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На основе зонной структуры соединения TlGaTe2 были определены экстремумы валентной
зоны и зоны проводимости и рассчитан тензор компонентов обратной эффективной массы
электронов и дырок.
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ВВЕДЕНИЕ

TlGaTe2 являются представителями класса трой-
ных соединений типа A3B3C26 (где A–Tl; B–Ga, In;
C–S, Se, Te), кристаллизующихся в тетрагональной
сингонии (структурный тип TlSe, пространствен-
ная группа симметрии D18

4h (I4/mcm).
Цепочечная структура монокристалла TlGaTe2

образована в основном атомами галлия и теллура
(рис. 1). В этой цепочке каждый атом галлия тет-
раэдрически окружен атомами теллура. Цепочки
расположены вдоль тетрагональной оси с. Атомы
таллия локализуются между цепочками и октаэд-
рически окружены с атомами теллура [1].

Кристаллическая решетка TlGaTe2 является объ-
емоцентрированной, тетрагональной. Базис D4h от-
носительно голоэдрии не инвариантен и кристалл
является не симморфным.

Эти соединения являются полупроводниками и
их полупроводниковые свойства объясняются на ос-
нове модели химической связи Музера–Пирсона [2].

Электронные свойства TlGaTe2 изучены недоста-
точно. Электропроводность и вольт-амперные ха-
рактеристики (ВАХ) кристаллов TlGaTe2 исследо-
вались в работе [3], при этом из электрических изме-
рений для ширины запрещенной зоны было получе-
но значение 1.2 эВ. При исследовании нелинейной
области ВАХ наблюдали вольтовые осцилляции, ко-
торые продолжались неопределенно долго. Частота
осцилляций была в пределах нескольких герц, име-
ла хаотический характер и менялась со временем.

Ширины запрещенной зоны TlGaTe2, определен-
ные в работах [4, 5] с помощью электрических из-
мерений, сильно различаются: 1.2 [5] и 2.3 эВ [4].

Зонная структура TlGaTe2 впервые рассчитана
в [6] методом эмпирического псевдопотенциала.
Формфакторы атомных псевдопотенциалов были
вычислены с использованием аналитического выра-
жения, предложенного в работе [7]. Расчеты пока-
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зали, что потолок валентной зоны расположен в
высокосимметричной точке T (0, 2π/a, 0) на гра-
нице зоны Бриллюэна (ЗБ), а дно зоны проводимо-
сти — на линии D (π/a, π/a, k) также на границе
ЗБ. Авторы пришли к выводу, что для соединения
TlGaTe2 прямой переход является запрещенным со-
гласно правилам отбора.

В работе [8] были исследованы структурные
и электронные свойства сплавов TlGa1−xInxTe2
с использованием метода полного потенциала ли-
неаризованных присоединенных плоских волн (FP-
LAPW) в рамках теории функционала плотности
(DFT). Авторы показали, что энергия запрещенной
зоны зависит от индекса состава сплава x. Расчет
энергии запрещенной зоны показал, что все иссле-
дованные сплавы являются узкозонными полупро-
водниками. В [9] методом уравнений Бете–Солпите-
ра, были изучены электронные и оптические свой-
ства дихалькогенида TlGaTe2, где, используя ги-
бридную функциональную модель, показали, что,
хотя TlGaTe2 имеет непрямую запрещенную зону
1.109 эВ, он также демонстрирует фундаменталь-
ную прямую запрещенную зону 1.129 эВ. В рабо-
те [10] нами проведен расчет зонной структуры
соединения TlGaTe2 методом псевдопотенциала и
определены происхождения валентной зоны и зоны
проводимости. Потолок валентной зоны находился
в высокосимметричной точке Т на поверхности ЗБ
и соответствует неприводимому представлению T3,
а дно зоны проводимости на линии D посередине
между точками P (π/а, π/а, π/с) и N (π/а, π/а, 0)
отвечает неприводимому представлению D1. Наи-
меньший по энергии прямой переход осуществляет-
ся между состояниями Т3 и Т4, который запрещен
в дипольном приближении. Ширина запрещенной
зоны 0.86 эВ получена из расчетов.

Нелокальные ионные псевдопотенциалы в кон-
фигурационном пространстве строились по схеме
предложенной в работе [11]. При расчете зонной
структуры данного соединения экранирование ион-
ного заряда, а также обменно-корреляционные эф-
фекты учитывались в рамках диэлектрического
формализма по модели Хаббарда–Шэма с некото-
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Рис. 1. Структура кристалла TlGaTe2

рым выборочным распределением заряда вокруг
каждого иона. Использовано около 1800 плоских
волн в разложении волновой функции. При этом
максимальная кинетическая энергия учитываемых
плоских волн составляло 16 Rydb. Наши резуль-
таты о происхождении зон согласуются с данны-
ми работы [3], где изучены фотоэмиссионные спек-
тры. Также методом присоединенных плоских волн
рассчитана зонная структура TlGaTe2, но в этой
зонной картине имеет место перекрытие валентной
зоны с зоной проводимости, которое противоречит
экспериментальным фактам.

Теоретический вывод работы [6] о том, что в верх-
ней части валентной зоны полупроводникового со-
единения TlGaTe2 имеется изолированная группа
из двух зон, в настоящей работе, а также в ра-
боте [3], не подтвержден. По-видимому, это связа-
но с некорректным учетом экранирования псевдо-
потенциала присущего эмпирическому методу. Зон-
ная структура монокристалла TlGaTe2 рассчитан-
ная методом псевдопотенциала [10] позволяет рас-
считать некоторые параметры, в том числе и эф-
фективную массу электронов и дырок, что и явля-
ется целью настоящей работы.

1. МЕТОДЫ И РАСЧЕТЫ

Параметры решетки TlGaTe2: a = 8.429 Å,
c = 6.865 Å, в атомных единицах a = 15.935,
c = 12.978. Атомные координаты взяты из [12].
Базисные векторы прямой решетки (в атом-
ных единицах) равны a1(−7.95; 7.95; 6.476),
a2 (7.95;−7.95; 6.476), a3 (7.95; 7.95;−6.476).

Базисные векторы обратной решетки (в декар-
товых координатах, в атомных единицах) пред-
ставляют следующим образом: b1(0; 0.394; 0.484),

b2 (0.394; 0; 0.484), b3 (0.394; 0.394; 0)
На основе зонной структуры этого соединения

были определены экстремумы валентной зоны и зо-
ны проводимости и рассчитан тензор компонентов
обратной эффективной массы электронов и дырок.
Расчеты проводились с использованием следующе-
го выражения [13]:

[m0

m∗

]

ij
= δij+

+
2

m0

∑

n′ 6=n

〈n,k0 |P0|n
′,k0〉〈n

′,k0 |Pj |n,k0〉

En (k0)− En′ (k0)
.

Здесь m0 — масса электрона; δij — символ Кроне-
кера; 〈n,k0 |Pi|n

′,k0〉 — матричный элемент опера-
тора импульса Pi = −i~ ∂

∂xi

, рассчитанный в точке

экстремума k0; n — нумерует данную зону; n′ —
другие зоны:

〈n,k0 |Pi|n
′,k0〉 =

∫

ψ∗
nk0

(r)Piψn′′k0
(r) dr.

Интегрирование проводится по объему элемен-
тарной ячейки. Энергетический спектр электрона
(дырки) En (k0) и соответствующая волновая функ-
ция ψnk (r) в точке экстремума определяется из
псевдоволнового уравнения

[

P
2

2m0

+ V (r)

]

ψnk0
(r) = En(k0)ψnk0

(r) .

2. ОСНОВНЫЕ РЕЗУЛЬТАТЫ

Было выявлено, что минимум в зоне
проводимости расположен в точке
k0=0.125b1+0.125b2+0.375b3; волновая функ-
ция состояния соответствует неприводимому
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представлению D1. Компоненты тензора обрат-
ной эффективной массы электрона рассчитаны
с точностью до 0.01m0.

(

m0

m∗
e

)

=





3.09 0 0
0 3.09 0
0 0 4.59



 .

Основной максимум валентной зоны расположен
в точке k0 = 0.5b1 − 0.5b2 + 0.5b3; (b1,b1,b1) —
базисные трансляции обратной решетки; волновая
функция состояния соответствует неприводимому
представлению T3.

Тензорные компоненты обратной эффективной
массы дырок

(

m0

m∗
h

)

=





−2.31 0 0
0 −2.31 0
0 0 −0.11



 .

Эффективные массы дырок обладают сильной

анизотропией т.е.

(

m∗
h,nap

m∗
h,nep

)

= 21,

где m∗
h,nap и m∗

h,nep — соответственно эффективные
массы дырок в направлении параллельной и пер-
пендикулярной тетрагональной оси с.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Выявлено, что на основе зонной структуры кри-
сталлов TlGaTe2 эффективная масса дырок моно-
кристалла TlGaTe2 обладает сильной анизотропи-
ей. Тензоры обратной эффективной массы для ды-
рок и электронов имеют диагональный вид, т.е. во-
круг экстремумов изоэнергетические поверхности
являются эллипсоидами вращения.
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Calculation of the effective mass of electrons and holes of TlGaTe2 compound
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Based on the band structure of TlGaTe2 compound, the extrema of the valence and conduction bands were
determined and the tensor of the components of the inverse effective mass of electrons and holes was calculated.
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