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Исследованы спектры отражения в области инфракрасного излучения, обусловленные ко-
лебаниями решетки в монокристаллах FeGa2Se4, выращенных методом Бриджмена. Рассчи-
таны контуры однофононных спектров отражения и определены параметры фононов, эф-
фективные ионные заряды и диэлектрические постоянные. 
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Изучение колебательных спектров сложных полупроводниковых соединений в 
далекой ИК области дает информацию не только об оптических модах, но и позволяет 
решать проблемы структуры и динамической теории кристаллической решетки. 

В данной работе впервые представлены результаты исследования колебательных 
спектров отражения монокристаллов FeGa2Se4 в области инфракрасного излучения. 

Монокристаллы FeGa2Se4 получены прямым сплавлением элементов высокой 
степени чистоты методом Бриджмена [1]. Спектры ИК отражения измерены на Фурье-
спектрометре FIR-30 в области частот 500–50 см-1 при комнатной температуре с 
разрешением 2–4 см-1. 

Тройное соединение FeGa2Se4 кристаллизуется в кубической решетке с про-

странственной группой 1
2 dD  ( P 42m ). Исследуемое соединение является изоструктур-

ным аналогом α-CdIn2Se4. Решетка FeGa2Se4 может быть получена из решетки цинко-
вой обманки путем заполнения четырех металлических узлов последней одним атомом 
Fe2+ и двумя атомами Ga3+ (один узел остается пустым); в элементарной ячейке содер-
жится 8 атомов и 16 валентных штрихов. 

На основании теоретико-группового анализа в центре зоны Бриллюэна должны 
наблюдаться 2 акустические моды и 13 оптических мод следующих симметрий [2]: 

Г = 2A1 + 2A2 + В1 + 4В2 + 6Е 
Согласно правилам отбора, колебательная мода симметрии A2 является неактивной 

как в ИК, так и КРС спектрах. Все остальные моды как акустические, так и оптические яв-
ляются активными в спектрах КРС. ИК активными являются моды симметрии B2 и E. В 
симметриях B2 и E по одной моде акустической, а все остальные моды оптические. 

На рис. 1 представлены спектры ИК отражения для монокристаллов FeGa2Se4, 
где в исследуемой области частот четко проявляются десять полос отражения. 
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Рис. 1. ИК спектр отражения монокристаллов FeGa2Se4 

Полученные спектры ИК отражения обрабатывали методом последовательного 
дисперсионного анализа Крамерса-Кронига [3], по которому были определены 
основные термодинамические параметры монокристаллов FeGa2Se4 (табл. 1). 

Табл. 1. Параметры оптических фононов и эффективных зарядов 

№ 
моды 

ωLO, 
см-1 

ωTO, 
см-1 

gn Sn 
ε∞

 

ε0 
*
S

эфф

e

Z e  
*
Se

Ze
 

*
Be

Ze
 

1 281 265 8 0,008 
2 256 244 6 0,007 
3 229 221 4 0,005 

8,4

 

9,3

 

0,72 0,84 – 2,90 

4 217 209 4 0,005 
5 205 200 2,5 0,003 
6 105 93 6 0,018 
7 89 87 1 0,003 
8 81 79 1 0,003 

210
LO
2

n 1 TO

1,10


 
 

 
  

9 75 71 2 0,008 
10 67 61 3 0,014 

0 1,11






 

соотношение 
Лиддена – Сакса – Теллера 

Полученные результаты свидетельствуют о том, что в спектрах ИК отражения 
выявлены все колебательные моды, которые вносят основной вклад в ε∞, а также 
определены эффективные заряды, которые отражают специфические особенности 
кристаллической структуры монокристаллов FeGa2Se4. 
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