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ISIN UMUMI XARAKTERISTIKASI

Moévzunun aktualhi@. Miiasir inteqral mikro- Vo nanoelektronikanin
tolob olunan materiallarindan olan A"'BY! tip yarimkegirici layli birlosmo-
lorin xassalorinin Gyranilmasi bu giino kimi 6z aktualligini itirmir. Layl
kristallar todqgigatcilart 6z maraqli optoelektron, fotovoltaik xassalori ilo
colb edirlar, onlardan geyri-xatti optika cihazlarinin, giinas elementlarinin,
IQ diapazonlu optik vericilorin istehsalinda, spintronika iiciin materiallarin
hazirlanmasinda istifado olunur. Layl kristallarin interkalyasiyasi zamani
bir sira effektlor miisahido olunur ki, bu da onlarin maqgnit yaddas
sistemlorindo vo magnitelektron montigi qurgularda istafadssi tgiin
perspektivlor agir.

Xarici faktorlarin tosiri altinda materiallarin parametrlorinin todqigi
yarimkegiricilor fizikasinda xiisusi yer tutur. Yiiksok tozyiq va temperatur-
larda materiallar hagqinda informasiya golocak texnoloji islor tigiin biliklor
bazasini genislondirir. Xarici faktorlarin tosirilo bas veron deformasiya ilk
névbada 6ziinii elastiki xassalords gostarir. Kristallarin elastiki xassalarinin
xarakteristikalar1 elastiki sabitlor vo miixtalif elastiki modullardir. Onlar
atomlararasi alago qiivvalarinin tobistini birmanali olaraq oks etdirir vo
istilik tutumu, termik genislonmas, Debay temperaturu, Qriinayzen
parametrlori, orimo temperaturu vo S. kimi bir sira termodinamiki
parametrlorlo birbasa baglidirlar. Elastiki sabitlor hagqinda moalumat
materiallarin mexaniki xassoalori ilo bagh olan bir sira praktiki tatbiglor
tiglin vacibdir. Bork cisimlorin termodinamik vo termoelastiki xiisusiyyat-
lorini anlamaq tgiin elastiki sabitlorin temperatur asililigini  bilmok
lazimdir. Kristallarda elastiki sabitlorin tozyiq vo temperaturdan asililig
kristalda bas veran deformasiya effektlorinin xiisusiyyatlorini miioyyan
edir. Elastiki sabitlorin yiiksok temperatur vo tozyiglordo eksperimental
olaraq tayin edilmasi bark cisim fizikasinda bii giino godor miirakkab, hom
do aktual masals olaraq qalir va bu vacib sahads birbasa dlgmalar az sayda
materiallar ticlin yerina yetirilmigdir.

Eksperimental noticalorin izahinda, faydali prognozlarin verilma-
sinda nazoriyys miihiim rol oynayir. Son dovrlarde goxatomlu sistemlarin
fiziki-kimyavi xassslorinin kvant-mexaniki hesablanmasi {igiin ab initio —
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tomal prinsiplordon hesablamalar genis totbig olunur va nozori olaraqg
materiallarin xassolorini xarici faktorlarin tosiri altinda genis diapazonda
todgig etmok imkani yaranir.

Layli birlosmolorin elektron vo struktur xassolorino xarici tozyigin
tasirinin nozari todqiqi xiisusi yer tutur. Bu materiallarda enerji spektrinin
kristallik qurulusu ilo bagliligi onlarin elektron xassolorinin 6yronilmasina
mara@1 artirir. Tadgig olunan kristallarda Van-der-Vaals struktur yariginin
movcudlugu ona gotirib ¢ixarir ki, xarici tozyiq altinda laydaxili vo
laylararast garsiliqh tosir qiivvalori 6zlarini forgli gaydada aparirlar. Layl
kristallarin xassolorino xarici tozyigin tosirinin Gdyranilmasine maragin
Sobablarindon biri do bu kristallarda ikidlgiilii vo {igol¢iilii elektron
hallarmin méveudlugu, elektron qurulusunda laylararasi tasir naticasinds
zonalarin par¢alanmasidir. Tozyiq noticasinds laylar arasindaki mosafoni
variasiya etmoklo laylararas1 qarsiligh tosiri doyisib, bu tasirin kristalin
elektron spektrinin xarakterini no doracods miioyyan etdiyini toyin eds
bilarik.

Dissertasiya isindo todgigat obyekti kimi GaS monokristali
secilmisdir. Qallium monosulfidin elektrik, fotoelektrik, optik, istilik vo
elektron xassolori genis Oyronilmisdir. Bu kristalin elastiki sabitlori
dofalarlo tayin edildiyino baxmayarag, elmi odobiyyatda xarici faktorlarin
onlara tesiri hagqinda molumat kifayst godor deyil. Bizo molum olan
odobiyyatda GaS-in elastiki sabitlorinin temperatur asililiglari yoxdur,
tozyiqdoen asililiglart isa yalniz iki elastiki sabit figiin verilib. Bu kristal ham
do yuxar tozyiglordo bas veran faza kegidlori ilo do maraqlidir. Nozara
alsaq ki, kristalda osas doyisikliklor faza kegidlori zamani bas verir, faza
kecidlarinin GaS-in elastiki vo elektron parametrlaring tasirinin dyranilmasi
praktiki oshamiyyat kasb edir.

Isin magsadi layli GaS monokristalinin akustik xassalorine temperatu-
run tasir mexanizminin vo ab initio hesablamalar osasinda tozyiq altinda
monokristalin struktur, elektron vo elastiki xassolorinin xiisusiyyatlorinin
miioyyon edilmasidir.

Bu mogsads ¢atmagq tigiin garsiya asagidaki masalslar qoyulmusdur:
¢ (allium sulfid monokristallarinin sintezi va géyardilmasi;
e GaS monokristalinda akustik dalgalarin yayilma siiratlorinin temperatur
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asililiglarinin 6l¢tilmasi;

e GaS monokristalinin elastiki sabitlorinin temperatur asililiginin
hesablanmasi;

o kristalda bas veran faza kegidinin tomal prinsiplordan todqiqi;

e faza kecidini nozors almagla tomol prinsiplordon tozyigin GaS-in
elektron xassoloring tasirinin aragdirilmasi;

o faza kecidini nozoro almagla tomal prinsiplordon GaS monokristalinin
elastiki sabitlorinin barik asililiglarinin hesablanmas.

Isin elmi yeniliyi.

. 80-410 K intervalda akustik dalgalarin yayilma siirati 6lgmalorindon
GaS monokristalinin elastiki sabitlorinin temperatur asililiglart miioyyon
edilmisdir.

. GaS strukturunda faza kecidinin bas verdiyi tozyiqin qiymoti tomol
prinsiplordon miioyyon edilmisdir.

. Tomal prinsiplordon 0-20 GPa tozyiq intervalinda hor iki faza tgiin
monokristalin qofas vo struktur atom parametrlorinin barik asililiglari
miisyyan edilmisdir.

. Todqiq olunan intervalda faza keg¢idi nozors alinmaqla GaS-in zona
qurulusunda ekstremumlarin energetik voziyystlorinin yerdoyismo
xarakteri vo fundamental udulma konar1 yaxinliginda diiz va ¢op kegid
enerjilorinin tozyiqden asililiq qanunauygunluglari temsl prinsiplorden
miisyyan edilmisdir.

. Tomoal prinsiplordon todqiq olunan intervalda faza kegidini nazors
almagla GaS monokristalinin elastiki sabitlori vo onlardan isifado
etmoklo miixtalif kristallografik istiqamatlords elastiki dalgalarin
yayilma siiratlorinin barik asililiglarinin qanunauygunluglart miisyyen
edilmisdir.

Isin praktiki ahamiyyati. GaS monokristalinin  yarimkegirici
cihazqayirmada vo bir sira texniki masalolorin hollinds istifadasi iigiin
zoruri olan fundamental sabitlori hesablanmisdir. Isdo almmus naticolor
GasS-in elastiki, elektron va struktur xassslarinin modellasdirilmasi vo izahi
tigtin istifads oluna bilor, monokristalin fonon spektrini hesablamaga, eloca

do xarici faktorlarin tosiri altinda onun an vacib termodinamik xarakteristi-

kalarin1 miisyyan etmoyo imkan verir. Tomal prinsiplordon hesablamalarin
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naticalori aldigimiz vo adabiyyatdan malum olan eksperimental giymotlorla

yaxst uzlagir va verilmis xassali yeni materiallarin axtarisi liglin istigamotlo-

ri prognozlasdirmaga imkan verir va bu sahodos yeni todgigatlara yol agir.

Dissertasiya isinin naticalori hom do elektronika, telekommunikasiya,
radiotexnika saholorinds yiiksokixtisasli miitoxassislorin hazirlanmasinda
yararli ola bilar.

Miidafiaya ¢ixarilan asas miiddoalar:

1. GaS monokristalinin elastiki sabitlorinin temperatur asililiglar1 osasinda
anizotroplugun vo anharmonik effektlorin xiisusiyyatlorinin aydinlasdi-
rilmas.

2. Heksaqonal qofas parametrlorinin vo struktur atom parametrlorinin
tozyiq altinda faza ke¢idini nazoro almagla doyismo ganunauygun-
luglari.

3. Tozyiqdon asili olaraq zona diaqgraminda ekstremumlarin energetik
vaziyyatlarinin yerdoyismo xarakteri, faza kegidi nozora alinmagla GaS-
in zona parametrlorinin barik asililiglar.

4. Mexaniki gorginlik altinda olan monokristal halina @imumilosdirilmis
Huk ganunundan elastiki sabitlorin ab initio hesablanma texnikasi.

5. Tozyiq altinda todgig olunan fazalarda GaS kristalinin elastiki
xassalorinin xiisusiyyatlari.

Isin smag. Dissertasiya isinin noticolori Respublika vo beynalxalq
miqyash adlar1 asagida geyd olunan konfranslarda moruzo vo miizakira
edilmisdir: 3-1 MexayH. Hayd.-TeXH. KOH(pepeHIHs "MUKPOIIEKTPOHHBIE
npeobpazoBaren U npubopel Ha ux ocHoBe” (baky-Cymraur, 2001);
Union Radio Science International — Birinci Ulusal Kongresi (Istanbul,
Tirkiye, 2002); Azorbaycan Texniki Universitetinin aspirant vo gonc
todqiqatgilarmin  elmi-texniki  konfransi (Baki, Azoarbaycan, 2002);
International scientific conference UNITECH’03 (Gabrovo, Bulgaria,
2003); "Fizikanin aktual problemlari” VI Respublika elmi konfransi (Baki,
Azarbaycan, 2010); «Yiiksok texnologiyalar vo ali tohsil» beynalxalq elmi-
texniki konfransi1 (Baki, Azarbaycan, 2011); «Large scale research projects-
2012: Materials science and informatics for high technologies»
international conference (Baku, Azerbaijan, 2012); Doktorantlarin vo ganc
todgiqatgilarin  XVII Respublika konfransi (Baki, Azarbaycan, 2012);
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«Problems of Metallurgy and Materials Science» (Baki, Azarbaycan,
2012); 7-1 MexayH. Hayd.-TexH. KoH(pepeHuus "MHUKPOIIEKTPOHHBIE
npeoOpaszoBarenu u npudopsl Ha ux ocHoBe” (baky-Cymraur, 2013).

Nasrlor. Isin naticalorino géra 16 elmi is nosr olunmusdur. Onlardan
5-i AAK-in tovsiyo etdiyi jurnallarda cap olunmus, digorlori iso -
respublika va beynolxalq saviyyali konfranslarin material va tezisloridir.

Isin noticalarinin dogrulugu va etibarhhg. Todgiqatlar zamani
taninmus eksperimental vo nozori metodlardan istifado olunmus, alinmus
naticalorinin dogrulugu iso odabiyyatdaki giymatlorlo miigayise yolu ils
yoxlanilmigdir.

Dissertasiyamin strukturu vo hacmi. Dissertasiya isi giris, 4 fosil va
asas naticalordon ibarot olub 146 sohifolik kompiiter matninds sorh
olunmusdur. Istinad olunmus odobiyyat siyahis1 150 sayda addan ibarotdir.
Iso 47 sokil vo 14 cadval daxildir.

ISIN QISA MOZMUNU

Girisdo movzunun aktualligi, todqigatin mogsadi vo holl olunan
mosalalar, isin elmi yeniliyi, praktiki shomiyyati, miidafisys ¢ixarilan osas
miiddoalar, eloca do dissertasiya isinin qisa mazmunu gostorilmisdir.

Birinci fasilda GaS kristalinin elektrofiziki, elektron vo optik
xassalorina dair elmi adobiyyatin icmali, bark cisimlardos elastiki dalgalarin
yayilma nozoriyyasinin osaslar1 vo kristallarda elastiki dalgalarin yayilma
stiratlorinin dl¢iilmasi isullari toqdim edilmisdir.

Elastiki sabitlor malum diisturlardan birbasa hocmi akustik dalgalarin
yayilma siiratlorindon tayin edilirlor. Gostorilmisdir ki, heksagonal
kristallar 5 asili olmayan elastiki sabitlo Xarakterizo olunurlar: Cy1, Ci3, Cas,
Cas, Ces=(C11—C12)/2. Ca3 istisna olmagla, biitiin sabitlor laylar istigamatin-
do vo laylara perpendikulyar yayilan tomiz modlardan mioyyan edilirlor.
Bu fasildo homginin todqiqat zamani istifads olunan metodun secilmasi
osaslandirilmigdir. Gostorilmisdir ki, faza-impuls metodlarina xas olan
yiiksok daqiglik vo bu metodlarin kigikolgiilii ntimunsalara totbig oluna
bilmasi onlarin eksperimental 6lgmalords istifadasini daha slverisli edir.
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ikinci fasil GaS-in akustik todqgigatlarina hosr olunmusdur. Birinci alt-
fosilds sintez rejimi vo monokristallarin alinmasi {igiin Bricmen-Stokbarger
tisulu sorh olunmusdur. Sonra ki¢ikolgiilii nimunalords elastiki dalgalarin
yayilma siirotlorinin temperatur asililiglarimin Sl¢iilmosi metodikast va
eksperimental qurgu haqqinda molumat verilmisdir. Toqdim olunmus
6lgmo kamerasi termostabilliyi yaxsi tomin edir, tolob olunan temperaturu
tez vo doqiq almaga, eloca do niimunslori asanligla deyismoya imkan verir.

GaS monokristalinda elastiki dalgalarin yayilma siirotlori 80-410 K
temperatur intervalinda faza-impuls metodu ilo {izlori segilmis istigamato
perpendikulyar kosilmis niimunolorde &l¢iilmiisdiir. Olgmalorin naticalori
GaS monokristallarinda giiclii anizotroplugun moévcudlugunu bir daha
tosdigloyir: heksagonal ox istigamatinde hom enino, ham ds uzununa
dalgalarin siiratlori perpendikulyar istigamatlo miiqayisads daha kigikdirlor.
300 K temperaturunda heksagonal ox istigamotinds uzununa ultrases
dalgalarmin siirati vL=3210 m/san, enina ultrases dalgalarinin siirati iso
vr1=Vr2=1710 m/san taskil edir (71 vo 72 — uygun olaraq C oxuna paralel
Vo perpendikulyar polyarizasiyali enino dalgalardir). C oxuna perpendikul-
yar istigamotdo siiratlotin giymetlori beladir: v1=6470 m/san, v,11=1710
m/san vo v.11=4050 m/san. Alinmis naticalor odabiyyatdaki qiymotlorlo
yaxs1 uzlasir. Cis sabitini tayin etmok tigiin C oxu ilo $=25° bucaq toskil
edon istigamoatds kvaziuzununa dalganin siirati 6l¢iilmisdiir: 3450 m/san.
Miisyyan edilmisdir ki, elastiki dalgalarin siirotlori temperatur artdigca
azalirlar. Kristalin heksagonal C oxu istigamatinds yayilan uzununa
dalganin siiroti Gglin temperatur omsali Av/AT=-3.5 m/(san"K) oxa
perpendikulyar istigamotdoki — Av(/AT=-4.5 m/(san-K) ilo miigayisado bir
godar kigikdir.

Siiratlorin giymatinden GaS kristalinin elastiki sabitlori vo onlarin
temperatur asililiglar1 miioyyan edilmisdir (sok. 1). Elastiki sabitlorin otaq
temperaturunda alinmis qiymatlori: C11=157 GPa, C13=13.5 GPa, C33=38.7
GPa, Cu=11 GPa, Ce=61.5 GPa odobiyyatdaki giymatlorlo uzlasirlar.
Temperatur artdiqca Ci1, Cas, Cas Vo Ces Sabitlori uygun olaraq -0.23, -0.09,
-0.04, -0.17 GPa/K omsallan ilo kigilirlor. Bu onunla izah oluna bilar ki,
temperatur artdiqca atomlarin 6z tarazliq vaziyyastlori ostrafinda ragslarinin
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intensivliyi vo demoli atomlar arasindaki moasafolor artir, yoni onlar
arasindaki qarsilight  tosir  zoifloyir. “Laylararasi” sabitlorin  nisbi
doyismasinin “laydaxili” sabitlorin nisbi doyismasi ilo miigayisado boyiik
olmasi, laylararasi qiivvalorin anharmonizminin daha boyiik olmasini
gostorir. Elastiki sabitlordon yalniz Cy3 sabiti 0.02 GPa/K amsali ilo zoifca
artir. Fikrimizco bu bir totofdon homin sabitin eksperimental toyin
edilmasindaki ¢atinliklorlo, digor torofdon temperaturun artmasi ilo
laylararasi qiivvalardo anharmonizmin boyiimasi ilo slagodar ola bilar.

Sok. 1. GaS-in elastiki sabitlorinin temperatur asililiglar:

Elastiki  sabitlorin  giymotlorindon  anizotropluq faktorlarinin,
Qriinayzen parametrlorinin vo hacmi sixilma amsallarmin temperatur
asililiglart qurulmusdur. Otaq temperaturunda uzununa anizotroplug
faktoru Fi~4, eninos anizotropluq faktoru - Fz~6-dir. Miiayyan edilmisdir ki,
temperaturun artmasi ilo anizotropluq artir. Qriinayzen parametrlori vo

hocmi sixilma omsallari da boyiik anizotropluga malikdirlor (y” / vy, &3,

% / ¥, ~6) Va temperatur artdiqgca anizotropluq bdyiiyiir.

Uciincii  fosilds Lokal Sixlig Yaxinlasmasinda (LDA) Sixliq
Funksional1 Nozariyyasinin (DFT) ssaslar1 va psevdopotensial metodu sorh
olunmusdur. Tomoal prinsiplordon GaS-in zona qurulusu hesablamalar
yerino yetirilmis, kristalda faza kecidinin bas verdiyi tozyigin giymeati
miloyyonlosdirilmis, tozyiq altinda monokristalin struktur parametrlori
hesablanmigdir. Hesablamalar ABINIT proqramlar paketi vasitasilo aparil-
mugdir. Elektron-ion qarsilight tasirini tasvir etmok {i¢iin normagoruyan
Hartwigsen-Goedecker-Hutter ion psevdopotensiallart segilmisdir. Dalga
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funksiyalarinin ayrilisinda istifade olunan mistovi dalgalarin maksimal
kinetik enerjisi 80 Ry toskil edirdi. Miivafiq olaraq gallium vo kiikiird
atomlan iigiin [Ar]3d'°+4s?4p! u [Ne]+3s23p* elektron konfiqurasiyalari
istifado olunmusdur, burada 4s?4p® vo 3s23p* valent elektronlar1 gobul
edilmigdir. Brilliilen zonas1 tizra integrallama 8x8x1 Monkhorst-Pack k-
noqtalar gridi ilo yerina yetirilmisdir.

Tomoal prinsiplordon P=0 GPa tozyiqdo GaS-in zona qurulusu vo
elektron hal sixliglar1 hesablanmigdir. Aparilmis DFT-LDA hesablamalarin
naticalorine géra minimal enerjili diiz kegid Brilliien zonasinin markozinda

bas verir vo Eg (I-1)=2.07 eV toskil edir. I' vo M noqtolori arasinda ¢op
kegidin aktivlosmo enerjisi E; (I-M)=1.36 ¢V, T" va K noqtaleri arasinda —
Eg (I-K)=1.45 eV-dur. Gozlonildiyi kimi, alinmis qiymatlor molum
eksperimental naticalordan (Eg =2.36 3B, Eg =3.08 aB — Aulich E. et al.,

Eg =2.53 3B - Mejatty M. et al.) toqribon 1.1 eV kigikdir, yoni aldigimiz

zona diaqraminda kegiricilik zonalari valent zonalarna torof ~1.1 eV
siirtismiis vaziyyatdadirlor. Bunu nazars alarag, DFT-LDA hesablamalarda
aldigimiz kegid enerji giymatlorinin yaninda moéterizads gozlanilon real
naticalara yaxin giymetlor gostarilocokdir.

GaS kristalinda faza kecidinin tozyiginin giymeotini toyin etmok tigiin
iki modifikasiya B-GaS vo GaS-ll todqiq edilmisdir. GaS-in elementar
0zayi diizbucaqli parallelipiped formasinda se¢ilmigdir. Birinci fazada (B-
GaS) qallium atomlar1 4 (f) (2/3, 1/3, y), ikincids (GaS-I1l) iss - 4 (e) (0, O,
v) kristallografik movqelords yerlasirlor. Hor iki strukturda kiikiird atomlar1
eyni 4 (f) (2/3, 1/3, y) movqelari tuturlar. Birinci fazada bir layin kationlar1
digar layin anionlari ils bir diiz xatt tizorinds yerloasirlor. Faza kegidindon
sonra qonsu laylarin kationlar1 bir ox iizarinds yerlasirlor, anionlar iss bir
godar siiriigmiis Vaziyyoatdadirlor. Birinci fazada gallium atomunu 4 kiikiird
atomu, ikinci fazada iss 6 kiikiird atomu ohats edir.

B-GaS vo GaS-Il strukturlarmin entalpiyalar farginin tozyiq oxu ilo
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kosigmasindon GaS kristalinda donan  struktur faza kegidinin ~3 GPa
tozyiqdo bas verdiyi miioyyon edilmisdir (sok. 2). Faza kegidi nozoro
alinmagla monokristalin gofos va atom parametrlorinin barik asililiglar
hesablanmis vo miioyyon edilmisir ki, tozyiq artiqca onlar azalirlar. a
parametri az doyisir vo tozyiq altinda kristalin hacminin kigilmasi osasan ¢
parametrinin koskin azalmasi naticasinds bas verir.

Sok. 2. B-GaS u GaS-Il strukturlarmin entalpiyalar forginin tozyigdon asililig

Sok. 3-do faza kecidi nozars alinmaqgla GaS-do atomlararasi masafo-
lorin tozyiqdon asililiglart gostorilmisdir. Laydaxili vo laylararasi mosafo-
lordo forglilik layli kristallarda rabito qiivvelorinin anizotroplugunu oks
etdirir. 20 GPa-a godor gallium va onun yaxin qonsulari arasindaki
mosafalar ciizi dayisirlar vo har iki fazada Ga-S mosafosi Ga-Ga mosafasin-
don kigikdir. Laylar arasindaki mosafo nozoro carpacaq dorocads azalir:
3.06 A-don 2.18 A-dok. Noticodo atomlar arasindaki kimyavi rabito
giiclonir. Alinmig naticalor nazari va eksperimental giymotlors uygundurlar.

Sak. 3. Faza kegidi nazars alinmaqla GaS-ds atomlararas1 mosafalorin
tozyigdon asililigs
11



Faza ke¢idi nozoro alinmagla Birch, Murnaghan va Keane hal
tonliklorini 6doyoan parametrlor toyin edilmisdir. Gostorilmisdir ki, 6zayin
hacminin eyni giymatlorinds fazalarin tam enerjilori bir-birina yaxin olub,
boyiik hacmlards onlarin barabarlogmasi bag verir.

Dérdiincii fasildo tozyigin GaS-in elektron xassalorine tosiri todqiq
edilmisdir. Hor iki faza tigiin kristalin zona diagramlari, fundamental araliq
yaxinliginda minimal diiz vo ¢op kecid enerjilorinin tozyiqdon asililig
qurulmusdur.

r M L AT KH A r ML AT KH A

a) b)
Sok. 4. 3 GPa tazyiqds GaS-in zona qurulusu: a) birinci fazada, b) ikinci fazada

Miiayyan edilmisdir ki, har iki fazada valent zonasinin maksimumu
Brilliien zonasinin markoazinds - T' noqtesinds yerlogir vo biitiin todgiq
olunan tozyiq intervalinda doyismaz galir. 1.5 GPa tozyiqds kegiricilik
zonasinin 95as minimumu M noqtasindon K noqtesine kegir (sok. 4, a).
Faza ke¢idindon sonra minimum L nogtesinds yerlosir (sok. 4, b).

3 GPa-da minimal diiz kegidin aktivlosmo enerjisi Eg (7-/)=191

(3.01) eV, I" va L ndoqgtalori arasindaki ¢op kegidin enerjisi iso — Eé (-

L)=0.99 (2.09) eV toskil edir.

Tazyiq altinda valent zonalarin yerlogsmasi va dispersiya xiisusiyyat-
lori 0 GPa-da oldugu kimi galir. Hor iki fazada tozyiqin artmasi ilo valent
zonalarin yuxari qrupunun eni bdyiyiir. Laylara perpendikulyar istigamat-
do, A vo I' noqtalorini birlogdiran A simmetriya xatti boyunca zonalarin
pargalanmasi1 tozyiq artdiqca boyiiyiir. Qallium atomlarinin s-hallarindan

omoals galon zonalar parcalanmaya daha ¢ox moruz qalir. Tozyiq artdiqca
12



birinci fazada valent zonalarin asagi izolo olunmus qrupunun Vvoaziyyati
doyismosa do, ikinci fazada onlarin asagi enerjiloro dogru siirtismosi
miisahids olunur.

Toadgig olunan tozyiq intervalinda diiz kecid enerjisi tozyiq artdiqca
artir, ¢op kegid enerjilari iso - azalirlar (sok. 5). Qadagan olunmus zonanin
eni 1.15 eV azalir. Hor iki fazada diiz vo ¢op kegid enerjilorinin barik
omsallar1 hesablanmigdir.

r-r

A
rzXx

Sak. 5. GaS-ds diiz va ¢ap kegid enerjilarinin tazyigdon asililig

Ikinci altfasildo DFT metodu ilo miistavi dalgalar bazisindo 0-20 GPa
tozyiq intervalinda faza kegidi nazora alinmaqla GaS-in elastiki sabitlori
hesablanmigsdir (sok. 6). Hesablamalar ABINIT proqraminin paralel
versiyasi istifado olunmagla Azorbaycan Milli Grid-segmentinda yerina
yetirilmigdir. C11, C12 Vo Ciz sabitlarini hesablamaq tigiin @ (b) oxu boyunca
garilmoa, Css ligiin — ¢ 0Xu boyunca garilme, Cas sabitini hesablamaq ti¢iin
iso a (b) va ¢ oxlari arasinda bucagin doyismasi ilo tayin olunan siiriismo
deformasiyalar: tatbiq olunmusdur.

Mexaniki gorginlik altinda olan monokristal {i¢in {imumilasdirilon
Huk ganunu o&donsin deys deformasiyanin qiymoti kigik (£=0.001)
secilmisdir. Hesablamalardan 0 GPa tozyiqds elastiki sabitlor C1;=131.6
GPa, (C33=36.9 GPa, Cx4=11.8 GPa, (C13=10.6 GPa, Ce=49.7 GPa. Bu
giymatlor eksperimentdon aldigimiz vo oadobiyyatdan malum olan
giymatlorls uygunluq teskil edir. Sokildon goriindiiyii kimi, tozyiqgin artmasi
ilo elastiki sabitlor monoton olaraq bdylyiir vo laylararasi sabitlorin
tozyiqden asililig1 laydaxili sabitlors nisbaton daha giicliidiir. Bu laylararasi

13



rabito qiivvalorinin anharmonizminin, laydaxili  rabite qiivvalarinin
anharmonizmindan bdyiik olmasini gostarir.

Faza ke¢idi zaman1 C11, Ci3 Vo Cas Sabitlorinin giymaoti ciizi artir, Css
Vo Ces-nin qiymotlori, birinci daha koskin olmagla, azalir. Yuxan
tozyiglords “laylararasi” sabitlorin giymati “laydaxili” sabitlorin giymatina
yaxinlagir, bu da odobiyyat molumatlari ilo uzlasir. Belaliklo, asagi
tozyiglords tozyiq osason laylararasi fozaya disiir, yuxari tozyiglords
laylarin sixilmasi bag vermoklo atomlararasi kimyovi rabito giiclonir. Bu hal
elastiki sabitlorin giymotlorinin miiqayisesindon do goriiniir.

a) b)
Sak. 6. «Laydaxili» (a) va «laylararasi» (b) elastiki sabitlorin tozyigdon asililig:

Elastiki sabitlorin giymotlorindon Wolfram Mathematica proqrami
vasitasilo Kristoffel tonliklori hall edilmis vo 0-20 GPa tozyiq intervalinda
faza kegidi nozare alinmagla miixtalif kristallografik istiqgamotlords GaS-da
elastiki dalgalarin yayilma siiratlori hesablanmigdir. 0 GPa-da: [001]
istigamatindo v)L=2948 m/san, vjr1=v2=1667 m/san; [100] istigamatindo
v11=5566 m/san, v 11=1667 m/san Vo v 712=3420 m/san. [101]
istigamatinds kvaziuzununa dalganin siirati vVEL=4180 m/san. Miioyyan
edilmisdir ki, [100] istigamatinds yayilan heksaqonal oxa perpendikulyar
polyarlasmis enino dalganin siirsti tozyiqglo ciizi azalsa da, biitiin digor
hallarda siiratlor tozyiq artdigca monoton boytiyiirlor.

Dordiinci  faslin - sonuncu  altfaslinde  GaS  polikristali  iigiin
ortalagdirilmis elastiki modullarin giymotlori hesablanmigdir. Voigt, Reuss
Vo Hill ortalagsdirma {isullarindan istifade etmoklo 0-20 GPa tozyiq
intervalinda faza ke¢idi nazara alinmagla hacmi sixilma modulu, siiriisma
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modulu, Yung modulu vs Puasson omsali hesablanmisdir. Miioyyan
edilmisdir ki, tozyiq artdiqca bu kamiyyatlor boyiiyiir vo togriban 10 GPa-
dan yuxar1 tozyiglordo ortalagdirma tisulundan asili olmayaraq eyniadli
modullarin giymatlari bir-birina yaxinlagirlar.

OSAS NOTICOLOR

1. Miioyyon edilmisdir ki, 80-410 K intervalinda GaS-in Ci1, Css, Caa Vo Ces
elastiki sabitlori temperaturun artmasi ilo atomlararast kimyavi rabitonin
zoiflomasi noticasindo xotti qanunauygunluqla azalirlar. “Laylararasi”
sabitlorin nishi doyismosinin “laydaxili” sabitlarin nisbi dayigsmasindon
boyiik olmasi laylararasi qiivvalorin  anharmonizminin laydaxili
quivvalarin anharmonizmindan istiin olmasi ilo sortlonir. Ciz sabitinin
zoif artmasi, fikrimizco, temperaturun yiiksolmasi ilo laylararasi
qiivvalarin anharmonizminin boyiimasi ilo slagodardir.

2. Mioyyon edilmisdir ki, hacmi sixilma omsalinin vo Qriinayzen
parametrlarinin anizotroplugu temperaturun azalmasi ils azalir.

3. Tomal prinsiplordon hesablamalarla miioyyon edilmisdir ki, kristalda
struktur faza keg¢idi ~3 GPa tozyiqds bas verir vo laylararasi moasafanin
nazoragarpacaq daracads azalmasi ilo miisahids olunur.

4. Faza kegidi nozars alinmagqla 0-20 GPa tazyiq intervalinda struktur qofos
(a, ¢) vo atom parametrlari (y) hesablanmis vo miioyyon edilmisdir ki, a
parametri ciizi doyisir vo hacmin kigilmasi ¢ parametrinin kaskin
azalmasi noticasinds bas verir.

5. Miiayyon edilmigdir ki, hor iki fazada valent zonasinin maksimumu
Brilliien zonasimin markazinds yerlasib biitiin todgiq olunan intervalda
doyismoz qalir vo minimal enerjili diiz kegid Brillien zonasinin
morkoazinda bas verir.

6. Mioyyan edilmisdir ki, 1.5 GPa tozyiqde kegiricilik zonasinin osas
minimumu M noqtasindon K noqtesine kegir. Faza kegidindon sonra
minimum L ndqtasine yerini dayisir. Todgiq olunan tozyiq intervalinda
diiz ke¢id enerjisi tozyiq artdiqca artir, ¢op kegid enerjilari iss - azalirlar
Va natica etibarilo gadagan zolagin eni 1.15 eV kigilir.

7. Tomal prinsiplordon 0-20 GPa tozyiq intervalinda faza kecidi nazara
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alinmagla miioyyan edilmisdir ki, tozyiqin artmasi ilo elastiki sabitlor
monoton olaraq boyilylir vo laylararasi sabitlorin tozyiqdon asililigi
laydaxili sabitloro nisboton daha giclidir, bu laylararasi olage
qiivvalarinin anharmonizminin laydaxili slags qiivvalorinin anharmoniz-
mindan {istiin olmasint bir daha gostorir.

8. Mioyyon edilmisdir ki, tozyiq yiiksoldikco [100] kristallografik
istigamoatds yayilan heksaqonal oxa perpendikulyar polyarlagmis enino
dalganin siiratinin ciizi azalmasi istisna olunmagqla, digor [001], [101] vo
[111] istigamatlorda siiratlor monoton bdyiiyiirlar.

9. 0-20 GPa tazyiq intervalinda faza kegidi nozora alinmagla, polikristallik
GaS {igiin Voigt, Reuss va Hill iisullari ils ortalagdirilmig hocmi sixilma,
stirisma, Yung modullari vo Puasson amsalinin barik asililiglarindan
mioyyan edilmisdir ki, tozyiq artdigca bu komiyyatlor boyiyiir vo 10
GPa-dan yuxar1 tozyiglordos eyniadli modullarin giymatlori bir-birina
yaxinlagirlar.
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ELMIiRA KERIM kiz1 KASUMOVA

INFLUENCE OF PRESSURE AND TEMPERATURE ON THE ELASTIC,
ELECTRONIC AND STRUCTURAL PROPERTIES OF GaS

Abstract

Dissertation work is devoted to the experimental study of influence of
temperature on the acoustic properties of the layered GaS single crystal and
theoretical study of influence of pressure on their structural, electronic and elastic
properties. For this purpose single crystals of GaS were grown by Bridjman-
Stockbarger technique. In the temperature range 80-410 K by phase-pulse method
the velocities of propagation of the acoustic waves were measured. From the
measurements all independent elastic constants of GaS are defined. It was found
that the elastic constants as well as the acoustic wave velocities decrease linearly
with increasing temperature (without taking into account the increasing Cis), due to
the weakening of the chemical bond between atoms. From obtained data the
temperature dependences of anisotropy factor, the compressibilities and the
Gruneisen parameters were obtained.

In the theoretical part of the work the ab initio calculations are carried out
with density functional theory in ABINIT code. From first principles investigations
of enthalpy in the 0-20 GPa pressure range we established that the structural phase
transition takes place in GaS at hydrostatic pressure ~3 GPa. The lattice and atomic
structural parameters of GaS and parameters satisfying the Birch, Murnaghan and
Keane’s equations of states were calculated.

In the same pressure range taking into account the phase transition from
investigation of band structure of GaS was found that the conduction band minima
changes their positions under pressure.

Considering the phase transition from generalized Hooke's law all
independent elastic constants of GaS crystal and their pressure dependences in 0-
20 GPa range were calculated and found that elastic constants increase linearly
with increasing pressure. From the analysis of the temperature and pressure
dependences of the elastic constants was determined that the relative change of the
“interlayer” constants more than relative change of “intralayer” ones, i.e.
anharmonicity of binding forces between the layers prevails. Under high pressure
interlayer forces become strong and the magnitude of these constants become
comparable. The Christoffel equations are solved on values of elastic constants and
the pressure dependence of velocities of propagation of the elastic waves in
gallium sulfide were obtained. Taking into account the structural phase transition
in the pressure range 0-20 GPa the pressure dependences of Voigt, Reuss u Hill
averaged elastic moduli, Young's modulus and Poisson's ratio for polycrystalline
GaS were calculated.
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