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CdGa₂Te₄ yarımkeçirici kristalının dinamik xassələri Həyəcanlaşma Sıxlıq Funksionalı nəzəriyyəsindən (DFPT) istifadə 
edilərək tədqiq olunmuşdur. Səkkiz Raman aktiv və on iki infraqırmızı (İQ) aktiv modları qrup-simmetriya analizindən istifadə 
etməklə identifikasiya olunmuşdur. Nəzəri olaraq hesablanmış nəticələr ədəbiyyatdakı eksperimental nəticələrlə müqayisə edil-
mişdir.  
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1. Giriş 
 

𝐴𝐴𝐼𝐼𝐼𝐼𝐵𝐵2𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐼𝐶𝐶4𝑉𝑉𝐼𝐼 üçlü birləşmələri elektrooptik, opto-
elektron və qeyri-xətti optik cihazlarda istifadə üçün 
perspektivli sayıldığı üçün tədqiqatçıların diqqətini 
cəlb edir [1]. Bu birləşmələrə optik anizotropiya, ikiqat 
şüasınma, böyük qeyri-xətti həssaslıq əmsalları, yüksək 
fotohəssaslıq kimi xüsusiyyətlər xasdır. Bu xüsusiyyət-
lərin mövcudluğu, eləcə də geniş qadağan olunmuş zo-
na bu birləşmələri yarımkeçirici cihazların hazırlanma-
sında perspektivli materiallar sırasına çıxarır [1]. Buna 
görə də, bu birləşmələrin fiziki xüsusiyyətlərinin tədqi-
qi mühümdür. Bu məqalədə CdGa₂Te₄ kristalının dina-
mik xassələrinin nəzəri tədqiqatının nəticələri təqdim 
olunur. 

 
2. CdGa₂Te₄-ün dinamik xassələri 
 
Ab-initio hesablamaları DFPT [2-4] vasitəsilə 

həyata keçirilmişdir. Hesablamalar ABINIT kodunda 
reallaşdırılmış psevdopotensial metodu ilə aparılmışdır 
[5]. CdGa₂Te₄ kristalının primitiv qəfəsində 7 atom var 
və fonon spektri buna görə 21 normal moddan ibarətdir. 

Qrup nəzəriyyəsi analizi aşağıdakı fonon modlarını ve-
rir: Γ=3A+6B+6E, akustik modlar: Γacoustic=B+E və 
optik modlar: Γoptic=3A+5B+5E. E simmetriyalı mod-
lar ikiqat cırlaşmışdır. Bütün optik modlar Raman ak-
tivdir, B və E modları isə həmçinin infraqırmızı (İQ) 
spektrlərdə aktivdir. A modları qeyri-polyar Raman ak-
tiv modlardır, B və E modları polyar modlardır və buna 
görə LO-TO parçalanma göstərir. A modlarında atom-
lar əsasən kristalloqrafik x, y və z oxları boyunca hərə-
kət edir. B modlarında isə kation qəfəsi ilə anion alt qə-
fəsi arasındakı hərəkət əsasən tetragonal c oxu boyunca 
baş verir. Ex və Ey simmetriyalı modların hərəkəti əsa-
sən c oxuna perpendikulyar ab müstəvisində baş verir.  

CdGa2Te4 kristalının fonon modlarının dispersi-
yası Brillüen zonasının yüksək simmetriyalı xətləri bo-
yunca şəkil 1-də göstərilmişdir. Şəkil 1-dən göründüyü 
kimi, P-N xətti istisna olmaqla, bütün yüksək simmet-
riyalı istiqamətlərdə optik fononların dispersiyası əhə-
miyyətsizdir, bu da xüsusilə tetragonal c oxu boyunca 
Г-Z istiqamətində zəif atomlararası qarşılıqlı təsiri gös-
tərir. İQ aktiv B və E modları Brillüen zonasının mər-
kəzində LO-TO parçalanmasına səbəb olur və spektrdə 
qırılmalar kimi görünür (şəkil 1).

 

 
Şəkil 1. CdGa2Te4 kristalının fonon spektri. 
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İzostruktur birləşmələrin CdGa2Se4 [6], CdGa2S4 
[7] və CdGa2Te4 fonon spektrlərinin müqayisəsi göstə-
rir ki, bütün birləşmələrdə fononların dispersiyasının 
xarakteri ümumilikdə üst-üstə düşür. İki mühüm fərqi 
vurğulamaq olar: birincisi, anionun atom kütləsinin 
azalması ilə uyğun optik modların əlavələri azalır, ikin-
cisi, kation və anion atomları arasındakı böyük kütlə 
fərqinin nəticəsi olan enerji aralıqlarıı CdGa2S4-də bö-
yükdür, CdGa2Se4-də azalır və CdGa2Te4-də yox olur. 
Həmçinin, xalkogenlərin vibrasiya payı atom kütləsi 
artdıqca (S, Se, Te) aşağı tezliklərə doğru sürüşür. 
Atomlara proyeksiya edilmiş fonon sıxlığı (PDOS) 
şəkil 2-də göstərilmişdir. Hər bir atom üçün PDOS-un 
təhlili göstərir ki, 0 ilə 60 sm⁻¹ tezlik aralığında maksi-
mumu 50 sm⁻¹ olan B və E modları ilə akustik və aşağı 
tezlikli optik budaqlar Cd və Te atomlarının hərəkətini 
əhatə edir. 85-dən 170 sm⁻¹-ə qədər olan ikinci tezlik 

aralığı, əsasən, Cd atomunun vibrasiyası ilə əlaqəlidir, 
Te-un isə az miqdarda payı var. Bu aralıqda Ga atom-
ları fonon vibrasiyalarında iştirak etmir. Qeyd etmək la-
zımdır ki, Cd atomları yalnız 20-85 sm⁻¹ və 140-
170sm⁻¹ tezlik diapazonlarında vibrasiyalarda iştirak 
edir. Orta tezliklərdə onların payı demək olar ki, yox-
dur. Yüksək tezlikli üçüncü sahə əsasən kristalloqrafik 
mövqelərdə (2b) və (2c) olan Ga atomlarının hərəkəti 
ilə bağlıdır. Spektrin 132 sm⁻¹-dəki ən güclü piki yalnız 
anion Te atomlarının iştirak etdiyi A modasına uyğun-
dur. Aşağı tezlikli və yüksək tezlikli sahələr əsasən B 
və E modalarına uyğundur, halbuki qeyri-polyar A mo-
daları orta tezlik intervalında yerləşir.  

Cədvəl 1-də CdGa2Te4 üçün hesablanmış fonon 
tezlikləri və İQ və KR spektrləri verilmişdir. Cədvəldən 
göründüyü kimi, nəzəri və eksperimental tezliklər kifa-
yət qədər uyğundur. 

 
 

 
Şəkil 2. CdGa2Te4 kristalının atomlara proyeksiya edilmiş fonon sıxlığı. 

 
                                                                                                                     Cədvəl 1. 

CdGa2Te4 üçün hesablanmış və eksperimentdən  
alınmış  İQ və Raman fonon tezlikləri. 
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3. Nəticə 
 

Hesablama nəticələri göstərir ki, aşağı və yüksək 
tezlikli enerjilər əsasən B və E modlarına uyğun gəlir, 
orta tezlikli modlar isə qeyri-polyar A modları ilə bağ-
lıdır. Ən intensiv spektral pik 132 cm⁻¹ tezliyindədir və 

Te anionlarının stexiometrik vakansiya ətrafında sim-
metrik hərəkətinə uyğundur. 
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Ab INITIO INVESTIGATION OF THE DYNAMIC PROPERTIES OF CdGa2Te4  
 
The dynamic properties of CdGa2Te4 have been investigated using density functional theory (DFT). Eight Raman-active 

modes and twelve IR-active modes were discovered and identified by considering the point group symmetry. The theoretically 
calculated results are compared with the experimental data of this study and with the available experimental data from the 
literature, obtained by infrared spectroscopy and Raman scattering methods. 
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Ab INITIO ИССЛЕДОВАНИЕ ДИНАМИЧЕСКИХ СВОЙСТВ CdGa2Te4 
 

Динамические свойства CdGa2Te4 исследованы с использованием теории функционала плотности (DFT). Восемь 
Раман активных мод и двенадцать ИК активных мод были обнаружены и идентифицированы из рассмотрения точеч-
ной группы симметрии. Теоретически рассчитанные результаты сравнены с экспериментальными данными настоящей 
работы и с результатами имеющихся в литературе экспериментальными данными, полученными методами инфракрас-
ной спектроскопии и комбинационного рассеяния света. 
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