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Hesabatda asagidaki mesalalar isiqlandiriimalidir:

Layihoenin hoayata kegirilmasi tizra cari riibda yerins yetirilmis elmi islar

(burada doldurmali)

Sixhq funksionali nazariyyssi (DFT) ¢arcgivesinda altibucaqli qurulusa malik olan yarimkegirici gallium
monosulfidin (GaS) elektron xassaeleri xtsusi ndqtavi defektlorin (vakansiyalar) tesiri nazare alinmaqgla
modellesdiriimigdir.

Layihanin hoayata kegirilmasi {izra planda nazardas tutulmus islorin yerinos yetirilma doaracasi (cari riib
ticiin, faizls giymatlandirmali)

(burada doldurmali)
cari rib tc¢un: 100 faiz

Hesabat dovriinds alinmis elmi naticalar, onlarin yenilik doracesi

(burada doldurmal1)
Alinmis elmi naticalar ilk dafs bu layiha ¢argivesinds alinib va onlarin yenilik deracasi dinya yeniliyi
soviyyasindadir.

Giris
Yarimkegiricilor senayesinin uguru inteqral sxemlarin mahsuldarhginin takmillagdiriimasinden ve
onlarin istehsal xarclerinin azaldilmasindan asilidir. Bu adaten integral sxemlarin, masalen, metal-
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oksid-yarimkecirici saha effektli tranzistorin (MOSFET), asas “tikinti” blokunun Olgusuni azaltmagla
alda edilir.

Son 10-15 il erzinde MOSFET tranzistorlarin élgularinin azaldilmasini temin etmak tgln yiksak k-li
dielektriklor, metal “gapilar’, asagi k-dielektriklor vo mis asash kegiricilor kimi yeni materiallar
isleanmisdir.

Bu yaxinlarda “coxgapili” (FInFETs) yeni qurgular, planar tranzistorlari avez etmaya baslayib. Cihazin
Olclsunu dayismak Ugln germanium, IlI-V va llI-VI birlegsmaleri kimi yliksak daslyici muteharrikaliye
malik va silisiuma alternativ olan materiallar galecak cihazlarda “kanal” kimi istifade edile biler.
Layihanin bu marhalasi muxtalif politipe malik olan 2D quruluslu monosulfid qallium GaS materialinin
b-politipi ile bagh olan bizim alde etdiyimiz son nazari va eksperimental tadgiqata dair esas malumati
va elmi naticealari vermak magqgsadi dasiyir.

Moarhala 1-do monosulfid gallium Uzre aparilan tedqigata hasr olunub, avvalce onun elektron zona
qurulusunun temal prinsiplerinden modellasdiriimasi ve simulyasiyalarindan alinan yeni naticelar
verilib.

GaS prognozlasdirilacaq xasssleri galecak merhalelade mizakire edilocek. Daha sonra onun GaS-in
nimunalarinde va cihaz inteqrasiyasinda yeniliklar, elektrik xarakteristikasi ve cihazin hazirlanmasi
Ugln metal kontaktlarla bagli problemlar, onun ylksak tezliklords potensial istifadesine baxilacaq.
Analoji tatbigler, eleca da ylksek elektrik sahssi ve istilik dasima xUsusiyystlerinin tadqiqi
ahamiyyatlidir.

Naticalar ve miizakira

GasS kristalinin sintezi

GaS polikristallari evakuasiya edilmis kvars ampulasinda yuksak temizliya malik ilkin elementlarin (Ga
ve S) kimyavi qarsiligh tasiri Usulu ile sintez edilmisdir. X-stalarinin difraksiyasi (XRD) va mikroskopik
analizlare gore, GaS polikristallari altibucaqli fazadan ibaratdir (Sakil 1).




Sakil 1. -GaS-in sxematik atom qurulusu.
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Sakil 2. e-GaS monokristalin toz halindaki nimunasinin rentgendifraksiya spektri. T = 298 K.

GaS-in altibucaqli e-fazasinin rentgenoqramlarindaki pikleri (zirvaleri) (002), (004), (006), (008) va
(208) rentgen sualarinin difraksiya nimunsalerinde tapilir. GaS-in difraksiya zirvaleri a = 3,583 + 0,002
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A, ¢ = 15,475 + 0,005 A (Sekil 2) parametrlarine ve e-GaS (P63, gr/mmc) tiglin JCPDS xerite Ne 30-
0576 malumatlarina uygundur. (194), a = 3,587 Ava c = 15,492 A).

istenilon GasS politipinin stexiometrik terkibe malik monokristalini béylime (ciicerma) temperaturlarinda
(< 1230 K) xalkogenin ucuculuguna géra yetisdirmak ¢atindir. Bu merhalade GaS monokristallari
Bridgman Usulu ile alinmigdir. GaS-in identifikasiyasi ve muqayisesi Ugun istinad strukturu kimi GaS-in
qurulus baza melumatlarindan (JCPDS karti Ne 30-0576) istifade edilmigdir.

Bizim terafimizdan yetisdiriimis GaS monokristallari ylUksak fotoelektrik ve dielektrik xUsusiyyatlor
goOstermisdir. GaS monokristallari sari rengde alinir. 1273 K temperaturda vakuumda 5 saat
middastinda tavlandigdan sonra GaS numunalari daha agiq rang alir. Nisbatan yiksek artim sirstinds
(>2 mm/saat) yetisan GaS monokristallar néqtevi defektlora malikdir. Bu struktur qusurlari GaS-in
dielektrik va elektrik xassalarina tasir gostarir.

Hesablama tsulu

Hesablamalar psevdopotensialda miustevi dalgalarindan istifade etmsakls DFT metodu esasinda
aparilmisdir [1-5]. Tarkibinde muvafiq olaraq 36 ve 48 atom olan GaS supergafeslarindan, hamginin
Ga va S atomlarinin vakansiyalarindan (qefesda bos yerler) istifade edilmisdir. Mibadila-korrelyasiya
enerjisini hesablamaq Ugln lokal sixliq yaxinlagsmasindan (LDA) [1,2] ve Gmumilesdiriimis gradiyent
yaxinlagmasindan (GGA) [3] istifade edilmisdir.

Ga va ya S vakansiyalari olan GaS superqafaslerin DFT hesablamalari Brillouin zonasi lizerinde adadi
integrasiyasi Monkhorst-Pack sxemi [4] il apariimisdir. Hesablamalar 2 x 2 x 2 k-ndqtali sebakaden
istifade edarok hayata kecirilmisdir. Mistevi dalgalarin sferasini tayin eden E.; kasma kinetik enerjisi
410 eV idi. E¢,-un maksimum dayeri 2040 eV-doen ¢ox olmamisdir [5].
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Atom strukturu

Sakil. 3-da GaS birlesmasinin primitiv atom qurulusu, sakil 4-da isa tamiz ve qallium vakansiyasi
olan GaS supergafasin atom strukturlari géstarilmisdir.




Sakil 4a. 36 atomlu temiz GasS superqgafasinin atom strukturu.
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Sakil 4b. 36 atomlu gallium vakansiyasi (boslugu) olan GaS supergafesinin atom strukturu.

Elektron strukturu

GaS-in elektron xasseleri vakuumda mukemmal, layl, mustaqil ve sonsuz GaS kristalinin elektron
qurulusu ils yaxsi tasvir edilmisdir. Bu nazeri yanasma, bir ne¢ca cohatden ideallasdirmadir, ¢clnki har
bir "real" sistemin (materialin) defektlari var ve bu quruluslar slbatte ki, sonludur ve vakuumda deyil.
Bela bir ideallagdiriimig hal nazeri cahatden baxila bilar ve buna gére de ¢oxlu informasiya vera bilar.
GaS-in elektron zolaq strukturu ve hallar sixligi (DOS) Ugun bir nega nazari yaxinlagsmanin naticalari
layihanin bu merhalesinda alinmisdir.

Sixlig funksionali nazariyyasi (DFT) gercivasinda altibucagli quruluga malik olan yarimkegirici gallium
monosulfidin (GaS) elektron xassaleri xUsusi ndqtevi defektloerin (vakansiyalar) tesiri nazare alinmagla,
LDA va GGA yaxinlagmalari ile modellasdirilmisdir.

Muiayyan edilmisdir ki, sixliq funksionall nazariyyasi (DFT) ¢argivesinde GaS kristallinin b-politipinin
(altibucaqli qurulus, sp. gr. P63/mmc: a = 3.583 A, ¢ = 15.475 A) hesablanmis electron xasseleri (Sek
5), tacrlbi giymatlerle yaxsi uydunluq tagkil edir. GaS ylksek mugavimeate ve 300 K-da Eg = 2.5 eV
energetic zolaq bosluguna malikdir.
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Sakil 5. 45 atomlu GasS supergafasinin ab initio metodu ile hesablanmis energetik zona qurulusu. a)
LDA yaxinlagsmasi; b) LDA + GGA yaxinlasmasi.
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Sokil 6a. Kukurd vakansiyasi olan 36 atomlu GaS supergafesinin ab initio metodu ile (LDA
yaxinlagsmasi) hesablanmis energetik zona qurulusu.
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Sakil 6b. Qallium vakansiyasi olan 36 atomlu GaS supergafesinin ab initio metodu ile (LDA
yaxinlasmasi) hesablanmis energetik zona qurulusu.
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Sakil 7. S-vakansiyasini (model Ga18S17) ehtiva edan GaS
supercellin elektron sixhgi (DOS). spin yuxari va spin asagi
hallari a) s-hal, b) p-hal, c¢) d-hal




Naticalor

Miioyyen edilmisdir ki, yaranan GaS monokristallari (altibucagh qurulus, sp. gr. P63/mmc: a = 3,583 A,
¢ = 15,475 A) yliilksek miigavimats ve 300 K-da Eg = 2,5 eV gadagan olunmus zolaq enine malikdir.

Tacribi yolla misayysn olunmusdur ki, GaS monolayinin elektron stialanmasi naticasinda onun elektrik
kegiriciliyi azalir. Bu azalma GaS-in qurulusunda ndqtevi defektlarin emale gelmasi sababindan bas
verir.

DFT-hesablamalari aparmaq tc¢lin 36 ve 48 atomlu GaS supergasfeslarinin modelleri vo hesablama
detallari hazirlanmisdir. Secilmis supergaefeslerin zona qurulusu, electron sixhigi hallari ve energetik
xassalori hesablanmisdir.

DFT hesablamalari ile GaS-in amala gelma enerjisinin vo Ga va S atomlarinin vakansiyalarinin
xassaloro tasiri tadqgiq edilmisdir.

GaS birlagmasinin terkibinin qallium ve kukurdun kimyavi potensiallarinin giymatina tasiri dyranilmisdir.

Layihenin yerine yetirilmasi zamanu istifade olunan tisul ve yanasmalar

(burada doldurmali)

Fiziki xassalarin o6lgtlmasi metod_!arl, nanomodellardan hazirlanmasi, funksional sixliq nazeriyyssi,
lokal sixlig yaxinlagsmasi (LDA), Umumilasdiriimis gradient yaxinlagsmasi (GGA), kvant-kimyavi
hesablamalar.

Layihs tizra elmi nasrlor (maqalalar, monoqrafiyalar, icmallar, konfrans materiallari, tezislar) (dearc
olunmus, ¢apa gobul olunmus ve ¢apa gondarilmisleri ayriliqda qeyd etmokls) (suratlarini slava etmali!)

(burada doldurmali)
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Aedekramum // dusmka TBepgoro tena. 2022. Tom 64. Bein. 1. C.46-59.

https://journals.ioffe.ru/articles/viewPDF/51830

Ixtira vo patentlar, somaralasdirici tokliflor

(burada doldurmali)
Yox

Layiha {izre ezamiyyatlor

(burada doldurmalz)
Yox

Layiho {izrs elmi ekspedisiyalarda istirak

(burada doldurmali)
Yox

Layihos tizro digar tadbirlords istirak

(burada doldurmali)
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Layiha movzusu {izrs elmi maruzaler (seminarlar, konfranslar, deyirmi masalar ve s. ¢ixaslar)

(burada doldurmali)
Yox

11

Layiha tizrs aldo olunmus cihaz, avadanliq ve qurgular, mal vo materiallar

(burada doldurmali)
Yox

12

Yerli homkarlarla alagoalor

(burada doldurmali)
1 magqala darc edilib (FTT. 2022. No 1) https://doi.org/10.21883/FTT.2022.01.51830.182.
http://journals.ioffe.ru/issues/83

13

Xarici homkarlarla salagalor

(burada doldurmali)
1 maqala derc edilib (FTT. 2022. No 1) https://doi.org/10.21883/FTT.2022.01.51830.182.
http://journals.ioffe.ru/issues/83

14

Layiho m6vzusu tizro kadr hazirlig:

(burada doldurmali)
Yox

15

Sergilordao istirak

(burada doldurmali)
Yox

16

Tacriibeaartirmada istirak vo tocriibo miibadilosi

(burada doldurmali)
Yox

17

Layiha mévzusu ils bagl elmi-kiitlavi nasrlar, kiitlavi informasiya vasitalarindas ¢ixislar, yeni
yaradilmis internet sahifelari va s.

(burada doldurmalz)
Yox

Layiha rohbarinin imzas1 Osadova Solmaz Nariman q1z1

Tarix

QEYD: biitiin hallarda uygun olan bandler doldurulmalidar.
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