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ISIN UMUMI XARAKTERISTIKASI

Movzunun aktuallhigr vo islonma daracasi. Miiasir texnikanin
miixtalif toyinath funksional materiallara olan talablarinin durmadan
artmast yeni belo materiallarin axtarigi vo onlarin alinmasinin elmi
osaslarinin yaradilmasi sahasinds todgiqgatlar1 stimullagdirir, bu iso
materialsiinashigm yiiksok texnoloji bir elm sahasi kimi inkisafina tokan
verir.

Osrimizin ilk onilliyindo materiyanin geyri-adi kvant hali olan
topoloji izolyatorun kosfi yeni unikal, hotta ekzotik fiziki xassalora
malik olan funksional materiallarin yaradilmasina genis imkanlar ag-
d1 ki, bu da elektron sonayesinin va yiiksaok texnologiyalarin bir sira
digar sahalorinin inkisafinda yeni dvriin baslangicini qoydu?.

Topoloji izolyatorun kasfindon sonraki ilk illords aparilan tod-
gigatlar gostordi ki, uzun illor orzinds termoelektrik materiallar kimi
genis tadqiq olunan agir metal telluridlari vo onlar asasinda ¢oxkom-
ponentli fazalarin bir goxu topoloji izolyator xassslorino malikdirlor.
Bu materiallar sirasinda talliumun p? ve p3- elementlorlo telluridlori,
o ciimlodon TIBVTe,, TlsBYTes, TI4sAVTes (AV-Sn, Pb ; BV-Sh, Bi)
tipli birlogmolor xiisusi yer tutur. Hazirda hamin birlosmalor yalniz
termoelektrik materiallar? kimi deyil, spintronikada, kvant hesabla-
malarinda, optoelektronikada, skanedici qurgularda va bir ¢ox basga
saholords istifado iiciin olduqca perspektivli materiallar kimi todqi-
gatcilarm diqget markozindadir®,

Elementlorin dovri sistemindaki xiisusi mévgeyina gors tallium
eyni birlosmodo iki miixtolif oksidlosmo doracasinds (+1; +3) vo
forqli koordinasiya vaziyyatlorinds ola bilir. Bu hal iki tallium tellu-
ridinds - T1Te va TlsTesz birlosmalarinds do miisahids olunur. Homin
birlosmolords tallium atomlar1 17 vo 3* oksidlosmo hallarinda olub,
miixtalif kristallografik movqelors malikdirlor. Bu ndqteyi nazardon

1 Moore, J.E. The birth of topological insulators // Nature, 2010, v. 464, p.194-198

2 IIleBenmpkoB A.B. XuMuueckue acneKThI CO3JaHUA TECPMOIJICKTPUYCCKUX MaTe-
puainos // Ycnexu xumuu, 2008, 1.77 (1), c. 3-21

3 Babanly M.B., Chulkov E.V., Aliev Z. S., Shevel’kov A.V., and Amiraslanov I.
R. Phase diagrams in materials science of topological insulators based on metal
chalkogenides // Russ. J. Inorg. Chem., 2017, v. 62(13), p. 1703-1729
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TIBVTe; birlosmolorine tallium monotelluridin, TlsBYTes vo TLAV Tes
birlosmaloring iso TlsTes birlosmasinin tiglii analoglar: kimi baxmag
olar. Maraqlidir ki, geyd edilon har ii¢ tip ti¢lii birlosmanin lantanoid
analoglart da movcuddur: TILnTez, TlsLnTes vo TlsLnTes (Ln-nadir
torpaq elementi).

Qeyd edilonlor yuxarida gostarilon tallium telluridlorindan tos-
kil olunmus sistemlarin fiziki-kimyavi tadqiginin vacibliyini gostarir.
Bu birlosmalorin kristal gofasinds p?- vo p°- elementlorin nadir tor-
pag elementlari ila gisman ovaz olunmasi tokca onlarin termoelektrik
gostaricilorinin yiiksaldilmoasina yox, hom do onlara slave funksio-
nalliq, masalon, maqnit xassalari verilmasina gotirib ¢ixara bilar.

Yeni miirokkob torkibli fazalarin moagsadyonlii axtarigi vo sin-
tezinin fiziki-kimyavi osaslarinin yaradilmasi xeyli doeracads miivafiq
sistemlords faza tarazliglarinin todqiqi ilo baglidir. Faza diagramlari
sistemds yeni birlogsmolorin mévcudlugunu gostormokla yanasi, onla-
rin amalo golmo xarakteri, termiki davamliligi, homogenlik sahalari,
polimorf ¢evrilmalari vo s. hagqinda dolgun molumatlar verir. Yeni
coxkomponentli metal telluridlorinin axtarisi baximindan formul vo
ya struktur analoglar1 olan birlosmolordon toskil olunmus sistemlor
xtisusi maraq kasb edir, ¢iinki onlarda genis bark mohlul sahalarinin
omolo galmasini gozlomoak olar. Bu iso torkibi doyismokls baza bir-
losmalarin funksional xassalarini optimallasdirmaga imkan yaradir.

Tadgigatin obyekti va predmeti. Qeyd edilonlori nozors alaraq
dissertasiyanin tadgigat obyektlori kimi TI-Tb-BV-Te (BV-Sh, Bi)
sistemlorinin Tl Te-TlgThTes-TlsBYTes, TI-Pb-Ln-Bi-Te (Ln-Sm, Th)
sistemlorinin TI4PbTes-TloLnTee-TloBiTes gatiliq mistovilori goti-
rilmisdir. Tadgigatin predmeti bu sistemlords faza tarazliglarinin
todqiqi va riyazi modellasdirilmasi olmusdur.

Tadgigatin maqsad va vazifalari. Dissertasiya isinin moagsadi
torkibindo nadir torpaq elementi (NTE) saxlayan yeni ¢oxkompo-
nentli doyison torkibli fazalarin omolo golmasi goézlonilon Tl,Te-
TloThTes-TlgShbTes, TloTe-TlgThTes-TlgBiTes, TlsPbTes-TlegSmTes-
TloBiTes vo TlsPbTes-TloThTes-TloBiTes sistemlorinds faza tarazlig-
lar1 xarakterinin miioyyan edilmasi, faza diagqramlarinin riyazi model-
lasdirilmasi va termodinamik analizi olmusdur.

Bu mogsado nail olmaq iigiin asagidaki konkret masalolor
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goyulmus va hall edilmisdir:

v’ TI;Te-TIBVTe,-TILnTe; sistemlorindo fiziki-kimyavi garsi-
ligh tasir xarakterinin tocriibi tadqiqi, onlarin faza diagramlarinin vo
miixtalif "tarkib-xassa" diagramlarinin qurulmas;

v' TlsTes-tipli tetragonal qurulusa malik yeni goxkomponentli
bark mohlullar almaq tigiin T1sPbTes-TloBiTes-TloLnTeg sistemlorin-
do faza tarazliglarinin tocriibi todqiqi, miivafiq hocmi faza diagramla-
rin, onlarm miixtalif poli- va izotermik kasiklorinin qurulmast;

v' TI4PbTes-TloBiTes-TlsLnTes sistemlorinds fazalarin likvidus
va solidus sathlarinin riyazi modellosdirilmasi, 3D vizuallasdiriimasi
va termodinamik analizi;

v' tadqiq olunan sistemlordo ¢oxkomponentli bark mohlul nii-
munalarinin fordi sokilds alinmasi vo xarakterizo edilmasi.

Tadgiqat metodlari. Dissertasiyanin movzusu tizra todgigatlar
fiziki-kimyovi analizin ononovi metodlar: olan differensial termiki
analiz (DTA), rentgenfaza analizi (RFA), mikroqurulus analizi (MQA)
vo skanedici elektron mikroskopiya (SEM) isullari, vo xalitalorin
mikroborkliyinin olgiilmoasilo aparilmisdir. DTA "NETZSCH 404
F1Pegasus system" cihaz vo "TC-08 Termocouple Data Logger"
elektron malumat geydedicisi asasinda yi1gilmis ¢oxkanatli DTA qur-
gularinda aparilmigdir. Ovuntu difraktogramlari Almaniyanin Bruker
firmasimin D8 ADVANCE va D2 Phaser cihazlarinda ¢okilmis vo mii-
vafiq difraktometrlarin kompiiter tominati programlari ilo analiz edil-
misdir. SEM sokillari JEOLJSM-7600F markali skanedici elektron
mikroskop vasitasila aldo edilmisdir. Nimunalarin mikrobarkliklori-
nin dl¢iilmasi TIMT-3 markali cihazda aparilmigdir.

Miidafiaya ¢ixarilan asas miiddoalar.

- Tl,Te-TISb(Bi)Te2-TIThTe, sistemlorindo faza tarazliglarina
aid yeni naticalar, o climlodon hamin sistemlorin barkfaza tarazliglar
diagramlar1 vo “torkib-xassa” diagramlari;

- TI4PbTes-TloBiTes-TlgSm(Th)Tes sistemlorinin T-x-y faza
diagramlari, onlarin bazi politermik v izotermik kasiklori;

- Tl4PbTes-TloBiTes-TlgSm(Th)Tes sistemlorindo fazalarin lik-
vidus va solidus sathlari tigiin analitik ifadslor vo onlar asasinda qu-
rulmus miivafiq 3D- modellar;

- Yuxarida gostorilon sistemlordo askar edilmis yeni dayison
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torkibli fazalar, onlarin kristallografik, termiki, termodinamik va s.
xassolori hagda malumatlar.

Tadgigatin elmi yeniliyi. Isdo asagidaki yeni miihiim elmi
noticolor alinmusdir:

- Tl,Te-TISbTex-TITbTez vo Tl Te-TIBiTex-TIThTe, sistemlo-
rinds fiziki-kimyavi garsiligh tosir xarakteri miioyyan edilmisdir. Hor
iki sistemin barkfaza tarazliglar1 diagramlart qurulmus, TISbTe», TIBi-
Te2 vo TITbTez birlosmoalori asasinda genis bark mohlul sahalori agkar
edilmis, onlarin homogenlik sahalari toyin olunmusdur;

- Miivafiq beskomponentli sistemlorin  Tl4sPbTes-TloBiTes-
TloLnTes (Ln- Sm, Th) gatiliq sahalorindo faza tarazliglarinin tam
monzaralori alinmis, bu gatiliq miistovilori tizra likvidus va solidus
sothlorinin proyeksiyalari, T-x-y faza diagramlarinin bir sira politer-
mik vo izotermik kasiklori qurulmus, har iki tadqgiq olunan sistemds
TlsTes tipli tetragonal qurulusa malik fasilosiz bark mohlullar askar
edilmisdir;

- TI4PbTes-TloBiTes-TloLnTes (LN- Sm, Th) sistemlarinds faza-
larin likvidus vo solidus sothlori {iglin analitik ifadslor alimus, onlar
osasinda hacmi faza diagramlarinin 3D modellasdirilmasi vo termo-
dinamik analizi hoyata kegirilmisdir;

- Askar edilmis yeni coxkomponentli geyri-stexiometrik fazala-
rin segmo nimunalori fordi sokildo sintez olunmus vo xarakterizo
edilmislor, onlarin orimo xarakteri vo temperaturu, kristal qofas tiplori
va parametrlori, mikrobarkliklori tayin edilmisdir.

Tadgigatin nazari va praktiki ahamiyyati. Dissertasiyanin
todgigat obyektlori olan sistemlords faza tarazliglarina aid tacriibi no-
ticolar va riyazi modellar, hamg¢inin askar edilon yeni goxkomponent-
li fazalarin fiziki-kimyovi xassolori miirokkob metal xalkogenidlori-
nin kimyasini vo materialsiinasligin1 zonginlosdirir. Bu naticalor mii-
vafiq doyison torkibli fazalarin istigamatli sintezinin vo monokristal
halinda alinmasi texnologiyalarinin islonmasi tiglin elmi asasdir vo
bu baximdan praktiki shomiyyat kosb edir. Isin noticalorinin praktiki
ohomiyyati ham do ondan ibaratdir ki, qurulmus faza diagramlari, on-
larin alinmig riyazi modellari, hamginin yeni dayison torkibli fazala-
rin Kristallografik, termiki, termodinamik vo s. xassalori fundamental
fiziki-kimyovi parametrlor olub, miivafiq elektron-informasiya sis-
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temlarina vo moalumat bazalarina daxil edils bilar.

Aprobasiyas1 va tatbiqi. Dissertasiyanin movzusu iizro 17
elmi asar, 0 cimladon 11 magals (6 magalo WOS va Scopus bazala-
rinda indekslonon elmi jurnallarda) vo 6 moruzo tezisi (5 tezis
beynoalxalq konfranslarin materiallarinda) ¢ap olunmusdur.

Dissertasiya isinin asas naticalori asagidaki elmi konfranslarda
moruzo Vo miizakire edilmisdir: 3", 5™ International Turkic World
Conference on Chemical Sciences and Technologies, (Baku, Azarbaycan,
10-13 sentyabr, 2017; Sakarya, Turkey, 25-29 oktyabr, 2019); "BsI-
COKOYHUCTBIC BCIICCTBA U MAaTCPUAJIBI. HonyquI/Ie, aHaJIn3, IIPpUMCHC-
Hue" XVI Bcepoccuiickas koHdpepeHuus u X mkoma MOJIOABIX
yueHblX, nocesamienHas 100-netuto I'.I'.JleBstoix (HoBropoa, Poccus,
28-31 may, 2018); Il international scientific conference of young
researchers dedicated to the 95" anniversary of the national leader of
Azerbaijan, H.Aliyev, (Baku, Azarbaycan, 27-28 aprel, 2018); Bce-
poccuiickas koHpepeHIHs "XumMusi TBEpAOro Teiaa U QyHKIMOHAIb-
Hple Matepuanbl" ¥ XII BcepocCHUHCKHMN CUMIO3UYM C MEXJIyHa-
ponubeiM yyactueM "Tepmonunamuka u marepuanoBeaenue” (CaHKT-
Ierep6ypr, Poccus, 21-28 may, 2018); Umummilli lider H. Bliyevin
anadan olmasmin 96-c1 ildéoniimiina hasr olunmus "Miasir tabiot
elmloarinin aktual problemleri” (Ganca, Azorbaycan, 2-3 may, 2019);
14" International Conference on Theory and Application of Fuzzy
Systems and Soft Computing — ICAFS-2020 (Budva, Montenegro,
27-28 August, 2020).

Isdo askar edilon yeni bork mohlullar potensial termoelektrik,
maqgnit vo topoloji izolyator materiallaridir vo miivafiq fiziki todqi-
gatlar aparmagla onlarin funksional xassalori optimallasdirila vo tot-
biq {iglin tovsiyalar verilo bilar.

"Google Scholar Citations" informasiya sistemindon gétiiriilon
molumatlara goéro miiallifin dissertasiya movzusu iizro beynolxalq elmi
jurnallarda ¢ap olunan 8 magalosine 31 istinad edilmisdir.

Dissertasiya isinin yerina yetirildiyi toskilatin ad. Is Kataliz
vo Qeyri-iizvi Kimya Institutunun "Funksional geyri-iizvi birlosmalo-
rin termodinamikas1" laboratoriyasinda vo Milli Aerokosmik Agent-
liyin Ekologiya Institutunun Radioekoloji vo ekokimyavi todgigatlar
sObasinda yerina yetirilmisdir.



Miisllifin soxsi istiraki. Dissertasiya isindo tocriibi tadqigatla-
rin aparilmasi, alinan naticalorin islonmosi vo materiallarin ¢apa ha-
zirlanmasi, osason miisllif torofindon hoyata kegirilmisdir. Hommiisl-
lif oldugu elmi osarlordo miisllifin pay1 holledici olmusdur.

Dissertasiyanin struktur bélmalarinin ayrihqda hacmi geyd
olunmagla dissertasiyanin isara ilo iimumi hacmi. Dissertasiya
girisdon, dord fasildan, asas naticalardon (simvol say1 3106), 244 adda
istifado edilon elmi adobiyyat siyahisindan ibarat olub, 156 sohifs
umumillikda 173.550 hacma malikdir. Dissertasiyaya 60 sokil vo 11
cadval daxil edilmisdir.

Giris hissada (simvol say1 11270) dissertasiyanin mdvzusunun
aktualligi asaslandirilmus, isin mogsadi, alinan naticalorin elmi yenili-
yi, nozari va praktiki shomiyyati gostorilmisdir.

Birinci fosildo (simvol say1 49425) dissertasiyanin mdvzusu
tizra adobiyyat moalumatlar verilmis va tohlil edilmisdir.

Ikinci fasil (simvol say1 40039) dissertasiya isindo istifado olu-
nan sintez vo fiziki-kimyovi todgigat metodlarinin qisa sorhino hasr
olunmusdur.

Uciincii fasildo (simvol say1 31010) TI-Tb-Sb(Bi)-Te dérdkom-
ponentli sistemlorinin Tl Te-TITbTex-TISbTe2 vo Tl Te-TIThTeo-
TIBiTe; gatiliq miistovilari lizro faza tarazliglarinin tadgiqinin natico-
lori verilir.

Dordiincii fasildo (simvol say1 36546) miivafiq bes kompo-
nentli sistemlorin TI4sPbTes-TloBiTes-TlosSmTes vo TlsPbTes-TloBi-
Tee-TlgThTes gatiliq miistovilori tizro faza tarazliglarinin tocriibi tod-
giginin, hamg¢inin termodinamik analizinin vo 3D modellosdirilmasi-
nin naticalori verilir.

ISIN 9SAS MOZMUNU

Girisdo dissertasiyanin mévzusunun aktualligi asaslandiriimas,
isin mogsadi, alinan naticalarin elmi yeniliyi, nazori vo praktiki ohe-
miyyati gostorilmisdir.

Birinci faslin ovvalinds (paragraf 1.1) talliumun miirakkob tel-
luridlarinin funksional xassalari hagqinda adsbiyyat malumatlar: ve-
rilmis vo isin aktualligi asaslandirilmisdir. Gostarilmisdir Ki, bu bir-
logsmolor termoelektrik, optik, magnit xassolori géstoron perspektivli
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funksional materiallardir. Sonraki bolmolordo todgigat obyektlori
olan ¢oxkomponentli sistemlorin sorhod binar TI-Te, Sm-Te, Th-Te
sistemlorinds (paragraf 1.2 vo 1.3), homginin sorhad {glii TI-Pb
(Sh,Bi)-Te sistemlorinin Tl,Te-PbTe, Tl,Te-Sh(Bi).Tes (paraqraf
1.4) kosiklori lizro faza tarazliglarina vo araliq fazalarin fiziki-kimyo-
Vi Xassolorino aid adobiyyat moalumatlar1 togdim va tohlil olunmus-
dur. Bu molumatlar tocriibi tadgigatlarin planlasdiriimasinda va nati-
colorin analizinds istifado olunmusdur.

Faslin sonuncu paragrafi (1.5) nadir torpaq elementlorinin tel-
luridlari osasinda ¢oxkomponentli sistemlarin fiziki-kimyovi tadqiqi-
nin miasir vaziyystinin aragdirilmasina hasr olunmusdur.

ikinci fasil dissertasiya isindo istifade olunan sintez vo fiziki-
kimyavi todgigat metodlarinin qisa sorhino hosr olunmusdur.

Tadqig edilon sistemlarin ilkin binar vo tglii birlosmalarinin
sintezi tigiin Almaniyanin Alfa Aesar sirkotinin mohsulu olan yiiksok
tomiz bosit maddslordon istifado edilmisdir: qurgusun (tomizliyin
kiitlo faizi 99.99, geydiyyat nomrasi 7439-92-1, kiilgo formasinda);
bismut (99.999, 7440-69-9, kiil¢a); stibium (99.999; 7440-36-0, kiil-
¢9); tallium (99.99, 13494-80-9, kiilgo); samarium (99.9, 7440-19-9,
Kicik kristallar); terbium (99.9, 7440-27-9, Kicik kristallar)

Todgigatin ilkin morhoalasinds homin sistemlordo baslangic
komponentlar olan malum binar (Tl>Te, TlsTes) va ti¢lii birlosmalor
(TI4PbTes, TloSbTes, TloBiTes, TloSmTes, TloThTes, TISbTe, TIBITey,
TISmTezva TITbTez) sintez vo identifikasiya olunmusdur. Sonraki
morhoalolords onlardan istifado edorak araliq torkiblor sintez edilmisdir.

Yuxarida gostorilon sintez metodlariin tohlilino asason, binar
(TloTe, TlsTes) vo tglii (TIsPbTes, TleSbTes, TloBiTes vo TIBiTez)
tallium telluridlori kongruent aridilmasi va nisbaton asagi arima nog-
tolorini nozora alarag, onlar vakuumlasdirilmis kvars ampulalarda
yiiksok tomizlik doracoasine malik elementar komponentlorin stexio-
metrik migdarlarmm vakuum soraitindo (~107 Pa) birgo oridilmasi ilo
sintez olunmusdur.

TISbTez birlosmasi 753 K-da peritektik reaksiya {izra parcgalan-
magqla aridiyindon, birbasa qarsiliql tesirden sonra niimuns 700 K-do
200 saat termiki emaldan kegirilmisdir.
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Elementar samarium va terbiumun yiiksok arimo temperaturlari
(muvafig olarag, 1347 vo 1628 K), habels yiiksok temperaturlarda
onlarin kvarsla garsiliglt tasirde olmalarini va bir sira digar ¢atinlik-
lori nozars alaraq, t¢lii tallium-NTE telluridlorinin sintezi daxili di-
varlar1 toluolun termiki pargalanmasi yolu ilo grafitlosdirilmisdir,
kvars ampulalarda xiisusi islonib hazirlanmis tisulla aparilmisdr.

TleSmTes vo TlgThTes birlosmalarinin sintezi zamani elemen-
tar komponentlordon deyil, stexiometrik miqdarda Tl.Te, elementar
lantanoid vo tellurdan istifads edilmisdir, ¢iinki tallium lantanoidlorla
yiiksok termodinamik vo termiki stabilliyo malik birlogsmolor amalo
gatirir va bu tiglii birlosmalarin sintezino mane olur. Tacriibi olaraq
miioyyon edilmisdir ki, 1000 K-do aridilmakls alinan niimunalor ta-
razliq halinda deyillor. Onlarin termoqramlarinda vo difraktogramla-
rinda bu birlogmalars aid olmayan olavo effektlor miisahido edilmis-
dir. Bu niimunolori tarazliq halina maksimal yaxin voziyysto gotir-
mok ti¢iin onlar toz halina salinmis, yaxsica qarisdirilmis, preslonarok
silindrik hob soklina gatirilmis vo 700 K-do 1000 saat arzinds termiki
emal edilmislor. Boazi hallarda bu amosliyyat iki dofs tokrar olunmus-
dur. Yalniz bels sintez metodikas1 homogen niimunolorin alinmasini
tomin etmisdir. TISmTez vo TITbTe, bilogmalorinin sintezi do eyni
yolla aparilmigdir. Termiki emal temperaturu 900 K, miiddati iso 1500
saat olmusdur.

Sintez olunmus birlosmoalor DTA vo RFA iisullar ilo identifi-
kasiya olunmuslar.

Todqiq edilon sistemlorin niimunalori sintez vo identifikasiya
olunmus ilkin binar va ti¢lii birlogsmalarin vakuum soraitinds kvars am-
pulalarda birgs aridilmasi ilo hazirlanmisdir. Termiki emal olunmamis
niimunalarin termogramlari ¢okilarak solidus temperaturu miisyyan-
losdirilmis, daha sonra niimunalor solidus temperaturundan 20-50° asa-
g1 temperaturlarda uzun miiddstli (800-1000 s.) termiki emal edilmis-
dir. Tarazliq halinin alds edilmasini siiratlondirmok ticlin  xalitolor
mioyyan miiddat (400-500 saat) termiki emaldan sonra toz halina sa-
linmis, habloro preslonmis vo hamin temperatur rejimlorindo daha
400-500 saat termiki emaldan kegirilmisdir.

Tadgigatlar DTA, RFA, SEM vo MQA iisullari, hamginin mik-
roborkliyin 6l¢iilmasilo aparilmigdir. Nimunalarin ovuntu rentgenog-
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ramlart "TopasV3.0 software” kompiiter programlari ils iglonmisdir.

Ucuncii fasildo TlTe-TITbTex-TISbTe, va Tl Te-TITbTe:-
TIBiTe, sistemlorindo faza tarazliglarmin todqiginin naticalori
verilmigdir.

Bu sistemlarin todgiginin naticalori [5, 9-13, 15] islorinds 6z
oksini tapmusdir.

TI2Te-TITbTe2-TISbTe2 sistemi. Tl2Te-TIThTez-TISbTe:
sisteminin Tl,Te-TISbTe, vo TloTe-TITbTez yan toraflorinds amolo
golon TlgThTes vo TloSbTes tiglii birlogsmalari bu sistemi iki tabeli alt
sistema boliir.

Baxilan alt sistemin tig¢iincii yan torofi TloTe-TloSbTes sistemi
haqda odobiyyatda =ziddiyyotli molumatlar vardir. Miolliflorin
naticolorino gora TloTe-TleSbTes sistem ilkin birlosmoalori arasinda
geyri-mohdud bark mohlullarin oamolo golmasi ilo xarakterizo olunur.
Lakin bazi manbolora gora sistemds Tl Te yaxinliginda bork mohlul-
larda morfotrop faza kegidi miisahids olunur. Tl.Te (F. qr.C2/C) vo
TleSbTes (F.qr. /4m) birlogsmalorinin tamamils forqli Kristal qurulusa
sahib oldugunu nazors alsaq, bu iddia kifayat qodor osasli goriinmdir.
Bu sistem {izra todgigatlar ¢argivasinds, miivafiq adabiyyat molumat-
larinin ziddiyatli olmasini nazora alaraq onun Tl,Te-TleSbTes yan
torafi yenidon todqiq edilmisdir.

Cadval 1
TI,Te-TlsSbTeg sistemi iiciin DTA naticalari, mikrobarklik vo Kristal
qafas parametrlori

Faza e f;i:;z:(K ::/II illl((’ rI(\)/Ib;; Qofas parametrlari A
a=15.662(8); b =8.987(4);
Tl2Te 695 14001 ooy 96((1;), B= 100;6)0, 2 =44
T|9,955b0,05T85,05 702 1515 -
TlooSho1Tes 1 702-715 1330; 1520 -
TlggShooTes 708-728 1320 a =8.9098(4); ¢ = 12.6792(10)
TlgyeSbov4TE5'4 727-753 1270 a= 88889(5), c= 127604(9)
TlgysSbovsTei 740-762 - -
Tly 4ShosTes e 750-773 1180 a =8.8690(4); ¢ = 12.8416(9)
Tl ,SbosTess 775-790 1100 a =8.8490(3); ¢ = 12.9228(9)
TleShTes 800 1000 a =8.8301(2); c = 13.0039(10)
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Sakil 1. T, Te-TlySbTes sisteminin faza diagram (a),
mikrobarkliyin (b) va gqafos parametrlorinin (c) tarkibdon asilihiqlar

Alinmug tocriibi noticalar (Cadval 1) osasinda gostarilmisdir ki,
Tl Te-TleSbTes (sokil 1) peritektik tipli kvazibinar sistemdir. Peritek-
tik tarazligda L+d«<>a olan maye fazanin koordinatlart 5 mol %
TleShTes vo 702 K -dir (a- vo 6 - mivafiq olaraq Tl>Te vo TlgSbhTes
osasinda mohlullardir). a- vo 6- fazalarinin homogenlik sahalori iki-
fazali o + 6 sahasi ilo ayrilir.

Peritektik tarazliq temperaturunda Tl,Te ii¢iin homogenlik sa-
hasi toxminan 7 mol %, TleSbTes tiglin iso 85 mol % toskil edir.
Temperaturun azalmasi ilo bu sahalor bir gadar daralir vo otaq tempe-
raturunda mikrobarklik 6l¢malarina vo RFA naticalaring gora ~ 5 va
~ 80 mol % taskil edir.

Bu bork mohlullarin gofas parametrlorinin vo mikroborklik-
lorinin torkibden asililiq oyrileri iizerindo miisahids olunan sinma
noqtalori « vo 8-fazalarin doymus torkiblorini gostarir.
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Borkfaza tarazhiqlart diagrami (sokil 2) bu sistemds otaq
temperaturunda faza sahalorinin yerlogsmasini oyani sokildo gostarir.
Goriindiiyii kimi sistem ikifazali (a+3) sahasi ilo ayrilan iki birfazali
(a- vo 8-) sahadon ibaratdir. Sokildo hamg¢inin tadqiq olunan daxili
politermik kasiklor va xalitalorin torkiblori gostorilmisdir. Belaliklo,
faza diagramimin 300 K-do izotermik kasiyi gostorir ki, -fazanin
homogenlik sahasi qatiliq iigcbucaginin sahasinin 90%-don artigini
tutur.

T1,SbTe,

z ; ! 1 2
18T, Te’a 20 40 [A] 60 80 T1,TbTe,
mol.% T1, TbTe,
Sokil 2. TI,Te-TlsSbTes-TleThTes sisteminin 300 K
temperaturunda bark faza tarazhqlar1 diaqrami. Qiriq xatlar va
noqtalor tadqiq olunmus kasiklar va xalitalardir.

Likvidus sathi (sokil 3) {i¢ ilkin kristallasma sahasindon ibaratdir.
Bu sahalordo maye fazadan ilkin olaraq o- vo d-fazalar (1 va 2 saholari),
hamginin torkibco baxilan qatiliq miistovisindon konarda yerlogon
TITbTez birlosmasi (3 sahasi) kristallasirlar. Sonuncu sahada TITbTe;
birlogmasinin maye mohluldan ilkin olaraq kristallasmas1 RFA {isulu ilo
tosdiq edilmisdir.
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Sokil 3. TI,Te-TlsTbTes-TleSbTeg sisteminin likvidus sathinin
proyeksiyasi. Tlkin kristallasma sahalari: 1-a; 2-3; 3- TITbTe..

T Te-TloSbTes-TloThTes alt sisteminin bir sira politermik vo
izotermik kasiklori qurulmusdur. Onlar dissertasiyada verilir vo otrafli
sorh olunur.

TloTbTes-TITbTex-TIShTez-TlaShTes alt sistemi. Bu sistemin
TISbTe2-TITbTe: yan torafi tizra xalitolorin toz difraktogramlar: sokil
4-da gostarilmisdir. Sokildon goriindiiyii kimi 70 va 90 mol% TISbTe>
torkibli xolitolorin difraksiya monzorolori TISbTe, ilo keyfiyyatco
eynidir. Bu onlarin birfazali olmasimi tosdiq edir. 20, 40 vo 60 mol%
TISbTe; torkibli nimunalorin difraksiya monzaralori iso TISbTe: vo
TITbTe: birlosmalarinin reflekslari toplularindan ibaratdir, yani onlar
faza diaqramlarinda qonsu birlosmolor osasinda qarsiliqghi doymus
bork mohlullarin omals gatirdiklori ikifazali xalitalordir.

Toz difraktogramlar osasinda fazalarin kristal qofas tiplori toyin
edilmis vo qofos parametrlori hesablanmisdir (cadval 2). ilkin birlos-
molor asasinda bork mohlullarin homogenlik saholorini dagiglosdir-
mok tigiin qofas parametrlorinin gatiligdan asililiq qrafiki qurulmus-
dur (sokil 5). Qrafikdon goriindiiyii kimi bork mohlullarda Sb—Thb
ovozolunmasi zamani a parametrinin giymoti azalir, ¢ parametrinin
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giymati iso artir. Hor iki parametrin torkibdon asililiq xatlori ~30 vo
90 mol% TITbTe, torkiblorinde sinma noqtalorine malikdir. Araliq
tarkiblords iso qofas parametrlori qatiligdan asili olmadan sabit qalir-
lar. Sinma ndqtalari miivafiq olaraq TISbTe, vo TITbTe> asasinda P2-
va B1-bark mohlullarin garsiligli doymus torkiblarino uygundur. Qeyd
etmok lazimdir ki, B1+f2 ikifazali sahasinda arintilorin imumi tarkibin-
don asil1 olmayaraq hor iki fazanin qafas parametrlarinin sabit qiymo-
to malik olmasi dolayis1 ilo xalitolorin tarazliq halinda olmasimi da
oks etdirir. B2 -fazanin homogenlik sahasinds gofas parametrlorin ga-
tiligdan asililigi xattidir, yoni Veqard gaydasina tabe olur. Belslikla,
rentgenfaza analizi noticalorino goro TISbTeo-TITbTe, sistemi soli-
dusdan asagida stabil olub, komponentlorin mahdud garsiligl hallol-
masu ilo xarakterizo olunur. TISbTez birlosmasi asasinda hallolma 30
mol%, TITbTe, asasinda isa 10 mol% toskil edir.

3000

TISbTe,

90 mol.% TISbTe>

Counts

A ) 157 SO i S i e e

| 70 mol.% TISbTe:

60 mol.% TISbTe;

K o= 0 JL.A“-».L ._M-‘ O Sy e
’ 40 mol.% TISbTe»

20 mol.% TISbTe:

TITbTe:

2Theta (Coupled TwoTheta/Theta) WL=1.54060

Sakil 4. TISbTe,-TITbTe; sisteminin bazi xalitalorinin
toz difraktoqramlari

TITbTex-TlgThTes-TloSbTes-TISbTe, alt sisteminds borkfaza ta-
razhiglarinin xarakterini miioyyan etmok {iglin bu sahadon gotiiriilmiis,
bir ne¢o termiki emaldan kegirilmis xolito RFA isulu ilo todqgiq olun-
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musdur. Miioyyan edilmisdir ki, TloSbTes-TloThTes sistemindo amolo

golon geyri-mohdud bark moahlullar (3-faza) sistemin digor 2 birlosmasi

asasindaki bork mohlullarla - TITbTez (B1) va TISbTe: (B2) garsiliql to-

sirdo olub, B1+d vo B2+d ikifazali sahalorinin va onlari sarhadlondiran
B1+PB2+6 tigfazali sahasinin formalasmasina gatirib gixarir.

Cadval 2

TISbTe,-TITbTe, sistemi iigiin bazi niimunalarinin faza tarkibi

vd qafas parametrlori

Tarkib, mol% Faza . .
TIShTes torkibi Rombik gofas parametrlari, A
0 B1 a = 4.4245(4); c = 23.3025(20)
10 B a=4.4238 (4); c = 23.3751(21)
20 BitP2 | o —faza: a =4.4237 (4); c = 23.3759(21)
B —faza: a = 4.4180(5); ¢ = 24.0061(20)
40 BitP2 | o —faza: a =4.4238 (5); c = 23.3747(21)
B —faza: a = 4.4183(4); ¢ = 24.0024(20)
60 BitP2 | o —faza:a =4.4238 (5); c = 23.3753(21)
B —faza: a = 4.4184(5); ¢ = 24.0052(20)
70 B2 a = 4.4180(5); ¢ = 23.9991(20)
80 B. | a=4.4173(4); c = 24.1754(20)
90 B. | a=4.4165(5); c = 24.2516(21)
100 B. | a=4.4155(5); c = 24.2682(21)
A
A - _
- H24.0
e -C
443+
B -1235
el —
4.421
B. - B
B.+B. -123.0
B
441}
1 1 1 1
TISbTe, 20 40 60 80 TITbTe,
mol %

Sokil 5. TISbTe,-TIThTe; sistemi ii¢iin gofas parametrlarinin
qatihqdan asihihq grafiki
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Alinmis naticalor asasinda Tl Te-TIThTex-TISbTe, sisteminin
borkfaza tarazliglar1 diagrami qurulmusdur (sokil 6). Gortindiyii ki-
mi TlgThTes-TloSbTes koasiyi boyunca amologolon fasilasiz 3-bark
mohlullarin homogenlik sahasi talliumla zongin gatiliglara dogru kos-
kin niifuz edir vo qatiliq tighucaginin Tl,Te-TloTbTes-TloSbTes his-
sasinin boyiik bir hissasini tutur.

TLTe
o+0 - "o

T TbTe, /

20

‘ 2
TITbTe, 20 40 60 80 TISbTe,
mol.% T1TbTe,

Sokil 6. Tl Te-TITbTe,-TISbTe, sisteminin
barkfaza tarazhqlan diagram.

TloSbTes-TloThTes-TIThTe,-TISbTe, gatiliq sahasinds iso d-fa-
zanin homogenlik sahosi praktiki olarag TleSbTes-TlgTbTes kosiyin-
don konara ¢ixmir. TITbTex-TISbTe sarhad sistemindo ilkin birlogmo-
lor asasinda amala galon B1- vo B2- bark mohlullarin homogenlik sahs-
lori do qatiliq tighucagr daxiline az (toxminan 1-2 mol%) niifuz edir.
Qatiliq tigchucagimin bu sahasindo d-faza B1- vo B2- bark mohlullarla
stabil konnodlar vo ikifazali saholor (B1+ & vo B2+ 0) yaradir. Bu saho-
lor bir-birilo genis B1+P2+0 tigfazali sahasi ilo sorhadlonirlar.

T, Te-TITbTex-TISbTe, sisteminin bismutlu analoqu keyfiy-
yatca eyni faza tarazliglart monzorasine malikdir. Homin sistemin
borkfaza tarazliglar1 diagrami, homginin Tl2Te-TlgTbTes-TloBiTes
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gatiliq sahasinds likvidus va solidus sothlorinin proyeksiyalari, faza
diagraminin bir sira izotermik vo politermik kasiklori dissertasiyada
verilmis vo atrafli sorh olunmusdur.

Dordiincii  fasildo miivafiq bes komponentli sistemlorin
Tl4PbTes -TlgBiTes-TloSmTes vo Tl4PbTes -TloBiTes-TlgThTes gati-
liq miistovilari lizro faza tarazliglarinin todgiqinin (4.1 vo 4.2. parag-
raflar1), hamginin termodinamik analizinin vo modellasdirilmasinin
(4.3. paragrafi) naticalori verilir.

Bu sistemloarin todgiqinin naticalori [1-4, 6-8, 14, 16, 17] islo-
rinds 6z oksini tapmusdir.

TlsPbTes-TloBiTes-TloSmTes sistemi. Bu sistemin niimunalori
avvalcadan sintez vo identifikasiya olunmus ilkin ti¢lii birlogsmalorin
vakuumlagdirilmis kvars ampulalarda birgs oridilmasi ilo hazirlan-
migdir. Oridilmo naticasinds alinmis xslitolor 700 K-do 800 saat
middatinds termiki emaldan kegirilmisdir. Tarkibinds 60 mol%-don
artiq TlegSmTes olan niimunalor aridilmadon sonra toz halina salina-
rag, yaxsi garigdirilmis, tabletlor halinda preslonarak yenidon vaku-
umlasdirilmig kvars ampulalarda yerlosdirilmis vo homin soraitds ter-
miki emal edilmiglor. Qatiliq tichucaginin iki yan torofi (TIsPbTes-
TleSmTes vo TlgBiTes-TloSmTes) va bozi daxili kasiklari {izra niimu-
nalor hazirlanmigdir. Tocriibi naticolorin birga islonmosi  Tl4sPbTes-
TloSMmTee-TloBiTes sistemindo faza tarazliglarmin qarsiligli tosir
xarakterini miioyyan etmoyo imkan vermisdir.

TI4PbTes-TleSmTes va TloBiTes-TloSmTes sistemlari. Faza di-
agraminin bu yan toraflori {izra niimunalarin DTA naticalori, fazala-
rin mikroboarkliklori vo kristal qofos parametrlori codval 3-do, onlar
osasinda qurulmus faza diagramlari vo miivafiq "torkib-xassa" diag-
ramlari isa sokil 7-do verilmisdir.

TIsPbTes-TlesSmTes vo TloBiTes-TlosSmTes kosiklori (sokil 7)
TlsTes-tipli tetragonal fasilosiz bark mohlullarin (5-faza) omolo galmasi
ilo xarakterizo olunurlar. Lakin onlar TlegSmTeg-1n inkongruent orimasi
sababindon TI-Pb-Sm-Te vo TI-Bi-Sm-Te dordlii sistemlorinin geyri-
kvazibinar kosiklari olub, yalnmz solidusdan asagida stabildirlor. 0-60
mol% TleSmTes qatiliq sahasinds arintidon ilkin olaraq 6-bark mahlul-
lar, TleSmTes fazasi ilo daha zongin olan gatiliq saholorinds iso
TISmTe, kristallasir. Bu genis torkib sahasinds (60-100 mol %
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TleSmTeg) L+TISmTe> ikifazali vo L+TISmTe+5 tigfazali sahalarinin
omolo galmasina gotirib ¢ixarmalidir. Lakin temperatur intervalinin
oldugca kigik olmasi sobobindan tigfazali L+TISmTe,+6 sahasi tocriibi
olaraq agkar olunmamisdir va qiriq xatlorlo gostarilmisdir (sokil 7).

Cadval 3

Tl4PbTes -TloBiTes-TlosSmTes sistemi iiciin DTA naticalori,
mikobarkliyin va ¢ofas parametrlorinin torkibdon asiliiqlar

Termiki Mikro- Tetraqonal qafas
Tarkib barklik, parametrlori, A
effekt, K
MPa a c
TI4PbTes 893 1120 8.8409(5) | 13.0556(6)
Tlg2Pb1.6Smo2Tes 845-875 1160 8.8504(4) | 13.0482(9)
Tlg.4Pb12Smo4Tes 820-850 1180 8.8602(5) | 13.0387(8)
TlgsPb1oSmosTes 817-845 - 8.8645(6) | 13.0343(9)
TlgsPbosSmosTes 790-830 1150 8.8702(6) | 13.0298(9)
TlgsPbosSmosTes | 775-800; 1190 1140 8.8788(5) | 13.0280(9)
T|3,9Pbo,2smo,9Tes 760-775; 1155 - - -
TleSmTes 755; 1180 1080 8.8882(5) | 13.0132(7)
TloBio1SmogTes 760; 1150 - - -
TloBio2SmogTes | 765-775; 1095 1120 8.8810(4) | 13.0201(7)
T|gBio,4smo,6T66 770-790 1140 8.8741(5) 130279(8)
TloBiosSmosTes 780-800 - 8.8710(5) | 13.0301(8)
TloBiosSmo4Tes 785-810 1110 8.8673(5) | 13.0340(9)
T|gBio,8smo,2T66 810-820 1070 88614(5) 130410(8)
TIsBiTes 830 980 8.8545(4) | 13.0476(7)

TleSmTeg birlosmasilo zongin torkib sahosinds mayedon ilkin

kristallagsan fazanin mahz TISmTe, olmasi rentgenografiya vo SEM
tisullar ila tasdig olunmusdur. Bunun {igtin hamin sahadan olan nii-
muna DTA iisulu ils todqiq edildikdon sonra termiki emal olunmadan
onun toz difraktogqrami ¢okilmis vo SEM monzarasi alinmisdir. Mii-
ayyan edilmisdir ki, difraktogramda basqga fazalarla yanas1 TISmTe>
birlosmasina aid aksolunma reflekslari vardir. Bu hamin torkibli ma-
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ye mohlullardan ilkin olaraq mahz TISmTe> birlogsmasinin Kkristallas-
digini siibut edir.

TI4PbTes-TlegSmTes vo TloBiTes-TlegSmTes sistemlorinin hor
ikisi tigtin mikrobarkliyin torkibdon asililiq diagramlar1 yaygin mak-
simumdan kegon ayrilor soklindadir (sokil 7). Bu monzors fasilosiz
bork mohlullar tiglin xarakterikdir. Mikroborkliyin qiymatinin stexio-
metrik birlosmo osasinda bork mohlul omalo golmaosi ilo yiliksolmaosi
onunla izah olunur ki, avazlomoalor zamani (bizim hallarda Pb<>Sm
vo Bi«<>Sm ovazlomolari) atomlarin ion radiuslarinin forgli olmasi so-
babindon kristal qofosdo deformasiya bas verir vo qatiligin artmast ilo
o giiclonir. Bu iso mikroborkliyin artmasina gotirib ¢ixarir.

Araliq tarkiblor ilkin birlasmalarlo keyfiyyatca eyni difraksiya
monzaralorine malikdirlor. Onlar TlsTes-tipli tetragonal qurulusda
kristallasirlar vo reflekslarin tomiz birlosmalors nozoran ciizi siiriismasi
ilo xarakterizo olunurlar. Toz difraktogramlar: TlsTes-tipli tetragonal
qurulusda tam indekslonir, hesablanmis kristal qofos parametrlorinin
torkibdan asililiglar1 Vegard gaydasina tabedir.

@A . © A @h
8.80 L= - 13.05 8.88
J— .
”7\> e o
el » : 8861
I \

s '13.01

888 . . 3.84°F

1 ®
w1100 = "
MPa Eff) 1100
gl
1000 -
. ‘

1000

1200~ . ,
T.K ‘\-\ @ 1200, o
1100 - TK ’\.\ (ay
1100 -

1000 - \ \
LiTISmTe, 1000 )

0 - \ L+11smle, Y

\ 900 \
\\ \\
T B30 Ligitismite,
800 - LisiTISmTe, . s 400 |

893

750 5

700 700

1 L ! L L 1 L
TLSmTe, 20 40 60 80 TI,BiTe, Tl.SmTe, &0 60 40 20 2TIPbTe,
mol % T1,BiTe, mol % T1,SmTc,

Sokil 7. TlesSmTes-TlsBiTes va TlesSMmTes-TlsPbTeg sistemlorinin faza
diagram (a), mikrobarkliyin (b) va kristal qafas parametrlorinin (c)
tarkibdan asihihqlari.

20



Likvidus va solidus sathlari. Sistemin. T-x-y diagraminin likvi-
dus sothi TISmTe> birlosmasinin va onunla ab peritektik L+TISmTe;
>0 tarazliq ayrisi ila sarhadlonan 8-bark mohlullarin ilkin kristallas-
masina uygun olan iki sahodon ibaratdir. Solidus iss bir sothdon iba-
rotdir vo bu sath sistemds subsolidusda bircinsli §-fazanin mévcud
olmasini oks etdirir (sokil 8).

Aldigimiz tacriibi naticalor TlsPbTes-TloBiTes-TloThTes Sistemin-
do do faza tarazliglarinin oxsar manzarays malik olmasini gostordi. Dis-
sertasiyada bu sistemin likvidus va solidus sathlorinin proyeksiyalari,
hamginin har iki kvazi-iiglii sistemin faza diagraminin bir sira izotermik,

politermik kasiklori verilmis, strafli sorh olunmusdur.
TL,SmTe,

80 &, N
880 e
. \\860 O W
/%880 N, 0 NTTeel
2TIPbTe, 20 420 [A] 60 80  TLBiTe,
mol % TI,BiTe,

Sakil 8. Tl.PbTes-TleSmTes-TlsBiTes sisteminin likvidus sathinin gatiliq
iicbucag iizorina proyeksiyasi. Ilkin kristallasma sahalori: 1-3; 2-TISmTes..
Burada A, B va C — miivafiq sarhad sistemlarinin ekvimolyar tarkibli
xalitalari. Quriq xatlar — solidus ayrilari, néqtali diiz xatlor — tadqiq
olunmus politermik kasiklari.

TIsPbTes-TlgSmTes-TloBiTes sisteminin faza diaqraminin
3D-modellagdirilmasi.

Real yarimkecirici sistemlors totbiq baximindan, faza
tarazliglar1 nozoriyyasinin oks masalasinin (hal diagramlarindan ter-
modinamik funksiyalarin hesablanmasi) holli daha boyiik praktiki
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maraq kasb edir, ¢iinki termodinamik xassalorin eksperimental todqi-
qi templori faza tarazliglarinin todqiqindon xeyli asagidir.

Bu masalanin termodinamik cohatdon korrekt halli ii¢iin faza
diagramlarindan olavo fazalarin xassolori hagqinda bu vo ya diger
moalumat talob olunur. Talab olunan minimal ilkin molumat toplulari-
na uygun diizgiin hallorin miimkiin variantlar1 G.F.Voronin torafin-
don aragdirilmigdir.

Oksor real sistemlor ticiin termodinamik cohoatdon korrekt hall
dsullarmin hoyata kegirilmasi {igiin lazimi minimum moalumatlar
moveud olmur. Buna gora do faza diagramlarinda toplanmis termodi-
namik malumati alds etmok ti¢iin daha ¢ox toqribi iisullardan istifado
olunur. ©n ¢ox istifads edilon tisullar miixtalif model tosavviirloring
asaslanir ki, bu da ¢ox mahdud ilkin malumatlarla hesablamalar apar-
maga imkan verir. Bu yanagmanin asas ¢atismazligi ondan ibaratdir
ki, termodinamika gor¢ivasinda gobul edilmis modelin realliga uy-
gunluq doracasini aprior miioyyon etmok miimkiin deyil. Buna goro
da, bu ciir giymatlondirmalorde hamiso faza modelinin geyri-adek-
vatligr ilo bagli namalum xata olur, yani onlar termodinamik cohat-
don qeyri-korrekdirlor. Bununla belo geyd edildiyi kimi, segilmis
modelin realliga yaxin olmasini tamin etdikds, belo yanagmadan isti-
fado etmok miimkiindiir.

Uclii vo ya kvaziiiclii sistemlorin hacmi T-x-y diagramlarmnin
ti¢ol¢iilit (3D) kompiiter modelinin qurulmasinin asas prinsipi onun
faza tarazliglar1 sathlorinin vo faza sahalarinin ti¢olgiilii manzaralari-
nin qurulmasidir. T-x-y diagramlarinin 3D kompiiter modellarindon
istifads tadqiqg olunan sistemlarin handasi strukturunun miixtalif vari-
antlarini nazora almaga imkan verir. 3D modellagdirmo sathlorin sa-
yini va ndviini (xatti vo ya geyri-xatti sathlor, miistovi, kiinbaz vs s.),
faza saholorinin sayini, tigfazali sahoslordo hansi bark fazalarin sabit
va ya doayisan torkibli olmasini miioyyan etmaya, cadval malumatlari-
n1 ligol¢iilii manzaralora ¢evirmaya vo yekun olaraq T-x-y diagrami-
nin handasi modelini qurmaga imkan verir.

2Tl4PbTes-TloBiTes-TlosSMmTes vo 2T1aPbTes-TlgBiTes-TloThTes
sistemlorinin ii¢dl¢iilii likvidus sothlorini vizuallagdirmaq iiglin isdo
OriginLab programinin analitik variantindan istifads edilmisdir.

TI4sPbTes-TIoBiTes-TleSmTeg sisteminin faza diagraminin 3 D
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modellasdirilmasi ii¢iin avvalco onun TlgSmTes (1) - 2TlsPbTes (2),
TloSmTes (1) - TloBiTes (3) vo 2Tl4PbTes (2) -TloBiTes (3) sorhad sis-
temlorinin likvidus va solidus ayrilarinin analitik ifadslori alinmigdir.

Bunun tiglin heterogen saholords tarazliqda olan fazalarin tor-
Kiblari {iciin qeyri-solis movqelor istifads edilmisdir®.

1-2 vo 1-3 sistemloarinin likvidus va solidus temperaturlarinin
tarkibdon monoton asililigi sabobindon onlar ii¢iin asagidaki tonlik-
lordan istifado olunmusdur:

T(likvidus)= a+bx-+(c+A)x(1-x)
T(solidus)=a+bx+(d+A)x(1-x)

2-3 sisteminds likvidus vo solidus temperaturlarinin torkibdon

miirokkob asilili§ini nazars alaraq onun tigiin

T(likvidus)= a+bx+(Cotcix+Cax?)x(1-X)
T(solidus)=a+bx+(do+d1x+d2x?+d3x3)x(1-X)

tonliklorindan istifads edilmisdir. Burada a vo b amsallar1 TlaSmTes,
TIsPbTes vo TlgBiTes birlosmalorinin arimo temperaturlarina ssason
miloyyon edilir, ¢ vo d omsallart tocriibi xotalarla olagodardir.
TleSmTes(1)-2T1sPbTes(2)-TloBiTes(3) tiglii sistemin likvidus va
solidus sothloari tigiin iso asagidaki tonliklordon istifade olunmusdur:

T(likvidus)=yTiiq(1-2)+(1-y) Tiig(1-3)+Tiig(2-3)y(1-y)(1-X)

T(solidus)=yTsoi(1-2)+(1-y) Tsoi(1-3)+Ts01(2-3)+by(1-y)(1-x)?
Yuxaridaki ifadolordo X — TlgSmTes birlogsmasinin mol hisasi; y = X2 /
(1-x); (1-y) = x3 / (1-X); X2, X3- miivafiq olaraq TlsPbTez vo TloBiTes
birlogsmalorinin mol hissaloridir.

Sorhad sistemlarinds amala galon bark mohlullarin omoalogalmo
sorbast enerjisini hesablamaq ti¢lin assosiasiya olunmus requlyar
moahlul modelinin asimmetrik versiyasindan istifads edilmisdir:

AGI=(a+bT)x™ (1-X) "+RT [pxIn x+q(1-X) In (1-X)] .

Burada birinci hadd requlyar mahlullar modelinin asimmetrik
versiyasinda bark mohlullarin qarisma entalpiyasimi gostorir. Qeyri-

4 Mammadov, A.N., Aliev, Z.S., Babanly, M.B. Study of the Uncertainty Hetero-
geneous Phase Equilibria Areas in the Binary YbTe-SnTe Alloy System. // 13"
International Conference on Theory and Application of Fuzzy Systems and Soft
Computing (ICAFS 2018). Advances in Intelligent Systems and Computing, -
Springer, Cham, - 2019, - vol. 896, - p. 815-822
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mohdud bork mohlullar ii¢iin qarisma parametri a<0, b> 0; ikinci
hodd geyri-molekulyar birlosmolor modelino goro bork mohlullarin
qarigsma konfiqurasiya entropiyasidir; p va q birlosmolordoki miixtolif
atomlarin sayin1 gostorir; R=8.314 C-mol* -K™*,

Likvidus va solidus ayrilarinin optimallasdirilmasi ¢oxmagsadli
genetik algoritmdon (CGA) istifado etmoklo asagidaki sxem iizra
aparilmisdir: avvolco CGA iigiin DTA noticolori osasinda har bir pa-
rametr ii¢lin axtaris diapazonu miioyyon edilmisdir. Sonra dayisonle-
rin giymatlorini variasiya etmoklo onlarin formallasdirdigi likvidus
va solidusun tacriibaya an yaxsi uygunlugu tomin edilmisdir. Qeyri-
solis moantiq giymatlondirilmasi sxemi miioyyon iizviin biitiin miim-
kiin qiymatlorine baxir vo onlar1 0 ilo 1 arasindaki qiymato doyisilir.
On pis yanagmada qiymat sifir, oan yaxsida birs barabor olur. Qeyri-
solis moantiq sxemindon istifado edorak, biitiin iizvlor {igiin 1-5 uygun-
luq saviyyasina va ya ona daha yaxin mévgeys ¢atana godar optimal-
lagdirma aparilir. Bu voziyyato catdiqgda, model parametrlori {izro
geyri-miiayyanlik sarhadlorini miioyyon etmok ti¢iin alinmis son top-
ludan istifads olunur.

Sorhad sistemlorin likvidus vo solidus ayrilori liclin asagidak:
analitik asililiglar alinmigdir:
2T14PbTes- TleSmTes sistemi tigiin
1)T(lig)=893-138*x+70*x*(1-x);  2)T(lig)= 893-138*x+56*x*(1-X);
3)T(lig)=893-138*x+44*x*(1-x); 4)T(sol)= 893-138*x-52*x*(1-x);
5)T(sol)= 893-138*x-62*x*(1-x); 6)T(sol)= 893-138*x-70*x*(1-X) .
TloBiTes —TlogSMmTes sistemi iigiin
1) T(lig)=830-75*x+52*x*(1-X);  2)T(liq)=830-75*x+45*x*(1-X)

3) T(lig)=830-75*x+39*x*(1-x); 4)T(sol)=830-75*x-43*x*(1-X);
5) T(s0l)=830-75*x-50*x*(1-X);  6)T(s0l)=830-75*X-57*x*(1-x).
TloBiTes -2TlsPbTes sistemi ii¢iin

1) T(liq)=830+63*x-+x*(1-x)*(46.7-100.7*x+80.4*x"2);

2) T(lig)=830+63*x+x*(1-x)*(46.7120.7*x+98.4*Xx"2);

3) T(lig)=830+63*x+x*(1-x)*(42.7-130*x+98.4*x"2),
4)T(s0l)=830+63*x+x*(1-x)*(-45+68*x-184*x"2+125*x"3) ;

> Mamedov, A.N. Thermodynamics of systems with non-molecular compounds /
A.N.Mamedov. - LAP Germany, - 2015. - 124 p
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5)T(sol)=830+63*x+x*(1-x)*(-55+68*x-184*x"2+125*x"3);
6)T(s0l)=830+63*x+x*(1-X)*(-65+68*X-184*x"2+125*Xx"3)

Bu tonliklor asasinda hor ii¢ kosik tizra likvidus vo solidus oyrilari
qurulmusdur. 2TI4PbTes-TleSMmTes vo TlgBiTes—TIsSMmTes sistemlorinin
likvidus vo solidus oyrilori sokil 9-da verilir. Goriindilyti kimi miixtalif
ifadalor tizro hesablanmus likvidus vo solidus oayrilori bir-birilo va tocriibi
naticalarls yaxst uygunluq toskil edir.
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/ ]
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2TPbTe, X,mole fraction TlgSmTe, TIBiTe, X, mole fraction TISmTe,

Sokil 9. 2T1,PbTes-TlesSMmTes va TloBiTes—TloeSmTes sistemlorinin
likvidus va solidus ayrilari. Xatlor —hesablama, kvadratlar — tacriiba.

TIsPbTes-TloSmTes-TlgBiTes sisteminin likvidus va solidus
sothlorinin modellosdirilmasi tiglin asagidaki riyazi ifadslor alinmis

vo onlar osasinda faza diagqramimin 3D goriintiisii aldo olunmusdur
(sokil 10).

T (TISmTe; birlosmosinin likvidusu)=(-1248+4673*x-2300*x2)*y+
(-1248+4673*x- 2300*x"2)*(1-y)
T (bork mahlullarin likvidusu)= y*Tiig(1-2)+(1-y)*Tiiq(1-3)+
ay*(1-y)*(1-x1)=(893-138*x+56*x*(1-x))*y+(830-75*x+
45%x*(1-x))*(1-y)+ 40*y*(1-y)*(1-x) ,
T (solidus)= y*Tsoi(1-2)+(1-y)*Tsoi(1-3)+by*(1-y)*(1-x)"2 =
(893-138*X-62*x*(1-X))*y+(830-75%X-50%x*(1-x))*(1-y)+
44*y*(1-y)*(1-x)"2

Hesablamalar naticosindo miioyyon edilmisdir ki, 300-900 K
temperatur intervalinda qarigma Gibbs sarbast enerjisinin ikinci tortib
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toromosi sifirdan boylikdiir. Ona gora do biitiin torkib intervalinda
funksiyanin dayaniqliq doracasi (> 0) do sifirdan boyiikdiir. Bu iso
bark mohlullarin termodinamik stabilliyini gostarir.

i TIPbTe,(893K)
| &

XN
A+
Te, [ °
iy

p Y RIS
T T1,SmTegly55Y %,

.

]
o 7
o

=

Sakil 10. TlgPbTes -TlgBiTes- TleSmTeg sisteminin
3D vizuallasdirilmis modeli

Eyni gayda ilo TIgPbTes-TloBiTes-TloThTes sisteminin 3 D ter-
modinamik modellasdirilmoasi apariimisdir.

Beloliklo, baxilan hor iki kvaziiiglii sistemin faza diagraminin
3 D modelloasdirilmasi vo termodinamik analizi tocriibi naticalorlo
yaxst uygun galir vo gostorir ki, TlsTes birlosmasinin qurulus analog-
lar1 olan tiglii birlosmalordan togkil olunmus miirokkob sistemlor ter-
modinamik stabil geyri-mohdud bark mohlullarin amalo galmasi ilo
saciyyalonir vo bu sistemlordo amalo golon maye vo bark mohlullar
assosiasiya olunmus requlyar mohlul hesab edils bilar.

NOTICOLOR
1. DTA, RFA, SEM voa mikrobarkiliyin 6lgiilmasi iisullari ila TI-BV-
Th-Te (BVY-Sb, Bi) sistemlorinin TI;Te-TIBVTe,-TIThTe, gatiliq
saholorinds fiziki-kimyavi garsiligli tosir xarakteri miioyyon edilmis,
hor iki torkib miistovisi iizro borkfaza tarazliglar1 diagramlari vo
bir sira "tarkib-xasss" diagramlar1 qurulmusdur. Gostorilmisdir ki,
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har iki sistem biitovliikkdo geyri-kvazitiglii olsa da subsolidusda
stabildir. Fasilosiz bark mohlullar gotiron TloThTes-TIoBVTes da-
xili kasiklori bu sistemlori iki miistoqil alt sistema boliir: TloTe-
TIoBVTes-TloThTes vo TIBVTer-TIoBYTes-TloThTes-TIThTe:.

2. TloTe-TIsBYTes-TlgThTes alt sistemlori iizro faza tarazliglarinin
T-x-y koordinatlarinda tam moanzaralori alinmigdir. Hor iki siste-
min likvidus va solidus sathlorinin proyeksiyalari, faza diagramla-
rinin bir sira politermik va izotermik kasiklori qurulmusdur. Mii-
ayyen edilmisdir Ki, likvidus sathlori TIsBYTes-TloThTes kosiklori
tizro fasilosiz bark mohlullarin (8-faza), homginin Tl Te va
TITbTez birlosmalori osasinda fazalarin ilkin Kkristallasmasini oks
etdiron 3 sahadan ibaratdir, solidus sothlori iss ilk iki fazaya aid 2
sathdon ibaratdir. 8-fazanin homogenlik sahosi gatiliq tighucag:
daxilina koskin niifuz edarak onun sahasinin 90%-o goadar hissasi-
ni ohato edir.

3. TIBVTe,-TloBVTes-TloThTes-TITbTe: alt sistemlorinds TlgBYTes-
TlgThTes yan toroflori tizro amalo golon fasilasiz bark mohlullar
(5-faza) TITbTe, va TIBVTe, birlosmolori osasinda genis bork
mohlul sahalari ilo (B1 vo B2) qarsiligh tasirds olub, B1+d vo B2+d
Vo PB1+P2+5 heterogen saholari amoalo gotirir. Miixtalif fiziki-kim-
yavi metodlarla B1- vo Bo-fazalarin homogenlik sahalari, hamg¢inin
gostarilon heterogen sahalorin sarhadlori toyin edilmisdir.

4. Mivafiq  beskomponentli  sistemlorin  TlsPbTes-TloBiTes-
TleSmTes Vo TlsPbTes-TlgBiTes-TloThTes qatiliq miistavilori tizra
faza tarazliglarina aid yeni garsiligli tonzimlonmis naticalor komp-
lekslori alinmisdir. Har iki alt sistemin T-x-y diagraminin bir sira
saquli vo 1ifgi kasiklari, hamginin likvidus vo solidus sathlarinin
gatiliq miistovilari tizarina proyeksiyalari qurulmusdur. Miiayyan
edilmisdir ki, likvidus sathi 8-fazanin vo TILnTez (Ln-Sm, Thb)
asasinda fazanin ilkin kristallasma sahoalarindan, solidus iss 5-fa-
zaya aid bir sothdon ibarotdir. Hor iki alt sistem TleSmTes vo
TleTbTes birlosmalarinin inkongruent arimasi sobobindan geyri-
kvaziii¢lii olsa da, subsolidusda stabildir va TlsTes tipli tetraqonal
gofasdo kristallasan fasilosiz bark mahlul seriyalari omalo gatirir.

5. Assosiasiya olunmus requlyar mohlul yanagsmasina osaslanmagla
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TI4PbTes-TloBiTes-TloSmTes vo TlsPbTes-TlgBiTes-TlgThTes Sis-
temlorinds fazalarin likvidus va solidus sathlorinin analitik tonlik-
lori alinmis, onlarin 3D modellari yaradilmis va vizuallagdirilmis-
dir. Bu modellor asasinda faza diagramlarinin termodinamik anali-
zi hayata kegirilmis, hom maye, hom do bark mahlullarin assosia-
siya olunmus requlyar mahlul modelins uygunlugu gostarilmisdir.

. Todqiq edilon dord- va beskomponentli sistemlords faza tarazlig-

larina aid alinmis noticalor asasinda, onlarda askar edilmis yeni
dayison torkibli fazalarin verilmis torkibli segma niimunalori fardi
sokildo sintez olunmus vo xarakterizo edilmislor. Homin niimuno-
lorin orintidon kristallasma xarakteri vo temperatur intervallari,
homginin kristallografik parametrlori toyin edilmisdir. Askar edil-
mis yeni bork mohlullar tonzimlons bilon tarkibs vo funksional
xassaloro malik potensial magnetik topoloji izolyatorlar vo ter-
moelektrik materiallart kimi maraq kosb edir.

Dissertasiyanin asas naticalori asagidaki elmi asarlords cap

olunmusdur.

1.

Alakbarzade, G.I. TI4sPbTes-TlgSmTes system / G.l.Alakbarzade,
D.M.Babanly, S.Z.Imamaliyeva // Condensed Matter and Inter-
phases, - 2017. 19 (4), - c. 474-478.

Alakbarzade, G.l., Mehdiyeva, |I.F., Mirzoyeva, R.J,,
Imamaliyeva, S.Z. Phase formation in TIsPbTes-TloBiTes-
TloLnTes (LN-Sm, Tm) systems and some properties of solid so-
lutions // 3" International Turkic World Conference on Chemical
Sciences and Technologies, - Baku, - 2017, - p. 259.

Imamaliyeva, S.Z. Phase equilibria in the TIlsPbTes-TlgSmTes-
TIoBiTes section of the TI-Pb-Bi-Sm-Te system / S.Z.Imamaliyeva,
G.l.Alakbarzade, M.A.Mahmudova [et al.] // Acta Chimica Slove-
nica, - 2018. vol.65, - p. 365-371.

Imamaliyeva, S.Z. Experimental study of the TlsPbTes-TloThTes-
TloBiTes section of the TI-Pb-Bi-Th-Te system / S.Z.Imamaliyeva,
G.l.Alakbarzade, M.A.Mahmudova [et al.] // Materials Research,
-2018. 21 (4), - p. 20180189.

Imamaliyeva, S.Z. TloTe-TlgSbTes-TloTbTes system / S.Z.Imam-

28



10.

11.

12.

aliyeva, G.l.Alakbarzade, K.N.Babanly [et al.] / New Materials,
Compounds and Applications, - 2018. 2 (3), - p. 221-230.
Anexb6ep3zane, ['.W., HWmamamuea, C.3., Cammumos, 3.05.,
baGannel, M.b. ®H3HKO-XMUMHYECKOE MCCIEIOBAHUE CHCTEM
TI4PbTes-TloLnTee-Tl9BiTes (Ln-Sm, Gd, Tb) // "Beicokoumc-
Thle BenlecTBa U Marepuainsl. [lonydyenue, ananus, npuMeHenue"
XVI Bcepoccuiickas KoH}. u IX mIKoOIa MOJNOABIX YUEHBIX, TTOCB.
100-netuto I'.I". [leBsatoix, - HoBropon, - 2018, - c. 22.
Anexbep3sane, I'.1., HUcmamiiora, K.I', Camumon, 3.0.,
HNmamanuena, C.3. [lonyuenue U GU3NKO-XMMHYECKOE UCCIEO-
BaHHME HOBBIX TeUTypuaHbIX (a3 B cucreme TlsPbTes-TloLnTes-
TIoBiTes // 11 international scientific conference of young
researchers dedicated to the 95" Anniversary of the National
leader of Azerbaijan, Heydar Aliyev, - Baku, - 2018, - p.158-159.
Anexbepsane, .., Umamanuepa, C.3., babanns, M.b. HoBbie
¢da3bl epeMeHHOro COCTaBa — MOTEHIUAIbHBIE TEPMOAICKTPHU-
yeckue ~ marepuanbl B cuctemax — T1aPbTes-TloBiTes-
TleSm(Th)Tes // Becepoccuiickasi KOHPEPESHIUS ¢ MEXITyHAPOI-
HBIM ydacTueM "XuMHs TBEPAOTO Tena U (PYHKIMOHAIBHBIE Ma-
tepuansl"u XII BcepoccHUiCKUN CUMIO3UYM C MEX[I. y4acTHEM
"TepmoauHamuka u Matepuanosenenue”, - Cankr-IlerepOypr, -
2018, - c. 155.

Alakbarzade, G.l. Solid-phase equilibria in the TIBiTe2-TITbTe>
system // Chemical Problems, - 2019. 4 (17), - p. 565-571.
Alakbarzade, G.l. Rentgenographic investigation of solid-phase
equilibria in the TISbTe,-T1TbTe. system // Azerbaijan Chemical
Journal., - 2019. Ne3, - p. 84-87.

Alakbarzade, G.l., Imamaliyeva, S.Z., Shukurova, G.M., Ba-
banly, M.B. Solid-phase equilibria in the TIBi(Sb)Te>-TIThTe>
systems // 5" International Turkic World Conference on Che-
mical Sciences and Technologies (ITWCCST 2019), - Sakarya, -
2019, - p. 136.

Olokborzads, Q.1., Siikiirova, Q.M., Mirzoyeva, R.C., imamoli-
yeva, S.Z. TISbTe,-TITbTe; sistemindo bork faza tarazliglart //
Miiasir tobiot vo iqtisad elmlorinin aktual problemlari, - Ganca, -
2019. - s. 31-33.

29



13.

14.

15.

16.

17.

Imamaliyeva, S.Z. Solid-phase equilibria diagram of the Tl,Te-
TITbTe,-TISbTez system / S.Z.Imamaliyeva, G.l.Alakbarzade,
V.A.Gasymov [et al.] // New Materials, Compounds and Appli-
cations, - 2020. 4 (2), - p. 99-107.

Imamaliyeva S.Z. Modeling the phase diagrams of the TloSmTes
-TlsPbTez and TleSmTes -TloBiTes systems / S.Z.Imamaliyeva,
G.l.Alakbarzade, A.N.Mamedov [et al]. // Azerbaijan Chemical
Journal, - 2020. Ne4, - p. 12-16.

Imamaliyeva, S.Z. Phase relations in the Tl,Te-TIBiTex-TIThTe>
system / S.Z. Imamaliyeva, G.l.Alakbarzade, D.M.Babanly [et al]
// Condensed Matter and Interphases, - 2021. 23 (1), - p. 32-40.
Imamaliyeva, S.Z., Alekberzade, G.l., Mamedov, A.N., Tagiev,
D.B., Babanly, M.B. Modeling the phase diagram of the
TlosSmTes-TlsPbTes-TloBiTes system // 14" International Confe-
rence on Theory and Application of Fuzzy Systems and Soft
Computing (ICAFS 2020). Advances in Intelligent Systems and
Computing, - Springer, Cham, - 2021. vol.1306, - p. 480-489.
Imamaliyeva, S.Z. Modeling the phase diagram of the TlgThTes -
TIsPbTes -TloBiTes system / S.Z.Imamaliyeva, G.l.Alakbarzade,
A.N.Mamedov [et al] // Azerbaijan Chemical Journal, - 2021.
Ne2, - p. 6-12.

30



Dissertasiyanin miidafiosi 2024-cii 1l tarixindo
saat Baki Dovlot Universitetindo foalliyot gostoron ED 2.16
Dissertasiya Surasinin iclasinda kegirilocak.

Unvan: AZ 1148, Baki soheri, Z.Xalilov kiig, 23.

Dissertasiya ilo Baki Dovlot Universitetinin kitabxanasinda tanis
olmaq miimkiindiir.

Dissertasiya vo avtoreferatin elektron versiyalart www.kgkiamea.az
rosmi internet saytinda yerlogdirilmisdir.

Avtoreferat 2024-ci 1l tarixinda zaruri tinvanlara
gondorilmisdir.



http://www.kqkiamea.az/

Capa imzalanib: 04.10.2024
Kagizin formati: 60x841/16
Hocm: 39222 isara

Tiraj: 100 niisxo



