

NƏTİCƏ 

 

 ZrC nanohissəciklərinin FTİR spektrlərinin 

təhlili nəticəsində məlum olmuşdur ki, sırf Zr-C 

rabitələrinin rəqsini izah edən piklər dalğa ədədi-

nin 1010cm-1 və 1380cm-1 qiymətlərində meydana 

gəlmişdir. Digər tərəfdən məlum olmuşdur ki, dal-

ğa ədədinin 970cm-1 və 1600cm-1 qiymətinə uyğun 

gələn piklər Zr-O-C rabitələrinin rəqslərini izah 

edir. Digər nanomateriallarda olduğu kimi ZrC na-

nohissıciklərininin də səthi aktiv olduğundan       

C-OH qrupları və C-O rəqslərini xarakterizə edən 

infraqırmızı piklər müəyyən edilmişdir.  
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ИССЛЕДОВАНИЕ НАНОЧАСТИЦ ZrC МЕТОДОМ ИК СПЕКТРОСКОПИИ 

 

Г.И.МУРАДОВА, Н.М.МЕХТИЕВ, E.M.ГУСЕЙНОВ, Р.Н.МЕХТИЕВА 

 

 Инфракрасные спектры образцов нано-ZrC были сняты в диапазоне 400-4000см-1 пространственной частоты. В 

результате анализа спектров было обнаружено, что образец имеет семь пиков в общем подходе. Пики, объясняющие 

колебания связей Zr-C, были объяснены соответствующими волновыми числами в спектрах FTIR. В то же время, коле-

бания связей Zr-O-C объясняются соответствующими волновыми числами. В результате поверхностной активности 

наночастиц ZrC были идентифицированы инфракрасные пики, характеризующие группы C-OH и колебания C-O.  

 
THE STUDY OF ZrC NANOPARTICLES BY THE INFRARED SPECTROSCOPY METHOD 

 

G.I.MURADOVA, N.M.MEHDIYEV, E.M.HUSEYNOV, R.N.MEHDIYEVA 

 

 Infrared spectra of nano-ZrC samples have been measured in the 400-4000cm-1 range of a space frequency. It has been 

revealed as a result of the analysis of spectra that seven peaks appeared in the sample in general approach. The peaks explaining 

the certain oscillation of Zr-C bonds have been explained by appropriate wave numbers in FTIR spectra. At the same time, the 

oscillations of Zr-O-C bonds have been explained by the appropriate wave numbers. The infrared peaks characterizing C-OH 

groups and C-O oscillations have been defined as a result of surface activity in ZrC nanoparticles. 
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РЕФЕРАТ 

Показано, что аномалии, наблюдаемые в температурной 

зависимости параметров кристаллической решетки и ки-

нетических параметров теллурида висмута, легирован-

ного медью и индием Bi2Te3<In,Cu>, объясняются изме-

нениями в химической связи и воздействием дефектных 

центров. Перераспределение электронной плотности 

между металлом и центральным слоем халькогена в пя-

тислойном пакете каркаса кристалла, в определенном 

температурном диапазоне, приводит к отрицательной 

величине термического коэффициента линейного рас-

ширения (ТКЛР). На полярность ковалентной связи и 

уменьшение межатомных расстояний Bi-Те(2) непосред-

ственно влияет величина межслоевого взаимодействия. 

Энергия теплового движения при приближении к вели-

чине энергии межслоевого взаимодействия приводит к 

девиации связей и к флуктуациям распределения элек-

тронной плотности в объеме кристалла.  

 

ВВЕДЕНИЕ 

 

            Теллуриды висмута являются сложны-

ми слоистыми структурами, кристаллическая 

матрица которых состоит из разделенных сла-

быми взаимодействиями слоев. Структурные 

фрагменты слоистого кристалла – пакеты 

квинтетов связаны между собой намного сла-

бее, чем связи в изотропных кристаллических 

твердых телах, поэтому матрица содержит 

большие полости. Сопряжение между квин-

тетными слоями слабее, чем в самих квинтетах 

и осуществляется, по мнению принятому на 

сегодняшний день, ван-дер-ваальсовыми сила-

ми, однако существует также и мнение о доле 

ковалентного типа в межслоевых связях, кото-

рые могут усиливаться при внедрении приме-

сей. Эти примеси также могут играть роль 

расширителя межслоевого промежутка. Меж-

атомные взаимодействия внутри квинтетных 

слоев могут изменяться в зависимости от фак-

торов, влияющих на межслоевое взаимодей-

ствие. Примеси, внедряющиеся в межслоевое 

пространство, влияют на характеристики не 

меньше, чем внутрислоевые примеси и ниве-

лируют свойства материала, хотя связь межс-

лоевых примесей с кристаллической матрицей 

намного слабее связей в самой матрице. Если 

рассматривать слои квинтетов как крупные 

молекулярные объединения, а сам кристалл в 

виде полимолекулярной системы, удерживае-

мой вместе слабыми взаимодействиями, то из-

менения в матрице материала можно опреде-
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лять возможностью конформационных пере-

ходов - внутрислоевых вращений атомов.  

            Cоединение Bi2Te3 обладает слоистой 

ромбоэдрической решеткой типа тетрадимита 

(Рис.1) и относится к кристаллам простран-

ственной группы D5
3d (R3m).   

 

 
 

Рис.1 
Ромбоэдрическая и гексагональная элементарные 

ячейки Bi2Te3 (пунктирные линии отделяют ван-

дер-ваальсовые зазоры между квинтетами; выделе-

на октаэдрическая координация Te(2)). 

 

 В структуре пятислойного пакета-квин-

тета …-Te(1)-Bi-Te(2)-Bi-Te(1)-... связь внутри 

квинтета ковалентно-ионная, связь между 

квинтетами - дисперсионная ван-дер-ваальсо-

вая. Относительно типа связи между слоями 

внутри пакетов существует несколько мнений. 

По одним предположениям, между слоями Bi и 

Te(1) возникают ковалентно-ионные связи, а 

между Bi и Te(2) чисто ковалентные, исходя из 

того, что связь Bi- Te(1) более сильная. По дру-

гим - связь на участке Bi-Te(1) в основном кова-

лентная, а между Bi и Te(2) в основном ионная, 

так как расстояние между слоями Bi и Te(1) 

приблизительно равно сумме ковалентных ок-

таэдрических радиусов, а расстояние Bi-Te(2) 

больше суммы ковалентных радиусов и при-

мерно равно сумме ионных радиусов [1]. В 

этих элементах структуры три гибридные ор-

битали висмута, обобществляясь с орбиталями 

Te(1,) обеспечивают валентную связь, на чет-

вертой находится неподелённая пара электро-

нов. Валентные связующие орбитали, в основ-

ном, носят p-характер, четвертая орбиталь име-

ет, главным образом, s-характер. 

 Для образования гибридной связи Bi-Te(2) 

один электрон от внешней пары переходит к 

атому Te(2), расположенному между двойными 

слоями. Согласно Дрэббл и Гудмен [2], связы-

вающими орбитами между этими атомами яв-

ляются sp3d2-гибриды и в образовании химиче-

ских связей между атомами принимают уча-

стие и s- и p-электроны атомов Bi и Te(2). Музер 

и Пирсон [3,4] предположили резонанс связей 

между атомами Те2 и висмута при наличии 

p3d2-гибридизации в Bi2Te3. Л.Поллинг [5] так-

же отметил целесообразность резонансной мо-

дели связи. В [6] рассмотрена теоретическая 

модель для теллурида висмута, с наличием и 

без ковалентной связи между слоями и пара-

магнитная модель для соединения с частичным 

замещением индием. В [7] предложена модель 

слабой sp-гибридизации, где s-зона значитель-

но ниже р-зоны, где показано, что наличие 

дальнодействующей резонансной связи приво-

дит к процессам трехфононного рассеяния, ко-

торое снижает теплопроводность материала, 

также и в Bi2Te3. Недавно авторы [8], которые 

ранее склонялись к модели резонансной связи, 

в том числе и для этих материалов, предложи-

ли модель метавалентной связи, где существу-

ет конкуренция двух типов связывания: кова-

лентного спаривания электронов и полной де-

локализации, характерной для металлов, в них 

атомы в большей степени сближены друг с 

другом, чем обычные партнеры по ковалент-

ной связи, но в меньшей степени, чем это 

предполагает плотная кристаллическая упа-

ковка металлов.  
 Данную метастабильную связь можно 

понимать как гибридизацию между различны-

ми электронными конфигурациями: три ва-

лентных р-электрона чередуют свое присут-

ствие в шести доступных ковалентных связях, 

которые существуют между данным атомом и 

его октаэдрическими соседями. Особенностью 

этой связи является проявление сильной дело-

кализации в распределении электронной плот-

ности в этих материалах, они имеют высокие 

значения диэлектрических постоянных и элек-

тронной поляризуемости. Эти факторы спо-
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собствуют большой ангармоничности решетки 

и сильному фонон-фононному рассеянию, что 

приводит к низкой теплопроводности, а также 

и к структурной нестабильности, аномальному 

межатомному взаимодействию на большие 

расстояния. 
         Анализ информации о величине эффек-

тивных зарядов ионов, их электронной поляри-

зуемости и параметров межионного отталки-

вания, вызванного перекрытием электронных 

оболочек, помогает моделировать физические 

свойства кристаллов. Исследования кристал-

лов Bi2Te3 обнаружили участки с отрицатель-

ным значением термического коэффициента 

линейного расширения (ТКЛР) в районе 

100÷200К, что объяснялось [9] влиянием изме-

нений в межслоевом взаимовоздействии (меж-

ду пятислойными пакетами-квинтетами) на 

межатомные расстояния внутри слоев. Энергия 

связи молекул порядка сотен кДж/Моль, моле-

кулярных ассоциатов с водородными связями 

12-30кДж/Моль, а в ван-дер-ваальсовых кла-

стерах 0,4-4кДж/Моль. Так как энергия тепло-

вого движения при комнатной температуре 

~2,5кДж/Моль коррелирует с энергией ван-

дер-ваальсовой связи, то остальные связи 

вблизи комнатной температуры могут быть 

стабильными. Хотя сложно выделить влияние 

какого-либо вида связи на термическое расши-

рение, но предположительно это ван-дер-ва-

альсовые и другие слабые связи.  

           Температурные зависимости упругих 

постоянных в слоистых кристаллах выявили 

тенденцию более быстрого изменения межсло-

евых упругих постоянных по сравнению с 

внутрислоевыми [10]. Отмечено, что измене-

ние величин упругих постоянных с температу-

рой является ангармоническим явлением и 

происходит благодаря двум процессам: фонон-

фононному взаимодействию и деформации 

решетки вследствие теплового расширения. 

Ангармонизм сил связи между слоями суще-

ственно больше ангармонизма внутрислоевых 

сил. При этом доля вклада теплового расшире-

ния в это изменение значительно выше для 

„межслоевой“ упругой постоянной, чем для 

„внутрислоевой“ [10].  Внутрислоевые (внутри 

пятислойного пакета-квинтета) связи в халько-

генидах висмута и сурьмы чувствительны к 

изменению величины межслоевого взаимодей-

ствия. Усиление полярности связи и перерас-

пределение электронной плотности в зависи-

мости от уширения межслоевого расстояния 

можно отследить по сдвигу вверх по энергети-

ческой шкале отрицательных значений ТКЛР 

легированных кристаллов. Отрицательная ве-

личина ТКЛР, сопровождаемая перекрытием 

электронных волновых функций соседних сло-

ев внутри квинтета, является следствием пере-

распределения электронной плотности при 

воздействии на параметры связей между ме-

таллом и центральным слоем халькогена. Схе-

ма связей …-Bi-Te(2)-Bi-… может объяснить 

механизм изменений межатомных расстояний 

в зависимости от температуры, а также прило-

женного одноосного давления [11]. При тем-

пературах сравнимых с энергией межслоевого 

взаимодействия происходит ослабление дан-

ного взаимодействия и перераспределение 

электронной плотности внутрь квинтетов. 

Структура ионной пары может изменяться в 

зависимости от температуры, что приводит к 

изменениям возмущающего действия катиона 

на электронную систему. Смещение заряда к 

центру квинтета может приводить к усилению 

степени перекрытия орбит и увеличению ион-

ной составляющей связи Bi-Te(2) поскольку это 

энергетически выгодно, спин-орбитальное вза-

имодействие также может усиливаться: в ион-

ной паре неспаренный электрон частично де-

локализуется  на катионе и это приводит к уси-

лению спин-орбитального взаимодействия. В 

итоге упругие свойства меняются из-за умень-

шения межатомных расстояний в квинтете 

Te(1)-Bi-Te(2)-Bi-Te(1). Изменение связей между 

несколькими различными положениями может 

объяснить аномалию в тепловом расширении 

кристаллов типа Bi2Te3 и сокращение меж-

атомных расстояний.   

            Преобразование структуры при терми-

чески активированных процессах может при-

водить к разрушению одних и формированию 

других связей, а наличие метастабильных и 

дефектных центров усиливать данный эффект.  

Например, исследования эффекта переключе-

ния в халькогенидных стеклах выявили конку-
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ренцию резонансной связи кристаллической 

фазы с беспорядком аморфной [12-14]. Умень-

шение межатомных расстояний в халькогени-

дах висмута и сурьмы [15-17] при отрицатель-

ных значениях ТКЛР может быть связано с 

флуктуацией величины межслоевого взаимо-

действия, влияющего на параметры связей ато-

мов внутри квинтета. Дефектные центры при 

активизации создают возмущения и дополни-

тельный потенциал, искажающий связи, уси-

ление беспорядка ведет к неупорядоченному 

выстраиванию связей и смещению атомных 

позиций, тем самым влияют на величину спин-

орбитального взаимодействия. Эти центры 

воздействуют на параметры гибридной связи, 

где определяющую роль играют ионы халько-

гена внутреннего слоя и висмута, соответст-

венно, взаимодействие может сопровождаться 

образованием или усилением химических свя-

зей. Легирование кристалла влияет на динами-

ку вышеуказанных процессов через взаимо-

действие примесных центров с решеткой, мо-

дифицируя потенциал и уровни примесного 

атома, зависящие от вида дефекта и примеси, а 

также формируя неупорядоченную сетку де-

фектных центров в кристаллической решетке и 

в межслоевом пространстве. Основными эле-

ментами сетки дефектных центров в Bi2Te3 яв-

ляются внутрислоевые дефекты и межслоевые 

островки: внутрислоевые дефекты - источники 

беспорядка, межслоевые - ковалентных мости-

ков.  

          Практический интерес представляет вид 

дефектов, при которых достигается максималь-

ная плотность переноса заряда при максималь-

ном рассеянии фононов, что дает возможность 

увеличения термоэлектрической добротности 

материала за счет уменьшения теплопроводно-

сти. Особенности структурного выстраивания 

сильно влияют и на механические параметры 

кристаллов, что важно для получения упроч-

ненных материалов, используемых при высо-

ких механических нагрузках.   

 

 

 

ЭКСПЕРИМЕНТ И ОБСУЖДЕНИЕ 

РЕЗУЛЬТАТОВ 

 

 Кристаллы Bi2Te3, легированные приме-

сями Cu-0,05 вес% и In-0,1 вес%, получали 

вертикальной направленной кристаллизацией. 

Рентгендифрактометрические исследования, 

проведенные на дифрактометре фирмы Panaly-

tical B.V. марки X’Pert Pro X-Ray Diffractometer 

обнаружили наличие на поверхности скола 

элементы (Рис.2), которые показаны по коли-

честву убывания: CuInTe2; In3Te4; BiIn; InTe.  

         Изображения свежесколотой поверхности 

кристалла получали на сканирующем зондо-

вом микроскопе фирмы NT-MDT марки 

SOLVER NEXT при комнатной температуре. 

На поверхности имеются наноостровки высо-

той до 1,5нм (Рис.3), плотность их распределе-

ния довольно низкая (Рис.4), расстояния между 

наноостровками, в основном, превышают 

100нм, и вероятность туннелирования заряда 

между этими неоднородными дефектами мала.    

 Рентгенофазовый анализ проводился на 

рентгеновском дифрактометре фирмы Bruker 

AXS GmbH марки D8 ADVANCE. Нелинейное 

поведение температурной зависимости пара-

метров кристаллической решетки, сопровож-

далось отрицательным значением ТКЛР в диа-

пазоне 270-280К. 

          Отклонение от точной структуры в пяти-

слойном пакете невелико, длины сильных свя-

зей соизмеримы Te(1)-Bi - 3.03Å, а Bi-Te(2) - 

3.22Å.  Углы Te(1)-Bi-Te(2) и Bi-Te(2)-Bi состав-

ляют 174,6° и 180°, соответственно, из-за этого 

небольшого структурного искажения дально-

действующие взаимодействия ослабевают, что 

приводит к ослаблению гибридной связи. Вза-

имодействия Bi-Bi и Te(1)-Te(2), расположенные 

на расстоянии примерно 6Å друг от друга, эк-

вивалентны взаимодействию с четвертым со-

седом. Взаимодействия Bi-Te(1), расположен-

ные на расстоянии 9Å, разделенные Te(2)-Bi, 

имеют положительные силовые константы.  

 

           



С.Ш.КАХРАМАНОВ, Ю.А.АБДУЛЛАЕВ, А.А. БАДАЛОВ, К.М.ДЖАФАРЛИ, Н.А.АБДУЛЛАЕВ, K.Ш.КАХРАМАНОВ  

 

 42 

 
Рис.2 

   Рентгендифрактограмма Bi2Te3<In,Cu>. 
 

 
Рис.3 

3D-АСМ изображение поверхности (0001) Bi2Te3<In,Cu>. 
 

 
Рис.4 

2D-АСМ изображение Bi2Te3<In,Cu> и профилограмма вдоль  сечения, указанного на АСМ-изображении. 
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 Это связано с тем, что гибридное соеди-

нение вокруг атома Te(2) хорошо поддержива-

ется: длины связей Bi-Te(2) и Te(2)-Bi одинаковы, 

и они составляют угол 180°, как показано вы-

ше [7].  В [18,19] при расчетах из первых 

принципов учет спин-орбитального взаимо-

действия увеличивает межслоевые силы в 

Bi2Te3 и Bi2Se3, что отражается в уменьшении 

межслоевого расстояния. Без учета спин-

орбитального взаимодействия расстояние 

между атомами Se(1-Se(1) составляет    3.35Å, а с 

учетом - 3.27Å.       

          Изменение параметров решетки при со-

хранении симметрии в зависимости от темпе-

ратуры, по всей видимости, связано с перерас-

пределением электронной плотности в связях 

Bi-Те(2) и Tе(1)-Bi.  Последнее приводит к поля-

ризации заряда и переключению связей в 

квинтетном слое, то есть подслой теллура, свя-

занный ионной связью со слоями висмута, иг-

рая "разрыхляющую" роль, вносит основной 

вклад в выстраивании или переключении ва-

лентных связей в подрешетках Bi-Те(2). Как 

видно, перераспределение заряда и изменение 

межатомного расстояния может влиять также 

и на величину спин-орбитального взаимодей-

ствия и нивелировать соответствующие свой-

ства кристалла. 

 Связи внутри слоев чувствительны к 

флуктуациям величины межслоевого взаимо-

действия. Энергия межслоевого взаимодей-

ствия в свою очередь меняется при изменении 

величины межслоевого барьера, определяемо-

го межслоевыми включениями, уширяющими 

ван-дер-ваальсовое пространство, и являющи-

мися источниками ковалентных мостиков. Та-

ким образом, изменение межслоевого взаимо-

действия при соответствующей температуре 

окружающей среды, влияет на связи Bi-Те(2) и 

общий вид электронной структуры материала, 

при этом усиливаются спин-орбитальное взаи-

модействие и межслоевые силы, что отражает-

ся в уменьшении межатомного расстояния 

внутри квинтетов. Гибридные связи претерпе-

вают переходы по экстремумам, меняя валент-

ные углы и межатомные расстояния, происхо-

дит конформационный переход. Наиболее ярко 

выраженный переход наблюдается при отри-

цательном значении ТКЛР при 270К, приво-

дящий к вышеуказанным процессам посред-

ством сдвига электронной плотности внутрь 

квинтета. Периодическое изменение структу-

ры межатомных расстояний через следующий 

температурный цикл соответствующей энер-

гии выглядит уже не так выражено из-за сма-

зывания этого эффекта усилением колебатель-

ных процессов решетки при более высоких 

температурах.  

 

 

 
Рис.5 

Температурная зависимость параметров кристаллической 

решетки Bi2Te3<In,Cu> в направлении а (а) и с (b) (точками 

указаны экспериментальные данные параметров решётки, 

непрерывной линией показана расчетная кривая коэффи-

циента теплового расширения). 
 

ПРИМЕСИ И ДЕФЕКТНЫЕ ЦЕНТРЫ 

 

 Сравнительно небольшое количество 

примеси может существенно менять свойства 

этих кристаллов, механизмы такого влияния 

имеют различную природу. Например, добав-

ление небольшого количества Cu в Bi2Te3 резко 

снижает дырочную и существенно увеличива-

ет электронную проводимость. В [20] отмече-
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но, что атомы меди, вошедшие в ван-дер-вааль-

совые щели, ведут к общему упрочнению образ-

цов за счет образования ковалентно-ионных свя-

зей Te(1)-Cu-Te(1), при этом примесь меди оказы-

вает донорное действие (Cu→Cu1++e1-). Внутри 

квинтета теллур может восстанавливать ионы 

Cu2+ до Cu+, поскольку перекрывание 5p орбита-

лей теллура с 3d орбиталями меди энергетически 

выгодно. В данной примесной комбинации 

внутрислоевая медь может приводить к появ-

лению незначительного количества дефектов 

типа CuBi, которые имея нестабильный харак-

тер из-за переменной валентной связи с халь-

когеном могут влиять на температурные видо-

изменения химической связи и соответственно 

величины анион-катионных межядерных рас-

стояний. При определенных значениях реше-

точных параметров каркаса кристалла атомы 

меди могут соответствующим образом сгруп-

пироваться и проявить суперионные свойства, 

они способны переключаться между несколь-

кими доступными связями, что позволяет 

ионам меди течь внутри всей структуры кри-

сталла. При этом низкая теплопроводность 

обеспечивается подавлением большей части 

фононов в результате ангармонизма и беспо-

рядка.  

 Примесь индия действует как акцептор, 

антиструктурные дефекты InTe создают в ва-

лентной зоне большее число вакансий, чем ан-

тиструктурные дефекты BiTe, так как атомы In 

имеют на 3 p-электрона меньше, чем атомы Te, 

образование таких дефектов требует перехода 

двух s-электронов In на p-уровни [21]. Однако 

некоторые дефекты, например, в центрах за-

мещения висмута индием InBi содействуют до-

полнительной деформации кристаллического 

окружения. Локальные центры разупорядоче-

ния могут являться следствием фазового изме-

нения в окружении дефектных центров в 

структуре кристалла, что приводит к образова-

нию неупорядоченных областей сильной лока-

лизации заряда [22]. В подобных случаях 

необходимо учитывать как встроенность де-

фекта в кристаллическую решетку, так и ре-

лаксацию прилегающей области. Индий, за-

мещающий висмут в кристаллической решетке 

Bi2Te3, может создавать дипольный момент из-

за колебаний более высокой частоты атомов In, 

размерами меньших, чем атомы висмута. Кри-

сталлическая решетка вблизи атома индия де-

формируется в процессе колебательного дви-

жения, но величина деформации должна быст-

ро уменьшаться с увеличением расстояния от 

In. Данные дефекты влияют на электронную и 

фононную системы материала. Из-за сильных 

механических напряжений эти центры рассеи-

вают колебательную энергию и усиливают ан-

гармоничность колебаний в слоях квинтета, 

это влияет на уменьшение общей теплопро-

водности. Влияние этих дефектов на электрон-

ную структуру может происходить как непо-

средственно изменением концентрации носи-

телей заряда, так и воздействием на перерас-

пределение электронной плотности, так как ак-

тивизация их может приводить к изменению 

связи. На дефектных центрах InBi локализация 

зарядовой плотности имеет слабый тип связи, 

при определенных значениях энергии они мо-

гут способствовать созданию связывающих 

состояний. При воздействии слабым магнит-

ным полем также возможно стимулировать эти 

протяженные связывающие состояния. 

 При определенных условиях атомы In - 

источники беспорядка, начинают формировать 

новые более прочные связи, относительно сла-

бые связи переформатируются в более жест-

кие. Внутрислоевые связи, проходя через свои 

экстремумы, сжимая и разжимая решетку в 

направлении оси С, подвергаются воздействию 

центров In, которые усиливают жесткость свя-

зи в своем окружении. Этот процесс влияет и 

на делокализацию носителей заряда при про-

хождении через определенный энергетический 

диапазон при температурном ходе и воздей-

ствии слабого магнитного поля на спиновое 

упорядочение и шунтирование тока свободных 

носителей заряда.  

          Дефекты при активизации создают до-

полнительные возмущения, усиливающие бес-

порядок, что ведет к появлению дополнитель-

ного потенциала, искажающего связи. Конку-

ренция резонансной связи и дополнительного 

потенциала может формировать новые кова-

лентные связи через дальнодействующие ор-

битали крупных атомов, создавая связываю-
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щие состояния, это сопровождается флуктуа-

циями концентрации и подвижности носите-

лей заряда. Изменения межатомных расстоя-

ний в кристалле в купе с центрами беспорядка 

усиливают эффект делокализации. Периодиче-

ское изменение межатомных расстояний кри-

сталлической решетки влияет на ангармонич-

ность колебаний атомов слоев и управляет 

«мембранным» эффектом [23]. In усиливает 

ангармоничность, создавая неупорядоченные 

центры деформации кристаллической решет-

ки. Эти центры создают условия для дополни-

тельного усиления химической связи в направ-

лении перпендикулярном слоям.   

 

ПРОВОДЯЩИЕ ПРОТЯЖЕННЫЕ 

СОСТОЯНИЯ 

 

          На состояние квинтетных слоев кристал-

лической решетки воздействуют также и про-

цессы, происходящие в межслоевом простран-

стве, которые непосредственно влияют на пе-

рераспределение электронной плотности и из-

менения в фононной подсистеме. Известно, 

что в слоистых кристаллах часть сверхстехио-

метрического избытка и примесей формирует-

ся в межслоевом пространстве.  Сдвиг зарядо-

вой плотности вглубь слоя при уширении ван-

дер-ваальсового промежутка [24], а также уве-

личение количества электронов от донорных 

примесей может приводить к взаимному от-

талкиванию неподелённых электронных пар на 

связи Bi-Те(2) и изменению валентного угла. 

Вследствие такого смещения заряда [25] про-

исходит большее расщепление молекулярных 

орбиталей различных типов, при этом несвя-

зывающие орбитали вовлекаются в образова-

ние ковалентных орбиталей. Орбитали Bi ком-

бинируются с орбиталями Te, с образованием 

вместо исходных несвязывающих орбиталей 

новых связывающих орбиталей, т.е. связь при-

обретает метастабильный ионно-ковалентный 

вид. При гибридизации связей между атомами 

Те(2) и висмута исходная система перекрывает-

ся с p-орбиталью Те(2) и неподелённая элек-

тронная пара висмута переходит в сопряжён-

ную систему, сопровождаемую перераспреде-

лением  электронной плотности. 

          Неоднородное распределение электрон-

ной плотности на решеточных центрах по обе 

стороны от Bi, вызванное изменением валент-

ного состояния и ведущего к поляризации 

электронной системы, может приводить к по-

явлению статических и динамических волн за-

рядовой плотности. Для волн зарядовой плот-

ности присуще смешение связывающей орби-

тали со своей разрыхляющей, энергетически 

же связывающие и разрыхляющие уровни рас-

полагаются симметрично относительно уровня 

Ферми. Цикл, состоящий из 75К, при котором 

происходят флуктуации решеточного парамет-

ра, составляет ~0,0065эВ. Приблизительно та-

кое же значение энергии наблюдается при 

флуктуациях кинетических параметров. Тем-

пературный ход этих параметров, по-видимо-

му, проявляет и частичный вклад изменения 

связывающей и разрыхляющей связи в зави-

симости от колебаний состояний, отвечающих 

им около уровня Ферми. Это сопровождается 

сменой типов зарядового упорядочения, а так-

же изменениями в выстраивании связей и из-

менениями в параметрах кристаллической ре-

шетки. Как видим, температура изменяет энер-

гетическое состояние связей, которые, меняя 

ориентацию, приводят к сжатию и разжатию 

кристалла в направлении оси “C”. Смена ва-

лентных связей приводит к изменению зарядо-

вого упорядочения и, возможно, к ее поляри-

зации как в случае со сверхпроводимостью в 

Bi2Se3<Cu> [26-28]. 

 Перераспределение электронной плотно-

сти может сопровождаться образованием про-

тяженных состояний, проводящих по дально-

действующим гибридным орбиталям тяжелых 

элементов. Проводящие протяженные состоя-

ния сродни длинной молекуле, т.е. при опреде-

ленной энергии туннельная связь через атомы 

тяжелых элементов образует химическую 

связь слабого типа, т.к. энергия взаимодей-

ствия крайних электронов с ядром слаба, слаба 

также и потенциально образуемая новая связь, 

похожая на корреляционное взаимодействие 

электронов. Гибридизация связей приводит к 

возникновению протяженных состояний, а 

увеличение или уменьшение энергии относи-

тельно уровня данного состояния приводит к 

http://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%AD%D0%BB%D0%B5%D0%BA%D1%82%D1%80%D0%BE%D0%BD%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D0%BF%D0%B0%D1%80%D0%B0
http://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%AD%D0%BB%D0%B5%D0%BA%D1%82%D1%80%D0%BE%D0%BD%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D0%BF%D0%B0%D1%80%D0%B0
http://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%AD%D0%BB%D0%B5%D0%BA%D1%82%D1%80%D0%BE%D0%BD%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D0%BF%D0%BB%D0%BE%D1%82%D0%BD%D0%BE%D1%81%D1%82%D1%8C
http://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%AD%D0%BB%D0%B5%D0%BA%D1%82%D1%80%D0%BE%D0%BD%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D0%BF%D0%BB%D0%BE%D1%82%D0%BD%D0%BE%D1%81%D1%82%D1%8C
http://ru.wikipedia.org/wiki/%D0%AD%D0%BB%D0%B5%D0%BA%D1%82%D1%80%D0%BE%D0%BD%D0%BD%D0%B0%D1%8F_%D0%BF%D0%BB%D0%BE%D1%82%D0%BD%D0%BE%D1%81%D1%82%D1%8C
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разрушению протяженных состояний и отсут-

ствию туннелирования. Согласно результатам 

исследования кинетических параметров мате-

риала, шунтирование через протяженные со-

стояния имело активационные пики при 100К 

и 150К. Наблюдалось стимулирование этих со-

стояний слабым магнитным полем и разруше-

ние их при сильных полях: отрицательное маг-

нетосопротивление ОМС до 10кЭ. Увеличение 

температуры при магнетополевом воздействии 

приводило к усилению ОМС от 100К до 170К, 

затем ОМС резко сходило на нет, т.е. эффект 

шунтирования по протяженному проводящему 

состоянию блокировался. Разрушение гибрид-

ной связи приводит к возврату к предыдущей 

модели распределения связей в молекуле и со-

ответственно электронной плотности в квинте-

те. За исключением основной, самой крупной 

особенности, экстремумы на температурных 

зависимостях коэффициента Холла (Рис.6) и 

электропроводности (Рис.7), а также концен-

трации (Рис.8) и подвижности носителей заря-

да (Рис.9) в области 77-170К возможны из-за 

увеличения электронной составляющей при 

переходе локализованных электронов с запол-

ненных уровней на незаполненные по мере 

увеличения температуры.  

 

 
 

Рис.6 
Температурные зависимости коэффициента Холла R 

образца Bi2Te3<In,Cu>  при направлениях экспери-

мента: 1 -  H II c ⊥ J  ;  2 -  H ⊥  c ⊥  J. 
 

 

 
 

Рис.7 
Температурные зависимости электропроводности 

Bi2Te3<In,Cu> при направлениях эксперимента:  

1 -  H II c ⊥ J ;  2 -  H ⊥  c ⊥  J 

 

 
 

Рис.8 
Температурные зависимости холловской концентрации 

носителей заряда n Bi2Te3<In,Cu> при  

направлениях эксперимента: 1 - H II c ⊥ J;  2 -  H⊥  c⊥  J. 
 

 Перетекание электронной плотности по 

связи Bi-Те(2), усиливающее ионность связи, со-

кращает межатомное расстояние, а увеличение 

концентрации свободных носителей проявляет-

ся на величине проводимости. Косвенное под-

тверждение этому - отрицательное магне-

тосопротивление ОМС при 100-170К (Рис.10, 

Рис.11). 
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Рис.9 
Температурные зависимости подвижности u 

Bi2Te3<In,Cu> при направлениях эксперимента:  

1 - H II c ⊥ J; 2 - H ⊥  c ⊥  J. 
 

 
Рис.10 

Зависимости поперечного магнитосопротивления 

∆/ от магнитного поля H для образца 

Bi2Te3<In,Cu> при различных температурах:  

кривые 1 - 130К, 2 -150К и 3 - 170К. 

 

 Ангармоничность связей, на которую 

указывали другие авторы как причину отрица-

тельного ТКЛР в районе 100-200К и девиации 

связи при Т100К-150К, является следствием 

перетекания электронной плотности по связи. 

Слабое магнитное поле, как видно, приводит к 

делокализации именно электронов на метаста-

бильной конфигурации орбиталей вблизи де-

фектных центров беспорядка. Всплеск кинети-

ческих параметров возможно связан с делока-

лизацией при образовании протяженных свя-

зей, ангармоничность связей и мембранный 

эффект способствуют перекрытию орбиталей 

между слоевыми элементами. Перекрытие 

электронных функций слоев приводит к обра-

зованию протяженных состояний, это в свою 

очередь приводит к увеличению концентрации 

носителей заряда, проводимости и пр. Слабое 

магнитное поле также приводит к образованию 

протяженных состояний посредством делока-

лизации заряда при спиновом ориентировании 

связей.        

 

 
Рис.11 

Зависимость коэффициента Холла R от магнитного 

поля образца Bi2Te3<In,Cu> при температуре:  

1 - 110К; 2 -120К; 3 - 150К; 4 - 170К. 
 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

          Полярность ковалентной связи меняется, 

приводя к конформационному переходу, вы-

ражающемуся в уменьшении межатомных 

расстояний Bi-Те(2), экспериментальное под-

тверждение этого процесса наблюдалось в от-

рицательных значениях ТКЛР при температу-

рах энергетически коррелирующих с величи-

ной межслоевого взаимодействия. Резонанс 

гибридных связей претерпевает переходы по 

экстремумам, меняя валентные углы и меж-

атомные расстояния, происходит конформаци-

онный переход, наиболее выраженный наблю-

дался при отрицательном значении ТКЛР око-

ло 270К. Изменение межатомных расстояний 
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через следующий цикл соответствующей энер-

гии не так выражен из-за температурного сма-

зывания. 

 Температура перехода зависит от вели-

чины межслоевого взаимодействия: ковалент-

ные мостики, образуемые межслоевыми вклю-

чениями, усиливают взаимодействие между 

противоположными слоями квинтетных паке-

тов, поэтому температуры, при которых 

наблюдаются отрицательные ТКЛР для чисто-

го и легированного материала имеют различ-

ное значение. Энергия теплового движения, 

соответствующая температуре окружающей 

среды, при приближении к величине энергии 

межслоевого взаимодействия приводит к деви-

ации связи и к флуктуациям распределения 

электронной плотности. Чем сильнее межслое-

вое взаимодействие, тем выше величина тем-

пературы, т.е. тем больше энергии требуется 

для ее «размягчения». 

 Межслоевые связи более чувствительны 

к изменению параметров внешней среды, по-

этому можно сделать вывод, что на вышеука-

занные процессы влияют именно флуктуации в 

межслоевых связях, которые воздействуют на 

гибридизацию орбиталей атомов внутри квин-

тета и ведут к изменению ковалентного радиу-

са. Изменение межслоевого взаимодействия, 

приводящее к перераспределению электрон-

ной плотности с краев квинтета внутрь слоя, к 

связи с центральным халькогеном, изменяет 

связь с дальнодействующей резонансной на 

ковалентный вид с долей ионности, а затем на 

ионно-ковалентную, сближая межатомные рас-

стояния по мере изменения характера связи. 

 Данная работа выполнена при финансо-

вой поддержке Фонда Развития Науки при 

Президенте Азербайджанской Республики. 
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71/16/1-M-01. 

 

 
1. А.Р.Регель, В.М.Глазов. Физические свойства 

электронных расплавов, М.: Наука, (1980) 296. 

2. J.R.Drabble, C.H.L.Goodman. Chemical bonding in 

bismuth telluride, J. Phys. and Chem. Solids, 5 

(1958) 142-144. 

3. E.Mooser, W.B.Pearson. The chemical bond in Se-

miconductors, J. Electronics, 1 (1956) 629-645. 

4. И.А.Случинская. Основы материаловедения и 

технологии полупроводников, Москва (2002) 

376. 

5. L.Pauling. The formula, structure, and chemical 

bonding of tetradymite, Bi14Te13S8 and the phase 

Bi14Te15S6, American Mineralogist, 60 (1975) 994-

997. 

6. C.A.Kagarakis. Chemical bonding in bismuth tellu-

ride, Journal of Materials Science, 13 (1978) 1594-

1596.  

7. S.Lee, K.Esfarjani, T.Luo, J.Zhou, Z.Tian, G.Chen. 

Resonant bonding leads to low lattice thermal con-

ductivity, Nature Communications, 5 (2014) 3525-
3532.  

8. Y.Cheng, S.Wahl, M.Wuttig. Metavalent Bonding 

in Solids: Characteristic Representatives, Their 

Properties, and Design Options, Phys. Status Solidi 

RRL, 10 (2020) 2000482.    

9. Л.М.Павлова, Ю.И.Штерн, Р.Е.Миронов. Терми-

ческое расширение теллурида висмута, Тепло-

физика высоких температур, 49 (2011) 379-389. 

10. Н.А.Абдуллаев. Особенности упругих свойств 

слоистых кристаллов, Физика твёрдого тела, 

48 (2006) 623-629.  

11. X.Luo, M.Sullivan, S.Y.Quek. First principles in-

vestigations of the atomic, electronic, and thermoe-

lectric properties of equilibrium and strained Bi2Se3 

& Bi2Te3, with Van der Waals interactions, Physical 

Review, B 86 (2012) 184111.    

12. K.Shportko, S.Kremers, M.Woda, D.Lencer, J.Ro-

bertson, M.Wuttig. Resonant bonding in   crystalline 

phase-change materials, Nature Materials, 7 (2008) 

653-658.  

13. M.Wuttig. Phase change materials: The importance 

of resonance bonding, Phys. Status Solidi B, 246 

(2009) 1820-1825. / M.Wuttig. Phase change mate-

rials: Chalcogenides with remarkable properties 

due to an unconventional bonding mechanism, 
Phys. Status Solidi B, 249 (2012) 1843-1850.  

14. R.E.Simpson, P.Fons, A.V.Kolobov, T.Fukaya, 

M.Krbal, T.Yagi, J.Tominaga. Interfacial phase-

change memory, Nature Nanotechnology, 6 (2011) 

501-505. 

15. X.Chen, H.D.Zhou, A.Kiswandhi, I.Miotkowski, 

Y.P.Chen, P.A.Sharma, A.L.L.Sharma, M.A.Hek-

maty, D.Smirnov, Z.Jiang. Thermal expansion coef-

ficients of Bi2Se3 and Sb2Te3 crystals from 10K to 

270K, Applied Physics Letters, 99 (2011) 261912.  

https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/0022369758901392
https://www.sciencedirect.com/science/article/pii/0022369758901392
http://link.springer.com/search?facet-author=%22Constantine+A.+Kagarakis%22
http://link.springer.com/journal/10853
http://www.nature.com/ncomms/2014/140428/ncomms4525/full/ncomms4525.html
http://www.nature.com/ncomms/2014/140428/ncomms4525/full/ncomms4525.html
http://elibrary.ru/author_items.asp?authorid=592074
http://elibrary.ru/title_about.asp?id=8245
http://elibrary.ru/title_about.asp?id=8245
http://www.nature.com/nnano/journal/v6/n8/abs/nnano.2011.96.html#auth-1
http://www.nature.com/nnano/journal/v6/n8/abs/nnano.2011.96.html#auth-2
http://www.nature.com/nnano/journal/v6/n8/abs/nnano.2011.96.html#auth-3
http://www.nature.com/nnano/journal/v6/n8/abs/nnano.2011.96.html#auth-4
http://www.nature.com/nnano/journal/v6/n8/abs/nnano.2011.96.html#auth-5
http://www.nature.com/nnano/journal/v6/n8/abs/nnano.2011.96.html#auth-6
http://www.nature.com/nnano/journal/v6/n8/abs/nnano.2011.96.html#auth-7


ВЛИЯНИЕ МЕЖСЛОЕВОГО ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ НА СВОЙСТВА ЛЕГИРОВАНОГО ТЕЛЛУРИДА ВИСМУТА 

 

  49 

16. Y.Kim, X.Chen, Z.Wang, J.Shi, I.Miotkowski, 

Y.P.Chen, P.A.Sharma, A.L.Lima Sharma, 

M.A.Hekmaty, Z.Jiang, D.Smirnov. Temperature 

dependence of Raman-active optical phonons in 

Bi2Se3 and Sb2Te3, Applied Physics Letters, 100 

(2012) 071907. 

17. P.Dutta, D.Bhoi, A.Midya, N.Khan, P.Mandal, 

S.Shanmukharao Samatham,V.Ganesan. Anoma-

lous thermal expansion of Sb2Te3 topological insula-

tor, Applied Physics Letters, 100 (2012) 251912.  

18. W.Cheng, S.Ren. Phonons of single quintuple 

Bi2Te3 and Bi2Se3 films and bulk materials, Phys. 

Rev. B, 83 (2011) 094301.  

19. B.T.Wang, P.Zhang.  Phonon spectrum and bonding 

properties of Bi2Se3: Role of strong spin-orbit inter-

action, Appl. Phys. Lett., 100 (2012) 082109. 

20. М.А.Коржуев, Л.Д.Иванова. Некоторые новые 

физические эффекты, сопровождающие кон-

версию типа проводимости в халькогенидах 

висмута и сурьмы, Актуальные проблемы физи-

ки твердого тела, Сборник докладов Междуна-

родной научной конференции, Минск, 23-26 ок-

тября, (2007) 108-111. 

21. К.Ш.Кахраманов, Р.М.Рошаль, Л.Н.Алиева, 

М.И.Касимов. Влияние ионизированных и нейт-

ральных дефектов на термоэлектрические 

свойства твёрдых растворов системы Bi2Te3-

In2Se3, Неорганические Материалы, 24 (1988) 

1954-1958. 

22. T.Siegrist, P.Jost, H.Volker, M.Woda, P.Merkel-

bach, C.Schlockermann, M.Wuttig. Disorder-in-

duced localization in crystalline phase-change ma-

terials, Nature Materials, 10 (2011) 202-208. 

23. Н.А.Абдуллаев, Р.А.Сулейманов, М.А.Алджа-

нов, Л.Н.Алиева. О роли изгибных колебаний в 

процессах теплопереноса в слоистых кристал-

лах, Физика твёрдого тела, 44 (2002) 1775-1779.  

24. Т.В.Меньщикова, С.В.Еремеев, Е.В.Чулков. О 

происхождении состояний двумерного элек-

тронного газа на поверхности топологических 

изоляторов, Письма в ЖЭТФ, 94 (2011) 110-115.  

25. M.G.Vergniory, T.V.Menshikova, S.V.Eremeev, 

E.V.Chulkov. Ab initio study of 2DEG at the sur-

face of topological insulator Bi2Te3, Письма в 

ЖЭТФ, 95 (2012) 230-235.  

26. Y.S.Hor, A.J.Williams, J.G.Checkelsky, P.Roushan, 

J.Seo, Q.Xu, H.W.Zandbergen, A.Yazdani, 

N.P.Ong, R.J.Cava. Superconductivity in CuxBi2Se3 

and its Implications for Pairing in the Undoped To-

pological Insulator, Phys. Rev. Lett., 104 (2010) 

057001.  

27. Y.Ando, K.Segawa, S.Sasaki, M.Kriener. Experi-

mental studies of the topological superconductor 

CuxBi2Se3, Journal of Physics: Conference Series, 
449 (2013) 012033. 

28. T.Kondo, Y.Nakashima, Y.Ota, Y.Ishida, W.Ma-

laeb, K.Okazaki, S.Shin, M.Kriener, S.Sasaki, 

K.Segawa, Y.Ando. Anomalous Dressing of Dirac 

Fermions in the Topological Surface State of Bi2Se3, 

Bi2Te3, and Cu-Doped Bi2Se3, Phys. Rev. Lett., 110 

(2013) 217601. 

 

 

 
AŞQARLANMIŞ BİSMUT TELLURİDİN XÜSUSİYYƏTLƏRİNƏ LAYLARARASI MÜBADİLƏNİN TƏSİRİ 

 

S.Ş.GƏHRAMANOV, Yu.A.ABDULLAYEV, A.A.BƏDƏLOV, K.M.CƏFƏRLİ,  

N.A.ABDULLAYEV, K.Ş.GƏHRAMANOV 

 

            Mis və indium ilə aşqarlanmış bismut telluridin Bi2Te3<In,Cu> kristal qəfəs parametrlərinin və kinetik parametrlərinin 

temperaturdan asılılığındakı anomaliyalar kimyəvi bağlantıdakı dəyişikliklər və defekt mərkəzlərinin təsiri ilə izah olunur. 

           Kristal karkasının beş qatlı paketində metal və mərkəzi xalkogen təbəqəsi arasında elektron sıxlığının müəyyən bir 

temperatur aralığında yenidən bölüşdürülməsi, xətti genişlənmənin mənfi istilik əmsalı ilə nəticələnir. Kovalent bağlantının 

polarlığı və Bi-Те(2)atomlararası məsafələrdəki azalma birbaşa laylararası qarşılıqlı təsir dərəcəsindən təsirlənir. Laylararası 

qarşılıqlı təsir enerjisinin dəyərinə yaxınlaşdıqda istilik hərəkəti enerjisi bağların sapmasına və kristalın həcmində elektron 

sıxlığının paylanmasında dalğalanmalara səbəb olur. 
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INFLUENCE OF INTERLAYER INTERACTION ON THE PROPERTIES OF DOPED BISMUTH TELLURIDE 

 

S.Sh.GAHRAMANOV, Y.A.ABDULLAYEV, A.A.BADALOV, K.M.JAFARLI,  

N.A.ABDULLAYEV, K.Sh.GAHRAMANOV  

 

            Anomalies in the temperature dependence of the crystal lattice parameters and kinetic parameters of bismuth telluride 

doped with copper and indium Bi2Te3<In,Cu> have been explained by changes in the chemical bond and the effect of defect cen-

ters. 

           The redistribution of the electron density between the metal and the central chalcogen layer in the five-layer stack - quintet 

of the crystal lattice, at a certain temperature range, lead to a negative thermal coefficient of linear expansion. The polarity of the 

covalent bond and the decrease in the Bi-Те(2) interatomic distances have been directly affected by the magnitude of the interlayer 

interaction. The energy of thermal motion when approaching the value of the energy of interlayer interaction lead to deviation of 

bonds and to fluctuations in the distribution of electron density in the bulk of the crystal. 
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maqnitlənmə, maqnit qavrayıcılığı. 

REFERAT 

Çox komponentli maqnit və yarımkeçirici xassəli GaSb-Fe3Ga4 

evtektik kompozit sintez olunub. Müxtəlif temperaturlarda rent-

gen analizi ilə sistemin iki fazalılığı göstərilmiş, matrisin, metal 

qatqıların və fazalar arası zonaların element tərkibi müəyyən edil-

ib. Xüsusi maqnitlənmə və maqnit qavrayıcılığın xüsusiyyətləri 

80-750K temperatur aralığında 0.86Tl maqnit sahəsində ponde-

romotor metodu ilə, 4.6K və 295K temperaturda isə B=±14Tl 

induksiyasına qədər maqnit sahəsində vibrasiya metodu ilə öyrə-

nilib. GaSb-Fe3Ga4 evtektik kompozit üçün Küri temperaturu 

ТС=355K müəyyən olunub. Maye azot temperaturunda kompozi-

tin xüsusi maqnitlənməsi σ≈1,5A∙m2∙kg-1 və maqnit momentin 

orta qiyməti µ≈0,17µB olduğu müəyyən olunub. Kompozitin 

maqnit xüsusiyyətlərinin 750K-temperaturadək istiliyə və 14Tl 

xarici maqnit sahəsinə davamlı olduğu göstərilib.  

 

GİRİŞ 

 

 III-V qrup birləşmələri 3d-keçid metallarının 

müəyyən konsentrasiyasında evtektik birləşmələr 

əmələ gətirdiyi məlumdur [1]. Bu cür kompozitlər 

III-V qrup elementlərdən ibarət matrisdən və 3d 

elementlərdən ibarət klasterlər şəklində maqnit 

qatqılardan təşkil olunmuş yarımkeçiricilərdir. Bə-

rabər paylanmış maqnit qatqılar evtektik kompo-

zitlərdə özünəməxsus xüsusiyyətlər yaradır. Bun-

ların əsasında qalvano-termomaqnit, fototermo-

maqnit, optik və tenzo sensorlar yaradılıb [2-13]. 

Belə maddələrin aktuallığı spintronik cihazlarda 

matris elementləri yaratmaq üçün maqnit qatqıla-

rın ölçüsünü və konsentrasiyasını dəyişərək xüsu-

siyyətləri idarə olunan  yeni çoxfunksiyalı materi-

allara tələbatın artması ilə əlaqədardır [14-17].  

 Perspektivli maqnit yarımkeçirici material-

lardan biri GaSb-Fe3Ga4 evtektik kompozitidir. 

Fe3Ga4 birləşmənin xüsusiyyətləri elmi ədəbiyyat-

da geniş tədqiq olunub [18-26]. Əvvəlki işimiz 

GaSb-Fe3Ga4 evtektik kompozitin sintezinə, elekt-

rik və istilik xüsusiyyətlərinə həsr olunub [8-10]. 

Kinetik əmsallar müəyyən edilib, elektron və fo-

non proseslərin xüsusiyyətləri aşkar olunub, onla-

rın əsasında termostabil və xətti xüsusiyyətlərə ma-

lik histerezissiz tenzomüqavimətlər yaradılıb [12]. 

GaSb-Fe3Ga4 evtektik kompozitin praktiki tətbiq-

ləri üçün vacib olan xüsusiyyətlər sırasında maqnit 

xassələri barədə məlumat yoxdur. Bu işin məqsədi 

geniş temperatur aralığında GaSb-Fe3Ga4 evtektik 

kompozitin maqnit xüsusiyyətlərini və xarici maq-

nit sahələrinin təsirini öyrənməkdir. 

 

EKSPERİMENTİN APARILMASI 

 

 Qallium (QL-000 markalı) və sürmə (Cy-

000 markalı) elementləri stexiometrik tərkibdə 

standart üsulla birgə əridilmiş, zona ərintisi ilə 30 

dəfə təkrar kristallaşma aparılaraq 4·107cm-3 kon-

sentrasiyalı, p-tip keçiriciliyi olan GaSb birləşməsi 

alınıb. GaSb-Fe3Ga4 kompoziti almaq üçün GaSb 
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birləşməsinə Fe3Ga4 formuluna uyğun olaraq 

3kütlə %Fe (Fe3N-99,9) əlavə olunmuş və şa-

quli Bridgman üsulu ilə 1,0mm/dəq kristallaş-

ma sürəti ilə sintez edilib. Alınmış kompozitdə 

yükdaşıyıcıların konsentrasiyası p=1.2·1018sm-3 

olmuşdur.   

 “Broker Advance-D8” difraktometrində 

230, 300, 350 və 420K temperaturlarda alınmış 

difraktoqramlar TOPAZ və EVA proqramı ilə 

araşdırılıb. GaSb-Fe3Ga4 kompozitin mikrost-

rukturu və səthin morfologiyası Philips markalı 

elektron mikroskopunda 3kV-luq sürətləndirici 

gərginlikdə, element tərkibi isə “EDX model 

EDAXTM“ rentgen spektroskopunda 15kV-luq 

gərginlikdə öyrənilib. GaSb-Fe3Ga4 eutektik 

birləşmənin xüsusi maqnitləşməsi ~80-750K 

temperatur aralığında ponderomotor üsulla öl-

çülüb. Xüsusi maqnitlənmə və maqnit qavrayı-

cılığı 4.6K və 295K temperaturda və B=±14Tl 

qədər maqnit sahəsində vibrasiya metodu ilə 

öyrənilib. Ponderomotor metodu ilə xüsusi 

maqnitlənmə ölçülərində yol verilən xəta 

±0.05A∙m2∙kg-1 və tərkibin vahid kütləsinə dü-

şən maqnit qavrayıcılığı ±10-11m3∙kg-1 təşkil 

edir. 

 Qurğunun termostatı nümunəni ~80K-dən 

1400K-ə qədər temperatur aralığında davamlı 

ölçmə şəraitində χ=f(T) və σ=f(T) asılılıqları 

öyrənməyə imkan verir. Nümunələrin maqnit-

lənməsi maqnit sahəsinin metal qatqılara per-

pendikulyar və paralel yönəlmiş istiqamətində 

ölçülüb. 4,6 və 295K temperaturda xüsusi maq-

nitlənmə (σ) induksiyası ±14Tl qədər olan maq-

nit sahəsində tədqiq olunub.  

 

EKSPERİMENTİN NƏTİCƏLƏRİ VƏ 

MÜZAKİRƏSİ 

 

 GaSb-Fe3Ga4 evtektik kompozitin nü-

munələrində müxtəlif temperaturlarda çəkilmiş 

difraktoqramlar 1-ci Şəkildə göstərilib. 300K 

temperaturda yüksək intensivlikli reflekslər  

GaSb birləşməsinə, ulduzla işarələnmiş zəif ref-

lekslər Fe3Ga4 birləşməsinə uyğundur. Fərqli 

temperaturlarda alınan difraktoqramlarla (Şəkil 

1b) və mikrostruktur tədqiqatları ilə GaSb- 

Fe3Ga4 kompozitin iki fazalılığı təsdiqlənib 

(Şəkil 2). SEM şəkilləri Fe3Ga4 qatqıların 

yönəlmiş “iynələr” şəklində GaSb matrisində 

kifayət qədər bərabər paylanmanı göstərir.  

 

 
a 

 
b 

Şəkil 1 
GaSb-Fe3Ga4 evtektik kompozitin: 

 a) 300K temperaturda; b) 230К, 300К, 350К, 420К 

temperaturlarda müqayisəli rentgen difraktoqramları. 
 

 Fe3Ga4 iynələrin eninə ölçüləri ~1-1.5µm, 

uzunluğu 20-150µm arasında dəyişir, sıxlığı 

~3.3·104mm-2-dir (Şəkil 2a). Qatqıların ətrafın-

da fazalar arası zonanın olduğunu SEM şəkillə-

ri aydın şəkildə göstərir. Matrisin, qatqıların və 

fazalar arası zonaların element tərkibi Şəkil 

2(b,c,d)-də göstərilib. Matrisdəki qallium və 

sürmə elementlərin miqdarı GaSb birləşmənin 

stexiometrik tərkibinə uyğundur. Qatqılarda də-

mir və qallium elementləri ilə yanaşı az miq-

darda (təxminən 3,4%) sürmənin və interfeys 

zonasında matris elementləri ilə yanaşı təxmi-

nən 16,5 çəki% dəmir olduğu aşkar edilib. 

 80-750K temperatur aralığında və B=0.86Tl 

maqnit sahəsində GaSb-Fe3Ga4 kompozitin xüsusi 

maqnitlənmə σ=f(T) maqnit sahəsinin qatqılara 
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perpendikulyar və paralel istiqamətində araşdırılıb 

(Şəkil 3a). 

 

 
a 

 
b 

 
c 

 
d 

Şəkil 2 
Elektron mikroskopunda metal qatqıların  

(a) perpendikulyar və paralal düzülüşü; (b) matrisdə,  

(c) qatqılarda  və (d) fazalar arası zonada EDAX metodu 

ilə təyin olunmuş element tərkibi. 

 
a 

 
b 

Şəkil 3 
GaSb-Fe3Ga4 evtektik kompozitdə xüsusi maqnitlənmə-

nin temperatur asılılığı: a) maqnit sahəsinin metal qat-

qılara perpendikulyar və paralel istiqamətində;  

b) 80-750K temperaturda və B⊥x maqnit sahəsində 

σ=f(Т) asılılığın qızma və soyuma əyriləri. 

 

 Maqnit sahəsinin metal qatqıların hər iki 

istiqamətində σ=f(T) asılılıqları eynidir. Belə 

təcrübi nəticə xarici maqnit sahəsinin hər iki istiqa-

mətində GaSb-Fe3Ga4 evtektikada heç bir anizot-

ropluğun olmadığını göstərir. Xüsusi maqnitlənmə 

demək olar ki, xətti olaraq 1,5Am2/kq-dan 

0,2Am2/kq-a qədər azalır. Qızma və soyuma za-

manı σ=f(T) asılılıqda histerezis müşahidə olun-

mur. Eksperimental olaraq müəyyən edilmiş bu 

fakt tədqiq olunan kompozitin göstərilən tempera-

tur aralığında maqnit xüsusiyyətlərinin geriyə dö-

nər olduğunu göstərir. 

 Şəkil 3b-də σ2=f(T) asılılığı verilib və bu 

asılılıqdan Küri temperaturunu (ТС) təyin olunub. 

Klassik Fe, Co, Ni ferromaqnit üçlüyün σ2=f(T) 

asılılığında yalnız bir əyilmə müşahidə olunur. 

GaSb-Fe3Ga4 kompozitin σ2=f(T) asılılığında 

isə iki anomaliya var: TС1=230K və ТС2=355K. 

Göründüyü kimi 80КТТ1 temperatur aralığı 
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uzaq maqnit nizamlılığın mövcud olduğu, 

Т2≤Т<750К temperatur aralığı isə yaxın maqnit  

nizamlılığın və paramaqnit halın baş verdiyi 

bölgədir, Т1≤Т≤ТС temperatur aralığı isə, çox eh-

timal ki, yaxın maqnit nizamlılığa keçid bölgəsidir.   

 Yaxın maqnit nizamlılığı saxlanmaqla “ni-

zamlı maqnit-nizamsız maqnit” faza keçid tempe-

raturun genişlənməsi onun ikinci növ faza keçidi 

olduğunu göstərir. Çox ehtimal ki, T2 həm də təd-

qiq olunan nümunənin Küri temperaturudur 

(T2=TC=355K). Beləliklə araşdırılan GaSb-Fe3Ga4 

evtektik kompozitində “nizamlı maqnit - nizamsız 

maqnit” faza keçidin temperaturu ТС=355 К olur.  

 Tədqiq olunan kompozitin tərkib hissəsin-

dən biri Fe3Ga4 birləşməsidir. Fe3Ga4 birləşməsin-

də iki maqnit faza keçidin - 68K temperaturda 

ferromaqnit (FM) - antiferromaqnit və ~360K-da 

antiferromaqnit (AFM) - paramaqnit (PM) keçid-

lərin baş verdiyi əvvəllər göstərilib [18,20-23]. 

Aralıq temperaturlarda isə AFM və FM halları ara-

sında qarşılıqlı əlaqələrin  mübadiləsi yaranır. [18] 

işin müəllifləri müşahidə olunan keçidlərin Fe3Ga4 

birləşməsində kristal quruluşun xüsusiyyətləri ilə 

əlaqəli olduğu göstəriblər. Fe3Ga4 elementar kristal 

özəyi maqnit momentləri və yükdaşıyıcıların xüsu-

siyyətləri müxtəlif olan və dörd qeyri-bərabər 

mövqe tutan on səkkiz dəmir atomundan təşkil 

olunub. Fe3Ga4 birləşməsinin maqnit xüsusiyyətlə-

rinə tablamanın əhəmiyyətli dərəcədə təsir etdiyi 

aşkar olunub. Məlumdur ki, kristaldakı nizamsızlıq  

FM və AFM halların birgə mövcudluğun xüsusiy-

yətlərini müəyyən edir [18]. [19] işdə Fe3Ga4 bir-

ləşməsinin maqnit xüsusiyyətlərinə həndəsi ölçülə-

rin təsiri öyrənilib. Həcmi kristallarda olduğu kimi 

nanoməftillərdə də iki maqnit faza keçidi və həm 

də FM və AFM fazaların birgə mövcudluğu müşa-

hidə olunub. Fe3Ga4 matrisin 57Fe nüvəsində Mös-

sbauer effektinin yaranma xüsusiyyətləri tədqiq 

olunarkən kritik temperatur TS=392K müəyyən 

edilib. GaSb-Fe3Ga4 kompozitdə müşahidə etdiyi-

miz maqnit faza keçidinin temperaturu (355K, 

Şəkil 3) Fe3Ga4 birləşməsinin AFM-PM keçid 

temperaturuna yaxındır [23]. Fe3Ga4 birləşməsində 

maqnit araşdırmaların nəticələri [22-23] işlərdə ve-

rilən bilgilərə uyğun gəlir və maqnit anizotropluğu 

olmadığı halda elektron sistemlərdə maqnit faza 

keçidləri üçün Mariya və Usami modeli [24] istifa-

də olunaraq şərh edilə bilər. GaSb-Fe3Ga4 evtektik 

kompozitdə xüsusi maqnitlənmə üçün verilən eks-

perimental nəticələr (Şəkil 3a) maqnit anizotroplu-

ğun yoxluğunu göstərir. Mariya və Usami mode-

lində ferromaqnit (MO) və antiferromaqnit (MQ) 

komponentlərdə maqnit qavrayıcılığı temperaturun 

funksiyası kimi qəbul olunur, maqnit anizotroplu-

ğu olmadığı halda bir-birinə bağlı elektronlar üçün 

qarşılıqlı təsirin mübadilə enerjisi aşağıdakı kimi 

hesablanır: 
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H0-bircinsli maqnit sahənin intensivliyidir. 
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 - əmsalları hər hansı bir zona qu-

ruluşu üçün hesablanır. Qarşılıqlı təsirin müba-

dilə enerjisi F və dinamik maqnit qavrayıcılığı 

yaxınlaşma metodundan istifadə olunaraq he-

sablanıb [2,3]. 

 GaSb-Fe3Ga4 evtektikasında anizotropluq 

olmadığı halda zəif maqnit qarşılıqlı təsirdə qavra-

yıcılığın hesablanmış qiyməti ~2.3∙10-4 olur. 

B=0.86Tl induksiyalı statik maqnit sahəsində və 

80K-də ponderomotor metodu ilə ölçülən maqnit 

qavrayıcılığı =1.9·10-4 qiymətini alır (Şəkil 4).  

 

 
 

Şəkil 4 
80÷750К temperatur aralığında GaSb-Fe3Ga4 üçün 

maqnit qavrayıcılığın χ=f(Т) temperatur asılılığı.  

Şəkilin küncündə 10-2/χ(T) asılılığı. 
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 Maqnit qavrayıcılığın hesablanmış və ölçül-

müş qiymətləri eyni tərtibdədir. 4a Şəkildə maqnit 

qavrayıcılığın tərs qiymətinin temperaturdan asılı-

lığı 10-2/=f(T) verilib. 10-2/(t) asılılığı T3 tempe-

raturda yaxın maqnit nizamın sona çatmasını və 

maqnit nizamsızlığa tam keçidi göstərir. T3=650K 

temperaturdan yuxarıda maqnit qavrayıcılığı xətti 

dəyişir. 10-2/(t) asılılığın düzxətli hissəsinin T 

oxuna proyeksiyası temperaturun müsbət bölgəsi-

nə düşür və bu 80K-də xüsusi maqnitlənmə 

=1,5Ам2кг-1 bərabər olan GaSb-Fe3Ga4 evtekti-

kasında mübadilə qarşılıqlı təsirin ferromaqnit tə-

biətini göstərir.   

 Məlum olduğu kimi, maqnit momentin orta 

qiyməti xüsusi maqnitlənmə və tərkibin molekul 

çəkisi ilə düz, Avaqadro ədədi və Bor maqnetonu 

ilə tərs mütənasibdir [27].    
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NA - Avoqadro ədədi, B- Bor maqnetonu, - xü-

susi maqnitlənmə, m - tərkibin molekul çəkisidir. 

Azot temperaturu yaxınlığında tədqiq olunan ev-

tektikanın orta maqnit momenti 
B 17.0= . Evtek-

tik kompozit 300K temperaturadək qızdıqda maq-

nit momenti µ=0,05µВ qədər azalır. Yaxın maqnit 

nizamın yarandığı temperatur bölgəsində 

360Т650К xüsusi maqnitlənmə 0,19Ам2кг-1 

qiymətindən 0,02Ам2кг-1qiymətinədək, maqnit 

qavrayıcılığı isə ~3,1∙10-5 qiymətindən ~2,4∙10-6 

qiymətinədək azalır. 

 Yaxın maqnit nizamlılığı kristal quruluşun 

deformasiyasının təzahürünün nəticəsi ola bilər. 

360Т650К temperatur aralığında yaxın maqnit 

nizamın saxlanması, çox güman ki, GaSb-Fe3Ga4 

kompozitində maqnit klasterlərin olması ilə əlaqə-

dardır. 

 Məlumdur ki, tədqiq olunan evtektik ərinti 

sink-sulfid tipli struktura malik və kristal qəfəs sa-

biti a=6,096Å olan  yarımkeçirici GaSb matrisin-

dən və monoklin kristal qəfəsə malik və elementar 

özəyin parametrləri a=10.102Å, b=7.666Å, 

с=7.881Å, =106.26о, fəza qrupu c2/m olan bəra-

bər paylanmış Fe3Ga4 maqnit qatqılardan ibarətdir. 

Məlumdur ki, evtektika əmələ gəldiyi zaman yara-

nan qarşılıqlı potensial və fazalar arası uyğunsuz-

luq fazalar arası sərhəddə gərginliyin, defekt yığı-

mın və ya dislokasiyaların yaranmasına səbəb olur 

[28]. Bütün bunlar klasterlərin və fazalar arası zo-

naların yaranmasına gətirir. GaSb-Fe3Ga4 evtektik 

kompozitində fazalar arası zonalar və onlarda də-

mir atomların varlığı müşahidə olunub. EDX ana-

lizi bunu inandırıcı şəkildə göstərir (əkil 2). Fazalar 

arası zonaların daşınma hadisələrində böyük rol 

oynadığı [7] işdə göstərilib. 230≤Т≤355К tempe-

ratur aralığında yaxın maqnit nizamı ola bilsin ki, 

ancaq maqnit nizamlılığı olan fazalar arası zonanın 

varlığı ilə bağlıdır. =f(В) asılılığında doyma halın 

yaranmadığı  maqnetizmin klaster tipli olduğunu 

göstərir. 230≤T≤355K temperatur aralığında kiçik 

qiymət (0,2 ≤0,74Ам2кг-1) alan xüsusi maqnit-

lənmə, ola bilsin ki, GaSb matrisində, Fe3Ga4 qat-

qılarında və fazalar arası zonalarda zəif mübadiləli 

maqnit qarşılıqlı təsirlərin ümumi cəmindən qay-

naqlanır.  

 4.6K və 295K temperaturlarda 14Tl maqnit 

sahəsinədək aparılan xüsusi maqnitlənmə ilgəyin-

də (=f(B)) histerezisin yaranmadığı (Şəkil 5) və 

kompozitin asanlıqla təkrar maqnitləndiyi aydın 

görünür. 

 

 
a 

 
b 

Şəkil 5 
GaSb-Fe3Ga4 kompozitin 4,6 və 295K temperaturda və ±14Tl 

maqnit sahəsində xüsusi maqnitlənmənin  

σ=f(В) sahə asılılığı. 
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 Maqnit xarakteristikaları öyrənilən təcrübə-

lərin nəticələrinə görə GaSb-Fe3Ga4 evtektik kom-

poziti PCM (phase-change memory) qurğularında 

tətbiq üçün təklif oluna bilər.  
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MAGNETIC PROPERTIES OF GaSb-Fe3Ga4 EUTECTIC KOMPOZITE 

 

I.Kh.MAMMADOV, K.I.YANUSHKEVICH, D.H.ARASLY, R.N.RAHIMOV, А.А.KHALILOVA 

 

 A magnetic multicomponent semiconductor eutectic composite GaSb-Fe3Ga4 has been synthesized. An X-ray phase 

analysis was carried out at different temperatures, and the elemental composition of the matrix, metal inclusions and the inter-

phase zone were determined. The features of specific magnetization and magnetic susceptibility were studied using the pondero-

motive method in the temperature range ~80-750K and the vibration method at 4.6K and 295K in magnetic fields with induction 

up to B=±14Tl. It is shown that the GaSb-Fe3Ga4 eutectic composite has the properties of a magnetic substance with a Curie tem-

perature ТС=355K. It has been established that at the liquid nitrogen temperature the composite has a specific magnetization σ 

≈1.5A∙m2∙kg-1 and an average magnetic moment was µ≈0.17µB. It has been revealed that the magnetic characteristics of the com-

posite are resistant to thermal loads up to 750K and to external magnetic fields up to 14Tl.  

 

 
МАГНИТНЫЕ СВОЙСТВА ЭВТЕКТИЧЕСКОГО КОМПОЗИТА GaSb-Fe3Ga4 

 

И.Х.МАМЕДОВ, К.И.ЯНУШКЕВИЧ, Д.Г.АРАСЛЫ, Р.Н.РАГИМОВ, А.А.ХАЛИЛОВА 

 

 Синтезирован магнитный многокомпонентный полупроводниковый эвтектический композит GaSb-Fe3Ga4. Про-

веден рентгенофазовый анализ при разных температурах, определен элементный состав матрицы, металлических 

включений и межфазной зоны. Пондеромоторным методом в интервале температур ~80-750К и вибрационным мето-

дом при 4,6К и 295К в магнитных полях с индукцией до В=±14Тл изучены особенности удельной намагниченности и 

магнитной восприимчивости. Показано, что эвтектический композит GaSb-Fe3Ga4 обладает свойствами магнитного ве-

щества с температурой Кюри ТС=355К. Установлено, что при температуре жидкого азота композит имеет удельную 

намагниченность σ ≈1,5А∙м2∙кг-1 и средний магнитный момент µ≈0,17µВ. Выявлено, что магнитные характеристики 

композита устойчивы к тепловым нагрузкам до 750К и воздействию внешних магнитных полей до 14Тл. 
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РЕФЕРАТ 

Исследованы электрические и адгезионные явления, а 

также процессы взаимной диффузии ингредиентов кри-

сталлов Bi2Te2.7Se0.3 и контактных сплавов в контакте 

Bi2Te2.7Se0.3- контактный сплав. Показано, что при резке 

слитков кристаллов твердого раствора Bi2Te2.7Se0.3 на об-

разцы на поверхностях среза возникает нарушенный по 

составу и структуре слой толщиной ~15мкм с проводи-

мостью отличной от проводимости кристалла. При нане-

сении на торцы образцов кристаллов контактного сплава 

происходит взаимная диффузия и химическое взаимо-

действие атомов элементов, входящих в состав контакт-

ного материала и кристалла, в результате чего образуют-

ся различные по составу и свойствам промежуточные 

фазы. Оба фактора существенно влияют на электриче-

ские и адгезионные свойства границ раздела кристалл-

контактный сплав. Наблюдается удовлетворительная 

корреляция между электрическими параметрами контак-

тов и предполагаемых промежуточных фаз. 

 

ВВЕДЕНИЕ 

 

 Кристаллы твердого раствора Bi2Te2.7Se0.3 

широко применяются при создании термоэлек-

трических преобразователей [1-3]. Важнейшим 

элементом этих приборов является контакт ме-

талл-полупроводник. Однако свойства контак-

тов кристаллов Bi2Te2.7Se0.3 с металлическими 

контактными сплавами исследованы недоста-

точно. 

 В реальных термоэлементах термоэлек-

трическая эффективность Zр, помимо фунда-

ментальных параметров (коэффициент термо-

эдс , теплопроводность , удельное сопро-

тивление ) полупроводникового материала, из 

которого изготовлены ветви термоэлементов, 

определяется и сопротивлением коммутацион-

ных контактов rk [2] 

 

, 

 

где - длина ветвей. 

 Видно, что для достижения высокого 

значения Zp необходимо иметь достаточно 

низкое значение . При этом, с уменьшением 

длины ветвей роль  в эффективности термо-

электрического прибора растет. 

 Из-за различия электрохимических по-

тенциалов полупроводника и металла на их 

контакте возникает потенциальный барьер. В 

идеальном случае высота барьера определяется 

разностью энергии сродства электронов в по-
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лупроводнике и работы выхода электронов из 

металла. Однако, впоследствии, выяснили, что 

свойства границы раздела металл-полупровод-

ник не описываются такой простой моделью, 

необходимо также учитывать, возникающие в 

полупроводнике поверхностные состояния, 

взаимную диффузию контактирующих ве-

ществ и их химическое взаимодействие с обра-

зованием на границе новых химических со-

единений [4-7]. Кроме этого, контактный мате-

риал должен в расплавленном состоянии хо-

рошо смачивать полупроводниковый (в част-

ности, термоэлектрический) материал, иметь 

достаточно высокую работу адгезии с поверх-

ностью полупроводника, не образовывать с 

компонентами полупроводника соединений, 

обладающих большим омическим сопротивле-

нием, а также при диффузии в полупроводнике 

не создавать примесные уровни, сильно изме-

няющие концентрацию основных носителей 

тока [6,8,9]. 

 Вышеуказанные факторы можно варьи-

ровать обработкой поверхности полупровод-

ника различными способами, подбором кон-

тактного сплава различных составов, выбором 

технологии создания контактов, термообра-

ботки и т.д. 

 С целью выяснения роли поверхностного 

нарушенного слоя, образующегося  на поверх-

ности образцов при их резке из слитков кри-

сталлов твердого раствора Bi2Te2.7Se0.3, взаим-

ной диффузии и химического взаимодействия 

ингредиентов контактного материала и кри-

сталла  в данной работе исследованы электри-

ческие и адгезионные явления, а также процес-

сы взаимной диффузии компонентов на грани-

це раздела кристаллов с контактными сплава-

ми (мас.%): 57Bi+43 (сплав1), 50Bi+25Pb+25Sn 

(сплав2),  25Bi+50Pb+12,5Cd+12,5Sn (сплав 3), 

применяющихся при изготовлении термоэле-

ментов на основе этого твердого раствора, в 

зависимости от предварительной обработки 

поверхностей образцов. Температура плавле-

ния указанных сплавов составляла ~412, 370 и 

343К, соответственно. 

 

 

 

МЕТОДИКА ЭКСПЕРИМЕНТА 

 

    Синтез твердого раствора Bi2Te2.7Se0.3 

проводили прямым сплавлением компонентов 

высокой чистоты в соответствующих соотно-

шениях в откачанных до 10-3Па и запаянных 

кварцевых ампулах при ~970К. Из синтезиро-

ванного материала методом Бриджмена полу-

чены кристаллические слитки твердого рас-

твора Bi2Te2.7Se0.3. Образцы вырезали из кри-

сталлических слитков методом электроэрози-

онной резки. Контакты создавали методом за-

луживания. Границы раздела (взаимная диф-

фузия компонентов, толщина и состав образо-

вавшихся промежуточных фаз) кристаллов 

твердого раствора с указанными контактными 

сплавами исследованы методом локального 

рентгеноспектрального микроанализа с приме-

нением микроанализатора Cameca-MS-46. Ис-

пользовался также микроскоп "Метам-PIM" с 

увеличением в 500 раз.  Глубина нарушенного 

слоя на поверхности среза образцов кристал-

лов оценивалась из зависимости скорости 

травления от времени, а характер структуры 

нарушенного слоя исследовался рентгеногра-

фическим методом. Адгезионную прочность 

определяли методом отрыва [10,11], работу ад-

гезии Аа вычисляли из измеренных значений 

поверхностного натяжения п (по методу [12]) 

и краевого угла смачивания  (по методу "ле-

жащей капли" [13]) по формуле 

  

Aа=п (1+ cos). 

 

 Электрические параметры образцов из-

меряли зондовым методом [14], а поверхност-

ная проводимость  s измерялась методом кли-

на [15].  

 Измерения указанных параметров про-

водили на образцах непосредственно после их 

резки из слитков и на этих же образцах после 

обработки их поверхностей химическим (в 

растворе HCl:HNO3 (1:1) в течение 30 секунд 

при температуре ~250С) или электрохимиче-

ским (в растворе NaOH+C4H6O6+H2O при 

~250С в течение ~50 секунд и плотности тока 

~1А/см2) травлением. 
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ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ 

 

 Полученные данные представлены на 

рис.1, Рис. 2 и в Таблице. 

 Видно, что температурная зависимость 

поверхностной проводимости s необработан-

ных образцов кристаллов Bi2Te2.7Se0.3 доста-

точно сложная и сильно отличается от таковых 

для обработанных образцов (Рис.1). Исследо-

вана также температурная зависимость по-

верхностной проводимости естественной (ис-

тинной) поверхности кристаллов твердого рас-

твора Bi2Te2.7Se0.3. Естественные поверхности 

кристаллов были получены методом скалыва-

ния монокристаллических слитков твердого 

раствора и эти поверхности после скалывания 

не обрабатывались. 

 

Рис.1 
Температурная зависимость поверхностной проводи-

мости образцов, вырезанных из кристаллов 

Bi2Te2.7Se0.3. 
 

 После обработки поверхности электро-

химическим или химическим травлением s во 

всем интервале температур в несколько раз 

уменьшается, становится почти независимой 

от температуры и почти одинаковой с s (Т) 

естественной поверхности кристаллов. Эти 

данные дают основание предполагать, что спе-

цифическая температурная зависимость s в 

необработанных образцах обусловлена по-

верхностным слоем, возникающим при резке 

образцов из слитков. Нужно отметить, что 

температурная зависимость s образцов во 

всех случаях носит обратимый характер. Это 

говорит о том, что наблюдаемые особенности 

s обусловлены электронными процессами в 

поверхностном слое реза образца Bi2Te2.7Se0.3. 

 

 
Рис.2 

Кривые распределения компонентов кристаллов 

Bi2Te2.7Se0.3 и контактных сплавов (мас.%) 57Bi+43Sn 

(а), 50Bi+25Pb+25Sn (b) и 25Bi+50Pb+12,5Cd+12,5Sn 

(с) в структуре кристалл-контактный сплав-кристалл. 

 

 Исследована структура и глубина нару-

шенного слоя, возникающего на поверхности 

образца Bi2Te2.7Se0.3 в процессе электроэрозион-

ной резки. Глубина нарушенного слоя оценива-

лась из зависимости скорости электрохимиче-

ского травления в растворе H2O+NaOH+C4H6O6 

от времени. Характер структуры нарушенного 

слоя исследовался рентгенографически при 

съемке неподвижного образца на отражение в 

камере РКСО в излучении трубки с медным 

антикатодом; глубина полу-поглощающего 

слоя ~15мкм. 
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Таблица 

 
Зависимости поверхностного натяжения п (мДж/мм2), краевого угла смачивания  (град.), работы адгезии Аа (мДж/м2) 

и переходного сопротивления контактов rk(10-5Омсм2) от температуры, способов предварительной обработки торцов 

кристаллов Bi2Te2.7Se0.3 и состава контактных материалов (сплавы 1, 2, 3). 

 
 

Т,К 

 

п 

Электрохимическое травление Химическое травление 

 Аа rk при 300К  Аа rk при 300К 

Контактный материал на основе системы Bi-Sn (cплав 1) 

413 409 32 756 - 27 769 - 

433 409 16 800 - 18 796 - 

453 413 15 813 1,3 16 807 0,6 

473 413 13 814 - 16 808 - 

493 414 13 815 - 15 809 - 

Контактный материал на основе системы Bi-Sn-Pb (cплав 2) 

333 463 59 709 - 77 538 - 

398 464 36 884 - 47 774 - 

413 465 19 903 4,7 25 884 4,4 

433 470 17 917 - 25 893 - 

453 471 17 919 - 25 894 - 

Контактный материал на основе системы Bi-Pb-Cd (cплав 3) 

353 415 54 639 - 68 564 - 

373 416 28 780 - 31 769 - 

393 420 21 809 11,3 25 796 14,5 

413 421 21 810 - 25 798 - 

433 425 21 813 - 25 801 - 

 

 Опыты показали, что при электроэрози-

онной резке кристаллов твердого раствора 

Bi2Te2.7Se0.3 на образцы на поверхности среза 

возникает нарушенный слой толщиной 10-

15мкм. Этот нарушенный слой состоит, в ос-

новном, из двух отличающихся по составу 

подслоев:  подслоя, образующегося за счет 

плавления и частичного сгорания  полупровод-

никового материала при резке и закалки жид-

кой фазы сильно загрязненного продуктами 

электрода и диэлектрической среды и подслоя, 

образующего за счет деформации поверхности 

образца при резке, приводящего к фрагмента-

ции кристаллитов, изгибу атомных плоскостей 

и образованию поликристаллических участков 

на поверхности монокристалла. 

 В Таблице представлены данные зависи-

мостей коэффициента поверхностного натяже-

ния п, краевого угла смачивания , работы ад-

гезии Аа и сопротивления контакта rk на грани-

це раздела контактный сплав-Bi2Te2.7Se0.3 от 

способа предварительной обработки поверхно-

сти кристалла, состава контактного материала 

и температуры. 

 Видно, что краевой угол смачивания  с 

ростом температуры сначала быстро падает и 

при температурах на 20-40 градусов выше 

температуры плавления данного контактного 

материала почти не зависит от температуры. С 

ростом температуры растет и работа адгезии.  

Кроме того, для каждого контактного сплава 

наблюдается корреляция между rk и , Аа. С 

уменьшением , а также с ростом Аа контакт-

ное сопротивление уменьшается. Корреляция 

между rk и , в общих чертах, сохраняется и 

при переходе от одного контактного материала 

к другому. Однако при переходе от одного со-

става контактного материала к другому корре-

ляция между rk и  нарушается. Это обуслов-

лено разным влиянием диффундирующих 

атомов компонентов контактных материалов 

на электрические свойства приконтактной об-

ласти кристаллов твердого раствора 

Bi2Te2.7Se0.3. 

 Измеренная адгезионная прочность кон-

тактов Bi2Te2.7Se0.3 со сплавами 1, 2, 3 при 

~300К составляла ~69, 56 и 43кГ/см2, соответ-

ственно. 
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 При создании контактов контактный 

сплав-Bi2Te2.7Se0.3 методом залуживания одно-

временно происходит растворение кристалла в 

расплаве контактного материала, диффузия 

ингредиентов расплава контактного материала 

в приконтактную область кристалла и реакции, 

приводящие к образованию новых промежу-

точных фаз на границе раздела. 

 На Рис.2 приведены характерные диа-

граммы, иллюстрирующие изменения распре-

деления составляющих элементов матрицы 

кристалла (Bi2Te2.7Se0.3)-Bi, Te, Se и контактно-

го материала (сплавы 1, 2,3) - Bi, Pb, Sn и Cd на 

границе раздела Bi2 Te2.7Se0.3-контактный мате-

риал-Bi2 Te2.7Se0.3. 

 Из Рис.2 следует, что для контакта кри-

сталла Bi2 Te2.7Se0.3 со сплавом 3 характерна 

почти полная локализация атомов кадмия 

непосредственно вблизи границы раздела кри-

сталл- контактный материал.  

 Кроме этого, в переходной зоне кри-

сталл-сплав 3 есть атомы теллура и селена, ко-

торые не входят в состав сплава 3. Это указы-

вает на возникновение в переходной зоне, в ре-

зультате реакционной диффузии, прослоек со-

единений (промежуточной фазы) типа CdTe, 

CdSe толщиной 12-16мкм. 

 Анализ диаграммы в случае контакта 

твердого раствора Bi2Te2.7Se0.3 со сплавом 2 

показывает, что здесь вблизи границ раздела 

образуются прослойки промежуточной фазы 

PbTe и PbSe толщиной 12-14мкм. В контакте 

со сплавом 2 атомы свинца преимущественно 

локализуются непосредственно вблизи грани-

цы раздела, а атомы висмута и олова распреде-

ляются в средней части контактного слоя. 

 Вблизи границ раздела Bi2Te2.7Se0.3 со 

сплавом 1 образуются промежуточные фазы 

SnTe толщиной 12-14мкм.  Кроме этого, диф-

фундирующий из кристаллов вглубь контакт-

ного материала селен образует также фазу со-

единения SnSe с толщиной 10-12мкм, хотя ко-

личество его очень мало по сравнению с SnTe. 

 Из сравнения этих данных со значениями 

электроотрицательности атомов компонентов 

кристаллов и контактных материалов [16] сле-

дует, что при контакте расплава многокомпо-

нентного материала с кристаллом Bi2Te2.7Se0.3, 

в первую очередь, происходит взаимодействие 

химически более активного элемента контакт-

ного материала с атомами теллура и селена, 

входящими в состав кристалла. 

 Образующиеся вышеуказанные проме-

жуточные фазы имеют разные электрические 

(тип проводимости, концентрация носителей 

тока, удельное сопротивление) и адгезионные 

параметры, что определяет электрические и 

адгезионные свойства границ раздела кристал-

лов Bi2Te2.7Se0.3 с рассмотренными контактны-

ми сплавами. Удельное сопротивление пред-

полагаемых промежуточных фаз CdTe, CdSe 

(сплав 3), PbTe, PbSe (сплав 2) и SnTe, SnSe 

(сплав 1) при ~300К находится в пределах 

102÷106, ~10-2 и ~10-4Омсм, соответственно 

[17-20]. Контактное сопротивление при этом, в 

случае электрохимического травления, состав-

ляет при ~300К 11,310-5Омсм2; 4,710-5Омсм2 

и 1,310-5Омсм2, соответственно, а в случае 

химического травления 14,510-5Омсм2; 4,410-

5Омсм2 и 0,610-5Омсм2, соответственно. Вид-

но, что действительно наблюдается хорошая 

корреляция между удельным сопротивлением 

 предполагаемых промежуточных фаз и кон-

тактным сопротивлением rk границы раздела 

кристаллов Bi2Te2.7Se0.3 со сплавами 1, 2, 3. 

   

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

 Выяснено, что при электроэрозионной 

резке слитков монокристаллов твердого рас-

твора Bi2Te2.7Se0.3 на образцы на поверхностях 

среза возникает нарушенный по составу и 

структуре слой толщиной до 15мкм. При нане-

сении на торцы образцов кристаллов контакт-

ного сплава происходит взаимная диффузия и 

химическое взаимодействие ингредиентов 

контактного материала и кристалла, в резуль-

тате чего образуются промежуточные фазы 

типа CdTe, CdSe, PbTe, PbSe, SnTe, SnSe. 

Наблюдается корреляция между параметрами 

rk и , Аа контактов. Удовлетворительно кор-

релируются также rk и электрические сопро-

тивления, образовавшихся на границе раздела 

промежуточных фаз. 
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ELECTRICAL PROPERTIES OF THE INTERFACE CRYSTALS  

Bi2Te2.7Se0.3 WITH CONTACT ALLOYS  

 

T.D.ALIEVA, G.D.ABDINOVA, N.M.AKHUNDOVA, D.Sh.ABDINOV 

 

 Electrical and adhesive phenomena, as well as the processes of mutual diffusion of the ingredients of Bi2Te2.7Se0.3 crystals 

and contact alloys in the contact Bi2Te2.7Se0.3-contact alloy have been investigated. It was shown that when cutting ingots of 

Bi2Te2.7Se0.3 solid solution crystals on samples, a damaged layer with a thickness of ~15μm with a conductivity different from 

that of the crystal appeared on the cut surfaces. When applied to the ends of samples of crystals of a contact alloy, mutual diffu-

sion occured and the chemical interaction of the atoms of the elements that make up the contact material and the crystal, as a re-

sult of which intermediate phases of different composition and properties were formed. Both factors significantly affected the 

electrical and adhesive properties of the crystal-contact alloy interface. There was a satisfactory correlation between the electrical 

parameters of the contacts and the proposed intermediate phases. 

 

 

Bi2Te2.7Se0.3 KRİSTALLARI İLƏ KONTAKT ƏRİNTİLƏRİNİN AYRILMA SƏRHƏDİNİN ELEKTRİK 

XASSƏLƏRİ 

 

T.C.ƏLİYEVA, G.C.ABDİNOVA, N.M.AHUNDOVA, C.Ş.ABDİNOV 

 

 Bi2Te2.7Se0.3-kontakt ərintisi ayrılma sərhədində elektrik və adgeziya hadisələri, həmçinin kristal və kontakt ərintisinin 

təşkil edən element atomlarının qarşılıqlı diffuziyası tədqiq edilmişdir. Göstərilmişdir ki, Bi2Te2.7Se0.3 kristallarından elektro-

eroziya üsulu ilə nümunələr  kəsdikdə  kəsmə  səthində quruluş, tərkib və  elektrik xassələri ilə kristaldan  fərqlənən ~15mkm qal-

ınlıqlı təbəqə yaranır. Nümunələrin uc səthinə kontakt ərintisi çəkdikdə, kontakt ərintisinin və kristalın tərkibinə daxil olan ele-

menlərin qarşılıqlı diffuziyası və kimyəvi  qarşılıqlı təsiri, nəticədə müxtəlif aralıq fazalar yaranır. Hər iki amil ayrılma sərhədinin 

elektrik və adgeziya xassələrinə təsir göstərir.  Kontaktın və aralıq fazaların elektrik xassələri arasında yaxşı korelyasiya müşahidə 

olunur. 
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Açar  sözlər: monokristal, elektrik keçiriciliyinin anizotropi-

yası, elektrikkeçiriciliyi,  ion keçiriciliyi 

 

REFERAT 

TlInTe2  və TlInTe2-Te (4at.%)  kristallarında  xüsusi elektrik-

keçiriciliyi zəncir müstəvisinə paralel və perpendikulyar istiqa-

mətlərdə 100-300K və 10-102V/sm intervalında tədqiq edilmiş-

dir. Müəyyən edilmişdir ki, TlInTe2-Te sistemində stexiometri-

yadan artıq Te-atomunun tallium atomları arasındakı oktaedrik 

boşlugda oturması kation qəfəsaltında ion-kovalent rabitəni 

gücləndirir və c kristallik oxu istiqamətində isə, keçiriciliyi 

azaldır. Bu isə, elektrik sahə intensivliyinin Ek<40V/sm qiy-

mətlərində keçiriciliyin anizatropiyasının qismən azalmasına və 

yüksək sahə intensivliklərində isə, kəskin artmasına səbəb olur. 

σ~f(T) asılılıqlarından InTe4 zəncirlərinə paralel və perpendi-

kulyar istiqamətdə energetik səviyyələrin aktivləşmə enerjiləri 

təyin edilmişdir, bu enerjilərin qiymətləri uyğun olaraq 0,12eV; 

0,35eV isə 0,10eV; 0,32eV-dur.  

 

GİRİŞ 

 

 Superion keçiricilərin tətbiq sahələrinin art-

ması yeni xüsusiyyətli materialların sintezinə və 

tədqiqinə marağı artırır [1-3]. Belə materialların 

sintezi zamanı onların elektrofiziki xassələrinin, o 

cümlədən superion faza keçidi temperaturunun 

məqsədyönlü idarə edilməsi məqsədilə metal tipli 

aşqar atomları əlavə edilir [4-5]. [6]-işdə göstərilir 

ki, Li2Ge7O15 superion materiallarını Cr atomu ilə 

aşqarlanması superion fazada keçiriciliyi artırır. 

Digər [7] işdə isə, Li+ ionları ilə aşqarlanmış AgJ 

kristalında superion  fazaya keçid temperaturunun 

dəyişdirildiyi göstərilir. [7,8] işlərdə göstərilir ki, 

qeyd olunan xüsusiyyət kristalın quruluşundan, 

tərkib komponentləri arasında mövcud olan kim-

yəvi rabitənin növündən  və kristallik qəfəsin  ni-

zamsızlıq dərəcəsindən (ionların dayanıqlılığın-

dan) asılıdır.  

 Qeyd olunan xüsusiyyətləri özündə 

birləşdirən materiallardan biri də A3B3C2
6 (A-Tl; 

B-Ga,In;        C-S,Se,Te) qrup birləşmələrinə daxil 

olan TlInTe2 birləşməsidir. TlInTe2 kristalları TlSe 

quruluş  tipində (I4/mcm) kristallaşır və aşağıda 

göstərilən parametrlərə malikdir: a=8,494 Å; 

c=7,181Å;  c/a=0,845; Z=4; d=7,36 q/sm3. TlInTe2 

kristallarında kimyəvi əlaqə ion-kovalent 

xarakterlidir. [9]. TlSe quruluş tipində kristallaşan 

A3B3C2
6  kristalları defektli kristallardırlar, onlarda 

defektlərin qatılıği ~1018-1020sm-3 təşkil edir [10]. 

 A3B3C6
2 tip kristallarınin elektrik keçiriciliyi 

strukturda olan aşqar atomlarının və vakansiyaların 

mövcudluğuna həssasdırlar. TlGaTe2 və TlInTe2  

kristallarında 300K-dən yuxarı temperaturlarda ion 

keçiriciliyinin aşkar edilməsi bu kristalların elekt-

rofiziki xassələrinə müxtəlif aşqarların təsirinin 

tədqiqini aktual edir [11-14 ]. 

 Fiziki-kimyəvi tədqiqatlar A3B3C6
2 tip bir-

ləşmələrin və onların ikili analoqlarının (TlS, 
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TlSe) özündə xalkogenin  stexiometriyadan  artıq 

miqdarını həll etdiyini göstərmişdir [15-16]. [15-

17] işlərdə artıq miqdar xalkogenin bu birləşmələr-

də struktur faza keçidinə səbəb olduğu müəyyən 

edilmişdir. [18] işdə tellurun TlGaTe2, TlInTe2 bir-

ləşmələrində həll olması müəyyən edilmiş və  həll 

olan tellurun bu birləşmələrin elementar qəfəsində 

tallium sütunlarındakı oktaedrik boşluqlarda yer-

ləşdiyi və ana maddə ilə daxilolma bərk məhlulları 

əmələ gətirdiyi göstərilmişdir.  

 Ədəbiyyatda TlInTe2 birləşməsinin elektrik 

xassələrinin tədqiqinə həsr olunmuş işlər çoxdur  

[10-14]. Bu işlərin nəticələrinə əsasən, TlInTe2 

kristallarında müxtəlif kristallik istiqamətlərdə  xü-

susi müqavimət anizotrop xüsusiyyətə malikdir və 

cərəyanın keçmə mexanizmi sıçrayışlı keçidlərlə 

müəyyən olunur. [10-14] işdə TlInTe2 birləşməsi-

nin  tetraqonal qəfəs quruluşu, simmetriya qrupu, 

qəfəs parametrləri və superion keçiriciliyi haqqın-

da məlumatlar verilmişdir. Göstərilmişdir ki, bu 

tipli kristallarda T>400K temperaturlarda müşahi-

də olunan superion keçiriciliyi tallium qəfəsaltında 

Tl+ ionun nanozəncirlər  arasında  vakansiyalar üz-

rə diffuziyası nəticəsində yaranır. 

 [18] işdə isə, superion faza keçidinə uyğun 

temperaturun və keçiriciliyin məqsədyönlü idarə 

etmək məqsədilə xalkogen atomunun (Te) TlInTe2 

kristalında həllolma dərəcəsi müəyyən edilmiş və 

onun T>300K temperaturlarda TlInTe2 kristaları-

nın keçiriciliyinə təsiri f=100khs tezliyində araşdı-

rılmışdır. Göstərilmişdir  ki,  müşahidə olunan su-

perion keçiriciliyinin qiyməti aşqarlanma dərəcə-

sindən və kristalloqrafiq istiqamətdən asılıdır. 

Yuxarıda qeyd olunan tədqiqatlarda əsas məqsəd 

A3B3C2
6 birləşmələri əsasında yeni superion keçi-

ricilikli materialların sintezinə və onların fiziki-ki-

myəvi xarakteristikalarının öyrənilməsinə yönəldi-

yindən, superion keçiriciliyin mexanizmi haqqında 

yekun model verilməmişdir. Bu faktları və  

T>100K temperaturlarda və yüksək elektrik sahə-

sində  kristalın anizotropik xüsusiyyətlərini nəzərə 

almaqla TlInTe2-Te sistemində keçiriciliyin mexa-

nizminin öyrənilməsi ilkin nəticələrin tamamlan-

masına yardım etmiş olar. Bu səbəbdən təqdim 

olunan işdə xalkogen atomu əlavə olunmuş 

(4at.%) TlInTe2-Te sistemində keçiriciliyin anizot-

ropik xüsusiyyətlərinə elektrik sahəsinin və tempe-

raturun təsirinin öyrənilməsindən alınan nəticələr 

verilmişdir.  

 

NÜMUNƏNİN ALINMASI VƏ 

TƏCRÜBƏNİN APARILMA  METODİKASI 

 

 TlInTe2-Te sisteminin tədqiqi üçün 

1,0÷10,0аt.% Te tərkibli  xəlitələr sintez edilmiş-

dir. Xəlitələr, təmizlik dərəcəsi 99,999% olan 

komponentlərdən istifadə etməklə 102Pа təzyiqə 

qədər havasızlaşdırılmış kvars ampullarda birbaşa 

sintez üsulundan istifadə etməklə hazırlanmış poli-

kristallik TlInTe2 və təmizlik dərəcəsi 99,999% 

olan Te komponentindən elekrik sobasında əridil-

məklə alınmış və sonra üç həftə ərzində 200±5°C 

temperaturda dəmə qoyulmuşdur. Həm TlInTe2 

birləşməsinin, həm də 4,0at.% Te həll olmuş 

TlInTe2-Te tərkibli birləşmə nümunələri p-tip keçi-

riciliyə və kristalloqrafik oxlar üzrə uyğun olaraq 

aşağıdakı xüsusi müqavimətə malik olmuşlar: 

ρ║=795Om; ρ┴=77350Om və ρ║=1,6Om; 

ρ┴=1645Om. Xəlitələrdə fazaların tarazlıq halının 

yaranması  rentgenfaza və mikroquruluş analizləri 

vasitəsi ilə müəyyən edilmişdir. TlInTe2-Te tərkib-

li xəlitələr, differensial termik (DTA), rentgenfaz 

(RFA) və mikroquruluş (MQA) analizləri vasitəsi-

lə tədqiq edilmiş və sistemin hal diaqramı qurul-

muşdur. TlInTe2 birləşməsi əsasında tellurun 

700oC temperaturunda ~8,0ат.%, otaq temperatu-

runda isə 5,0аt.% miqdarında həllolma oblastı mü-

əyyən edilmişdir. Cilalanmış nümunələr üzərində 

mikroquruluş analizi aparılmış və alınmış nəticələ-

rə görə 1,0-5,0at.%  Te tərkibli xəlitələr  bircinsli 

olmaqla  TlInTe2 birləşməsi əsasında bərk məhlul 

oblastına aiddirlər.  

 TlInTe2-Te sistemi xəlitələrinin rentgen dif-

raktoqramlarının tədqiqi nəticəsində müəyyən edil-

mişdir ki, bərk məhlul oblastından olan nümunələ-

rin qəfəs parametrlərində TlInTe2 kristalları ilə mü-

qayisədə (a=8,494Å, c=7,181Å) cüzi dəyişmə mü-

şahidə edilir (Şəkil.1). Tərkibində 4,0at.% Te olan 

bərk məhlul polikristallarından  çəkilmiş toz dif-

raktoqrama əsasən  qəfəs parametrləri  aşağıdakı 

kimidir                

a=8,4850Å, c=7,1924Å. 

 Göründüyü kimi, elementar qəfəsin a-para-

metrinin kiçilməsi, və c-parametrinin isə cüzi bö-

yüməsi müşahidə olunur.  
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Şəkil 1 
4,0 at.% Te  həll olmuş TlInTe2-Te tərkibli nümunənin tozdan çəkilmiş difraktoqramı. 

 

 Monokristal halında yetişdirilmiş TlInTe2 

kristalından ölçüləri 4,1x1x0,6mm (c oxuna para-

lel istiqamətdə aparılacaq ölçmələr üçün) və 

3,5x1,7x0,8mm (c oxuna perpendikulyar istiqa-

mətdə aparılacaq ölçmələr üçün) olan paralelipi-

ped formalı nümunələr kəsilərək hazırlanmışdır. 

4,0at.% Te həll olmuş TlInTe2 kristallarından isə 

ölçüləri 2,9x0,8x0,6mm (c oxuna paralel istiqa-

mətdə aparılacaq ölçmələr üçün) və, 

3,7x1,5x1,1mm (c oxuna perpendikulyar istiqa-

mətdə aparılacaq ölçmələr üçün) olan paralelipi-

ped formalı nümunələr hazırlanmışdır. Nümunələ-

rə kontaktlar gümüş pastası vasitəsilə qoyulmuş-

dur. Onların volt-amper xarakteristikaları və elekt-

rikkeçiriciliyi 100-300K temperatur və 0-5V gər-

ginlik intervalında [19] işdə göstərilən metodika 

əsasında tədqiq edilmişdir. 

 

TƏCRÜBİ NƏTİCƏLƏR VƏ ONLARIN 

İZAHI 

 

 TlInTe2-Te sistemi kristallarında  kristallik 

oxlar istiqamətində defekt (aşqar) səviyyələrinin 

paylanmasının cərəyanın keçmə mexanizminə tə-

siri 100-300K  intervalında  və elektrik sahəsinin  

E< 102  V/sm qiymətlərində araşdırılmışdır. 

Şəkil 2(a,b)-də T=300 -K temperaturda TlInTe2  və 

TlInTe2-Te birləşmələrində müxtəlif kristallik isti-

qamətlərdə (001-zəncir müstəvisinə paralel  və 

110-perpendikulyar) volt-amper xarakteristikaları 

verilmişdir. Şəkil 2-dən görünür ki, I(U) asılılığı 

TlInTe2 zəncir istiqamətində xətti xarakter daşıyır 

və defekt səviyyəsinin termik ionlaşması ilə bağlı-

dır, zəncir müstəvisinə perpendikulyar istiqamətdə 

isə  bu asılılıq eksponensial xarakter daşıyır, gər-

ginliyin 0,5-0,8V intervalında sıçrayışlı keçid və 

sonrakı artımında isə yenidən kvadratik oblast 

(Şəkil 2a, 2-əyri) müşahidə olunur. Belə keçid 

[20]-də müşahidə olunmuş və sərbəst yükdaşıyıcı-

ların lokal oblastlar arası keçidi ilə izah edilmişdir. 

Aşqarlanmış TlInTe2-Te sistemi kristallarında isə, 

hər iki kristalloqrafik istiqamətdə omik oblastda 

uyğun xətti asılılıq müşahidə olunmuşdur  (Şəkil 

2b). Şəkil 2-də göstərilən I(U) əyrilərinin müqayi-

səsi göstərir ki, TlInTe2 (Şəkil 2a, 2-ci əyri) krista-

lında zəncir müstəvisinə paralel istiqamətdə lokal 

səviyyələrin sıxlığı daha yüksək səhənin müəyyən 

qiymətlərində səviyyələr arası aşqar-zona keçidlə-

rinə nisbətən üstünlük təşkil edir və nəticədə sıçra-

yışlı keçiricilik müşahidə olunur. Belə keçidlər 

anizotrop xüsusiyyətə malik laylı InSe və zəncir-

varı TlInSe2 kristallarında da müşahidə olunmuş-

dur [21].  
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Şəkil 2 
TlInTe2  (a) və TlInTe2-Te (b) kristallarının müxtəlif kristalloqrafik istiqamətlərdə 300K temperaturda çəkilmiş volt-amper 

xarakteristikaları: 1 - zəncir müstəvisinə paralel; 2 - zəncir müstəvisinə perpendikulyar. 
 

 Şəkil 3(a,b)-da TlInTe2 və TlInTe2-Te siste-

mi üçün zəncir müstəvisinə paralel (1) və perpen-

dikulyar (2) istiqamətlərdə keçiriciliyin temperatur 

asılılığı göstərilmişdir.  Şəkil 3 (a)-dan  göründüyü 

kimi, 100<T<220K temperaturlarda paralel istiqa-

mətdə  (elektrik sahəsinin kiçik qiymətlərində)  xü-

susi elektrik keçiriciliyinin perpendikulyar istiqa-

mətə nəzərən qismən azalması, baş vermiş, aşağı 

temperatur intervalında çox zəif artımı və və 

230÷300K temperatur intervalında isə eksponen-

sial artımı baş verir. Əyrinin düzxətli hissəsinin 

meylinə əsasən aşağı temperatur intervalında  he-

sablanmış aşqar səviyyəsinin aktivləşmə enerjisi  

e1=0,12eV, yüksək temperatur oblastından hesab-

lanmış lokal səviyyənin aktivləşmə enerjisi 

e2=0,35eV, uyğun olaraq perpendikulyar istiqa-

mətdə isə e1=0,1 eV və e2= 0,32eV olmuşdur. Te 

atomu əlavə edilmiş TlInTe2-Te sistemində 

(lg[σ]~
T

310
) asılılığında 100-200K temperatur in-

tervalında xüsusi elektrik keçiriciliyi praktiki ola-

raq dəyişmir, T>200K isə, cərəyanın artması mü-

şahidə olunur. Şəkil 3b-dən görünür ki, paralel isti-

qamətdə cərəyanın artması (1-əyri) perpendikulyar 

istiqamətə nəzərən (2-ci əyriyə) daha yüksək tem-

peraturda başlayır (T≈210K), bu isə həyəcanlan-

mış səviyyələrin konsentrasiyasının fərqli olduğu-

nu göstərir. Şəkil 3 b-dən  hər iki əyri üçün hesab-

lanmış  aktivləşmə enerjiləri  uyğun olaraq 0,10 və 

0, 30eV ( 1-ci  əyri); 0,10 və 0,32eV (2-ci əyri) 

olmuşdur. lg[σ]~
T

310
asılılıqlarının müqayisəsin-

dən görünür ki, cərəyanın kəskin artması 

(T~170K) Te atomunun TlInTe2 birləşməsinə əla-

və edilməsi nəticəsində zəncir müstəvisinə perpen-

dikulyar istiqamətdə yükdaşıyıcıların yürükluyü-

nün artması səbəbindən ola bilər. Bu məqsədlə ke-

çiriciliyin tədbiq olunan elektrik sahəsinin inten-

sivliyindən asılılığı öyrənilmişdir. 

 Şəkil 4 a-dan görünür ki, TlInTe2 kristalında 

paralel istiqamətdə (1-əyri) tədbiq eilmiş  elektrik 

sahəsinin kiçik qiymətlərində (E<40V/sm) xüsusi 

elektrik keçiriciliyinin qiyməti  dəyişmir və sahə 

intensivliyinin bu intervalında Om qanununa tabe 

olur. Zəncir müstəvisinə perpendikulyar istiqamət-

də (2-əyri)  elektrik sahəsinin kiçik qiymətlərində 

xüsusi elektrik keçiriciliyi dəyişmir, sonrakı artma 

zamanı isə xüsusi keçiriciliyin kəskin artması mü-

şahidə olunur. Müşahidə olunan keçiriciliyin  ano-

maliyası defektlərin tetraqonal kristallik c oxuna 

nəzərən nizamsız paylanması ilə bağlıdır. Lampert 

[22] nəzəriyyəsi əsasında demək olar ki, sahə in-

tensivliyinin aşağı qiymətlərində perpendikulyar 

istiqamətdə xüsusi elektrik keçiriciliyinin qiyməti-

nin paralel istiqamətdəki  ilə müqayisədə xeyli ki-

çik olması (~102 dəfə), perpendikulyar istiqamətdə 

hərəkət edən yükdaşıyıcılar üçün potensial çəpərin  

mövcud olduğunu göstərir. Bu səbəbdən  TlInTe2  

kristalında da, [10-14,23] işlərdə olduğu kimi, ke-

çiriciliyin anizotropiyası müşahidə olunur.  
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Şəkil 3 
TlInTe2  (a) və TlInTe2-Te (b) kristallarında müxtəlif  kristalloqrafik  istiqamətlərdə çəkilmiş  xüsusi keçiriciliyin  temperatur 

asılılıqları: 1 -  zəncir müstəvisinə paralel; 2 - zəncir müstəvisinə perpendikulyar. 

 

 
 

Şəkil 4 
TlInTe2  (a) və TlInTe2-Te (b) kristallarında müxtəlif kristallik istiqamətlərdə  xüsusi keçiriciliyin  elektrik sahəsinin 

intensivliyindən  asılılığı: 1 - zəncir müstəvisinə paralel; 2- zəncir müstəvisinə perpendikulyar. 

 

 TlInTe2-Te kristalında xüsusi elektrik keçiri-

ciliyinin sahənin intensivliyindən asılılığı Şəkil 4b-

də verilmişdir. Şəkil 4b-dən görünür ki, TlInTe2-

Te sistemində stexiometrik miqdardan artıq Te 

atomunun əlavə edilməsi nəticəsində hər iki kris-

tallik istiqamətlərdə keçiricilik artır və σ~f(E)  ası-

lılığında Frenkel şərti ödənilir, zəif elektrik sahələ-

rində keçiricilik lokal səviyyələrin termo-elektron 

emissiyası ilə müəyyən edilir [24]. Şəkil 4a və 4b-

də 1 və 2 əyrilərinin müqayisəsi göstərir ki, Te ato-

munun əlavə edilməsi TlInTe2-Te kristalında hər 

iki istiqamətdə defektlərin paylanması nizamlanır  

və nəticədə kristalın keçiriciliyi artır. Bu fakt gös-

tərir ki, TlInTe2 birləşməsinə  əlavə edilən Te 

atomunun miqdarını dəyişməklə xüsusi elektrik 

keçiriciliyinin qiymət və istiqamətini  tetraqonal 

oxa nəzərən  paralel, həm də perpendikulyar isti-

qamətdə idarə etmək mümkündür. 

 Şəkil 5a və 5b də TlInTe2 və TlInTe2-Te 

kristalları üçün T=300K temperaturda  keçiriciliyi-

nin anizotropiyasının elektrik sahəsinin intensivli-

yindən  asılılığı  verilmişdir. Şəkil 5-də verilən 

əyrilərin müqayisəsi əsasında demək olar ki, otaq 

temperaturunda keçiriciliyin elektrik sahəsinin in-

tensivliyindən asılılığında nəzəri qanunauyğun-

luqdan [24] kənaraçıxmalar müşahidə olunur.  
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Şəkil 5 
TlInTe2  (a) və TlInTe2-Te (b) kristallarında birləşməsinin xüsusi elektrik keçiriciliyinin anizotropiyasının elektrik sahəsinin 

intensivliyindən asılılığı. 
 

           Şəkil 5a-dan görünür ki, aşqarsız TlInTe2  

kristalında (lg[σ||/σ┴]~f(E) asılılığında elektrik sa-

həsinin intensivliyinin artması ilə xüsusi elektrik 

keçiriciliyinin anizotropiyası azalır. Anizotropiya-

nın azalmasına uyğun  kritik sahə intensivliyinin 

qiyməti Ek~40V/sm olmuşdur. Buna səbəb isə,  

zəncir müstəvisinə perpendikulyar istiqamətdə ke-

çiriciliyin elektrik sahəsinin intensivliyinin artması 

ilə eksponensial artmasıdır. [22] nəzəriyyəsinə 

əsasən demək olar ki, keçiriciliyin σ┴ istiqamətin-

də artması kontaktdan injeksiya olunan yükdaşıyı-

cıların hesabına, keçirici zonada sərbəst yükdaşıyı-

cıların konsentrasiyasının artması hesabına baş ve-

rir. TlInTe2  kristalına  aşqar  Te atomu daxil edil-

dikdə isə, keçiriciliyin anizotropiyasının artması 

müşahidə olunur, yəni zəncir müstəvisinə perpen-

dikulyar istiqamətdə (c kristallik oxu istiqamətin-

də)  kristalın  keçiriciliyi azalır. Qrafikdən (Şəkil 

5b)  keçiriciliyin anizotropiyanın artmasına uyğun 

kritik sahə intensivliyinin hesablanmış qiyməti  

Ek~50 V/sm olmuşdur. Bu isə, bizə [25,26] alınan 

nəticələrə əsaslanaraq deməyə imkan verir ki, aş-

qar atomunun yaratdığı energetik səviyyə zəif sa-

hələrdə tutma mərkəzi rolunu oynayır, kritik sahə-

lərdə isə Frenkel effekti hesabına termoelektron 

ionlaşmasına məruz qalır. Bu isə, yüksək sahə in-

tensivliklərində keçiriciliyin kəskin artmasına sə-

bəb olur. Şəkil 5a və 5b-nin müqayisəsindən de-

mək olar ki, TlInTe2 kristalına stexiometriyadan 

əlavə daxil edilən Te atomunun Tl+ ionunu əhatə 

edən oktaedrik boşluqda yerləşməsi kation qəfəsal-

tında ion-kovalent rabitəsini gücləndirir. Bu isə, 

TlInTe2-Te kristalında c-kristallik oxu istiqamətin-

də keçiriciliyinin azalmasına və ümumilikdə 

(lg[σ||/σ┴]~f(E) asılılığında keçiriciliyin anizotropi-

yasının elektrik sahəsindən asılı olaraq artmasına 

səbəb olur.   

 Şəkil 6-da TlInTe2 və TlInTe2-Te  kristalla-

rında xüsusi elektrik keçiriciliyinin anizotropiyası-

nın temperatur asılılığı göstərilmişdir.  

 

 
 

Şəkil 6 
TlInTe2 (1) və TlInTe2-Te (2) kristallarında xüsusi elektrik 

keçiriciliyinin anizotropiyasının temperatur asılılığı. 

 

 Şəkil 6-da göstərilən (lg[σ||/σ┴]~f(1/T) asılı-

lıqların müqayisəsindən görünür ki, TlInTe2 krista-

lında keçiriciliyin anizotropiyası 100-250K 
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intervalında temperaturun artması ilə zəif, 250-

300K temperatur  intervalında isə, kəskin artır. 

TlInTe2-Te kristalında isə, keçiriciliyin anizotro-

piyası 100-220K intervalında temperaturun artma-

sı ilə dəyişmir, 220-300K intervalında isə kəskin 

artır. 

 Alınmış təcrübi nəticələrin [10-18,23] işlərlə 

müqayisəsi əsasında demək olar ki, aşqar atomu-

nun kristallik qəfəsdə tutduğu yerdən asılı olaraq 

001 və 110 kristalloqrafik istiqamətlərində keçiri-

cilik kəskin dəyişir. TlInTe2 kristalına stixiometri-

yadan artıq Te atomunun daxil edilməsi nəticə-

sində oktaedrik boşluğunun qismən doldurulması, 

110  istiqamətində Tl+ ionlarının sərbəst hərəkəti 

üçün əlavə potensial çəpər yaradır. Bu isə, kristal-

lik ox istiqamətində cərəyanın azalmasına səbəb 

olur. Kristala potensial sahə tədbiq edilən zaman 

potensial çəpərin hündürlüyü  Ek<E qiymətlərində 

kompensasiya olunduğundan cərəyanın anizotropi-

yası sahənin intensivliyindən asılı olmur (Şəkil 5), 

kritik sahənin yüksək qiymətlərində isə Frenkel 

effektinə [24] görə artır. Tədqiqat zamanı sahənin 

yüksək qiymətlərində yükdaşıyıcıların qızma ef-

fekti [21] baş verdiyindən tədqiqat dayandırılmış-

dır. Digər tərəfdən σ~f(1/T) asılılıqlarından da gö-

rünür ki, cərəyanın anizotropluğu temperaturdan 

da asılıdır (Şəkil 6). TlInTe2-Te kristalında cərəya-

nın anizotropluğu aşqarsız kristala nəzərən 

T<250K temperaturlarda (Şəkil 6, əy.2) qismən, 

T>250K isə aşqar səviyyələrinin ionlaşması nəti-

cəsində kəskin artır[25,26].  

 TlInTe2-Te kristalında c-oxuna paralel və 

perpendikulyar istiqamətlərdə energetik səviyyələ-

rin aktivləşmə enerjiləri təyin edilmişdir, bu enerji-

lərin qiymətləri uyğun olaraq 0,12eV; 0,35eV isə 

0,10eV; 0,32eV-dur. 

 Alınmış nəticələrin təhlili göstərir ki, zəncir-

varı quruluşa malik kristallarda aşqar atomunun ar-

tıqlığı materialların anizotrop xassələrini məqsə-

dyönlü  idarə etməyə imkan verir və bu metod cəld 

çevirici sistemlərin hazırlanmasında  istifadə oluna 

bilər. 
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EFFECT OF ELECTRIC FIELD AND TEMPERATURE ON CONDUCTION ANISOTROPY IN TlInTe2-Te 

CRYSTALS 

 

R.S.MADATOV, K.H.XALILOVA, A.I.NAJAFOV, M.A.MAMMADOV, G.M.ISGENDEROVA, M.M.SHIRINOV  

 

             The specific electrical conductivity of TlInTe2 and TlInTe2-Te (4at.%) сrystals has been studied in the range of 100-300K 

and 10-102V/cm in the directions parallel and perpendicular to the plane of the chain. It has been found that in the TlInTe2-Te 

system, more than stoichiometry, the presence of a Te-atom in the octahedral space between thallium atoms enhances the ion-

covalent bond in the cation cage and reduces the conductivity in the direction of the c crystal axis. This lead to a partial decrease 

in the anisotropy of the conduction at values of electric field intensity Ek<40V/cm, and a sharp increase at high field intensities. 

The activation energy of the energy levels in the direction parallel and perpendicular to the InTe4 chains were determined, the 

values of these energies 0.12eV; 0.35eV and 0.10eV; 0.32eV. 

 
ВЛИЯНИЕ ЭЛЕКТРИЧЕСКОГО ПОЛЯ И ТЕМПЕРАТУРЫ НА АНИЗОТРОПИЮ ПРОВОДИМОСТИ 

КРИСТАЛЛОВ TlInTe2-Tе 

 

Р.С.МАДАТОВ, K.Г.XАЛИЛОВА, А.И.НАДЖАФОВ, M.A. MАМЕDOV, Г.M.ИСКЕНДЕРОВА, 

М.М.ШИРИНОВ  

 

            Удельная электропроводность кристаллов TlInTe2 и TlInTe2-Te (4ат.%) исследована в диапазоне от 100 до 300К и 

от 10 до 102 В/см в направлениях, параллельном и перпендикулярном  плоскости цепочки.  Обнаружено, что 

сверхстехиометрическое количество атомов Те в кристаллах TlInTe2 усиливает ионно-ковалентную связь в катионной 

решетке и снижает проводимость в направлении кристаллической оси c. Это приводит к частичному уменьшению 

анизотропии проводимости при значениях напряженности электрического поля E<40В/см и резкому увеличению при 

высоких значениях поля. Определены энергии активации энергетических уровней в направлении  параллельном и 

перпендикулярном цепочкам InTe4, значения этих энергий равны: 0,12эВ; 0,35эВ и 0,10эВ; 0,32эВ, соответственно. 
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цессы. 

РЕФЕРАТ 

Измерено распределение по долговечности (τе) времени 

ожидания пробоя полимерных композиций при одно-

временном воздействии механического растягивающего 

напряжения. Сравнивались результаты непрерывных 

опытов и опытов с прерыванием действия напряженно-

сти электрического поля (Е) и механического напряже-

ния (σ) на образцы, оставшиеся целыми после выдержки 

в течение времени, отвечающего среднему значению 

lgτе. В перерывах варьировались действия температуры и 

напряженности электрического поля противоположного 

знака, в зависимости от которых наблюдалась различная 

степень регенерации электропрочностных свойств поли-

мерных композиций.  

 

ВВЕДЕНИЕ 

 

 Электрическим разрушением твердого 

диэлектрика принято называть наступление 

пробоя в диэлектрическом слое, находящемся 

между проводящими электродами при прило-

жении напряжения между ними. Установлено, 

что пробой в этом случае выступает как собы-

тие не критического характера, т.е. происхо-

дящее при достижении некоторого предельно-

го значения напряженности электрического 

поля (Е), а как явление, имеющее кинетиче-

скую природу. Кинетический характер элек-

трического разрушения проявляется прежде 

всего в том, что пробой данного диэлектрика 

происходит при различных значениях Е, но за 

различное время действия Е, причем чем мень-

ше Е, тем больше электрическая долговечность 

(τе) [1-3]. Наличие τе означает, что под дей-

ствием поля в диэлектрике идут процессы, 

подготавливающие диэлектрик к пробою. От-

сюда следует, что процесс состоит из последо-

вательности неких элементарных актов, время 

ожидания которых и определяет темпы про-

цессов. Элементарные акты приводят к обра-

зованию локальных изменений, которые 

условно назовем «элементами разрушения». 

Накопление этих элементов за время τе создает 

условие зарождения и развития магистрально-

го пробоя. 

 Для электрического разрушения полиме-

ров и их композиции установлена способность 

накапливающихся изменений к регенерации 

(вплоть до полной), что позволяет связать ки-

нетику электрического разрушения с форми-

рованием во времени объемных электронных 

зарядов, по достижению критической величи-

ны которых и наступает пробой [3-5]. Иссле-

дование кинетики электрического разрушения 

ведется как феноменологически (по зависимо-

сти τе от Е, а также температуры Т), так и мно-

гими прямыми физическими методами [1-3]. В 

соответствующих областях температуры уста-

новлены механизмы элементарных актов: тер-

мофлуктуационные (надбарьерные) и туннель-

ные (подбарьерные) [6,7]. Весьма интересным 
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явилось обнаружение влияния на τе не только 

Е и Т, но и механического нагружения поли-

мерных и их композиционных образцов [8-10]. 

Однако изменение накопительных процессов в 

кинетике электрического разрушения поли-

мерных композиций при наличии механиче-

ской нагрузки изучено недостаточно. 

 Важными являются вопросы обратимо-

сти и необратимости элементарных процессов, 

подготавливающих пробой композиционных 

образцов на основе полимер-полимер в усло-

виях действия механического растягивающего 

напряжения. 

 Целью настоящей работы является выяс-

нение степени обратимости накопительных 

процессов в кинетике электрического разру-

шения полимерных композиций в механически 

напряженном состоянии. 

 

ОБЪЕКТЫ И МЕТОДИКА ИЗМЕРЕНИЙ 

 

 Объектами исследования были взяты 

пленки толщиной 20-30мкм из оптимальных 

полимерных композиций полипропилен – по-

лиэтилен низкой плотности при соотношении 

компонентов (ПП+ПЭНП=80+20масс.%) с раз-

личными надмолекулярными структурами 

(НМС), полученных способом и по методике, 

описанными в [11].  

 Образцы брались в виде неориентиро-

ванных пленок. Они заключались между плос-

кими металлическими прижимными электро-

дами, на которые подавалось постоянное по 

знаку электрическое напряжение величиной до 

10-15 кВ, образцы находились в зажимах для 

механического растягивающего нагружения. 

Все электронагружающее устройство помеща-

лось в термостат, позволяющий устанавливать 

и поддерживать в образце требуемую тем-

пературу. После установления измеряемой 

температуры Т на образцы одновременно по-

давалось электрическое напряжение и прикла-

дывалось одноосное растягивающее механиче-

ское напряжение величиной 40МПа. Механи-

ческие напряжения выбирались небольшими, 

чтобы избежать значительной ориентационной 

вытяжки образцов полимерных композиций. 

Ось механического растяжения и вектор элек-

трической напряженности в образцах между 

электродами были ортогональными друг дру-

гу. 

 В условиях комбинаций электрического 

и механического воздействия образец выдер-

живался до наступления пробоя и определя-

лась величина электрической долговечности τе. 

Пробой фиксировался по импульсу тока в це-

пи. 

 Выяснение степени обратимых накопи-

тельных процессов, ведущих к пробою, прово-

дилось на основе известного способа – сравне-

ния результатов измерения долговечности при 

непрерывном действии нагрузки с резуль-

татами измерения долговечности при преры-

вании действия нагрузки. Результаты опытов 

подобного типа для механического разруше-

ния твердых тел, в том числе полимеров, опи-

саны в [12,3]. Для электрического разрушения 

пробные опыты проведены на полимерных и 

композиционных диэлектриках, причем стати-

стика долговечности учитывалась более строго 

[3,4]. 

 Вследствие характерного разброса τе для 

каждой комбинации условий: Е, σ и Т произ-

водились измерения τе для 30 образцов, нахо-

дилось среднее значение τе и анализировались 

функции распределения образцов по долго-

вечности. 

 

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ 

И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ  

 

 На Рис.1 представлены интегральные 

функции распределения медленно охлажден-

ных (МО) и быстроохлажденных (БО) образ-

цов полимерных композиций по lgτе при одно-

временном воздействии механического растя-

гивающего напряжения при постоянном зна-

чении Е, σ и Т. По оси ординат отложена 

функция 1-nτ/n, где n-полное число образцов в 

серии, nτ - число образцов, оставшихся целыми 

после времени выдержки τ. Как видно, графи-

ки этих функций для электрической долговеч-

ности при приложении растягивающего 

напряжения σ имеет S – образную форму с эф-

фективной шириной распределения Δlgτ≈1,0. 

Форма распределения приближенно отвечает 
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нормальному распределению случайных вели-

чин. Ширина распределения обусловлена, оче-

видно, вариацией структуры и дефектности 

образцов, микрошерохаватности электродов и 

т.д. 

 Из Рис.1 определялись значения долго-

вечности τ1=510С для МО (а) и τ1=1620 для БО 

(б), отвечающие пробою половины общего 

числа образцов. Далее брались новые серии 

таких же образцов и выдерживались при таких 

же значениях Е, σ и Т в течение времени τ1, по-

сле чего нагрузки (Е, σ) снимались. В результа-

те оставалась непробитой половина числа об-

разцов, с которыми и производились дальней-

шие операции. 

 

 
Рис.1 

Интегральное распределение образцов полимерных композиций ПП-ПЭНП по времени ожидания пробоя 

(долговечности) в постоянном электрическом поле при действии механического растягивающего напряжения; 

напряжение механической нагрузки σ=40Мпа, температура 223К, электрическое разрушение по 30 образцам, 

а-МО, Е=2,2∙108 В/м; б-БО, Е=4,8∙108 В/м. 
 

 Смысл и способ анализа данных схема-

тически пояснен на Рис.2.  

 

 
Рис.2 

Схема распределения образцов по долговечности: 

1 -оставшиеся непробитыми после выдержки в тече-

ние времени τ1; 2 - то же распределение по lg(τ-τ1) по 

вторичной долговечности; 3 - распределение по вто-

ричной долговечности тех же образцов,  

подвергнутых частичной регенерации. 
 

Кривая 1 - верхняя часть кривых распределе-

ния Рис.1, т.е. построенная от уровня 0,5 на 

Рис.1 и перенормированная на полное число 

оставшихся непробитыми образцов (с ордина-

той 1-nτ/0.5n). Это заключаются в следующем: 

если допустить, что после выдержки под 

нагрузкой (Е, σ) в течение времени τ1 в остав-

шихся непробитыми образцах накопившиеся 

изменения за время перерыва рассосались 

(полная регенерация), то тогда после вторич-

ного приложения той же нагрузки (Е, σ) рас-

пределение этих образцов по вторичной долго-

вечности должно совпасть с опорной кривой, 

т.е. с кривой, отвечающей распределению по 

долговечности второй половины числа образ-

цов на Рис.2 (кривая 1). Если же после вы-

держки в течение τ1 и снятия нагрузки (Е, σ) 

накопившиеся изменения полностью сохраня-

ются за время перерыва, то распределение об-

разцов по вторичной долговечности должно 

пойти в область меньших значений τ, особенно 
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в область начальной (нижней) части распреде-

ления (Рис.2 кривая 2). Наконец, если в пере-

рыве между снятиями нагрузки (Е, σ) и по-

вторным ее приложением в образцах прошла 

частичная регенерация накопившихся измене-

ний, то распределение образцов по вторичной 

долговечности должно пойти между кривыми 

1 и 2, т.е. соответствовать кривой 3 (Рис.2). 

 Данные, отвечающие эксперименталь-

ному наблюдению кривые 2 для полимеров и 

полимерных композиций, приведены в [3-5] в 

случае механического и электрического раз-

рушения. Они показывают, что изменения, 

накопившиеся в образцах за время τ1, сохра-

няются, если в перерыве образец не нагревать 

или же не подвергать действию противополя. 

В случае механического разрушения регенера-

ция накопившихся изменений производилась 

путем нагревания. Повышение температуры 

«отдыха» не привело к изменению распреде-

ления образцов по вторичной долговечности. 

Подтверждена отмеченная ранее [12] необра-

тимость накапливающихся изменений при ме-

ханическом разрушении полимеров. А в слу-

чае электрического разрушения путем  нагре-

вания или приложения противополя (в пере-

рыве) достигалось перемещение распределе-

ния по вторичной долговечности от кривой 2 

до кривой 1 (Рис.2) и установлена обратимость 

накапливающихся изменений при электриче-

ском разрушение полимеров и композиции на 

их основе [3-5]. Именно это (особенно данные 

по регенерирующему действию противополя) 

и привело к заключению, что процесс подго-

товки образцов к пробою связан, прежде всего, 

с формированием объемных электрических за-

рядов (скорее всего, с накоплением электронов 

в ловушках). И тогда возникает вопрос – мо-

жет ли происходить полная регенерация нако-

пившихся изменений в случае электрического 

разрушения при одновременном воздействии 

механического растягивающего напряжения. 

 Обратимся к результатам опытов с пре-

рыванием действия нагрузки.  

 

 
Рис.3 

Интегральное распределение образцов ПП-ПЭНП по долговечности при действии механического растягивающего 

напряжения; σ=40МПа, Т=223К. а - МО, Е=2,2∙108 В/м; б - БО, Е=4,8∙108 В/м. Точки 1-пробитые за время, превыша-

ющее τ1 (510С для МО, 1620С для БО); 2 -  распределение тех же образцов по lg(τ-τ1); 3 - измеренное распределение 

образцов по вторичной долговечности после «отдыха» в течение 1,8∙103C при 223К. 
 

 На Рис.3 (а, б) точками 1 представлены 

распределения по электрической долговечно-

сти в условиях действия растягивающего 

напряжения при непрерывном действии наг-

рузки (Е, σ) с долговечностью, превышающей 

τ1=510С для МО и τ1=1620С для БО образцов 

композиций ПП-ПЭНП, т.е. перенормирован-

ные от n на 0.5n верхние части кривых распре-

деления. Точки 2 - результаты перестроения 

точек 1 по координате lg(τ-τ1). Точки 3 - экспе-
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риментальные данные по вторичной долговеч-

ности после выдержки образцов под нагрузкой 

(Е, σ) в течение времени τ1 и перерыва дей-

ствия нагрузки (1,8∙103С при 223К). Близость 

точек 2 и 3 на Рис.3 (а,б) свидетельствуют о 

том, что за время первой выдержки в течение 

τ1 под действием Е, σ в образцах накопились 

изменения, которые сохранились в перерыве 

действия нагрузки (Е, σ) при той же темпера-

туре, при которой действовала нагрузка, и 

привели к более низким значениям вторичной 

долговечности. 

 Итак, на данной стадии исследования для 

МО и БО образцов полимерных композиций 

ПП-ПЭНП закономерности кинетики электри-

ческого разрушения при механическом нагру-

жении оказались единообразными, т.е. при 

низких температурах накапливающиеся изме-

нения в обоих образцах ПП-ПЭНП выступают 

как необратимые. 

 Перейдем теперь к опытам, когда во 

время перерыва (снятия нагрузки) будем ме-

нять воздействия на образцы. 

 В случае электрического разрушения при 

механическом нагружении σ во время «отды-

ха» были применены два вида воздействия: 

повышение температуры, а также наложение 

на образец постоянного электрического поля 

противоположного знака (противополе). 

 На Рис.4 (кривая 3) показано распреде-

ление МО образцов ПП-ПЭНП по вторичной 

долговечности, когда во время перерыва дей-

ствия Е, σ образцы выдерживались при 350К в 

течение 103С. Видно, что произошло смещение 

распределения в сторону повышения вторич-

ной долговечности. В соответствии со смыс-

лом кривой 3 на Рис.2, это означает опреде-

ленную степень регенирования изменений в 

МО образцах ПП-ПЭНП. 

 На Рис.4 (кривая 4) также показано влия-

ние противополя на вторичную долговечность 

МО образцов ПП-ПЭНП. Видно, что и здесь за 

время «отдыха» происходит регенерация нако-

пившихся изменений. Однако, следует отме-

тить, что в обоих случаях регенерацию сделать 

практически полной невозможно, как в случае 

электрического разрушения без воздействия 

механического напряжения [3-5]. Соответ-

ствующие данные для БО образцов ПП-ПЭНП 

являются подобными. 

 

 
Рис.4 

Интегральное распределение МО образцов 

ПП-ПЭНП по долговечности при действии механиче-

ского растягивающего напряжения; Е=2,2∙108 В/м, 

σ=40МПа, Т=223К. Точки 1 - пробитые за время, пре-

вышающее τ1=510С; 2 - измеренное распределение об-

разцов по вторичной долговечности после  «отдыха» в 

течение 1,8∙103C при 223К; 3 - после 

«отдыха» в течение 103С при 350К (частичная регене-

рация прогревом); 4 - после «отдыха» в течение 103С 

при 223К и действия противополя ЕПП=2,2∙108В/м (ча-

стичная регенерация противополем). 

 

 Таким образом, выявилась существенная 

разница в характере накапливающихся под 

нагрузкой (электрической, механической) из-

менений для нагруженных полимерных ком-

позиций, т.е. накапливающиеся изменения в 

процессе кинетики электрического разрушения 

при механическом нагружении частично реге-

нерируются. 

 Вопрос об элементарных актах процесса, 

определяющего электрическую долговечность 

полимерных композиций в условиях действия 

механического растягивающегося напряжения, 

является интересным с точки зрения изучения 

механизма разрушения полимерных компози-

ций при механическом нагружении. 

 Рассмотрим возможные причины влия-

ния механического нагружения на накопи-

тельные процессы в кинетике электрического 

разрушения полимерных композиций и при-

чину неполной регенерации накапливаемых 

изменений. 
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 Известно, что длительные воздействие 

электрического поля на полимерные диэлек-

трики приводит к накоплению в них объемных 

зарядов и образованию субмикротрещин [13-

15]. В работе [14, 15] экспериментально уста-

новлена взаимосвязь процессов образования и 

развития субмикротрещин с накоплением объ-

емного заряда. Эти процессы по своей физиче-

ской сущности являются элементарными акта-

ми электрического разрушения полимеров и их 

композиции, развитие которых определяется 

условиями эксперимента. Объемный заряд мо-

жет формироваться как из инжектированных 

электронов, так и за счет внутренней иониза-

ции полимерных молекул в электрическом по-

ле с переходом электронов от полимерных мо-

лекул в межмолекулярные ловушки [16]. 

Уменьшение электрической прочности образ-

цов полимерных композиций при одновремен-

ном воздействии на них электрического поля и 

механического растягивающего напряжения 

объясняется ускоренным накоплением объем-

ных зарядов и ростом микротрещин, вслед-

ствие чего в развивающихся неоднородностях 

композиционного образца интенсивно прохо-

дят процессы инжекции и внутренней иониза-

ции. Естественно, что с образованием различ-

ных дефектов и изменением поверхностных 

состояний в композиционном образце тесно 

связана интенсивность этих процессов при 

приложении электрического поля. 

 Процесс развития электрического раз-

рушения исследуемых композиционных об-

разцов отличается при относительно малых 

величинах механического напряжения. Как 

следует из полученных результатов [8-10], по 

мере повышения механического напряжения 

уменьшается электрическая долговечность об-

разцов. Это свидетельствует о том, что наряду 

с высоким электрическим полем одной из при-

чин появления в полимерных и композицион-

ных образцах объемных зарядов и неоднород-

ностей в виде микротрещин является их меха-

нически напряженное состояние [8,9]. По-

видимому, по этой же причине не получается 

полная регенерация накапливаемых под дей-

ствием электрического поля и механического 

напряжения изменений в кинетике электриче-

ского разрушения при одновременном воздей-

ствии механического напряжения, так как ре-

комбинацию микротрещин в отличие от ме-

таллов [17,18], невозможно провести в поли-

мерных и композиционных образцах [12]. В 

этом можно видеть специфику процесса раз-

рушения полимеров и композиции на их осно-

ве. Отметим здесь, что в отличие от полимеров 

регенерация сплошности при механическом 

разрушении тел трехмерной атомно-молеку-

лярной структуры, в частности металлов, ока-

зывается возможно  [17,18]. При создании со-

ответствующих условий (температура, давле-

ние) удается в значительной мере восстанавли-

вать исходную целостность объектов («залечи-

вать» накопившиеся микротрещины и поры) и 

тем самым многократно повышать их механи-

ческую долговечность [17]. А при воздействии 

гидростатического давления или двухсторон-

него сжатия как для меди, так и аморфного 

сплава установлено, что в приповерхностных 

слоях процесс залечивания протекает более ак-

тивно, чем в объеме [18], причем близкораспо-

ложенные поры залечиваются интенсивно за 

счет взаимодействия их полей напряжений. 

 Можно предположить, что заряды (в ос-

новном электроны), захваченные ловушками, 

рассасываются при повышении температуры 

или при действии противополя, а образовав-

шиеся субмикротрещины не рассасываются, 

т.е. не «залечиваются», что и является причи-

ной не полной регенерации накопившихся из-

менений. 

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

 На основе статистического анализа дол-

говечности получены данные о характере 

накопительных процессов, ведущих к пробою 

полимерных композиций при одновременном 

приложении механического растягивающего 

напряжения и установление частичной обра-

тимости этих элементарных процессов. 
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POLİMER KOMPOZİTLƏRİN EKEKTRİK DAĞILMA KİNETİKASININ YIĞILMA PROSESLƏRİNƏ 

MEXANİKİ YÜKLƏNMƏNİN TƏSİRİ 

 

İ.K.ALİYEVA, T.M.VƏLİYEV  

 

Polimer kompozitlərin elektrik yaşama müddətinə τe mexaniki yükün eyni vaxtda təsir etdiyi hallarda paylanması ölçülmüşdür. 

Elektrik sahəsi (E) və mexaniki yükün () fasiləli və fasiləsiz təsiri zamanı nümunələrin lgτe müqayisə edilmişdir. Fasilə zamanı 

temperaturun və əks istiqamətli sahənin qiymətlərin dəyişməsindən asılı olaraq, nümunələrin elektrik möhkəmlik xassələrində 

müxtəlif dərəcədə regenerasiya olunma müşahidə edilmişdir.  
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THE INFLUENCE OF MECHANICAL LOADING ON ACCUMULATING PROCESSES IN KINETICS 

ELECTRIC DESTRUCTION POLYMER COMPOSITIONS 

 

I.K.ALIEVA, T.M.VELIEV  

The  

 The distribution over the durability (τе) the waiting time for the breakdown of polymer compositions under the simultane-

ous action of mechanical tensile stress has been measured. The results of continuous experiments and experiments with the inter-

ruption of the action of the electric field strength (E) and mechanical stress (σ) on the samples, which remained intact after hold-

ing for a time corresponding to the average value of lgτе, were compared. During the breaks, the effects of temperature and elec-

tric field strength of the opposite sign were varied, depending on which a different degree of regeneration of the electrical strength 

properties of polymer composites was observed. 
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РЕФЕРАТ 

Исследовано комбинационное рассеяние света массив-

ных образцов и пленок эвтектического композита InSb-

FeSb при 300К. Показано, что смещение TO и LO мод в 

композите по сравнению с их значениями в InSb обу-

словленo наличием напряжения на границе матрица-

включение и вкладом рассеяния на поверхностных фо-

нонах. Наблюдаемое увеличение интенсивности мод в 

спектре пленки связано с высокой концентрацией вклю-

чений на ее поверхности. 

 

ВВЕДЕНИЕ 

 

 Полупроводниковые соединения InSb и 

GaSb при определенных концентрациях 3d-

переходных элементов и режимах направлен-

ной кристаллизации образуют эвтектические 

композиты, состоящие из полупроводниковой 

матрицы и магнитного включения в виде па-

раллельно ориентированных игл, размеры и 

плотность которых можно регулировать изме-

нением условий кристаллизации, легирования, 

гравитации, магнитного поля и другими внеш-

ними воздействиями [1]. Несмотря на значи-

тельное число выполненных работ [2-7], в 

настоящее время нет полной ясности о меж-

фазных взаимодействиях. Известно, что мат-

рица имеет высокую подвижность и малую 

концентрацию электронов, а включение, 

наоборот, малую подвижность и высокую кон-

центрацию. При образовании эвтектики между 

атомами фаз происходит перераспределение 

плотности заряда. С другой стороны, кристал-

лические структуры фаз разные: матрица об-

ладает структурой цинковой обманки, а вклю-

чение -гексагональной кристаллической струк-

турой. В процессе кристаллизации эвтектики 

на границе фаз возникают значительные меха-

нические напряжения, в результате чего кри-

сталлические решетки в местах сопряжения 

фаз претерпевают искажение. В тоже время, 

деформация кристаллической решетки создает 

дислокации, на которых возможно накопление 

атомов примесей [8]. По теории возникновение 

дислокации может занизить энергию деформа-

ции на межфазной границе [9]. В работе [10] из 

модели дислокации в этих эвтектиках опреде-

лена энергия межфазной границы. Вследствие 

этих изменений на границе фаз (структурная 

реконструкция, возникновение дислокации, пе-

рераспределение электронных плотностей и 

т.д.) вокруг включения формируется оболочка-

межфазная зона. Наличие межфазной зоны со-

здает напряжение, которое оказывает суще-

ственное влияние на физические свойства 

композита. Однако учет этого влияния в расче-

тах сопряжен, в основном, с трудностью выбо-

ра потенциалов взаимодействия фаз на грани-

це. В настоящее время изучению межфазных 
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взаимодействий в композитах типа полупро-

водник-ферромагнит уделяется особое внима-

ние, создаются модели в рамках существую-

щих теорий [11,12]. Влияние межфазной зоны 

на кинетические эффекты: электропровод-

ность, термоэдс, теплопроводность, темпера-

туропроводность в эвтектических композитах 

на основе InSb и GaSb учтены нами в работах 

[13-15] в рамке теории эффективной среды. 

Показано, что многие особенности явлений 

переноса заряда и тепла в этих композитах 

обусловлены межфазной границей. Представ-

ляет интерес влияние сильной неоднородности 

межфазной границы на динамику решетки в 

этих композитах. Наличие деформации решет-

ки приводит к изменению колебательного 

спектра кристалла. В этом отношение микро-

спектроскопия КРС является эффективным 

методом определения неоднородности и дает 

возможность судить о локальных механиче-

ских напряжениях в образце. 

 В данной работе изучены Рамановский 

спектр (РС) массивных образцов эвтектическо-

го композита InSb-FeSb и их пленок. 

 

ЭКСПЕРИМЕНТ И ОБСУЖДЕНИЕ 

 

 Исследуемая эвтектика получена сплав-

лением InSb с 0.65 мас% FeSb вертикальным 

методом Бриджмена со скоростью передвиже-

ния фронта кристаллизации 6см/ч при строгом 

выполнении перпендикулярности фронта кри-

сталлизации к направлению вытяжки. Метал-

лографический анализ, проведенный на мик-

роскопе МИМ-8, показал, что фаза FeSb в по-

лупроводниковой  матрице InSb распределена 

почти равномерно и сформирована в виде па-

раллельно ориентированных игл с диаметром  

0.5мкм, длиной 20-100мкм и плотностью на 

единицу площади 2,2.106см-2. Полученный 

кристалл имел электронный тип проводимости 

с концентрацией 4.4х1017см-3 при комнатной 

температуре. 

 Пленки InSb-FeSb были получены мето-

дом мгновенного испарения [16] из синтезиро-

ванного эвтектического композита. Сравнение 

рентгеновских дифрактограмм пленок и объ-

емных образцов, приведенных в [17], подтвер-

ждает идентичность их составов и двухфаз-

ность. 

 Измерения спектров комбинационного 

рассеяния света КРС в образцах были проведе-

ны на конфокальном микроспектрометре Na-

nofinder 30(Tokyo Instruments, Japan) при длине 

волны возбуждения 532нм в геометрии обрат-

ного рассеяния. Приемником рассеянного из-

лучения служил охлажденный жидким азотом 

ССД детектор. Мощность лазерного луча была 

8мВт. Спектральное разрешение составляло 

0.5см-1.  

 На Рис.1а приведен спектр КРС объем-

ного образца InSb-FeSb при комнатной темпе-

ратуре. Спектры колебательного рассеяния за-

висят от места измерения. В эксперименте 

диаметр возбуждающего лазерного луча 5мкм, 

глубина проникновения 15-20нм, поэтому сиг-

нал записывается с этого объема, который со-

стоит из полупроводниковой матрицы InSb, 

включении FeSb и межфазной зоны на границе 

фаз. Сосуществование этих фаз и микрострук-

тур приводит к сложностям в интерпретации 

полученных результатов. Следует отметить, 

что в литературе имеется много работ по ис-

следованию КРС как моно- и поликристаллов 

InSb [18-21], так и его квантовых точек в раз-

личных матрицах [19,21-26]. Известно, что 

InSb кристаллизуется в структуре цинковой 

обманки с пространственной группой симмет-

рии Тd
2(F-43m) и содержит в примитивной 

ячейке две формульные единицы. Фононный 

спектр состоит из 6 колебательных мод, из ко-

торых три акустические и 3 оптические моды. 

Нормальные моды в центре зоны Бриллюэна 

(к=0) описываются неприводимыми представ-

лениями: Г=2Тd. Спектр КРС соединения InSb, 

как и других полупроводников со структурой 

цинковой обманки, в центре зоны Бриллюэна 

состоит из продольных (LO) и поперечных 

(TO) оптических фононов. Так как элементар-

ная ячейка InSb не имеет центра инверсии, 

правило альтернативного запрета снимается, и 

в спектре КРС могут проявляться и ИK актив-

ные моды. В монокристалле InSb разрешено 

рассеяние LO-фононов в /100/, а TO-фононов в 

/110/ ориентации. В ориентации /111/ возмож-

но присутствие LО- и TО- мод. Отношение ин-
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тенсивностей пиков LО- и TO-фононов являет-

ся показателем степени ионности кристалла. В 

спектре КРС кристаллического InSb при ком-

натной температуре поперечные и продольные 

моды наблюдаются на частотах 179,8см-1 и 

190см-1 [19-21].  

 
а 

 
b 

Рис.1 
Спектры комбинационного рассеяния света: 

 а) объемного; и b) тонкой пленки эвтектическо-

го композита InSb-FeSb. 

 

 Аналогичные частоты были получены и 

в работах [18]. В работе [19] при механическом 

и лазерном нарушении поверхности полупро-

водника InSb с ориентацией /100/ в КРС кроме 

разрешенных LO-фононов (191см-1) обнаруже-

но появление пиков запрещенных TO-фононов 

(182см-1). Авторы эти изменения в спектре свя-

зывают со структурным беспорядком, вызван-

ным термическим и механическим воздействи-

ем. Кроме того, показано, что термическое 

воздействие в InSb приводит к появлению ато-

мов сурьмы на поверхности. 

 Результаты изучения оптических фоно-

нов квантовых точек InSb, синтезированных 

различными методами и в разных матрицах 

методом КРС, приведены в работах [19,21-26]. 

Квантовые точки InSb на подложке InP изуче-

ны в работе [21]. Авторами в спектрах КРС 

наблюдались поперечные и продольные моды 

на частотах 181 и 192см-1, соответственно. По-

казано, что смещение этих частот по сравне-

нию с частотами TO- и LO-мод в кристаллах 

InSb в области высоких частот обусловлено 

наличием одноосных и гидростатических 

напряжений. Однако при закрытии квантовых 

точек слоем InP в спектре наблюдался только 

LO-фононный пик на частоте 195см-1. Отсут-

ствие TO-моды авторы связывают с остаточ-

ной деформацией в слое InP. Однако, в работе 

[26] в спектре нанокристаллитов в матрице 

SiO2 наблюден только один широкий пик на 

частоте 180см-1, идентифицированный как су-

перпозиция TO- и LO-фононов в InSb. Пик, 

доминирующий в спектре КРС для нанокри-

сталлов InSb в матрице SiO2, соответствует 

моде поперечного оптического фонона в кри-

сталлическом InSb, а пик LO-фононов мень-

шей интенсивности наблюдается при 188см-1 и 

связывается с уменьшением длины связи In-Sb 

в квантовой точке InSb. В работе [23] исследо-

ваны спектры КРС пленок SiO2, содержащих 

сферические нанокристаллы InSb, полученные 

методом ионно-лучевого синтеза с последую-

щим отжигом при Т=800-10000С. В спектре 

КРС TO- и LO-фононные моды нанокристаллов 

InSb обнаружены на частотах 187 и 195см-1, со-

ответственно. Анализ влияния квантово-раз-

мерного эффекта, механических напряжений, 

частоты поверхностного фонона, а также рас-

сеяния на частоте Фрелиха показал, что часто-

та 195см-1 соответствует LO-фонону нанокри-

сталлов, гидростатически сжатых в матрице 

SiO2, а мода 187см-1 - резонансу на частоте 

Фрелиха. В [24] проведен сравнительный ана-

лиз свойств локализованных оптических фо-
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нонов в нанокристаллах InSb, ионно-синтези-

рованных в решетке кремния, а также в плен-

ках оксида кремния, полученного методом 

ионно-лучевого синтеза и магнетронного рас-

пыления. В спектре КРС нанокристаллов InSb, 

ионно-синтезированных в кремний, наблюда-

лась только LO-мода на частоте 189см-1; в ион-

но-синтезированных в термически выращен-

ных на кремнии пленках SiO2 наблюдались обе 

моды TO на частоте 187см-1 и LO - 195см-1, 

сильно смещенные в сторону больших значе-

ний по сравнению с значениями в объемном 

кристалле InSb. В спектре пленок SiO2 с нано-

кристаллами InSb, полученных методом маг-

нетронного распыления, наблюдались моды 

TO- и LO-фононов, сдвинутые наоборот в об-

ласть низких частот относительно их положе-

ния в объемном кристалле InSb. Авторы наб-

людаемые смещения объясняют напряжения-

ми анион-катионных связей. Наблюдаемое 

смещение LO-моды связывается с вкладом 

рассеяния, соответствующего резонансу Фре-

лиха. В работе [27] изучены спектры КРС объ-

емных образцов эвтектического композита 

InSb-MnSb и их тонких пленок. В спектре объ-

емного образца наблюдены ТО- и LО-моды 

InSb на частотах 179,5 и 192,4см-1, в спектре 

пленок ТО-мода смещена в сторону меньших, 

а LО-мода - высоких энергий. Смещение мод 

матрицы в композите связано с наличием на-

пряжений на границе между фазами.     

 Другая составляющая исследуемого ком-

позита - это соединение FeSb. Известно, что ан-

тимониды переходных металлов, в том числе 

FeSb, по кристаллической структуре одинако-

вы, имеют структуру типа NiAs. FeSb является 

полиметаллическим антиферромагнетиком, об-

ладает гексaгональной структурой с про-

странственной группой Р63/mmc и в элементар-

ной ячейке содержит две формульные единицы, 

два атома Fe на 2а и два атома на 2с Вайскоп 

позициях. Атомы Fe координарованы в триго-

нально искаженном октаэдре атомов Sb. Пара-

метры решетки а=4.1; b=4.1; с=5.14 [28]. В цен-

тре зоны Бриллюэна фононный спектр опи-

сывается неприводимыми представлениями: 

 

Г=2A2u+B1g+B2u+E2g+E2u+2E1u. 

 Оптические моды характеризуются A2u, 

B1g, B2u, E2g, E2u, E1u cимметрией, и каждая Е1g 

мода дважды вырождена. Раман-активной яв-

ляется мода E2g, ИК-активными - A2u, E1u; 

A2u+E1u - акустические моды. К сожалению, мы 

не нашли в литературе величины частот опти-

ческих фононов.  

 В спектре КРС (Рис.1а) объемного об-

разца наблюдаемые нами пики на частотах 

173,9 и 194см-1соотствуют несколько сдвину-

тым поперечной TO- и продольной LO-модам 

оптических фононов полупроводника InSb.  

Наблюдается смещение частоты TO-моды в 

низкочастотную область, а LO- в высокочас-

тотную на 5 и 4,4см-1. Отметим, что подобное 

смещение частот наблюдено нами в работе 

[27] для эвтектики InSb-MnSb. Наиболее ин-

тенсивным пиком в спектре является TO-мода.  

Большая интенсивность TO-моды по сравне-

нию с LO-модой и смещение частот мод от их 

положения в монокристаллическом InSb сви-

детельствует о наличие напряжения в эвтекти-

ке InSb-FeSb. Как отмечено выше, в эвтектике 

InSb-FeSb из-за рассогласования кристалличе-

ских решеток матрицы и включения решетка 

претерпевает искажение, возникает механиче-

ское напряжение. Наличие межфазной зоны 

создает в кристалле деформации. Деформация 

кристаллической решетки по аналогии с гид-

ростатическим давлением в полярной матрице 

InSb приводит к перераспределению статисти-

ческого ионного заряда и изменению связи In-

Sb, которая может дать вклад в рассеяние све-

та. Влияние гидростатического давления на ча-

стоту оптических фононов приведены в рабо-

тах [20,23]. В [20,22,23] показано, что частоты 

оптических фононов с давлением изменяются 

почти линейно. Вклад в смещение частот оп-

тических фононов в композите InSb-FeSb мо-

гут давать и поверхностные колебания меж-

фазной границы. Итак, смещение мод в компо-

зите по сравнению с их значениями в моно-

кристалле InSb, возможно, обусловлено нали-

чием деформации, созданной межфазной зо-

ной на границе матрица-включение, а также 

вкладом рассеяния на поверхностных фононах. 

 Присутствие низкочастотной области 

спектра 109 и 151,7см-1 мод, вероятное всего, 
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связанно с Eg и A1g фононными модами кри-

сталлической сурьмы, возникающими на по-

верхности композита при синтезе эвтектики 

InSb-FeSb. Отметим, что такие моды наблюда-

лись и в спектре кристаллов InSb и GaSb, и они 

характеризуются как моды оптических фоно-

нов первого порядка в кристаллической сурьме 

[29].  

 Наряду с этими модами в спектре КРС 

(Рис.1а) обнаружены четкие пики: 221.5, 240, 

265 и 276см-1. Видимо, эти частоты связаны с 

колебательными модами соединения FeSb.    

 На Рис.1б представлен спектр КРС плен-

ки композита InSb-FeSb толщиной 1мкм при 

300К. Как видно, в спектре четко проявляется 

рассеяние на продольных оптических фононах 

на частоте 188см-1 и с меньшей интенсивно-

стью рассеяние поперечных оптических фоно-

нов на частоте 172см-1 матрицы InSb. Следует 

отметить, что положения пиков оптических 

фононов в спектре пленки по сравнению с объ-

емным кристаллом смещены в сторону мень-

ших энергии. Наиболее интенсивный пик в 

спектре наблюдается при частотe 223см-1. Пик 

частотой 223см-1 менее интенсивно проявляет-

ся и в спектре объемного эвтектического ком-

позита InSb-FeSb. Отметим, что в спектре как в 

объемных, так и в пленках присутствуют моды 

на частотах ~111 и ~152см-1, которые связаны с 

рассеянием на TO- и LO-фононах сурьмы. 

  

 
 

 
 

Рис.2 
Топография поверхности, профиль сечения пленки композита InSb-FeSb. 

 

 Модa, наблюдаемая на частоте 223см-1, 

видимо, является модой включения FeSb.  Уве-

личение их интенсивности в спектре пленки, 

по-видимому, связано с топологией поверхно-

сти пленки эвтектического композита InSb-

FeSb. В работе [17] высокоразрешающей элек-

тронной микроскопией определены микро-

структура и элементный состав полученного 

flash-методом пленки InSb-FeSb и установлено, 

что на поверхности пленки равномерно 
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распределены мелкие и большие образования 

круглой формы, состав которых отличается в 

пределах 5-10%. АСМ исследования показали, 

что на поверхности этих пленок просматрива-

ются 2 типа структурных образований округ-

лой формы в поперечнике с средней высотой 

0,6-0,8мкм и 0,3-0,4мкм, кроме того, присут-

ствуют и значительно меньшие образования с 

высокой поверхностной концентрацией, раз-

мер которых 0,05-0,15мкм в поперечнике и вы-

сота не превышает 70нм. Данные об удельной 

концентрации поверхностных элементов опре-

делены в процессе микроскопии и наглядно 

видны на Рис.2. По-видимому, увеличение ин-

тенсивности пика на частоте 223см-1 связано с 

высокой концентрацией включений FeSb на 

поверхности пленки. 

 Таким образом, смещение TO- и LO-мод 

InSb в эвтектическом композите InSb-FeSb по 

сравнению с их значениями в монокристалле, 

возможно, связано с наличием напряжения на 

границе матрица-включение, а также вкладом 

рассеяния на поверхностных фононах. По-ви-

димому, при этом определенную роль играет 

размер и форма включения. Увеличение ин-

тенсивности моды в спектре пленки FeSb на 

частоте 223см-1 связано с высокой концентра-

цией включений на поверхности пленки. 
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 InSb-FeSb EVTEKTİK KOMPOZİTİN RAMAN SPEKTRİ 

 

İ.X.MƏMMƏDOV, D.H.ARASLI, Z.A.CAHANGİRLİ R.N.RƏHİMOV, A.Ə.XƏLİLOVA 

   
 InSb-FeSb evtektik kompozitin həcmi kristallarında və nazik təbəqələrində işığın Raman səpilməsi tədqiq 

olunub. Evtektik kompozitdə matrisa-qatqı arasında yaranan gərginliyin və səth fononların səpilməyə verdiyi payın 

hesabına TO və LO modaların InSb-a nisbətən sürüşdüyü göstərilib. Nazik təbəqə spektrində müşahidə olunan moda 

intensivliyinin yüksəlişi onun səthindəki qatqıların konsentrasiyasının yüksək olması ilə izah edilir.    

 
RAMAN SCATTERING IN THE InSb-FeSb EUTECTIC COMPOSITE  

 

I.Kh.MAMMADOV, D.H.ARASLY, Z.A.JAHANGIRLI, R.N.RAHIMOV, A.A.KHALILOVA 

 
 The Raman spectra at 300K of bulk samples of the InSb-FeSb eutectic composite and its thin films have been 

studied. In the eutectic composite due to presence a strain at the matrix-inclusion interface and the contribution by sur-

face phonons scattering the modes TO and LO were shifted in comparison with their values in the InSb. The observed 

increase in the intensity of modes in the film spectrum was associated with a high concentration of inclusions on its sur-

face. 
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REFERAT 

Nano TiC nümunələrinin infraqırmızı (İQ) spektrləri “Varian 

640 FT–IR” cihazında fəza tezliyinin 400 -4000sm-1 

diapozonunda çəkilmişdir. Spektrlərin təhlili nəticəsində 

məlum olmuşdur ki, nümunədə ümumi yanaşmada dörd 

kəskin pik meydana gəlir. TiC nanohissəciklərində Ti-C 

rabitəsini izah edən dalğa ədədinin qiyməti müəyyən 

edilmişdir. Eyni zamanda, nano TiC hissəcikləri səthində 

mümkün digər rabitələrə uyğun dalğa ədədləri izah 

edilmişdir. Əlavə olaraq, TiC nanohissəciklərinin 

optimallaşdırılmış fəza quruluşu işdə ətraflı şərh edilmişdir. 

 

GIRIŞ 

 

 TiC nanohissəcikləri kifayət qədər davamlı 

qeyri-üzvi maddə olmaqla yanaşı, həmçinin böyük 

(~50m2/q) xüsusi səth sahəsinə malikdir [1-5]. 

Üçölçülü fəza strukturuna malik TiC nanohissəcik-

lərinin atom qarşılıqlı rabitəsinin kifayət qədər 

möhkəm olması onların tətbiq sahəsinin genişlən-

məsinə səbəb olur [6-8]. 

 İlk metal karbid, Ti8C12,  1992-ci ildə Guo et 

al. tərəfindən aşkarlanmışdır. Növbəti il Pilgrim və 

Duncan oxşar lazer buxarlanma təcrübələrində əl-

də edilmiş kubik qəfəs quruluşlu titan-karbon növ-

lərinin müşahidələrini elan etmişlər. Klaster quru-

luşuna görə Pilgrim və Duncan onları titan karbid 

(TiC) nanokristalları olaraq təyin etdilər. TiC na-

noklasterlərinin müəyyənləşdirilməsi, Ti/C üçün 

1:1 stexiometrik nisbət göstərən  üç Kartezyen isti-

qamətində Nx·Ny·Nz atomları (Ti və ya C) olan 

mərkəzli-kuboid quruluşlara cavab verən klaster 

kütlələrində güclü zirvələri göstərən kütlə spektrlə-

rinə əsaslanırdı. 

 Daha böyük TiC nanokristallarının, gözləni-

lən 1:1-dən bir qədər fərqli stexiometrik nisbətləri 

göstərdikləri sübut edilmişdir. Təcrübə və hesabla-

ma işləri, keçid metal karbid nanoklasterlərinin dü-

yünlərindəki karbon atomlarının rabitələrinin titan 

atomları arasındakı rabitəyə  nisbətən daha zəif ol-

duğunu göstərdi. Düyün nöqtələrində  karbon yer-

ləşən mükəmməl kristal parçaları hələ müşahidə 

edilməmişdir [9]. Məsələn, Ti13C14 heç bir kütlə- 

spektrometrik ölçmədə təsbit edilməmişdir, lakin, 

Ti14C13 və Ti13C6-ya uyğun piklər tapılmışdır. Küt-

lə spektrometriyası vasitəsi ilə klasterlərin moleku-

lyar kütlələri təyin edilmiş və İQ spektrləri ölçmək 

üçün yeni hazırlanmış bir eksperimental üsul nano-

klasterlər haqqında həyəcanlanma məlumatı ver-

mişdir. İnfraqırmızı rezonansla inkişaf etdirilmiş 

çoxfotonlu ionlaşma (IQ-REMPI) metodu, mole-

kulyar şüalanmalardakı TiC nanokristallarına və 

onunla əlaqədar növlərə tətbiq edilmişdir [9-14]. 

Ümumi yanaşmada son zamanlar, nanomaterial-

larda ətraf mühitin və ionlaşdırıcı şüalanmanın tə-

siri ilə baş verən dəyişikliklər müəyyən qədər 

öyrənilmişdir [15-26]. Həmçinin nanoklasterlərin 

həyəcanlanma (İQ) spektrlərini ölçmək üçün digər 

təcrübi üsullardan da istifadə edilmişdir. IQ-

REMPI spektri, şüada klasterlərin həyəcanlanma 

spektrləri haqqında aşağı səviyyəli məlumat verir. 

Məsələn, klasterdə hər hansı bir C-C rabitəsinin 

olub olmadığını göstərir, ancaq digər həyəcanlan-

malara uyğun yalnız bir neçə rabitə müəyyən edi-

lir. 
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TƏCRÜBƏ 

 

 Tədqiqatda xüsusi səth sahəsi ~50m2/q olan 

40-60nm ölçülü hissəciklərdən ibarət toz halında 

nano-TiC hissəciklərindən istifadə olunmuşdur. 

Qeyd edək ki,  TiC-in həqiqi sıxlığının 4.93q/cm3 

olmasına baxmayaraq TiC nanohissəcikləri 

0.08q/cm3 sıxlığa malikdir. İQ spektroskopiya təc-

rübəsi üçün nümunələr KBr (1:100) birləşməsi ilə 

bərk qatışıq halında diametri 7mm, hündürlüyü 

1mkm olan silindir formasında presformanın kö-

məyilə 0,5kN/sm2 təzyiqdə presləmə yolu ilə ha-

zırlanmışdır. Nano TiC hissəciklərinin infraqırmızı 

spektrləri otaq temperaturunda dalğa ədədinin (fə-

za tezliyinin) 400-4000sm-1 diapozonunda “Varian 

640 FT-IR” cihazında çəkilmişdir. 

 

NƏTICƏ VƏ MÜZAKIRƏLƏR 

 

 Ümumi yanaşmada TiC nanohissəciklərinin 

optimallaşdırılmış fəza quruluşunun təsviri Şəkil 

1-də verilmişdir.  

 

 
 

Şəkil 1 
TiC birləşməsinin ümumi yanaşmada hesablanmış və optimallaşdırılmış molekulyar strukturu: (a) Ti4C4 (2x2x2), (b) 

Ti12C12 (4x3x2), (c) Ti14C13 (3x3x3), (d) Ti18C18 (4x3x3), (e) Ti32C32 (4x4x4), (f) Ti63C62 (5x5x5) və 

(g) Ti108C108 (6x6x6). 



R.R.HAXIYEVA, N.M.MEHDİYEV, E.M.HÜSEYNOV R.N.MEHDİYEVA 

 

 90 

 Pilgrim və Duncan, Ti18C18 (4x3x3), Ti23C22 

(5x3x3), Ti24C24 (4x4x3), Ti27C27 (6x3x3), Ti30C30 

(5x4x3), Ti32C32 (4x4x4) və Ti36C36 (6x4x3) kimi 

mükəmməl və kəsilmiş TiC nanokristallarının 

strukturunun müşahidəsini aparmışdlar (Şəkil 1). 

Bu klaster növlərinin molekulyar şüalanmalarda 

mövcudluğu Helden və digərləri tərəfindən təs-

diqlənmişdir [10,27]. Digər tərəfdən, Ti40C40 

(5x4x4), Ti50C50 (5x5x4) və Ti63C62 (5x5x5) kimi 

daha böyük TiC nanokristalları aşkar edilmişdir 

(Şəkil 1f). Ti13C14 heç bir kütlə-spektrometr ölç-

məsində təsbit edilməmiş, lakin, Ti14C13 və Ti13C6-

ya uyğun piklər müəyyən edilmişdir. Ti14C13 nano-

klasteri səkkiz düyün nöqtəsində Ti atomları olan 

kubik (3x3x3) NaCl kristallik quruluşa malikdir, 

burada Ti13C6, kristalit mərkəzində titan atomu 

olan və düyün nöqtələrində  karbon atomları ol-

mayan kəsilmiş (3x3x3) nanokristala uyğundur 

(Şəkil 1c).  Ümumiyyətlə, Nx, Ny və ya Nz olan ke-

çid metal karbid nanokristallarında düyün nöqtələ-

rində karbon atomları çatışmır. Bu nəticə vanadi-

um karbid nanokristallarının kütlə spektrlərindən 

əldə edilmişdir. 48Ti izotopunu kütləsi ilə dörd 

karbon atomunun kütləsi üst-üstə düşdüyündən, 

TiC nanokristallarının mikrostrukturu üçün kütlə 

spektrlərinin ətraflı izahı olduqca çətindir. 

 Nümunənin İQ analizində əsas məqsəd ilkin 

yanaşmada TiC nanohissəciklərində fəza rəqslərini 

asanlıqla müşahidə etməkdir. İQ spektroskopiya 

analizlərindən alınmış spektrə nəzər salsaq görərik 

ki, fəza tezliyinin 400-4000sm-1 intervalında nü-

munədə ümumilikdə dörd kəskin pik mövcuddur 

(Şəkil 2). Nümunədə mövcud olan dalğa ədədinin 

650sm-1 qiymətinə uyğun ilk pik birbaşa Ti-C rabi-

təsi ilə əlaqədardır [27-31]. 650sm-1 dalğa ədədin-

də müşahidə olunan pik Ti və C atomlarının ara-

sındakı vibrasiyanı aşkar xarakterizə edir.  

 Digər növ nanomateriallarda olduğu kimi 

TiC nanohissəcikləri də çox böyük xüsusi səth 

sahəsinə malikdir və ətraf mühitə qarşı çox həssas-

dır. Məhz bunun nəticəsində dalğa ədədinin 

1550sm-1 qiymətinə uyğun pik müşahidə edilmiş-

dir. Belə ki, bu pik TiC nanohissəciklərinin sət-

hində olan C atomlarının ətrafdakı oksigenlə əla-

qəli olaraq yaratdığı C-O rabitələrini xarakterizə 

edir. Digər tərəfdən dalğa ədədinin 2350sm-1 və 

2690sm-1 qiymətlərində müşahidə olunan piklər 

isə, ehtimal olunur ki, səthdə olan Ti atomlarının 

ətraf mühitdəki su molekulları və ya oksigen ilə 

qarşılıqlı əlaqəsi nəticəsində meydana gələn         

Ti-OH və ya Ti-O rabitələrini izah edir. Lakin bəzi 

yanaşmalarda dalğa ədədinin 2500sm-1  qiyməti ət-

rafında müşahidə olunan piklər bu tip birləşmələr-

də müxtəlif səbəblərdən meydana gələn defektlərlə 

izah olunur. İnfraqırmızı spektrdə 3500 sm-1 ətra-

fında müşahidə olunan fəza tezliyinə malik pik na-

no-TiC hissəciklərində adsorbsiya olunan su mole-

kullarında mövcud olan О-H rabitələrinə uyğun-

dur.  

 

 
 

Şəkil 2 
Nano TiC hissəciklərinin infraqırmızı spektri. 

 

NƏTICƏ 

 

 Aparılan tədqiqatlardan məlum olmuşdur ki, 

Ti-C rabitəsini izah edən pik dalğa ədədinin 

650sm-1 qiymətində müşahidə edilir. TiC nanohis-

səciklərinin çox böyük xüsusi səth sahəsinə malik 

olması nəticəsində ətraf mühitə daha çox həssas 

olması aşkarlanmışdır. Dalğa ədədinin 1550sm-1 

qiymətində TiC nanohissəciklərinin səthində möv-

cud C-O rabitələri müəyyən edilmişdir. Digər tə-

rəfdən dalğa ədədinin 2350sm-1 və 2690sm-1 qiy-

mətlərində nanohissəciyin səthində yerləşən       

Ti-OH və ya Ti-O rabitələri qeydə alınmışdır. 

Nano-TiC hissəciklərinin adsorbsiyaedici qabiliy-

yəti nəticəsində dalğa ədədinin ~3500sm-1 qiymə-

tində -OH qrupları nəzərə çarpır. 
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THE STUDY OF NANO TiC COMPOUND BY THE INFRARED SPECTROSCOPY METHOD 

 

R.R.HAKHİYEVA, N.M.MEHDIYEV, E.M.HUSEYNOV, R.N.MEHDIYEVA 

 

 Infrared (IR) spectra of nano TiC samples were shooting in the 400-4000cm-1 range of a space frequency in the “Varian 

640 FT-IR” device. It has been revealed as a result of the analysis of spectra that four sharp peaks appear in the sample in general 

approach. In TiC nanoparticle wave number explaining Ti-C bonds has been defined. At the same time, wave numbers corre-

sponding to other possible bonds in nano TiC particle have been explained. Additionally, optimized space structure of TiC nano-

particle has been explained comprehensively.  

 

ИССЛЕДОВАНИЕ СОЕДИНЕНИЙ TiC МЕТОДОМ ИК СПЕКТРОСКОПИИ 

 

Р.Р.ГАХЫЕВА, Н.М.МЕХТИЕВ, E.M.ГУСEЙНОВ, Р.Н.МЕХТИЕВА 

 

 Инфракрасные (ИК) спектры образцов нано-TiC снимали на приборе “Varian 640 FT-IR” FT-IR в диапазоне 400-

4000см-1 пространственной частоты. Было обнаружено, что образец имеет четыре острых пика в общем приближении. 

Вычислено значение волнового числа, определяющего связь Ti-C в наночастицах TiC, а также объясняются волновые 

числа, соответствующие другим возможным связям на поверхности наночастиц TiC. Кроме того, подробно описана оп-

тимизированная пространственная структура наночастиц TiC.  
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РЕФЕРАТ 

На основании холловских измерений показано, что 

термическая обработка кремние-подобных кристаллов 

Ge1-xSix<Cu, Zn> (0,16≤x≤0.30) при 1100-1130К ведет к 

образованию в них дополнительных электроактивных 

центров донорного действия. Энергия активации этих 

центров растет линейно с концентрацией кремния в 

матрице в соответствии с моделью виртуального кри-

сталла для твердых растворов и составляет EDK=Ес -

106мэВ в Ge0.84Si0.16 и EDK=Ес -118мэВ в Ge0.7Six0.3. 

Наиболее вероятной моделью для донорных центров 

считается комплекс из спаренных атомов цинка и ме-

ди, размещенных соответственно в узлах и межузлиях 

решетки.     

 

 Работа большинства полупроводниковых 

материалов электронной техники определяется 

примесными добавками. Основным характери-

стическим параметром примесных центров, 

определяющим электронные свойства кри-

сталла и составляющим основу расчета многих 

электронных процессов в матрице, является 

спектр энергетических электронных состояний 

примеси.   

 Технологические успехи в легировании 

объемных кристаллов твердых растворов Ge-Si 

с заданным концентрационным уровнем при-

месей, достигнутые в последние годы, стиму-

лируют исследования по углубленному изуче-

нию сложнолегированных кристаллов этой 

классической системы. В [1,2] было установ-

лено, что в кристаллах Ge и твердых растворах 

Ge1-xSix (0≤x≤0.30), легированных быстродиф-

фундирующей примесью меди и одной из ти-

пичных мелких акцепторных примесных эле-

ментов  III группы (Al, Ga, In), после их обра-

ботки в определенном температурном интер-

вале создаются дополнительные электроактив-

ные центры. Авторы идентифицировали эти 

центры с комплексами, созданными в матрице 

в результате спаривания замещающих атомов 

мелких акцепторных примесей с атомами ме-

ди. Аналогичное комплексообразование между 

мелкими акцепторными примесями и быстро 

диффундирующей примесью Mg, приводящее 

к образованию донорных центров в матрице, 

было обнаружено и в кристаллах Si [3].   

 Медь и цинк в кристаллах Ge и твердых 

растворах Ge1-xSix (0≤x≤0.30) относятся к раз-

ряду мультиплетных глубоких акцепторных 

центров. Три акцепторных уровня Cu с энерги-

ями Еv+40мэВ, Еv+0.330мэВ, Еc-260мэВ и два 

Zn с Еv+30мэВ и Еv+90мэВ относят к замеща-

ющим атомам этих примесей (Cus, Zns) в гер-

мании [4]. Аналогичную кратность уровней 

сохраняют эти примеси и в рассматриваемых 

составах твердых растворов Ge-Si [5]. В отли-

чие от меди цинк в рассматриваемых нами 

кристаллах относится к разряду медленно диф-

mailto:zohrab@physics.ab.az


З.А.АГАМАЛИЕВ  

 

 94 

фундирующих примесей, подобно элементам 

III группы (Al, Ga, In). 

 В данной работе на основе холловских 

измерений в интервале 77-350К изучено влия-

ние термической обработки в интервале 1100-

1130К на спектр основных примесных состоя-

ний в кремниеподобных кристаллах Ge1-

xSix<Cu, Zn> (0,16≤x≤0.30) сложнолегирован-

ных мультиакцепторными примесями Zn и Сu.  

Цель работы - установление возможности и 

условий электроактивного комплексообразо-

вания в кристаллах Ge-Si между двукратной 

акцепторной примесью Zn и быстродиффун-

дирующей примесью Сu.  

 Заметим, что в литературе твердые рас-

творы Ge-Si c содержанием Si>13ат.% назы-

вают кремниеподобными, дно зоны проводи-

мости которых, аналогично с Si, находится в 

направлениях /100/ [6].  Кремниеподобные 

твердые растворы Ge1-xSix (0,16≤x≤0.30), леги-

рованные на первом этапе одновременно цин-

ком и сурьмой, выращивались модифициро-

ванным методом Бриджмена [7]. Медленно 

диффундирующую мелкую донорную примесь 

сурьмы использовали как вспомогательную 

примесь для управления положением уровня 

Ферми в запрещенной зоне кристаллов и сте-

пенью компенсации акцепторных состояний 

Cu и Zn в матрице. Это необходимо для прояв-

ления в холловских измерениях дополнитель-

ных энергетических состояний, обусловлен-

ных созданием новых электроактивных цен-

тров. Концентрации обеих примесей в легиро-

ванных кристаллах составляли 1015-1016см-3. 

Дальнейшее легирование образцов примесью 

Cu проводили диффузионным методом при 

температурах в интервале 1185-1210К, соот-

ветствующей максимальной растворимости 

меди в исследованных составах кристаллов. 

Время легирования образцов медью для уста-

новления равновесного состояния составляло 

3-4 ч. Термическую обработку образцов в ин-

тервале 1100-1130К проводили до и после их 

легирования медью. Закалку образцов после 

легирования медью и термической обработки 

производили «сбрасыванием» их в этиловый 

спирт при температуре сухого льда. Концен-

трацию свободных электронов и дырок в кри-

сталлах в интервале 77-350К определяли по 

холловским измерениям с использованием 

данных по соответствующим холл-факторам 

кремниеподобных кристаллов Ge-Si [6]. 

 Совокупность экспериментальных дан-

ных по холловским измерениям образцов по-

казала, что термическая обработка исследо-

ванных кристаллов в интервале 1250-800К ле-

гированных Zn и Sb практически не влияет на 

их электрические свойства. Заметим, что все 

кристаллы Ge-Si и Ge, выращенные модифи-

цированным методом Бриджмена без специ-

ального легирования, обладают дырочной про-

водимостью, обусловленной неконтролируе-

мыми мелкими акцепторными примесями, с 

концентрацией порядка Nsa= 3-9·1014см-3. Это 

связано с малой скоростью диффузии указан-

ных примесей в кристаллах и их достаточно 

большой растворимостью в матрице при ука-

занных температурах.  Отсутствие влияния 

высокотемпературной обработки на свойства 

кристаллов Ge-Si<Zn,Sb, SА> было отмечено и 

в работах  [1,2,6].  Другая картина наблюдается 

после легирования этих кристаллов медью. В 

кристаллах Ge-Si <Cu, Zn, Sb, SА>, легирован-

ных медью при температуре ее максимальной 

растворимости, в зависимости от соотношения 

концентраций примесей в холловских измере-

ниях проявляются как мелкие, так и глубокие 

примесные состояния соответствующих при-

месей. Все результаты по холловским измере-

ниям в этом направлении интерпретируются в 

рамках энергетических уровней исследован-

ных примесей. Дальнейшая термическая обра-

ботка этих кристаллов при 1100-1130К показа-

ла, что в этом случае в образцах образуются 

дополнительные электроактивные центры до-

норного действия.  

 На Рис.1 и Рис.2 для примера приведены 

экспериментальные и расчетные зависимости 

концентрации свободных электронов (n) от Т в 

образцах Ge1-xSix<Cu,Zn,Sb,SА> с содержани-

ем кремния 20 и 30ат.%, в которых проявляют-

ся энергетические уровни этих дополнитель-

ных центров. Проявление этих уровней в кри-

сталлах с электронной проводимостью свиде-

тельствует об их расположении в верхней по-

ловине запрещенной зоны кристаллов. Ход 
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кривых 1 и 2 обоих образцов демонстрирует, 

что они отвечают случаям шунтирования и ча-

стичной компенсации примесных уровней со-

ответственно и описываются следующими 

уравнениями [8]: 

-  шунтированное состояние уровня  

    

           )exp(
)(

2

kT

EN

nNN

nNn DK

d

c

DKSb

Sb −=
−+

−





,          (1)   

 

        - частично компенсированное состояние 

уровня  

 

          )exp(
)(

2

kT

EN

nNN

nNn DK

d

c

DKSb

Cu −=
−+

+





,        (2)     

 

здесь  Nc - эффективная масса плотности состоя-

ний в зоне проводимости кристаллов; DKN и 

DKE  - концентрация и энергия активации допол-

нительных доноров;
*

SbN - эффективная концент-

рация шунтирующих атомов примеси сурь-

мы,
*

CuN - эффективная концентрация компенси-

рующих акцепторных уровней примеси меди; 

d  -  фактор вырождения донорного уровня рав-

ный двум [8].  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Рис.1 
Температурные зависимости концентрации свободных 

электронов для двух образцов Ge0.8Si0.2<Zn,Cu,Sb,SА>, 

термообработанных при ~1120К, в которых проявляют-

ся дополнительные донорные центры. Кривые 1 и 2 

шунтированное и частично компенсированное состоя-

ния донорного уровня. Значки и линии - эксперимен-

тальные и расчетные данные, соответственно.   

 

Рис.2 
Температурные зависимости концентрации свободных 

электронов для двух образцов Ge0.7Si0.3<Zn,Cu,Sb,SA>, 

термообработанных при  ~1130К. Значки и сплошные  

линии - экспериментальные и расчетные данные,  

соответственно. 
 

 На Рис.1 и Рис.2 теоретические сплош-

ные линии 1 зависимости lg(n) от 103/T рассчи-

таны по уравнению (1). В расчетах стартовые 

значения  
*

SbN и DKN определяли по данным 

экспериментальных плато в области высоких и 

низких Т.  Исходное значение DKE  вычисляли 

из наклона зависимости )lg( 23* −Tn от 103/ Т 

[8], где  

 

                        
nNN

nNn
n

DKSb

Sb

−+

−
=





)(

2
*

.                 (3)    

 

 На Рис.3 приведены эти зависимости для 

обсуждаемых образцов. Уточненные значения 

параметров DKN и DKE , характеризующие до-

полнительные донорные центры и концентра-

цию
*

SbN , определяли подгонкой расчетных 

данных к экспериментальным с использовани-

ем метода наименьших квадратов. 
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Рис.3 

Зависимости )lg( 23* −Tn от 103/Т для образцов 

Ge0.8Si0.2<Zn,Cu,Sb,SА> (кривая 1) и 

Ge0.7Si0.3<Zn,Cu,Sb,SA> (кривая 2). 

 

 Как видно из Рис.1 и Рис.2 теоретические 

кривые 1 достаточно хорошо согласуются с 

экспериментальными данными для обоих об-

разцов. Значения параметров, характеризую-

щих дополнительные донорные центры и 
*

SbN , 

которые наилучшим образом описывают ход 

экспериментальных данных кривых Рис.1 и 

Рис.2 для образцов Ge0.8Si0.2 и Ge0.7Si0.3 следу-

ющие:  

Ge0.8Si0.2 
314109.1 − = cмNSb
, DKN =2.1·1015см-3, 

DKE =Еc-110мэВ;  

Ge0.7Si0.3 
314105.2 − = cмNSb , DKN =1.8·1015см-3, 

DKE =Еc-118мэВ. 

 Заметим, что полученные здесь уточнен-

ные значения DKE  для обоих образцов хорошо 

согласуются с соответствующими данными 

образцов с частично компенсированным уров-

нем дополнительных донорных центров (кри-

вые 2 Рис.1 и Рис.2), энергию активации кото-

рых определяли из наклонов традиционных за-

висимостей  )lg( 23−nT  от T1  в области низких 

Т [8].       

 Образование дополнительных глубоких 

донорных центров имеет место во всех иссле-

дованных нами кремниеподобных твердых 

растворах Ge1-xSix<Cu,Zn> (0,16≤x≤0.30) после 

их термической обработки при 1100-1130К. 

При этом, энергия ионизации этих центров 

растет линейно с увеличением концентрации 

Si (х) в кристалле и описывается уравнением  

                                                        

                     )7.85( 16.0  += xEE DK

x

DK мэВ,        (4) 

 

здесь 16.0−= xx ,
16.0

DKE =106мэВ эксперимен-

тально определенное значение энергии актива-

ции дополнительных донорных центров в 

кремниеподобном кристалле с минимальным 

содержанием Si.  

 Для идентификации дополнительных глу-

боких донорных центров были проведены экс-

перименты по отжигу образцов Ge-Si<Cu,Zn>. 

Как и в работах [1,2] отжиг проводили при 

550÷570К, результаты которых показали пол-

ный распад донорных центров при отжиге в те-

чение 25 ч. Анализ данных по температурным 

зависимостям концентрации свободных носи-

телей заряда в образцах с различным исходным 

концентрационным содержанием примесей 

цинка и сурьмы показывает, что наиболее веро-

ятными для объяснения природы донорных 

центров в кристаллах следует считать  пары из 

замещающих узлов решетки атомов примесей 

Zns  и Cus или Zns  и междоузельных атомов Cui. 

Образование комплекса Zns Cus или ZnsCui в 

сложнолегированных кристаллах Ge-Si после 

отжига при 1100-1130К можно представить 

следующим образом.  Избыточная концентра-

ция Cus при отжиге переходит из узлов в меж-

доузлия Cus→Cui+V (где V вакансия). Часть ме-

ди, находившаяся в стоках в электрически нейт-

ральном состоянии, переходит из стоков в меж-

доузлия. При температуре отжига атомы Zns 

двукратно отрицательно заряжены, а междо-

узельные атомы Cui - положительно [9]. Мо-

бильные положительно заряженные ионы Cui, 

мигрируя в кристалле, взаимодействуют с ато-

мами Zns, образуя пары Cui + Zns → CuiZns   или 
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Cui+(Zns+V)→CusZns, которые проявляют до-

норное действие. Оставшиеся атомы Cui и ва-

кансии в процессе закалки переходят в стоки. 

Из двух возможных пар в пользу образования 

комплексов CuiZns свидетельствует их донорное 

действие. В случае образования пар CusZns чис-

ло недостроенных ковалентных пар в тетраэд-

рическом окружении, скорее, привело бы к их 

акцепторному поведению в матрице. Резюми-

руя вышеизложенное, можно сделать следую-

щее заключение: закалка кремниеподобных 

кристаллов Ge1-xSix<Cu,Zn,Sb> (0.16≤x≤0.30), 

подвергнутых термообработке при 1100-1130К, 

ведет к образованию в них дополнительных 

примесных комплексов донорного действия. 

Энергия активации этих центров растет линей-

но с концентрацией кремния (х) в матрице в со-

ответствии с моделью виртуального кристалла 

для твердых растворов. Наиболее вероятной 

моделью для донорных центров является ком-

плекс из пары CuiZns. Учёт образования допол-

нительных донорных комплексов при исполь-

зовании метода диффузионного легирования 

кристаллов Ge-Si<Zn> примесью меди необхо-

дим для получения сложнолегированных кри-

сталлов с заданными свойствами.  
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TERMİK EMAL OLUNAN SİLİSİUMA  BƏNZƏR Ge1-xSix<Cu, Zn> (0,16≤x≤0.30) KRİSTALLARINDA DONOR 

KOMPLEKSLƏR 

 

Z.Ə.AĞAMALIYEV       

 

 Xoll ölçüləri əsasında göstərilib ki, 1100-1130К intervalında mürəkkəb aşqarlanmış Ge1-xSix <Cu,Zn> (0,16≤x≤0.30) 

kristallarının termoemalı onlarda əlavə dərin donor komplekslərin yaranmasına gətirir. Bu komplekslərin aktivləşmə enerjisi 

Ge0.84Si0.16 kristalında DKE =Ес - 106meV bərabərdir və matrisanın tərkibində Si-un konsentrasiyası artdıqca xətti artaraq 

Ge0.70Si0.30 nümunəsində DKE =Ес - 118meV qiymətinə çatır. Alınan nəticələrin analizi əsasında əlavə yaranan dərin donor 

komplekslərin Cu və Zn aşqarlarının cütlüklərindən ibarət olduğu ehtimal edilir. 
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DONOR COMPLEXES IN HEAT TREATED SILICON-LIKE Ge1-xSix<Cu, Zn> (0,16≤x≤0.30) CRYSTALS 

 

Z.A.AGAMALIYEV 

 
 Based on Hall measurements it has been shown that heat treatment of silicon-like crystals Ge1-xSix<Cu,Zn> 

(0,16≤x≤0.30) at 1100-1130К led to the formation of additional electroactive donor centers in them.  The activation energy of 

these centers changed linearly with the silicon concentration in the matrix in accordance with model of virtual crystal for solid so-

lution and was EDK=Ес - 106мэВ for Ge0.84Si0.16 and EDK=Ес - 118мэВ for Ge0.7Six0.3. The most probable model for donor centers 

has been considered to be complex of paired zinc and copper atoms located at the interstitial Cu and substitutional Zn atoms 

(CuiZns). 
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REFERAT 

GaSb-GaTe bərk məhlulların preslənmiş nümunələrində Holl 

əmsalı, elektrik keçiriciliyi, istilik keçiriciliyi və termoelektrik 

hərəkət qüvvəsinin temperatur asılılığı tədqiq olunub. İstilik 

keçiriciliyin temperaturdan asılı olaraq kəskin azaldığı və 

yuxarı temperaturlarda fonon sistemin amorflaşması müşahidə 

olunub, həmçinin termoelektrik faydalılıq əmsalın yuxarı 

temperaturlarda yüksək olduğu göstərilib.  

GİRİŞ 

 

 Dünyada sərf olunan enerjinin üçdə ikisi is-

tilik şəklində ətrafa yayılaraq ekoloji problemlər 

yaratdığına görə alternativ enerji mənbələrdən isti-

fadə daha çox gündəmə gəlib. Termoelektrik çevi-

ricilər istilik enerjisini birbaşa elektrik enerjisinə 

çevirdiyi üçün daha səmərəli yarımkeçirici termo-

elektrik maddələrin yaradılması aktuallığını itirmə-

yib.  

 Məlumdur ki, termoelektrik çeviricinin sə-

mərəliliyi faydalılıq əmsalı ilə qiymətlənir [1] 

 

                                  ZT=S 2T/k,                        (1) 

 

burada S - Zeebek əmsalı, T - termoelektrik çeviri-

cinin yerləşdiyi mühitin orta temperaturu, k - istilik 

keçiriciliyi,  - elektrik keçiriciliyidir. Elektrik ke-

çiriciliyi  yük daşıyıcıların µ yürüklüyün-

dən və n konsentrasiyasından asılıdır.  

 (1) ifadəsindən göründüyü kimi faydalılıq 

əmsalını yüksəltmək üçün Zeebek əmsalı (S) və 

elektrik keçiriciliyi () yüksək olmalı, istilik keçi-

riciliyi (k) isə aşağı olmalıdır. Tədqiqatlar göstərir 

ki, yük daşıyıcıların konsentrasiyası 1019-1020sm-3 

arasında olan maddələrdə faydalılıq əmsalı maksi-

mum olur [2]. Seebeck əmsalının böyük olmasını 

təmin etmək üçün yalnız bir növ daşıyıcı olmalıdır. 

Qarışıq n və p tipli keçiricilik olduğu zaman hər iki 

yük daşıyıcı isti tərəfdən soyuq tərəfə axın edəcək 

və sonda aralarında neytrallaşma gedərək Seebeck 

gərginliyini azaldacaq. Aşağı konsentrasiyalı daşı-

yıcısı olan izolyatorlar və yarımkeçiricilər böyük 

Seebek əmsallarına malik ola bilər, lakin elektrik 

keçiricilik az olduğundan faydalılıq əmsalı aşağı 

olacaq. Metallar və ya cırlaşmış yarımkeçiricilər 

üçün (parabolik zolaq və səpələnmənin enerjidən 

asılı olmadığı yaxınlaşmada) Seebek əmsalı [2] 

 

                               (2) 

 

burada n - yük daşıyıcıların konsentrasiyası, m*- 

onların effektiv kütləsidir.   

 Məxsusi yarımkeçiricilərdə ümumi Zeebek 

əmsalı belə ifadə olunur 

 

      ,                    (3) 

 

burada Se/Sh - elektron/deşiklərə uyğun Zeebek əm-

salı, σe/σh - elektron/deşik keçiriciliyidir, Se mənfi, 

Sh müsbət olduğu üçün elektron və deşiklərin birgə 

mövcudluğu S-in qiymətini azaldacaq. 

  Yarımkeçiricilərin əlavə legirlənməsi yük da-

şıyıcının bir növünün konsentrasiyasını artırır, di-

gərini isə demək olar ki, aradan qaldırır və bu See-

bek əmsalında azalmanın qarşısını alır. Aşqarlanmış 

yarımkeçiricidə Fermi səviyyəsi keçirici zonaya 
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yaxın olur, ya da onun içərisinə girir və bu yarımke-

çiricinin qismən cırlaşmasına gətirir. Bu halda yük-

daşıyıcıların konsentrasiyası Fermi-Dirak paylan-

ması ilə ifadə olunur [3]  

 

    ,          (4) 

 

burada F1/2-Fermi inteqralı aşağıdakı kimi ifadə 

olunur 

 

   ,                 (5) 

 

burada z=E/k0T yük daşıyıcıların gətirilmiş enerji-

si, =µ/ k0T gətirilmiş Fermi enerjisidir. 

 

  ,              (6)  

 

burada λ - yük daşıyıcıların səpilmə parametridir 

və qəfəs rəqslərdən səpilmə halında -1/2, ionlaşmış 

defektlərdən səpilmə halında isə +3/2 olur.  

 (2) - (6) tənliklərdən görünür ki, (S2) və ya 

(S2neµ) - güc faktorun qiyməti Fermi səviyyəsi (η), 

səpilmə parametri (λ) və yük daşıyıcıların effektiv 

kütləsindən (m*) asılıdır. Yükdaşıyıcıların effektiv 

kütləsinin böyük olması konsentrasiyanın yüksək, 

yürüklüyün isə aşağı olması ilə nəticələnir. Effektiv 

yürüklüyü (μ*=μ(m*)2/3) yüksək olan yarımkeçirici 

böyük elektrik keçiriciliyinə malik olur.  Fermi 

səviyyəsi bir az keçirici zolağa doğru sürüşdükdə, 

başqa sözlə yarımkeçirici qismən cırlaşdıqda S2n 

üçün maksimum qiymət əldə edilir [2].  

 Bərk məhlullarda istilik enerjisi daha çox 

elektronlar və fononlarla daşınır. Ümumi istilik ke-

çiriciliyi əsasən elektron və qəfəs istilik keçiricilik-

lərin cəmindən ibarətdir. Videman-Franz qanunu-

na görə elektronların payına düşən istilik keçirici-

liyi maddənin elektrik keçiriciliyi ilə bağlıdır 

  

          ke=LT,                           (7)  

 

burada L - Lorents sabitidir (L=2,4.10-8) və elekt-

ronun cırlaşma dərəcəsindən asılıdır. 

 Qəfəs rəqsləri ilə (fononlarla) daşınan istilik 

keçiriciliyi aşağıdakı kimi təyin olunur 

             ,                      (8) 

 

C - istilik tutumu, v - kristal daxilində səsin sürəti,  

l - fononların sərbəst qaçış yoludur. 

 Göründüyü kimi fononların sərbəst qaçış 

yolunu azaldaraq qəfəs istilik keçiriciliyini azalt-

maq ən təsirli bir metoddur. Bərk məhlul alarkən 

kütlənin və deformasiya sahəsinin flüktuasiyası ilə 

yaranan nöqtəvi defektlərdən səpilmə güclənəcək 

və fononların sərbəst qaçış yolu qısalacaq [4,5]. 

 Bərk maddələrdə fonon-fonon səpilmə, sər-

həddən, və  nöqtəvi defektlərdən səpilmə daxil ol-

maqla bir neçə fərqli fonon səpələnmə mexanizmi 

yaranır və ümumi səpilmə müxtəlif proseslərin cə-

minə bərabər olur.   

 Yuxarı temperaturlarda (Т,  - Debay 

temperaturu) fonon-fonon və fononların nöqtəvi 

defektlərdən səpilmənin relaksasiya müddəti  nə-

zərə alınan Klemens formulu belədir [6-8] 
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 A - səpilmə parametridir və aşağıdakı kimi 

ifadə olunur 

 

          ,             (11) 

 

burada k0 - əsas qəfəsin istilik keçiriciliyi, D - De-

bay tezliyi, 0 - fononların nöqtəvi defektlərdən sə-

pilmədə relaksasiya müddətinin ( 41 =− AD
) üç 

fononlu U - proseslərin relaksasiya  müddətinə 

( TBU
21 =− ) bərabərləşdiyi tezlikdir; Ω0 ele-

mentar özəyin həcmini, x- aşqar atomunun payını, 

ΔM - aşqar və əsas atom arasındakı kütlə fərqini və 

M - elementar özəyin orta kütləsini göstərir.  

 (9), (10) ifadələrdən görünür ki, qəfəsin isti-

lik keçiriciliyi A1/2 ilə tərs mütənasibdir. Bu para-

metr eyni kristal quruluşlu birləşmələr əsasında alı-

nan bərk məhlulun qəfəs istilik keçiriciliyin azal-

masına kömək edə bilər.  

 Aşqar və əsas atomun eyni valentliyə sahib 

olan izoelektron atomla əvəz olunması yürüklüyü 
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azaltmadan faydalılıq göstəricisini daha da artıra 

bilər. Əvəzedici izoelektron atom qəfəsdə neytral 

qaldıqda elektronları səpəcək bir Kulon qüvvəsi 

yaratmır və elektrik keçiriciliyi azalmır.   

 Göründüyü kimi bərk məhlullarda əsas və 

aşqar atomlar arasındakı kütlə fərqi və aşqarların 

konsentrasiyası qəfəs istilik keçiriciliyin azalma-

sında mühüm rol oynayır. Ona görə də müxtəlif 

ikiqat birləşmələr əsasında alınan yarımkeçirici 

bərk məhlullarda ilkin maddələrin miqdarını dəyiş-

məklə öncədən məlum xassəli material almaq 

mümkündür. Bərk məhlullar onların yarandığı iki-

qat birləşmədən birinin kristallik quruluşunda. ya 

da tam fərqli bir quruluşda kristallaşa bilər. Belə 

məhlulların xassələri atomlar arası qarşılıqlı təsirin 

növündən. onların energetik xassəsindən güclü 

asılı olur. 

 Daha çox maraq kəsb edən maddələr alma-

zabənzər struktura malik olan və bütün atomları 

heterovalent olan üçqat, dördqat mürəkkəb yarım-

keçiricilərdir. Fiziki xüsusiyyətlərinə görə mikro-

elektronikada geniş tətbiq imkanlarına malik olan 

GaSb birləşməsi sintez olunduqda, adətən onun 

keçiriciliyi p-tip olur və yük daşıyıcıların konsent-

rasiyası 1017cm-3 qiymətindən az olan kristal al-

maq mümkün olmur. Ona görə də onun zona quru-

luşu ilə bağlı xassələri öyrənmək çətin olur. GaSb 

birləşməsinin keçirici zonasının ən aşağı minimu-

mu Brüllüen zonasının mərkəzində yerləşir. Onun 

qadağan zonasının eni mütləq sıfır temperaturunda 

0.8eV, 300K-də 0.7eV, ərimə temperaturu 985K, 

qəfəs sabiti 6.09593Å [9] müəyyən olunub.   

 III-VI qrup birləşmələri kimi GaTe birləş-

məsində hər aniona doqquz valent elektronu düşür 

- yəni adi yarımkeçiricilərə nisbətən bir elektron 

çox düşür. GaTe kristalları müəyyən ardıcıllıqla 

(Te-Ga-Ga-Te–Te-Ga-Ga-Te) atom komponentlə-

rin dörd qatlı laylarını yaradaraq laylı (monoklin) 

strukturda kristallaşır. Hər bir tetraedrik A kationu 

üç B anionu və bir A kationu ilə əhatə olunur. Bu 

birləşmədə müxtəlif növlü atomlar arasındakı 

kimyəvi qarşılıqlı təsirin təbiəti sink-sulfid tipli 

strukturlardakı qarşılıqlı təsirə oxşardır. GaTe-un 

ərimə temperaturu 1097K, sıxlığı 5.55q/cm3,         

p-GaTe birləşməsində akseptorların konsentrasiya-

sı 1016cm-3, onun qadağan zonasının eni mütləq sı-

fır temperaturda 1.8eV, 80K-də 1.74eV və 300K-

də 1.66eV müəyyən olunub [10]. 

 [11] işində laylı yarımkeçirici qallium tellur 

birləşməsində Raman modalar 10-300K tempera-

tur və 25-300sm-1 tezlik bölümündə  öyrənilib. 

Temperatur artdıqca optik fonon xətlərin yumşal-

ması və genişlənməsi müşahidə olunub. Qəfəs an-

harmonikliyin üç fononlu proseslər səbəbindən 

yarandığı göstərilib. 

 Abdurahmanova və M.İ.Əliyev [12,13] 

GaSb-GaTe bərk məhlullarda kinetik parametrləri 

araşdırıb, 99mo.l% GaSb+1mol% GaTe kristallar-

da yükdaşıyıcıların kompensasiyasının başa çatdı-

ğını və m*/m0 nisbətin azaldığını, tərkibin sonrakı 

artımında isə artdığını göstərmişlər.  

 İndiki işdə narın üyüdülmüş GaSb-GaTe 

bərk məhlulu yüksək təzyiqdə presləyərək yüksək 

defekt quruluşlu nümunələr almaq, fononların de-

fektlərdən səpilməni gücləndirərək termoelektrik 

faydalılıq əmsalının artımına nail olmaq məqsədi 

qoyulub.  

 

EKSPERİMENTİN APARILMASI 

 

 (GaSb)1-x-(GaTe)x kəsiyində bərk məhlulla-

rın alınması üçün Cy-000 markalı sürmə, QL-000 

markalı qallium və 40-dəfə zona ərintisi ilə təmiz-

lənmiş tellurdan istifadə olunub. Maddələr dəqiq-

liyi 2.10-5q olan analitik tərəzidə çəkilib. Öncə 30q 

çəkidə GaSb birləşməsi sintez edilib. Bunun üçün 

tərəzidə 10.924q Ga və 19.076q Sb elementləri 

çəkilərək diametri 12mm olan kvars ampula  dol-

durulub və ampulda 0.1Pa təzyiqli vakuum yaradı-

laraq  ağzı kiplənib. Ampul silindir şəkilli sobaya 

salınıb və 1200K temperaturadək qızdırılıb və bu 

temperaturda 4 saat titrəyişlə və 2 saat titrəyişsiz 

saxlanılıb. Sonda soba söndürülüb və otaq tempe-

raturunadək soyudulub. GaSb-un homogenliyini 

təmin etmək üçün zona ərintisi üsulu ilə 30 dəfə 

təkrar kristallaşma aparılıb. Alınan kristalda Holl 

sabiti ölçülüb və deşiklərin konsentrasiyası üçün 

5.1017cm-3 alınıb. Ga-Sb-Te sistemində 10 qramlıq 

bərk məhlul almaq üçün (GaSb)1-x+(GaTe)x for-

mulu ilə x=0.03; 0.05 və 0.1 tərkiblərə uyğun 

elementlər analitik tərəzidə çəkilərək ampullara 

doldurulub. 0.1Pa təzyiqli vakuum yaradılaraq ağ-

zı kiplənib. silindir şəkilli sobaya salınıb və 1 saat 

1250K temperaturda titrəyişlə, daha sonra 6 saat 

titrəyişsiz bu temperaturda saxlandıqdan sonra so-

yudulub və 900K temperaturda 50 saat saxlanıla-
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raq tabı alınıb. İkinci mərhələdə sintez olunan ərin-

ti aqat həvəngində üyüdülərək 100 mikronlu ələk-

dən keçirilib. Alınmış ovuntu 40MPa təzyiq altın-

da paralelepiped şəkilli polad qəlibdə sıxılaraq 

bərk hala gətirilib. 15×5×2mm3 ölçülü nümunələr 

50 saat ərzində ~800K temperaturda tabı alınaraq 

homogenləşdirilib.  

 Elektrik və istilik keçiriciliyi, termoelektrik 

hərəkət qüvvəsi və Holl siqnalı eyni bir tutqacda 

kompensasiya üsulu ilə ölçülüb. Nümunədə tem-

peratur qradiyenti yaratmaq üçün onun bir uçuna 

bifilyar şəkildə konstanta məftil sarınıb. İki kons-

tanta-mis termocütü nümunənin yanına bərkidilir. 

Bunun üçün termocütün kontakt ucu nümunənin 

yan üzünə qoyulur və düyün nöqtəsinə gümüş pas-

tası damızdırılır. Nümunənin digər yanına termo-

cütlə üz-üzə mis məftil pasta ilə bərkidilir.  Pasta 

quruduqdan sonra. kontaktın möhkəmliyi üçün 

onun üzərinə BF-2 yapışdırıcı damızdırılır.  Ter-

mocütün mis qolları həm də termoelektrik hərəkət 

qüvvəsini və gərginlik düşküsünü ölçmək üçün 

istifadə olunur. Holl siqnalı 1.3Tl maqnit sahə-

sində və  80-550K temperatur aralığında mis məf-

til və üz-üzə qoyulan termocütün mis qolu ilə ölçü-

lüb.   

 

NƏTİCƏLƏRİN MÜZAKİRƏSİ 

 

 Holl əmsalın temperatur asılılığı 1-ci Şəkildə 

verilib. Şəkildən göründüyü kimi Holl əmsalı tem-

peraturdan çox zəif asılı olur. Qeyd edək ki, GaSb 

birləşməsini Te atomları ilə aşqarladıqda elektron 

konsentrasiyası 4x1018sm-3 olduğu halda GaSb-

GaTe bərk məhlulunda yükdaşıyıcıların maksi-

mum konsentrasiyası 1.4x1018sm-3 həddini aşmır. 

Bu, tellur atomların məhdud şəkildə GaSb-da həll 

olduğunu göstərir.   

 Bərk məhlulda kompensasiya ikinci kompo-

nentin müxtəlif faizlərində baş verdiyi halda tellu-

run eyni konsentrasiyasında (0.01mol%) keçirici-

lik işarəsini dəyişir. Bu telluridlərin müxtəlif kim-

yəvi təbiəti ilə və ya kompensasiya prosesində 

qəfəs vakansiyaların iştirakı ilə bağlı ola bilər. Mə-

lumdur ki, GaSb birləşməsində deşiklər üçün 

1017sm-3-dən aşağı konsentrasiya almaq mümkün 

deyil və 0.01mol% Te atomları ilə aşqarlandıqda 

p-tip keçiricilik n-tip keçiriciliyə çevrilir.  

 

 
 

Şəkil 1 
(GaSb)1-x+(GaTe)x (x=0.03; 0.05; 0.1) 

 bərk məhlulda Holl sabitin temperatur asılılığı. 

 

 Qeyd etmək lazımdır ki, tellur tərkibli GaSb 

kristallarında Holl əmsalından hesablanan konsent-

rasiya yükdaşıyıcıların həqiqi qiyməti deyil. GaSb 

deşik keçiriciliyinə malik olduğundan Te atomla-

rın bir hissəsi deşiklərin qismən neytrallaşmasına 

sərf olunur. Bundan əlavə ərimə temperaturunadək 

məxsusi keçiricilik yaranmadığı üçün elektrik ke-

çiriciliyin temperatur asılılığını interpretasiya et-

mək çətin olur.  

 2-ci Şəkildə elektrik keçiriciliyin temperatur 

asılılığı verilib.  

 

 
 

Şəkil 2 
(GaSb)1-x+(GaTe)x (x=0.03; 0.05; 0.1) 

bərk məhlulda elektrik keçiriciliyin temperatur asılılığı. 

 Şəkildən görünür ki, temperatur artdıqca 

yükdaşıyıcıların konsentrasiyası qismən artsa da, 
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yürüklüyün daha çox azalması səbəbindən elektrik 

keçiriciliyi azalır.  

 Ərintidə yaranan çoxlu sayda defektlər (ion-

laşmış və neytral tellur atomları və vakansiyalar) 

kristalda potensial sahənin və periodikliyin poz-

ğunluğuna gətirir. Defektlərin və aşqar atomların 

ətrafında deformasiya sahəsi yaranır və kristal 

qəfəsi təhrif edir. Bunlar yük daşıyıcıların hərəkə-

tinə və səpilməsinə güclü təsir edir. Elektronların 

səpilməsi deformasiya potensialından və onun təsir 

sahəsindən asılı olur. Ərintilərdə əsasən iki cür sə-

pilmə mexanizmi olur: aşağı tərkibdə ionlaşmış 

atomlardan və yuxarı tərkiblərdə ərintidən səpilmə 

ola bilər. Onlarda həmçinin ərintidən səpilməyə 

nisbətən zəif olan istilik rəqslərindən səpilmə də 

baş verə bilər. Ərintinin nizamsız quruluşundan və 

akustik fononlardan səpilmə zamanı yük daşıyıcı-

ların sərbəst qaçış yolu onların sürətindən asılı ol-

mur və bu səbəbdən bu iki mexanizmi ayırmaq çə-

tin olur.  

 Elektronların daha az konsentrasiyası və 

elektrik keçiriciliyin kiçik qiyməti məhz GaSb bir-

ləşməsində kristallik qəfəs periodikliyinin güclü 

şəkildə pozulması ilə bağlıdır. GaTe atomları əlavə 

olunduqda GaSb qəfəsində periodikliyi pozan 

əlavə sahə yaradır. Əgər bu sahə aşqar mərkəzlərin 

aktivasiya enerjisi ilə müqayisə olunacaq dərəcədə 

və ya ondan çoxdursa, onda donor və ya akseptor 

səviyyələrin yaranmasına mane olacaq. Ga və Te 

arasında konsentrasiya nisbətləri GaTe birləşmə-

sində kimyəvi əlaqənin xarakterini müəyyən edir 

və ona görə də GaSb-a əlavə olunduqda GaTe par-

çalanacaq, lakin kimyəvi əlaqənin fərqli olması tə-

bii ki, bərk məhlulun fiziki xassələrində özünü 

göstərəcək.   

 Elektron keçiriciliyə malik GaSb birləşməsi-

nin keçirici zonasında /000/ və /111/ minimumları 

arasında enerji aralığı otaq temperaturunda 0.07eV 

olması səbəbindən onda səpilmə mexanizmini 

araşdırmaq çətin olur. Bu temperaturda hər iki mi-

nimum tam dolmuş olur və eksperimental nəticə 

hər iki minimumda yerləşən elektrona aid olur. 

Məlumdur ki, /000/ minimumu Brüllüen zonasının 

mərkəzində yerləşir və effektiv kütləsi 0.047m0, 

yuxarı /111/  minimumun effektiv kütləsi isə 0.4m0 

olur. Bu səbəbdən elektronların vadilər arasından 

səpilməsi əhəmiyyətli dərəcədə olur.  

 Termoelektrik hərəkət qüvvəsinin tempera-

tur asılılığı 3-cü Şəkildə verilib. Şəkildən görün-

düyü kimi S temperatur artdıqca artır. Termoelekt-

rik hərəkət qüvvəsinin yüksək qiyməti /111/ mini-

mumunda effektiv kütlənin böyük olması ilə bağlı-

dır. Otaq temperaturunda bu minimum artıq dolub 

və /000/ ilə /111/ minimumları arasındakı enerji 

yarığı 0. 07eV olur.  

 

 
 

Şəkil 3 
(GaSb)1-x+(GaTe)x (x=0.03; 0.05; 0.1) bərk məhlulda 

termoelektrik hərəkət qüvvəsinin temperatur asılılığı. 
 

 4-cü Şəkildə istilik keçiriciliyin temparatur 

asılılığı verilib. Göründüyü kimi  tərkibdən asılı 

olaraq istilik keçiriciliyi 100K temperaturda 3 də-

fə, 500K temperaturda isə 6 dəfə azalır. Tempera-

turun artması ilə istilik keçiriciliyin 3 dəfə azaldı-

ğı görünür. 400K-dən yuxarı temperaturlarda tem-

peratur asılılığı zəifləyir və amorf maddələrin tem-

peratur asılılığına bənzəyir. 5%-li bərk məhlulda 

istilik müqaviməti W=0.8xT0.62, 10%-li bərk məh-

lulda istilik müqaviməti  W=0.47xT0.6 asılılığı ilə 

artır. Defektlərin konsentrasiyası artdıqca qəfəs sa-

biti azalır və bunun nəticəsində qəfəsdə potensialın 

paylanması pozulur. Qəfəsin sıxılması atomlar ara-

sı qüvvənin anharmoniklik dərəcəsini artırır. De-

fektlilik dərəcəsi artdıqca fononların sərbəst qaçış 

yolu azalır.  
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a 

 

 
b 

Şəkil 4 
a - (GaSb)1-x+(GaTe)x (x=0.03; 0.05; 0.1) bərk məhlulda 

istilik keçiriciliyin temperatur asılılığı; 

b - (GaSb)0.95+(GaTe)0.05 bərk məhlulda k(T) asılılığın təcrübi 

qiymətlərinin hesablanmış nəticələrlə müqayisəsi: kL - uzu-

nuna fononların. kt - eninə fononların istilik keçiriciliyinə 

verdiyi pay, k(T) =kL+kt -tam istilik keçiriciliyi.  

 

 Qəfəs rəqsləri ilə yaranan istilik keçiriciliyi 

fononların sərhəddən və nöqtəvi defektlərdən sə-

pilməsi, həmçinin normal və atılma proseslərin re-

laksasiya zamanı nəzərə alınaraq 80-500K aralı-

ğında üç modalı relaksasiya metodu ilə kəmiyyət-

cə hesablanıb. Bu zaman istilik keçiriciliyi belə 

ifadə olunur [14]   
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burada kL - uzununa fononların.  kt1və kt2 uyğun 

olaraq aşağı və yüksək tezlikli fononların istilik ke-

çiriciliyinə verdiyi paydır. Bu paylar aşağıdakı ki-

mi ifadə olunur:  

 Uzununa fononların payı 
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 Yüksək və aşağı tezlikli eninə fononların 

payı  
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burada Tkz B/= . vL. vT1. vT2 – uyğun olaraq 

rəqs budaqlarında fononun sürəti, 1 . 2 - Brül-

lüen zonasının sərhədində aşağı tezlikli və yüksək 

tezlikli eninə, 
3 isə uzununa akustik fononların 

tezliyidir. Hesablamalar matcad-12 proqramı ilə 

aparılıb və hesablamanın nəticələri Şəkil 4b-də bü-

töv xətlə verilib. Hesablama zamanı seçilmiş para-

metrlər 1-ci Cədvəldə verilib.  

 

Cədvəl 1 

 
A. s3 BL. s.K-3 BTU. s.K-3 C. s-1   

8.10-42 0.6·10-22 7.51·10-18 5·106   

1. s-1 2. s-1 3. s-1 vL .sm/san vT1. 

sm/san 

vT2. 

sm/san 

1.38·1013 1.438·1013 4.271.1013 5.24·105 2.48·105 0.9·105 

 

 Göründüyü kimi uzununa fononların istilik 

keçiriciliyinə verdiyi pay çox cüzidir, yüksək tez-

likli eninə fononların verdiyi pay daha çoxdur. 

400K temperatura qədər hesablanmış ümumi isti-

lik keçiriciliyi qismən təcrübi nöqtələrə yaxındır. 

T>400K temperaturlarda fonon prosesləri amorf-

laşdığından istilik keçiriciliyi dəyişməz qalır.   

 Elektrik keçiriciliyi, termoelektrik hərəkət 

qüvvəsi və istilik keçiriciliyin qiymətlərinə əsasən 

termoelektrik faydalılıq əmsalı (1) ifadəsi ilə he-

sablanıb və nəticələr 5-cı Şəkildə verilib. Şəkildən 

göründüyü kimi temperatur artdıqca ZT sürətlə 

yüksəlir. 10%-li nümunənin elektrik keçiriciliyi 
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digər tərkibli nümunələrə nisbətən kiçik olmasına 

baxmayaraq termoelektrik hərəkət qüvvəsi yüksək, 

istilik keçiriciliyi isə aşağı olduğuna görə termo-

elektrik faydalılıq əmsalı daha yüksəkdir. Görün-

düyü kimi, temperatur artdıqca termoelektrik fay-

dalılıq əmsalı güclənir və 550K temperaturda onun 

qiyməti 0,11-ə qədər yüksəlir. Başqa sözlə 

(GaSb)0.9+(GaTe)0.1 termoelektrik maddə kimi 

yuxarı temperaturlarda istilik enerjisini elektrik 

enerjisinə çevirən generatorlarda çevirici element 

kimi istifadə oluna bilər. 

 

 
 

Şəkil 5 
(GaSb)1-x+(GaTe)x (x=0.03; 0.05; 0.1) bərk məhlulda 

termoelektrik faydalılıq əmsalın temperatur asılılığı. 

NƏTİCƏ 

 

 GaSb birləşməsinə GaTe atomları əlavə 

olunduqda Sb atomların Te atomları ilə əvəz olun-

ması kristal qəfəsində periodikliyi pozan əlavə sa-

hə yaradır. Ərintidə yaranan düyün boşluqları və 

aşqar atomları kristal qəfəsi təhrif edir. Yaranan 

deformasiya sahəsi yük daşıyıcıların hərəkətinə və 

fononların səpilməsinə güclü təsir edir. Tempera-

tur artdıqca səpilmə gücləndiyindən elektrik keçiri-

ciliyi və istilik keçiriciliyi azalır. Yuxarı tempera-

turlarda fononların sərbəst qaçış yolu kristal qəfə-

sin ölçüləri tərtibinə qədər azalır və temperaturdan 

asılı olmur. Bu səbəbdən qəfəsin amorflaşması ge-

dir və istilik keçiriciliyi dəyişməz qalır. Kristalın 

üyüdülmüş tozundan preslənərək alınan nümunə-

lərdə defektlər çoxalır və fononların güclü səpil-

məsinə gətirir. (GaSb)0.9+(GaTe)0.1 kristalında ter-

moelektrik faydalılıq əmsalı 550K temperaturda  

0.11-ə qədər yüksəlir.    
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THERMOPOWER OF GaSb-GaTe SOLID SOLUTIONS 

 

R.N.RAHIMOV, E.R.MAMMƏDOVA, D.H.ARASLY, A.A.KHALILOVA, A.S.QAHRAMANOVA 

  

 The Hall coefficients, electrical conductivity, thermal conductivity, and thermo power on the pressed samples of GaSb-

GaTe solid solutions have been studied. Thermal conductivity decreased with temperature, and at the higher temperature the 

amorphization of the phonon system has been observed. It has been shown that at high temperatures the crystals had a high ther-

moelectric figure of merit.  

 
ТЕРМО-ЭДС ТВЕРДОГО РАСТВОРА   GaSb-GaTe 

 

Р.Н.РАГИМОВ, Э.Р.МАМЕДОВА, Д.Г.АРАСЛЫ, А.А.ХАЛИЛОВА, А.С.КАХРАМАНОВА 

 

 Изучены коэффициенты Холла, электропроводность, теплопроводность и тeрмо-эдс прессованных образцов 

твердых растворов GaSb-GaTe. Теплопроводность уменьшается с температурой и при более высоких температурах 

наблюдается аморфизация фононной системы. Показано, что при высоких температурах кристаллы имеют высокую 

термоэлектрическую добротность.  
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РЕФЕРАТ 

Исследована фотопроводимость селенида галлия в обла-

сти сплошного спектра при высоких уровнях оптического 

возбуждения. В качестве источника излучения использо-

ван наносекундный жидкостной лазер, генерирующий из-

лучения в области длин волн (320-450)нм. Эксперимен-

тально исследованы спектры, люкс-амперные характери-

стики и кривые релаксации неравновесной фотопроводи-

мости. Показано, что обнаруженный в спектре фотопрово-

димости максимум с длиной волны λ=376,7нм при 300К 

обусловлен экситонными состояниями, связанными с ми-

нимумами зон более глубокими, чем зоны, образующие 

край фундаментального поглощения. Наблюдаемые осо-

бенности фотопроводимости в GaSe при лазерном воз-

буждении, значительное увеличение времени жизни и ве-

личины неравновесной фотопроводимости при 90К могут 

быть объяснены наличием уровней прилипания вблизи зо-

ны проводимости. 

 

ВВЕДЕНИЕ 

 

 Фотопроводимость в полупроводниках 

обычно наблюдается из состояний вблизи края 

основного поглощения, связанных с собствен-

ным поглощением, межзонными или экситон-

ными переходами. Кроме того, наличие в за-

прещенной зоне полупроводников примесных 

уровней вызывает переходы между примес-

ными уровнями и разрешенными зонами [1-4]. 

Между тем вызывает особый интерес обнару-

жение и исследование фотопроводимости по-

лупроводников в высокоэнергетической обла-

сти спектра. Проведение такое рода исследо-

ваний позволит наряду с оптическим поглоще-

нием и люминесценцией изучать энергетиче-

ские состояния в области сплошного спектра, а 

также расширить возможности применения 

полупроводников для нужд фотоэлектроники. 

Однако, для проведения таких исследований 

необходимо иметь тонкие кристаллы с относи-

тельно малым значением коэффициента по-

глощения выше края основного поглощения и 

высокий уровень оптического возбуждения.    

 На наш взгляд, слоистые кристаллы GaSe 

являются удобным объектом для проведения 

таких экспериментов. Слабая Ван-дер-Вааль-

совая связь между слоями позволяет осуще-

ствить скол вдоль плоскости спайности без ме-

ханической и химической обработки и полу-

чить образцы с толщинами вплоть до доли 

микрона. При этом сразу получались есте-

ственные зеркальные оптические поверхности, 

не требующие специальной полировки. Отсут-

ствие оборванных связей практически исклю-

чает возможности образования поверхностных 

https://ru.wikipedia.org/w/index.php?title=%D0%A3%D0%BB%D0%B8%D1%86%D0%B0_%D0%90%D0%B9%D0%BD%D1%8B_%D0%A1%D1%83%D0%BB%D1%82%D0%B0%D0%BD%D0%BE%D0%B2%D0%BE%D0%B9&action=edit&redlink=1
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уровней, концентрация которых на два поряд-

ка меньше, чем в обычных полупроводниках. 

Коэффициент поглощение в GaSe выше края 

полосы поглощения мал (~103см-1) по сравне-

нию с таким классическим полупроводниками 

как Ge и Si (~104-105см-1). Наличие экситонных 

переходов у края основного поглощения с 

энергией связи ~20мэВ позволяет провести 

экспериментальные исследования при комнат-

ной температуре. Ширина запрещенной зоны 

GaSe соответствует энергии кванта большин-

ства современных лазеров, что позволяет со-

здать большую концентрацию электронно-

дырочных пар, вплоть до 1018-1019см-3 [5].  

 Данная работа посвящена обнаружению 

и экспериментальному исследованию фото-

проводимости GaSe в области высокоэнерге-

тического спектра поглощения. 

 

МЕТОДИКА ЭКСПЕРИМЕНТА 

 

 Исследованные кристаллы GaSe были 

выращены методом Бриджмена и обладали р-

типом проводимости. Образцы толщиной 2-10 

микрона и площадью ~1см2 были изготовлены 

путем скалывания из крупных слитков в 

направлении параллельном оптической оси 

“c”. Омические контакты из индия наносили на 

свежесколотую поверхность образца методом 

термического испарения в вакууме. Удельное 

сопротивление образцов варьировалось в ин-

тервале 103-105Ом·см. Подвижность и концен-

трация носителей, определенные холловскими 

измерениями, оказались равными 20см2/В·с и 

1·103-4·1014см-3, соответственно. Кристаллы 

GaSe облучались импульсами жидкостного ла-

зера, накачка которого осуществлялась азот-

ным лазером. Область перестройки длины 

волны излучения лазера (320-450)нм полно-

стью перекрывала высокоэнергетическую об-

ласть GaSe [6]. Мощность импульса составляла 

120кВт при длительности10нс, а частота по-

вторения импульса равнялась 20Гц. Интенсив-

ность лазерного излучения варьировали при 

помощи калиброванных нейтральных филь-

тров. Луч лазера направляли перендикулярно 

поверхности образца (параллельно оси “c” 

кристалла) и фокусировали на площадь диа-

метром ~1мм. Были предприняты специальные 

меры, чтобы контакты не освещались лазер-

ным светом. К образцу прикладывали внешнее 

электрическое поле в интервале 10-100В/см. В 

этом интервале фототок изменялся практиче-

ски линейно с полем. Система регистрации 

фототока представляла нестационарную циф-

ровую систему, которая включала запомина-

ющий осциллограф и компьютерную систему 

[7]. Измерения были выполнены в интервале 

температур 90-300К.  

 

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ 

И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 

 

 На Рис.1 приведены спектры фотопрово-

димости кристаллов GaSe при двух температу-

рах, 300 и 90К. Как видно из рисунка в высоко-

энергетической области спектра наблюдаются 

отчетливые максимумы с длинами волн 

376,7нм (кривая 1) и 375,8нм (кривая 2) при 

температурах 300К и 90К, соответственно. Ис-

следования спектров фотопроводимости пока-

зали, что уменьшение температуры в интерва-

ле 300-90К приводит к незначительному сдви-

гу спектров в сторону высоких энергий (~10Å).  
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Рис. 1 
Спектры фотопроводимости кристаллов GaSe при 

температурах 300К (кривая 1) и 90К (кривая 2). 
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 По-нашему мнению, наблюдаемая нами 

в кристаллах GaSe при высоких уровнях опти-

ческого возбуждения неравновесная фотопро-

водимость в области сплошного спектра обу-

словлена экситонными состояниями, связан-

ными с минимумами зон более глубоких, чем 

зоны, образующие край фундаментального по-

глощения [8]. Ранее в работах [9-13] наблюда-

лось оптическое поглощение и резонансное 

излучение в области сплошного спектра кри-

сталлов GaSe и InSe. Анализ приведенных в 

этих работах данных показывает, что высоко-

энергетические особенности в GaSe и InSe свя-

заны межзонными переходами в седловой точ-

ке типа М1, которая располагается в центре бо-

ковой грани зоны Бриллюэна [14]. Энергия 

связи гиперболических экситонов, определен-

ная как энергетическое расстояние между осо-

бенностями, оказалась ~315мэВ. Сравнение 

спектров фотопроводимости со спектрами по-

глощения и люминесценции GaSe в указанных 

работах позволили прийти к выводу, что они 

обусловлены образованием экситонов седло-

вой точки.  

 Увеличение времени релаксации фото-

проводимости (~10 раз) с понижением темпе-

ратуры, по-видимому, свидетельствует о влия-

нии уровней прилипания на неравновесную 

фотопроводимость, однако с той спецификой, 

что их уровни располагаются в области 

сплошного спектра, намного превышающей 

край собственного поглощения.  Действитель-

но, в случае высокого уровня возбуждения при 

наличии уровней прилипания вблизи зоны 

проводимости GaSe время релаксации может 

весьма значительно превышать время жизни 

неосновных носителей и тем значительней, 

чем больше их концентрация и ниже темпера-

тура [1]. В свою очередь, время жизни непо-

средственно влияет на фотопроводимость, и 

увеличение времени жизни должно привести к 

увеличению неравновесной фотопроводимости 

при низкой температуре, так как: 

 

                                Ire= ,                       (1) 

 

где е - заряд электрона,  - подвижность носи-

телей тока,  - квантовый выход, т.е. число пар, 

образуемых одним квантом, I - интенсив -ность  

падающего  света,  - время жизни неравновес-

ных носителей.  

 Как видно из формулы (1), при неизмен-

ном значении других параметров, увеличение 

времени жизни неравновесных носителей при-

водит к увеличению фотопроводимости (Рис.2). 

 Представляют особый интерес люкс-ам-

перные характеристики неравновесной фото-

проводимости в GaSe. Известно, что зависи-

мость фотопроводимости   (или неравно-

весной концентрации) от интенсивности света 

I вида  ~I1/2 справедливая для вещества, не 

содержащего ловушек, переходит в линейную 

зависимость при равномерном распределении 

ловушек. Зависимость вида  ~I1/2 может су-

ществовать и при наличии прилипания, если 

концентрация фотоэлектронов, захваченных на 

уровни, расположенные выше квазиуровня 

Ферми, больше концентрации фотоэлектронов, 

захваченных на уровни, расположенные ниже 

квазиуровня Ферми [2]. 
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Рис. 2 

Зависимость фотопроводимости кристаллов GaSe от 

интенсивности лазерного излучения при 300К  

(кривая 1) и 90 К (кривая 2). 
 

 Наблюдаемую на опыте зависимость 
  от некоторой степени I, показатель кото-

рой заключен между ½ и 1, можно описать, 

приняв, что распределение ловушек по энерги-

ям является экспоненциальной, т. е. такой, ко-
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гда концентрация ловушек, имеющих энергию 

Е, экспоненциально уменьшается при увели-

чении расстояния Е от дна зоны проводимости. 

Так, для области интенсивности света, при ко-

торой фотопроводимость свободных носите-

лей меньше концентрации захваченных носи-

телей, эта простая модель приводит к степен-

ной зависимости   от I с показателем степе-

ни при I, лежащим, между ½ и 1. При больших 

интенсивностях света, когда фотопроводи-

мость свободных носителей больше концен-

трации захваченных носителей, будет преоб-

ладать бимолекулярная рекомбинация и 
 ~I1/2 (Рис.3). 
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Рис. 3 
Кривые релаксации фототока в кристаллах GaSe.  

а - полуширина линии 0,5мксек, Т=300К;  

б - полуширина линии 5мксек, Т=90К. 

 Таким образом, наблюдаемая нами люкс-

амперная характеристика вида  ~I1/2 свиде-

тельствует о бимолекулярном механизме ре-

комбинации в кристаллах GaSe при лазерном 

возбуждении.  

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

 Показано, что обнаруженная при лазерном 

возбуждении неравновесная фотопроводимость 

в области сплошного спектра GaSe из состояний, 

находящихся в глубине зоны проводимости, свя-

зана с гиперболическими экситонами. Увеличе-

ние времени жизни неравновесных носителей с 

понижением температуры и связанный с этим 

рост фотопроводимости, по-видимому, обуслов-

лен влиянием уровней прилипании на неравно-

весную фотопроводимость. Люкс-амперная за-

висимость вида  ~ 2/1

0I  свидетельствует о би-

молекулярном механизме рекомбинации. 
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OPTİK SPEKTRİN KƏSİLMƏZ OBLASTINDA GaSe NAZİK TƏBƏQƏLƏRİNİN FOTOKEÇİRİCİLİYİ 

 

F.Ş.ƏHMƏDOVA  

 

             Yüksək optik həyəcanlaşmada GaSe nazik təbəqələrinin fotokeçiriciliyi təcrübi olaraq tədqiq edilmişdir. İşıq mənbəyi 

olaraq (320-450)nm dalğauzunluğu intervalında işləyən nanosaniyəli maye lazerdən istifadə olunmuşdur. Təcrübi olaraq fotoke-

çiriciliyin spektral , lüks-amper və relaksasiya xarakteristikaları ölçülmüşdür. Göstərilmişdir ki, 300K temperaturunda müşahidə 

olunan, maksimumu λ=376,7nm-ə bərabər olan fotokeçiricilik fündamental udma kənarından böyük enerjilərdə məskunlaşan sər-

bəst eksitonlarla əlaqədardır. GaSe nazik təbəqələrinin T=90K temperaturunda müşahidə olunan xüsusiyyətləri yaşama müddə-

tinin və fotokeçiriciliyin kəskin artması keçirici zonanın yaxınlığında yerləşən yapışma mərkəzləri ilə izah oluna bilər.  

  

 

PHOTOCONDUCTIVITY IN THE CONTINUOUS SPECTRUM REGION IN THIN GALLIUM SELENIDE FILMS 

 

F.Sh.AHMEDOVA 

 

            The photoconductivity of gallium selenide was investigated in the continuous spectrum region at high levels of optical ex-

citation. A nanosecond liquid laser generating radiation in the wavelength range (320-450)nm was used as a radiation source. 

Spectra, lux-ampere characteristics, and relaxation curves of nonequilibrium photoconductivity were studied experimentally. It 

was shown that the maximum observed in the photoconductivity spectrum with a wavelength of  λ=376.7nm at 300K was due to 

exciton states associated with the minimum of bands deeper than the bands forming the fundamental absorption edge. The ob-

served features of photoconductivity in GaSe under laser excitation, a significant increase in the lifetime and the value of 

nonequilibrium photoconductivity at 90K could be explained by the presence of sticking levels near the conduction band. 
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РЕФЕРАТ 

При изучение фазовых равновесий в системе TISe-GdSe 

выявлено, что при соотношении компонентов 1:1 образу-

ется соединение TlGdSe2 с конгруэнтным плавлением; на 

основе TISe при комнатной температуре растворяется до 

2мол% GdSe. Рентгенографическом анализом установле-

но, что TlGdSe2 кристаллизуется в тетрагональной синго-

нии. Исследованы электрические и тепловые свойства 

TlGdSe2. Определена теплопроводность, ширина запре-

щенной зоны и выяснены механизмы рассеяния носителей 

тока и фононов в TlGdSe2 

 

ВВЕДЕНИЕ 

  

 Таллиевые халькогениды редкоземель-

ных элементов представляют большой интерес 

для исследователей [1-7]. Известно, что решет-

ка TISe составлена из двух самостоятельных 

структурных единиц - из восьмивершинника с 

ионным характером связи М-Х (металл-

халькогенид Tl1+-Se) и тетраэдра с ковалентной 

связью между М-Х, Тl+3-Se.  

 Управление полупроводниковыми свой-

ствами при катионном замещении в структур-

ных рамках типа TISe практически возможно и 

наиболее рационально при замещении трехва-

лентных ионов таллия в тетраэдрах соответ-

ствующими элементами IIIВ подгруппы (In, 

Ga), а также трехвалентными редкоземельны-

ми элементами (Gd, Sm, Yb, Er, Dy), не затра-

гивая при этом одновалентных ионов Т11+ в 

восьмивершиннике. 

         В связи с этим в настоящей работе изуче-

но взаимодействие TISe с GdSe и электриче-

ские, тепловые свойства кристаллов TlGdSe2. 

 

 

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ 

 

 Для исследования фазовых равновесий в 

системе TISe-GdSe образцы получены прямым 

сплавлением элементов высокой чистоты в 

кварцевых ампулах, вакуумированных до 

1,З·10-2Па. Температура печи при этом подни-

малась со скоростью 5К/мин до 1495-1580К. 

При этой температуре ампула выдерживалась 

в течение 8-9 часов, а затем медленно охла-

ждалась до температуры отжига, определенной 

по кривым дифференциально-термографичес-

кого анализа (ДТА). 

           Низкотемпературную часть диаграммы 

состояния системы TISe-GdSe исследовали на 

приборе НТР-64, а высокотемпературную - на 

установке ВДТА-8, позволяющей работать до 

2470К под давлением спектрально чистого ге-

лия. 

 Из выращенных монокристаллов были 

изготовлены образцы для РФА. Анализ образ-

цов TlGdSe2 проведен на порошковом автоди-

фрактометре типа D8-ADVANCE в режиме 

0,5°<2θ<80° (CuK излучение; =1.5418Å) при 

40кВ и 40мА. Полученые рентгендифракцион-
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ные данные обработаны и уточнены по про-

граммам EVA и TOPAZ. 

 Для исследования электрических свойств 

соединения TlGdSe2 были получены его моно-

кристаллы, выращенные методом Бриджмена-

Стокбаргера в специально изготовленных ам-

пулах из плавленого кварца. Внутренние стен-

ки ампулы были покрыты слоем графита. Ам-

пулы помещали в вертикальную двухзонную 

печь. Равновесную температуру в верхней вы-

сокотемпературной зоне устанавливали на 

25÷З0К выше температуры плавления (Тпл) 

вещества, а температура низкотемпературной 

зоны была на 30-40К ниже Тпл. Между этими 

двумя зонами имелась переходная зона с гра-

диентом температуры ~20К/см. Ампула с ве-

ществом с помощью специального механизма 

вводилась вдоль оси трубчатой печи в верх-

нюю высокотемпературную зону и после 15-20 

часовой стабилизации режима перемещалась 

вниз со скоростью 0,8мм/час. За 7-8 дней ам-

пула с веществом, полностью пройдя через пе-

реходную зону кристаллизации, оказывалась в 

низкотемпературной зоне. Затем температуры 

обеих зон медленно (2-3 суток) понижались до 

комнатной. Полученные таким образом слитки 

TlGdSe2 были составлены из ориентированных 

вдоль ампулы длинных (~9см) тончайших во-

локон, образующих монолитный кристалл. 

 Электропроводность и коэффициент 

Холла монокристаллов TlGdSe2 исследовались 

компенсационным методом. Образцы для из-

мерений имели форму прямоугольного парал-

лелепипеда с размерами (3·4·11)·10-3м. Для со-

здания надежных омических контактов воль-

фрамовые зонды приваривались к боковым 

граням образца при помощи конденсаторного 

разряда. 

  Теплопроводность измерялась в стацио-

нарном режиме сравнительным методом отно-

сительно двух идентичных эталонов из плав-

леного кварца, так как коэффициент его тепло-

проводности одного порядка с теплопроводно-

стью изучаемых кристаллов.  

 

РЕЗУЛЬТАТЫ И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ 

 

 Построенная по результатам ДТА диа-

грамма состояния системы TISe-GdSe показана 

на Рис.1. Как следует из диаграммы, в системе 

TISe-GdSe при соотношении компонентов 1:1 

образуется соединение TlGdSe2 c конгруэнт-

ным плавлением при температуре 1610К. Об-

ласть гомогенности для данного соединения 

отсутствует. При комнатной температуре в 

TISe растворяется 2мол% GdSe. Нонвариант-

ная перитектическая точка отвечает составу 

(TlSe)0,82(GdSe)0,18 и температуре 900К. Между 

TlGdSe2 и GdSe образуется простая эвтектика 

состава (TlSe)0,34(GdSe)0,66, плавящаяся при 

температуре 1450К. 

 

 
Рис.1 

Диаграмма состояния системы TISe-GdSe. 
 

 По результатам рентгенографического 

анализа установлено, что соединение TlGdSe2 

кристаллизуется в тетрагональной сингонии с 

параметрами элементарной ячейки: а=8,142Å; 

с=6,725Å. Расчет рентгенограммы кристалла 

TlGdSe2 приведен в Таблице 1. 

 На Рис.2 приведены температурные за-

висимости электропроводности (а) и коэффи-

циента Холла (б) монокристаллов TlGdSe2. 

Электропроводность увеличивается по мере 

увеличения температуры, т.е. зависимость σ(Т) 

для TlGdSe2 имеет полупроводниковый харак-

тер. Экспоненциальный рост электропровод-

ности с температурой в области высоких тем-
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ператур связан с появлением собственной про-

водимости. Значение ширины запрещенной 

зоны кристаллов TlGdSe2 было определено по 

высокотемпературным участкам кривых 

lgRT3/2=f(103/T) и lgσ=f(103/T), из наклона ко-

торых получена величина 1,55эВ. 

 

Таблица 1 

 
№ I  sin dекс, Å dрас,Å hkl 

1 6 10o54/ 0.1891 4.070 4.068 200 

2 10 12012/ 0.2111 3.646 3.645 210 

3 5 13015/ 0.2288 3.364 3.365 002 

4 3 15020/ 0.2650 2.905 2.906 112 

5 4 16028/ 0.2832 2.718 2.716 300 

6 3 18038/ 0.3197 2.408 2.409 311 

7 2 21017/ 0.3781 2.036 2.034 400 

8 4 23040/ 0.4014 1.918 1.917 330 

9 4 24015/ 0.4102 1.877 1.874 322 

10 2 25045/ 0.4347 1.771 1.769 223 

11 7 26027/ 0.4456 1.728 1.729 303 

12 4 27020/ 0.4594 1.676 1.680 004 

13 5 28051/ 0.4827 1.595 1.595 510 

14 3 31023/ 0.5209 1.478 1.480 413 

 

 
 

Рис.2 
Температурные зависимости электропроводности (а) 

и коэффициента Холла (б) монокристаллов TlGdSe2 

 

 Изучены также температурные зависи-

мости холловской подвижности носителей то-

ка кристаллов TlGdSe2. Установлено, что из-

менение подвижности носителей тока с темпе-

ратурой (Рис.З) следует закону μ=f(T-3/2), что 

соответствует их рассеянию на акустических 

колебаниях решетки. 

 

 
 

Рис.3 
Температурные зависимости холловской подвиж-

ности носителей тока кристаллов TlGdSe2. 
 

 Исследована теплопроводность кристал-

лов TlGdSe2 (Рис.4) в интервале температур 90-

600К, она соответствует решеточной состав-

ляющей, так как возможная электронная со-

ставляющая теплопроводности в исследуемой 

области температур незначительна.  

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

Рис.4 
Теплопроводность кристаллов TlGdSe2. 
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В области 90-600К в температурной зависимо-

сти коэффициента теплопроводности кристал-

ла TlGdSe2 наблюдается закон Эйкена, указы-

вающий на преобладающую роль трехфонон-

ных процессов. 

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

 Методом ДТА выявлено, что в системе 

TISe-GdSe при соотношении компонентов 1:1 

образуется соединение TlGdSe2 с конгруэнт-

ным плавлением, при комнатной температуре 

в TISe растворяется 2мол% GdSe. По результа-

там рентгенографического анализа установле-

но, что TlGdSe2 кристаллизуется в тетраго-

нальной сингонии. 

  Выявлено, что кристалл TlGdSe2 являет-

ся полупроводником р-типа проводимости. 

Определена ширина запрещенной зоны и ме-

ханизмы рассеяния носителей тока и фононов 

TlGdSe2. 
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TlSe-GdSe SİSTEMİNİN HAL DİAQRAMININ TƏDQİQ EDİLMƏSİ, TlGdSe2 KRİSTALLARININ ELEKTRİK 

VƏ İSTİLİK XASSƏLƏRİ 

 

F.M.SEYİDOV, E.M.KƏRİMOVA, N.Z.HƏSƏNOV, A.İ.HƏSƏNOV, L.A.İSMAYILZADƏ, Z.E.HAQVERDİYEVA 

 

 TlSe-GdSe sisteminin hal diaqramının tədqiqi göstərmişdir ki, həmin sistemdə komponentlərin 1:1-ə nisbətində 

konqruent əriyən, TlGdSe2  birləşməsi əmələ gəlir və eləcədə TlSe-nin əsasında otaq temperaturunda GdSe 2mol %-ə qədər həll 

olunur. Rentgenoqrafik analiz nəticəsində müəyyən edilmişdir ki,  TlGdSe2-nin tetraqonal sinqoniyada kristallaşır, TlGdSe2-nin 

elektrik və istilik xassələri öyrənilmişdir.  

 TlGdSe2-də keçiriciliyin tipi qadağan zonasının eni, həmçinin yük daşıyıcılarının və fononların səpilmə mexanizmi təyin 

edilmişdir. 
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STUDY OF THE STATE DIAGRAM OF THE TISe-GdSe SYSTEM, ELECTRICAL AND THERMAL 

PROPERTIES OF TlGdSe2 CRYSTALS 

 

F.M.SEYIDOV, E.M.KERIMOVA, N.Z.HASANOV, A.I.HASANOV, L.A.ISMAYILZADE, Z.E. HAGVERDIYEVA 

 

 The DTA method revealed that in the TISe-GdSe system at a component ratio of 1:1 a compound TlGdSe2 with 

congruent melting was formed; at room temperature 2mol% GdSe dissolved in TISe. Based on the results of X-ray diffraction 

analysis, it was found that TlGdSe2 crystallized in the tetragonal system. 

 It was revealed that the TlGdSe2 crystal was a p-type semiconductor. The band gap and scattering mechanisms of current 

carriers and TlGdSe2 phonons were determined. 
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REFERAT 

Sonlu temperaturda həyəcanlaşmış halda olan vektor mezonun 

form faktoruna AdS/KXD yumşaq divar modelində baxılmışdır. 

Həyəcanlaşmış vektor mezon form faktorunun temperaturdan 

asılılıq qrafiki qurulmuşdur. 

GİRİŞ 

 

 Kvant xromodinamikasında güclü qarşılıqlı təsir sabiti ötürülən impulsun kiçik qiymətlərində böyük 

qiymət aldığına görə hadronların yaşama müddətinin, qarşılıqlı təsir sabitlərinin və form-faktorlarının 

öyrənilməsinə həyəcanlaşma nəzəriyyəsini tətbiq etmək mümkün olmur. Bu halda qarşılıqlı təsir sabitləri 

və form-faktorlar qeyri-həyəcanlaşma metodları ilə nəzəri olaraq hesablanır.  

 Belə qeyri-həyəcanlaşma metodlarından biri də holoqrafik duallıq prinsipi adlanan AdS/KSN 

uyğunluğu prinsipidir. Bu prinsip kalibrləşmə nəzəriyyəsi tərəfdən maksimal supersimmetrik Yang-Mills 

nəzəriyyəsi, qravitasiya nəzəriyyəsi tərəfdən isə xüsusi on ölçülü  fəzasında simlər 

nəzəriyyəsini əlaqələndirir. Müasir nəzəri fizikanın müxtəlif sahələrinə tətbiqi çox uğurlu nəticələr veren 

AdS/KSN uyğunluğu prinsipinə əsaslanan AdS/KXD modelləri güclü qarşılıqlı təsir məsələlərinin 

həllində ötürülən enerji - impuls oblastına məhdudiyyət qoymadan hadron fenomoloji məsələlərini sadə 

yolla izah edir[1-10]. Bu işdə istifadə edilən AdS/KXD yumşaq divar modeli sonlu temperaturda güclü 

qarşılıqlı təsirdə olan kvark-qlüon plazmasının öyrənilməsi məsələlərində, eləcə də hadronların güclü 

qarşılıqlı təsir sabitlərinin və form-faktorlarının temperatur asılılığının öyrənilməsində uğurla tətbiq edilir 

[11-16].  

 Sonlu temperaturda həyəcanlaşmış halda olan vektor mezon form faktorunun temperatur asılılığını 

AdS/KXD-nin yumşaq divar modeli çərçivəsində qurmaq məqsədilə biz “MATEMATİCA” 

proqramından istifadə etmişik.  

 

SONLU TEMPERATURDA HƏYƏCANLAŞMIŞ HALDA OLAN  

VEKTOR MEZONUN FORM FAKTORU 

 

 AdS fəzasının daxilində sonlu temperaturda həyəcanlanmış halda olan mezon form faktorunu əldə 

etmək üçün təsir aşağıdakı kimi yazılır [11]: 

 

                                                                       ,                                          (1) 

 

burada  qarşılıqlı təsir Laqranjianı [13], determinantı isə aşağıdakı şəkildə təyin edilir: 
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                                 (2) 

 

 , R AdS fəzasının radiusudur. Termal faktor ,  hadisə üfüqünün 

vəziyyəti, Havkinq temperaturu ilə  kimi əlaqəlidir. Eksponensial faktor inteqralı infraqırmızı 

sərhəddə sonlu edir. 

 Sonlu  temperatura uyğun dilaton sahəsi aşağıdakı kimi təyin olunur [13]. 

 

                                                                                                                      (3) 

burada,             

                                                                                                                       (4) 

                      

                                                                                                  (5) 

 

 kiral limitdə şüalanma sabiti [15], isə kvark rayihə parametridir [16].  

  Daha sonra (1) təsirindən variasiya almaqla  mezon propoqotorunun Furye çevirməsinə 

uyğun hərəkət tənliyi əldə edilir:  

 

                                                        (6) 

 

  Beləliklə (6) differensial tənliyindən sonlu temperaturda mezon propaqatoru üçün həll (7) şəklində 

olur: 

                                            .                                  (7) 

 
  Qeyd edək ki, sonlu temperaturda həyəcanlanmış mezon profil funksiyası  aşağıdakı kimi 

ifadə olunur: 

 

                                                                                 (8) 

 

 Mezon form faktorunun tapılması üçün ümumi düsturu (9) inteqralı ifadə edir: 

 

                                        .                                 (9) 

 

  Son olaraq, tam spinə malik mezonların  impulsundan asılı form faktorunu (7) və (8) ifadələri (9) 

ifadəsində nəzərə alınmaqla sonlu temperaturda n=1 həyəcanlaşmış halına uyğun mezon form faktoru 

üçün həll əldə edilir 

 

                                    .                   (10) 
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Şəkil 1 
n=1 halına uyğun mezon form faktorunun  temperaturdan asılılığı. Nf=2, F=0,087Mev, k=383.  

 

Analoji olaraq, n=2 halında 

 

+ · 

                                               · .                                    (11) 

 

 
 

Şəkil 2 
n=2 halına uyğun mezon form faktorunun  temperaturdan asılılığı. Nf=2, F=0,087Mev, k=383. 

 

 Hər iki şəkildən görünür ki, qrafiklər müsbət oblastda yerləşirlər və temperaturun artması ilə form 

faktorun qiyməti azalır və nəhayət temperaturun  T=0.20MeV qiymətində sıfıra yaxınlaşır. 
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XÜLASƏ 

 

 Beləliklə, biz həyəcanlaşmış halda olan vektor mezon form faktorunun temperatur asılılığını qur-

maqla müəyyən etdik ki, Havkinq temperaturuna yaxın temperaturda, təqribən T=221MeV  temperaturda 

form faktorun qiyməti sıfra yaxınlaşır, Bu onu göstərir ki, həmin temperatura qədər zərrəciklər qarşılıqlı 

təsirdə olur. Daha yuxarı temperaturda qrafikin sonsuzluğa getməsi isə mezonların tamamilə dağılıb, 

qvark-qlüon plazma halının yarandığı, qarşılıqlı təsirlərin olmadığı mühiti göstərir. 
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FORM FACTOR OF EXCITED VECTOR MESON AT FINITE TEMPERATURE 

 

N. A. NASİBOVA 

 

 The temperature dependence of the vector meson's form factor has been considered in the framework of the soft-wall 

model of AdS/QCD. The temperature dependence graph of vector meson form factor has been plotted .  

 

 

ФОРМ ФАКТОР ВОЗБУЖДЕННОГО ВЕКТОР МЕЗОНА ПРИ КОНЕЧНОЙ ТЕМПЕРАТУРЕ 

 

Н.А.НАСИБОВА 

 

 Рассмотрена температурная зависимость форм фактора возбужденного вектор мезона в модели мягкой стены 

AДС/КХД. Построен график температурной зависимости форм фактора возбужденного вектор мезона. 
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hal sıxlığı (DOS), Funksional Sıxlıq Nəzəriyyəsi (DFT), 

meta-Ümumiləşmiş Qradient Yaxınlaşması (MGGA). 

 

REFERAT 

Funksional Sıxlıq Nəzəriyyəsi əsasında meta-Ümumiləşmiş 

Qradient Yaxınlaşmsı istifadə olunmaqla Quantum Wise 

proqram paketi ilə ZnO primitiv özəyini təşkil edən atomların 

tarazlıq vəziyyəti hesablanmış, qəfəs parametrləri təyin 

edilmişdir. Birləşmə üçün təməl prinsiplərdən Brillüen zonası 

üzrə zona quruluşu və hal sıxlığı təyin edilmiş, qadagan zolağın 

eni qiymətləndirilmişdir. Hesablamalarda elektron-ion qarşılıqlı 

təsiri Fritz Haber Institute psevdopotensialları ilə nəzərə 

alınmışdır. Zn(O,Se)-in hesablanmış zona quruluşları və hal 

sıxlığı mənzərələrinə əsasən müəyyən olunmuşdur ki, valent 

zonasının tavanı və keçirici zonanın minimumu Brillüen 

zonasının Γ simmetrik nöqtəsində olub, hər iki kristal 

düzkeçidli birləşmədir. 

 

GİRİŞ 

 

 Tədqiqat obyekti olaraq ZnO və ZnSe 

yarımkeçiricilərinin seçilməsi bu birləşmələrin ge-

niş tətbiq imkanları ilə bağlıdır [1-4]. ZnO birləş-

məsinin istilik tutumu, istilik keçiriciliyi və ərimə 

temperaturunun yüksək, istidən genişlənmə əmsa-

lının aşağı olması bu maddəni keramika istehsalı 

üçün faydalı material edir. Belə ki, ZnO kristalı 

əsasında yeni nəsil müstəvi ekran panellər, şəffaf 

keçirici oksidlər, işıq detektorları, işıqsaçan və UB 

yarimkeçirici lazer diodlar və s. düzəldilir [1]. 

Bundan əlavə ZnO terapevtik stomatologiya, əcza-

çılıq, şin, boya, neft emalı sənayesi, şüşə və kera-

mika istehsalı üçün perspektiv material hesab olu-

nur [2]. ZnSe kristalı isə mavi-işıqsaçan diodların, 

qısa dalğa uzunluqlu lazerlərin, foto detektorların, 

günəş batareyalarının, sensorların, infraqırmızı 

pəncərələrin, fotovoltaik qurğuların istehsalında 

geniş istifadə olunur [3,4]. Bu birləşmələr II-VI 

qrup yarımkeçirici materiallar sinfinə aid olub, iki 

müxtəlif quruluşda kristallaşırlar: heksaqonal vür-

sit və səthə mərkəzləşmiş kubik kristallar. Məqa-

lədə ZnO və ZnSe-in vürsit strukturları tədqiq edil-

mişdir. 

 

HESABLAMA METODU 

 

 Təqdim olunan nəzəri tədqiqat işində Ato-

mistic ToolKit (ATK) (http://quantumwise.com/) 

program paketi istifadə olunmaqla, Funksional 

Sıxlıq Nəzəriyyəsi (DFT) [5] əsasında meta-Ümu-

miləşmiş Qradient Yaxınlaşması (MGGA) [6] ilə 

ZnO və ZnSe heksaqonal kristallarının struktur və 

elektron xassələri tədqiq edilmişdir. Hesablamalar-

da Double Zeta Polarized (DZP) bazis setləri 

istifadə olunmaqla, TB09LDA mübadilə korelya-

siya funksionalı tətbiq olunmuşdur. Elektron-ion 

qarşılıqlı təsiri normanı qoruyan Fritz-Haber-Insti-

tute (FHI) [7] tam relyativistik ion psevdopotensi-

alları ilə nəzərə alınmışdır. Birləşmələrin primitiv 

özəyini təşkil edən atomların tarazlıq vəziyyəti tə-

məl prinsiplərdən hesablanmış, buradan kristal qu-

ruluş və qəfəs parametrləri təyin edilmişdir. Birləş-

mə üçün təməl prinsiplərdən Brillüen zonası (BZ) 

üzrə zona quruluşu və hal sıxlığı hesablanmış, qa-

dagan zolağın eni qiymətləndirilmişdir. BZ üzrə 

mailto:horucov@physics.a
http://quantumwise.com/
http://www.fhi-berlin.mpg.de/?lang=g
http://www.fhi-berlin.mpg.de/?lang=g
http://www.fhi-berlin.mpg.de/?lang=g
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inteqrallama Monkhorst-Pack sxemi [8] üzrə 

7x7x7 k-nöqtə istifadə olunmaqla xüsusi nöqtələr 

üzrə cəmləmə ilə əvəz olunmuşdur. Korelyasiya 

effektləri Ceperley-Alder-Perdew-Zunger [9] sxe-

mi üzrə nəzərə alınmışdır. Baxılan halda kristalın 

strukturunun optimallaşdırılması zamanı atomlara-

rası qarşılıqlı təsir qüvvəsinin maksimal qiyməti 

0.001eV/Å, mexaniki gərginlik tenzorunun mak-

simal qiyməti isə 0.001eV/Å3-dan kiçik olana qə-

dər, yəni tarazlıq quruluş parametrlərinə gətirilənə 

qədər optimallaşdırma proseduru davam etdiril-

mişdir. Dalğa funksiyalarının ayrılışında kinetik 

enerjinin maksimal qiyməti 150 Ry-i aşmamışdır.  

  

NƏTİCƏ VƏ MÜZAKİRƏLƏR 

Zn(O,Se)-İN STRUKTUR XASSƏLƏRİ 

 

 Tədqiq edilən ZnO və ZnSe heksaqonal bir-

ləşmələri 
4

6vC  simmetriyasına, mcP63  
fəza qru-

puna malik olub, vürsit strukturda kristallaşırlar [10, 

11]. Belə ki, Zn və O (və ya Se) atomlarından hər 

biri, uyğun olaraq təpələrində O (Se) və Zn atomu 

olan, düzgün tetraedrin mərkəzində yerləşir. Əksər 

II-VI qrup yarımkeçiricilərdə olduğu kimi, bu bir-

ləşmələrin kristal quruluşu ion rabitəsi (Zn2+-O2− və 

ya Zn2+-Se2−) hesabına yaranır. Zn(O,Se) vürsit bir-

ləşməsinin kristal quruluşu Şəkil 1-də verilmişdir. 

Qeyd edək ki, hər iki struktur üçün optimallaşdırma 

prosesi yerinə yetirilmişdir. Hesablanmış kristal 

struktura əsasən müəyyən olunmuşdur ki, ZnO 

yarımkeçirici kristalında Zn-O rabitəsinin uzunluğu 

1.94Å olub, bu nəticə ədəbiyyatdan məlum qiymət-

lərə uyğundur. [12] işində Zn-O rabitə uzunluğu 

2.0Å, [13]-də GGA metodu ilə 1.99Å alınmışdır. 

Tusche və başqalarının işində [14] Rentgen Dif-

raksiyası ölçmələrindən Zn-O məsafəsi 1.9767Å tə-

yin edilmişdir. ZnSe kristalının özəyini təşkil edən 

Zn və Se atomları arasındakı rabitənin uzunluğu 

2.3Å-ə bərabər olmuşdur. [15] işdə Zn-Se məsafəsi 

üçün 2.2Å alınmışdır.  

 Strukturun qurulmasında ilkin parameter ki-

mi aşağıda Cədvəl 1-də verilmiş atom koordinatla-

rından istifadə edilmişdir.  

 ZnO və ZnSe kristalları üçün təməl prinsip-

lərdən təyin edilmiş qəfəs sabitlərinin qiymətləri 

uyğun olaraq Cədvəl 2 və Cədvəl 3-də gətirilmiş-

dir. Aşağıdakı cədvəllərdə müqayisə üçün qəfəs 

parametrlərinin əvvəlki işlərdən məlum qiymətləri 

də verilmişdir. 

 

 
Şəkil 1 

 Zn(O,Se)-in kristal quruluşu. 
 

Cədvəl 1 

 
Hesablamalarda Zn və O (Se) üçün istifadə edilən atom 

koordinatları. 

 
Atom Atom koordinatları 

x y z 

Zn 0.3333 0.6667 0.0000 

O (Se) 0.3333 0.6667 0.345 (0.375) 

 

Cədvəl 2 

 
ZnO-in MGGA-FHI metodu ilə təyin edilmiş  

qəfəs parametrləri. 

 
a (Å) c (Å) Ədəbiyyat 

3.186 5.119  

3.312 5.322 [16] 

3.183 5.124 [17] 

3.250 5.204 Eksp. [18] 

 

Cədvəl 3 

 
ZnSe-in MGGA-FHI metodu ilə təyin edilmiş  

qəfəs parametrləri. 

 
a (Å) c (Å) Ədəbiyyat 

3.980 6.530  

3.974 6.51 [19] 

3.974 6.506 Eksp. [20] 
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Hesablamalardan ZnO heksaqonal kristalı üçün 

a=3.186Å, c=5.119Å (eksp.: a=3.250Å and 

c=5.204Å [18], ZnSe üçün a=3.980, c=6.6530Å 

(eksp.: a=3.974 və c=6.506Å [20]) alınmışdır. Gö-

ründüyü kimi, hər iki birləşmə üçün təməl prinsip-

lərdən təyin olunmuş struktur və qəfəs parametr-

lərinin qiymətləri məlum eksperimental və digər 

nəzəri işlərin nəticələri ilə yaxşı uzlaşır. 

 

Zn(O,Se)-İN ELEKTRON XASSƏLƏRİ 

 

 İşdə MGGA tədqiqat metodundan istifadə 

etməklə ZnO və ZnSe-in elektron xassələri təməl 

prinsiplərdən tədqiq edilmiş, bu birləşmələrin 

qadağan zolaqlarının eni qiymətləndirilmişdir. 

ZnO və ZnSe vürsit birləşmələri üçün DFT-

MGGA metodu və normanı qoruyan FHI tam re-

lyativistik ion psevdopotensialları ilə hesablama-

lardan alınmış zona quruluşu və hal sıxlığı mənzə-

rələri uyğun olaraq Şəkil 2 və Şəkil 3-də verilmiş-

dir. Şəkillərdə Fermi səviyyəsi qırıq xətlə göstəril-

mişdir. 

 Hesablamalardan T=300K temperaturda 

ZnO və ZnSe-in qadağan zolaqlarının eni üçün 

uyğun olaraq 3.3 (eksp.: 3.3eV [21]; 3.37eV [22]) 

və 2.66eV (eksp.: 2.70eV (T=295K) [23]; 2.763eV 

(T=273K) [24]) alınmışdır ki, bu da məlum ekspe-

rimental qiymətlərə uyğundur. 

 ZnO üçün təməl prinsiplərdən MGGA-FHI 

ilə hesablanmış zona quruluşu və hal sıxlığı mən-

zərəsinə (Şəkil 2) əsasən valent zonanı üç qrupa 

bölmək olar. Aşağı zona (birinci qrup) -20.3-dən -

19.4eV-a qədər enerji oblastını əhatə edir və 

oksigenin 2s hallarından törəyir. İkinci hissə (-

6.9÷-6.3)eV enerji oblastını əhatə etməklə əsasən 

oksigenin 2p hallarından törəyir. Valent zonanın 

yuxarı qrup enerji aralığı (-3.7÷-0.8)eV olub, 

əsasən sinkin 4s hallarından əmələ gəlir. 

 ZnSe birləşməsi üçün DFT-MGGA-FHI 

metodu ilə hesablanmış zona quruluşu və hal sıxlı-

ğı mənzərəsinə (Şəkil 3) görə valent zonanı əsasən 

iki qrupa ayırmaq mümkündür. (-18÷-17.2)eV 

enerji aralığını əhatə edən birinci qrup selenin s 

hallarından törəyir. Bu qrup  (-7.9÷-0.8)eV enerji 

oblastını əhatə edən selenin p və əsasən də sinkin d 

hallarından (ikinci hissə) ayrılır. Beləliklə, valent 

zonanın tavanı və keçirici zonanın dibi əsasən sin-

kin və selenin d hallarından törəyir. Beləliklə, he-

sablanmış zona quruluşu mənzərəsinə əsasən mü-

əyyən olunmuşdur ki, tədqiq edilən ZnO və ZnSe 

heksaqonal kristalları qadağan zolağı Brillüen zo-

nasının mərkəzi Γ(0.0, 0.0, 0.0) nöqtəsində yerləş-

məklə düzkeçidli yarımkeçiricilər qrupuna aiddir. 

 

 
 

Şəkil 2 
ZnO vürsit kristalının DFT-MGGA-FHI metodu ilə hesablanmış zona quruluşu (solda) və  hal sıxlığı (sağda). 
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Şəkil 3 

ZnSe vürsit kristalının DFT-MGGA-FHI metodu ilə hesablanmış zona quruluşu (solda) və hal sıxlığı (sağda). 
 

NƏTİCƏ 

 

 Funksional Sıxlıq Nəzəriyyəsinə əsaslan-

maqla meta-Ümumiləşmiş Qradient Yaxınlaşma-

sından istifadə etməklə ZnO və ZnSe heksaqonal 

birləşmələrinin struktur və elektron xassələri təd-

qiq edilmişdir. ZnO (Eg=3.3eV) və ZnSe-in 

(Eg=2.66eV) hesablanmış zona quruluşuna əsasən 

təyin edilmiş qadağan zolağın eni eksperimental 

işlərin nəticələrilə yaxşı uyğunluq təşkil edir. He-

sablamalar göstərir ki, hər iki birləşmə düzkeçidli 

yarımkeçirici olub, valent zonasının maksimumu 

və keçirici zonanın minimumu Brillüen zonasının 

Γ nöqtəsində yerləşir. 

 Təqdim olunan nəzəri tədqiqat işinin yerinə 

yetirilməsində göstərdiyi texniki dəstəyə görə 

AMEA Fizika İnstitutunun baş mütəxəssisi 

Ceyhun Akif oğlu Quliyevə dərin təşəkkürümü 

bildirirəm. 
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THE INVESTIGATION OF STRUCTURAL AND ELECTRONIC PROPERTIES OF ZnO AND ZnSe 

COMPOUNDS WITHIN MGGA METHODS 

 

V.N.JAFAROVA 

 

 The structural and electronic properties of ZnO and ZnSe crystals were studied by DFT-MGGA-FHI method within me-

ta-General Gradient Approximation using Atomistix ToolKit program software. The electron-ion interactions were treated by the 

Fritz-Haber-Institute pseudopotential. The TB09LDA exchange-correlation functional and Double Zeta Polarized basis sets were 

used in calculations. First-principle studied reveal that the valence band maximum and conduction band minimum located at the 

Γ point. 

 
ИССЛЕДОВАНИЕ СТРУКТУРНЫХ И ЭЛЕКТРОННЫХСВОЙСТВ СОЕДИНЕНИЙ ZnO И ZnSe  

МЕТОДАМИ MGGA 

 

В.Н.ДЖАФАРОВА 

 

 Представлены результаты теоретических исследований структурных и электронных свойств ZnO и ZnSe. 

Основные расчеты выполнены с использованием программного пакета Atomistix ToolKit. Для описания структурных и 

электронных свойств применялись теория функционала электронной плотности в рамках мета-обобщённого градиент-

ного приближения и использовались обменно-корреляционный функционал TB09LDA и базисные наборы Double Zeta 

Polarized. Исследования из первых принципов показывают, что в обычных условиях максимум валентной зоны и ми-

нимум зоны проводимости расположены в точке симметрии Γ. 
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REFERAT 

The metals (Fe, Na, Ca, Cu, Ni, Zn, As, Pb, V, Cr, Cd, Mg, 

K, Mn, Co) and organochlorine pesticide contents have been 

determined and their correlations in soil samples collected 

from 3 site (3 samples from different depth in every site) lo-

cated in former pesticide storage (Dayikend, Salyan, Azerbai-

jan) have been investigated. Agilent SpectrAA 220 FS AAS 

system was used for concentration measurements of heavy 

metals and Varian 3800 GC system for pesticide concentra-

tions. pH, conductivity, salinity and TDS parameters of soils 

were also measured. To investigate correlations between 

metals and pesticide content multivariate statistical methods 

were used. Principal component analysis (PCA) was applied 

to data and 4 main components were formed. Results of PCA 

and cluster analysis were compared with Pearson’s correla-

tion coefficients and similarity was observed.  

 

INTRODUCTION 

 

 Pesticides are one of the few and most im-

portant toxic substances released deliberately into 

the environment to kill unwanted organism. 

Though the term pesticide is often misunderstood 

to refer only to insecticides, it is also applicable to 

herbicides, fungicides, and various other substanc-

es used to control unwanted pests [1]. The agricul-

ture sector is the largest consumer of pesticides 

(about 85% of the world's production), use of pes-

ticides has offered significant economic benefits 

by enhancing the production and yield of food and 

fibres and to control of various pests. Organochlo-

rine pesticides (OCPs) belongs to the class of hy-

drocarbons characterize by its cyclic structure, 

most of the organochlorine pesticides contain per-

sistent organic pollutants (POPs) that resist degra-

dation and thus remain in the environment for 

many years [2,3]. 

 Soil is a dynamic living system with a varie-

ty of micro-and macro-flora and fauna including 

bacteria, actinomycetes, fungi, nematodes, arthro-

pods, crustaceans and earthworms. They play a 

primary role in the degradation of plant and animal 

residues and other organic matter in the environ-

ment as well as in nitrogen fixation, nitrification 

and the release of nutrients from soil minerals [4]. 

Anything that affects their activities might affect 

the function of soils not only in crop production, 

but also in the global carbon and nitrogen cycles 

and in the removal of a range of environmental 

pollutants. The consequences could thus be seri-

ous. Hence the FAO Guidelines for the Registra-

tion and Control of Pesticides [5], which are fol-

lowed by national registration schemes, require 

studies of the effects of candidate compounds on 

soil activities [6]. 

 With the development of the global econo-

my, both type and content of heavy metals in the 

soil caused by human activities have gradually in-

creased in recent years, which have resulted in se-

rious environment deterioration. Heavy metals in 

the atmosphere are mainly from gas and dust pro-
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duced by energy, transport, metallurgy and pro-

duction of construction materials. Excepting mer-

cury, heavy metals basically go into the atmos-

phere in the form of aerosol and deposit to the soil 

through natural sedimentation and precipitation, 

etc. [7]. 

 A number of studies done previously ac-

count for a considerable concentration of heavy 

metals and OCPs where, the risk assessment of 

these pollutants in the environment show potential 

health risks [8]. Therefore, investigation of heavy 

metal and OCP content of former pesticide storage 

in Salyan region of Azerbaijan has great im-

portance. Application of multivariate statistical 

analysis methods gives opportunity to investigate 

possible contamination sources and correlation be-

tween heavy metal and pesticide contaminants. 

 

MATERIALS AND METHODS 

  

 Soil samples were collected from 3 different 

depth (0-15cm, 15-30cm, 30-45cm) in each sam-

pling point (total 9 samples). Coordinates of sam-

pling sites are given in Table 1. At each station, 

sample of approximately 200g was taken for metal 

and pesticide analysis. Samples were stored at 4°С 

during transportation to the laboratory. Collected 

soil samples air dried in the laboratory, disaggre-

gated with a mortar and pestle and passed through 

a 2mm sieve. Particles with a bigger diameter than 

2mm were discarded. Dried, disaggregated and 

sieved particles (<2mm) were mixed well and kept 

in labeled plastic containers for further analysis. 

To determine analytical and handling errors, two 

sub-samples were taken from each of these sedi-

ment samples, each undergoing an independent 

digestion procedure. Solutions were prepared us-

ing deionized water (from a Milli-Q apparatus 

(Millipore). Aliquots of approximately 0.5g of sed-

iment samples were weighed and added into the 

acid-cleaned TFM vessels and digested with a 9ml 

of nitric and 3ml of hydrochloric acid mixture in a 

microwave oven for metal analysis (Milestone 

Ethos 1 with HPR -1000/10S high pressure rotor). 

Multi-element calibration working standard solu-

tions were prepared by appropriate dilution of 

10mg/L multi-element stock standard solutions 

(Environmental Calibration Standard - Part #5183-

4688). All reagents were of analytical grade and 

only deionized water was used throughout the pro-

cedures. Agilent SpectrAA 220 FS atomic absorp-

tion spectrometer was used to determine concen-

tration of investigated metals.              

 For sample preparation and concentration 

measurements of 16 organochlorine pesticides 

EPA methods were taken as a basis (EPA Method 

8081B for the determination of OCPs, for extrac-

tion EPA Method 3550C (ultrasonic extraction), 

for clean-up EPA Methods:  3660 (sulfur cleanup), 

3630 (silicagel cleanup)). Gas chromatograph 

(GC) Varian 3800 with ECD (63 Ni) detector sys-

tem with following operating conditions was used 

for measurements: The oven temperature was pro-

grammed starting at 80ºC and held for 0.5 min, 

followed by increases of 26ºC/min to 175ºC, then 

6.5ºC/min to 235ºC, and then 15ºC/min to 300ºC 

and held 6 min. The injection port was at 250ºC 

splitless mode, and the detection was carried out at 

340ºC. Nitrogen (purity≥99.999%) was used as 

carrier gas at constant flow rate of 3.0mL/min, 

whereas nitrogen (purity≥99.999%) was employed 

as makeup gas at flow of 27mL/min. The system 

was operated by GC Solution Star Workstation 

software. 

 

Table 1 

 
GPS coordinates of sampling stations 

 
 Latitude Longitude 

Site 1 39.447988 48.867257 

Site 2 39.447855 48.866641 

Site 3 39.448203 48.867360 

 

RESULTS AND DISCUSSION 

 

Determined metal and pesticide concen-

trations and other measured parameters are pre-

sented in Tables 2. The range of concentration 

change are clearly visible from the Table 2, in 

addition we give the average concentration val-

ues: Fe: 34980mg/kg; Na:1923mg/kg; Ca: 

52763mg/kg; Cu: 51.24mg/kg; Ni: 83.79mg/kg; 

Zn: 86.77mg/kg; As: 10.82; Pb: 6.13mg/kg; V: 

100.05mg/kg; Cr: 72.72mg/kg; Cd: 0.19mg/kg; 

Mg: 15769mg/kg; K: 7288mg/kg; Mn: 

984mg/kg; Co: 17.33mg/kg, OCPs 197µg/kg. 
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Table 2 

 
Measured parameters of soil samples (units for metals - mg/kg, OCPs - µg/kg, conductivity - mSm/cm,  

salinity and TDS - g/L) 
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Multivariate analyses including Pearson’s 

correlation, hierarchical cluster analysis (HCA) 

and principal component analysis (PCA) have 

been frequently applied to identify pollution 

sources and quantify their contributions [9-11]. 

Pearson’s correlation coefficients are very ef-

fective investigation of relations between mul-

tiple variables and thus have been helpful in 

understanding the influencing factors as well as 

the sources of chemical components.  
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Table 3 
 

Coefficient correlation between investigated parameters in soil samples from former pesticide storage 
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Continuation of the table 
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The degree of linear association between 

any two parameters in samples was measured 

by evaluating the Pearson’s correlation coeffi-

cients R. Pearson’s correlation coefficients be-

tween investigated parameters are given in Ta-

ble 3.  

Definitions used for the range of correla-

tion coefficient (R) (suggested by Evans [12]) are 

as following: R=0.00-0.19 “very weak correla-

tion”; R=0.20-0.39 “weak correlation”; R=0.40-

0.59 “moderate correlation”; R=0.60-0.79 “strong 

correlation”; R=0.80-1.0 “very strong correlation”. 

Correlation analysis showed very strong correla-

tion (R: 0.8-1) forming between these parameters 

(at P< 0.01): 1) Cu-Pb; 2) As-Cr; 3) Mg-As; 4) Cr-

Cd. A strong correlation forms between: 1) Fe 

with Cr, Ni, Cd, Mg; 2) Ca-Mn; 3) Cu with Cd, 

OCPs; 4) Ni with V, Cr; 5) Pb with OCPs; 6) V 

with Cr, Cd, K; 7) Cr with Mg, K; 8) Mg with Mn, 

Co. Very strong and strong correlations between 

parameters may indicate same source. 

PCA was applied to measured parameters to 

investigate correlations and compare results with 

other statistical analysis methods for verification. 

A varimax rotation (with Kaiser normalization) 

was applied to component matrix to clarify the re-

sults and to provide a simpler and more meaning-

ful representation of the main factors. Rotation re-

duces the contribution of variables that have low 

significance and increases the contribution of the 

more significant variables. By applying the princi-

pal component analysis (PCA) on the parameters 

under investigation4 principal components (with 

an eigenvalue>1) have been extracted. Principal 

component loadings of investigated parameters are 

given in Table 4. Distribution of parameters into 

components based on loading factors is presented 

in Table 5. 3 dimensional plot of loadings is illus-

trated in Fig.1. Computations and statistical anal-

yses were carried out by IBM SPSS 25 for Win-

dows. 

 

Table 4 
Rotated Component Matrix. 

 

PCA 

  

Component 

1 2 3 4 

Fe 0,85 0,239 0,004 -0,43 

Na -0,21 -0,29 -0,09 0,866 

Ca -0,02 0,058 0,909 0,148 

Cu 0,033 0,941 -0,07 -0,09 

Ni 0,777 0,229 -0,37 -0,06 

Zn 0,066 -0,1 0,518 -0,5 

As 0,78 -0,15 0,493 0,226 

Pb -0,24 0,911 0,225 -0,1 

V 0,482 0,689 -0,03 0,364 

Cr 0,887 0,363 0,197 0,121 

Cd 0,68 0,647 -0,09 -0,06 

Mg 0,839 -0,38 0,294 -0,24 

K 0,374 0,576 0,228 0,56 

Mn 0,412 -0 0,791 -0,29 

Co 0,747 -0,38 -0,1 -0,04 

pH 0,14 0,051 -0,91 0,064 

Cond. -0,37 -0,87 0,058 0,296 

Pest. -0,28 0,866 -0,28 0,075 
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Table 5 

 
Distribution of investigated parameters within principal 

components 

PC 1 PC2 PC3 PC4 

Fe Cu Ca Na 

Ni Pb Zn Cond. 

AS V Mn   

Cr K     

Cd Pest.     

Mg       

Co       

pH       

 

 

 
 

Fig.1 
3 dimensional plot of principal component loadings. 

 

Application of PCA technique to data 

grouped 18 variables into 4 independent factors. 

First component contains Fe, Ni, As, Cr, Cd, Mg, 

Co, pH. It should be noted that while others have 

strong correlations with each other, link of pH to 

them is weak in first component due to the fact that 

loading factor of pH in first component is 0.14. 

Second principal component contains Cu. Pb, V, K 

and pesticides. OCPs have high loading value (as 

do metals) in second component meaning link be-

tween loadings is strong. Third principal compo-

nent contains Ca, Zn and Mn and fourth principal 

component contains Na and conductivity. High 

loading factors indicate natural and anthropogenic 

sources of pollution [13]. PCA results (4 main el-

ement groups) were compared to Pearson’s corre-

lation coefficients and similarity between links was 

observed. 

 Cluster analysis can be used to further clas-

sify elements from different sources on the basis of 

similarities in their chemical properties. A dendro-

gram was constructed to assess the cohesiveness of 

the determined clusters and to simplify determina-

tion of the correlations between the investigated 

parameters [14]. Hierarchical cluster analysis 

(HCA) applied to data to investigate links between 

parameters due to their source similarities. HCA 

grouped 18 parameters into 4 significant clusters. 

Hierarchical dendrogram is shown in Fig. 2. As it 

can be seen from the dendrogram, following clus-

ters are formed: cluster 1 (Cr, Cd, Fe and Ni), clus-

ter 2 (Na, conductivity and pH), cluster 3 (Ca, Mn 

and Zn) and cluster 4 (Cu, Pb, V, K and pesti-

cides). 

 

 
 

Fig.2 
Hierarchical dendrogram for investigated parameters. 

 

Application of multivariate statistical ana-

lysis techniques to meausuredparametersin soil 

samples fromformer Dayikend pesticide storages 

howed that these elements and OCPs are coming 

from four different sources. Apparently, both 

natural and anthropogenic factors play a role in the 

origin of investigated metals. 
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CONCLUSIONS 

 

Within the present study, heavy metal and 

OCP content of 9 soil samples (3 sampling point) 

from former pesticide storage were determined. 

Parameters such as pH, salinity, conductivity and 

TDS were also measured. 

Multivariate statistical techniques have 

shown correlations and similarities among the in-

vestigated parameters. Pearson’s correlation coef-

ficients were determined to investigate links be-

tween investigated parameters. Principal compo-

nent analysis was applied to data and 4 principal 

components were formed and categorized meas-

ured parameters into a 4 main group. Cluster anal-

ysis has also identified 4 clusters among the inves-

tigated parameters. Hierarchical cluster analysis 

confirmed and completed the results of Pearson’s 

correlation and principal component analysis. All 

applied statistical methods have showed high 

correlation between OCPs and Pb. There is a 

strong linkage between OCPs and Cu according to 

the results of Pearson correlation and principial 

component analysis. Also, results of the HCA and 

PCA has indicated that OCPs have strong 

correlation with V and K. This linkages could 

possible be signs of same transportation ways of 

mentioned metals and OCPs through soil to the 

depth. Also, same anthropogenic contamination 

sources might play a important role.  
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KEÇMİŞ PESTİSİD ANBARINDAN GÖTÜRÜLƏN TORPAQLARDA AĞIR METAL VƏ PESTİSİDLƏRİN 

ÇOXKOMPONENTLİ STATİSTİK QİYMƏTLƏNDİRİLMƏSİ 

 

S.Ş.MƏMMƏDZADƏ, F.Y.HÜMBƏTOV, M.Ə.SƏMƏDOV, N.Ə.İBADOV, M.M.ƏHMƏDOV 

 

 Tədqiqatın məqsədi keçmiş pestisid anbarı ərazisində (Dayıkənd, Salyan, Azərbaycan) yerləşən 3 nöqtədən (hər 

nöqtədə 3 fərqli dərinlikdən) götürülən torpaq nümunələrində metalların (Fe, Na, Ca, Cu, Ni, Zn, As, Pb, V, Cr, Cd, 

Mg, K, Mn, Co) və xlorüzvü pestisidlərin miqdarını və onlar arasındakı korrelyasiyanı araşdırmaq olmuşdur. Agilent 

SpectrAA 220 FS AAS sistemi vasitəsilə ağır metalların konsentrasiyaları, Varian 3800 GC sistemi vasitəsilə 

pestisidlərin konsentrasiyaları müəyyənləşdirilmişdir. Həmçinin, torpaqların pH, keçiricilik, duzluluq və THQ 

parametrləri də ölçülmüşdür. Ağır metalların və pestisidlərin miqdarları arasında korrelyasiyanı tədqiq etmək məqsədilə 

statistik analiz metodlarından istifadə olunmuş və nəticələrə prinsipial komponent analizinin (PKA) tətbiqi ilə 4 əsas 

komponent formalaşmışdır. PKA və klaster analizinin nəticələri Pearson korrelyasiya əmsalları ilə qarşılaşdırılmış və 

bənzərlik müşahidə olunmuşdur.  

 

 

МНОГОКОМПОНЕНТНАЯ СТАТИСТИЧЕСКАЯ ОЦЕНКА ТЯЖЕЛЫХ МЕТАЛЛОВ И 

ПЕСТИЦИДОВ В ПОЧВАХ ИЗ БЫВШЕГО ХРАНИЛИЩА ПЕСТИЦИДОВ 

 

С.Ш.МАММАДЗАДА, Ф.Ю. ГУМБАТОВ, М.А. САМАДОВ, Н.А.ИБАДОВ, М.М.АХМАДОВ 

 

 Было определено содержание металлов (Fe, Na, Ca, Cu, Ni, Zn, As, Pb, V, Cr, Cd, Mg, K, Mn, Co) и 

хлорорганических пестицидов и изучена их корреляция в почве проб, собранных с 3-х точек отбора (по 3 

образца с разной глубины в каждой точкe), расположенных в бывшем хранилище пестицидов (Дайикенд, 

Сальян, Азербайджан). Система Agilent SpectrAA 220 FS AAS использовалась для измерения концентрации 

тяжелых металлов, а система Varian 3800 GC - для определения концентрации пестицидов. Также измерялись 

pH, электропроводность, засоленность и показатели TDS почв. Для исследования корреляции между содержа-

нием металлов и пестицидов использовались многомерные статистические методы. К полученным данным был 

применен анализ главных компонентов (АГК) и сформированы 4 основных компонента. Сходствo наблюдалoсь 

при  cравнeнии результатoв AГК и кластерного анализа с коэффициентами корреляции Пирсона. 
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REFERAT 

Bioaktiv xüsusiyyətlərinin yaxşılaşdırılması məqsədi ilə 

Sarağan bitkisinin (Cotinus coggygria L.) payız yarpaqlarının 

suda ekstraktındakı antosianinlərinin ipək fibroininə  (İF) 

adsorbsiyasından alınan biokompozit materiallar elektron 

paramaqnit spektroskopiyası (EPR) metodu ilə tədqiq 

edilmişdir. İF-nin payız yarpağı ekstraktındakı antosianinlər 

ilə modifikasiyasından alınan biokompozit materiallarında  

antosianinlərin İF tərəfindən maksimum adsorbsiyasının opti-

mal şəraiti, sarağan bitkisinin payız yarpaqlarının - ekoloji tə-

miz olan təbii boya və biotibbi cəhətdən fibroinin bioloji aktiv 

xüsusiyyətlərini yaxşılaşdırmaq üçün təbii antioksidant mən-

bəyi olduğu, 20 dəq. müddətində antosianinləri adsorbsiya et-

miş biokompozitdə sərbəst radikalların intensivliyinin maksi-

mum təşkil etdiyi və bu biokompozitin su, 95%-li etil spirti, 

70%-li sirkə turşusu, 400C temperatura qarşı davamlılığı mü-

əyyən edilmişdir. Alınan biokompozit materialların toxuma 

mühəndisliyində, regenerativ tibbdə və biotibbdə antioksi-

dant, antimikrob, antifunqal, antiinflamator, antivirus, anti-

kanser təsir göstərən əvəzedilməz biomateriallar kimi istifa-

dəsi məqsədə uyğundur.   

 

GİRİŞ 

 

 Yer kürəsi antioksidant, antibakterial, anti-

funqal, antikanserogen və s. kimi xassələrə malik 

təbii mənşəli bioaktiv birləşmələrlə zəngindir. Bəzi 

maddələr  özündə bir neçə xusisiyyətləri birləşdirə 

bilir. Bu birləşmələrin aşkar edilməsinin, xüsusiy-

yətlərinin tədqiq edilməsinin və tətbiq sahələrinin 

araşdırılmasının mühüm elmi və praktiki əhəmiy-

yəti vardır. Son illərdə bitki mənşəli bioloji aktiv 

birləşmələrin əldə olunmasına və istehlakına tələ-

bat artmaqdadır. Bu birləşmələr içərisində hazırda 

antosianin və biopolimer olan ipək fibroin ən çox 

istifadə olunan maddələrdəndir. 

 Böyük Qafqaz dağlarının cənub ətəklərində 

dəniz səviyyəsindən 700 metr yüksəklikdə Şəki-

Zaqatala bölgəsinin yerləşməsi, yüksək dərəcə in-

solyasiya ilə aşağı temperaturun qarşılıqlı təsiri bir 

çox bitki yarpaqlarda antosianinlərın əmələ gəlmə-

si və tut ipək qurdunun yetişdirilməsi üçün əlveriş-

li şərait yaradır [1,2]. 

 İpək fibroin toxumalarda bioadaptasiyaya və 

bioloji proseslərdəki az iltihablı təsirinə görə bir 

neçə əsr əvvəldən cərrahi yara tikişlərində tətbiq 

olunur. Müasir dövrümüzdə İpək fibroindən bio-

tibbdə, toxuma mühəndisliyində, regenerativ tibb-

də, nanohissəciklərin, smart materialların, təbəqə-

lərin, nazik lentlərin hazırlanmasında istifadə edi-

lir. Bundan başqa, ipək fibroinin su buxarı və oksi-

gen keçirciliyi, qana uyğunlaşa bilmək, kollagen 

əmələ gəlməsini sürətləndirmək və insanın dəri 

fibroblastlarını çoxaltmaq və yan təsirlərlə struktur 

mailto:vefaatayeva81@gmail.com
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qurluşunu asanlıqla idarə etmək kimi spesifik xü-

susiyyətləri var [ 3,4].  

 İpək fibroin H-L kompleksini təşkil edən, 

kütlələri təqribi 26 kDa olan yüngül (L) və təqribi 

350kDa olan ağır (H) polipeptid zəncirdən ibarət-

dir. Ağır və yüngül  polipeptid zəncirlər  bir-birinə 

bir disülfid rabitəsi ilə bağlanır. İpək fibroinin çox 

hissəsini təşkil edən ağır zəncirin amin turşusu tər-

kibində qlisin, alanin, serin, tirozin və valin üstün-

lük təşkil edir. Fibroin zəncirin başlanğıcını və so-

nunu əmələ gətirən hidrofil hissədən və antiparalel 

β təbəqəsinin əmələ gəlməsində iştirak edən Gly-

Ala-Gly-Ala-Gly-Ser, Gly-Ala-Gly Ala-Gly-Val 

və s. təkrarlanan ardıcıllıqla düzülmüş hidrofob 

hissədən ibarətdir [5-7]. Fibroinin ümumi quruluşu 

hər bir β təbəqənin polipeptidlərindəki bütün pep-

tid əlaqələri arasında geniş hidrogen rabitəsi və tə-

bəqələr arasındakı van-der-Waals qüvvəsinin qar-

şılıqlı təsirlərinin optimallaşdırılması ilə sabitlənir. 

İpəyin uzanma qabiliyyəti yoxdur, çünki β qurluşu 

ipəyin ən yüksək genişlənmiş formasıdır. Bununla 

belə, β quruluşu çevikdir, çünki təbəqələr çoxsaylı 

zəif  qarşılıqlı əlaqələrlə birləşir [8]. 

 Payız yarpaqları fenolik tərkibinə görə anto-

sianinlərlə zəngin, təbii antioksidant mənbələrdən 

biridir. Antosianinlər  mühitin pH-na, temperatura, 

işığa, oksigenə və metal ionlarına qarşı həssas 

maddələrdir [9]. Görünən  işıq şüası diapazonunda 

onların udma maksimumu 465nm ilə 550nm ara-

sında, UB-işıq şüası diapazonunda  isə 270 ilə 

280nm arasındadır [10].  Bir sıra tədqiqatlar anto-

sianinlərin tərkibinin və müvafiq antioksidant ak-

tivliyinin meyvə və tərəvəzlərdə degenerativ pro-

seslərə və insanlarda bəzi xroniki xəstəliklərə qarşı 

qoruyucu təsir göstərdiyi müəyyən olunmuşdur 

[11,12]. 

 Bagçı D. və digər tədqiqatçılar  antosianidin-

lər və antosianinlərin C və E vitaminlərinə nisbə-

tən daha yüksək antioksidant aktivliyinə malik ol-

duqlarını göstəriblər [13]. Bu birləşmələrdə fenolik 

hidrogen atomları donor xüsusiyyətinə malik ol-

maqla  sərbəst radikalları tuta bilir ki, bu da onun 

antioksidant olduğunu təsdiqləyir [14]. Kamei H. 

və digəriləri müəyyən etmişlər ki, antosianinlərin 

hüceyrə böyüməsini ləngitmək qabiliyyəti flavo-

noidlərə nisbətən daha aktivdirlər [15]. 

 Antosianinlərin bitki ekstraktının tərkibin-

dən ayrılması üçün bir çox biopolimer adsorbent-

lərdən istifadə etməklə tədqiqat işləri görülmüş, 

biopolimer və antosianinlər arasında qarşılıqlı təsir 

əlaqələri geniş araşdırılmışdır [16]. Müxtəlif funk-

sional xüsusiyyətlərə malik olan ipək fibroin zülalı 

bioaktiv maddələri sabitləşdirən və bloklaşdıran 

hesab olunur. Fibroin-antosianin kompleks birləş-

mələrinin istiliyə davamlılığı fibroindən çox anto-

sianinlərin istilik sabitliyinə daha yaxşı qoruyucu 

təsir göstərir [17].  

 Antosianinlərin oksidləşmə prosesini ləngitmə 

qabiliyyəti onların mənbəyindən, təbiətindən, tem-

peratur şəraitindən, pH-dan və həlledici sisteminin 

növündən asılı olaraq iki mexanizm üzrə hidrogen 

atomunun transferi (HAT) və tək elektron transferi 

(TET) ilə izah edilir. EPR-nin ən vacib cəhətlərin-

dən biri, xüsusilə bioloji sistemlərdə, radikal növ-

lərin konsentrasiyasını təyin etməkdir [18]. EPR 

metodu biomaterialların, biopolimerlərin, toxuma-

ların, hüceyrələrin, dərmanların tədqiqi üçün səmə-

rəli üsullardandır. Bioloji və ya farmakoloji ob-

yektlərə işıq, oksigen, temperatur, qamma şüalan-

ması haqqında vacib məlumatları onların udma 

siqnallarının təhlilindən əldə etmək olar [19]. 

 Təqdim olunan məqalədə sarağan bitkisinin 

payız yarpaqlarının suda ekstraksiyasındakı antosi-

aninlərin ipək fibroinə adsorbsiyasının zamandan 

asıllığı, antosianinləri EPR metodu ilə adsorbsiya 

etmiş fibroin nümunələrində sərbəst radikalların 

intensivliyi araşdırılmış, ipək fibroinə antosianinlə-

rin adsorbsiyasının optimal şəraiti müəyyən edil-

miş və suya, spirtə, temperatura, sirkə turşusuna 

qarşı davamlılığı öyrənilmişdir. 

 

TƏDQİQAT OBYEKTİ VƏ METODU 

 

 Tədqiqat işində AMEA ŞREM-in “İpəkçi-

lik” şöbəsində yetişdirilən yerli Bombyx mori ailə-

sindən olan ŞZEM-4 tut ipək qurdu  cinsinin  bara-

masından  və təbii boyaq maddələri  kimi, anto-

sianin maddələri ilə zəngin olan sarağan bitkisinin 

qırmızı-bənövşəyi payız yarpaqlarından istifadə 

olunmuşdur [20]. Antosianinlərlə modifikasiya 

olunmuş fibroinlərdə sərbəst radikalların intensiv-

liyi BRUKER ELEXSYS 580 EPR spektrometri 

vasitəsi ilə müəyyən edilmişdir.  

Xam ipəkdən serisinin təmizlənməsi. Tut 

ipəkqurdu baramasından alınan xam ipək 0,02M 

Na2CO3 məhlulunda iki dəfə olmaqla 30 dəqiqə 
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müddətində 1000C temperaturda qaynadılaraq fib-

roin serisindən təmizlənilib. Axar suda yuyularaq 

otaq temperaturunda qurudulub [21]. 

Boyağın alınması, adsorbsiya prosesi və EPR-

də ölçülməsi. Yeni toplanmış qırmızı payız yar-

paqları 400C temperaturda sabit kütlə alana qədər 

qurudulur və 20q quru payız yarpağı götürülüb toz 

halına gətirilir. Material tam hazır olduqdan sonra 

üzərinə 80ml distillə edilmiş su əlavə edib, 55-

600C temperaturda 3-4 saat saxlanılır. Çöküntü 

hissə ilə boyaq məhlul hissəsi bir-birindən tamami-

lə ayırılır. 

 Bərabər çəkiyə malik olan beş ədəd fibroin 

liflərdən biri nümunə kimi saxlanılır. Digər dörd 

fibroin lifləri 4 kimyəvi stəkana yerləşdirib, hər bi-

rinin üzərinə eyni konsentrasiyaya malik 15ml an-

tosianin boyaq məhlulundan əlavə edilib. 800C 

temperaturda adsorbsiya prosesi  10 dəq., 20 dəq., 

30 dəq. və 40 dəq.  müddətlərində aparılıb və otaq 

şəraitində qurudulub. Nümunə və qurudulmuş rən-

gli fibroin nümunələri EPR spektrometrin sınaq 

şüşəsinə yerləşdirilərək ölçmələr aparılmışdır. Nü-

munə fibroinin və antosianinlərlə modifikasiya 

edilmiş fibroinlərin spektrlərinin müqayisəsinə nə-

zər saldıqda 20 dəq. müddətində adsorbsiya olunan 

fibroində  sərbəst radikalların intensivliyi maksi-

mum, 40 dəq. müddətində adsorbsiya olunan fib-

roində isə sərbəst radikalların intensivliyi mini-

mum olduğu müəyyən olunmuşdur. 

 Nümunələrdən götürülmüş hissələr otaq tempe-

raturunda su, etil spirti və sirkə turşusu olan sınaq 

şüşələrində 3-4 saat saxlanılmış, daha sonra suzu-

lüb, qurudulmuşdur. Nümunələrin digər hissələri 

isə 400C-ə temperatura qədər qızdırılmış termos-

tatda 6 saat saxlanılmış və bütün təcrübə nümunə-

ləri fenoloji müqayisə edilmişdir. Nəticədə 20 dəq. 

müddətində antosianinləri adsorbsiya etmiş fibroin 

daha dayanıqlılıq göstərmişdir. 
 

NƏTİCƏLƏR VƏ MÜZAKİRƏLƏR 

 

 Əldə olunan antosianin ekstraktının mühitin 

pH=4.5 olduqda UV-vis spektri Şəkil 1-də göstə-

rilmişdir. Optik sıxlığın 520nm qiymətindən istifa-

də etməklə antosianin ekstraktının qatılığı 135µM  

uyğun gəldiyi müəyyən olunmuşdur. Bu məhlul-

dan fibroin zülalını modifikasiya etmək üçün isti-

fadə edilmiş və EPR metodu ilə sərbəst radikallı 

proseslər tədqiq olunmuşdur.  

 
 

Şəkil 1 
Sarağan birkisinin payız yarpaqlarından alınan 

antosianinlərin UV-vis spektri, pH=4,5 
 

 EPR metodu ilə təbii ipək fibroinində sər-

bəst radikalların mövcudluğu müəyyən edilmişdi. 

Şəkil 2(a)-da modifikasiya olunmayan fibroin (5) 

və modifikasiya olunmuş fibroinlərin (1,2,3,4) 

EPR spektrləri göstərilmişdir. Şəkildən aydın gö-

rünür ki, Şəkil 2(b)-də isə modifikasiya olunmuş 

fibroinlərin spektrindən modifikasiya olunmayan 

fibroinin EPR spektri çıxılmış və  qalıq antosianin-

lərin spektrləri göstərilmişdir. Spektrlərdən görün-

düyü kimi, modifikasiya edilməmiş fibroinin sər-

bəst radiakallarının intensivliyi, modifikasiya edil-

miş fibroinlərin hər birinin sərbəst radikallarının 

intensivliyindən aşağıdır. İlk 10 və 20-ci dəqiqələr-

də fibroin tərəfindən adsorbsiya prosesi gedir və 

udulan antosianinlərin miqdarından asılı olaraq 

spektrlərin intensivliyi çox olur, adsorbsiya-desor-

bsiya prosesləri dönər proseslər olduğundan, 30 və 

40-cı dəqiqələrdə isə prosesin əksi olaraq desorb-

siya prosesi baş verir, nəticədə intensivlik spektrlə-

rində azalma müşahidə olunur. Adsorbsiya prosesi 

Gibbs enerjisi ilə izah edilir və səthi sərbəst enerji-

nin azalması ilə gedir: ΔG=ΔH-TΔS, ΔG-Gibbs 

enerjisi, ΔH-entalpiya, TΔS-entropiya. Bu da ad-

sorbsiya prosesinin ekzotermik, desorbsiya prose-

sinin isə endotermik olmasının nəticəsidir. Adsorb-

siya prosesində fiziki və kimyəvi qüvvələr iştirak 

etdiyindən mahiyyətcə fiziki-kimyəvi prosesdir 

[22]. Buradan aydın görünür ki, antosianinlər bio-

aktiv xüsusiyyətlərə malik fibroinin xassələrini 

yaxşılaşdırır və biotibbdə antioksidant, mikrob və 

iltihab əleyhinə tətbiqinə imkan verir. 
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Şəkil 2 
a) Müxtəlif zaman intervalında antosianinləri adsorbsiya 

etmiş fibroinlərin EPR spektrləri: 1 - 20dəq., 2 - 30dəq.,  

3 - 10dəq. 4 - 40dəq. müddətində adsorbsiya olunmuş 

rəngli fibroinlər, 5 - modifikasiya edilməmiş fibroin;        

b) modifikasiya edilməmiş fibroin spektrinin verilənlərini 

çıxdıqdan sonra müxtəlif zaman intervalında adsorbsiya   

olunmuş antosianinlərin EPR spektrəri: 1 - 20dəq.,           

2 - 30dəq., 3 - 10dəq., 4 - 40dəq. 

 

NƏTİCƏ 

 

 Bu tədqiqat işində serisindən təmizlənmiş 

fibroin liflərinin adsorbsiya prosesi pH=4-5 mühi-

tində, sarağanın payız yarpağından alınmış 

C=135µM konsentrasiyalı antosianin boyağında, 4 

müxtəlif zaman intervalında, 800C temperaturda 

aparılmış və aşağıdakı nəticələr əldə edilmişdir: 

• Sarağanın payız yarpaqları ekoloji cəhətdən 

təmiz olan təbii boya, həmçinin biotibbi cəhətdən 

fibroinin bioloji aktiv xüsusiyyətlərini yaxşılaşdır-

maq üçün təbii mənbədir. 

• EPR spektrlərindən göründüyü kimi, 20dəq. 

müddətində fibroinə adsorbiya olunmuş sərbəst 

radikalların intensivliyi maksimum, 40dəq. müd-

dətində fibroinə adsorbsiya olunmuş sərbəst radı-

kalların intensivliyi isə minimum təşkil edir.  

• 20dəq. müddətində antosianinləri adsorbsiya 

etmiş fibroin digər zamanlarda adsorbsiya etmiş 

fibroin nümunələrinə  nəzərən suya, 95%-li etil 

spirtinə, 400C temperatura, 70%-li sirkə turşusuna 

qarşı daha davamlılıq göstərdi. 

 

  

 

 

 

 

 

 

 

 
1. https://az.wikipedia.org/wiki/%C5%9E%C9%99ki 

2. T.Qazıyev. Bitki fiziologiyası, Bakı: Maarif, 

(1974) 316. 

3. M.U.G.Thejas, K.Byrappa, R.Somashekar. Prepa-

ration and Characterization of Mulberry Silk 

Fibroin Films,  International Annals  of Advance 

Scientific Research, (2014) 1-7. 

4. S.Das, U.Bora,  B.B.Borthakur. Applications of 

silk biomaterials in tissue engineering and regene-

rative medicine, Silk Biomaterials for Tissue En-

gineering and Regenerative Medicine, (2014)  41-

77, doi: 10.1533/97808 57097064.1.41 

5. K.Yamaguchi, Y.Kikuchi, T.Takagi, A.Kikuchi, 

F.Oyama, K.Shimura, S.Mizuno. Primary structu-

re of the silk fibroin light chain determined by 

cDNA sequencing and peptide analysis, J. Mol. 

Biol., 210 (1989) 127-39, doi: 10.1016/0022-

2836(89)90295-7.  

6. T.Asakura, A.Aoki,  K. Komatsu,  Ch. Suzuki, 

N.Ikue, H.Kaji. A Lamellar Structure in Alanine-

Glycine Copolypeptides Studied by Solid-State 

NMR Spectroscopy: A Model for the Crystalline of 

Bombyx mori Silk Fibroin in Silk II Form, 

Biomacromolecules, 21 (2020) 3102-3111, 

doi:10.1021/acs.biomac.0c00486.  

https://az.wikipedia.org/wiki/%C5%9E%C9%99ki
https://pesquisa.bvsalud.org/controlecancer/?lang=pt&q=au:%22Asakura,%20Tetsuo%22
https://pesquisa.bvsalud.org/controlecancer/?lang=pt&q=au:%22Aoki,%20Akihiro%22
https://pesquisa.bvsalud.org/controlecancer/?lang=pt&q=au:%22Komatsu,%20Kohei%22
https://pesquisa.bvsalud.org/controlecancer/?lang=pt&q=au:%22Suzuki,%20Ikue%22
https://pesquisa.bvsalud.org/controlecancer/?lang=pt&q=au:%22Suzuki,%20Ikue%22
https://pesquisa.bvsalud.org/controlecancer/?lang=pt&q=au:%22Kaji,%20Hironori%22


V.E.ATAYEVA 

 

 138 

7. O.K.Gasymov, Ch.Botta, L.Ragona, A.J.Guliyeva, 

H.Molinari. Silk Fibroin‐Based Films Enhance 

Rhodamine 6G Emission in the Solid State: A 

Chemical-Physical Analysis of their Interactions 

for the Design of Highly Emissive Biomaterials, 

Macromolecular Chemistry and Physics, (2019) 

1800460, doi: 10.1002/macp.201800460. 

8. D.L.Nelson, M.M.Cox. Lehninger Principles of 

Biochemistry, Fourth Edition 4th edition,  (2004) 

Hardcover.  

9. L.Verbeyst, I.Oey, I.Van der Plancken, M.Hend-

rickx. Kinetic study on the thermal and       pres-

sure degradation of anthocyanins in strawberries,   

Food Chem., 123 (2010) 269-274, 

doi: 10.1016/j.foodchem.2010.04.027. 

10. https://www.cell.com/current-biology/pdf/S0960 

9822(12)00022-X.pdf 

11. I.R.Record, I.E.Dreosti, J.K.McInerney. Changes 

in plasma antioxidant status following con-

sumption of diets high or low in fruit and 

vegetables or following dietary supplementation 

with an antioxidant mixture, British Journal of 

Nutrition, 85 (2001)  459-464, 

doi: 10.1079/BJN2000292. 

12. I.M.Heinonen, A.S.Meyer, E.N.Frankel. Antioxi-

dant Activity of Berry Phenolics on Human Low 

Density Lipoprotein and Liposome Oxidation, 

Journal of Agricultural and Food Cehmistry, 46 

(1998) 4107-4112, doi: 10.1021/jf980181c.    

13. D.Bagchi, A.Garg, R.L.Krohn, M.Bagchi, 

D.J.Bagchi, J.Balmoori, S.J.Stohs. Protective         

effects of grape seed proanthocyanidins and 

selected antioxidants TPA-induced hepatic and 

brain lipid peroxidation and DNA fragmentation, 

and peritoneal macrophage activation in mice, 

General Pharmacology, 30 (1998)  771-776,    

doi: 10.1016/s0306-3623(97)00332-7. 

14. C.Osorio, J.G. Carriazo, O.Almanza. Antioxidant 

activity of corozo (Bactris guineensis) fruit by 

electron paramagnetic resonance (EPR) spectros-

copy, European Food Research and Technology, 

233 (2011)103-108,  

doi: 10.1007/s00217-011-1499-4.   

15. I.M.Heinonen, A.S.Meyer, E.N.Frankel. Antioxi-

dant activity of berry phenolics on human low-

density lipoprotein and liposome, Journal of  

Agricultural and Food Chemistry, 46 (1998) 

4107-4112, doi: 10.1021/jf980181c. 

16. D.Bayçin, E.Altıok, S.Ülkü, O.Bayraktar. Adsorp-

shion of Olive Leaf (Olea europaea L.) Antioxi-

dants on Silk Fibroin, J. Agric. Food Chem., 55 

(2007)  1227-1236, doi: 10.1021/jf062829o. 

17. Z.Ma, P.Jing. Stabilization of black rice anthocy-

anins by self-assembled silk fibroin nanofibrils: 

Morphology, spectroscopy and thermal protection. 

International Journal of Biological Macromole-

cules,146 (2019) 1030-1039, 

 doi: 10.1016/j.ijbiomac.2019.10.052.   

18. N.Tena, J. Martín, A,G.Asuero. State of the Art of 

Anthocyanins: Antioxidant Activity, Sourcesç Bio-

availability and herapeutic Effect in Human 

Health, 9 (2020) 451-457.                     

19. M.Zdybel, B.Pilawa. Application of Electron Pa-

ramagnetic Resonance Spectroscopy in Ophthal-

mology,Ophthalmology: Current Clinical and Re-

search Updates, (2014), doi:10.5772/58313. 

20. F.Wang, S.Xing, J.Yapking, L.Yan, F.Liu, 

Y.Dong, J.Wang. Leaf structural reddening in 

smoke tree and its significance, Urban Forestry & 

Urban Greening, 14(1) (2015) 80-88. 

doi:10.1016/j.ufug.2014.12.001 . 

21. O.K.Gasymov, A.Aydemirova, O.Alekperov, 

R.B.Aslanov, K.Khalilova, N.Gasimov, N.Ma-

medov, I.Mamedova, N.Gasanov, IR ellipsometry 

of silk fibroin films on Al nanoislands, Physica 

Status Solidi (c), 12 (2015) 628-630. 

22. T.E.Bədəlbəyli-Ağdamski. Fiziki və kolloid kimya, 

Bakı, (2017) 271-280. 

 

 
EPR ANALYSIS OF SILK FIBROIN ADSORBING ANTHOCYANINS IN AUTUMN LEAVES EXTRACT 

 

V.E.ATAYEVA 

 

 The results of a study of biocomposite materials obtained by adsorption of anthocyanins from an aqueous extract 

of autumn leaves of the Scumpia plant (Cotinus coggygria L.) on Silk fibroin by EPR spectroscopy in order to improve 

the bioactive properties of FS have been presented. The optimal conditions for maximum adsorption of anthocyanins 

have been determined. It has been shown that the maximum intensity of free radicals was observed in the biocomposite 

adsorbed by anthocyanins for 20 minutes, as well as resistance to water, 95% ethanol, 70% acetic acid and a temperatu-

re of 400C. The obtained biocomposite materials can be applied in regenerative medicine, biomedicine, and tissue engi-

neering. 
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ЭПР АНАЛИЗ ШЕЛКОГОГО ФИБРОИНА, АДСОРБИРУЮШЕГО 

АНТОЦИАНИНЫ ИЗ ЭКСТРАКТА ОСЕННИХ ЛИСТЬЕВ 

 

В.Э.АТАЕВА 

 

           Представлены результаты ЭПР спектроскопии исследования биокомпозитных материалов, полученных 

адсорбцией антоцианинов из водного экстракта осенних листьев растения Скумпия (Cotinus coggygria L.) на 

фиброин шелка, с целью улучшения биоактивных свойств ФШ. Определены оптимальные условия макси-

мальной адсорбции антоцианов. Показано, что максимальная интенсивность свободных радикалов наблюдается 

в биокомпозите, адсорбированного антоцианинами в течение 20 мин., а также устойчивость к воде, 95%-ому 

этиловому спирту, 70%-ой уксусной кислоте и температуре 400С. Применение полученных биокомпозитных 

материалов целесообразно в регенеративной медицине, биомедицине и тканевой инженерии.   
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РЕФЕРАТ 

Приведены результаты спектральных исследований 

звезды  Lyr, проведенные на Кассегреновском фокусе 

2-м телескопа Шамахинской Астрофизической Обсерва-

тории (ШАО) с использованием волоконного эшелле-

спектрографа ShAFES с ПЗС матрицей 4Кх4К пикселей, 

охлаждаемого жидким азотом. Спектральное разреше-

ние и спектральная область составляли 56 000 и 3800-

8500ÅÅ, соответственно. Измерена лучевая скорость 

спектральных линий SiII 6347, SiII 6371, MgII 4481, FeII 

4233, FeII 4583, FeII 5316, построена кривая лучевой ско-

рости яркого первичного компонента двойной системы  

Lyr. Изменение лучевых скоростей указанных линий до-

вольно хорошо отражает орбитальное движение главно-

го компонента. Из-за высокой скорости потери его мас-

сы орбитальный период звезды  Lyr претерпевает изме-

нения, увеличивается приблизительно на 19 сек. в год. 

Определено значение орбитального периода звезды  

Lyr, соответствующее нашему наблюдательному сезону, 

как 12.941428 дней, измерены лучевая скорость и экви-

валентная ширина линий Н и HeI 6678, построена зави-

симость измеренных параметров от фазы орбитального 

периода 12.941428 дней, найденного автором. 

 

ВВЕДЕНИЕ 

 

 Звезда  Lyr (HD 174638, HR 7106) явля-

ется яркой (Vmax=3m.4, B-V=0m.0) полуразде-

ленной, затменной, тесно-двойной системой с 

орбитальным периодом Р = 12.943296 дней [1]. 

Согласно современным представлениям, звез-

да  Lyr состоит из главного компонента (В8 

III), заполняющего свою полость Роша, и вто-

ричного компонента, невидимого, окруженно-

го толстым аккреционным диском [2,3]. Отме-

тим, что физическая природа вторичного ком-

понента не до конца выяснена. Этот компонент 

является невидимым, окружен толстым дис-

ком. Поэтому определить спектральный класс, 

построить кривую лучевой скорости, опреде-

лить физические пареметры этого компонента 

крайне сложно. Отметим, что массивный и 

плотный аккреционный диск является динами-

чески неустойчивым.  

 Впервые по наблюдениям звезды  Lyr 

звезды на 2-м телескопе ША были выявлены 

линии вторичного компонента, это способ-

ствовало определению массы компонента [4], 

что является важным событием в исследования 

этой звезды. Согласно [2], приемлемым спек-

тральным типом вторичного компонента явля-

ется А5III. 

 Многочисленные работы посвящены ис-

следованиям этой звезды. Однако мы перечис-

лим те, которые относятся к настоящей работе. 

Исторический обзор исследования звезды  

Lyr приведен в работе [5] и более современные 

в работах [2,3,6].  
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 Одной из интересных особенностей этой 

звезды является то, что главный компонент 

имеет меньшую массу, чем вторичный. Со-

гласно [7], масса главного (М1) и вторичного 

(М2) компонента определяется выражениями: 

 

М1sin=(2.88±0.10)M⊙ 

М2sin=(12.94±0.05)M⊙, 

 

здесь М1 и М2 являются массой главного и 

вторичного компонентов, соответственно,  - 

наклон орбитальной плоскости двойной систе-

мы к лучу зрения наблюдателя.  

 Авторы работы [7] считают, что значение 

 с большой вероятностью находится в интер-

вале 800-900. Предполагая потерю массы кон-

сервативной и учитывая обнаруженное увели-

чение периода, авторы этой работы получили 

для значения темпа потери массы главным 

компонентом величину, равную 2010-6М⊙ в 

год. 

 Меньшая масса главного компонента 

объясняется тем, что он, заполняя свою по-

лость Роша, подвергается интенсивной потере 

массы через внутреннюю точку Лагранжа. Как 

обычно, массивный компонент двойной систе-

мы мы называем главным и маломассивный - 

вторичным. Однако, в случае звезды  Lyr на-

блюдается обратное отношение масс компо-

нентов. Согласно современным представлени-

ям, мало-массивный главный компонент звез-

ды  Lyr, на самом деле, первоначально был 

массивной звездой. Известно, что темп эволю-

ции звезд решающим образом зависит от их 

массы. Поэтому, более массивный (главный) 

компонент двойной системы, быстро эволю-

ционируя, сперва заполняет свою полость Ро-

ша. После этого главный компонент начинает 

интенсивно терять вещество через внутрен-

нюю точки Лагранжа и, с течением времени, 

масса этого компонента уменьшается, и масса 

вторичного - увеличивается. В конце этого 

процесса получается так называемый «пара-

докс Алголя», т.е. менее массивный компонент 

двойной системы является более эволюциони-

ровавшим. 

 В двойной системе  Lyr мы наблюдаем 

«парадокс Алголя», т.е. менее массивный ком-

понент этой двойной системы является ярким 

гигантом, более эволюционировавшим. С дру-

гой стороны, первоначально менее массивный 

компонент (вторичный), набирая потерянную 

массу, становится более массивным компонен-

том двойной системы. Поэтому, во избежание 

путаницы, в научной литературе часто менее 

массивный компонент (В8III) двойной систе-

мы  Lyr, заполнивший свою полость Роша, 

называют донор (donor), а более массивный 

компонент, окруженный плотным диском, 

gainer (получатель). Отметим, что эволюцион-

ные особенности массивных тесных двойных 

систем, выявленные к настоящему времени, 

подробно описаны в монографиях [8,9].   

 Согласно авторам работ [10-12], возраст 

двойной системы  Lyr является 2.30107 лет, и 

данная двойная система соответствует стадии, 

так называемой, Case-B в эволюционной схеме 

тесных двойных систем с темпом потери мас-

сы 1.5810-5М⊙ в год. Авторы работ [10,12,13], 

вычислив динамическую эволюцию двойной 

системы  Lyr, пришли к заключению, что 

31.9106 лет тому назад орбитальный период 

этой двойной системы был около 4 дней, а мас-

сы главного и вторичного компонентов были 

9.0М⊙ и 7.65М⊙, соответственно. Согласно ра-

боте [12], после 72100 лет орбитальный период 

двойной системы   Lyr будет 23.47 дней. Мас-

са главного и вторичного компонентов будет 

1.78М⊙ и 13.77М⊙, соответственно. Полуразде-

ленная тесная двойная система  Lyr уже будет 

разделенной тесной двойной системой. Авто-

ры работ [10,11] из теоретических соображе-

ний определили следующие параметры для 

звезды  Lyr: =810, М1=3.0М⊙, М2=13.2М⊙, 

R1=15.2R⊙, R2=6.0R⊙, радиус аккреционного 

диска 28.3R⊙. Согласно результатам теорети-

ческих исследований, потеря массы в двойной 

системе  Lyr является квази-консервативной. 

На Рис. 1 приведена схематическая модель 

звезды  Lyr, построенная на основе схемати-

ческой модели, приведенный в работе [14]. На 
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Рис.1 показаны масса главного (2.9М⊙) и вто-

ричного компонентов (13М⊙), радиус главного 

(15.2R⊙) и вторичного компонентов (6.0R⊙), 

разделение компонентов (58R⊙) и радиус ак-

креционного диска (28.3R⊙). Спектральные 

подтипы и физические параметры взяты из ра-

бот [3,4,10]. Температура главного и вторично-

го компонентов равна 13300К и 32000К, соот-

ветственно. Наклон орбитальной плоскости к 

лучу зрения чуть меньше, чем 900 (810) и ор-

бита является приблизительно круговой.  

  

 
 

Рис.1 
Схематическая модель звезды  Lyr. 

 

 Авторы работ [1,15,16] из оптических и 

спектрополяриметрических наблюдений вы-

явили присутствие биполярных джетов звезды 

 Lyr, которые перпендикулярны к плоскости 

орбиты. Теоретическое обоснование присутст-

вия этих джетов приведено в работе [17]. Со-

гласно авторам работ [15,16], эмиссионная ли-

ний Н, в основном, формируется в этих дже-

тах. Как отмечено в работе [2], в понимании 

сути физических процессов, происходящих в 

звезде  Lyr, особо важным было обнаружение 

двух горячих пятен на диске [11]. Эти горячие 

пятна обнаруживались в фазах орбитального 

периода 0.40 и 0.80. Температура в этих пятнах 

приблизительно на 20 и 10 процентов выше 

средней температуры диска. В работе [2] 

всесторонне проанализирована роль магнитно-

го поля донора в формировании аккреционно-

го диска и горячего пятна на диске при фазе 

0.80. 

 Другой интересной особенностью звезды 

 Lyr является тот наблюдательный факт, что 

орбитальный период этой двойной системы 

увеличивается на 19 сек. в год [7]. Факт уве-

личения периода связан с тем, что главный 

компонент (яркий гигант) этой двойной систе-

мы теряет массу с высоким темпом. 

 В связи с тем, что значение орбитального 

периода звезды  Lyr увеличивается со време-

нем, для построения кривой лучевой скорости 

необходимо знать значение орбитального пе-

риода этой двойной системы, соответствующе-

го нашему наблюдательному сезону.  

 В спектре звезды  Lyr присутствуют 

сильные эмиссионные линии водорода и гелия. 

Исследование спектральной переменности 

этих линий является важным для понимания 

сути физических процессов, происходящих в 

этой звезде. 

 Целью данной работы является нахож-

дение значения орбитального периода звезды  

Lyr, соответствующего нашему наблюдатель-

ному сезону, построение кривой лучевой ско-

рости главного компонента и исследование 

спектральной переменности эмиссионных ли-

ний водорода и гелия. 

 

НАБЛЮДЕНИЯ И ОБРАБОТКА 

ПОЛУЧЕННЫХ ЭШЕЛЛЕ СПЕКТРОВ 

 

 Спектральные наблюдения звезды  Lyr 

были проведены на кассегреновском фокусе 2-

м телескопа ШАО им. Н.Туси в июле-августе 

2016 года. В течении 18 ночей были получены 

40 эшелле-спектров звезды  Lyr, на волокон-

ном спектрографе ShAFES (Shamakhy Fibre 

Echelle Spectrograph) с ССD матрицей 

(4000х4000px), охлаждаемого жидким азотом 

[18]. Спектральный диапазон - 3800-8500ÅÅ; 

спектральное разрешение - 56 000, отношение 

сигнала к шуму (S/N) 300; время экспозиции 

для всех спектрограмм - 20 минут. Обработка 

эшелле-спектрограмм выполнена с использова-

нием пакета программ DECH 20T, разработан-

ных в Специальной Астрофизической Обсерва-

тории РАН [19]. Среднеквадратичные ошибки 

определения лучевых скоростей были ±300м/с. 

Усреднением двух последовательных эшелле-

спектрограмм, полученных в течение одной 

ночи, удалены следы космических лучей.  
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 Таблица 1 
Лучевые скорости линий SiII 6347, MgII 4481 и FeII 4233, измеренные автором. 

                   

 

JD 2457000+… 

 Vr, км/с 

12.943296 

дней 

12.911428 

дней 

SiII 6347 MgII 4481 FeII 4233 

562.313 0.26 0.35 -156.39 -149.53 -152.56 

566.408 0.58 0.67 164.49 153.22 159.29 

567.444 0.66 0.75 167.16 158.34 169.52 

569.393 0.81 0.90 83.73 79.00 85.79 

570.425 0.89 0.98 -17.68 -23.36 -19.57 

584.425 0.97 0.06 -121.68 -121.58 -118.59 

585.467 0.05 0.14 -181.30 -173.27 -174.52 

589.388 0.35 0.44 -59.13 -59.93 -76.24 

613.208 0.19 0.28 -196.67 -191.63 -225.02 

615.215 0.35 0.44 -69.10 -67.20 -77.88 

616.215 0.43 0.52 15.33 19.84 16.06 

618.196 0.58 0.67 161.60 155.45 138.51 

621.207 0.81 0.90 77.49 76.29 85.84 

622.269 0.89 0.98 -22.53 -28.87 -17.99 

624.216 0.04 0.13 -171.64 -168.86 -133.50 

626.208 0.20 0.29 -196.33 -186.29 -175.24 

627.202 0.27 0.36 -142.23 -140.51 -135.77 

 

 Измеренные лучевые скорости линий 

SiII  6347, MgII 4481, FeII 4233 приведены в 

Таблице 1, в первом столбце приведены Юли-

анские даты, соответствующие концам экспо-

зиции, во втором и третьем столбцах - фазы, 

соответствующие значениям орбитальных 

периодов 12.943296 и 12.941428 дней, соответ-

ственно, в четвертом, пятом и шестом столб-

цах - измеренные нами значения лучевых ско-

ростей линий SiII  6347, MgII 4481, FeII 4233. 

Ошибка определения лучевых скоростей около 

±300 км/с. 

 При вычислении орбитальных фаз на-

чальной эпохой взяли Т0=2449559.980, кото-

рый соответствует первичному минимуму. 

Первичный (более глубокий) минимум, кото-

рому соответствует значение фазы 0, имеет 

место тогда, когда затмевается менее массив-

ный, более яркий главный компонент (донор). 

 Лучевые скорости определены совмеще-

нием прямых и зеркальных изображений на 

половинном уровне остаточной интенсив-

ности. Лабораторные значения длины волн 

указанных линий принимались равными 

6347.091Å, 4481.228Å и 4233.167Å. 

 Помимо спектров исследуемой звезды 

были получены спектры дневного излучения, 

спектры плоского поля и спектры сравнения. 

Для измерения лучевых скоростей были по-

строены кривые дисперсии для каждого 

порядка и глобальная дисперсионная кривая. 

Для определения смещения были использо-

ваны теллурические линии. Каталог длин волн 

с точностью 0.0001Å для солнечного спектра 

имеется в пакете программ обработки DECH 

20Т. 

 При определени лучевых скоростей учи-

тывалась гелиоцентрическая поправка, прини-

мающая во внимание  движение Земли по ор-

бите, ее суточное вращение, возмущающее 

действие Луны и больших планет Солнечной 

системы. 

 

КРИВАЯ ЛУЧЕВОЙ СКОРОСТИ 

ГЛАВНОГО КОМПОНЕНТА 

 

 В связи с тем, что значение орбитального 

периода звезды  Lyr увеличивается прибли-

зительно на 19 сек. в течение одного года, для 

построения кривой лучевой скорости необхо-

димо было сначала определить значение ор-

битального периода, соответствующего наше-

му наблюдательному сезону. Отметим, что по-

строение кривой лучевой скорости звезды  

Lyr позволяет нам определить значение орби-

тального периода и его вековое увеличение с 
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большей точностью, чем полученное из фото-

метрических наблюдений построением кривых 

блеска. Причиною этого является то, что из-за 

вариаций кривой блеска определение точных 

времен обоих минимумов значительно затруд-

нено. Благодаря тому, что кривая лучевой ско-

рости главного компонента (компонент В8 III) 

является почти синусоидальной, времена ми-

нимумов определяются более точно. Отметим, 

что из-за потери массы главного компонента 

разделение центров компонентов со временем 

увеличивается, и это приводит к вековому из-

менению полуамплитуд кривой лучевой ско-

рости. Для построения кривых лучевых ско-

ростей главного компонета были использова-

ны измереннные значения лучевых скоростей 

линий  SiII 6347, MgII 4481, FeII 4233. Благода-

ря тому, что эти линии являются узкими, луче-

вые скорости этих линий были определены с 

достаточно высокой точностью.  

 Как отмечалось выше, из-за потери мас-

сы главного компонента значение орбитально-

го периода двойной системы  Lyr претерпева-

ет изменения. Изменение периода этой двой-

ной системы изучалось многими астрономами. 

Установлено, что скорость изменения периода 

примерно постоянна, и значение орбитального 

периода увеличивается на 19 сек. каждый год 

[7]. Как уже отмечалось выше, для построения 

кривой лучевой скорости главного компонента 

мы должны сначала найти значение периода, 

соответствующего нашему сезону наблюде-

ний. Отметим, что наши спектральные наблю-

дения проводились в течение июля-августа 

2016г., и в этот же промежуток времени прово-

дились также фотометрические наблюдения 

этой звезды [1]. Принимая во внимание то, что 

почти параболическая О-С диаграмма для вре-

мен минимумов очень хорошо описывает ожи-

даемые моменты минимумов затмения и, ис-

пользуя элементы приведенные в работе [20], 

авторы работы [1] определили значение орби-

тального периода равным Р=12.943296 дней. 

При построении кривой лучевой скорости с ис-

пользованием наших измерений (для линии 

SiII 6347) с периодом 12.943296 дней, опреде-

ленным в работе [1], мы получили смещенную 

кривую лучевых скоростей (Рис. 2, открытые 

кружки) относительно кривой лучевой скор-

ости, построенной на основе измеренных зна-

чений лучевых скоростей линии SiII 6347 

(полные кружки) автором работы [21].  

 

 
 

Рис.2 
Кривые лучевых скоростей главного компонента  

линии SiII 6347 с периодами 12.943296 дней (откры-

тые кружки) и 12.941428 дней (полные кружки), по-

строенные по измерениям автора, и кривая лучевых 

скоростей (черные точки), построенная по данным    

Скульского [21]. 

 

 Значения измеренных лучевых скоростей 

линии SiII 6347 Скульским приведены в 

Таблице 2 [21]. 

 Отметим, что при значении периода 

Р=12.941428 дней кривая лучевых скоростей, 

построенная по нашим измерениям (Рис. 2, 

треугольники), и по измерениям автора работы 

[21] (Рис. 2, полные кружки) для линии SiII 

6347 совпадали, поэтому мы полагали, что 

значением периода, соответствующего нашему 

наблюдательному сезону (2016 год), является 

Р=2.941428 дней. На Рис. 3 показаны кривые 

лучевых скоростей, построенные по трем ли-

ниям (SiII 6347, MgII 4481, FeII 4233), которые 

довольно хорошо совпадают. Следовательно, 

можно сделать вывод, что изменение лучевых 

скоростей линий SiII 6347, MgII 4481, FeII 4233 

довольно хорошо отражает орбитальное дви-

жение главного компонента звезды  Lyr. 
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Таблица 2 

 
 Значения лучевых скоростей линии SiII 6347  

для главного компонента [21]. 

 

 Vr, 

км/с 

0.834 170 

0.838 165 

0.912 115 

0.917 112 

0.919 110 

0.922 105 

0.995 5 

0.073 -98 

0.150 -145 

0.153 -150 

0.305 -185 

0.309 -182 

0.379 -138 

0.382 -135 

0.533 30 

0.607 105 

0.684 170 

0.688 175 

0.391 -125 

395 -120 

0.468 -45 

0.473 -45 

0.550 45 

0.623 128 

0.627 130 

0.705 185 

0.777 190 

0.783 188 

0.854 160 

0.859 155 

0.932 100 

0.009 -10 

0.014 -10 

0.233 -180 

0.239 -175 

0.321 -172 

0.328 -165 

0.940 95 

 

 Отметим, что долгое время астрономам 

не удавалось построить кривые лучевой скоро-

сти массивного вторичного компонента, кото-

рый скрывается аккреционным диском. Впер-

вые в работе [4] установлено, что лучевые ско-

рости слабых компонентов линий SiII 6347, 

SiII 6371 изменяются в противофазе с линиями 

главного компонента. Этот факт объясняли из-

менением лучевых скоростей слабых компо-

нентов линий SiII 6347, SiII 6371, отражающих 

орбитальное движение вторичного компонен-

та. На основе этих линий впервые была по-

строена кривая лучевой скорости вторичного 

компонента. Однако, согласно [22], слабые 

компоненты линий SiII 6347, SiII 6371 факти-

чески образуются в псевдо-фотосфере аккре-

ционного диска. Несмотря на это, автор работы 

[22] считает, что изменение лучевых скоростей 

слабых компонентов линий SiII 6347, SiII 6371 

довольно хорошо отражает орбитальное дви-

жение вторичного компонента. 

 

 
 

Рис.3 
Кривые лучевых скоростей главного компонента 

звезды  Lyr лучевых скоростей линий SiII 6347 (от-

крытые кружки), MgII 4481 (прямоугольники) и FeII 

4233 (полные кружки) с периодом 12.941428 дней, 

 построенные по измерениям автора. 
 

 
 

Рис.4 
Фурье-периодограмма для массива значений лучевых 

скоростей линии SiII 6347 
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Рис.5 
Зависимость амплитуд фурье-гармоник от частоты 

исходного (dirty) и очищенного (clean)  

спектров и спектральное окно (window) для массива 

значений лучевых скоростей линии SiII 6347. 

 

 

 
 

Рис.6 
Профиль линии Н в спектре звезды  Lyr. Показана 

соответствующая фаза орбитального периода. 

 

ЧАСТОТНЫЙ СПЕКТРАЛЬНЫЙ 

АНАЛИЗ МАССИВА ИЗМЕРЕННЫХ  

ЛУЧЕВЫХ СКОРОСТЕЙ  

ЛИНИИ SiII 6347 

 

 Спектральные наблюдения звезды  Lyr 

проводились на 2-м телескопе ШАО в июле-

августе месяцах 2016 года. Этот период на-

блюдений приблизительно охватывает 4 цикла 

орбитального периода (Р=12.941428 дней). 

Было бы интересно провести частотно-спект-

ральный анализ массива измеренных нами 

лучевых скоростей линии SiII 6347 (Таблица1), 

для выявления возможной периодичности. 

 К сожалению, наши данные неравномер-

но распределены во времени. В данное время 

астрономами для поиска периодичности мас-

сива данных, неравномерно распределенных 

по времени, используется метод, описанный в 

работах [23-25]. На Рис. 7 показана Фурье-пе-

риодограмма для массива лучевых скоростей 

линии SiII 6347, рассчитанная по алгоритму, 

предложенному в работе [23].  

 

 
 

Рис.7 
Зависимость лучевых скоростей фиолетового,    

красного и абсорбционного компонентов линии Н 

от фазы орбитального периода 12.941428 дней. 

 

 На Рис. 4 показана Фурье-периодограм-

ма для массива значений лучевых скоростей 

линий SiII 6347, а на Рис.5 - зависимость ам-

плитуд Фурье гармоник от частоты для исход-

ного и очищенного спектра и спектральное ок-

но для массива значений лучевых скоростей 

линии SiII 6347. Как видно на Рис. 4, при по-

строении спектра мощности с помощью алго-

ритма, предложенного в работе [23], в спектре 

мощности появляются ложные пики. Приме-

нением алгоритма «clean», описанного в рабо-

те [24], можно попытаться убрать эти ложные 

пики. Как видно на Рис. 5, после применения 

алгоритма «clean» остается только один пик 

(указанный стрелкой) при частоте =0.077 day-

1, которому соответствует Р=12.987013 дней. 

Это значение периода сильно отличается от 

значений периодов, найденных нами 

(12.941428 дней) и в работе [1], равным 

12.943296 дней. Учитывая тот факт, что кривая 

лучевой скорости главного компонента, пост-
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роенная нами, точно строится по значениям 

орбитального периода, найденного автором 

равным 12.941428 дней, считаем что, это 

значение орбитального периода является дос-

товерным. 

 

СПЕКТРАЛЬНАЯ ПЕРЕМЕННОСТЬ 

ЭМИССИОННЫХ ЛИНИЙ 

Н и HeI 6678 

 

 Одной из интересных особенностей 

спектра β Lyr является присутствие в ее 

спектре сильных и переменных эмиссионных 

линий H и HeI 6678. Эти двухпиковые эмис-

сионные линии имеют сложное поведение с 

орбитальной фазой. Линия Н интенсивно 

изучалась в [26-29] и, согласно работам [15, 

16], основная часть этой линии образуется в 

двух взаимно перпендикулярных к плоскости 

орбиты джетах. 

Переменность эмиссионной линии Н. 

Профиль эмиссионной линии Н в спектре 

звезды β Lyr имеет двойной пик с абсорбцией 

между ними (Рис. 6). Следовательно, эмисси-

онная линия Н состоит из «узкой» фиолето-

вой (V) и «широкой» красной (R) составляю-

щих. На Рис. 7 показаны зависимости лучевой 

скорости от фазы красной, абсорбционной и 

фиолетовой составляющих эмиссионной ли-

нии Н. Как видно из этого рисунка, характер 

изменчивости фиолетовой и абсорбционной 

составляющих примерно одинаков, однако ха-

рактер изменения лучевых скоростей красной 

компоненты отличается. 

Переменность эмиссионной линии He I 6678. 

Профиль этой эмиссионной линии отличается 

от профиля линии Н. Так как эмиссионная ли-

ния Н всегда состоит из двух компонентов, а 

эмиссионная линия HeI 6678 иногда имеет три 

и даже больше (Рис. 8). Вторая отличительная 

особенность состоит в том, что центральное 

поглощение в случае HeI 6678 более глубокое 

по сравнению с линией Н. На Рис. 7 показана 

зависимость лучевых скоростей фиолетового, 

красного и абсорбционного компонентов эмис-

сионной линии HeI 6678 от фазы орбитального 

периода. Как видно из этого рисунка, характер 

этой зависимости совпадает с аналогичной 

зависимостью эмиссионной линии Н (Рис. 9). 

 
 

Рис.8 
Профиль линии НeI 6678 в спектре звезды  Lyr. По-

казана соответствующая фаза орбитального периода. 

 

 
 

Рис.9 
Зависимость лучевых скоростей фиолетового, крас-

ного и абсорбционного компонентов линии HeI 6678 

от фазы орбитального периода 12.941428 дней. 

 

ЗАКЛЮЧЕНИЕ 

 

 Из анализа эшелле-спектрограмм звезды 

 Lyr, полученных на 2-м телескопе ШАО, оп-

ределено значение орбитального периода звез-

ды  Lyr как 12.941428 дней, соответствующе-

го нашему наблюдательному сезону (июль-

август 2016 г.). Использовав это значение ор-

битального периода, построили кривые луче-

вых скоростей главного компонента звезды  

Lyr по линиям SiII 6347, MgII 4481, FeII 4233. 
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Установлено, что кривые лучевых скоростей, построенные по линиям SiII 6347, MgII 4481, 

FeII 4233 довольно хорошо отражают орби-

тальное движение главного компонента. 

 Исследована спектральная переменность 

эмиссионных линий водорода и гелия в спек-

тре звезды  Lyr. Профиль эмиссионной линии 

Н в спектре звезды β Lyr имеет двойной пик с 

абсорбцией между ними. Показано, что харак-

тер изменчивости фиолетовой и абсорбцион-

ной составляющих примерно одинаков, однако 

характер изменения лучевых скоростей крас-

ного компонента отличается.  

 В отличие от линии Н профиль эмис-

сионной линии HeI 6678 иногда состоит из 

трех и и даже больше компонентов. Второе от-

личие состоит в том, что центральное поглоще-

ние в случае HeI 6678 более глубокое по срав-

нению с линией Н. Построена зависимость 

лучевых скоростей фиолетового, красного и 

абсорбционного компонентов эмиссионной ли-

нии HeI 6678 от фазы орбитального периода, 

характер этой зависимости совпадает с анало-

гичной зависимостью для эмиссионной линии 

Н.  

 Данная работа выполнена при финансо-

вой поддержке гранта Мария-Склодовской-

Кюри, соглашение № 823734, программы фи-

нансируемого в рамках Европейского Союза 

по исследованиям и инновациям «HORIZON 

2020». 
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TUTULAN QOŞA  Lyr ULDUZUNUN SPEKTRAL TƏDQİQİ 

 

C.N.RÜSTƏMOV 

 
 Tutulan qoşa  Lyr ulduzunun spektral tədqiqinin nəticələri verilmişdir. Bu ulduzun spektral müşahidələri Şamaxı 

Astrofizika Rəsədxanasının (ShAR) 2-metrlik teleskopunun Cassegren fokusunda, maye azotla soyudulan 4Kx4K piksel CCD 

matrisi olan lifli eşelle spektrografı ShAFES ilə yerinə yetirilmişdir. Spektral ayırdetmə və spektral diapazon müvafiq olaraq 56 

000 və  3700-8500 ÅÅ-dir. SiII 6347, SiII 6371, MgII 4481, FeII 4233, FeII 4583, FeII 5316 spektral xətlərinin radial sürətləri 

ölçülmüş, bu qiymətlərindən istifadə edərək  Lyr ulduz sisteminin baş komponentinin şüa sürəti əyrisi qurulmuşdur. Aydın 

olmuşdur ki, göstərilən xətlərin şüa sürəti əyriləri baş komponentin orbital hərəkətini kifayət qədər yaxşı əks etdirir. Baş 

komponentin yüksək kütlə itkisi sayəsində  Lyr ulduzunun orbital periodu dəyişkənliyə uğrayır. Orbital periodun qiyməti bir 

ildə təqribən 19 saniyə artır.  Lyr ulduzunun bizim müşahidə mövsümünə uyğun orbital periodunun qiymətinin 12.941428 gün 

olduğunu müəyyən edilib. H və HeI 6678 xətlərinin radial sürəti və ekvivalent eni ölçülmüş və bu parametrlərin təyin etdiyimiz 

12.941428 günlük periodun fazasından asılılıq əyriləri qurulmuşdur. 

 

 
THE SPECTRAL INVESTIGATION OF ECLIPSING BINARY STAR  Lyr 

 

J.N.RUSTAMOV 

 
 The results of spectral studies of the star  Lyr have been presented. Spectral observations were carried out at the 

Cassegrain focus of the 2-m telescope of the Shamakhy Astrophysical Observatory (ShAO) by using a fiber echelle spectrograph 

ShAFES with a CCD matrix of 4Kx4K pixels, cooled with liquid nitrogen. The spectral resolution and spectral range were 56 

000 and  3700-8500 ÅÅ, respectively. The radial velocities of the spectral lines SiII 6347, SiII 6371, MgII 4481, FeII 4233, 

FeII 4583, FeII 5316 were measured. The radial velocity curve of the bright primary component of the binary system  Lyr was 

plotted by using the measured values of radial velocities. It is concluded that the variation of the radial velocities of the indicated 

lines quite well depicts the orbital motion of the main component. Due to the high rate of mass loss of the main component, the 

orbital period of the star  Lyr is changing. The period increases by approximately 19 s per year. We have determined the value 

of the orbital period of the star  Lyr corresponding to our observational season as 12.941428 days. The radial velocity and the 

equivalent width of the Н and HeI 6678 lines were also measured. The dependence of these measured parameters on the phase 

of the orbital period of 12.941428 days found by us was plotted. 
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