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CuzInsSe; BIRLOSMOSININ ALINMASI VO KRISTAL QURULUSU
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CuzlnaSe7 birlosmoasi sintez edilmis, kristal qurulusu todqiq edilmisdir. Todgigatlar otaq temperaturunda vo normal sora-
itdo XRD metodlari ilo aparilmigdir. Alinmis XRD spektrlori Ritveld metodu ils analiz edilorok muxtslif kristallografik para-
metrlori toyin edilmisdir. Miisyyon edilmisdir ki, bu birlogsmonin kristal qrulusu P-42c (112) foza qruplu tetraqonal sim-

metriyaya uygun kristallasir.

Acar sozlari: rentgenfaza, qurulus, xalkogen.
PACS: 538.91+538.93

Giris

Cu torkibli xalkogenid yarimkegiricilorin Kkristal
gurulusu vo miixtolif fiziki xassalori uzun middotdir ki,
mixtoalif metodlarla todqgiq edilir. Lakin bu istigamatds
aragdirilmasina ehtiyac olan bir sira mosslalor halo do
galmaqdadir. Bu birlogsmalorin qurulusunun, qurulug
faza kecidlorinin Oyronilmasi, onlarin digor fiziki
xassalorinin izah edilmasi i¢lin vacibdir. Ona gérs do
son zamanlarda bu istigamotdo genis todgigatlar
apartlir [1-3].

Mis xalkogenidlarinin digar xalkogenidlorlo mi-
gayisads bir sira iistiin vo ¢atigmayan cohatlori vardir.
Osas Ustunlik ondan ibaratdir ki, mis atomlar1 dayiskan
valentli olduqlari Gi¢iin miixtalif konfiqurasiyali kristal-
lar amala gatira bilirlor. Bu kristallar hom elektron qu-
rulusuna, ham do kristal qurulusuna gérs fargli olurlar.
Catigsmayan cohot ondan ibaratdir ki, bu terkiblards ¢cox
zaman iKi vo tigfazali sistemlor miisahidos olunur. Yik-
sok temperaturlarda faza amologalms prosesi gedoarak
bir fazali sistem formalasir [4-6].

Xalkogenid yarimkegiricilordo  Kkation-kation
avazlomalorinin tosiri bdyukdir. Ona goro ki, svozlo-
molor zaman1 hom elektron qurulugda ham do kristal
qurulugda mithiim doyisikliklor yaranir. Ona gére do,
bu istigamotds genis todgiqatlar aparilir [7, 8]. MUay-
yan edilmisdir ki, kation-kation avazlomalari ilo bir-
fazali sistemlorin alinmasi vo Oyronilmosi, dayaniql
xassalora malik yarimkegiricilorin alinmasina sabab
olur. Bu isda, Cu-i gismon in ilo ovaz etmoklo yeni
CuzlInsSey birlogsmasi sisntez edilmisdir. Alinmus birlos-
monin qurulusu dyornilmisdir.

Sintez

Tadgigat tglin talob olunan CuzlnsSe; birlogsma-
sinin polikristal nimunasi xalkogenid yarimkegiricilor
ticlin xarakterik olan standart metodla sintezi edilmigdir
[9,10]. Sintez prosesi zamani tomizlik doaracasi
99.98%-dan az olmayan Cu, In metal vo Se xalkogen
elementlorindon istifado edilmisdir. Bunun ii¢iin no-
zords tutulan niimunanin stexiometriyasi asasinda ele-
mentlor yiiksok doqiglikli elektron torazido ¢okilmis,
sonra gakisi 5q olan qarisiq kiitls sintez ampulasina dol-
durulmus, ampulanin havasi sorulmusdur (~ 1072 Pa).
Ovvalcadon sobanin temperaturu 700 K-o ¢atdirtlmis-
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dir. Sintez prosesi ligiin hazir ampula maili sobaya yer-
logdirilmisdir. Bir saat orzinds bu rejimdo (700 K) sax-
lanildigdan sonra sobanin temperaturu 50 daraco/saat
sliratlo 1200 K-o godor artirilmigdir. Ampula vaxtasiri
silkalondirilorok yenidan 1.5 saat orzinds bu tempera-
turda saxlanilmisdir. Sonraki moarhslods sobanin tem-
peraturu yenidan 750 K-o gadar endirilmisdir. Niimu-
nads bircinsliyin slds edilmasi mogsadi ilo uzun mud-
dotli tablama aparilmigdir. On bes giin oarzinds tablan-
ma prosesinds niimuna 750 K temperaturda saxlanil-
migdir. Ampula agilarkon sintez edilmis kiitlonin asa-
son tetraedrik formali kigik monokristal donaciklarin-
don ibarat olmasi miisahido edilmisdir.

Rentgenqurulus analizi

CuzInsSey xalkogenid birlosmasinin kristal quru-
lusu rentgen difraksiyas: metodu ilo todqiq edilmisdir.
Sintez edilmig niimunanin rentgen difraksiya tocriibe-
lari muasir D8 ADVANCE difraktometrinds aparilmis-
dir. Difraktometrin parametrlori: CuK,-siialanmada,
4=1.5406 A, 40kV, 40mA-dir. Sintez edilmis polikris-
tal hovongdostodo azilorok toz halina salinmis, sonra iso
qurulus tadqiqatlart aparilmisdir.

CuzInsSey birlogmasi tiglin 10°<26<90° difraksiya
bucagi intervalinda almmuig difraksiya monzorasi
Ritveld metodu ilo Mag2Pol programinda analiz edil-
migdir. Analiz naticasinds mioyyan edilmisdir ki, bu
birlasmonin kristal qurulugu P-42¢(112) foza qruplu tet-
raqonal sinqoniyaya uygun galir. Qofas parametrlorinin
giymetlori: a=b=5.7624 A, ¢=11.5432 A, v=382.870
A3 p=4.9697 g/sm?3, Z=2 toyin edilmisdir. Spektrin ana-
lizi noticasinds miixtalif kristallografik mévgelords da-
yanan Cu, In vo Se atomlarinin koordinatlar1 da toyin
edilmisdir (Cadval 1).

Codval 1.
CuzIn,Se; birlosmoasinin atom koordinatlari.
Atom X y z Occ
Inl 0.00000 0.50000 0.25000 0.930
In2 0.50000 0.50000 0.00000 0.600
In3 0.50000 0.00000 0.25000 0.400
Se 0.25345 0.22727 0.12586 0.875
Cu 0.00000 0.00000 0.00000 1.000
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Sokil 1. CuzlnsSer birlogsmasinin kristal qurulugu.

Mioyyan edilmisdir ki, CuzlnsSe; birlosmasinin
kristal qurulusu gofasin diylinlarinds dayanan Cu, go-
fasin hacmi boyu paylanan In vo onlarla birlogorak tet-
raedrlor amoalo gotiron Se atomlarindan ibarstdir. Dia-
mond 3.2. programinda alinmis tetragonal simmetriya-
ya uygun 3D kristal qurulug sokil 1-ds verilmisdir. So-
kildon gorudiyd Kimi indium atomlari selen atomlari
ilo birlosorak InSey tetraedrlori amoala gotirirlor. Indium

atomlar1 ti¢ miixtalif mévgeds dayanmaglarina baxma-
yaraq hamus1 (¢ valentli halda olurlar vo xalkogen
atomlart ilo omalo gatirdiklori poliedrlarin ha6r biri tet-
raedrlor yaradirlar. Malumdur ki, kristallarda mis atom-
lar1 birvalentli vo ikivalentli halda kovalent rabitolor
omoala gatirirlar. CuzlnsSe; birlosmosinds mis atomlari
eyni kristallografik mévgeds yerlogirlor vo birvalantli
halda birlogsmays daxil olurlar. Atomlarin koordinatla-
rindan vo ion radiuslarindan asili olaraq atomlar arasi
mosafalor tayin edilmisdir. Alinmis giymatlor cadval 2-
do verilmisdir.

Codval 2.
CuzInsSe; birlosmosindos atomlar aras1 moasafolor.

Atomlar Atomlar arasi
masafalor
Inl - Se 2.5800
In2 - Se 2.5689
In3 - Se 2.4056
Cu - Se 2.4411

Miayyan edilmisdir ki, todgiq olunan CuzlnsSey
birlosmasi tetragonal sinqoniyada kristallagir vo onun
gofos parametrlori: a=b=5.76 A, c=11.54 A, v=382.870
A3, p=4.9697 q/sm?, Z = 2 vo P-42¢(112) foza qrupuna
uygundur
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CuzlnsSe; BIRLOSMOSININ ALINMASI VO KRiSTAL QURULUSU

S.1. Ibrahimova, S.H. Jabarov, G.M. Agamirzayeva, Kh.M. Guliyeva

STRUCTURAL AND VIBRATIONAL PROPERTIES OF CuzlnsSer
BY ANALYTICAL METHODS

The compound CuzInsSe7 was synthesized and its crystal structure was studied. Researches were carried out by XRD
methods at room temperature and under normal conditions. The obtained XRD spectra were analyzed by the Ritveld method
and various crystallographic parameters were determined. It was determined that the crystal structure of this compound
crystallizes according to tetragonal symmetry with space group P-42c (112).
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