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58 Lawhamn hayata kegirilmasi iizra yerina yetirilmis iglar, istifads olunmus iisul va yanagmalar

Layiha gergivesinde ZnO va ZnSnAs; birlegsmalarinds 3d-elementlari Mn, Co, Fe, Ni, Cr, V ila
| asgarlamagla ve vakansiyalar yaratmagla alinan strukturlarin elektron ve maqnit xassaleri kvant-

mexaniki modellegdirme ve simulyasiya yerine yetirilmeakle tamal prinsiplerden tedqgiq edilmisdir.
~ Nazeri tadgigatlar Danimarkanin lisenziyali Quantum Wise Atomostix Toolkit programlar paketi
e 1 istifade olunmagla heyata kegirilmigdir. Hesablamalar Hubbard_U duzsligleri nezere alinmagla
~ Funksional Sixlig Nezeriyyesinin (DFT - Density Functional Theory) LSDA (Local Spin Density
_ Apprommatlon) ve SGGA (Spin Generalized Gradient Approximation) yaxinlagsmalari
| cergivasinds yerina yetiriimigdir. Magnit momentinin hesablanmasi Mulliken | population analysis
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i totbiq olunmagqla yerina yetirilimisdir. Kristal qurulusda ferromagnit ve antiferromaqnit spin
~ duzulugleri slde etmek Uglin elektron spin hallar nezere alinmigdir. Dizbucaql paralilepiped
seklinde 32, 48, 64, 96, 128, 192 ve 256 atomlug ZnSnAs2:Me ve ZnO:Me (burada Me 3d-kegid
elementleridir: Mn, Fe, Co, Ni, Cr, V) genis ozakleri segilmakle optimal strukturlar misyyan
~ edilersk onlann elektron zona qurulusu, tam enerjisi, elektron hallar sixigi ve magnit
| (ferromagnit, antiferromagnit) xasselerinin nezeri tedgiqatlari yerine yetiriimisdir.

i Xalkopirit qurulugda antiferromaqnit xassali MnSnAs; yarimkegirici materialin movcud ola

- bilecayi prognozlagdinlarag, yeni birlesmenin qefes, struktur ve maqgnit parametrleri
| hesablanmigdr.

Layihanin hayata kegirilmasi tizra planda nazarda tutulmus islorin yerina yetirilme daracesi (faizlo
giymatlondirneti) - GECEESE B

| . Layihade ZnSnAs; va ZnO birlesmaleri tigiin planda nazards tutulmus islerin ~90 %-i yerina
~ yetirilmigdir.

| Hesabat dovriinda alinmug elmi noticolar (onlarm yenilik doracasi, elmi va tacriibi ahamlyyah naticalarin
istifadasi va tatbiqi miimkiin olan sahalar aydin gakilda gosterilmalidir)

- | Hubbard_U parametrleri segilmakle ZnSnAs2
| birlegsmesinin elektron zona qurulusu hesablan-
| migdir ($ek.1). Hesablamalarin naticalarine ssa-

- san ZnSnAs2 birlegsmasi qadadan zolaginin eni

| 0.76 eV olan qeyri-maqgnit yarimkegirici materialdir

(spin_up ve spin_down hallarin zonalar Ust-Uste 0

disir). Valent zonasinin tavani Brillouin zonasinin

maerkazinde yerlesir ve Ugqat cirlagsmis haldadir.
| Spin-orbital garsiigh tesirin nezere alinmasi

| cirlagmani  gismen aradan qaldinr. Kegirici 7
| zonanin dibi de Brillouin zonasinin merkezinde = -5

- yerleosmakle materialin diizzolagli olmasini tamin

| edir vo fundamental udma oblastinin kanarinin

|| duz kegidlerle formalagsmasini sertlendirir. Qeyd
| | edak ki, materialin diizzolagh olmasi onun ham da

~ optoelektronikada istifadssini mumkun edir. DOS -10
~ hesablamalarina esasen Zn-3d hallarindan

|| térayan zonalar valent zonasinin tavanindan 7.5-

‘| | 8.0 eV asagida yerlegsmakle materialin elektrik

| xassalerinda az da olsa 6nem dasimir. Bu zonalar

| | dar zolaq seklinde (~0.5 eV eninde) esas qrup
| | valent zonalardan bir qeder asagida yerlasirler.
| Optik xassslera gelince Zn-3d zonalarindan bas
veran optik kecidler 8.3 eV ve daha boyik enerjili fotonlarin istiraki ile bag vere biler. As-5s
hallarindan térayen zonalar valent zonasinin tavanindan 10--12 eV asagida yerlegmisler. Valent
zonasinin (0 - -3eV) enerji araliginda yerlegsan an yuxari hissasi @sasen As atomlarinin p-
~ hallarindan térayir. Bu zonalarla Zn-3d hallarindan téreyen zonalar arasinda galan hisseds Zn ve
- | Sn s-hallarindan téreyan zonalar yarimizole olunmus halda yerlesmiglar. Brillouin zonasinin XM
| simmetrik xatti izre zonalarin ikigat cirlagmasi bas verir.

| Asagidaki cadvelde 3d-element atomlarinin Sn ve Zn atomlarinin avezedicisi kimi istirak etdiyi

| hallarda 256 atomluq supercell ils ferromagnit (FM) va antiferromaqgnit (AFM) spin duzdlUgleri

Bandstructure
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Sak 1. ZnSnAs2 zona qurulusu
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| hallarinda alinmis gadagan zolagin eninin deyismesine aid tadgigatlarin naticaleri aks
- olunmusgdur. Cedvelde Ev, Ec — mivafiq olaraq valent zonanin tavaninin va kegirici zonanin
| dibinin enerjileri, Eq ile gadagan zolagin eninin enerjisi igsare olunmusdur.

Band gaps (eV)
—
£ E. E, = E E,
0.750 0842  0.1%2 0.6%2 082 02%
0.801 0258  0.503 0.784 0259 D485
0.859 0487 0372 0.808 0489 0313
0.707 0455 0152 0.787 0445 D342
0.897 0916 0219 0.876 0.91 0.235
0.787 0.330  -0.457 0.751 0323 0428
0.737 0.145  .588 0.750 0.185 0565
0.775 06821  0.154 0.738 0588 0150
0.895 1.10 0.215 0.889 0.982 0.273
0.737 0548 0191 0.762 0482 0280
0.855 0419 D428 0.828 0438 0388
0.832 1184 0332 0.812 1125 0312

For perfect Zn ¢ St ¢ As sy supercell
E,=0.764 eV (E,=0.1295eV, E,=-0.635¢V)

Temal prinsiplerden DFT nazeriyyasi ¢argivasinde yerine yetirilon hesablamalar ve Mulliken
- | Population Analysis ile miieyyen edilmisgdir ki, xalkopirit qurulusda ZnSnAs; birlesmasi terkibde
~ Sn atomlaninin Mn asqarlari ile evezlenmassi halinda maqnit Mn ionlarinin spin-ferromagnit
| duzilis slds etmasi ile glcli maqnit xasseleri gazanir (Sek. 2). Terkibde Zn atomlarinin Mn

’ | asqarlarn ile evezlenmesi halinda iss Mn ionlarinin spin-antiferromaqnit dizilis slds etmasile

| birlegma zsif magnit materiala gevrilir. Tam enerji hesablamalarindan Mn(Sn) svezlenmesinin
Mn(Zn) svezlenmasi ile miiqayiseds energetik cehatdan alverigli olmagla daha béyiik ehtimalla
bas verdiyi suibuta yetiriimigdir.

ZnSnAs;:Mn  strukturunda defektlerin  movcudiugu materialin  magnit xassalerinin
deyigmesine gatirir. Asagida 96 atomluq genis 6zekds 1 adad Mn(Sn) svezetmasi ve bununla
yanasl hem de vakansiyalarin (vac(Sn), vac(Zn) ve vac(As)) mévcud oldugu hallarda alinmis

~ naticaleri gatiririk.

1. 96 atomluq superbzekda Mn(Sn) svezetmasi + vac(Sn):

1) Mn(Sn) avazetmasi halinda Mn atomu 4.8pug magnit momenti yaradir (burada pg Bor
maqgnetonudur). Diger atomlar da magnitlenmads az ve ya ¢ox deracadas istirak edirler.
Burada asas pay Mn ile rabitads olan ve vakansiya hesabina qirlimis rabitssi olan As
atomlarina aiddir. As atomlarinin magnitlenmasi asasan onlarin p-orbitallari hesabina
bas verir.

2) Mn atomu ile rabiteds olan As atomlar sahani zsifladirler (har atom taxminan -0.2ug).

3) Mn ile rabitede olan ham da vac(Sn) hesabina qiriimis rabitaya malik As atomu sahani
daha giclu zsifledir (zaiflema texminan -0.7ug).

4) Sn vakansiyas! strafinda olan 4 aded As atomlarn sahani giclendirirler! (her atom

_texminen 0.12pg).




enerji hesablamalarinin naticalerine asasen muayyan edilmisdir ki, V(Sn) avazetmasi V(Zn) ile

~ | yeri maqnit xasselerinin deyismesine gatirir. Bele ki, Zn vakansiya dopant V atoma yaxin

| atomlari magnitienmani 0.081pg, 23 adad Sn atomlar 0.043ug, 48 aded As atomlar ise daha

| rabitade olan 4 aded As atomuna disir. Yekun magnit momenti 1ps.

5) 96 atomluq superézakda Mn(Sn) avezetmasi +vac(Sn) hesabina yekun manit momenti
~3.4 — 3.8 toskil edir.

6) Vakansiyasiz Mn(Sn) hali ile migayisede 1 aded vac(Sn) hesabina superdzeyin
maqnit momenti, vakansiya ile Mn atomunun qarsiliqli yerlegsmasinden asili olaraq,
~0.3-0.7pg artim alda eds bilir.

2. 96 atomluq superézekda Mn(Sn) evezetmasi +vac(Zn):

1) Mn(Sn) 4.8ug magnit momenti yaradir. Diger atomlar da magnitlenmeads az ve ya gox
deracads istirak edirler. Burada asas pay Mn ile rabiteds olan ve vakansiya hesabina
qinlmig rabitesi olan As atomlarina aiddir. As atomlarinin magnitienmesi esasen
onlarin p-orbitallari hesabinadir.

2) Tek Mn atomu ils rabiteds olan As atomlari saheni zsifledirler (her atom texminen
0.2“3).

3) Mn ile rabitede olan hem ds vac(Zn) hesabina qiriimis rabitesi olan As atomu sahani
daha giclu zsifladir (taxminan -0.5ug).

4) Zn vakansiyasi strafinda olan 4 adad As atomlar, qirimis rabitali atom istisna
olmagla, saheni esasen giclendirirler (har biri texminan 0.02ug).

S5) 96 atomluq superézekds Mn(Sn)+vac(Zn) hesabina yekun manit momenti ~3.0-3.5ug.

8) Vakansiyasiz Mn(Zn) hali ile miqayisede 1 aded vac(Zn) hesabina superézayin
magnit momenti ~0.5ug artim alds eds bilir.

3. 96 atomluq superdzekda Mn(Sn) avazetmasi + vac(As) hesabina naticaler:

1) Mn(Sn) evezetmesi halinda Mn atomu 4.8us magnit momenti yaradir ve bu zaman
diger atomlar da magnitienmads istirak edirler.

2) Mn atomu ile rabitede olan 4 adad As atomlari saheni zsifladirler (1 As atomu
texminen -0.15ug . Bu zeiflama Mn(Sn) avezetmasi hali ile miigayiseds kigikdir.)

3) As vakansiyasi etrafinda olan atomlar (2 aded Zn ve 2 aded Sn) saheni ciizi
glclendirirler (1 atoma texminan 0.01pg)!

4) 96 atomluq supercell-de Mn(Sn)+vac(As) hesabina yekun manit momenti ~4g.

5) Vakansiyasiz Mn(Sn) hali ile miigayisede 1 aded vac(As) hesabina superdzsyin
magnit momenti ~1pg artim slds edir.

6) Struktur dayismalarina galince, relax halinda vac(As) strafinda qiriimis rabitays malik
4 atomdan 2 adad Sn atomu vakant yers yaxinlasmis, 2 adad Zn atomu oksine vakant
yerden uzaqlagmis veziyyetdadirler. Bu yaxinlagna (uzaglagsma) vakansiya olmayan
haldaki atomlararasi masafanin 0.2-dan béyiik deyildir.

ZnSnAs; birlegmaesi terkibde Sn ve Zn atomlarinin V asqarlar ile avezlenmesi hallarinda
magqnit V ionlarinin spin-ferromaqnit diziilis elde etmasi ile giicli magnit xasseleri gazanir. Tam

miqayisade energetik cehatden daha slveriglidir. Strukturda vakansiyalarin méveudlugu ve onun
yerlesdikde, vakansiya hesabina dopant atomun yaxin etrafindaki As atomlarindan birinin
| rabitesi qirilir, 6zeyin magnit momenti ~0.3us artib ~3.3ug, uzaqda yerlegdiyi halda isa ~0.3ug
azalib ~2.7 g olur.

V(Sn) evezetmesi halinda V atomu 2.151 pg magnit momenti gazanir (Sek.3). 24 adad Zn

boytk olmagla 1.028ug zaifledirler. Sonuncu halda asas pay yena ds dopant VV atomu ile kimyavi




Sek.2 96 atomluq genis 6zekds 1 aded Mn(Sn) svezetmasi il meydana galen maqnitlegsma. Zn atomlari
gdy, Sn atomlari yasil, As atomlari ise gshrayi rengds dairslerle tasvir edilmisdir. Kimyavi rabiteds olan
yaxin atomlar gollarla birlegdirilmisdir

Band sturcture and DOS 58 atoms
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Fig. 3. The structute of Zna.SnnV Ase supercell The
magnetic moments are shown by black bold arows.
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| $ak.3. 96 atomluq genis 6zekde 1 adad V(Sn) svezetmasi halinda elektron zona qurulusu, DOS,

' meydana gelen magnitiesma ve magnitlesmadae atomlarin igtirak pay:. (Zn atomlari g6y, Sn atomlar yasil,

' As atomlari ise gshrayi rengds dairslerle tasvir edilmigdir. Kimyavi rabitada olan yaxin atomlar biri-biri ila
gollarla birlegdirilmisdir).
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| | edad Zn atomlar magnitienmani 0.046 pg, 23 adad Sn atomlar 0.052 pg, 48 adad As atomlari
- | ise daha boyik olmagla 1.015 pg zsifledirler. Sonuncu halda esas pay yene de dopant V atomu
il kimyasvi rabiteds olan 4 adad As atomuna disir. Yekun magnit momenti 1.302 V(Sn)
avezetmasi. Yeni, Zn vakansiyasi hesabina V(Sn) svezetmasi ile yaranmig magnit momenti ~0.3
Mg artir.

| $ek.4. 96 atomluq genis 6zekda 1 adad V(Sn) avezetmasi va alava olaraq 1 aded vacancy(Zn) halinda
| elektron zona qurulusu, DOS, meydana galsn magnitlegsma va magnitiesmada atomlarin istirak payi. (Zn
| atomlan gOy, Sn atomlari yasil, As atomlari ise ¢shrayl rengde dairslerle tesvir edilmisdir. Kimyavi
- | rabitede olan yaxin atomlar biri-biri ile qollarla birlegdiriimisdir). Diggst edin! Vakansiya olaraq dopant V
| atomunun rabiteda oldugu As atomlarindan biri ila rabiteds olan Zn atomu segilmisdir.

V(Sn) evezetmesi + vacancy (Sn) halinda (Sak.5) V atomu 2.207 yg magnit momenti gazanir. 24
adad Zn atomlari magnitienmaeni 0.081 pg, 22 aded Sn atomlar 0.031 pg, 48 aded As atomlari
ise daha bdyiik olmagla 0.966 pg zsifladirler. Sonuncu halda esas pay yena da dopant V atomu
ile kimyavi rabitede olan 4 aded As atomuna dusir. Yekun magnit momenti 1.129 pg. Yani,
vacancy (Zn) hesabina V(Sn) svazetmasi ila yaranmis magnit momenti ~0.13 pg artir.




Sak.5. 96 atomluq genis 6zakda 1 aded V(Sn) avazetmasi ve slava olaraq 1 aded vacancy(Sn) halinda
. elektron zona qurulusu, DOS, meydana galen magnitlesme ve magnitlesmade atomlarin istirak payi. (Zn
| atomlari gy, Sn atomlar yasil, As atomlan ise ¢ahrayl rengds dairslerle tasvir edilmisdir. Kimyavi

| rabitede olan yaxin atomlar biri-biri ile qollarla birlesdirilmigdir). Vacansiya olaraq dopant V atomundan
| kifayet gader uzagda olan Sn atomu segilmigdir.

Sek.6. 96 atomluq genis 6zakda 1 adad V(Zn) avezetmasi ve slava olaraq 1 aded vacancy(Sn) halinda
elektron zona qurulusu, DOS, meydana galen magnitlesma va maqgnitlesmada atomlarin istirak payi. (Zn
atomlari goy, Sn atomlari yasil, As atomlari ise ¢shrayl rengds dairslerle tesvir edilmisdir. Kimyavi
rabiteds olan yaxin atomlar biri-biri ile qollarla birlesdirilmisdir). Vakansiya olarag dopant V atomundan bir
geder uzaqda olan Sn atomu segilmigdir.




| V(Zn) avazetmasi + vacancy (Sn) halinda (Sak.6) V atomu 2.68 pg maqgnit momenti gazanir. 23
| aded Zn atomlar magnitlonmani 0.077 pg, 23 adad Sn atomlar 0.044 pg, 48 adad As atomlari
| ise daha bdyiik olmagla 0.368 pg gliclendirirler! As atomlarinin igtiraki unikaldir. Dopant strafinda
 onunla kimyavi rabitede olan As atomlari sahani zsifladirler, Vacancy(Sn) strafinda olan
| rabitslerinden birini itirmis 4 aded As atomlari ise saheni gliclendirirler ve halledici pay mshz
| onlara mexsusdur. Yekun maqgnit momenti 3.169 pg. Yeni, vacancy (Sn) hesabina V(Zn)

1 | evezetmesi ile yaranmis maqnit momenti ~0.17 pig artr.

ZnSnAs; genis 6zekler ile yerina yetiriimis hesablamalarla misyyen edilmigdi ki, ayriligda

Zn-, Sn- va As-vakansiyalarinin mévcudiugu hesabina bu materialda magnit xassaleri meydana
| ¢ixa bilir. Magnit momentinin gazaniimasinda terkibdeki bitin atomlar 6ziinemaxsus gaydada

istirak edirlar. As atomlarinin, xisusile vakansiyanin yaxin strafinda qiriimis rabiteys malik As

j_- atomlarinin verdiyi pay daha Ustin olub hslledici xarakter dasiyir. Sonraki tedgigatlar bunu
- | demaye esas verir ki, hamiltonianda Hubbard_U duzsligleri nezere alinmadigi hallarda tekce

vakansiyalar hesabina maqnit xasselerinin meydana gixmasi istisna olunur. Tarkibde Mn(Sn)

| svazlemaleri oldugda ve Hubbard_U diizslislerinin takca Mn-3d elektronlarn Gg¢lin nezars alindigi

hallarda Zn- ve Sn-vakansiyalari hesabina meydana ¢ixan maqgnit xassalarinin kaskin zaifladiyi

askar edilmigdir.

DFT nezeriyyasi c¢ergivesinde temal prinsiplerden hesablamalarla xalkopirit qurulusda
antiferromagnit xassali yeni MnSnAs; yarimkegirici materialin mévcudlugu asaslandinimis ve bu

- birlegsmenin qafes, struktur ve magnit parametrieri hesablanmigdir. Alinan elmi naticaler taklif

olunan yeni maqnit yarimkegirici materiallarin spintronilkada istifadesini asaslandirir va 01-05
| sentyabr 2014-ci ilde Yaponiyada kegirilon Beynalxalg konfransda meruze edilmigdir ([P3-051],

| | Ab-initio study of ferromagnetism in Mn-doped ZnSnAs,, V. Jafaroval, S.Huseynova',
| | S.Sadigova’, G. Orudzhev'# N. Uchitomi®, K. Wakita®, N.Mamedov', 'Institute of Physics

| (Innovation Sector), Azerbaijan, ?Azerbaijan Technical Univ., °Nagaoka Univ. of Tech., and
- | *Chiba Institute of Tech., ICTMC-19, 19th International Conference on Ternary and Multinary
| Compounds, September 1-5, 2014, Niigata, JAPAN , Book of Abstracts, p. 128 ).

15-20.04.2015-ci il tarixinde devetnama asasinda Turkiyanin Mugla-Fathiyye ssherinda

: kegirilon “5th International Advances in Applied Physics and materials Science Congress,
 APMAS-2015" (V Beynalxalq Tetbiqi Fizika sahesinde Irslilayisler ve Materialsiinashq Elmi

Kongres) beynalxalg konfransinda, “Magnetic properties of chalcopyrite ZnSnAs; as a

- | consequence of Mn doping and appeared vacancies” isi poster taqdimatla taqdim edilmigdir.

Hubbard_U parametrleri segilmakle ZnO birlesmasinin elektron zona qurulusu ve elektron
hallar sixi§i hesablanmisdir (Sek.7). Hesablamalarin naticalerine asasan ZnO birlegmasi
gadagan zolaginin eni 3.4 eV olan geyri-magnit yarimkegirici materialdir (spin_up ve spin_down

| hallarin zonalar Ust-tiste diigiir). Valent zonasinin tavani Brillouin zonasinin merkazinda yerlasir

ve Ucqgat cirlasmis haldadir. Spin-orbital garsiligl tesirin nezere alinmasi cirlagmani gisman

| aradan qaldinr. Kegirici zonanin dibi de Brillouin zonasinin merkezinde yerlegsmakle materialin

| duzzolaqli olmasini temin edir ve fundamental udma oblastinin kenarinin diz kegidlerle

formalagmasini sertlendirir. Qeyd edak ki, ZnSnAs2 da oldugu kimi materialin diizzolagli olmasi

| onun hem da optoelektronikada istifadesini (spektrin qirmizi va infragirmizi hissesinda) mimkin

| | edir. DOS hesablamalarina asasen Zn-3d hallarindan toreyen zonalar valent zonasinin

tavanindan 7.5-8.0 eV asagida yerlesmakle materialin elektrik xasselerinde az da olsa 6nem

dasimir. Bu zonalar dar zolaq seklinde (~0.5 eV eninda) esas qrup valent zonalardan bir geder

| asagida yerlesmislar. Texminan hamin hissada, bir gadar yuxarida olmagla , Zn-4s hallarindan
| térayan zonalar gerarlagsmisdir. Qeyd edak ki, Zn-4s hallarindan hem da kegirici zonanin agagi
| hissssindaki zonalar tersyir. O-2s hallarindan téreyen zonalar valent zonasinin tavanindan 15--

16 eV asagida yerlesmisler. Valent zonasinin (0, -5eV) enerji araliinda yelesen an yuxari
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| hissasi esasan O atomlarinin 2p-hallarindan, gismen Zn-4p hallarindan térayir. Zona qurulugu

diagramindan da ($ek.7) gortindily kimi, Brillouin zonasinin LA ve HA simmetrik xatleri tizre

: zonalarin ikigat cirlagsmasi bas verir.
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$ek.7 ZnO birlagmasinin zona qurulusu (sol) ve elektron hallar sixhigi (sag)

ZnO qeyri-maqnit yarimkegiricide Cr(Zn) ve ya Cr(O) avazlemsleri her iki halda

ferromagnetizma getirir. (Diger Co(Zn), Mn(Zn), Cr(Zn), Ni(Zn) avazlemalarinds materialda spin

AFM duzilust dstanlik teskil edir.) Tam enerji hesablamalarindan misyyen edilmisdir ki, ZnO-

|| nu 3d kegid elementi Cr ilo asqarladiqda (x=1/12, 1/16, 1/24, 1/32, 1/48 konsentrasiyalarda)
| | ferromaqnit xassaleri meydana ¢ixir. Tedqiq edilen ZnO birlegmasinds Zn vakansiyalar mévcud

- olmasi halinda FM, O vakansiyasi halinda iss AFM spin diziiligleri meydana gixir. Birlesma
| Ugn Cr(Zn)+Zn vakansiyasi halinda 6zeyin magnit momenti vakansiyasiz hal ile miiqayisede
| 1.389ug, Cr(Zn)+O vakansiyas! halinda 0.037pg kigikdir. Mulliken analysis-dan va total energy

| hesablamalarinin naticalerine esasen O vakansiyasi Zn vakansiya ile miqayisade energetik
| | cehatden daha slveriglidir. Qeyd etmak isterdik ki, Belarus tarafin VASP programlar paketi ilo

| aldigi naticaler bizim ATK ile aldigimiz naticaleri tesdiq edir. 96 atomlug ZnagOas genis 6zak Ugln
| | ATK va VASP program paketleri iloe maqgnit momenti hesablamalarindan alinmig naticalarin
| miqayisesi agagidaki cadvelds verilmisdir.

Defektin ndvii (tipi) H(us) (ATK) | p(us) (VASP) | p(us) (ATK)- p(ps) (VASP), %
1 C(Zn) 3,3840 3,1754 6,16

2 Cr(Zn) 6,7810 6,0054 11,44

1 Cr(Zn)+ Vacation(Zn) 2,0000 2,0037 -0,19

1 Cr(Zn) + Vacation(O) 3,3000 3,1383 49

2 Cr(Zn) + Vacation(Zn) 5,9970 5,9978 -0,01

2 Cr(Zn) + Vacation(0) 6,6830 6,9970 -4.7

Zn4g04g superdzek ugln aparilan hesablamalardan miiayyen edilmisdir ki, O atomunun sayl

- | ¢ox olduqda (Zn4sOag) ferromaqnit xassaleri meydana gixir va 6zeyin magnit momenti 1.83pg
| olur (VASP ile 2 yg -dur).

|| 96 atomluq 6zekde Cr(Zn) svezlenmasi ve Zn vakansiyasi hesabina 6zeyin magnit momenti
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|| vakansiyasiz hal ile miiqayiseds 1.389us azalaraq 1.995 pg olur:

Number of atoms  Spin up Spin down U (Ug)
1 Cr 3,712 1,635 2,077
46 Zn 261,095 261,074 0,021
48 O 159,194 159,297 -0,103

s 96 atomluq 6zekde Zn atomlarindan birini Cr ile avazleyende magqnitlenmaye gatirir. Strukturda
Zn ve O vakansiyalarinin mévcudlugu magnit momentini kigildir.

Number of atoms Spin up Spindown  p (MB)
1 Cr 418 1,067 3113
47 Zn 261,679 261,458 0,221
47 O 161,815 161,802 0,013

| ZnO tedqiqatlari izre alinan miihiim naticaler:

1. Tam enerji hesablamalarindan musayyan edilmisdir ki, ZnO-nu 3d kegid elementlari V va Cr |
ile asqarladigda (x=1/12, 1/16, 1/24, 1/32, 1/48 konsentrasiyalarda) ferromaqnit, digerleri
(Mn, Fe, Co, Ni, Cu) ile asqarladigda antiferromaqnit xasseleri meydana gixir.

2. ZnO birlesmesinde Zn vakansiyasi halinda ferromaqgnit, O vakansiyasi halinda ise
antiferromaqnit xassalari meydana gixir.

3. Birlesma igtin Cr(Zn)+Zn vakansiyasi halinda 6zeyin magnit momenti vakansiyasiz hal ile
miqayisade 1.389pg, Cr(Zn)+0 vakansiyasi halinda 0.037 pg kigikdir.

4. Misayyen edilmisdir ki, ZnsgOsg 6z0yi lclin aparilan hesablamalardan ferromaqnit xassaleri
meydana gixir va 6zayin maqnit momenti 1.83pg (VASP ile 2pg-dur) olur. Zn atomlarinin
sayinin artiriimasi ile aparilan tedgiqatliar (genis 6zek ZnsgOas il@) materialin antiferromaqg-
netik olaraq galdigina delalst edir.

Defektin néva (tipi) uB (ATK) | uB (VASP) |uB (ATK) - uB (VASP), %
1 C(Zn) 3,3840 3,1754 6,16

2 Cr(Zn) 6,7810 6,0054 11,44

1 Cr(Zn)+ Vacation(Zn) 2,0000 2,0037 -0,19

1 Cr(Zn) + Vacation(O) 3,3000 3,1383 49

2 Cr(Zn) + Vacation(Zn) 5,9970 5,9978 -0,01

2 Cr(Zn) + Vacation(O) 6,6830 6,9970 -4.7

Layiha {izra elmi nagrlar (elmi jurnallarda maqalalar, monoqrafiyalar, icmallar, konfrans materiallarinda

¢ maqalalar, tezislar) (dorc olunmus, ¢apa gabul olunmus va ¢apa gondarilmiglari ayriliqda qeyd etmakls,
uygun malumat - jurnalin adi, némrasi, cildi, sahifalari, nagriyyat, indeksi, Impact Factor, hammiialliflor
va s. bunun kimi malumatlar - ciddi sakilda daqiq olaraq gosterilmalidir) (suratlarini kagiz iizarinda va CD
saklinda alava etmoali!)
Capdan ¢ixmis igler:
1. V. Jafarova, S. Huseynova, S. Sadigova, G. Orudzhev, N. Uchitomi, K. Wakita, N.
Mamedov. Ab-initio study of ferromagnetism in Mn-doped ZnSnAs,. ICTMC-19 19th
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International Conference on Ternary and Multinary Compounds. September 1-5, Niigata,
JAPAN. Book of Abstracts,P3-051, p.128.

2. S. Huseynova, G. Orudzhev, V. Jafarova. Ferromagnetism in ZnSni..V,As; and ZnSn;.
xCrxAs; supercells. “The role of multidisciplinary approach in solution of actual problems of
fundamental and applied sciences (earth, technical and chemical)’, 1st International
Scientific Conference of young scientists and specialists, 2014,15-16 October, Baku,
Azerbaijan, p. 208.

3. G. Orudzhev, S. Huseynova, V. Jafarova, S. Sadigova, S. Hamidov, V. Stempitsgy, O.
Kozlova “Effect of vacancies on magnetic properties of ZnSnAs;" VIl Eurasian Conference”
Nuclear science and its application” , 21-24 October, 2014, Baku, Azerbaijan, p.192-193.

4. . Opyoxes, C. lNycenHoea, B. [Ixacbaposa, C. Cageiroea, C. Mamupos, B. Ctemnuukuid,
0. Kosnosa, M. 3enexnvHa. BnusHue BakaHCcui 1 NermpoBaHus BaHagMeM Ha MarHuTHble
ceoicTBa ZnSnAs;, 1-aa AszepbangxaHo-Benopycckas mexayHapoaHas KoHdepeHuus,
21-22.10.2014, baky, Asepbaingxan,ctp.12-15.

5. 0. Koanosa, I'. Opyaxes, B. Ctemnuukuin. Ab initio mogenvpoBaHne mMarHUTHbIX CBOMNCTB
HaHoCTpkTyp Ha ocHoBe ZnO, 1-as AsepbangxaHo-benopycckas mexayHapoaHas
KoHbepeHuus, 21-22.10.2014, Baky, AzepbaingxaH,cTp.29-31.

6. O. Kosnosa, . Opyaxes, B. Ctemnuukuil. SNEeKTPOHHbIE CBONCTBA KBA3U-ABYXMEPHbIX
HaHOCTPYKTYpP Ha OCHOBEe AuxanbreHnaoB nepexogHblx metannos |V rpynnbl, 1-as
AsepbangxaHo-benopycckana MexayHapogHas KoHdepeHuusa, 21-22.10.2014, bBaky,

AszepbanpxaH,ctp.38-41.

7. V. N. Jafarova. Ab-initio study of ferromagnetism in Cr-doped ZnO. Ill International
Scientific Conference of Young Researchers, 17-18, Aprel 2015, Baku, Azerbaijan, p. 103-
104. ~

8. V. Jafarova, S. Huseynova, S. Sadigova, G. Orudzhev, N. Uchitomi, K. Wakita, N.
Mamedov. Ab-initio study of ferromagnetism in Mn-doped ZnSnAs;. Phys. Status Solidi ¢
12, No 6, 668-671 (2015).

5 ixtira_ va patentlar, samaralasdirici tokliflor

: (burada doldurmali)

5 e : Layiha iizra ezamiyyatlar (ezamiyya bag tutmus taskilatin ady, sahar ve 8lke, ezamiyya tarixlari, hamginin
ezamiyy? vaxti bag tutmug miizakirslar, goruiglar, seminarlarda ¢ixiglar va s. daqiq gostarilmalidir)

£ 19-24.08.2014-cu il tarixinda layiha rahbari professor H. S. Orucov va layiha istirak¢isi fizika
| Uzre felsefe doktoru S.S. Huseynova Belarusiyanin Minsk seharinde Belarusiya Dovist
| Informatika ve Radioelektronika Universitetinde (BDIRU) ezamiyystde oldular. Belarusiya
| terefden EIF-BGM-2-BRFTF-1-2013-07/03/1-M-05 layiha istirakgilari ile gérisler kegirildi. BDIRU-
~ da teskil olunmusg goériisds layihanin belaruslu hamrahbari texnika elmleri Uzre falsafe doktoru
. Viktor Romanovi¢ Stempitski ve layihe istirakgilari ile “3d kegid elementleri ile aggarlanmis defekt
1 quruluglu ZnO ve ZnSnAs; birlegsmalerinin struktur, elektron ve magqgnit xassalerinin temal
. prinsiplerden tedqgiqi” adli Azerbaycan-Belarus birge grant layihasi gargivasinde apariimig
~ tedqiqatlarin neticeleri muzakire edildi. Layihe rehbari H.Orucov 21.08.2014-cti il tarixds
~ Universitetin Nano- ve mikroelektronika kafedrasinda “3d-elementi vanadium ile agqarlanmig
' ZnSnAs; birlegsmasinin elektron, struktur va maqgnit xassaleri” mévzusunda maruze etmisdir.

; Prof. H.S. Orucov 01-06.09.2014 il tarixinds Yaponiyada ezamiyyatda olmusdur. "Ab-initio
' study of ferromagnetism in Mn-doped ZnSnAs;" adli poster meruze ile 19" Interrnational
~ Conference on Ternary and Multinary Compounds (ICTMC-19) konfransinda istirak etmisdir.
' Konfransda istirakin maliyye xarcleri AMEA Fizika Institutunun hesabina édenilmisdir.
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Layihe istirakgisi S.S. Hiseynova 15-20.04.2015-ci il tarixinde Tarkiyanin Mugla-Fathiyya
saharinde ezamiyystde olmusdur. O, “Magnetic properties of chalcopyrite ZnSnAs; as a
consequence of Mn doping and appeared vacancies” adli poster maruza ile 5th International
Advances in Applied Physics and Materials Science Congress (APMAS-2015) konfransinda

~ istirak etmigdir. Homin konfransda istirakin maliyys xarcleri AMEA Fizika Institutunun hesabina
- 6denilmigdir.

16-23.08.2015-ci il tarixinde layihe rahbari professor H.Orucov va layiha istirakgisi elmi isgi
| S.V. Hemidov Belarusiyanin Minsk seharinde Belarusiya Dovlet Informatika ve Radioelektronika
| Universitetinda (BDIRU) ezamiyyetde oldular. Belarusiya terefden EIF-BGM-2-BRFTF-1-2013-
| 07/03/1-M-05 layihs istirakgilari ile gérisler kegirildi. BDIRU-da teskil olunmus gériigds layihenin
| belaruslu hemrahbari texnika elmleri tizre felsefe doktoru V.R. Stempitski ve layiha istirakcilari
' M.S. Zelenina, Ya.V. Dolgaya, V.A. Skagkova ile “3d kegid elementleri ilo agqarlanmis defekt
' ~ quruluglu ZnO ve ZnSnAs; birlegmalerinin struktur, elektron ve magqnit xasselerinin temal
. prinsiplarden tadqiqi” adli Azarbaycan-Belarus birga qrant layihasi c¢argivasinda apariimis
tadgiqgatlarin naticaleri mizakire edildi. Prof. H.Orucov Universitetin Nano- ve mikroelektronika
kafedrasinda “3d-elementi vanadium ile aggarlanmig ZnSnAs; birlegmasinin elektron, struktur ve
magqnit xassalari" mdvzusu atrafinda emakdaslarla birge muzakiraler aparmigdir.

e Ezamiyyat middastinde hamgcinin Belarusiya Doévist Informatika ve Radioelektronika
| Universitetinde BDIRU-nin birinci prorektoru A.N. Osipov, Beynalxalq emakdasgliq markazinin raisi
| AF. Titovig ve reis muavini I.V. Letkovskaya ile gériigler kegirilmisdir.

: Laylha tizrs elmi ekspedisiyalarda istirak (ager varsa)
(burada doldurmal)

Layiha movzusu tizra elmi maruzalar (seminar, dayirmi masa, konfrans, qurultay, simpozium va s.

9 | cixglar) (malumat tam sakilde gostarilmalidir: a) maruzenin novii: plenar, davatli, sifahi va ya divar

||| maruzasi; b) tadbirin kategoriyas:: Slkadaxili, regional, beynalxalg) :

1 Layihe rehberi 01-05.09.2014-cl il tarixde Yaponiyanin Niigata ssherinde kegirilmis XIX
~ beynalxalq konfransda (ICTMC-19) istirak etmis ve “Ab-initio study of ferromagnetism in Mn-

~  doped ZnSnAs;" adli poster meruze ile ¢ixis etmisdir. Meruze tezis formasinda konfrans

 materiallarinda derc olunmus, material geniglendirilerek magale seklinde ¢apa hazirlanmis ve
. Physica Status Solidi (c) jurnalinda darc olunmusdur.

> 2014-ci il oktyabrin 21-de Bakida Azarbaycan Respublikasinin Prezidenti yaninda Elmin
Inkisafi Fondunun teskilatgiligi ile Birinci Azerbaycan-Belarus Beynalxalq konfrasinda professor
- H.S. Orucov “Effect of vanadium doping and vacancies on magnetic properties of ZnSnAs;"
~ moévzusunda meruzse etmigdir. Konfransda hemginin Belarus tarafden layihe hamrahbari texnika
- elmleri Gzrs falsafe doktoru Viktor Romanovic Stempitgki va layihs istirakgisi Olga Aleksandrovna
- Koanosa maruzsler etmigler. Meruzsler asagidakilardir:
1. O. Kosnosa, . Opyaxes, B. Ctemnuukunin. “Ab initio MogenvpoBaHme MarHuTHbIX CBONCTB
| HaHOCTPYKTYp Ha ocHose ZnO”
o3 2. O. Kosnoea, . Opyaxes, B. Ctemnuuknin. “OnekTpoHHble CBOWCTBA KBa3n-ABYMEPHbIX
| HaHOCTPYKTYp Ha OCHOBE AMXanbKOreHAoB NepexoaHbix MeTannos IV rpynnel”.
y 2014-cl il oktyabrin 21-de Bakida kegirilan “Niiva elmlari ve onun praktiki aspektleri” adli VI
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| Avrasiya Beynalxalq konfransinda layihs istirakcisi fizika tzre folsefe doktoru Ceferova Visale
“Influence of vacancies on magnetic properties of ZnSnAs,” mévzusunda meruze etmisdir.

Layihe rehberi H. S. Orucov 14.11.2014-cu il tarixde Azarbaycan Texniki Universiteti
Elektronika kafedrasinin seminarinda “3d-elementi Vanadium ils asqarlanmis ZnSnAs;
birlegmasinin elektron, struktur ve magnit xassaleri” mévzusunda meruze etmigdir.

: Prof. H.S. Orucov AzTU “Elektronika” kafedrasinin 12 dekabr 2014-ci il tarixli seminarinda
~ "3d kegid elementlerinin tesiri altinda tggat ZnSnAs; birlesmesinde meydana galan magnit
- xassaleri” mévzusunda maruze etmisdir.

2015-ci il 17-18 aprelde Qafqaz Universitetinde kegirilen “Genc Tedgqigatgilarin Il Beynalxalq
| EImi konfransinda” layihe istirakgisi fizika tizre felsafe doktoru V. N. Ceferova “Ab-initio study of
ferromagnetism in Cr-doped ZnO” mévzusunda maruze etmisdir.

i Layihe istirakgisi S.S. Hiseynova 15-20.04.2015-ci il tarixinde Tirkiysnin Mugla-Fathiyye
~ seherinde kegirilon “5th International Advances in Applied Physics and Materials Science
~ Congress, APMAS-2015" konfransinda “Magnetic properties of chalcopyrite ZnSnAs, as a
- consequence of Mn doping and appeared vacancies’ mévzusunda poster teqdimatla cixis
etmisdir.

Layiha lizra alds olunmus cihaz, avadanliq va qurgular, mal vo materiallar, komplektlasdirma
mamulatlan

AMEA Fizika Institutunun direktoru, fred. prof. N.T. Memmadov, AMEA Radiasiya
~ Problemleri Institutunun aparici elmi iggisi f.re.n. M.AA. Mehrabova, AMEA Fizika Institutunun
- amekdasi fizika elmleri doktoru Z.A. Cahangirli ile elmi slagsler davam etdirilir.

Yerli hamkarlarla alagolor

Xarici homkarlarla alagalar

Belarus Dovlet Informatika ve Radioelektronika Universiteti Mikro- ve nanoelektronika

~ kafedrasinin emakdaslari texnika elmlari namizadi, dos. Viktor Romanovig¢ Stempitski, “Mikro- va

~ nanoelektronika sistemlerinin ve cihazlarinin modellesdirilmasi va layihalendiriimasi” elmi-tadqigat

| laboratoriyasiniin mihandisi Kozlova Olga Aleksandrovna ve layihanin diger istirakgilan ile elmi

| elagsler davam etdirilir.

Yaponiyall mutexessislerden Kazuki Wakita, Hisao Uchiki ve Naotaka Uchitomi ile slagsler
guclendirilmigdir. Yaponiyal alim M. Ishikawa va Turkiyali alim Oral Oltulu ilo yeni slagaler

qurulmusdur.

[ Danimarkali alim ve VNL-ATK programinin bas meneceri va teminatgisi Anders Blom ile
- elagaler davam etdirilir.

Layiha mévzusu iizra kadr hazirhg (sgar varsa)
(burada doldurmali)

s da teskilatg!
- gismindsa istirak etmigdir. Hemginin Genc Alim ve Miitexassislar surasinin teskil etdiyi beynalxalg
__ konfransda texniki bélmenin moderatoru kimi va layiha ¢arcivasinds maruza etmisdir.
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(bumda doldurmah}

~ Layiho movzusu ila bagh elmi-kiitlovi nagrlar, kiitlavi informasiya vasitalarinda qixislar, yeni yaradilmisg
i ',@ internet sahifalari va s. (malumati tam sakilda gostarilmalidir)

ﬁ’ﬁﬁ# Layiha |st|rak§:|5| Suma Huseynova AzTV vs ITV-do (Miizakire vaxti) yayimlanan veriliglorde
~ igtirak etmigdir. Cixiginda geyd etmisdir ki, gencleri bels birgs layihalara calb etmak vacibdir bels
ki, birge layihaler onlarin elmi-tadqgiqat islerinde slave stimul verir.
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