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Полученные результаты позволяют воспользоваться атомными значениями
коэффициентов Чебышева для постановки компьютерного эксперимента в области
прогнозирования возможности существования тех или иных составов халькогалогенидов.
Представляется возможным  методом компьютерного моделирования установить
электронное строение халькогалогенидов.
Ключевые слова – халькогалогениды, коэффициент Чебышева, квазиатом, метод
компьютерного моделирования, волновая функция.

Известно, что волновая функция
системы электронов выражается  через
одноэлектронные функции, для которых

волновые уравнения в самосогласованном
поле выражаются в виде:

{(h∙Δ)/2m + V(k, r)} ∙ Ψn(k, r) = En(k) Ψ(k, r)     (1)

где  V(k, r) - потенциальное поле, действующее на электрон;
En(k) – собственное значение энергии, соответствующее состоянию k,r;
n – индекс соответствующей совокупности квантовых состояний для свободного атома ;
k – волновой вектор;
oтклонение от самосогласованного потенциала  V(k, r) равнo:

 – радиус Вигнера-Зейтца. Для
глубоколежащих уровней атомов в
качестве потенциальной функции V(k, r)
можно ограничиться в уравнении
Шредингера потенциалом Томаса-Ферми,
но для положений электронных полос
вблизи поверхности Ферми следует
учитывать потенциал квазикулоновского
типа [1-3]:

       W=-z/r+(A l+z/r) exp(-z/R l)             (2)

который входит в качестве допол-
нительного члена в потенциал V(k, r)
радиального уравнения Шредингера,
причем значения A l, R l (l-орбитальное
квантовое число, принимающее значения 0,
1, 2) подбирались таким образом, чтобы

соответствующие первые потенциалы
ионизации для глубоколежащих уровней
были близки к экспериментальным значе-
ниям. Исходя из вышеизложенного можно
заключить, что детальный расчет
электронной структуры соединений –
халькогалогенидов  ( - Ga, In;

- S, Se, Tl; - F, Br, Cl, J) представляет
определенные трудности и требует
большой вычислительной работы [1, 8, 9].
Поэтому в большинстве случаев
приходится использовать упрощенные
методы расчета зонной структуры и
получить зависимость энергии E от
квазиимпульса K для распределения
электронов по значениям главного (n=1, 2,
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3...), побочного   l(s, p, d, f...) и магнитного
(m=0, 1, 2...) квантовых чисел.

В силу ортогональности волновых
функций, s-, p-, d- электронов квазиатомов

элементов представляется достаточным
аппроксимация E (k) на картах для энергии
валентных электронов ортогональными
полиномами Чебышева вида:

E(k) = (k) + (k) + (k)

где , ,  – инвариантное, линей-
ное и квадратичное изменение коэффи-

циентов Чебышева. Значения полиномов
Чебышева соответственно равны:

(k)=1  ; (k)=k-7  ; (k)= -14k+35

Таким образом, зная коэффициенты
Чебышева для соответствующих значений,
рассчитано изменение энергии валентных
электронов для полос квазиатомов

халькогалогенидов - ,  а
также прогнозирована возможность их
сушествования  [1-3] (рис. 1.).

Рис. 1.  Результаты прогнозирования

Результаты такого расчета электронных карт распределения валентных электронов
квазиатомов  приведены на рис. 2-5.
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Рис. 2. GaSCl Рис. 3. InSeCl

Рис. 4. InSBr Рис.5. InSeBr

Анализ полученных диаграмм Е(к)
иллюстрирует факт донорно-акцепторного
взаимодействия между атомами

. Совершенно очевидно, что
характер такого донорно-акцепторного
взаимодействия можно отнести к трем
группам:

1. Характер взаимодействия таков,
что 3 электрона в квазиато-
мах -элемента из p-, d- полос
передаются в валентные полосы

, причем 2 электрона
передается в p – полосу халько-

гена,  а 1  электрон в d  –  полосу
галогена.

2. Лишь часть электронов  ( )-
полосы атомов  (около одного
электрона) передается в полосу
халькогена и галогена в
эквивалентных количествах, т.е.
около 0.5 эл/атом.

3. Часть  (d) валентных электро-
нов атома халькогена
передается в полосу атомов  -
элемента или галогена - .
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 QRUP XALKOHALOGENİDLƏRİNDƏ KVAZİATOMLARIN ELEKTRON
ZOLAQLARININ PAYLANMASI DİAQRAMI

S.M.Hacıyev, S.E.Mirzəliyeva, R.N.Rövşənov, Ş.M.Məstəliyeva, İ.F.İsazadə, Ə.F.Xəlilova

Əldə edilən nəticələr kompyuter modelləşdirmə üsulu ilə proqnozlaşdırılmış bu və ya digər tərkibli
xalkohalogenidlərin mövcudluğunu Çebışev əmsalının qiymətindən istifadə etməklə təyin etməyə imkan
verir. Kompyuter modelləşdirmə üsulu ilə xalkohalogenidlərin elektron quruluşunu müəyyən etmək
mümkündür.
Açar sözlər: xalkohalogenidlər, Çebışev əmsalı, kvaziatom, kompyuter modelləşdirmə üsulu, dalğa
funksiyası.

DISTRIBUTION DIAGRAMS OF ELECTRONIC BANDS OF QUASIATOMS IN
CHALCOHALIDES

S.M.Hadjiyev, S.E.Mirzaliyeva, R.N.Rovshanov, Sh.M.Mastalieva,
İ.F.İsazade, A.F. Khalilova

Results obtained allow us to apply atomic values of Chebyshev coefficients for staging a computer
modeling to predict the possible existence of either compositions of chalcohalides. Using  the computer
experiment method, it is possible to establish electronic structure  chalcohalides.
Keywords: chalcohalides, Chebyshev coefficients, quasiatom, method of computer modeling, wave
function.
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