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АНАЛІЗ СТРУКТУРИ ТА СИМЕТРІЯ  
НОРМАЛЬНИХ КОЛИВАНЬ TlGaSe2 

 
О.М. Хмара 

 
Кафедра оптики 

 
Проаналізовано структуру, визначено властиву групу 

та проведено розгляд нормальних коливань в особливих 
точках зони Бріллюена для кристалу TlGaSe2. В парафазі 
даний матеріал описується в групі С12/с1, аналіз характе-
рів механічних зображень підтверджує наявність акустич-
них - Au(y)+Bu(x)+Bu(z), та жорсткоколивних оптичних 
Ag+2Bg коливань для точки Г зони Бріллюена. 

 
Напівпровідники TlMX 2 (M = Ga, In, X = Se, S) нале-

жать до групи шаруватих структур та структур ланцюгово-
го типу [1-9]. 

Згідно літературних даних кристали TlGaSe2 при кім-
натній температурі належать до моноклінної сингонії (про-

сторова група С2/с, по Шенфлісу – 6
2hC ). Елементарна ко-

мірка складається з Z=16 формульних одиниць, а її пара-
метри наступні: a = 10.772 Å, b = 10.771 Å, c = 16.636 Å, 
β = 100.6°[3, 5]. Як слідує з роботи [10], вибір кристало-
графічної елементарної комірки є таким, що просторова 
група в міжнародних таблицях позначається як С12/с1. В 
цій комірці ведучою є вісь b (рис.1). Головні елементи за-
значеної просторової групи це: {E/0}, { C2y/a3/2}, { I/0}, 
{σ/a3/2}. Базові вектори фізичної елементарної комірки, 
яка в 2 рази менша за об’ємом від кристалографічної, є 
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. У косокутній 

системі координат базові вектори записуються так: 
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 [5, 11]. 

 
 
 

 
 
 
Кристалічна структура шаруватих кристалів 

TlGaSe2 характеризується металево-халькогенідними ша-
рами, які утворюються тетраедрами GaSe4, що з’єднані в 
кутах [3, 5]. Для кристалу TlGaSe2 середня відстань Ga–Se 
складає 2.39 Å, а кут Se–Ga–Se складає 109.5° [c]. Однова-
лентні іони Tl розташовані в тригональних призматичних 
порожнинах між металево–халькогенідними шарами лі-

нійно вздовж напрямків [110] та [110]. В фізичній елеме-
нтарній комірці знаходяться атоми двох нееквівалентних 
шарів, що повернуті між собою на кут 90°, і з’єднані іона-
ми Tl1+. У кожній фізичній елементарній комірці разом 
містятся 32 атоми: 8 атомів Tl, 8 – Ga, 16 – Se. Координати 
атомів в частинах a,b,c представлені в таблиці [10]. 

 

Рис.1. Параметри кристалографічної елементарної комірки 
для просторової групи С12/с1. 
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Таблиця1 
Координати атомів 

 

Атом x y z 

Tl(1) 0.4647(6) 0.3109(5) 0.1140(9) 

Tl(2) 0.2844(4) 0.0623(5) 0.3864(8) 

Ga(1) 0.100(1) 0.191(2) 0.162(2) 

Ga(2) 0.145(1) 0.438(1) 0.339(2) 

Se(1) 0 0.054(2) 0.25 

Se(2) 0 0.574(1) 0.25 

Se(3) 0.207(1) 0.062(1) 0.071(2) 

Se(4) 0.262(1) 0.310(1) 0.252(2) 

Se(5) 0.048(2) 0.312(1) 0.438(3) 

 

Базові вектори в оберненому просторі 1b
r

, 2b
r

, 3b
r

, за-
писані в декартовій системі координат [12], можуть бути 
одержані для нашого випадку, якщо здійснити в них цик-
лічну перестановку в оберненому напрямку як індексів, так 
і координат. В книзі [12] представлено особливі точки зони 
Бріллюена, для декотрих з яких будемо розглядувати нор-

мальні коливання, зокрема, в точках 6 0,k =
r

 ( )8 2 3

1

2
k b b= +
r r r

 

і ( )9 1 2 3

1
.

2
k b b b= + +
r r r r

 

У результаті рентгеноструктурних та нейтронно-
графічних досліджень кристалів TlGaSe2 показано, що ни-
зькотемпературна сегнетоелектрична фаза має чотирикрат-
но-співмірну структуру; перехід із неспівмірної у співмір-
ну фазу пов’язаний з конденсацією м’якої моди при        
qc = (0, 0, 0.25) [13, 14]. Перехід у неспівмірну фазу супро-
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воджується з конденсацією м’якої моди в точці зони Бріл-
люена, що характеризується q = (0.02, 0.02, 0.25). 

Результати детальних досліджень температурних 
залежностей діелектричної проникності ε свідчать про іс-
нування ряду аномалій ε(T) при температурі Ti∼116 K, що 
відповідає ФП із параелектричної у неспівмірну і при 
Tc∼107 K – у співмірну сегнетоелектричну фазу, у якій век-
тор спонтанної поляризації (Ps) лежить у площині шару 
[13, 15]. 

У роботі [14] було вивчено вплив гідростатичного 
тиску на поведінку діелектричної проникності кристалів 
TlGaSe2 та побудовано (p,T)– діаграму в діапазоні тисків 
(pатм ≤p≤ 660 МПа). Встановлено, що у вказаному діапазо-
ні тисків структурних фазових переходів, зумовлених дією 
гідростатичного тиску не спостерігається. 

Необхідно відмітити, що згідно роботи [16] при 
охолодженні об’єм елементарної комірки змінюється не-
перервно, параметр гратки b (b≡a) при температурі 107 К 
стрибкоподібно збільшується, а параметр гратки c  стриб-
коподібно зменшується. У сегнетоелектричній фазі крис-
тал відноситься до просторової групи Сс [16], зміна симет-
рії відбувається за рахунок зміщення атомів в площині ab.  
 Розглянемо далі симетрію нормальних коливань 
кристалу TlGaSe2. З цією метою побудуємо т.зв. механічне 
зображення використовуючи формули [17]: 
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де 
nR

n r  – число атомів, які не змінили свого номера в еле-

ментарній комірці, або перейшли з тим самим номером в 



133 

іншу елементарну комірку, визначену вектором трансляції 

nR
r

.  

Нижче приведемо також таблицю незвідних зображень 

групи С12/с1 (по Шенфлісу – 6
2hC ) для точок 

6 0,k =
r ( )8 2 3

1

2
k b b= +
r r r

 і ( )9 1 2 3

1
.

2
k b b b= + +
r r r r

 

 

6 0k =
r

 { E/0} { C2y/a3/2} { I/0} { σ/a3/2} 

τ1 , Ag 1 1 1 1 

τ2 , Au 1 1 -1 -1 

τ3 , Bg 1 -1 1 -1 

τ4 , Bu 1 -1 -1 1 

χмех 96 -4 0 0 

 

В цій таблиці приведені також характери звідного механі-
чного зображення. Легко бачити, що це механічне зобра-
ження можна розкласти на незвідні або 
χмех=23Ag+23Au+25Bg+25Bu. 

Проведемо розрахунок механічного зображення для 

( )8 2 3

1

2
k b b= +
r r r

 (в наших позначеннях): 

( )8 2 3

1

2
k b b= +
r r r

 
{ E/0} { I/0} 

τ1  1 i 

τ2 1 -i 

χмех 96 0 

Розкладаючи механічне зображення на незвідні, одержимо: 
χмех=48(τ1+τ2). 
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Проведемо аналогічний розрахунок механічного зо-

браження для ( )9 1 2 3

1

2
k b b b= + +
r r r r

: 

( )9 1 2 3

1

2
k b b b= + +
r r r r

 
{ E/0} { C2y/a3/2} { I/0} { σ/a3/2} 

τ нагружене  1 0

0 1

 
 
 

 
1 0

0 1

 
 − 

 
0 1

1 0

− 
 
 

 
0 1

1 0

 
 
 

 

χτ 2 0 0 0 
χмех 96 0 0 0 

Розрахунок механічного зображення показує, що в розгля-
дуваній точці механічне зображення розпадається на 48 
двомірних незвідних зображень: χмех=48 χτ. 

Аналогічно можуть бути розрахована симетрія нор-
мальних коливань для інших особливих точок зони Бріл-

люена (комбінацій векторів 1b
r

, 2b
r

, 3b
r

). 
У літературі [5] приведені дані симетрійного опису 

коливань тільки в точці Г і наші результати для цієї точки з 
ними співпадають. З них 3 акустичні коливання – це 
Au(y)+Bu(x)+Bu(z), 3 жорсткоколивні оптичні – це Ag+2Bg. 
В ІЧ-спектрах повинні спостерігатися оптичні моди з си-
метрією Au і Bu, а в Раманівських спектрах із симетрією Ag 
і Bg. 

Автор висловлює вдячність професору Берчі Д.М. та 
аспірантові Гомоннаю О.О. за цінні вказівки та допомогу. 
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