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CdGa,Tes KRISTALININ DINAMIK XASSOLORININ Ab-INIiTIO TODQIQI
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CdGazTes yarimkegirici kristalinin dinamik xassalori Hoyacanlagma Sixliq Funksionali nazariyyssinden (DFPT) istifado
edilorak todqiq olunmusdur. Sokkiz Raman aktiv va on iki infraqirmizi (IQ) aktiv modlar1 grup-simmetriya analizindon istifado
etmoklos identifikasiya olunmugdur. Nozari olaraq hesablanmis naticolor odobiyyatdaki eksperimental naticolorlo miiqayiss edil-

misdir.
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1. Giris

ATBIICYT iglii birlosmaleri elektrooptik, opto-
elektron vo qgeyri-xotti optik cihazlarda istifads tglin
perspektivli sayildigi iiciin todqiqateilarin  digqotini
calb edir [1]. Bu birlogmalars optik anizotropiya, ikigat
sliasinma, bOyulk geyri-xatti hossasliq amsallari, yiiksok
fotohassasliq kimi xiisusiyyatlor xasdir. Bu xiisusiyyat-
lorin mévcudlugu, elaco do genis qadagan olunmus zo-
na bu birlogmoloari yarimkegirici cihazlarin hazirlanma-
sinda perspektivli materiallar sirasina ¢ixarir [1]. Buna
g0ra do, bu birlogsmoslarin fiziki xiisusiyyatlorinin tadqi-
gi mihumdur. Bu magalodo CdGa.Tes kristalinin dina-
mik Xassolarinin nozari todgiqatinin naticalori taqdim
olunur.

2. CdGa:Tes-Un dinamik xassalori

Ab-initio hesablamalar1 DFPT [2-4] vasitosilo
hoyata kegirilmisdir. Hesablamalar ABINIT kodunda
reallagdirilmis psevdopotensial metodu ilo aparilmigdir
[5]. CdGa.Tes kristalinin primitiv qofasinds 7 atom var
va fonon spektri buna gérs 21 normal moddan ibaratdir.
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Qrup nozariyyasi analizi agagidaki fonon modlarini ve-
rir: I'=34+6B+6FE, akustik modlar: acoustic=B+E vo
optik modlar: Iopic=3A+5B+5E. E simmetriyali mod-
lar ikigat cirlasmigdir. Bltlin optik modlar Raman ak-
tivdir, B vo E modlari iso homginin infraqirmizi (iQ)
spektrlords aktivdir. A modlart geyri-polyar Raman ak-
tiv modlardir, B vo E modlar1 polyar modlardir vo buna
goro LO-TO pargalanma gostorir. A modlarinda atom-
lar asason kristalloqrafik X, y vo z oxlar1 boyunca hara-
kot edir. B modlarinda isa kation qofasi ilo anion alt qo-
fosi arasindaki horokat asason tetragonal ¢ oxu boyunca
bas verir. Ex vo Ey simmetriyali modlarin horokoti osa-
son ¢ oxuna perpendikulyar ab miistovisinds bas verir.

CdGa;Tes kristalinin fonon modlarinin dispersi-
yasi Brilluen zonasinin yiiksok simmetriyali xatlori bo-
yunca sokil 1-do gostorilmisdir. Sakil 1-don goriindiiyii
kimi, P-N xotti istisna olmaq]la, biitiin yiiksok simmet-
riyali istiqgamatlords optik fononlarin dispersiyasi ahe-
miyyoatsizdir, bu da xisusils tetragonal ¢ oxu boyunca
I-Z istigamatinds zsif atomlararasi qarsiliqlt tosiri gos-
torir. IQ aktiv B vo E modlari Brilliien zonasinin mar-
kozindo LO-TO pargalanmasina sobab olur vo spektrdo
qirilmalar kimi goriiniir (sokil 1).
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Sakil 1. CdGazTes kristalinin fonon spektri.
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Izostruktur birlosmoalorin CdGa,Se4 [6], CdGa,Se
[7] va CdGa,Te4 fonon spektrlorinin miigayisesi goste-
rir ki, biitiin birlosmalards fononlarin dispersiyasinin
xarakteri imumilikdo Gst-iisto diisiir. Iki miihiim forqi
vurgulamaq olar: birincisi, anionun atom kiitlosinin
azalmasi ils uygun optik modlarin slavolori azalir, ikin-
cisi, kation vo anion atomlar1 arasindaki boyiik kiitlo
forqinin naticasi olan enerji araliglaru CdGasSs-da bo-
yikdiir, CdGa,Ses-dos azalir vo CdGa,Tes-do yox olur.
Homginin, xalkogenlorin vibrasiya pay1 atom kiitlosi
artdigca (S, Se, Te) asag1 tezlikloro dogru siiriisiir.
Atomlara proyeksiya edilmis fonon sixligi (PDOS)
sokil 2-do gostorilmigdir. Hor bir atom ii¢iin PDOS-un
tohlili gdstorir ki, 0 ilo 60 sm™ tezlik araliginda maksi-
mumu 50 sm™ olan B va E modlart ils akustik va asagi
tezlikli optik budaglar Cd vo Te atomlarinin harokotini

ohats edir. 85-don 170 sm™-o gqadoar olan ikinci tezlikI

Intensity (arb.un.)

araligi, osason, Cd atomunun vibrasiyasi ilo olagolidir,
Te-un iso az miqdarda pay1 var. Bu araliqda Ga atom-
lar1 fonon vibrasiyalarinda istirak etmir. Qeyd etmok la-
zimdir ki, Cd atomlar1 yalniz 20-85 sm™ va 140-
170sm™! tezlik diapazonlarinda vibrasiyalarda istirak
edir. Orta tezliklords onlarm pay1 demak olar ki, yox-
dur. Yiiksok tezlikli iigiincii sahs asason kristallografik
movgelarda (2b) vo (2¢) olan Ga atomlarinin harokati
ilo baghidir. Spektrin 132 sm™'-daki an giiclii piki yalniz
anion Te atomlarinin istirak etdiyi A modasina uygun-
dur. Asag: tezlikli vo yiiksok tezlikli sahslor asason B
va E modalarina uygundur, halbuki geyri-polyar A mo-
dalar1 orta tezlik intervalinda yerlagir.

Cadval 1-do CdGa;Tey ligiin hesablanmis fonon
tezliklori vo IQ vo KR spektrlori verilmisdir. Codvaldon
gorindiiyt kimi, nozari vo eksperimental tezliklor kifa-
yot godar uygundur.
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Sokil 2. CdGazTes kristalinin atomlara proyeksiya edilmis fonon sixligi.

Cadval 1.

CdGa;Tes tigiin hesablanmig va eksperimentdon
almmus 1Q vo Raman fonon tezliklori.

CdGazTes
theo, SM! Wexp, SML
IR R
102
132 132
138.8
63.4 58/77 64
90.2 98 85
161.2 140 114
172.6 182
228.1 220/237 234
52.6
75.8 78
150.2 140 162
197 201 203
215.1 213
50.1 57
75.8
146.9 155
192
205.6
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3. Natica Te anionlarinin stexiometrik vakansiya strafinda sim-
metrik harokatine uygundur.
Hesablama naticalori gostarir ki, asag1 vo yiiksak
tezlikli enerjilor asason B vo E modlarina uygun galir,
orta tezlikli modlar iss geyri-polyar A modlart ilo bag-
lidir. ©n intensiv spektral pik 132 cm™ tezliyindadir vo
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Ab INITIO INVESTIGATION OF THE DYNAMIC PROPERTIES OF CdGazTes

The dynamic properties of CdGaz2Tes 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 HCCJIEJOBAHUE IMHAMHNYECKHX CBOMCTB CdGa:Tes

Junamuueckue cBoiictBa CdGazTes nccieioBansl ¢ HCOIb30BaHHEM Teopur dyHkuronana mwiotHoctd (DFT). Bocemp
Paman akTHBHBIX MOA ¥ aBeHaquaTh MK akTHBHBIX MO ObUIH OOHAPY>KEHBI ¥ HASHTU(DHUIIMPOBAHBI U3 PACCMOTPEHUS TOUEY-
HO¥ rpynnsl ciMMeTpHud. TeopeTHdecky pacCUMTaHHBIE Pe3yJIbTaThl CPABHEHBI C AKCIIEPHUMEHTAIBHBIMH JAHHBIMU HACTOSIIIEH
PaboThI U C pe3yIbTaTAMH UMEIOLINXCS B JINTEPATYPE SKCIEPUMEHTAIbHBIMH JAHHBIMH, 0Ty YeHHBIMU METOaMU HH(PaKpac-
HOM CIIEKTPOCKONHUH U KOMOMHAIIMOHHOTO PacCesHUs CBETa.
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