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МОДЕЛЮВАННЯ ЕЛЕКТРОННОЇ І ГРАТКОВОЇ 

ПІДСИСТЕМ В ШАРУВАТОМУ КРИСТАЛІ 

β-InSe З ПЕРШИХ ПРИНЦИПІВ 
 

Представлено першопринципні розрахунки електронної структури та динаміч-

них властивостей шаруватого кристалу -InSe. Одержано зонну структуру,  ене-

ргетичні залежності коефіцієнта поглинання для різних поляризацій світла та 

розраховані динамічні характеристики для даного кристалу. Проаналізована ди-

сперсія фононів та структура спектру комбінаційного розсіювання (КР) і інфра-

червоного спектру (ІЧ). Визначена симетрія коливань, активних в КР та ІЧ спе-

ктрах. Вперше проведено розрахунки  ефективних зарядів Борна, діелектричних 

констант та досліджені пружні властивості для гексагонального кристалу -

InSe.  

Ключові слова: електронна зонна структура, фононний спектр, спектр комбі-

наційного розсіювання, інфрачервоний спектр, ефективні заряди Борна, діелек-

тричні константи, пружні властивості. 

 

Вступ 

Кристали селеніду індію (-InSe) – 

шаруваті напівпровідники з цікавими фізи-

чними властивостями, які є перспектив-

ними матеріалами для нелінійної оптики, 

сонячної енергетики та спінтроніки [1-3]. 

Завдяки переважаючій анізотропній струк-

турі з слабим ван-дер-Ваальсовим зв’язком 

кристал -InSe має чудову здатність до ін-

теркаляції [4]. А також, цікавою та приваб-

ливою особливістю досліджуваного крис-

талу є можливість утворення, у поєднанні з 

іншими кристалами, високоякісних контак-

тів різних гомо- і гетерошарів β-InSe (на-

приклад, β-InSe/In4Se3 [5,6], β-InSe/graphene 

[7], InSe/SiC [8], p-GaSe-n-InSe [9]). 
Крім прикладного аспекту, селеніди 

індію привертають увагу з точки зору фун-
даментальної фізики. Найбільш вивченою є 

зонна структура кристалу -InSe. Вперше 
розрахунки зонної структури кристалів 
InSe та ізоструктурного GaSe були прове-
дені Шлютером [10], і було показано, що 
вони є прямозонними. Електронний спектр 
характеризується слабою дисперсією в на-
прямку, перпендикулярному до шарів, і 

містить деякі енергетично відокремлені 
елементи. В [10] також було встановлено, 
що суттєва дисперсія однієї з енергетичних 
віток в напрямку, що перетинає шари, може 
бути пояснена існуванням значної елект-
ронної густини, яка виходить за межі шарів 
в цьому напрямку. Із [11,12] випливає, що 
перекриття електронних хвильових функ-
цій, або іншими словами, розподіл парціа-
льної електронної густини визначає  анома-
льний характер дисперсійної анізотропії. 
Незвичайна природа електронної взаємодії, 
як показано у недавніх роботах [13,14], 
може відігравати суттєву роль у можливо-
сті реалізації нетривіальних топологічних 

станів у гексагональних кристалах -InSe і 

-GaSe внаслідок дії біаксіальних напру-
жень. 

Дослідження фононного спектру уже 
раніше проводилось у роботах [15,16]. Роз-
рахунок динамічної матриці для селеніду 

індію -InSe у рамках моделі аксіальних мі-
жатомних взаємодій вперше було предста-
влено у роботі [16].  

Новим напрямком для розглядуваних 

сполук є дослідження  структурних, елект-

ронних та динамічних властивостей 
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нанотрубок β-InSe [17] та шарів типу InnSen 

[18] з метою їх використання в термоелект-

риці та ультрафіолетових фотонних  дете-

кто-рах [19]. 

У даній роботі, використовуючи пер-

шопринципні розрахунки, ми вивчаємо вла-

стивості електронної і граткової підсистем. 

Одержана інформація про оптичні власти-

вості, ефективні заряди Борна, діелектричні 

константи та пружні властивості. Вперше 

розраховані КР та ІЧ спектри, а також про-

ведена їх ідентифікація з експерименталь-

ними даними. 

 

Кристалічна будова, зонна структура та 

оптичні характеристики  

кристалу β-InSe 

 

-InSe кристалізується в гексагональ-

ній гратці, симетрія якої описується просто-

ровою групою 4

6hD , і параметри гратки є рі-

вними a = b = 4.048 Å, c = 16.930 Å [20]. 

Елементарна комірка -InSe містить вісім 

атомів, які належать двом трансляційно-не-

еквівалентним шарам з Se–In–In–Se струк-

турою. Ці шари розміщені перпендикуля-

рно до гексагональної осі Oz (рис.1). Си-

льна ковалентна взаємодія в межах ша- 

ру і слаба взаємодія між шарами дозволяє 

розглядати кристал -InSe як квазідвовимі-

рний матеріал.  

На рис.2 представлено зонний енергетич-

ний спектр та парціальні густини станів для 

досліджуваного кристалу. Як видно, вер-

шина валентної зони формується в основ-

ному p- орбіталями, а дно зони провідності 

s- і p-орбіталями атомів In і Se. Основною 

особливістю їхньої енергетичної структури 

є поява давидівських дублетів, симетрійний 

опис яких був проведений у роботі [13]. 

 

 

 
 

Рис. 1. Елементарна комірка кристалу 

-InSe 

 

Базуючись на розрахунках зонної 

структури, ми також одержали енергетичну 

залежність для коефіцієнта поглинання, яка 

характеризується наявністю ряду піків та 

суттєвою анізотропією. Згідно наших обчи-

слень край поглинання знаходиться в обла-

сті 1.1÷1.7 еВ (Eg~1.32 eВ [21]). 
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Рис.2 Розрахована енергетична зонна структура та густина станів β-InSe.
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Рис.3. Енергетична залежність коефіцієнта по-

глинання для β-InSe 

 

Першопринципні дослідження динаміки 

гратки кристала β-InSe 

 

На рис.4 приведено першопринципні 

розрахунки фононного спектру вздовж ос-

новних напрямків зони Бріллюена та 

густини фононних станів для кристалу 

β-InSe. Обчислення проводились методом 

функціонала густини з використанням псе-

вдопотенціалів і розкладу хвильових функ-

цій по плоским хвилям. Обмінно-кореля-

ційна взаємодія описується в наближенні 

локальної густини. В якості псевдопотенці-

алів використовувались нелокальні нормо-

зберегаючі псевдопотенціали для атомів In 

і Se. 

Як випливає з розрахунків коливного 

спектру, має місце суттєва анізотропія для 

низькочастотних віток коливань. Вздовж 

напрямку сильного зв’язку Г–М нахил аку-

стичних віток більш різкий, ніж для напря-

мку слабого зв’язку Г–А. Також спостеріга-

ється наявність низькочастотних оптичних 

віток, яким відповідають зміщення шарів 

один відносного іншого. Причому поздов-

жні акустичні вітки взаємодіють з цими ни-

зькочастотними вітками коливань. Високо-

частотні оптичні моди є відокремлені в ок-

ремі групи, між якими наявна досить ве-

лика зонна щілина.
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Рис.4. Фононний спектр кристала β-InSe вздовж основних напрямків у зоні Бріллюена (а) 

та парціальні густини фононних станів у кристалі β-InSe (б) 

 

 
З рис. 4 б видно, що найбільший вклад 

у коливання з частотами у діапазоні 
180÷220 см-1 вносять атоми Se, а в області 
40÷70 см-1 – атоми In. Розщеплення піків 
може бути зумовлене слабою ван-дер-ваа-
льсівською взаємодією. Проведені нами ро-
зрахунки фононного спектру співпадають з 
результатами, які були представлені в 

роботі [16] з використанням наближення 
аксіально-симетричних сил. 

Згідно теоретико-групового аналізу 

нормальні моди (8 атомів в елементарній 

комірці, 24 фононні вітки) у центрі зони 

Бріллюена описуються незвідними зобра-

женнями: 

 

1 2 1 2 1 1 2 2
2 2 2 2 2 2 2 2

tot g u g u g u g u
A A B B E E E E          
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з яких у КР спектрах активні шість коли-

вань. Активними у ІЧ спектрі  є тільки два 

коливання симетрії E1u ( = 198.12 см-1) і 

симетрії A2u ( = 203.45 см-1).  

Частоти коливань у кристалі β-InSe, 

які отримані нами з розрахунку, та з       

експериментальних даних по комбінацій-

ному розсіюванню світла приведені у таб-

лиці 1. 

На рис. 5 представлені вектори змі-

щень атомів, які відповідають цим довгох-

вильовим коливанням в ґратці β-InSe.

 

Таблиця 1. Частоти фононів у кристалі β-InSe, отримані з експериментальних даних по 

комбінаційному розсіюванню світла та отримані нами з першопринципних розрахунків 

 
2

2gE  
1

1gE  
1

1gA  
2

1gE  
1

2gE  
2

1gA  

см-1 20.65 43.76 122.92 194.90 198.26 242.83 

см-1 [22] 18 41 113 174 225 – 

см-1 [23] 17 42 117 179 228 – 

 

 

 

        
=20.65 cм-1  

(E1g) 
=43.76 cм-1 

(E2g) 
=122.91 cм-1 

(А1g) 
=194.90 cм-1 

(E1g) 
=198.25 cм-1 

(E2g) 
=242.8 cм-1 

(А1g) 


Рис.5. Зміщення атомів, які відповідають нормальним довгохвильовим коливанням в кристалі β-InSe 

 

 

У напрямку Г–А та Г–М між коливан-

нями в області частот 198÷223 см-1 вияв-

лено LO–TO розщеплення (~10÷15 cм-1), 

яке зумовлене макроскопічним  електрич-

ним полем, що створюється зміщенням за-

ряду, і асоціюється з фононом симетрії E1u 

та фононом симетрії (B1u). Майже аналогіч-

ний результат був отриманий Мушинським 

і співавторами у напівемпіричному підході 

для селенідів індію : 
TO =194 см-1, 

LO =212 

см-1 [24]. Зміщення атомів, які відповідають 

цим коливанням, мають вигляд, приведе-

ний на рис. 6. 

Розраховані КР та ІЧ спектри для кри-

сталу β-InSe представлені на рис.7. Порів-

няння з експериментальними досліджен-

нями [25,26] вказує на їх хороше співпа-

діння. Спостережувані піки в цих спектрах 

пов’язуються з нормальними коливаннями 

відповідної симетрії, які зображені на 

рис. 5. 
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=198.12 cм-1 (E1u)   =203.47 cм-1 (B1u) 

 
Рис.6. Зміщення атомів, які відповідають за 

LO–TO розщеплення  
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Рис.7. Розраховані КР та ІЧ спектри для 

кристалу β-InSe 

 

Ефективні заряди Борна та діелектричні 

константи для β-InSe 

 

Згідно теорії [27], ефективні заряди Бо-

рна для центра зони Бріллюена обчислю-

ються як 
 

 
 

0
0i E

P
Z i

u q


 






 


 

 

де  – об’єм елементарної комірки, P – 

поляризація, 
iu – зміщення i-го атома в 

напрямку β.  

Для одержання ефективних зарядів 

Борна нами було розглянуто незалежні змі-

щення для всіх атомів In i Se. Ми отримали 

електронний вклад до зміни поляризації 

вздовж кожного напрямку. У таблиці 2 при-

ведені компоненти тензора для ефективних 

зарядів Борна (тільки для одного атома In та 

одного атома Se, оскільки інші є еквівален-

тними, і ефективні заряди Борна співпада-

ють) та діелектричної проникливості для 

кристалу β-InSe.  

Завдяки гексагональній симетрії є 

тільки дві незалежні компоненти для тен-

зора ефективного заряду Борна та тензора 

діелектричної проникливості, які характе-

ризуються певною анізотропією.

 

Таблиця 2 

Ефективні заряди Борна та діелектричні константи для кристалу β-InSe 

 Z i
  In1 Sе1 






  

  

,xx yy
Z  2.21 –2.21 xx yy

   8.91 11.38 

zz
Z  1.17 –1.17 

zz
  6.78 7.43 

,
/

xx yy zz
Z Z  1.89 1.89 ,

/
xx yy zz
   1.31 1.53 

 

Як випливає з таблиці 2, більший пе-

ренос динамічного заряду відбувається в 

площині шару, ніж вздовж напрямку сла-

бого зв’язку. Величина   високочастотної 

діелектричної константи для кристалу β-

InSe рівна   7.8E c    і  (E || c = 8.9) 

та низькочастотна діелектрична константа 

 0 10.9E c    і 0 (E || c = 9.9) [25]. 

 

Пружні властивості β-InSe 

 

Знання пружних модулів дає інформа-

цію про сили взаємодії у шаруватому крис-

талі. Пружні константи С11 і С12 характери-

зують зв'язок всередині шару, а С33, С13 і 

С44 – міжшаровий зв’язок. Пружні 
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властивості гексагонального кристалу в 

площині симетрії ізотропні. С44 характери-

зує напруги, які виникають при зсуві в ба-

зисній площині. Щоб отримати пружні кон-

станти, до елементарної комірки β-InSe за-

стосовувались малі аксіальні та зсувні де-

формації. Одержані нами значення пруж-

них модулів приведені в таблиці 3. Як 

видно, має місце хороше співпадіння з ре-

зультатами інших авторів [28-31] та експе-

риментом, проведеним ультразвуковими 

методами [32]. 

Також розраховані об’ємний модуль, 

який рівний B = 33.28 ГПа, та модулі Юнга 

Exх= Eyy = 72.51 і Ezz = 41.31 ГПа. 

 

Таблиця 3 

Порівняння експериментальних та розрахованих значень пружних модулів кристалу β-InSe 

 

 𝐶11 𝐶12 𝐶33 𝐶44 𝐶66 𝐶13 

Експеримент , ГПа [30] 118.1 – 38.2 11.7 35.3 32 

Розрахунок, ГПа [28] 

Беленький Г.Л. [29] 

106.4 

73 

– 

27 

42.1 

36 

8.65 

12 

35.3 

– 

7.7 

30 

Наші розрахунки, ГПа 84.92 28.81 45.86 12.17 28.05 16.07 

 

 
Нами також проведено розрахунок 

швидкостей розповсюдження ультразвуку 
вздовж різних кристалографічних напрям-
ків у шаруватому кристалі β-InSe. Швидко-
сті розповсюдження поздовжніх хвиль в 
площині шару і вздовж осі Oz, визначені за 
допомогою рівнянь Крістофеля, є, відпо-
відно, рівними: vxx = vyy = 4.8 км/с і 
vzz = 3.5 км/с. Згідно експериментальних 

досліджень швидкість ультразвуку у да-
ному кристалі складає vzz= 2.5 км/с   [33]. 

Отримані в розрахунку більші значення 

швидкості зумовлені використанням на-

ближення LDA, яке систематично переоці-

нює жорсткість хімічних зв’язків. На рис.8 

представлено кутові залежності розподілу 

швидкостей розповсюдження поздовжніх і 

поперечних хвиль в площинах (100) і (001), 

які підтверджують анізотропний характер 

структури та сил міжатомної взаємодії в 

кристалі β-InSe. 

 
 

 
 

Рис.8. Кутові залежності розподілу швидкостей поширення поздовжніх і поперечних коливань в  

площинах (100) і (001) в кристалі β-InSe. 
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Висновки 

 

У даній роботі проведено першоприн-

ципні дослідження електронних та колив-

них характеристик для шаруватого крис-

талу β-InSe. Розраховано електронний зон-

ний спектр, парціальні густини станів, ене-

ргетичні залежності для коефіцієнта погли-

нання та динамічні параметри. Із обчислень 

фононного спектру випливає, що має місце 

суттєва анізотропія для низькочастотних 

акустичних віток коливань. Також спосте-

рігається наявність низькочастотних  

оптичних  віток, які  взаємодіють з акусти-

чними, та LO–TO розщеплення в напрямках 

Г–А і Г–М в області високих оптичних гі-

лок. Одержані КР та ІЧ спектри і побудо-

вані вектори зміщень атомів, які відповіда-

ють нормальним коливанням, активних в 

даних спектрах. Оцінки ефективних зарядів 

Борна, діелектричних констант, пружних 

модулів та швидкостей поширення ультра-

звуку в кристалі β-InSe вказують на їхню 

анізотропію в напрямку сильного та сла-

бого зв’язку, та добре корелюють з експе-

риментальними даними. 
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ЭЛЕКТРОННОЙ И РЕШЕТОЧНОЙ 

ПОДСИСТЕМ В СЛОИСТОМ КРИСТАЛЛЕ β-InSe ИЗ 

ПЕРВЫХ ПРИНЦИПОВ 

 
Представлены первопринципные расчёты электронной структуры и динамических 

свойств слоистого кристалла β-InSe. Получены зонная структура, энергетические за-

висимости коэффициента поглощения для разных поляризаций света и вычислены ди-

намические характеристики для данного кристалла. Проанализирована дисперсия фо-

нонов и структура спектра комбинационного рассеяния света (КР) и инфракрасного 

(ИК) спектра. Определена симметрия колебаний, активных в КР и ИК спектрах. Впер-

вые для гексагонального кристалла β-InSe проведены расчёты эффективных зарядов 

Борна, диэлектрических констант и исследованы упругие свойства. 

Ключевые слова: электронная зонная структура, фононный спектр, спектры комби-

национного рассеяния света, инфракрасный спектр, эффективные заряды Борна, ди-

электрические константы, упругие свойства. 
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MODELING OF ELECTRONIC AND LATTICE 

SUBSYSTEMS IN β-InSe LAYERED CRYSTAL FROM 

FIRST-PRINCIPLES 

 
Introduction. The study of the β-InSe crystals is motivated by the potential application of 

their physical properties in nonlinear optics, solar energy and spintronics. Recently, indium 

selenide has also attracted considerable attention in view of its use in heterostructures based 

on the homo- and heterojunctions β-InSe (β-InSe/In4Se3, β-InSe/graphene, InSe/SiC, p-

GaSe-n-InSe). In addition to the applied aspects, the β-InSe material is interested from its 

electronic and dynamical properties related with the layered structure.  

Purpose. In this work, we present a combined ab initio study of the electronic, structural, 

dynamical, and elastic properties of the β-InSe layered crystal  

Methods. Quantum chemical calculations in this work were performed in the framework of 

density functional theory (DFT) within local approximation for exchange-correlation inter-

action (LDA) and dispersion correction (DFT-D) methodology. 
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Results. The band structure, the energy dependences of the absorption coefficient for differ-

ent light polarizations and the dynamic characteristics have been obtained for the β- InSe 

crystal. We found a direct band gap of about 1.04 eV located at the Г-point in the hexagonal 

Brillouin zone (Eg
exp~1.32 eV). The contribution of different bands was analyzed from the 

partial density of states curves. The phonon dispersion curves and phonon density of states 

of the material were obtained too. It is shown that the presence of low-frequency optical 

vibration branches which interact with acoustic vibrations, and LO–TO splitting in the Г–A 

and Г–M directions in the high-energy region are observed. We carried out the Raman and 

IR spectra calculations and constructed the vectors of atom displacements corresponding to 

normal vibration active in these spectra. For the first time calculations of Born effective 

charges, dielectric constants, and velocities of the sound propagations were carried out for 

the hexagonal crystal β-InSe.  

Conclusion. This study reports a detailed investigation on the electronic, the dynamic, the 

optical and elastic properties for the β-InSe layered crystal using the first-principles method. 

The calculation provides an excellent description of the electronic band structure and the 

phonon spectrum. From the calculations of the phonon spectrum, it follows that there is a 

significant anisotropy for low-frequency acoustic vibration. We have determined the phonon 

frequencies of the active vibration modes in Raman and IR spectra. Estimates of the Born 

effective charge, dielectric constants, elastic modules, and ultrasound propagation velocities 

in the β-InSe crystal show their anisotropy in the direction of strong and weak coupling, and 

well correlate with the experimental data.  

Keywords: Electron band structure; Phonon spectrum; Raman-spectra; Infrared spectra; Ef-

fective Born charges; Dielectric constants; Elastic properties; Sound velocities 
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