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ANNOTATSIYA

Ushbu tadqiqotda qo‘rg‘oshinsiz galogenli perovskit materiallari hisoblangan CsMnCl₃ hamda Br atomi bilan 3,7 % ga qis-
man almashtirilgan CsMn(Cl0,963Br0,037)3 birikmalarining elektron tuzilishi va optik xossalari zichlik funksional nazariyasi (DFT)
asosida o‘rganildi. Hisoblashlarda modifikatsiyalangan struktura uchun 45 atomdan iborat superyacheyka modeli qo‘llanilib, u 9 ta Cs
atomi, 9 ta Mn atomi, 26 ta Cl atomi va 1 ta Br atomidan tashkil topgan. Hisoblash jarayonida Br atomining kiritilishi materialning
taqiqlangan zona kengligiga hamda optik yutilish koeffitsientiga sezilarli ta’sir ko‘rsatishi aniqlandi. Zona struktura tahliliga ko‘ra,
CsMnCl₃ uchun taqiqlangan zona kengligi 4.46 eV ni, CsMn(Cl0,963Br0,037)3 uchun esa 4.32 eV ni tashkil etadi. Optik yutilish spek-
tri Br bilan modifikatsiya qilingan strukturaning ko’zga ko’rinadigan sohaga yaqinroq yutilish koeffitsiyentiga ega ekanligini ko‘rsatdi.
Olingan natijalar galogen atomlarini qisman almashtirish orqali perovskit materiallarning optoelektron xossalarini samarali boshqarish
mumkinligini ko‘rsatdi.
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KIRISH
So‘nggi yillarda metall–galogenid perovskit materiallar o‘zining yuqori darajadagi optik va elek-

tron xossalari sababli quyosh elementlari, yorug‘lik chiqaruvchi diodlar, fotodetektorlar hamda rentgen
nurlarini qayd etuvchi sintillatsion qurilmalarda keng miqyosda tadqiq qilinmoqda[1-4] . Biroq an’anaviy
qo‘rg‘oshin (Pb) asosidagi perovskitlarning toksikligi va atrof-muhitga salbiy ta’siri ularning keng ko‘lamli
amaliy qo‘llanilishini sezilarli darajada cheklaydi[1, 3-8]. Shu bois ekologik jihatdan xavfsiz, barqaror va
yuqori samaradorlikka ega bo‘lgan qo‘rg‘oshinsiz perovskit materiallarni ishlab chiqish zamonaviy material-
shunoslikning dolzarb ilmiy muammolaridan biri hisoblanadi.

Qo‘rg‘oshinsiz perovskitlar orasida marganets (Mn) asosidagi to‘liq noorganik perovskitlar alohida
e’tiborga loyiqdir[9]. Xususan, CsMnCl₃ birikmasi o‘zining mustahkam kristall tuzilmasi, yuqori termik va
kimyoviy barqarorligi hamdaMn²+ ionlaridagi lokal d–d elektron o‘tishlar bilan bog‘liq kuchli fotolyuminessen-
siya xossalari bilan ajralib turadi. Ushbu xususiyatlar CsMnCl₃ ni yorug‘lik chiqaruvchi qurilmalar, sintillatsiya
detektorlari va radiatsiyani qayd etish qurilmalari uchun istiqbolli material sifatida ko‘rsatadi[10].

Oldingi eksperimental tadqiqotlarda CsMnCl₃ ning mikro va nanokristall shakllari muvaffaqiyatli sin-
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tez qilingan hamda ularning fotolyuminessensiya va sintillatsion xossalari namoyon etilgan [1,3,4,6,8]. Shunga
qaramay, ushbu materialning elektron tuzilmasi, taqiqlangan zona energiyasi, orbital xossalari va optik xususiy-
atlari o‘rtasidagi bog‘liqlik hali to‘liq yoritilmagan. Ayniqsa, kristall panjara parametrlari va lokal elektron
muhitning optik xossalarga ta’siri chuqur nazariy tahlilni talab etadi.

Zichlik funksional nazariyasi (DFT) asosidagi dastlabki hisoblashlar materiallarning fundamental fizik
xossalarini atom darajasida tushuntirish imkonini beradi. Zonaviy struktura, holatlar zichligi (DOS), qisman ho-
latlar zichligi (PDOS), elektron lokalizatsiya funksiyasi (ELF) hamda Bader zaryad tahlili orqali CsMnCl₃ birik-
masidagi kimyoviy bog‘lanish tabiati, zaryad taqsimoti va elektronlarning fazoviy lokalizatsiyasi aniqlanishi
mumkin. Bundan tashqari, dielektrik funksiya, yutilish koeffitsiyenti va sinish ko‘rsatkichi kabi optik parametr-
larni hisoblash materialning optoelektron va sintillatsion detektorlar hamda radiatsiyani qayd etish qurilmalar-
idagi imkoniyatlarini baholashda muhim ahamiyat kasb etadi[3,7].

Ushbu ishda CsMnCl₃ perovskit birikmasining strukturaviy, elektron va optik xossalari DFT usuli yor-
damida tizimli ravishda o‘rganildi. Olingan natijalar CsMnCl₃ ning taqiqlangan zona tabiati, Mn 3d va Cl 3p
orbitallarining elektron tuzilmani shakllantirishdagi o‘rni hamda asosiy optik o‘tishlar mexanizmini aniqlash
imkonini berdi. Ushbu tadqiqot natijalari CsMnCl₃ ning qo‘rg‘oshinsiz perovskit material sifatidagi funda-
mental imkoniyatlarini kengaytirib, uni kelajakdagi optoelektron va sintillatsion qurilmalarda qo‘llash uchun
mustahkam nazariy asos yaratadi.

TADQIQOT METODOLOGIYASI
Materiallarning elektron tuzilishini o‘rganish uchun zichlik funksional nazariyasi - DFT qo‘llanildi.

Hisoblashlar VASP (Vienna Ab initio Simulation Package) dasturi yordamida bajarildi. Elektron almashinuv-
korrelyatsiya potensialini tavsiflash uchun GGA (Generalized Gradient Approximation) – PBE funksionali
qo‘llanildi.Taqiqlangan zona va yutilish koeffitsiyentini hisoblashda HSE06 (Heyd Scuseria Ernzerhof 2006)
gibrid funksiyasidan foydalanildi. Ion yadrolari va valent elektronlar o‘zaro ta’sirini tavsiflash uchun PAW
(Projector Augmented Wave) potensiallari ishlatildi. Hisoblashlarda modifikatsiyalangan struktura uchun 45
atomdan iborat superyacheyka modeli qo‘llanilib, u 9 ta Cs atomi, 9 ta Mn atomi, 26 ta Cl atomi va 1 ta Br
atomidan tashkil topgan. 1-rasmda CsMnCl₃ va CsMn(Cl0,963Br0,037)3 birikmasining VESTA (Visualization
for Electronic and Structural Analysis) ilovasida olingan tasviri ko’rsatilgan.

1. b)
1-rasm. VESTA ilovasida a) CsMnCl₃ va b)CsMn(Cl0,963Br0,037)3 birikmalari superyacheykalari

uchun olingan tasvir
Hisoblash jarayoni quyidagi bosqichlarni o‘z ichiga oldi:
Kristall panjaraning yuqori simmetriya nuqtalari bo‘ylab energiya zonalari hisoblandi. Hisoblash nati-

jalari asosida elektron energiya spektri hamda optik o‘tish jarayonlari tahlil qilindi

NATIJA VA MUHOKAMALAR
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Taqiqlangan zona energiyasi qiymatining kamayishi Br atomining atom radiusi kattaroq bo‘lishi
hamda uning elektron orbitalari kristall panjaradagi boshqa atom orbitalari bilan kuchliroq gibridlanishi bilan
izohlanadi. Bu esa valent zona maksimumi va o‘tkazuvchanlik zona minimumi orasidagi energiya farqining ka-
mayishiga olib keladi. ShuningdekBr atomining kiritilishi kristall panjaradagi lokal potensialni o‘zgartirib, elek-
tron energiya darajalarining qayta taqsimlanishiga sabab bo‘ladi. 2-rasmda CsMnCl₃ va CsMn(Cl0,963Br0,037)3
birikmalarining elektron energiya zonalari tasvirlangan.

2-rasm. CsMnCl₃ va CsMn(Cl0,963Br0,037)3 perovskitlarining energiya zonalari.
Zona struktura tahlili shuni ko‘rsatadiki, har ikki material yarimo‘tkazgich xossalariga ega. CsMnCl₃

birikmasi uchun hisoblangan taqiqlangan zona kengligi quyidagiga teng: Eg = 4.46 eV Cl atomining qisman Br
bilan almashtirilishi natijasida ushbu qiymat biroz kamayib: Eg = 4.32 eVni tashkil etdi. 3-rasmda CsMnCl₃ va
CsMn(Cl0,963Br0,037)3 materiallari uchun optik yutilish koeffitsienti grafigi keltirilgan.

3-rasm. CsMnCl₃ va CsMn(Cl0,963Br0,037)3 materiallari uchun optik yutilish koeffitsientining foton
energiyasiga bog‘liqligi

Optik yutilish koeffitsienti materialning elektromagnit nurlanishni qanchalik samarali yutishini tavsi-
flaydi. Hisoblash natijalari shuni ko‘rsatadiki, har ikki material uchun yutilish koeffitsienti foton energiyasi
ortishi bilan ortib boradi. Natijalarga ko‘ra: CsMn(Cl0,963Br0,037)3 strukturasi yuqoriroq optik yutilish koef-
fitsientiga ega. yutilish asosan 4–5 eV energiya sohasida keskin ortadi. Br atomining kiritilishi optik o‘tish
ehtimolini oshiradi. Bu holat elektronlarning valent zonadan o‘tkazuvchanlik zonasiga o‘tishi ehtimolining
ortishi bilan bog‘liq.
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XULOSA
Tadqiqotda CsMnCl₃ va CsMn(Cl₀.₉₆₃Br₀.₀₃₇)₃ perovskit materiallarining elektron tuzilishi hamda optik

xossalari birinchi tamoyillar asosida tadqiq etildi. Olingan natijalar asosida quyidagi xulosalar shakllantirildi:
CsMnCl₃ birikmasining taqiqlangan zona kengligi 4.46 eV bo‘lishi hisoblandi. Bu natija eksperiment bilan
mos kelishi tasdiqlandi. Cl atomining 3,7% miqdorda Br atomiga qisman almashtirilishi natijasida taqiqlangan
zona kengligi qiymati 4.32 eV gacha kamayadi. CsMn(Cl₀.₉₆₃Br₀.₀₃₇)₃ strukturasida optik yutilish koeffitsienti
nisbatan yuqori qiymatlarga ega ekanligi aniqlandi. Galogen atomlarini qisman almashtirish orqali perovskit
materiallarning elektron va optik xossalarini samarali tarzda sozlash mumkinligini aniqlandi.

Mazkur natijalar tadqiq qilingan materiallarning quyosh elementlari, fotodetektorlar hamda ultrabinaf-
sha diapazonida ishlovchi optik qurilmalarda qo‘llash uchun muhim ilmiy-nazariy asos bo‘lib xizmat qiladi.

.
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