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Resumen

En este trabajo se presenta el estudio estructural del compuesto TlGaS,. La muestra fue
crecida utilizando el método Brigdman. La caracterizacion se realiz6 utilizando las técnicas de
difraccion de rayos-X en muestras policristalinas y cristal inico. Este analisis indica que el
compuesto TIGaS, cristaliza en el sistema monoclinico con grupo espacial C2/c. La estructura
consiste de unidades del tipo Ga,S,, las cuales forman capas a lo largo de la direccion c.
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Structural characterization of the ternary semiconductor
T1GaS:

Abstract

This work report the structural characterization of the TIGaS, compound. The sample was
grown using the Brigdman method. The characterization were performed by using powder and
single crystal X-ray techniques. These analysis indicated that the compound T1Ga$S, crystallizes
in the monoclinic space group C2/c. The structure consists of unit of Ga,S,, which form layers
along c direction.
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Introduccion ticular, el ternario TIGaS, ha sido objeto de di-

La familia de materiales de composicién ferentes estudios estructurales. En un pri-

TI-II-VI,, donde Il = Ga, In y VI =S, Se, for- mer estudio, utilizando fotografias de prece-
929 - ) - )

sion, se report6 que este material podria cris-
talizar con simetria monoclinica en los gru-
pos espaciales C?,,.

man compuestos con estructuras laminares
que exhiben importantes propiedades fisicas
como: alta foto-sensibilidad en el visible, IRy

rayos-X, ademas de foto y electro-luminis- O C?,, con una estructura pseudo-tetra-
cencia (1). Estas propiedades los hacen ttiles gonal (3). Muller y Hahn (4), obviando la pre-
como dispositivos foto-sensibles (2). En par- sencia un centro de inversion, asignaron el
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grupo espacial no centro-simétrico Cc para
los ternarios TIGaS, y TlGaSe,. Posterior-
mente, en un estudio tedrico basado en los
resultados de espectroscopia Raman, Henkel
etal. (5) proponen para el TIGaSe, un modelo
estructural en el grupo espacial centro-simé-
trico C2/c que explicaba favorablemente sus
modos de vibracion. Con el propésito de esta-
blecer el grupo espacial en que cristaliza el
compuesto TIGaS,, en este trabajo se presen-
ta el estudio estructural de este material uti-
lizando la informacién obtenida mediante las
técnicas de difractometria de muestras poli-
cristalinas y de cristal unico.

Materiales y Métodos

El compuesto T1GaS, fue crecido utili-
zando el método de Brigdman. La muestra
exhibi6 un color rojo oscuro. Una pequena
parte de la muestra fue pulverizada para
efectuar el analisis de difraccion de mues-
tra policristalina. Los datos de difraccion
fueron tomados en un difractéometro de pol-
vo Siemens D5005, utilizando radiacion de
CuK1 (=1.54059 A). Las condiciones de tra-
bajo para el tubo de rayos-X fueron 30 kVy
15 mA. Los datos de difraccion fueron co-
lectados en el rango de 10-100° en 26, con
un intervalo de pasos de 0.02° y un tiempo
de conteo de 80 segundos por paso. Para el

2900 T T T

analisis de difraccion de muestra monocris-
talina, se utiliz6 un cristal con las dimensio-
nes aproximadas a 0.2 mm. Los datos de di-
fraccion de rayos-X se midieron en un di-
fractémetro Nonius Kappa CCD utilizando
radiacion de MoK.

Resultados y Discusién

El estudio estructural se realizé apli-
cando los métodos de refinamiento para
muestras policristalinas y de cristal inico en
corridas simultaneas. En ambos casos se
utilizo, como modelo estructural de partida
en los refinamientos, el modelo propuesto
por Muller y Hahn (4) con el grupo espacial
no-centrosimétrico Cc y el modelo de Henkel
etal(b) con el grupo espacial centrosimétrico
C2/c. El refinamiento en el grupo espacial
Cc no convergio en ninguan caso.

Con los datos de polvo la estructura se
refino por el método Rietveld (6) utilizando el
programa Fullprof (7). En la grafica del refi-
namiento Rietveld para el TIGaS, (Figura 1)
se observa un ajuste aceptable entre los pa-
trones observado y calculado.

Para el refinamiento estructural utili-
zando los datos de cristal unico se utilizo el
programa SHELX97 (8). El refinamiento en
el grupo C2/c convergié favorablemente.
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Figura1l. Ajuste por el método Rietveld del T1GaS..
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Tabla 1
Informacion estructural, toma de datos y refinamiento del ternario T1GaS:.

Foérmula quimica TIGaS,

Parametros de celda

Parametros de celda
monocristal polvo

Peso molecular 338,21 g/mol

a=10,2990(8) A

a=10,328(3) A,

Color Rojo b =10,2840(8) A b=10,291(3) A
Sistema cristalino monoclinico c=15,1750(18) A c=15,184(3) A
Grupo espacial C2/c B =99,603(4)° B =99,64(2)°
centrosimeétrico
(N°15)
Z 16 V = 1584,7(3) A® Rp = 0,109,
Rwp = 0,148.

Tabla 2
Posiciones atomicas y factores de temperatura equivalentes para cada atomo en el TIGaS:.

atomo Sitio X Y z U,
TI(1) 8f 0,4640(1) 0,1881(1) 0,1095(1) 0,0464(5)
TI(2) 8f 0,2156(1) 0,0615(1) 0,6127(1) 0,0453(5)
Ga(l1) 8f 0,3979(2) 0,1891(2) 0,8365(2) 0,0224(6)
Ga(2) 8f 0,1454(2) 0,0637(2) 0,3373(2) 0,0227(6)

S(1) 4de 0 0,9314(7) 0,25 0,027(2)
S(2) 4e 0 0,4436(7) 0,25 0,0264(2)
S(3) 8f 0,2073(6) 0,4378(6) 0,0767(4) 0,0342(1)
S(4) 8f 0,2568(5) 0,1888(5) 0,2509(4) 0,0260(1)
S(5) 8f 0,4568(6) 0,3124(7) 0,5722(5) 0,0403(2)

Esta técnica arroja valores mas precisos de
los parametros estructurales. Los resulta-
dos obtenidos a partir del refinamiento para
muestra en polvo y de monocristal se pre-
sentan en la Tabla 1. La Tabla 2 muestra las
coordenadas atémicas finales del compues-
to semiconductor TIGaS,.

En TIGa$S,, cada anion (S) esta coordi-
nado por 4 atomos de talio y 2 de galio for-
mando un octaedro. El catién Ga™ esta ro-
deado de 4 azufres formando un tetraedro
regular, mientras el TI" se rodea de 8 atomos
de azufre formando un prisma trigonal do-
ble (Figura 2a). Cuatro de los tetraedros

GaS, forman unidades del tipo diamantino
Ga,S,, (Figura 2b) las cuales a su vez se co-
nectan por las esquinas una a otra formando
capas a lo largo de la direccion c.

Conclusiones

El estudio estructural realizado me-
diante difractometria de muestras policris-
talinas y cristal unico permitié establecer
que el compuesto ternario semiconductor
TIGaS, cristaliza con simetria monoclinica
en el grupo espacial centrosimétrico C2/c,
siendo isoestructural con el compuesto
TlGaSe,.
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Figura 2. (a) Poliedros de coordinacion alrededor de cada atomo en el TIGaS: y (b) diagrama de la uni-

dad GasSio del tipo adamantano.
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