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Maslumdur ki. radiasiyanin, radiasiyanin askarlanmasi yiiksok migavimat v yaxst yiikdasiyict kegiriciliyi tolob edir. Bu
moqsadla, dastyicilart kompensasiya etmok (i¢lin dayaz donor vo akseptorlardan istifads etmoklo tosirli dasiyici talolor olan
dorin moarkazlordon gaginmaq lazimdir. Hesablamalarimiz noqtovi vakansiyalarin yarimkegiricinin qadagan zolaginda Fermi
soviyyssinin lokallagmasina neca tosir etdiyini aragdirmaga imkan verir. Fermi soviyyasinin giymatinin artmasi ilo Cd
vakansiyasinin formalagma enerjisi +2 yiik halindan -2 yiik halina yaxinlagir vo 1,2 eV Fermi saviyyosindon yuxari qiymstlordo
-2 yiik hali halina kegir. Fermi soviyyasinin giymatinin sonraki artiminda bu hal stabil olaraq qalir. Hesablama gostarir ki, Ga
vakansiyasi Fermi saviyyasinin giymatindan asili olmayaraq -2 yiik halinda stabil olur vo gadagan zolaq daxilinds heg bir yiklu
kegid soviyyesi miisahide olunmur. Noqgtovi Se vakansiyasinda +2 voaziyyeti 0.5 eV-don asagi olan Fermi soviyyosi Uglin
sabitdir. 0.5eV-1.1eV araliginda neytral yiikk hali daha dayaniqlidir. 1.1eV-dan yuxari giymotlords iso -2 yiik hali stabil olub
Fermi seviyyanin sonraki artimindan asili olmayaraq stabil olaraq galir.
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Giris e1(0)=7,71, sindrma omsallar1 iso n(0).=3,3 vo
) n(0)=2.77 olmusdur.
Ucgat CdGazSes yarimkegirici birlogsmolori tetra- Nozari isdo, CdGaXs (X=S, Se) birlosmosinin

qonal (I'4 foza qrupu) qurulusda kristallagib [1],  struktur, elastik, elektron vo optik xisusiyyatlorini tod-
A:B3Ces kristal grupuna aid edilir, bu birlogsmalor  giq etmok tigiin GGA yaxinlagmas: istifade olunmagla
sfalerit vo xalkopirit struktura malikdirlor. Kadmium  VASP program paketindan istifado edilmisdir. GGA
tioqallatlart CdGaxXs (X: S, Se) defektli xalkopirit yaxinlagmasinin molum ¢atigmazliglarina goérs, gada-
strukturuna malikdir, burada kation yerlorindon biri  gan zolaq eni lazimi saviyyads giymatlondirilmadiyi
bosdur . tglin, bu hesablamanin naticalari gonastboxs deyildir.

Bu birlogsmoalorin defekt qurulusu onlarin anizotro-  Bu material CdGazX4 (X =S, Se) tiglin névbati elektron
piya, gorunen dalga uzunlugu diapazonunda giiclil 1U-  spektr nozari hesablamalar1 Fuentes-Cabrara [1] toro-
minesans Kimi xisusiyystlora malik olmasma sobob  findon ultrasoft VVanderbilt tipli psevdopotensial istifa-
olur [2-4] ki, bu da 6z ndvbasinds onlari infraqirmizi  do olunmagla hayata kegirildi. Qadagan zolagin eni uy-
geyri-xatti optik kristallar kimi tanidir. Defekt-xalkopi-  gun olarag CdGa,S4 vo CdGa,Se, ligiin 2,19 vo 1,36 eV
rit birlosmolorinds agqar atomlarla agqarlamaq vo yeni  oldugu miioyyan edilmisdir.

funksional xutsusiyyastlori 6yronmok ugtin istifads olu- Optoelektronik cihazlarda yarimkegiricilarin eti-
nan stexiometrik adlanan bosluqlar var. Hal-hazirda  barli istifadoasi ti¢iin agqarlara vo daxili defektlors noza-
muasir tadqiqatgilar onlara boyiik maraq gostarirlor. rat, hamginin yiikdastyicilarina somarali nozarat vacib-

Ideal xalkopiritin (mosolon, AgGaSe,) qurulusu  dir. Belo elektrik va optik xassalora asaslanan xalkopirit
ilo migayisads, CdGa,Ses birlogmosindoki Gal atom-  CdGa,Seq birlosmasinds ndgtovi defekt [8-10] struktu-
lar1 AgGaSe,-do Ga atomu pozisiyasinin yarisini, Ga,  runun, eloca do soth vo fazalararasi strukturlarin idars
atomlart AgGaSe,-do Ag atomu pozisiyasinin yarisini,  edilmasi vo dizayni cihazin isini optimallasdirmaq tigiin
Cd atomlar1 ise Ag-nin pozisiyasinin ikinci yarisini tu-  agardir. Bizo malumdur ki, bu birlosmanin daxili de-
tur vo belolikls, Ga pozisiyasinin yarisi bos qalir [5].  fektlorinin vo asqgarlarin saciyyslondirilmasine hasr
Noticado, defekt xalkopirit strukturunda Se atomlarmm  olunmus eksperimental va nozari iglor yoxdur. Bu isde
koordinasiya say1 ii¢diir vo Se atomunun pozisiyalar1  biz CdGa,Ses-da noqtavi defektlori ilk dofs olarag no-
ideal xalkopirit strukturunda tuta bilacaklori pozisiya-  zordon kegirib, defektlorin formalagma enerjisini, onla-
larla mugayisads shamiyyatli doracods yerdayismisdir.  rin kristal qurulusda va elektron qurulusda yaratdigi do-

APW hesablamalarina [1-6] asason CdGaySes bir-  yisikliklori miizakirs edacayik.
lagmasinin Eq gqadagan zolaq eni~2,3 eV-dur. Eksperi-
mental olaraq toyin edilmis gqadagan zolagin eni iso  Hesablama metodu
Eq=2.33eV [10] vo E4=2.35eV [11]. Tocribi isds, gada-
gan zolaq t¢iin alinmig 2.57 eV, digar naticalordan bir Tomol prinsiplardon tam enerjinin minimuma go-
godor yuksokdir. CdGazSes vo CdGaySy birlosmalarinin - tirilmasi yolu ilo CdGa,Se; kristalinin tarazliq qafas pa-
fundamental udma kenart vo oks etdirmo spektrlori do  rametrlori ATK program paketi, LDA, GGA yaxinlag-
bu isds tadqiq edilmisdir. malar1 Vo normani qoruyan FHI, HGH vo SG15 ion

Hallar sixliginin paylanmasi hesablamalarindan  psevdopotensiallar: istifado olunmagla toyin edilmis-
[7,11], mioyyen edilmisdir ki, p-d hibridlosmesi ga-  dir. isdo atomlarin valent elektronlar1 Cd [Kr]4d'%+5s?
dagan zolaq eninin formalasmasinda osas rol oynaywr.  (iciin 13, Ga [Ar] + 3d2%4s%4p! Gcin 13 va Se
Hesablannmig  dielektrik  sabitlori  £1(0)1.=10.94,
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[Ar]3di%+4s?4p* Gclin 6 kimi secilmisdir. Kristalm
strukturunun optimallagdirilmasi zamani atomlararasi
qarsilight  tesir  qlvvesinin - maksimal  giymati
0.003eV/A, mexaniki garginlik tenzorunun maksimal
giymati iso 0.003eV/A3-dan kigik olmusdur. Bu qiymot
ifratgofos Uil iss 0.05 eV/A tortibinds olmusdur. BZ
Uzra integrallamalar ideal gofas Uigiin Monkhorst-Pack
sxemi zra asason 7x7x7, ifratgofos Ugun isa 5x5x5
gridlari Gzrs yerina yetirilmisdir.

Natica

Digor tocriibi vo nozari noticalor ilo migayisads
optimallagdirilmig qofas parametrlari vo gadagan zolaq
eni cadval 1-do verilmisdir. Cadvaldan gérindiyl ki-
mi, GGA yaxinlasmasinin SG15 psevdopotensiali ile>I

birgs istifadasi gadagan zolaq eninin eksperimental no-
ticalora uygun alinmasina imkan verir. Bu sobabdan if-
ratqofas liglin istifads edacoyimiz parametrlor GGA ya-
xinlagsmasi vo SG15 psevdopotensiali olacaq. Elektron
zona qurulusu hesablamalar1 gostorir ki, valent zonasi-
nin tavan Va kegiricilik zonasinin dibi Brilliien zonasi-
nin markazi simmetriya ngqtasinds yerlogir. Bu da 6z
névbosinds, CdGazSes birlogsmasinin genis qadagan zo-
lag enina 2,43eV malik olan birlosms oldugunu géste-
rir. Elektron spektrindoki zonalarin dispersiya xiisusiy-
yatlori digar islordaki dispersiya xususiyyatlarilo yaxsi
uygunluq toskil edir. Qeyd etmok lazimdir ki, qadagan
zolaq Uguin taqdim olunan natica,heg bir uygunlagdirma
parametrindon istifado olunmadan hesablanmisdir.

Cadval 1.

Muixtlif parametrlordan istifads olunmagqla hesablanmig qofos parametrlorinin
adabiyyatdan molum naticalorlo mugayisssi.

parameters LDA GGA Exp. Exp. | Theo.
FHI | HGH | 5G15 | FHI HGH | 5G15 [34] [35] 2]
a(A) 585 | 582 5.76 5.73 575 | 379 5.74 373 | 585
b(A) 585 | 582 5.76 5.73 575 | 379 5.74 573 | 585
c(h) 1089 | 1078 | 1071 | 10.81 | 10.74 | 1076 | 10.7 10.73 | 1096
Eg (eV) 152 | 1.67 195 | 206 217 | 243 135
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Sokil 1. GGA yaxinlagsmasi va SG15 psevdopotensiali istifads olunmagla hesablanmis elektron zona qurulusu.

Toqdim olunan igdo hesablamalar tgun 6lglisi 2x2x1
olan 56 atomdan ibaroat ifratgofos secilmisdir. Defekt
formalagsma enerjisi vo hallar sixligi hesablanmazdan
owval ifratgafaslorin strukturlar1 tam enerjinin mini—I

mum giymeti almana kimi optimizasiya edilmisdir. if-
ratqofoslords vakansiyanin formalasma enerjisi siste-
min atom-kimyovi potensialindan asilidir. Neytral va-
kansiya halinda hor bir atom {iglin formalasma enerji-
lori agagidaki kimi tayin olunur:

Ef = E}][Cdn—lGQZnsezm] - Ef [CdnGaZnse4n] + Uca
E; = Ejy [Cd,Gazn_1Sesn] — Ef[CdnGaZnse4n] + Uga
Ef = E}; [CdnGaZnse4n—1] - Ef [CdnGa2n534n] + Use

burada E_f*v - defekt quruluslu strukturun tam enerjisi ! Vakansiya halinda formalagma enerjisi Fermi soviyys-
vo E_f- ideal strukturun tam enerjisidir. x atomun kim-  sindoan (EF) asilidir vo asagidaki sokilds tayin olunur:
yavi potensialidir |

E; = (V) = E} (V) — E;(TUnSe,) + pg + q(Er + Evpu)
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Er — Fermi soviyyosidir vo 0-dan Eg-o godor doyiso
bilor, burada Eqqadagan zolaq enidir. Er (V) bes yiiklii
hal {igiin hesablanmisdir +2, +1, 0, —1, —2. Bizim

hesablamamizda &(¢/q' ) kegid saviyyasi q va (' yuk
hallarinin amoalo golma enerjilarinin barabar oldugu
Fermi soviyyasinin mévgeyi kimi mioyyoan edilir [10].
&(g/q")-1 misyyan etmok Ucin;

€(q/q") = [Ef(VE; Ep = 0) —E;(VY; Er = 0)] / (¢ — )

disturundan istifads olunur. Burada E;(V?; Er = 0)
Fermi soviyyasi valent zonanin tavaninda yerlogdikdo
(EF=0), V defektinin formlagma enerjisidir .

Mioayyan edilmisdir ki, Cd atomunun neytral
yukli vakansiya halinda onunla rabitodo olan Se
atomlar1 bir qodar vakansiya torofo meyl edirlor (qonsu
selen atomlar1 arasindaki mosafs 0.97 A azalir). Bu da
0z nodvbasinds itirilmis Cd atomunun elektrostatik
itoloma qiivvesinin olmamast ilo slagedardir. Cd
vakansiyasinin -2 YUk halinda qonsu Se atomlar
vakansiyadan 0.24 A qgodor uzaglasirlar. Cd
vakansiyasinin +2 yiik halinda isa gonsu Se atomlari
vakansiyaya dogru 0.26A qodar meyl edirlor. Bu
hadisoni elementlorin oksidlosmo doracasi ilo izah
etmok olar.

Sokil 2-don gortndiyl Kimi, Cd vakansiyasinin
+2 yiik hali Fermi soviyyonin asagi qiymstlorinds an
dayaniqh haldir. Lakin Fermi saviyyonin artmasi ilo
+2/-2 yiik halina kecid bas verir vo, belslikls, Fermi
saviyyanin 1.3eV giymotindon yuxari qiymatlorinds -2
yiik hali sistem iigiin oan dayaniql1 hal hesab olunur.

Defect formation energy
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Saokil 2. 56 atomdan ibarat ifratgafos tgiin yikli Ved
vakansiyasinin defekt formalagsma enerjisinin
Fermi soviyyadon asililig1.
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Sakil 3. Cd vakansiyasinin miixtolif yiik hallar1 iigiin hesablanmis hallar sixlig1.

Hallar sixlig1 hesablamasindan (sokil 3) gorundii-
yu kimi, Ga vakansiyasinim hom musbst, hom do moanfi
yiik hallarinda qadagan zonada slavs zonalar meydana
cixmir. Vakansiyanin hom miishat, ham do manfi yik

halinda Fermi saviyyanin valent zonaya torof siiriigmasi

bas verir. Bu da 6z novbasinds bu vakansiyanin dayaz
akseptor tipli oldugunu gostorir.
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MATHEMATICAL CALCULATION OF ELECTRONIC PROPERTIES OF POINT
DEFECTS IN CdGazSes

It is know, radiation detection requires high resistance and good charge carrier conductivity. To this end, deep centers,
which are effective carrier traps, should be avoided by using shallow donors and acceptors to compensate carriers. Our
calculations allow us to investigate how point vacancies affect the localization of the Fermi level in the semiconductor band
gap. With the increase in the value of the Fermi level, the formation energy of the Cd vacancy approaches from the +2 charge
state to the -2 charge state and changes to the -2 charge state at values above the Fermi level of 1.2 eV. This state remains stable
in the subsequent increase in the value of the Fermi level. The calculation shows that the Ga vacancy is stable at -2 charge
regardless of the value of the Fermi level, and no charged transition level is observed within the bandgap. The +2 state in the
dot Se vacancy is stable for the Fermi level below 0.5 eV. In the range of 0.5 eVV-1.1 eV, the neutral charge state is more stable.
Values above 1.1eV and -2 charge states are stable and remain stable regardless of the further increase of the Fermi level.

X.H. AxmenoBa, A.C. Mycradabeiinu, X.0. Caguk

MATEMATHYECKHWI PACUET JIEKTPOHHBIX CBOMCTB TOUEUYHBIX
JE®EKTOB B CdGazSes

W3BecTHO, 4TO [U1s1 OOHAPYKEHHS N3ITydeHUs TpeOyeTcs BRICOKOE COIPOTHBIICHHE ¥ XOPOLIasi HPOBOIMMOCTb HOCHTENIeH
3apsga. C 3Toi 1esbio ciaemyeT u3beratb NIyOOKUX LEHTPOB, KOTOPBIE SABISAIOTCA 3(Q(EKTUBHBIMU JOBYLIKAMH HOCHTEINCH,
UCTIONB3YsI MENKUE JOHOPHI U aKIENTOpbI A KOMIEHCAlluu HocuTenel. Hammm pacueTsl Mo3BOJISIOT UCCIEI0BAThH BIUSHUE
TOYEYHBIX BAaKaHCHH Ha JOKamM3amuio ypoBHA DepMu B 3ampemieHHOH 30He monynpoBogHuka. C yBeIWdeHHEM 3HAYCHUS
yposusa ®epmu sHeprus oOpazoBanust BakaHcuu Cd mpuOImKaeTcs OT 3apsA0BOr0 COCTOSIHUSA +2 K 3apsS0BOMY COCTOSHHUIO -
2 ¥ IepexOoAUT B 3aps0BOE COCTOSHUE -2 IIPU 3HaUeHUsAX Bbllle ypoBHSI Depmu 1,2 5B. . D10 cocTosHUE OCTaeTCs yCTONYUBBIM
IIpY TOCTIEIYIONEM YBEJIMUeHUH 3HaueHust ypoBHs Pepmu. Pacuer mokassiBaet, uro Bakancust Ga craGuiibHa 1IpH 3apsiae -2
HE3aBMCUMO OT 3HauyeHHs ypoBHS Depmu, U B 3alpellicHHOW 30HE He HaONIOfacTCs 3apsHKCHHOIO YPOBHS IEpexola.
CocrosiHue +2 B TOUe4HOI BakaHcuu Se cTabmibHO npu ypoBHe @epmu Hmke 0,5 3B. B muanazone 0,5-1,1 5B nHelirpansHoe
3apsJ0BOe COCcTosHHE Oosiee crabwmiubHO. 3HaueHus Beime 1,1 9B u 3apsmoBble COCTOSHUS -2 CTAOWIIBHBI M OCTAIOTCS
CTaOUIIBHBIMU HE3aBUCHMO OT AalbHEHILET0 MOBhINIEHHs ypoBHs Depmu.
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