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REFERAT 

Atomistic ToolKit proqram paketi istifadə olunmaqla 

Funksional Sıxlıq Nəzəriyyəsi əsasında ZnSe kristalının el-

ektron xassəsi tədqiq edilib. Birləşmənin primitiv özəyini 

təşkil edən atomların tarazlıq vəziyyəti müəyyən edilməklə 

struktur parametrləri hesablanıb, Hubbard U düzəlişi tətbiq 

olunmaqla qadagan zolağın eni (2.7eV) məlum eksperimental 

nəticəyə uyğun (2.70eV) qiymətləndirilib. Hesablamalarda 

elektron-ion qarşılıqlı təsiri normanıqoruyan Fritz-Haber-

Institute ion psevdopotensialı ilə nəzərə alınıb. Birləşmə üçün 

LSDA+U metodu ilə hesablanmış təməl prinsinplərdən hesa-

blanmış zona quruluşu və hal sıxlığı mənzərələrinə əsasən 

müəyyən olunmuşdur ki, valent zona quruluşunu əsasən üç 

qrupa ayırmaq mümkündür. Valent zonanın maksimumu və 

keçirici zonanın minimumu Brillüen zonasının mərkəzində 

yerləşir və ZnSe-in fundamental udma kənarı düz keçidlərlə 

formalaşır.  

 

GİRİŞ 

 

ZnSe birləşməsi II-VI qrup yarımkeçirici 

materiallar sinfinə aiddir, iki müxtəlif strukturda 

kristallaşır: heksaqonal vürsit və səthə mərkəzləş-

miş kubik. Təqdim olunan işdə aparılan hesablama-

lar heksaqonal ZnSe kristalı üçün yerinə yetiril-

mişdir. ZnSe heksaqonal birləşməsi  simmetriyası-

na, P63mc fəza qrupuna malik olub, vürsit 

strukturda kristallaşır [1]. Strukturda hər bir Zn ato-

mu təpələrində dörd ədəd Se atomu olan düzgün 

tetraedrin mərkəzində yerləşir. Belə ki, Zn (0, 0, 0) 

və (1/3, 2/3, 0.5), Se (0, 0, 0.3408) və (1/3, 2/3, 

0.8408) [2] atom koordinatlarını tuturlar. Əksər II-

VI qrup yarımkeçiricilərdə olduğu kimi, bu 

birləşmənin kristal quruluşu ion rabitəsi (Zn2+-Se2-) 

hesabına yaranır. Birləşmənin struktur parametrləri 

(qəfəs sabitləri və daxili parametr) üçün təməl 

prinsiplərdən MGGA-FHI və HGH metodları ilə 

yerinə yetirilmiş nəzəri tədqiqat işlərində uyğun 

olaraq a=3.875Å, c=6.325Å [3] və a=3.750Å, 

c=6.138Å, u=0.379 [4] alınmışdırş Bu qiymətlər [5] 

işində aparılmış eksperimentdən təyin edilmiş 

nəticələrlə (a=3.974Å, c=6.506Å, u=0.375) 

uyğunluq təşkil edir. 

ZnSe yarımkeçiricisinin tədqiqat obyekti ola-

raq seçilməsi bu birləşmənin geniş texniki tətbiq 

imkanları ilə bağlıdır [6, 7]. Belə ki, birləşmə mavi-

işıqsaçan diodların, qısa dalğa uzunluqlu lazerlərin, 

foto detektorların, günəş batareyalarının, sensorla-

rın, infraqırmızı pəncərələrin, fotovoltaik qurğuların 

istehsalında geniş tətbiq olunur.  

 

HESABLAMA METODU 

 

Tədqiqat işində Atomistic ToolKit program 

paketi istifadə olunmaqla, Funksional Sıxlıq Nəzə-

riyyəsi (DFT) [8] əsasında Lokal Spin Sıxlıq 

Yaxınlaşması (LDA) [9] və  Hubbard U [10] me-

todu ilə ZnSe-in elektron xassəsi tədqiq edilmişdir. 

Elektron-ion qarşılıqlı təsiri Fritz-Haber-Institute 

psevdopotensialı [11] ilə nəzərə alınmışdır. Birləş-

mənin primitiv özəyini təşkil edən atomların taraz-

lıq vəziyyəti təməl prinsiplərdən hesablanmış, 



V.N.CƏFƏROVA 

 

 46 

buradan kristal quruluş və qəfəs parametrləri təyin 

edilmişdir. Bundan sonra Brillüen zonası üzrə 

zona quruluşu və hal sıxlığı hesablanmış, qadagan 

zolağın eni qiymətləndirilmişdir. BZ üzrə inteqral-

lamalar Monkhorst-Pack sxemi [12] üzrə əsasən 

7x7x7 k-nöqtə istifadə olunmaqla xüsusi nöqtələr 

üzrə cəmləmə ilə əvəz olunmuşdur. Korelyasiya 

effektləri Ceperley-Alder-Perdew-Zunger [13] 

sxemi üzrə nəzərə alınmışdır. Kristalın strukturu-

nun optimallaşdırılması zamanı atomlararası qarşı-

lıqlı təsir qüvvəsinin maksimal qiyməti 

0.001eV/Å, mexaniki gərginlik tenzorunun maksi-

mal qiyməti isə 0.001eV/Å3-dan kiçik olana qədər, 

yəni tarazlıq quruluş parametrlərinə gətirilənə 

qədər optimallaşdırma proseduru davam etdiril-

mişdir. Dalğa funksiyalarının müstəvi dalğalar üz-

rə sıraya ayrılışında kinetik enerjinin maksimal 

qiyməti 150 Ry-i aşmamışdır.  

Qeyd edək ki, yerinə yetirilmiş nəzəri tədqi-

qat işində Zn [Ar]+3d104s2 elekton konfiqura-

siyasına əsasən 12, Se [Ar]+3d104s24p4  üçün isə 6 

elektron valent elektronu hesab edilmişdir. Birləş-

mənin qadağan zolağının eninin eksperimentdən 

məlum nəticəyə uyğun alınması məqsədilə hesab-

lamalarda Zn-in 3d-halı üçün 4.5eV və Se-in 4p- 

halı üçün isə 3.5eV Hubbard U yarıempirik düzə-

lişindən istifadə olunmuşdur. 
 

NƏTİCƏ VƏ MÜZAKİRƏ 

ZnSe-İN ELEKTRON HAL SIXLIĞI 
 

ZnSe-nin elektron xassələrinə aid məlum 

nəzəri işlərin tədqiqi göstərir ki, əksər nəzəri işlər-

də birləşmənin qadağan zolağının eni düzgün qiy-

mətləndirilməmişdir. Belə ki, qadağan zolağın eni 

üçün [14] nəzəri işində GGA metodu ilə 1.15eV 

və digər nəzəri işlərdə [15,16] isə də uyğun olaraq 

2.2 və 1.85eV alınmışdır ki, bu da eksperimendən 

məlum nəticə ilə (eksp.: 2.70eV (T=295K) [17]) 

müqayisədə çox kiçikdir.  

İşdə LSDA metodu və Hubbard U düzəlişi 

nəzərə alınmaqla ZnSe-in elektron xassələri təməl 

prinsiplərdən tədqiq edilmiş, bu məqsədlə tam və 

parsial elekton hal sıxlıqları hesablanmışdır. ZnSe 

vürsit struktur üçün DFT metodu və normanı qoru-

yan FHI ion psevdopotensialı ilə hesablanmış tam 

və parsial elektron hal sıxlığı mənzərələri uyğun 

olaraq Şəkil 1 və Şəkil 2-də verilmişdir. Qeyd edək 

ki, verilmiş şəkillərdə Fermi enerji səviyyəsi (EF) 

qırıq xətlərlə göstərilmişdir və müsbət işarəli hal 

sıxlıqları mənzərələri spin-yuxarı, mənfi işarəli hal 

sıxlıqları isə spin-aşağı hallara uyğundur. 

 

 
Şəkil 1 

ZnSe üçün LSDA+U metodu ilə hesablanmış tam hal sıxlığı mənzərəsi. 

 

ZnSe birləşməsi üçün LSDA+U metodu ilə 

hesablanmış zona quruluşu mənzərəsinə əsasən 

Fermi səviyyəsindən aşağıda yerləşən valent zona 

quruluşunu əsasən üç qrupa ayırmaq mümkündür. 

(-14.4÷-13.4)eV enerji oblastını əhatə edən aşağı 

valent zonaları, əsasən selenin 4s hallarından, orta 

qrup valent enerji zolağı (-9.53÷-8.84)eV isə  sin-

kin 3d enerji səviyyələrindən törəyir. Yuxarı enerji 

aralığını (-7.3÷-1.7)eV əhatə edən valent zonaları 

əsasən selenin 4p hallarından yaranır. Valent zona-

nın tavanı və keçirici zonanın dibi əsasən selenin 

4p və sinkin 4s hallarından təşkil olunur.  
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Şəkil 2 

ZnSe üçün LSDA+U metodu ilə hesablanmış parsial hal 

sıxlığı mənzərələri. 

 

NƏTİCƏ 

 

Funksional Sıxlıq Nəzəriyyəsinə əsaslan-

maqla LSDA+U metodundan istifadə etməklə 

ZnSe-in  elektron xassələri tədqiq edilmişdir. Hub-

bard U düzəlişi ilə hesablanmış zona quruluşuna 

əsasən təyin edilmiş qadağan zolağın eni 

(Eg=2.7eV) məlum eksperimental işlərin nəticələ-

rilə (Eg=2.70eV) çox yaxşı uyğunluq təşkil edir. 

Təməl prinsiplərdən hesablanmış elektron hal sıx-

lığı mənzərəsinə əsasən müəyyən olunmuşdur ki, 

tədqiq edilən ZnSe-in qadağan zolağı Brillüen zo-

nasının mərkəzində yerləşməklə birləşmənin düz-

keçidli yarımkeçiricilər qrupuna aid olduğunu gös-

tərir. 
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INVESTIGATION OF ELECTRONIC PROPERTIES OF ZnSe WITHIN LSDA+U METHOD 

 

V.N.JAFAROVA 

 

The electronic properties of  ZnSe crystal were studied based on the Density Functional Theory using the Atomistic 

ToolKit software package. Structural parameters were calculated by determining the equilibrium state of the atoms that make up 

the primitive cell of the compound, and the band gap was estimated (2.7eV) corresponding to the known experimental result 

(2.70eV) using the Hubbard U correction. In the calculations, the electron-ion interaction was taken into account by the norm-

conserving Fritz-Haber-Institute ion pseudopotential. From the first-principles calculated band structure and density of states by 

LSDA+U method, it was determined that the valence band structure can be divided into three groups. The maximum of the 

valence band and the minimum of the conduction band were located in the center of the Brillouin zone, and the fundamental 

absorption edge of ZnSe was formed by direct transitions. 

 

 
ИССЛЕДОВАНИЕ ЭЛЕКТРОННЫХ СВОЙСТВ ZnSe МЕТОДОМ LSDA+U 

 

В.Н.ДЖАФАРОВА 

 

Электронные свойства кристалла ZnSe изучались на основе теории функционала плотности с использованием 

пакета программ Atomistic ToolKit. Структурные параметры рассчитаны путем определения равновесного состояния 

атомов, составляющих примитивную ячейку соединения, и оценена ширина запрещенной зоны (2,7эВ), соответствую-

щая известному экспериментальному результату (2,70эВ), с использованием поправки Хаббарда U. В расчетах элек-

трон-ионное взаимодействие учитывалось нормсохраняющим ионным псевдопотенциалом Fritz-Haber-Institute. Из пер-

вых принципов, рассчитанных зонной структурой и плотностью состояний методом LSDA+U, было определено, что 

структуру валентной зоны можно разделить на три группы. Максимум валентной зоны и минимум зоны проводимости 

расположены в центре зоны Бриллюэна и край фундаментального поглощения ZnSe образован прямыми переходами. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


