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REFERAT 

İşdə Funksional Sıxlıq Nəzəriyyəsi və lokal spin sıxlıq 

yaxınlaşması istifadə olunmaqla Quantum ATK proqram pake-

ti çərçivəsində vürsit quruluşlu təmiz və aşqarlanmış ZnSe:Fe 

birləşməsinin elektron xassələri təməl prinsiplərdən tədqiq edil-

miş, elektron zona quruluşları və hal sıxlığı diaqramları hesab-

lanmışdır. Hesablamalardan bu birləşmələr üçün qadağan zola-

ğın eni qiymətləndirilmiş, aşqarın konsentrasiyasının elektron 

xassələrinə təsiri araşdırılmışdır.  

 

GİRİŞ 

 

 II-VI yarımkeçiricilər qrupundan olan geniş 

qadağan zolağına (2.7 eV) malik ZnSe birləşməsi-

nin tədqiqat obyekti seçilməsi bu birləşmənin tex-

niki tətbiq imkanlarının geniş olması ilə bağlıdır 

[1,2]. Belə ki, ZnSe kristalı mavi-işıqsaçan diodla-

rın, qısa dalğa uzunluqlu lazerlərin, fotodetektorla-

rın, günəş batareyalarının, sensorların, infraqırmızı 

pəncərələrin, fotovoltaik qurğuların istehsalında 

uğurla tətbiq olunur.  

 Son zamanlar 3d keçid elementləri ilə aşqar-

lanmış əksər II-VI qrup birləşmələrinin elektron və 

maqnit xassələrinin tədqiqi zamanı əldə olunan 

maraqlı fiziki xassələr (yarım-metal ferromaqnit 

xassəsi, yüksək maqnitlənmə, Küri temperaturu-

nun otaq temperaturundan yuxarı olması və s.) təd-

qiqatçıların böyük marağına səbəb olmuşdur [3-5].  

Sato və başqalarının işində [6] müəlliflər göstər-

mişdir ki, V və Cr atomları ilə aşqarlanmış ZnO, 

ZnS, ZnSe və ZnTe yarımkeçiriciləri yüksək Küri 

temperaturlu materiallar sırasına daxildir. Mn ato-

mu ilə aşqarlanmış ZnSe p-tip yarımkeçirici birləş-

mədir və onun valent zonasının yuxarı kənarında 

d-halları fotolüminessensiya və magneto-optik ci-

hazlar üçün çox perspektiv materialdır [1]. [7] və 

[8] tədqiqat işlərində Fe atomu ilə aşqarlanmış 

ZnSe birləşməsinin aşağı temperaturlarda para-

maqnit təbiətli material olduğu müəyyən edilmiş-

dir. Dəmir (Fe2+) ionu ilə aşqarlanmış ZnSe birləş-

məsi orta infraqırmızı lazerdə lazer gücləndirici 

mühitə tətbiq edilmişdir və bu tip lazerlərin isteh-

salında geniş tətbiqə malikdir [9-11]. 

 Tədqiqat işinin məqsədi Fe atomunun müxtə-

lif konsentrasiyalarının ZnSe heksaqonal birləşmə-

sinin elektron xassələrinə təsirinin və beləliklə də, 

onun spintronika və opto-elektronikada texniki tət-

biq imkanlarının araşdırılmasına həsr olunmuşdur. 

Qeyd edək ki, məlum ədəbiyyat araşdırmaları ək-

sər nəzəri və eksperimental tədqiqat işlərinin 

ZnSe-nin kubik strukturuna aid olduğunu göstərir. 

 

HESABLAMA METODU 

 

 Təqdim olunan nəzəri tədqiqat işində Ato-

mistic ToolKit (ATK) program paketi istifadə o-

lunmaqla, Funksional Sıxlıq Nəzəriyyəsi (DFT) 

[12] əsasında lokal spin sıxlıq yaxınlaşmsı (LSDA) 

[13] ilə 32-, 64- və 96-atomdan ibarət FexZn1-xSe 

superözəklərinin elektron xassələri tədqiq edilmiş-

dir. Elektron-ion qarşılıqlı təsiri normanı qoruyan 

Frits-Hubbard-Institute (FHI) ion psevdopotensial-

ları [14] ilə nəzərə alınmışdır. BZ üzrə inteqral-

lama Monkhorst-Pack sxemi üzrə ZnSe üçün 

7x7x7, ZnSe:Fe üçün isə 5x5x5 k-nöqtə istifadə 

olunmaqla xüsusi nöqtələr üzrə cəmləmə ilə əvəz 
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olunmuşdur. Hesablamalar zamanı sistem üçün 

optimallaşdırma proseduru yerinə yetirilmişdir. 

Baxılan halda kristalın strukturunun optimallaşdı-

rılması zamanı atomlararası qarşılıqlı təsir qüvvə-

sinin maksimal qiyməti tədqiq olunan birləşmələr 

üçün uyğun olaraq 0.001eV/Å və 0.01eV/Å, mexa-

niki gərginlik tenzorunun maksimal qiyməti isə 

0.001eV/Å3 və 0.01eV/Å3-dan kiçik olana qədər, 

yəni tarazlıq quruluş parametrlərinə gətirilənə qə-

dər optimallaşdırma proseduru davam etdirilmiş-

dir. Dalğa funksiyalarının ayrılışında kinetik ener-

jinin maksimal qiyməti 75 Ha olmuşdur. Zn üçün 

12 (5s24d10), Se üçün 6 (3s23p4) və  Fe üçün isə 8 

(3d64s2) elektron valent elektronu hesab edilmişdir. 

 Qeyd edək ki, birləşmənin qadağan zolağının 

eninin eksperimentdən məlum nəticəyə uyğun 

alınması məqsədilə Hubbard U yarımempirik dü-

zəlişindən: Zn-in 3d halı üçün U=4.5eV və Se-nin 

4p halı üçün isə U=3.8eV istifadə olunmuşdur [2, 

15-17].  

NƏTİCƏ VƏ MÜZAKİRƏ 

ZnSe BİRLƏŞMƏSİNİN ELEKTRON 

XASSƏLƏRİ 
 

 Məqalədə DFT-LSDA və DFT-LSDA+U 

metodları tətbiq edilməklə ZnSe vürsit quruluşu 

üçün elektron xassələri- elektron zona quruluşu, 

tam və parsial hal sıxlıqları diaqramları hesablan-

mışdır. LSDA metodu ilə hesablamalardan ZnSe 

birləşməsinin qadağan zolağı eksperimentdən mə-

lum qiymətə nisbətən çox kiçik (1.57eV) alın-

mışdır. Qadağan zolağın eninin məlum eksperi-

mental nəticələrə yaxın alınması məqsədilə Hub-

bard U düzəlişindən istifadə edilmiş və nəticədə 

ZnSe-in qadağan zolağının eni 2.7eV-a bərabər 

alınmışdır. Alınmış nəticələr ədəbiyyatdan məlum 

qiymətlərlə (2.7eV [18]; 2.763eV [19]) müqayisə 

edilərək aşağıda Cədvəl 1-də verilmişdir. Cədvəl 

1-dən göründüyü kimi əksər nəzəri tədqiqat 

işlərində [20-22] ZnSe-in qadağan zolağının eni 

düzgün qiymətləndirilməmişdir, bu da hesablama 

metodunun doğru seçilməməsi ilə bağlıdır. 

 Qeyd edək ki, şəkillərdə elektron zonalarının 

mənfi və müsbət qiymətləri spin-aşağı və spin-

yuxarı hallarını uyğundur. LSDA+U metodu və 

normaqoruyan FHI psevdopotensialları ilə hesab-

lamalardan ZnSe üçün alınmış zona quruluşu və 

elektron hal sıxlığı mənzərələrinə əsasən valent zo-

nasında üç hissə müşahidə edilmişdir: -14,4 və       

-13,4eV enerji intervalında ən aşağı zolaq əsasən 

selenin 4s səviyyələrindən əldə edilir. Valent zona-

sının ikinci hissəsi -9,53-dən -8,84eV-ə qədər ener-

ji oblastını əhatə edir və əsasən sinkin 3d hall-

arından törəyir. Enerji diapazonu -7,3 ilə -1,7eV 

arasında olan valent zonasının daha yüksək enerji 

səviyyələri isə əsasən selenin 4p halları ilə for-

malaşır. Keçirici zonaya əsas payı sinkin 4s və se-

lenin 4p halları verir.  
 

 
Şəkil 1 

ZnSe üçün DFT-LSDA+U metodu ilə hesablanmış zona 

quruluşu. 

 

Cədvəl 1 
ZnSe üçün DFT metodu ilə hesablanmış qadağan zolağın eni. 

Kod Metod MP-qrid Kinetik 

enerji, Ry 

Qadağan zolağın 

eni, eV 

Ədəbiyyat 

ATK LSDA, PZ 7×7×7, MP 150 1.57 Bu iş 

ATK,  LSDA+U, PZ 7×7×7, MP 150 2.7 Bu iş 

WIEN 2k FP-LAPW 2000 6.0 2.2 Nəzəri hesabl. [20] 

VASP GGA-PBE 1×1×4, MP 36.75 1.15 Nəzəri hesabl. [21]  

WIEN 2k GGA, PBE 6×6×1, MP 7.0 1.85 Nəzəri hesabl. [22] 

ATK DFT-1/2, PBE 16×16×1 - 2.68 Nəzəri hesabl. [23] 

Wavelength-modulated spectra 2.7 Eksp. [18] 

Transmission Spectroscopy measurements 2.763 Eksp. [19]  
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Şəkil 2 

ZnSe üçün DFT-LSDA+U metodu ilə hesablanmış hal sıxlıqları diaqramları. 
 

 Beləliklə, işdə ZnSe üçün LSDA yaxınlaşma-

sı və Hubbard U yarımempirik düzəlişi nəzərə 

alınmaqla hesablanmış zona quruluşuna əsasən qa-

dağan zolağın eni düzgün qiymətləndirilmiş və bir-

ləşmənin düzkeçidli yarımkeçirici olduğu müəy-

yən olunmuşdur. Belə ki, Valent zonasının tavanı 

və keçirici zonanın dibi Brillüen zonasının mərkəzi 

Γ (0, 0, 0) simmetriya nöqtəsində yerləşir. 
 

ZnSe:Fe BİRLƏŞMƏSİNİN ELEKTRON 

XASSƏLƏRİ 
 

 Təqdim olunan məqalədə Fe2+ atomu ilə 

aşqarlanmış 32-, 64- və 96-atom tərkibli  geniş 

özəklər üçün elektron xassələri araşdırılmışdır. 

Ferromaqnit (FM) və antiferromaqnit (AFM) spin 

hallarının araşdırılması məqsədilə heksaqonal qu-

ruluşlu ZnSe birləşməsindən uyğun geniş özəklər 

düzəldilmiş və strukturda iki Zn atomu iki Fe2+ 3d 

keçid elementi ilə əvəz edilmişdir (Şəkil 3). Həmin 

sistemlər üçün təməl prinsiplərdən hesablamalar 

aşqar atomunun müxtəlif konsentrasiyalarında ye-

rinə yetirilmişdir. 
 

 
Şəkil 3 

32-atomdan ibarət Zn14Fe2Se16-in quruluşu. 
 

Hesablamalardan dəmir atomu ilə aşqarlan-

mış 16-, 32-, 64- və 96-atom tərkibli geniş özəklər 

üçün spin-yuxarı (↑) və spin-aşağı (↓) hallara 

uyğun qadağan zolağın eni qiymətləndirilmiş və 



ZnSe və Zn1-xFexSe BİRLƏŞMƏLƏRİNİN ELEKTRON XASSƏLƏRİNİN TƏMƏL PRİNSİPLƏRDƏN TƏDQİQİ 

 

  47 

hesablamalardan alınmış nəticələr Cədvəl 2-də ve-

rilmişdir.  
 

Cədvəl 2 
Müxtəlif Zn1-xFexSe bərk məhlulları üçün spin-yuxarı və spin-

aşağı hallara uyğun qadağan zolaqlarının eni. 
 

 

 Təməl prinsiplərdən hesablanmış spin-po-

lyarlaşmış elektron zona quruluşları və tam hal sıx-

lıqları (Şəkil 4) və parsial hal sıxlıqları mənzərə-

lərinin (Şəkil 5) nəticələri göstərir ki, Zn(Fe)Se bir-

ləşməsi yarım-metal təbiətlidir. Şəkil 4 və 5-dən 

göründüyü kimi Fe atomunun struktura daxil edil-

məsi hal sıxlıqları mənzərələrində dəyişikliyə sə-

bəb olur, belə ki, aşqarın p və d-elektron halları 

Fermi enerji səviyyəsi yaxınlığında bir-birini qis-

mən örtür. 

 

 
Şəkil 4 

Zn47Fe1Se48 birləşməsi üçün DFT-LSDA+U metodu ilə 

spin-yuxarı (qara) və spin aşağı (qırmızı) hallarına uyğun 

hesablanmış zona quruluşları. 

 
Şəkil 5 

Zn47Fe1Se48 üçün DFT-LSDA+U metodu ilə hesablanmış 

parsial hal sıxlıqları. 
 

NƏTİCƏ 
 

 Təqdim edilən məqalədə LSDA metodu və 

Hubbard U yarımempirik düzəlişləri nəzərə alın-

maqla təmiz ZnSe və Fe2+ atomunun müxtəlif kon-

sentrasiyalarıyla aşqarlanmış vürsit strukturlu 16-, 

32-, 64- və 96-atom tərkibli ZnSe geniş özəklər 

üçün spin nəzərə alınmaqla elektron xassələri tə-

məl prinsiplərdən nəzəri tədqiq edilmişdir. Heç bir 

aşqarı olmayan ZnSe heksaqonal birləşməsi üçün 

zona quruluşu hesablamalarından kristalın optik 

udma kənarının düz keçidlərlə formalaşdığı müəy-

yən edilmişdir. Zn atomunun dəmir ilə əvəzlən-

məsi yolu ilə alınmış  Zn1-xFexSe superözəkləri 
üçün yerinə yetirilmiş hesablamalardan maddənin 

yarımmetal xassələrinə malik olduğu təyin olun-

muşdur. Tədqiq olunan sistemlər üçün spin-yuxarı 

hallarına uyğun zona quruluşu hesablamalarından 

qadağan zolağın eninin aşqarın konsentrasiyasının 

azalması ilə artdığı, spin-aşağı hallara uyğun he-

sablamalardan isə qadağan zolağın eninin aşqarın 

konsentrasiyasının azalması ilə azaldığı müəyyən 

olunmuşdur.  

 

Superözəklər 

x,  

konsent-

rasiya 

Qadağan zolağın eni, eV 

Spin-yuxarı  Spin-aşağı 

Zn15Fe1Se16 

Zn31Fe1Se32 

Zn47Fe1Se48 

Zn14Fe2Se16 

Zn30Fe2Se32 

Zn46Fe2Se48 

1/16 

1/32 

1/48 

1/8 

1/16 

1/24 

2.33 

2.43 

2.4 

2.05 

2.37 

2.39 

1.63 

1.51 

1.49 

1.429 

1.56 

1.53 
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AB INITIO INVESTIGATION OF ELECTRONIC PROPERTIES OF ZnSe AND Zn1-xFexSe COMPOUNDS 

 

V.N. JAFAROVA, A.A. HADIEVA 

 

 Using the Density Functional Theory and the local spin density approximation within the Quantum ATK software pack-

age, the electronic properties of pure and doped ZnSe:Fe compounds in various concentrations were studied from first principles, 

and electronic band structures and density of states diagrams were calculated. From the calculations, the width of the band gap 

was estimated for these compounds, and the effect of the concentration of the impurity on the electronic properties was investi-

gated. 

 

 

ИССЛЕДОВАНИЕ ЭЛЕКТРОННЫХ СВОЙСТВ СОЕДИНЕНИЙ ZnSe И Zn1-xFexSe ИЗ ПЕРВЫХ 

ПРИНЦИПОВ 

 

В.Н.ДЖАФАРОВА, А.А.ХАДИЕВА 

 

 

Используя теорию функционала плотности и приближение локальной спиновой плотности в программном паке-

те Quantum ATK, электронные свойства чистых и легированных соединений ZnSe:Fe в различных концентрациях были 

изучены из первых принципов, были рассчитаны электронные зонные структуры и диаграммы плотности состояний. 

Из расчетов оценена ширина запрещенной зоны этих соединений и исследовано влияние концентрации примеси на 

электронные свойства. 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


