Proucavanje stabilnosti faza lI-VI grupe poluvodica
na visokim tlakovima ab initio metodom
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Uvod

ProuCavanje faznih prijelaza pod tlakom u kristalima poluvodiCima je polje istrazivanja koje
se u nekoliko zadnjih desetljeca vrlo brzo razvijalo. Eksperimentalno je otkriven velik broj
novih faza [2]. U nasem radu istrazivali smo stabilnost NaCl strukture pod utjecajem tlaka
obzirom na visokotlaChu Cmcm strukturu za nekoliko poluvodica II-VI grupe (ZnS, ZnSe,
CdS i CdSe). Racuni dinamike reSetke su pokazali da je NaCl struktura nestabilna (slika 1.)
obzirom na transverzalni akusticki mod na rubu Brillouinove zone (X tocka).
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Pressure (GPa) Pressure (GPa) NaCl struktura (slika 3.) je stabilna u odredenom intervalu tlakova, te naposljetku
prelazi u rombsku Cmcm strukturu (slika 3.) uz vrlo malu promjenu volumena. Slika
2. prikazuje frekvencije fonona na tlakovima blizu, ali ipak manjim, od tlaka faznog
Metoda prijelaza, potvrdujuci stabilnost NaCl faze.

Ab 1nitio raCuni dinamike reSetke su izvrSeni pomocu programskog paketa ABINIT [5], koji
je zasnovan na teoriji funkcionala gustoce (DFT), uz upotrebu pseudopotencijala.

Rezultati

Predstavljeni izracuni [1] daju tlakove prijelaza toCnije nego klasicna metoda zajedniCke
tangente [6]. PosSto je, u svim promatranim Kkristalim, promjena volumena vrlo malena ili
jednaka nuli, tlakovi prijelaza su poistovjeceni s tlakom na kojem frekvencija transverzalnog
akustiCkog moda na rubu zone ide u nulu (slika 1.).

IzracCunati (eksperimentalni) tlakovi prijelaza su: 67 (69) GPa za ZnS, 49 (51) GPa za CdS,
29 (30) GPa za ZnSe, te 26 (27) GPa za CdSe.

Razlika izmedu eksperimentalnih 1 raCunom dobivenih tlakova prijelaza je u intervalu 1 do 8
%.
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Slika 3.
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