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Sixliq Funksionali Metodundan istifade etmaklo fonon energetik hallar
sixligt vo Briluen zonasinda fononlarin dispersiyasi hesablanmisdir. Optik
fononlarin hesablanmis tezliklori infraqirmizi udma vo Raman spektrlorindan
eksperimental olaraq miiayyan edilmis tezliklors yaxsi uygunluq toskil edir. xy
mistovisindo asagi tezlikli optik fononlarin akustik fononlarla kasismaosi
miisahido olunur.

S 4) faza qrupunda kristallagan AU'BIMCY! (A-Zn,Cd; B-1n,Ga; C-S,
Se, Te) birlosmolori sfalerit vo xalkopirit strukturunda kristallasan birlos-
molerin kristal kimyavi analoqlaridir. Bu birlasmalar optik anizotropiya, ikiqat
stiasinma, yiiksok qeyri-xatti qavrayiciliq amsallari, yliksak fotohassasliq va
parlaq liiminessensiya il xarakterizo olunur. Bu xassalar va boyiik energetik
gadagan zolaginin olmasi bu birlosmolori yarimkegcirici cihazlarda istifads
liclin perspektivli materiallara ¢evirir [1, 2]. Bu maqalods CdGa,Ses kristalinin
Brillouin zonasinin yiiksok simmetrik noéqtalorindo vo xotlorindo tomaol
prinsiplordon hesablanmis fonon spektri vo fonon hallarinin sixligl taqdim
olunur. Hesablamalar ABINIT proqram paketindon istifado etmoklo psevdo-
potensial metodu ilo xotti cavab yaxinlasmasinda Sixliq Funksionali Metodu
vasitesilo aparilmisdir [3]. Sokil 1-do uygun olaraq Brilluen zonasinda
CdGazSes-do fonon dispersiyasi vo fonon hallarinin sixligr gostorilmisdir. Sokil
1-don goriindilyii kimi fonon spektri Ui¢ oblastdan ibarotdir: CdGazSes
kristalinda 51-130 sm-t, 179-281 sm-! tezlik intervalinda energetik hallarin
yuksok sixligi, 120-180 sm-! tezlik intervalinda iso energetik hallarin asagi
sixlig1 miisahids olunur. Sokil 1-don hamginin goériiniir ki, Brilluen zonasinin
['-Z istigamatindo (tetraqonal c oxu boyunca) optik fononlar zsif dispersiyaya
malikdir, bu da tetragonal ox boyunca fonon-fonon garsiligh tosirinin zoif
oldugunu gostorir. Bununla yanasi, X-P-N istiqgamotinds forgli bir monzars
miisahids olunur. Bu istigamotds akustik budaqlar asag: tezlikli optik modlarla
kasisir. Sonuncu Xy miistovisinde shomiyyastli fonon-fonon qarsiliqh slagasinin
gostaricisidir. Belolikls, yuxarida deyilonlorden bels natics ¢ixarmaq olar ki, xy
miistovisinds fonon-fonon garsiligh tesiri c¢ tetragqonal oxu boyunca olan
garsihglh tosirden daha boyiikdiir. Is18in infragirmizi udma vo Raman sopilmo
spektrlorinde eksperimental olaraq miisahide edilon tezliklor vo optik fo-
nonlarin hesablanmis tezliklori yaxs1 uygunlasir. Molumdur ki, polyar kristal-
larda uzaga tosir edon elektrik sahosi dipol optik ragslorini enina (TO) vo
uzununa (LO) optik modlara par¢alanmasina sabsb olur. Hesablamalarimizda
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LO-TO parcalanmasina sobab olan uzaga tesir edon makroskopik saholor
dinamik matrisada Born effektiv yiliki vo yiiksak tezlikli dielektrik sabitinin
koémoyi ilo nazors alinir. CdGa2Se4 kristalinda I' néqtasindaki bu parcalan-
malar Sokil 1-don goriindiiyii kimi fonon modlarinda kasilmolor va sigrayislar
kimi 6zlinli gostarir.
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Sak. 1. CdGazSes kristalinda fonon spektri vo hal sixlig.
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