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REFERAT

TICrSSe hipotetik birlogmonin  yari-metallik xassolori ilkin
prinsiplordon ~ sixliq  funksionali nozoriyyasine  osaslanan
Xattilogdirilmis lokal orbitallarla birlogdirilmis miistovi dalgalar
(FP-LAPW+lo)  metodu  vasitosilo  todqiq  edilmisdir.
Hesablamalarin naticalori gdstorir ki, TICrSSe spin asagi
elektronlar ti¢lin qadagan zonanin enerjisi (Eg) 0.12 eV olan yari-
metaldir (half-metal). Enerji spektrinds spin asagi hali {iciin
gadagan zolagin omala galmasinin sobabi xalkogen atomlarinin
p-orbitallarmin ~ Cr  atomunun  d-orbitallan  ilo  glclu
hibridlosmosinin naticosidir. Hesablamalar gostorir ki, tam
magnit momenti hocmin kifayst godor genis intervalinda
doyismosils (-10%,10%) sabit tam odod giymetini saxlayr.

GIRIS

Materialsiinasliq elminin aktual vazifalorin-
don biri 100% spin polarizasiyasina malik olan
yeni yari-metallik (half-metallic) materiallarin
axtanigidir.  Yar-metalik materiallar metall vo
yarimkegiricilorin hibrididir vo tam spinpolyarizo
olunmusg carayan tomin eds bilir. Belo ki, spinin
bir istigamati Ggiin madds 6zinu metal Kimi, oks
istigamoti liglin yarimkecirici kimi aparr. Bu
materiallar  elektronikaya alternativ  olacaq
spintronikanin osasim togkil eds bilor [1,2].

Eksperimental axtarislarin ¢atinliyi mtigabi-
linda oksar hallarda bels axtariglar, kompyuter mii-
hondisliyi nazari hesablamalar: vasitasilo aparilir.

TICrSSe hipotetik birlosmonin yari-metallik
xassalorinin olmasi agagidaki mulahizarslors osas-
lanir. Tam odad magnit momenti Kibler torsfin-
don mukommeolisdirilmis Slater-Pauling gaydasi
ilo hesablana bilor [3]. Eger TICrSSe birlosmoe-
sinda Cr avazina geyri-magnit 3 valentli atom dur-
saydi, yarimkegiricilordo oldugu kimi, 18 valent
elektron 9 valent zonani1 tamamils doldurardi. Ele-
mentar 0zoyo (e.0.) diison elektronlarin {imumi
say1 1So TICrSSe birlogsmasinds 21-dir. Slater-Pau-
ling gaydasindan magnit momentinin giymati (21-

18)=3uB/e.6. olmalidir. Digor torofdon, electron
spininin sechilmis istigamoti U¢lin 3 artiq electron
metallik keciriciliys sobob olur. Slbatto gotirdiyi-
miz milahizalor ilkin prinsiplors asaslanan hesab-
lamalarla tosdiq olunmalidir vo bizim is bu moSo-
loys hasr olunub.

TICrSSe KRISTALIN QURULUSU

Odabiyyatda TICrSSe birlogsmasi barasinds
molumat yoxdur. Biz bu maddoni TICrS; [4,5] mo-
lum birlosmods S atomlarin yarisimi Se ilo avozlo-
mokla nazari olaraq toklif etmisik. TICrS; birlos-
mosinda Tl vo Cr atomlart S atomlar ils trigonal
prizmatik shatodo yerlosib [4] (Sokil 1). TICrS;
romboedrik simmetriyaya malikdir, foza grupu R3m,
foza grupun nomrasi 160-dir. Qafos parametrlori:
a=3.538A, c=21.92Adir. Atomlarin elementar zok-
do tutduglan vaziyyatlor (Vitskof voziyyastlori) 3(a):

0,0,2), (2/3,1/31/3+z), (1/3,2/3,2/3+z), burada
z(T=1/6, (Cr)=0, z(S)=%0.39.
HESABLAMA METODU

Qafas parametrlorinin vo atomlarin elemen-
tar 6zokdos tutduglar vaziyyaylorin (Vitskof vaziy-
yatori) optimizasiyasi sixliq funksionali nozoriy-
yasina [6,7] asaslanan xattilasdirilmis lokal orbital-
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lara birlogdirilmis miistovi dalgalar metodu vasite-
silo Wien2k progrmminda [8] aparilmigdir. Homin
program vasitasils kristalin spinpolyariza olunmus
elektron qurulusu da hesablanib.
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Sokil 1
TICrS; kristalin qurulugu.

Elektron spinin har iki istigamati U¢iin Kon-
Sem birelektronlu tonliyi hall edilmisdir. Miiba-
dilo-korrelyasiya potensiali imumi gradient yaxin-
lasmasinda (GGA) [9] isinds toklif edilmis metod-
la hesablanib. Relyativistik effektlor skalyar yaxin-
lasmada spin-orbital qarsiligh tosiri nazoro alma-
dan hesablanib. Kristalin qurulus parametrlorinin
optimizsiyas1 Feynman-Hellmann qlivalarinin qiy-
moti 0.001Ry/.Bohr azalana godor aparilmisdir.
Minimizasiya c/a=const olavs sort daxilinds aparil-
musdir. Yigilma parametri Rmt - Kmax =7 Qobul
etmisik, burada Rmt atomlar: shato edon sferalarin
radiusunun on kigiyi, Kmax mustovi dalgalarm on
boyiik dalga vektorudur, Atomlar1 ohato edon sfe-
ralar daxilinds dalga funksiyasinin siraya ayrilma-
ginda lmax=10 gobul edilmisdir. Brilluyen zonasi
daxilinds integrallama tetraedr metodu [10] ilo
1000 nogteds aparilmigdir. Atomlari ohato edon
sferalarin radiuslar1 uygun olaraq Tl, Cr, S, vo Se
dcin Rmt=2.5, 2.4, 2.06 vo 2.37 Bohr segilmusdir.
Valent elektronlarin hallarmi atomlarin darin tobo-
golorindan ayiran enerjini 6.0Ry gotirmusiik. Cr
atomunun daytnlorinds lokallagsmis 3d-elektronlar

uclin  Habbard potensialimin  [11]  giymatini
U=2.7eV (obul etmisik. TICrSSe kristalinin, nozo-
ri hesablamalardan alinmis, qofos parametrlori vo
atomlarm Vitskof vaziyyatlori belodir: a=3.6623A,

c=2.4448A, z(T1)=0.1547, 2(S)=0.3813,
2(Se)=0.6036.
NOTICOLORIN MUZAKIROSI

Sakil 2-do TICrSSe birlosmasinin tam ener-
jisinin elementar 6zayin hacmindon asililigi veril-
misdir. Qiriq xattlo, hesablanmis naticalors uygun,
Murnagan hal tonliyinindan [12]

BV
Eiot (V)= Eiot (Vﬂ'j + {Bp':Bp—l})x

x(Bp[l —V,/V) + [%}BF - 1) )

alman oyri gostorilmisdir. Oyrinin minimumu sifir
tozyiq Vo temperaturda tarazliq hali ti¢tin hacmi va
hacm elastiklik modulunun giymatlorini tayin edir.
Burada V,, tarazliq halda hacm, Etot(Vo) - tarazliq
enerjisi, B - hacm elastiklik modulu, Bp - hacm
elastiklik modulunun tazyige gors biribci tortib t6-
romasidir.

..........

Sakil 2
TICrSSe birlasmasinin tam enerjisinin elementar 6zayin
hacmindan astlilig.

Sokil 3-do TICrSSe-nin tam vo ayriligda
atom orbitallar1 ¢lin spinpolyariza olunmus hal
sixlig1 gostorilmigdir. Spin yuxari istiqgamati UgUn
hal sixligt Fermi sorhodd yaxinhiginda sifirdan
forglidir, demali spinin bu istigamati Gguin kristall
metallik xassoys malikdir. Spin asagi istigamati
uclin iso Hol sixligindan goriindiiyii kimi Fermi
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sorhaddi yaxinliginda eni toxminan 0.12eV olan
gadagan zolaq var.
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Sakil 3

TICrSSe-nin tam vo ayriliqda atom orbitallari tigiin
spinpolyarize olunmus hal sixlig1.

Belaliklo, TICrSSe birlogsmasi asl yari-metal-
lik ferromagnetikdir. Bunu Fermi saviyys yaxinli-
ginda spin polyariaziyanin hesablanmasi da tosdiq

edir. Ferromagnit madds tigiin spin polyarizasiyasi
asagidaki distlr vasitasilo hesablanir

__ NT(Eg)— NL(Eg) (2)
NT Eg)+ NL(Eg)

burada, N T (Ez)va N L ( Eg), uygun olaraq spin
yuxarl vo spin agag hallari ticiin elektronlarn Fer-
mi Saviyyasinds hal sixligidir. Polyarizasiyanin he-
sablanmus qiymoti 100%-dir (Cadval 1).

Homin cadvalds elementar 6zayin tam mag-
nit momenti, atomlarin magnit momentlori Vo
atomlararasi1 bosluglara diison magnit momenti
gostarilib. Tam moments on ¢ox Cr atomu slava
verir. Bunun soababi miibadilo enerjisinin giymoti-
nin Cr atomu t¢n boyuk olmasidi. Tl va xalkogen
atomlar1 is1 tam moments Kigik slavo verir. Tam
momentin giymotinin tam adod (3uB/e.6.) va spin
polyarizasiyanin 100% olmasi TICrSSe kristallinin
yari-metall ferrromagnit olmasini birmonal tosdig-
loyir. Enerji spektrindo spin asagi istiqamati hali
igin gadagan zolagimn amolo golmasinin sobabi
xalkogen  atomlarmin  p-orbitallarmin ~ Cr
atomunuin d-orbitallart ilo gucli hibridlogmasinin
naticasidir [13,14].

Qurulug parametrlorinin doyismosi kristal-
larin elektron xassalarina gliclu tosir edir. Buna go-
ro TICrSSe kristalnin yari-metallik xassasins tozy-
iq altinda elementar 6zayin hacminin doyismosinin
neca tasir edecayini 0yronmoak vacibdir. Sokil 4-do
elementar 6zoyin vo Cr atomunun magnit momen-
tinin elememntar 6zoyin hocmindon asililigr gosto-
rilmlgdir.

Masgnstic moment{up)

sist TICeSSe o

310F .

3.05F

Qg >—— - ——n

osF 7

[ R = S ST

0f
8

: . ve{Bohe” |
540  s60 80 600 &0 L ¢

[
[
&

Sakil 4
Elementar 6zayin ve Cr atomunun magnit momentinin
elememntar 6zayin hacmindon asililig:.

Sakil 4-don gorundr ki, elemental 6zoyin
momenti  Ozinin tam ododi giymati hacmin
(-10%,+10%) intervalinda doyismasilo sabit galir.
Cr atomunun magnit momenti iso hocmin artmasi
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ilo artir. Buna sobab, atomlararas1 masafalorin art-
masilo hibridlosmonin azalmasi vo d-hallarin sor-

bast atomlardaking yaxmlagmasidir.

Cadval 1
Spin magnit momentlori
Birlogmo ~ Mint My Mer Ms1 Ms2 Meenn P
TICrSSe  0.1351 -0.0002 3.0881 -0.0867 -0.1360 3.0001 100%

XULASO

Ilkin prinsiplorden TICrSSe hipotetik birlosmonin
magnit vo elektron xassalori nozori olaraq Oyro-
nilib. Hesablamalar gostorib ki, TICrSSe birlogsmo-
si spin-asagi istiqgamoti Ucln gadagan zolagi
0.12eV olan yari-metaldir. Qadagan zolagin yaran-
masimnda xalkogen atomunun p-orbitallarmm Cr
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HALF-METALLIC PROPERTIES IN TICrSSe HYPOTHETIC COMPOUNDS
B.H. MEHDIYEV

Half-metallic properties of hypothetical TICrSSe have been investigated by first principles all-electron full-potential line-
arized augmented plane wave plus local orbital (FP-LAPW-+lo) method based on density functional theory (DFT). The results of
calculations show that TICrSSe is half-metal with energy gap (Eg) 0.12 eV for spin-down channel. Strong hybridization of p-state
of chalchogen and d-state of Cr leds to bonding and antibonding states and subsequently to the appearance of a gap in spin-down
channel of TICrSSe. The present calculations have revealed that total magnetic moment keeps its integer value on a relatively
wide range of changes in volume (-10%,10%).

HOJYMETAJLIMYECKUE CBOMCTBA TUIIOTETUYECKOI'O KPUCTAJLIA TICrSSe
B.I .MEXTHUEB

TMonymeramwnyeckue GpeppoOMarHUTHbIE CBOWCTBA rumoTeTndeckoro kpucramwia TICrSSe Obutk ucciIenoBaHbl U3 Tiep-
BBIX NIPHHLHIIOB TIOTHONOTSHIMAIBHBIM JITHEAPH30BaHHBIM METOAOM IPHCOSIMHCHHBIX IUIOCKUX BOJH IUTIOC JIOKAJIBHBIE Op-
ouraim (FP-LAPW+I0), ocHOBaHHBIM Ha TeOpHH (yHKIIHOHANA IUIOTHOCTU. Pe3ynbrarhl pacueToB nokaspiBaot, 4to TICrSSe
SIBJISIETCS TTOJTyMETA/UTNYECKUM (DEppOMarHuToM ¢ 3Hepretrueckoil mmenbio (EQ) 0,125B st 55eKTpOHOB CO CIIMHOM BHH3.
CrutbHast THOPHAM3AIIHS P-COCTOSIHUSL XambKoreHa 1 d-coctostaust Cr IPUBOIHT K CBSA3BIBAIOIINM U aHTHCBSI3BIBAIOIIIM COCTOSI-
HISIM, @ 3aTeM K MOSIBIICHHIO MIENH B CIIMH-BHI3 KaHaste TICrSSe. PacueTsl mokasa, 4To MONHBI MATHUTHBIA MOMEHT COXpa-
HSICT CBOE [[EIOYHCIICHHOE 3HaUYCHHE B OTHOCHTEIIBLHO IIMPOKOM JHana3oHe m3MeHeHunit oobema (-10%, 10%).




