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InSe-GaSe SISTEMIND®O YENI INDIUM QALLYUM SELENIDLORIN KRiSTAL
STRUKTURUNUN XUSUSIYYOTLORI
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InSe-GaSe birlasmoasinds heksagonal vo tetragonal sistemds kristallasan yeni bark mohlul fazalar1 askar edilmis. Buna
osaslanaraq iss yeni tip struktur bloklari ilo yeni ortoromblu faza toklif edilmisdir. Ini.xGaxSe bark mohlullarinin struktur xi-
susiyyatlari (burada 0<x<1) rentgen difraksiyasindan (XRD) istifads edilmakls tadqiq edilmisdir.

Acar sozlar: bark mohlul, kristal qurulusu, Raman spektroskopiyasi, diferensial termik analiz (DTA), rentgen difraksiyasi

metodu (XRD).
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1. GIiRiS

Qrafenin genis yayilmis elektron xassalori todgi-
gatcilar1 ekzotik xiisusiyyotlors malik yeni ikidl¢ili
layli (2D) materiallar1 todqiq etmoya ruhlandirdi. Yeni
2D materiallarin yaradilmasi1 miiasir materialsiinasliq
va bark cisimler fizikasi {igiin ¢ox perspektivli sahadir.
Struktur bloklarinin bir ne¢s atom layma malik oldugu
digar 2D materiallar da son illards ¢ox calbedicidir. Bu
clir materiallarm elektron, optik vo maqnit xiisusiyyot-
lorinin tonzimlonmosi onlarin totbiq saholorini genis-
landirmayin asas yollarindan biridir. Maraqli yarimke-
¢irici xtisusiyyatlori sayasinds layli binar (ikili) InSe vo
GaSe birlogmoalori yaxin, orta vo uzaq infraqirmizi dia-
pazonlarda geniszolaqli siialanma yaratmaqg gln pers-
pektivli materiallar hesab edilir. Oton asrin 50-ci illo-
rindon baslayaraq bu birlogmalorin kristal qurulusu vo
fiziki xassalori genis sokilds tadqiq edilmigdir. Bununla
belo, bu binar birlogsmolor asasinda alinmus tg¢lii birlos-
molor ¢ox mohdud ¢orgivodo Syronilmisdir. Yoni,
InGaSe; iiclii birlogmasinin kristal qurulusu haqqinda
adabiyyat malumatlar1 ¢ox azdir va ziddiyyatlidir [1-4].

Hal-hazirki odobiyyata nozor saldigimiz zaman
moalum olur Ki, ikili InSe vo GaSe birlogsmolori heksa-
gonal sisteminds kristallasir vo har bir kristal blok Se-
Me-Me-Se (M Ga, In) ardicilligina uygun olaraq birlog-
mis dord atom tobagasindan ibarat olur. Bu birlogsmalo-
rin izostruktur xtisusiyystlorina goro onlarin arasinda
In;-«GaxSe fasilosiz bork mohlullarin amolo goalmosi
gozlanilir. Qeyd olunan bark mahlullar haqqinda malu-
mat azdir va hatta, bozan ¢ox ziddiyyatlidir [1-6]. 1985-
ci ilda Deyzerot va digarlori InGaSe; fazasinin sintezi
va strukturu haqqinda malumat verdi [1]. Onlar bu fa-
zanm TI¥*TI*Se, tipli tetragonal sistemdo kristallasdi-
gini1 agkar etdilor. Digar torafdon, geyd etmak lazimdir
ki, bu igdo gOstarilmis difraksiya massivinds kifayat go-
dor indekslagdirilmamis piklarin mévcudlugu geyd olu-
nur. InGaSe; U¢iin heksaqonal fazanin mévcudlugu ilk
dofo Mobarak vo digorlori torafinden bildirilmisdir [2].
Bununla belo, bu isds gostorilmis heksagonal gofos pa-
rametrlori heksaqonal fazaya deyil, InGaSe;-nin tetra-
gonal fazasma uygundur. Ustalik, taqdim olunan di-
fraksiya monzarasinin analizi aydin gostarir ki, difrak-
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siya sokilindoki Miller indekslori (hkl) heksagonal fa-
zaya deyil, tetraqonal fazaya uygun golir. Bu sshv [4]-
cii istinadda diizaldilib, burada eyni difraksiya tosvirin-
don istifads olunub [4], lakin musllif bu tosviri tetrago-
nal kimi xarakterizo edir. Beloliklo, heksaqonal struktu-
ra malik InGaSe,-nin fiziki xassalorinin dyronilmasina
dair ¢oxsayli magalslorin olmasina baxmayaraq, onun
kristal qurulusu haqqinda heg bir nasr yoxdur. [7] isda
mualliflor bu faza tglin GaSe-InSe struktur bloklarin-
dan ibarot P-6m2 foza qrupunun qorunmasi ilo yeni
Van Der Waals heterostrukturunu taklif edirlor. Onlar
dustiniirlor ki, InGaSe; tipli heterostruktur Van Der
Waals epitaksisi vasitasiyls yetigdirilo bilor. Daha ¢ox
GaSe-InSe sistemindo tetraqonal fazalar hagqinda indi-
ya godoar bir molumat bildirilmoayib. Belsliklo, InGaSe;
birlogmasi U¢ln bu giina godor malum olan yegano tet-
ragonal faza TISe tipli strukturda kristallagir [8, 9].
Digor perspektivli istigamat iss yaxin vo uzaq infraquir-
miz1 dalga uzunlugu diapazonunda optik tezliklorin
cevrilmasi liglin qallium ve indium monoselenidlarinin
istifadasidir. Uygun spektoskopik metodlarla bu birlog-
molorin Raman vo infraqirmizi xiisusiyyatlori todqiq
edilmigdir [9, 10]. InSe Ugiin Raman va infraqirmizi
spektrlorin verilonlorinin miqgayisasi kristal qurulusu
ilo bagli he¢ bir uygunluq olmadigini gostorir. Bu
birlosmonin £, & vo y politiplori miixtolif todgigat
gruplari torafindon dyronilmis vo analiz edilmisdir [11-
17].

InSe nanodlgiilii optoelektron totbiglor tigiin pers-
pektivli material hesab olunur [13-14]. Elmi tadgiqatlar
asasimda InSe vo GaSe nazik tobogolarinin otaq tempe-
raturunda havaya qarsi davamliligini dyronmak iiglin
fotoliiminessensiya vo Raman spektroskopiyasindan is-
tifads edilmisdir. Beloliklo, InSe-GaSe faza diaqrami-
nin vo onun bark mohlullarinin amals golmasi xiisusiy-
yatlorinin dyranilmasi onlarin elektron xassalorinin ra-
sional optimallagdirilmasi ii¢iin ¢ox vacibdir. InSe vo
GaSe strukturlarinin on xarakterik xiisusiyyati miivafiq
olarag In-In vo Ga-Ga metallararasi rabitolorinin olma-
sidir. Ustolik, orintinin kristal qurulusunda Ga-In rabi-
tasi Gagolno1 do askar edilmisdir vo [13, 16]. Odobiy-
yatlarda homginin 6z oksini tapmisdir. Belo metallar-
arasi baglar1 nazars alaraq, biz burada InGaSe; birlog-
masi iiciin yeni struktur modellori toklif edirik. Bundan


mailto:kama-azizova@rambler.ru

InSe-GaSe SISTEMINDO YENIi iINDiUM QALLYUM SELENiDLORIN KRISTAL STRUKTURUNUN XUSUSIiYYOTLORI

alava, burada Pnnm konfiqurasiyasinda InGaSe; fazasi
tictin DFT hesablamalari- gofasin elektron, optik, elas-
tik sabitlori vo rogsi xiisusiyyatlori togdim olunur. Qa-
dagan olunmug zonanin doqiq qiymotlondirmasini sldo
etmok ticiin GGA vo MBJ istifads edorok hesablamalar
aparildi. Fanon tezliklori GGA vasitasiylo hesablanmis-
dir, bels ki giiciin vo tam enejinin hesablanmasi MBJ
vasitasiylo miimkiin deyil.

2. EKSPERIMENTAL HiSSO
2.1. Sintez

InSe vo GaSe homginin In;xGaxSe (x =0, 0.1, 0.2,
...,1.0) bork mohlullar seriyasinin ilkin sintezi ti¢iin Al-
fa Aesar firmasindan alinmis gallium (99,999 kiitla%),
indium (99,99 kiitla%) vo selen(99.999 wt%) istifads
edilmigdir. Polikristal kulgalori torkib elementlarinin
stexiometrik torkibins uygun miqdarda gotiiriilmiis ele-
mentlorin birbasa olan arimosi ilo sintez edilmisdir. Bl-
tiin niimunolorin sintezi 10°Pa tozyige qader vakuum-
lagdirilmis “grafitlogdirilmis” kvars ampulalarda aparil-
mugdir. Ampulalarin daxili divarlarinin grafitlo ortll-
moasi asetonun pargalanmasi yolu ils totbiq edilmisdir.
Belo ki, yuxar1 temperaturlarda elementar selen yliksok
buxar tozyigine malik oldugundan, prosesin ovvolindo

sobanin temperaturu 350°C-o qadar qizdirilib va bu so-
viyyads saxlanilib. Hom prosesin baslangicinda vo da-
ha sonra da bu temperaturda 2 saat saxlanilir. Selen ele-
mentinin osas hissasi digor komponentlorlo reaksiyaya
girdikdon sonra, soba 1000°C temperatura qodor qizdi-
rilir. Prosesin minimuma endirilmosi qiivve modulu
10 VAl-don az olana godor davam etdirilir. Sonra
elementar seleniumun osas hissasi digar komponentlor-
lo reaksiya verir, soba 1000°C-ya godar qizdirilir. Hor
bir niimuns bu temperaturda saxlayaraq silkalayib vo
sonra 400°C-s qadar qizdirilir. Daha sonra tam homo-
genlosmays nail olmaq ii¢iin niimunolor iki hafto bu
temperaturda saxlanildi vo sonra otaq temperaturuna
qodor yavas-yavas soyuduldu. InSe-GaSe sisteminin
yiksok temperatur fazalar1 eyni sintez texnikasi ilo
hazirlanmigdir, lakin homin niimunsloar daha sonra su
ilo tablandirilmigdir, yani birdon soyudulmusdular.

2.2. Analiz

Toz halinda olan maddanin rentgen difraksiyasi-
nin (PXRD) eksperimental malumatlari otaq tempera-
turunda BRUKER D2 Phaser difraktometrindo
(5526<120° CuKa) toplanmus vo kristal qurulusun do-
giglosdirilmasi BRUKER EVA vo TOPAS-4.2 prog-
ram tominatindan istifado edorok Rietveld metodu ilo
apariimisdir.

Sokil 1. a), Gai-nlnnSe-nin XRD niimunalori (N =0.1; 0.2 ... 1.0): 1, GaSe; 2, Ino.1Gao.e Se; 3, In0.2Ga o.s Se; 4, Ino.3Gao.7Se;
5, In0.4GaosSe; 6, INnosGaosSe; 7, In 0.6Gaos Se; 8, In 0.7 Ga 0.3 Se; 9, Ino.sGao.2Se; 10, InosGaoiSe; 11, InSe;
b), Genislonmis diapazon 26 = 10-11,5; c), Genislonmis diapazon 260 = 21-23; d), InSe (qirmiz1 xatt), GaSe (mavi

xatt) vo araliq faza (yasil xott) asasinda bork mohlullar {i¢iin

Saokil 1-do InSe-GaSe sisteminin bitiin sintez edil-
mis kiilgalorin rentgen difraksiya sokillori, sokil 1b vo
1c-do iso uygun olaraq 26=10-11.5° vo 26=21-23°
diapazonunda iki an intensiv [002] va [004] difraksiya
piklorinin boyiidiilmiis profillori yerlogir. Gorindiyu
kimi, on intensiv difraksiya piklori [002] vo [004]
20=~11° va 260=~22°-ds geyd olunur. Homg¢inin sokil
1bva 1c, InSe, GaSe ikili birlogmalori, agagidaki kiilgo-

(TP

¢” qofos parametrinin doyismasi.

[
lor Gigiin vahid vo simmetrik difraksiya pikinin miigahi-
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do olundugu saholori tosvir edilir: Ingg9Gag1Se,
InpsGag. Se, INg7GapsSe, IngeGagsSe, Ing2GagsSe va
Ing1GapeSe. Bu kiilgalorin difraksiya niimunslarinds
olavo piklor miisahido edilmomisgdir. Sokildo 1d-da
InSe (qirmiz1 xatt), GaSe (mavi xott) vo araliq faza (ya-
s1l xott) asasinda bark mohlullar ii¢lin “c” qofas para-

metrinin doyismosi gostarilib. Nanofinder (Tokio Instr.,
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Yaponiya) 30 3D konfokal mikrospektrometrdon istifa-  lor asasli bark mohlullarin heg birino aid deyil. Hom-
do edarak niimunanin sathindon ig1gin kombinasyon sa-  ¢inin sokil 1b-do qirmiz1 oxlarla qeyd edilmis ti¢iinci
pilmo dlgmoalari aparilmigdir. Hoyacanlandiricr isiq  pik, verilmis birlosmolora osaslanan bork mohlullara
monbayi kimi Nd:YAG lazerindon istifado edilmisdir  aid edilo bilmoz. Goriindiiyii kimi, qeyd olunan bark
(4=532 nm). Miivafiq olaraq niimunonin sathindoki isig ~ mohlullar silsilasi ilo yanasi, In vo Ga atomlarinin say1
stiasinin radiusu 4 mm va hayacanlanma giicii 10 mVt-  barabar (InGaSe;) olan yeni struktur amalo galir.
dan ¢ox olmamigdir. Raman signalin1 geyd etmak {iglin Bu araliq pikleri izah etmok ii¢iin miimkiin fikir-
-70°C-yo godor soyudulmus CCD kameradan istifado  lordon biri do odur ki, GaSe vo InSe struktur bloklarina
edilmisdir. Spektrlor otaq temperaturunda oks sopilme  osaslanan qarisiq tipli strukturun formalasmasi ola bi-
hondasasinds alda edilmisdir. lor. Bu halda, Se-Ga-Ga-Se va Se-In-In-Se bloklar 1:1
Yuxarida qeyd edildiyi kimi, GaSe vo InSe birlosma-  nisbati ilo vahid strukturda ndvbolosorok bu strukturu
lorinin Raman spektrlori hom eksperimental, hom do  formalasdirmus olur (sokil 1a). [9]-da bels bir model no-
nazori cohatdon dyronilmisdir [10, 13, 14]. Bununlabe-  zori hesablamalar {iglin istifado edilmisdir. Cox giiman
lo, GaSe-InSe sisteminin araliq fazalart haqqinda molu- ki, bu, istonilon blok nisbatino vo ya davamli bark moh-
mat odobiyyatda rast golinmir. lullarin bir ¢oxuna uygun golon ¢ox elastik model ola-
InosGagsSe, Ino4GageSe vo In03Gag7Se birlosma-  caq. Bununla belos, yuxarida geyd edildiyi kimi, rentgen
lorinin difraksiya niimunslorinin digqetle dyrenilmasi  struktur analizinin tohlili GaSe-InSe sahasinde davamli
[004] oksinin ii¢ piko boliinmasini aydin gdstorir. On-  bork mohlullarin olmadigini gdstordi. Beloliklo, alter-
lardan ikisini - sol vo sag hissade yerlogon piklor InSe  nativ modellorin toklifi aktualdir. Biz giiman edirik ki,
va GaSe asasli bork mahlullarin piklori hesab edilo bi-  bu piklorin yaranmasi qallium va indium atomlarinin
lor. Bu iso 0 demokdir ki, InSe-GaSe sistemi bitiin dia-  nizamli sokilds diiziildiiyii yeni tipli struktur bloklarin
pazonda davamli bark mohlul amala gatirmir. omoala golmasi ilo baglidir. Bu halda, {iglii InGaSe,-nin
Sakil 1b va ¢ da yasil oxlarla gdstorilon vo morkaz-  yeni modellori GaSe tipli heksaqonal qurulusdan oho-
do yerloson ti¢iincii pik yuxarida qeyd edilon birlssms-l miyyoatli deracads forqlonoa bilor. Biz asaqidaki sokildo

gostarilon ti¢ yeni struktur modeli toklif etdik 2b-d.

(g7 SR ‘mj?ém e
e ARRE: XX mmk
CEREI L *mm ma;;

Sokil 2. GalnSez kristal strukturunun miixtalif 3D modellori: a) heksagonal P-6m2 konfiqurasiyasi, [12]-do istifado edilib.
[71; b) altibucaglt P63mc; c) trigonal P-3m1, d) rombik Pnnm.

NOTICOLOR ! modellari toklif edilmisdir. Tetraqonal fazanin kristal-

lar1 Ing.7GagsSe sintez edilmis vo strukturu tomizlon-

InSe-GaSe sisteminds heksaqonal fazali bork  misdir. Bu faza ii¢iin altibucaqlidan tetraqonal faza ke-

moahlulunun sahalori (oblastlart) doqiqlosdirilmisdir.  ¢idi ti¢lin temperatur intervallar1 miioyyan edilir. Ali-

Gostorilmisdir ki, InGaSe; torkibi ilo InSe vo GaSe il-  nan naticolor GaSe-InSe sisteminin hom altibucaqli,

kin komponentlorinin bork mohlullarina aid olmayan  hom ds tetraqonal fazalarinin sintezi ii¢lin istifads olu-
yeni faza omoalo golir. InGaSe; fazasmin yeni struktur  na bilar.
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Kamala Azizova Kamal

PROPERTIES OF THE CRYSTAL STRUCTURE OF NEW INDIUM GALLIUM SELENIDES IN
THE InSe-GaSe SYSTEM

The new solid solution phases crystallized in the hexagonal and tetragonal system were revealed in the GaSe-InSe system,
and a new orthorhombic phase with a new type of structural blocks has been proposed. The structural features of the In1.xGaxSe
solid solutions (where 0<x<1) were studied using X-Ray Diffraction (XRD).

Kamaasa A3zuzoBa Kaman

CBOMCTBA KPUCTAJJINMYECKOM CTPYKTYPbI HOBBIX CEJIEHWIOB UHJIUI-TAJIJIUS B
CHUCTEME InSe-GaSe

B cucreme GaSe-InSe oOHapy>keHbI HOBBIE (ha3bl TBEPIOTO PACTBOPA, KPHCTAIUIU3YIONIHECS B TeKCarOHAIBHOM U TETpa-
TOHAIILHOI CHCTEME, a TAKKe NPEIoKeHa HOBasi opTopoMOuueckas (aza ¢ HOBBIM THIIOM CTPYKTYPHBIX 0J10KOB. CTPYKTYp-
HbIe 0COOCHHOCTH TBEPABIX pacTBopoB Ini-xGaxSe (0<x<1) u3y4eHbl METOIOM peHTreHOBCKOH audpakimu (XRD).
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