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Науковці в галузі фізики напівпровідників і напівпровідникового 

матеріалознавства постійно займаються пошуком нових перспективних 

матеріалів як основного джерела розширення та вдосконалення функцій 

існуючих напівпровідникових електронних елементів. 

Сучасний розвиток технологій потребує використання матеріалів з 

наперед визначеними властивостями. Прямозонні напівпровідники 

особливо важливі для електролюмінісцентних приладів, так як 

випромінювальна рекомбінація у них протікає без участі фононів і 

очікувана квантова ефективність повинна бути значно вищою, ніж для 

напівпровідників з непрямою зоною, у яких при переходах збуджуються 

фонони. У той же час для фотопристроїв основним фактором, що 

визначає квантову ефективність, є коефіцієнт поглинання і ширина 

забороненої зони. Тому важливим є встановлення механізму міжзонних 

переходів для оцінки можливості практичного використання. 

Оптичні вимірювання являють собою найбільш важливі засоби 

визначення зонних структур напівпровідників. Індуковані фотонами 

електронні переходи можуть відбуватися між різними зонами, які 

призводять до визначення енергії забороненої зони, або в межах однієї 

зони, поглинання на вільних носіях. Оптичні вимірювання також можуть 

бути використані для вивчення коливань решітки (фононів). 

Напівпровідникові потрійні сполуки типу ТlInX2 є перспективними 

в якості функціональних матеріалів сучасної оптоелектронної техніки, 

для застосування у фотоніці та фотовольтаїці. Неоднозначність у 

значеннях величини енергетичної щілини і механізмів переносу [1-3] є 

наслідком сильної дефектності структури, властивої шаруватим 

напівпровідникам, і проявом політипії. 

Зміна фізичних властивостей від молярного вмісту компонент x, 

пов‘язаних з перебудовою зонної структури, значно розширює 

функціональні можливості кристалічних сполуках ТlInX2–D
IV

X. На 

основі сполуки TlInSe2 у системі ТlInSe2– D
IV

Se2 (D
IV

 – Si, Ge, Sn) 

утворюються тверді розчини протяжність яких становить 35 мол. % 

SіSе2, 25 мол. % GeSе2, 28 мол. % SnSе2 [4]. 

За оптичними вимірюваннями експериментально було оцінено 

залежності значень величин енергетичної щілини від молярного вмісту 

компонент x (Si, Ge, Sn)Se2 для кристалічних сполук Tl1-xIn1-xSi(Ge)xSe2 

(x = 00,2), Tl1-xIn1-xSnxSe2 (x = 00,25), Tl1-xIn1-xSnxS2 (x = 0 ’ 0,5). Для 
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x = 0 усі досліджувані напівпровідники є прямозонними (енергетична 

щілина пряма). При x ≥ 0,1 енергетична щілина є непряма і збільшується 

наступним чином: 

від Eg при x до Eg при x для матеріалів 

1,53 0,1 1,73 0,2 Tl1-xIn1-xSixSe2 

1,56 0,1 1,58 0,2 Tl1-xIn1-xGexSe2 

1,42 0,1 1,64 0,25 Tl1-xIn1-xSnxSe2 

1,34 0,1 1,91 0,5 Tl1-xIn1-xSnxS2 

 

Для таких прямозонних напівпровідників, як TlInSe2 і TlInS2 (x = 0), 

імпульс при міжзонних переходах зберігається, тому ці переходи 

характеризуються високим степенем ймовірності. При цьому енергія 

фотонів приблизно дорівнює ширині забороненої зони напівпровідника. 

У прямозонних матеріалах процес випромінювальної рекомбінації є 

домінуючим. У той час для Tl1-xIn1-x(Si, Ge, Sn)xSe2, Tl1-xIn1-xSnxS2 при x 

 0,1, у яких заборонена зона непряма, ймовірність міжзонних переходів 

надзвичайно мала, оскільки в цьому випадку для збереження імпульсу 

при переході необхідна участь фононів або інших факторів розсіювання. 

Тому для підсилення випромінювальних переходів у непрямозонних 

напівпровідниках спеціально створюють рекомбінаційні центри. Такі 

ефективні центри випромінювальної рекомбінації можуть бути створені 

шляхом введення спеціальних домішок. Найбільш важливим методом 

збудження електролюмінісценції є інжекційний. При прямому зміщенні 

на p-n переході інжекція неосновних носіїв через перехід може 

призвести до ефективної випромінювальної рекомбінації, так як 

електрична енергія безпосередньо перетворюється в фотони. 

Тому маючи наявними необхідні складові компоненти та добре 

налагодженні технології відтворення кристалічних сполук ТlInX2–D
IV

X2 

(D
IV

 – Si, Ge, Sn; X – S, Se), можна одержувати багатофункціональні 

матеріали для оптоелектронних пристроїв. Зміною молярного вмісту 

компонент x можна прогнозовано змінювати механізми міжзонних 

переходів напівпровідників, що розширює практичне використання 

матеріалу для світло- чи фотопристроїв. 
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The effectiveness of the combination of the concept of superspace symmetry 

[1,2] and ideas of the lattice model [3] for calculation of model phonon spectra of 

complex crystal formations [4-6] has been shown. (3+3)-dimensional bases, sets 

of modulation vectors, modulation functions, generalized dynamic matrices and 

(4a×4a×4a) lattice model for describing the crystal structure and calculations of 

model phonon spectra and densities of states of Mo3Ge, Nb3Ge and V3Ge 

structures for various combinations of force constants have been presented. 

Representatives of the A-15 family are interesting as the most high-

temperature superconductors. The progenitor of this family is aluminum niobium 

Nb3Al [7], a typical superconductor with the structure A-15 (cubic structure of 

type β-W with the space group Pm3n No. 200. The simple cubic unit cell 

contains 8 atoms in the positions ([0,0,0], [1/2,1/2,1/2],[x,1/2,0],[-

x,1/2,0],[0,x,1/2],[0.-x ,1/2],[1/2,0,x],[1/2,0,-x]) where x=1/4. It is convenient to 

set all these positions in the lattice model of order 64. For their generation the 

(3+3)-dimensional direct and inverse bases were used [4-6]: 

The calculated model phonon spectra and densities of states of the indicated 

representatives of this family with using the methodology [1, 4-6] are illustrated 

in Fig. 1. 
 

 

 

 
 

 

 

Mo6Ge2 (95.94,72.6) powerConstants: = 

Vector[row](10, [0, 0, 0, 10.9.10,01.10, 9, 0, 0, 

0, 0]) 

Mo6Ge2 (95.94,72.6), powerConstants: = 

Vector[row](10, [0, 0, 0, 60.9.1,0.1,05, 0, 0, 0, 

0]), 

 

 

  

 

 
Nb6Ge2 (92,9,72.6). powerConstants: = 

Vector[row](10, [0, 0, 0, 10.9.10,01.10, 9, 0, 0, 

0, 0]) 

Nb6Ge2 (92,9,72.6). powerConstants: = 

Vector[row](10, [0, 0, 0, 60.9.1,0.1,05, 0, 0, 0, 

0]) 
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V6Ge2 (50.9,72.6) powerConstants: = 

Vector[row](10, [0, 0, 0, 10.9.10,01.10, 9, 0, 0, 

0, 0]) 

V6Ge2 (50.9,72.6) powerConstants: = 

Vector[row](10, [0, 0, 0, 60.9.1,0.1,05, 0, 0, 0, 

0]) 

Fig. 1. Model phonon dispersion dependences and densities of phonon states of 

Mo3Ge, Nb3Sn and V3Ge crystals calculated for highly symmetric directions of 

the Brillouin zone in schemes with different combinations of force constant 

values. 

The values of the force constants αl are given in order of increasing the 

distance between the orbital positions 1(0,0,0) and l+1, while all possible variants 

of the distances between pairs of positions occupied by atoms were taken into 

account. The force constants were chosen in the equidistant approximation. For 

example, for the Nb3Sn structure, the power constant α4, which describes the 

interaction at a distance of 2a, is equal to 10.9 n/m, and all others are equal, 

respectively, to (powerConstants: = Vector[row](10,[0,0,0,10.9.10,01.10 

,9,0,0,0,0]). Two identical combinations of force constants were chosen for all 

the investigated crystals. 

The resulting model calculations reflect the modification of phonon spectra 

exclusively depending on the mass characteristics of metal atoms. It is shown that 

by choosing the certain combinations of force constant values, mainly α4, α5 and 

α6, it is possible to obtain phonon spectra with optical frequencies within the 

range of 150 to 240 cm
–1

 (for Nb3Sn crystals, it correlates with the experimental 

data [7]). At the same time, the distribution of densities of phonon states is 

significantly different. We note the proximity of the ranges of high-frequency 

optical branches for a number of crystals and significant difference in the values 

for low-frequency and especially acoustic branches. 
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