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ЕЛЕКТРОННА СТРУКТУРА ТА ОПТИЧНІ  

ВЛАСТИВОСТІ ГЕТЕРОСТРУКТУР НА ОСНОВІ 

КРИСТАЛІВ In4Se3 І In4Te3 
 

Представлено першопринципні розрахунки електронної структури та оптичних влас-

тивостей гетероструктур на основі шаруватих орторомбічних кристалів In4Se3 і In4Te3. 

Одержано зонну структуру, просторовий розподіл електронної густини, дисперсійні 

залежності коефіцієнта поглинання для різних поляризацій світла для гетероструктур 

типу (In4Se3)m/(In4Te3)m та проведено їх порівняння з об’ємними кристалами In4Se3 і 

In4Te3. Показано, що з зростанням товщини гетероструктури має місце збільшення  

ширини забороненої зони та, відповідно, розширення спектральної області, що узго-

джується з експериментальними даними. Це вказує на можливість утворення стабіль-

них гетероструктур (In4Se3)m/(In4Te3)m, які можуть забезпечити значну фоточутливість 

в близькій і середній інфрачервоних областях. 

Ключові слова: гетероструктура, селеніди індію, електронна зонна структура, прос-

торовий розподіл електронної густини, дисперсійна залежність коефіцієнта погли-

нання 

 

Вступ 

 

Нові дослідження для кристалів In4Se3 

і In4Te3, які останнім часом з’являються у 

літературі, наприклад, виявлені унікальні 

термоелектричні властивості [1], явище оп-

тичного підсилення [2], створення гетерос-

труктур [3,4], і т.д., свідчать про надзвичай-

ний інтерес до даних сполук як перспекти-

вних матеріалів для сучасної оптоелектро-

ніки, наноелектроніки та термоелектрики. 

Особлива будова цих кристалів дозволяє 

отримувати в умовах надвисокого вакууму 

досконалі поверхні сколювання з борознис-

тим рельєфом [5,6], завдяки чому розширю-

ються їхні потенційні можливості для виго-

товлення приладів нанометрових розмірів. 

Належить виділити і новий експери-

ментально доведений результат по модифі-

кації структурно-фазового складу перехід-

ного шару в контактах метал-In4Se3 за раху-

нок фазового перетворення при малопоту-

жних лазерних опроміненнях [7,8]. Встано-

влені технологічні режими таких опромі-

нювань на контактах Al(Au)-In4Se3 можуть 

мати важливе практичне застосування, що 

передбачає промислове використання мате-

ріалів In4Se3 як елементної бази для селек-

тивних оптичних фільтрів і фотоприймачів 

природного та поляризованого випроміню-

вання. З цією метою створювалися струк-

тури, утворені при лазерному опроміненні 

In4Se3, і гетеропереходи In2O3-In4Se3, InSe-

In4Se3, Ge-In4Se3, виготовлені термохіміч-

ним способом [3,4,9-11]. Також  встанов-

лено, що новими матеріалами для ІЧ тех-

ніки є гетероструктури на основі In4Se3 і 

In4Тe3 та їх твердих розчинів, одержані рі-

динною епітаксією. Вони фоточутливі в 

спектральному діапазоні 1-2.5 мкм при кім-

натній температурі, які мають високе зна-

чення питомої здатності. Найбільший зсув 

фоточутливості у довгохвильову має місце 

в гетероструктурі n-In4Se3 – р-In4Te3[4]. По-

ліпшення фотоелектричних параметрів 

пристроїв на основі цих матеріалів вимагає 

пошуку нових технологічних методів фор-

мування в першу чергу досконалої межі p-

n-переходу. З іншої сторони, зважуючи на 

прикладне застосування гетероструктур на 

основі кристалів In4Se3 і In4Te3, представляє 
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також інтерес моделювання таких гетеро-

переходів та дослідження їх електронних і 

оптичних властивостей. 

 

Кристалічна та електронна структура 

In4Se3 і In4Тe3 

 

 Сполуки  In4Se3 і In4Тe3 завдяки  

складній кристалічній будові займають осо-

бливе місце серед сильно анізотропних 

структур. Вони належать до групи ша-

рувато-ланцюгових матеріалів і кристалізу-

ються у ромбічній сингонії  Pnnm  12

2hD  з 

близькими параметрами гратки (табл.1, 2) 

[12]. Елементарна комірка містить 28 

атомів, які утворюють гофровану струк-

туру, що складається з нескінченних не-

плоских шарів-молекул із послабленим 

міжмолекулярним зв’язком. Укладання цих 

молекул подібне як у звичайних молекуляр-

них кристалах (рис.1). Як для кристалу 

4 3In Se , так і для 4 3In Te  між [In3Se(Te)3]-– 

шарами утворюються великі канали, в яких 

розташовані нескінченні одновимірні лан-

цюги іонів In+ (атоми In4) вздовж напрямку 

[001], що знаходяться на відстані dIn-In = c 

один від одного. Температурний фактор 

Дебая-Уоллера для цього атому значно пе-

ревищує значення для інших атомів. 

На рис.2 і 3 представлено розраховані 

нами у ab initio підході зонні структури для 

орторомбічних кристалів 4 3In Se  і In4Te3. 

При моделюванні було використано теорію 

функціонала електронної густини, реалізо-

вану у пакеті ABINIT [13]. Обмінно-кореля-

ційна взаємодія враховувалася у лінійному 

наближенні (LDA) [14,15], псевдопотенці-

али атомів вибиралися у параметризації Хо-

рвігзена-Гоедекера-Хаттера [HGH]. Елект-

ронні конфігурації атомів індію, селену та 

телуру були наступні: 

 

In – [Kr] 5s25p1,  

Se – [Ar] 4s24p4, 

Te – [Kr] 5s25p4. 

 

Тут основні стани виділені квадратними 

дужками. База плоских хвиль, що викорис-

товувалась для розкладу псевдохвильових 

функцій, була обмежена енергією відсічки 

740 еВ. Інтегрування по зоні Бріллюена 

здійснювалося методом тетраедрів, побудо-

ваних по сітці особливих точок, обраних за 

алгоритмом Монхорста-Пака [16] зі щільні-

стю 3х3х1. Спінові ступені вільності елект-

ронів у даному розрахунку не враховува-

лася. 

 

 

 
 

Рис. 1. Елементарна комірка кристалів 

In4Se(Te)3 

 

Як видно з Рис.2, 3, зонні спектри для 

обох кристалів є дуже подібними. Точки ло-

калізації екстремумів як зони провідності, 

так і валентної зони співпадають. Теорети-

чно розрахована ширина забороненої зони 

для кристалу In4Te3 складає Eg~0.163 еВ, в 

той час як для 4 3In Se  Eg~0.269 еВ. 

 

Таблиця 1 

 

Параметри гратки кристалів In4Se3 і 

In4Te3 [12] 

 

 In4Se3 In4Te3 

a, Å 15.296(1) 15.619(1) 

b, Å 12.308(1) 12.749(1) 

c, Å 4.0806(5) 4.4348(3) 
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Таблиця 2. 

Відносні координати атомів для кристалів In4Se3 і In4Te3 [12] 

 

 In4Se3   In4Te3 

X Y Z X Y Z 

In1 0.71105(8) 0.33933(9) 0.0 In1 0.71543(4) 0.34555(4) 0.0 

In2 0.81578(8) 0.52362(10) 0.0 In2 0.81716(4) 0.52501(5) 0.0 

In3 0.96733(7) 0.64423(11) 0.0 In3 0.96387(3) 0.64590(4) 0.0 

In4 0.42369(9) 0.39749(11) 0.0 In4 0.42749(4) 0.39773(6) 0.0 

Se1 0.90329(10) 0.84943(13) 0.0 Te1 0.90350(3) 0.86013(4) 0.0 

Se2 0.76875(10) 0.13857(13) 0.0 Te2 0.77394(3) 0.13745(4) 0.0 

Se3 0.42410(10) 0.15595(13) 0.0 Te3 0.42264(3) 0.14809(4) 0.0 
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Рис.2. Зонна структура кристалу 4 3In Se  з першопринципних обчислень 

(Г-(0,0,0); X-(
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

,0,0); Y-(0, 
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

,0); Z-(0,0, 

3a


); 

 

Моделювання гетероструктур на основі 

кристалів In4Se3 і In4Te3 

 

Необхідними умовами для створення 

гетероструктур типу (In4Se3)m/(In4Te3)m є 

наявність матеріалів з різним типом провід-

ності, а також сумісність їх кристалічних 

параметрів (розузгодженість параметрів 

гратки складає 2%) та подібність зонних 

структур. Оскільки сполука In4Se3 має бі-

льшу ширину забороненої зони  

 

(Egexp~0.62-0.8 еВ) у порівнянні з криста-

лом In4Te3 ( Egexp~0.46 еB) то, відповідно, 

вона характеризується більшою фоточутли-

вістю, що підтверджується експеримента-

льними дослідженнями [4]. 

На рис.4 і 5 представлені різні типи ге-

тероструктур (In4Se3)m/(In4Te3)m. Констру-

ювання гетероструктури проводилося та-

ким чином, що атоми Se в одному із шарів 

замінювались атомами Те, зберігаючи при 

цьому періодичність структури. 
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Рис.3. Зонна структура кристалу 4 3In Te

 
 

 
 

 

 а       б 

Рис.4. Елементарна комірка (а) та просторовий розподіл густини валентних електронів 

(б) для гетероструктури (In4Se3)1/( In4Te3)1 

  

Обидві системи є геометрично опти-

мізовані для одержання стабільної атомної 

конфігурації. Як для гетероструктури 

(In4Se3)1/(In4Te3)1, так і для 

(In4Se3)2/(In4Te3)2 має місце пониження си-

метрії та зміна параметрів гратки. Зокрема, 

гетероперехід (In4Se3)1/(In4Te3)1 описується  

 

просторовою групою 7

2vC , параметри еле-

ментарної комірки якого рівні 15.8628a   

А, 12.5499b   А, 4.1430c   А, а більш 

складна гетероструктура (In4Se3)2/(In4Te3)2  

характеризується просторовою групою 1

2hC  
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і має параметри гратки 30.5920a   А, 

12.3080b   А, 4.08100c  А. 

 
 а 

 

 
 б 

Рис.5. Елементарна комірка (а) та просторовий розподіл густини валентних електронів 

(б) для гетероструктури (In4Se3)2/( In4Te3)2 

 

Групою 7

2vC , параметри елементарної комі-

рки якого рівні 15.8628a   А, 12.5499b   

А, 4.1430c   А, а більш складна гетерост-

руктура (In4Se3)2/(In4Te3)2  характеризу-

ється просторовою групою 1

2hC  і має пара-

метри гратки 30.5920a   А, 12.3080b   А, 

4.08100c  А. Згідно оцінок повної енергії 

розглядувані гетероструктури є стійкими. 

Про це свідчить також і просторовий розпо-

діл електронної густини. Як випливає з 

рис.4 (б) і 5 (б), у порівнянні з об’ємними 

кристалами In4Se3 і In4Te3 із зростанням пе-

ріоду структури (для (In4Se3)2/(In4Te3)2) 

спостерігається збільшення перекриття 

хвильових функцій атомів In, які належать 

різним шарам на гетеромежі: шару з ато-

мами Se i шару з атомами Te.  

 

Зонна структура та оптичні властивості 

надграток (In4Se3)m/(In4Te3)m 

 

 Розраховані зонні спектри 

(In4Se3)1/(In4Te3)1 і (In4Se3)2/(In4Te3)2 приве-

дені на рис.6 і 7. Перешопринципні обчис-

лення проводились в тому ж наближенні, 

що і для об’ємних кристалів In4Se3 і In4Te3. 

Основним результатом, як випливає з 

рис.6 і 7, є зміна ширини забороненої зони 
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(Eg~0.154 еВ для  (In4Se3)1/(In4Te3)1 і 

Eg~0.363 еВ для (In4Se3)2/(In4Te3)2). Точки 

локалізації основних екстремумів для вале-

нтної зони та зони провідності, як і для 

об’ємних кристалів In4Se3 і In4Te3 зосере-

джені в точці Г. Незначних трансформацій 

зазнає притаманна даним кристалам низь-

коенергетична непараболічність в околі 

центра зони Бріллюена. 
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Рис.6. Зонна структура (In4Se3)1/( In4Te3)1 
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Рис.7. Зонна структура (In4Se3)2/( In4Te3)2 
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Оптичні характеристики нами розра-

ховувалися згідно теорії фундаментального 

поглинання [17] (1), причому хвильові фун-

кції розраховувалися з перших принципів, а 

дійсна частина діелектричної проникності 

визначалася з відомих співвідношень Кра-

мерса-Кроніга (2):  

 

                        
2

2

, ,0

2
0, c v c v

k k k k
k c v

e
q u r E E


   


      


   (1) 

                                 
 '2 '

1 '

1
v p d

 
  

  





 
 .  (2) 

 

Зв'язок між реальною і уявною частинами 

діелектричної функції з показником залом-

лення і коефіцієнтом поглинання опису-

ється рівняннями 

 
2 2

1 n k   ,  2 2nk  ,        (3) 

 

а коефіцієнт поглинання визначається як 

                
2k

c


  .      (4) 

На рис.8 і 9 представлено диспер-

сійні залежності коефіцієнта поглинання 

для кристалів In4Se3 і In4Te3 та надграток 

(In4Se3)1/(In4Te3)1 (а) і (In4Se3)2/(In4Te3)2 (б). 
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Рис. 8. Залежність коефіцієнта поглинання від довжини хвилі для кристалу In4Se3 і In4Тe3 

 

 

 

Аналізуючи дисперсійні залежності 

коефіцієнта поглинання, бачимо, що оптич-

ний відклик суттєво залежить від поляриза-

ції світла. Коефіцієнт поглинання для всіх 

розглядуваних структур виявляє в своїх 

спектрах анізотропію, що є результатом 

анізотропної кристалічної будови. Для по-

ляризації E||x на відміну від поляризацій 

світла E||y і E||z спектр поглинання для іде-

ального кристалу In4Se3 містить виділені 

піки в області довжин хвиль 500-700 нм та 

широкий пік в області 800-1200 нм, а для 

кристалу In4Te3 широкий пік є зміщений в 

область 1100-1600 нм. З утворенням гетеро-

структури відбувається не тільки розши-

рення спектральної області, але і поява до-

даткових піків в області  =800-1300 нм 

при E||x. 
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Рис.9. Залежність коефіцієнта поглинання від довжини хвилі для надграток 

(In4Se3)1/(In4Te3)1 (а) та (In4Se3)2/(In4Te3)2 (б) 

 

 

 

 

Висновки 

 

Таким чином, в даній роботі ми провели 

першопринципні розрахунки зонного спек-

тру, просторового розподілу електронної 

густини, дисперсійних залежностей коефі-

цієнта поглинання для різних поляризацій 

світла для шаруватих орторомбічних крис-

талів In4Se3 і In4Te3 та гетероструктур типу 

(In4Se3)1/(In4Te3)1 і (In4Se3)2/(In4Te3)2 на їх 

основі. Встановлена еволюція змін в симет-

рії кристалічної гратки, енергетичному спе-

ктрі та оптичних характеристиках в порів-

нянні з об’ємними кристалами. Зокрема, 

згідно наших ab initio розрахунків із зрос-

танням товщини гетероструктури має місце 

збільшення ширини забороненої зони та, 

відповідно, розширення спектральної обла-

сті, що узгоджується з експерименталь-

ними даними. Отже, проведені нами дослі-

дження вказують на можливість утворення 

стабільних гетероструктур типу 

(In4Se3)m/(In4Te3)m, які можуть забезпечити 

значну фоточутливість в близькій і серед-

ній інфрачервоних областях. Одержані ене-

ргетичні і структурні параметри можуть 

бути також використані для моделювання 

контраваріантних надграток 

(In4Se3)m/(In4Te3)n з різними періодами в мо-

делі Кроніга-Пенні та методу матриць пере-

носу. 
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ЭЛЕКТРОННАЯ СРУКТУРА И ОПТИЧЕСКИЕ 

СВОЙСТВА ГЕТЕРОСТРУКТУР НА ОСНОВАНИИ 

КРИСТАЛЛОВ In4Se3 И In4Te3  
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Представлены первопринципные расчёты электронной структуры и оптических 

свойств гетероструктур на основании слоистых орторомбических кристаллов 

In4Se3 и In4Te3. Получено зонную структуру, пространственное распределение 

электронной плотности, дисперсионные зависимости коэффициента поглоще-

ния для разных поляризаций света для гетероструктур типа (In4Se3)m/(In4Te3)m и 

проведено их сравнение с объёмными кристаллами In4Se3 и In4Te3. Показано, 

что с возрастанием толщины гетероструктуры имеет место  увеличение ширины 

запрещённой зоны, и, соответственно, расширение спектральной области, что 

совпадает с экспериментальными данными. Это указывает на возможность об-

разования стабильных гетероструктур (In4Se3)m/(In4Te3)m, которые могут обес-

печить существенную фоточувствительность в близкой и средней инфракрас-

ной областях. 

 

Ключевые слова: гетероструктура, селениды индия, электронная зонная струк-

тура, пространственное распределение электронной плотности, дисперсионная 

зависимость коэффициента поглощения 
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ELECTRONIC STRUCTURE AND OPTICAL 

PROPERTIES OF THE HETEROSTRUCTURES ON THE 

BASIS OF THE In4Se3 AND In4Te3 CRYSTALS 
 

Introduction. As it is known for today the photosensitive elements on the base of the homo- 

and heterojunctions with using of the semiconductor compounds In4Se3, In4Te3, and their 

solid solutions have been obtained by Van der Waals epitaxy method and laser restructuring. 

These orthorhombic crystals ( 12

2hD space symmetry) are isostructural materials and lattice 

mismatching between constituent materials of heterostructure is equal to 2%. They have the 

similar band structures; the points of the extremes localizations for both the valence band and 

conduction band coincide. The In4Se3 crystal has the larger energy gap (Egexp~0.62-0.8eV) 

than the In4Te3 one (Egexp~0.46 eV). Thus, the considered crystals are governed by the 

favorable parameters for the construction of the heterostructures with the perfect interfaces. 

The formation of the In4Se3/In4Te3 heterostructure leads to widening of the spectral sensitiv-

ity range of the photoelements. It is established that these elements are sensitive within 1.0-

2.0 μm and they are successfully used as infrared detectors and filters.  

Purpose. To improve the spectral characteristics of the photosensitive devices it is of interest 

to study the electronic structure and optical properties of the different type heterostructures 

on the basis In4Se3 and In4Te3 materials.  
Methods. In this work, we present a first-principles study of the electronic structure and op-

tical properties of the heterostructures on the basis of the In4Se3 and In4Te3 layered ortho-

rhombic compounds with using of the method of density functional in LDA- approximation. 

Results. The band spectra, the spatial distribution of the electron density, the absorption co-

efficient for different polarizations along crystal axes were calculated.  

Conclusion. The evolution of the changes in both energy spectrum and optical functions of 

the heterostructures in comparison with the In4Se3 and In4Te3 crystals has been analyzed. It 

is shown that the increase of the forbidden energy gap and consequently the widening of the 

of the spectral sensitivity range  with the increase of the heterostructure thickness take place. 

Our calculations suggest a good agreement with experimental investigations. It points on the 

possibility of the formation of the stable heterostructures of the (In4Se3)m/(In4Te3)m type 

which can ensured essential photosensitivity in the near and intermedium infrared region. 

Keywords: heterostructure, indium selenides, electron band structure, spatial distribution of 

the electron density, dispersive dependence of the absorption coefficient 
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