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GeSe kristalimin laylara perpendikulyar (010) sathinin elektron spektri Atom Orbitalla-
rimin Xotti Kombinasiyasi (AOXK) bazisindan istifado edarak Qrin funksiyast metodu ilo
hesablanmisdir. Sathin yaranmasi naticasinda gadagan zolaginda yaranan enerji saviyyalari,
onlarin genezisi, orbital torkibi, rezonans va hal sixhigimin lokal doayismasi muzakira olun-
musdur.

Acar sozlar: vakansiya, noqtovi defektlor, rezonanslar, antirezonanslar.

Hal-hazirda elektronikada istifado olunan miixtolif elementlorin Olgiisii
cox kicildiyindon soth effektlori onlarin elektrik vo optik xassolorindo 6ziinii
daha qabariq gostorir. Ona goro soth soviyyolorinin dyronilmasi yarimkegirici-
lorin optik xarakteristikalar1 haqqinda mithiim molumat almaga imkan verir.
Yarimkegiricilordo dorin asqar soviyyelorinin, noqtovi defektlorin elektron
strukturunun va soth soviyyslorinin todqiq olunmasinda Qrin funksiyast metodu
genis totbiq olunur.

Bu mogqalodo GeSe kristalinin (010) sothinin elektron spektri Qrin funk-
siyas1 metodu ilo hesablanmisdir. Qrin funksiyasi metodu [1,2] kristala defekt
daxil etdikdo qadagan zolaginda yaranan lokal enerji soviyyolorini, onlarin dal-
ga funksiyasini, elektron ylik paylanmasini birbasa toyin etmoyo imkan verir.
GeSe - tip kristallar kimyavi olagolorin vo fiziki xassolorin giiclii anizatropi-
yasina [3-5], homginin elektron cihazlarinda potensial istifado imkanlarina goro
boyiik elmi maraq kasb edir.

ovvalco, ideal sonsuz kristalin zona qurulusunu va yiik sixliginmi diizgiin
hesablamaga imkan veron AOXK bazisi toyin olunmusdur. Sonra homin funk-

siyalar Qrin operatorunuGO(E) vo V kristal potensialini matris formasinda

gostormok {i¢iin istifado olunmusdur. AOXK ideal kristalda kimyavi slagalori
toyin etmoys imkan verdiyinden, homin funksiyalar defekt soviyyalorini do
aragdirmaga imkan verir. Ideal kristalin vo hoyacanlagmis kristalin enerji spek-
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trinin eyni funksiyalar bazisindon istifade edarok hesablanmas istifads olunan
operatorlarin matris formasinda gostorilmosini asanlagdirir.
AOXK-dan istifado edorok ideal kristalin zona qurulusunu toyin etmok

t¢tin elementar qofosdo lokallasmis @, (-1, V) funksiyalarindan istifado

edok, burada 7, % -elementar qofosdo atomlarin bazis vektorlari, & -s-, p- vo d-
opoOwurallardir. Bu lokallasmis orbitallardan Blox funksiyalar1 [6] diizoldok vo

ideal kristalin H 0 hamiltonianinin maxsusi qiymatlorini vo moxsusi funksiya-
larini toyin edok,
ik-(R.+7,)
r)=—L ye 1 (r—ﬁ.—f ) @
A ") JN % Yo v

Burada Rj qofosin translyasiya vektoru, N -elementar qofoslorin sayidir. Onda
Blox funksiyast,

0 (F)= N (k)¢ (2)
= 3 Sl K

—

< ng IH 0 | Zg'V' > sekulyar matrisini hor bir K noqtesindo diaqonallasdiraraq,

EOIZ moxsusi qiymatlarini vo moxsusi funksiyalarini toyin edirik.
n

Kristalin sothino translyasiya simmetriyasina malik ikiolgilii defekt kimi
baxmaq olar. Soth soviyyolorini toyin etmok iiclin yuxarida gostorilon lokal-
lasmis funksiyalardan lay orbitallar toskil edok. Ikidl¢iilii periodiklik saxlandi-
gindan, ikiolgiilii tors qofosdo  vektorlar yaxsi toyin olunmus kvant adadle-

ridir. Lay orbitallarini asagidaki kimi toyin edok [7],

(%mv(r):Ih%eiﬁ[ﬁjﬂﬁn](pa[r_ﬁj_wj, 3)

Burada pj - iki6lgiilii gofosin translyasiya vektorlari, A, - atomlarm iki6l¢iili
elementar qofosdo bazis vektorlari, N, — ikidlgiilii elementar gofaslorin sayidir.
m indeksi miixtalif atom miistovilorini, v iso bu miistovilordo miixtalif atomlari
gostorir. Sadolik ligiin | =amy - kollektiv indeksini daxil edok. Onda
hayacanlagmis sistem {i¢iin dalga funksiyalari,

Vg F)=3 Ayl ) @

s —( noqtosindo soviyyonin ndmrasidir. Lay orbitallari tosvirindo GO(E) Qrin
funksiyasinin matris elementi,
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- |q\nk><nk |'q>
GO,(E,C]) — < A (5)
Il r%‘z E+—En(k)

|,q > - lay orbitallart. Determinant1 sifra barabor

|n,K > - Blox funksiyasi,

edorok sotho proyeksiyalanmis enerji araliqlarinda vo enerji “cibciklorinds” lo-
kal soviyyalori toyin edok,

D(E )=det GIOI,(E,q’ =0, (6)

b

burada | val’ lazimi sothi almagq ii¢iin uzaqlasdirilmis sothlor iizro doyisir.

GeSe kristalinin s-, p- vo d- bazislorinde AOXK vasitasila, psevdopo-
tensial metodu ilo hesablanmis zona qurulusu sokil 1-do gostorilmisdir. Sokil 1-
don goriindiiyii kimi, GeSe-nin zona qurulusu ii¢ qrupdan ibarotdir. Zonalarin
xarakterik ciit-ciit yerlogmasi kristalin layl1 olmasindan irali golir. Dalga funk-
siyalarinin analizindon alinir ki, diger qruplardan energetik 6 eV masafoda yer-
logon on asagi qrup anionun s- halindan téromisdir. -8 eV otrafinda yerloson
ndvbati qrup Ge atomunun s- hallari ilo baglidir. Valent zonasinin topasindon -
6 eV otrafinda yerloson on iki enerji soviyyasindon toskil olunmus on yuxari
qrup kation vo anionun p-soviyyoalorindon omolo golir. Valent soviyyslorinin
genezisinin analizi fotoemissiya spektri [8] ilo yaxs1 uzlasir.

Ideal kristalda soth omalo gatirdikdo qadagan zolaginda lokal soviyyalor
yaranir, zonalar daxilindo iso energrtik hal sixlig1 doyisir. GeSe kristali {i¢lin
(010) sotho proyeksiyalanmis zona qurulusu sokil 2-do gostorilmisdir. Sokil 2-
don goriindiiyii kimi fundamental qadagan zolaginda lokallasmis bir soth
soviyyasi movcuddur vo demok olar ki, dispersiyasizdir. Sokil 3-do Ge atomu
ilo qurtaran (010) sothindo lokal hal sixlig1 vo ilk alt1 layda lokal hal sixliginin
doyismosi gostorilmisgdir.

Sokil 3-don goriiniir ki, demok olar ki, biitiin hallar yiiksok deracados lo-
kallasmisdir vo iiglincili laydan sonra lokal hal sixligi hocmi ideal kristalin hal
sixligt ilo iist-listo diisiir. Bu ondan irali golir ki, GeSe kristalinda laylar bir-
birindon uzaq yerlogmislor vo zoif Van der Vaals qarsiliqh tosiri ilo slagalidir-
lor. -14.5 eV otrafinda yerloson energetik cibcikdo (sokil 2) soth soviyyalori
meydana golmisdir. ki layda lokallasmis bu saviyyalor oxsar dispersiya nii-
mayis etdirirlor vo tamamilo valent soviyyalorindon omolo golmislor. -7 eV ot-
rafinda Ge atomunun s- orbitalindan omolo golmis iki lokal soviyyos mdvcud-
dur.

135



6 = b
4 Nl ?‘% i : L] QSW§Vu\ i
) ST, ) PSRN AT
i Vk'{’r “ N s
= N, & 5‘% s
Ei.4 a| N s e Ei 4 L . s ::ﬂJtF -
s L R | N Al o T PR N
L - f “ ..
RS 2SN = | IS =SS
10 -0 |
12 — — R S
-14| = 'T = it ‘}T
o 16 ,
IU YI' X T Z T ZU YI' X 1T Z T

Sok. 1. GeSe-nin a- psevdopotensial, b- AOXK vasitasils hesablanmis zona qurulusu.
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Sak. 2. GeSe kristali ii¢lin (010) sathins proyeksiyalanmig zona qurulusu.

136



a) 1 b)

8
N | i - A A e, HU\L. 1
.‘ly_f\ n/'-r-\“-J ‘l‘_;\_ 1 : - v '|I
i i vk I
" A~V AN “I\u 2 QF :
A AT B e
= - A AN NV 3 ol - i e, P 3
& A ] ———— 4
g - M4 g : LE N g
& AU < - A
E o ,._J"\_;'\_xu’:k- S L5 E E —n"u\',."t,-’u"".wh AN TOTAL
gl s~ N WA 6 §f ¥
- E k.
£
-14 -9 -4 1 -14 -9 -4 1
E (eV) E (eV)

Sak. 3. Ge atomu ilo gurtaran (010) sothindos a- lokal hal sixlig1 vo b- ilk alt1 layda
lokal hal sixligimin doyigmasi.

Bu bir daha onu gostorir ki, soth soviyyeolorinin xarakteri vo energetik
voziyyeti birinci layda yerlogon atomun tobistindon asilidir. Dalga funksiya-
larinin amplitudlarinin orbital torkibi gostorir ki, -7 eV otrafinda yerloson soth
soviyyoalari ilk {i¢ lay daxilindo giiclii lokallagmigdir vo s- , px- orbitallarindan
toromisdir. Bu ideal kristalda -7 eV otrafindaki soviyyoalorin osason kation
orbitallarindan toskil olunmasi fakti ilo uygunluq toskil edir.

GeSe kristalinin laylara perpendikulyar (010) sothinin elektron spektri
Qrin funksiyasit metodu ilo hesablanmisdir. Dalga funksiyalarinin ayrilisinda
bazis kimi Atom Orbitallarinin Xotti Kombinasiyasindan istifado edilmisdir.
Hesablamalar gostorir ki, fundamental qadagan zolaginda bir soth soviyyosi
movcudur. Bu sath soviyyasi tamamilo soth miistovisindo lokallagsmisdir, azaciq
s- qarigig@l var vo oasason p, tiplidir. Homginin soth defektinin yaranmast
noticasindo meydana golon AN(E) hal sixliginin doyismasi hesablanmisdir.
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UCCJIEJOBAHUE MOBEPXHOCTHBIX JIEKTPOHHBIX COCTOSTHUM
CJIOUCTOI'O KPUCTAJLJIA GESE METO/IOM ®YHKIIWI TPUHA

3.A.JI'KAXAHTUPJIA, C.A.HABUEBA, T.0.FAHPAMOBA
PE3IOME
Meton ¢yukumu ['puHa B 0a3uce JIMHCHHBIX KOMOWHAIIMI aTOMHBIX OpOUTaCi
(LCAO) wucnons30BaH Uil HCCICAOBAHUS 3JEKTPOHHOU CTPYKTYyphl Ge-TepMHHHPOBAHHOM
noBepxHocTH (010). OOCYX)Iat0TCsSI YHEPTETUUECKUE COCTOSHUSI B YHEPTETUYECKUX IETSIX, UX
POUCXOXJIEHHE, OPOMTAIBHBIII COCTAB, PE30HAHCHI M JIOKAJIbHBIE W3MEHEHHs IUIOTHOCTH
COCTOSIHHH, 00YCIIOBICHHBIEC TTOBEPXHOCTHIO.

KaroueBble ci10Ba: BakaHCHs, TOUCUHBIC 1E()EKThI, pe30HAHCHI, AHTUPE30HAHCHI
INVESTIGATION OF SURFACE ELECTRONIC STATES OF LAYERED GESE
CRYSTAL BY GREEN FUNCTION METHOD
Z.A.JAHANGIRLI, S.A.NABIYEVA, T.0O.BAYRAMOVA
SUMMARY

Green’s function method in bases sets of Linear Combinations of Atomic Orbitals
(LCAO) is used to calculate the electronic structure of the Ge-terminated (010) surface of GeSe
semiconductor. The energy states inenergy gaps, their origin, orbital content, resonances and
local changes in the density of states due to the surface are discussed.

Keywords: vacancy, point defects, resonances, antiresonances

Redaksiyaya daxil oldu: 03.04.2019-cu il
Capa imzalanib: 16.10.2019-cu il

138



