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На геометрически оптимизированных суперъячейках T1InS2 и T1InS2<  Yb  > с использованием 
теории функционала плотности (DFT) рассчитаны электронные свойства образцов. Рассчита-
на также энтальпия образования T1InS2. Установлено, что T1InS2 имеет слоистую моноклинную 
сингонию с  пространственной группой C2/c–C2h

6 . В образцах изучена частотная дисперсия тан-
генса угла диэлектрических потерь (tgδ), действительной (ε′) и мнимой (ε″) составляющих ком-
плексной диэлектрической проницаемости и проводимости в переменных электрических полях 
(ac-проводимость – σac) поперек слоев в области частот f = 5 × 104–3.5 × 107 Гц. В диапазоне частот  
f = 5 × 104–2.4 ×107 Гц ac-проводимость монокристалла T1InS2 < 1 ат% Yb > подчинялась законо-
мерности σac ∼  f  0.8, характерной для прыжковой проводимости носителей заряда по состояниям, 
лежащим в окрестности уровня Ферми. Оценены плотность и энергетический разброс состояний 
вблизи уровня Ферми, среднее время и расстояние прыжков, концентрация ловушек, ответствен-
ных за проводимость T1InS2 < 1 ат% Yb > на переменном токе.

Ключевые слова: DFT-расчет, суперъячейкa Yb-легированного T1InS2, электронная структура, эн-
тальпия образования, монокристаллы T1InS2 и T1InS2 < 1 ат% Yb >, диэлектрическая проницае-
мость и ac-проводимость.
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ВВЕДЕНИЕ 
Соединение T1InS2  относится к семейству полу-

проводниковых тройных соединений AIIIBIIIСVI. Эти 
кристаллические материалы обладают полупрово-
дниковыми и сегнетоэлектрическими свойствами 
и могут быть использованы как активная среда для 
фотоприемников видимого и среднего ИК-диапа-
зона [1]. Кристаллическая структура соединения  
T1InS2 характеризуется образованием различных 
полиморфных модификаций: моноклинная [2, 3], 
ромбическая [2], тетрагональная [4], гексагональ-

ная [5] и триклинная сингония [6]. Соединение 
T1InS2  с моноклинной сингонией имеет слоистую 
структуру и характеризуется анизотропией физи-
ческих свойств. На свойства кристаллов T1InS2  
сильно влияют, в частности, атомы легирующих 
элементов [7]. Одним из легирующих элементов для 
полупроводников являются лантаноиды [7,8]. 

Цель настоящей работы – расчет структурных 
параметров, электронной структуры и энтальпии 
образования суперъячеек T1InS2 и T1InS2<  Yb  > 
методом функционала плотности (DFT), а так-
же изучение влияния легирования иттербием 
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АСАДОВ и др.

(1  ат.%) на диэлектрические коэффициенты 
и  проводимость выращенных монокристалличе-
ских образцов T1InS2 и T1InS2 < 1 ат% Yb > в пе-
ременных электрических полях радиочастотного 
диапазона при 298 К.

ЭКСПЕРИМЕНТАЛЬНАЯ ЧАСТЬ
DFT-расчет. Расчеты зонной структуры 

и  плотности электронных состояний проводили 
на основе теории функционала плотности (DFT) 
с помощью квантово-химического пакета ATK 
[7]. В качестве исходных электронных конфигу-
раций рассматривали атомы в основном состо-
янии: Tl – [Xe] 4f145d106s26p1, In – [Kr] 4d105s25p1, 
S – 3s23p4, Yb – [Xe] 4f146s2. Электроны остова 
описывали с помощью псевдопотенциалов Ван-
дербильта. Использовали суперъячейки T1InS2, 
содержащие 32 атома, а также примеси атомов 
Yb. В DFT-расчетах свойств эффекты обмена и 
корреляции в общую энергию системы учитыва-
ли в рамках приближения локальной плотности 
(LDA) и приближении обобщенного градиента 
(GGA) по схеме Perdew–Burke–Ernzerhof (PBE) 
[9,10]. Вычисления изменения значений энергии 
выполнены для базисного набора, включающего 
в себя валентные s-, p- и d-орбитали атомов ком-
понентов T1InS2< Yb > с помощью приближения 
низкоэнергетического ядра, где состояния ядра 
пересчитываются после каждой итерации.

Геометрия элементарной ячейки T1InS2 
и  T1InS2<  Yb  > была оптимизирована. При 
структурной оптимизации суперъячейки пози-
ции ионов, форма и объем элементарной ячей-
ки T1InS2< Yb > изменялись незначительно. Для 
построения базиса использовали плоские волны 
с кинетической энергией ≤300 эВ. Энергия отсеч-
ки плоской волны в расчетах самосогласованно-
го поля выбиралась такой, чтобы сходимость по 
полной энергии элементарной ячейки была не 
хуже 5 × 10–6 эВ/атом. Порог сходимости для ме-
жатомных сил составлял 10-4 эВ/Å. Выбор k-точек 
обратной решетки проводили при помощи метода 
Monkhorst–Pack [11]. Для разбиения зоны Брил-
люэна применяли k-сетку 2 × 2 × 2. Указанный 
выбор величин для расчета электронных состоя-
ний обеспечивает высокую точность вычислений 
параметров суперъячейки T1InS2 [7]. 

С использованием оптимизированных пара-
метров элементарной ячейки рассчитывали энер-
гию (энтальпию) образования T1InS2 при нулевой 
температуре по уравнению [12]:

� � � �� � � �� �
� � 2

total
f TlInS Tl In S

1
E [E E E 2E ,

2
        (1)

где 
2

total
TlInSE – полная энергия соединения на фор-

мульную единицу T1InS2; ET1, EIn и ES – энергии 
элементов T1, In и S соответственно (в расчете на 
один атом).

Приготовление образцов. Синтез поликристал-
лов. В качестве исходных компонентов для син-
теза соединений T1InS2 и T1InS2 < 1 ат% Yb > ис-
пользовали особо чистые химические элементы Tl 
(Тл 00), In (Ин00), S («ос.ч.» 16-5) и Yb (99.99%). 
Поликристаллы синтезировали однотемпера-
турным методом [13]. Синтезированные T1InS2  
и T1InS2 < 1 ат% Yb > отжигали при 670 К в тече-
ние 120  ч. Завершенность синтеза поликристал-
лов T1InS2 и T1InS2 < 1 ат% Yb >, их гомогенность 
и  индивидуальность контролировали методами 
дифференциально-термического (ДТА) и  рент-
генофазового (РФА) анализов. ДТА проводили 
на  установке STA  449 F3 Jupiter. РФА порошко-
вых образцов проводили на дифрактометре типа 
D8-ADVANCE в режиме 0.5° < 2θ < 80° (Cu Kα-из-
лучение; λ = 1.5418 Å) при 40 кВ и 40 мА.

Выращивание монокристалла. Из синтезирован-
ных поликристаллов T1InS2 и T1InS2 < 1 ат% Yb >  
методом Бриджмена–Стокбаргера выращи-
вали монокристаллы [13]. Скорость роста мо-
нокристалла составляла 0.1  мм/ч. Образец 
T1InS2 < 1 ат% Yb > в  ампуле, помещенной в  го-
рячую зону печи, расплавлялся. Расплав выдер-
живали при 1050 К в течение 1–2 ч. После выра-
щивания образцов T1InS2 иT1InS2 < 1 ат% Yb > обе 
температурные зоны печи установки Бриджмена 
одновременно охлаждали со  скоростью 10–20 
К/ч до 670 К и в течение 120 ч проводили гомоге-
низирующий отжиг. Выращенные таким образом 
монокристаллы T1InS2 < 1 ат% Yb > имели моно-
клинную сингонию с пространственной группой 
(пр. гр.) C2/c–C2h

6 .
Диэлектрические свойства. Диэлектрические 

коэффициенты образцов монокристаллов T1InS2 
и T1InS2 < 1 ат% Yb > измеряли резонансным ме-
тодом с помощью куметра ВМ 560 [14]. Диапазон 
частот переменного электрического поля состав-
лял 5 × 104–3.5 × 107 Гц. Для электрических изме-
рений образцы готовили в виде плоских конденса-
торов, плоскость которых была перпендикулярна 
кристаллографической c-оси кристалла T1InS2 
с  моноклинной сингонией. В  качестве электро-
дов к образцам использовалась серебряная паста. 
Толщина образцов из T1InS2 и T1InS2 < 1 ат% Yb > 
составляла 200  мкм, а  площадь обкладок  —  
4 × 10–2 см2. Диэлектрические измерения прово-
дили при 298 K. При измерениях монокристал-
лических образцов T1InS2 и  T1InS2 <  1 ат%  Yb  > 
воспроизводимость положения резонанса состав-
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ЭЛЕКТРОННЫХ СВОЙСТВ

ляла по  емкости ± 0.2 пФ, а  по  добротности  –  
(Q = 1/tgδ) ±1.0–1.5 деления шкалы резонатора. 
При этом наибольшие отклонения от  средних 
значений составляли 3–4 % для реальной части 
диэлектрической проницаемости (ε′) и 7 % — для 
диэлектрических потерь (tgδ) [14].

ОБСУЖДЕНИЕ РЕЗУЛЬТАТОВ
Параметры кристаллической решетки. В  про-

цессе легирования химических соединений фи-
зические свойства изменяются, в  частности, 
в зависимости от того, какое положение занима-
ет легирующий атом в  объеме кристаллической 
структуры соединения. Суперъячейки T1InS2 
и  T1InS2< Yb > сформировывали таким образом, 
чтобы атомы компонентов T1InS2 и T1InS2< Yb > 
занимали заданное положение в решетке с моно-
клинной сингонией. Влияние легирующего эле-
мента Yb на смещение атомов T1InS2 относитель-
но узлов идеальной кристаллической решетки 
T1InS2 оценили среднеквадратичным смещением:

� �� �� �� �
� �

�
2ideal

i i
i

1
MSAD R R

N
, 

где MSAD  – среднеквадратичное смещение ато-
мов, i  — индексы всех атомных позиций Ri для 
N атомов, Ri

ideal – координаты узлов кристалличе-
ской решетки.

Частичное замещение индия в T1InS2 легирую-
щим иттербием (Yb) не меняет расположения ато-
мов в  суперъячейке кристалла T1InS2, и  степень 
локальных деформаций кристаллической решет-
ки  — незначительная (<1%) (рис.  1). Вышеука-
занные выводы согласуются со структурой TlInS2 
(Tl+In3+S2

2–), где каждый катион In3+образует че-
тыре ковалентные связи с четырьмя ближайшими 
анионами S2

2–. В этом случае ионный радиус леги-
рующего Yb3+ (0.86 Å) ближе к  ионному радиусу 
In3+ (0.80 Å), чем к ионному радиусу Tl1+ (1.50 Å). 

Оптимизацию геометрии структуры T1InS2 вы-
полняли так, чтобы силы, действующие на  атомы 
со  стороны всей системы, не  превышали 0.1 эВ/Å. 
Результаты DFT расчета оптимизированных параме-
тров кристаллической решетки T1InS2 и T1InS2< Yb > 
приведены в табл. 1. При DFT-расчетах учет вклада 
спин-орбитального взаимодействия в обменно-кор-
реляционную энергию (GGA-PBE) уменьшает по-
грешности между расчетными и экспериментальны-
ми значениями параметров решетки.

Энтальпия образования. В  расчетах энергии 
образования T1InS2 использованы стандартные 
состояния элементов – Tl (гексагональная синго-
ния, пр. гр. P63 / mmc (№ 194)), In (тетрагональ-
ная сингония, пр. гр. In / mmc  (№ 139)) и S (орто

ромбическая сингония, пр. гр. Fddz (№  70)) при 
298.15 К. В  случае DFT GGA-PBE-расчета вы-
численная нами энтальпия образования (Ef ≈ ∆H0) 
соединения T1InS2 с  моноклинной сингонией 
(пр. гр. C2/c–C2h

6 ) при Т = 0 К приведена в табл. 2. 
Сопоставление расчетных данных H0 соедине-
ния T1InS2 (пр. гр. C2/c–C2h

6 ) указывает на разброс 
значений энтальпии в  пределах ~20% (табл. 2). 
Как видно, DFT GGA-PBE-рассчитанная нами 
энтальпия образования T1InS2 составила –237.15 
кДж/моль и лежит в пределах GGA+U-расчетных 
[16] значений энтальпии T1InS2. 

Зонная структура. В зонной структуре суперъ-
ячейкиT1InS2  минимум валентной зоны и макси-
мум зоны проводимости расположены в  точке Γ 
зоны Бриллюэна (рис. 2). 

T1InS2 является полупроводником p-ти-
па с  прямой шириной запрещенной зоны (Eg). 
Результаты DFT-расчета Eg без учета эффекта 
спин-орбитальной связи и  ван-дер-ваальсового 
взаимодействия в T1InS2 и T1InS2< Yb > приведе-
ны в табл. 3. 

Z

X

Y

Z

X
Y

(а)                                                (б)

Рис. 1. Атомная структура элементарной ячейки кри-
сталлов T1InS2 (а) и T1InS2<Yb> (б) с моноклинной 
сингонией (пр. гр. C2/c–C2h

6 ).

Таблица  1. DFT-рассчитанные и  экспериментальные 
значения параметров решетки суперъячеек размером 
2 × 2 × 2 кристалла T1InS2  с моноклинной сингонией 
(пр. гр. C2/c–C2h

6 )

Параметры  
решетки, Å

DFT-расчет Эксперимент
LDA GGA-PBE [5] [15]

a 10.902 10.952 10.95 10.90
b 10.945 10.957 10.95 10.94
c
b°
Z

15.181
96.883

16

15.177
96.883

16

15.14
100
16

15.18
100.21

16
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DFT-рассчитанные Eg T1InS2 меньше экспери-
ментальных значений. Такую разницу в значени-
ях Eg можно учитывать вкладом обменно-корре-
ляционного взаимодействия в Eg в виде поправки 
[18]: Eg  =  εg  + ∆XC, где Eg – ширина оптической 
щели, εg – HOMO–LUMO-щель, ∆XC – обмен-
но-корреляционная поправка. При замещении 
атома In атомом легирующего Yb  в решетке T1InS2 
происходит уменьшение энергетической щели. 
Это приводит к  смещению зоны проводимости 
в сторону энергии Ферми (EF) (рис. 2б). 

Плотности электронных состояний (DOS). Ре-
зультаты DFT-расчетов парциальной плотно-
сти состояний (РDOS) и  DOS T1InS2 приведены 
на рис. 3. 

В  максимуме валентной зоны преоблада-
ют p-состояния атомов S (3p4) и Tl (6p1 тогда как 
в  минимуме зоны проводимости преобладают 
s- и  p-состояния атомов In (5s2), S (3p4) и  малые 
вклады p-состояний атомов Tl (6p1) и  In (5p1). 
6p1-состояния атомов Tl гибридизуются с 6s2-со-
стоянием Tl ниже энергии Ферми (EF). В  то  же 
время s- и p-состояния Tl гибридизуются с p-со-
стоянием атомов In (5p1) ниже и  выше EF. Спек-
тры РDOS T1InS2<  Yb  > кроме вышеуказанных 
состояний включают также очень малые вклады 
f14- и s2-состояния атомов Yb (4f14) и (6s2) в плот-
ность состояний. 

Диэлектрические свойства. Для измерения диэ-
лектрических характеристик использовали моно-
кристаллические образцы T1InS2 и T1InS2< Yb >, 
выращенные нами. РФА показал, что образцы 
имели моноклинную сингонию (пр. гр. C2/c–C2h

6 ).  
На  рис.  4 приведены частотные зависимости 
диэлектрической проницаемости (ε′) образцов 
T1InS2 и T1InS2 < 1 ат% Yb >. Видно, что в T1InS2 
(рис. 4, кривая 1) во  всем изученном диапазоне 
частот существенной дисперсии ε′ не наблюдает-
ся, а ее значение варьируется в пределах 9.8–12.2. 

Таблица  2. DFT GGA-PBE-вычисленная энтальпия 
образования соединения T1InS2 (пр. гр. C2/c–C2h

6) 
(на формульную единицу)

Соединение
–∆rH0, кДж/моль

DFT GGA-PBE GGA / GGA+U / R2SCAN

T1InS2 (C2 / c) 237.15 297.56 [16]

Рис. 2. Первая зона Бриллюэна (а) и зонная структура кристалла T1InS2 (б), с моноклинной сингонией (пр. гр. C2/c–C2h
6 ).  

DFT GGA-PBE-расчет для суперъячейки 2 × 2 × 2.

Z
M
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A
Г
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Г
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(б)

Таблица 3. Наши DFT-рассчитанные и экспериментальные значения ширины запрещенной зоны суперъячеек 
размером 2 × 2 × 2 кристаллов T1InS2 и T1InS2< Yb > (пр. гр. C2/c–C2h

6 )

Состав

DFT расчет Эксперимент

Eg, эВ

LDA GGA-PBE 77 К 4.2 K [17] 293 K [17]

T1InS2	 T1InS2< Yb > 1.2
1.1

1.82
1.41

2.58
2.53

2.516 2.393

АСАДОВ и др.



7

ЖУРНАЛ ФИЗИЧЕСКОЙ ХИМИИ № 1 2024том 98

Легирование иттербием кристалла T1InS2 приво-
дит к заметной диэлектрической дисперсии (рис. 
4, кривая 2). Так, с увеличением частоты от 5 × 104 
до 3.5 × 107 Гц в образце T1InS2 < 1 ат% Yb > значе-
ние ε′ уменьшалось от 11.3 до 5.65 (т.е. примерно 
в два раза).

Значения тангенса угла диэлектриче-
ских потерь tgδ в  образце монокристалла 
T1InS2 < 1 ат% Yb > существенно превышали зна-
чения tgδ в T1InS2 (рис. 5). 

В образце T1InS2 кривая tgδ (f) гиперболически 
спадала с  увеличением частоты, что свидетель-
ствует о  потерях сквозной проводимости (поте-

ри на электропроводность). В отличие от T1InS2, 
в T1InS2 < 1 ат% Yb > зависимость tgδ (f) характери-
зовалась наличием максимумов, свидетельствую-
щих о релаксационных потерях. Релаксационные 
потери характерны для материалов, обладающих 
замедленными видами поляризации в электриче-
ском поле. Они проявляются в  области высоких 
частот, когда сказывается отставание поляриза-
ции от изменения поля. При этом на зависимости 
tgδ (f) проявляются максимумы. Введение иттер-
бия в кристаллы T1InS2 приводило также к моди-
фицированию дисперсионных кривых мнимой 
части диэлектрической проницаемости ε″(f).

На  рис.  6 представлены эксперименталь-
ные результаты изучения частотно-зависи-
мой ac-проводимости монокристаллов T1InS2 
и T1InS2 < 1 ат% Yb > при 298 K. 

Рис. 3. DFT-GGA-PBE-рассчитанные парциальные плотности состояний PDOS (а — s-состояние, б — p-состояние, 
в — d-состояние) и полная DOS (г) 2×2×2-суперъячеек на основе T1InS2. Уровень Ферми установлен на ноль эВ.
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МОДЕЛИРОВАНИЕ ЭЛЕКТРОННЫХ СВОЙСТВ
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Рис. 4. Дисперсионные кривые ε′(f) для образцов мо-
нокристаллов T1InS2 (кривая 1) и T1InS2 < 1 ат% Yb > 
(кривая 2) при 298 K.
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Рис. 5. Частотные зависимости тангенса угла диэлек-
трических потерь в образцах монокристаллов T1InS2 
(1) и T1InS2 < 1 ат% Yb > (2) при 298 K.
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Рис. 6. Частотно-зависимая проводимость монокристал-
лов T1InS2 (1) и T1InS2 < 1 ат% Yb > (2) при T = 298 K.

В  частотной области 5 × 104–107 Гц ac-про-
водимость монокристалла T1InS2 изменялась 
по закону σac ∼  f 0.8, а при f >  107 Гц зависимость 
σac(f)  была суперлинейной. Дисперсионная кри-
вая σac(f) образца T1InS2 < 1 ат% Yb > также имела 
два наклона: σac ∼ f 0.8 при f = 5 × 104–2.4 × 107 Гц 
и σac ∼ f 2 при f >2.4 ×107 Гц.

ac-Проводимость зонного типа в  полупрово-
дниках является в основном частотно независимой 
вплоть до  1010–1011 Гц. Наблюдаемая нами экс-
периментальная зависимость σac ∼  f  0.8 в  образцах 
T1InS2 и T1InS2 < 1 ат% Yb > свидетельствует о том, 
что σac проводимость обусловлена прыжками носи-
телей заряда между локализованными в запрещен-
ной зоне состояниями. Это могут быть локализо-
ванные вблизи краев разрешенных зон состояния 
или  состояния, локализованные вблизи уровня 
Ферми [19]. Но так как в экспериментальных ус-
ловиях проводимость по состояниям вблизи уров-
ня Ферми всегда доминирует над проводимостью 
по состояниям вблизи краев разрешенных зон, по-
лученный нами закон σac ∼ f 0.8 в образцах T1InS2 и 
T1InS2 < 1 ат% Yb > указывает на прыжковый ме-
ханизм переноса заряда по состояниям, локализо-
ванным в окрестности уровня Ферми [20, 21]:

� �  
� ��� ��

� � � �� �
� �� �� �

43
ph2 2 5

ac F Lf e kTN a f ln
96 f  ,        (2)

где e — заряд электрона, k — постоянная Больц-
мана, NF – плотность состояний вблизи уровня 

Ферми, aL = 1 / α – радиус локализации, α – посто-
янная спада волновой функции локализованного 
носителя заряда ψ ~ e–ar, νph – фононная частота.

Согласно формуле (2) ac-проводимость зави-
сит от частоты как f [ln (νph / f)]4

 , т.е. при f ≤ νph ве-
личина σac пропорциональна f 0.8. С помощью фор-
мулы (2) по экспериментально найденным нами 
значениям σac  (f  ) вычислили плотность состоя-
ний на уровне Ферми. Вычисленное значение NF 
для монокристалла T1InS2  <  1 ат%  Yb  > состав-
ляло NF = 1.5 × 1019 эВ–1×см–3. В  образце T1InS2 
для величины NF было получено значение 5.2 ×  
×  1018 эВ–1×см–3. То  есть легирование монокри-
сталла T1InS2 иттербием приводило к увеличению 
почти в 3 раза плотности состояний вблизи уров-
ня Ферми. При вычислениях NF для радиуса ло-
кализации взято значение a = 14 Å, а значение νph 
для T1InS2 –порядка 1012 Гц [7].

Согласно теории прыжковой проводимости 
на переменном токе среднее расстояние прыжков 
(R) определяется по следующей формуле [19]:

  
�� �

� � �� � �

ph1
R ln .

2 f
                          (3)

В  формуле (3) значение f соответствует сред-
ней частоте, при которой наблюдается f 0.8-закон. 
Вычисленное по формуле (3) значение R  для мо-
нокристалла T1InS2 < 1 ат% Yb > составляло 80 Å. 
В образце T1InS2 для расстояния прыжков R было 
получено значение 86 Å. Эти значения R пример-
но в 6 раз превышают среднее расстояние между 
центрами локализации носителей заряда в моно-
кристаллах T1InS2 и T1InS2 < 1 ат% Yb >. Значение 
R позволило по формуле

� �  �� �� � � �1
ph exp 2 R                      (4)

определить среднее время прыжков в  монокри-
сталле T1InS2 < 1 ат% Yb >: τ = 8.3 × 10–8 с. В образ-
це T1InS2 для τ было получено значение 2 × 10–7 с. 

По формуле [19]:
E

R N
=

3

2 3
F

                         (5)

в T1InS2  <  1 ат%  Yb  > оценили энергетический 
разброс локализованных вблизи уровня Ферми 
состояний: DE = 6 × 10–2 эВ. А по формуле:

                                  (6)

определена концентрация глубоких ловушек 
в  T1InS2 <  1 ат%  Yb  >, ответственных за  ac-про-
водимость: Nt = 9 × 1017 см–3 (в T1InS2 Nt  = 7.3 ×  
×  1017  см–  3). Легирование монокристалла T1InS2 
иттербием (1 ат% Yb) приводило к увеличению плот-
ности состояний вблизи уровня Ферми и к умень-
шению средней длины и времени прыжков. 

АСАДОВ и др.
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Таким образом, результаты DFT-GGA-PBE-

расчетов и рентгенофазового анализа параметров 
решетки синтезированного соединения T1InS2 
с моноклинной структурой (пр. гр. C2/c–C2h

6 ) хо-
рошо согласуются между собой. Оцененная эн-
тальпия образования T1InS2 составила ∆fH0  =  
= –237.15 кДж/моль и лежит в пределах известных 
значений (разброс ∆fH0 ~ 20%). Без учета эффекта 
спин-орбитальной связи и  ван-дер-ваальсового 
взаимодействия рассчитанная нами ширина запре-
щенной зоны 2 × 2 × 2 суперъячейки T1InS2 состав-
ляет Eg = 1.82 эВ. Наличие иттербия не оказывает 
существенного влияния на плотность электронных 
состояний суперъячейки кристалла T1InS2. 

Установлены природа диэлектрических потерь 
(потери сквозной проводимости и  релаксацион-
ные потери) и механизм переноса заряда (прыжко-
вый механизм переноса) в монокристаллах T1InS2 
и T1InS2 < 1 ат% Yb >. В диапазоне частот f = 5 × 
104–2.4 ×107 Гц ac-проводимость монокристалла 
T1InS2 < 1 ат% Yb > подчинялась закономерности 
σac  ∼  f  0.8. Это характерно для прыжкового меха-
низма переноса заряда в полупроводниках по ло-
кализованным вблизи уровня Ферми состояниям. 
Рассчитаны плотность состояний вблизи уров-
ня Ферми (5.2 × 1018 эВ–1·см–3 для T1InS2 и 1.5 ×  
× 1019 эВ–1·см–3 для T1InS2 < 1 ат% Yb >), их энерге-
тический разброс (0.14 эВ для T1InS2 и 6 × 10–2 эВ 
для T1InS2 < 1 ат% Yb >), среднее время (2 × 10–7 с 
дляT1InS2 и  8.3 × 10-8  с для T1InS2 <  1 ат%  Yb  >) 
и расстояние прыжков (86 Å для T1InS2 и 80 Å для 
T1InS2 < 1 ат% Yb >), а  также концентрация глу-
боких ловушек (7.3 × 1017  см–3 для T1InS2 и  9 × 
×  1017 см–3 для T1InS2 < 1 ат% Yb >), ответственных 
за проводимость на переменном токе. Таким об-
разом, за счет легирования иттербием (1 ат% Yb) 
монокристалла T1InS2 можно управлять его ди
электрическими свойствами. 
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