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Re su men
En este tra ba jo se pre sen ta el es tu dio es truc tu ral del com pues to TlGaS2. La mues tra fue

cre ci da uti li zan do el mé to do Brigdman. La ca rac te ri za ción se rea li zó uti li zan do las téc ni cas de
di frac ción de ra yos-X en mues tras po li cris ta li nas y cris tal úni co. Este aná li sis in di ca que el
com pues to TlGaS2 cris ta li za en el sis te ma mo no clí ni co con gru po es pa cial C2/c. La es truc tu ra
con sis te de uni da des del tipo Ga4S10 las cua les for man ca pas a lo lar go de la di rec ción c.

Pa la bras cla ve: Di frac ción de ra yos-X; se mi con duc to res.

Struc tu ral cha rac te ri za tion of the ter nary se mi con duc tor
TlGaS2

Abs tract
This work re port the struc tu ral cha rac te ri za tion of the TlGaS2 com pound. The samp le was

grown using the Brigdman method. The cha rac te ri za tion were per for med by using powder and
sin gle crys tal X- ray te chni ques. The se analysis in di ca ted that the com pound TlGaS2 crys ta lli zes 
in the mo no cli nic spa ce group C2/c. The struc tu re con sists of unit of Ga4S10 which form la yers
along c di rec tion.

Key words: Se mi con duc tors; X- ray diffrac tion.

In tro duc ción
La fa mi lia de ma te ria les de com po si ción 

Tl- III- VI2, don de III = Ga, In y VI =S, Se, for -
man com pues tos con es truc tu ras la mi na res
que exhi ben im por tan tes pro pie da des fí si cas
como: alta fo to- sen si bi li dad en el vi si ble, IR y
ra yos-X, ade más de foto y elec tro- lu mi nis -
cen cia (1). Es tas pro pie da des los ha cen úti les 
como dis po si ti vos fo to- sen si bles (2). En par -

ti cu lar, el ter na rio TlGaS2 ha sido ob je to de di -
fe ren tes es tu dios es truc tu ra les. En un pri -
mer es tu dio, uti li zan do fo to gra fías de pre ce -
sión, se re por tó que este ma te rial po dría cris -
ta li zar con si me tría mo no clí ni ca en los gru -
pos es pa cia les C2

2h.

O C2

2, con una es truc tu ra pseu do- te tra -
go nal (3). Mu ller y Hahn (4), ob vian do la pre -
sen cia un cen tro de in ver sión, asig na ron el
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gru po es pa cial no cen tro- si mé tri co Cc para
los ter na rios TlGaS2 y TlGa Se2. Pos te rior -
men te, en un es tu dio teó ri co ba sa do en los
re sul ta dos de es pec tros co pia Raman, Hen kel 
et al. (5) pro po nen para el TlGa Se2 un mo de lo
es truc tu ral en el gru po es pa cial cen tro- si mé -
tri co C2/c que ex pli ca ba fa vo ra ble men te sus
mo dos de vi bra ción. Con el pro pó si to de es ta -
ble cer el gru po es pa cial en que cris ta li za el
com pues to TlGaS2, en este tra ba jo se pre sen -
ta el es tu dio es truc tu ral de este ma te rial uti -
li zan do la in for ma ción ob te ni da me dian te las 
téc ni cas de di frac to me tría de mues tras po li -
cris ta li nas y de cris tal úni co.

Ma te ria les y Mé to dos
El com pues to TlGaS2 fue cre ci do uti li -

zan do el mé to do de Brigdman. La mues tra
exhibió un co lor rojo os cu ro. Una pe que ña
par te de la mues tra fue pul ve ri za da para
efec tuar el aná li sis de di frac ción de mues -
tra po li cris ta li na. Los da tos de di frac ción
fue ron to ma dos en un di frac tó me tro de pol -
vo Sie mens D5005, uti li zan do ra dia ción de
CuK1 (=1.54059 Å). Las con di cio nes de tra -
ba jo para el tubo de ra yos-X fue ron 30 kV y
15 mA. Los da tos de di frac ción fue ron co -
lec ta dos en el ran go de 10-100° en 2q, con
un in ter va lo de pa sos de 0.02° y un tiem po
de con teo de 80 se gun dos por paso. Para el

aná li sis de di frac ción de mues tra mo no cris -
ta li na, se uti li zó un cris tal con las di men sio -
nes apro xi ma das a 0.2 mm. Los da tos de di -
frac ción de ra yos-X se mi die ron en un di -
frac tó me tro No nius Kappa CCD uti li zan do
ra dia ción de MoK.

Re sul ta dos y Dis cu sión
El es tu dio es truc tu ral se rea li zó apli -

can do los mé to dos de re fi na mien to para
mues tras po li cris ta li nas y de cris tal úni co en 
co rri das si mul tá neas. En am bos ca sos se
uti li zó, como mo de lo es truc tu ral de par ti da
en los re fi na mien tos, el mo de lo pro pues to
por Mu ller y Hahn (4) con el gru po es pa cial
no- cen tro si mé tri co Cc y el mo de lo de Hen kel
et al (5) con el gru po es pa cial cen tro si mé tri co 
C2/c. El re fi na mien to en el gru po es pa cial
Cc no con ver gió en nin gún caso.

Con los da tos de pol vo la es truc tu ra se
re fi nó por el mé to do Rietveld (6) uti li zan do el
pro gra ma Fullprof (7). En la grá fi ca del re fi -
na mien to Rietveld para el TlGaS2 (Figura 1)
se ob ser va un ajus te acep ta ble en tre los pa -
tro nes ob ser va do y cal cu la do.

Para el re fi na mien to es truc tu ral uti li -
zan do los da tos de cris tal úni co se uti li zó el
pro gra ma SHELX97 (8). El re fi na mien to en
el gru po C2/c con ver gió fa vo ra ble men te.
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Figura 1. Ajus te por el mé to do Rietveld del TlGaS2.



Esta téc ni ca arro ja va lo res más pre ci sos de
los pa rá me tros es truc tu ra les. Los re sul ta -
dos ob te ni dos a par tir del re fi na mien to para
mues tra en pol vo y de mo no cris tal se pre -
sentan en la Ta bla 1. La Ta bla 2 mues tra las
co or de na das ató mi cas fi na les del com pues -
to se mi con duc tor TlGaS2.

En TlGaS2, cada anión (S) está co or di -
na do por 4 áto mos de ta lio y 2 de ga lio for -
man do un oc tae dro. El ca tión Ga+3 está ro -
dea do de 4 azu fres for man do un te trae dro
re gu lar, mien tras el Tl+1 se ro dea de 8 áto mos 
de azu fre for man do un pris ma tri go nal do -
ble (Fi gu ra 2a). Cua tro de los te trae dros

GaS4 for man uni da des del tipo dia man ti no
Ga4S10 (Fi gu ra 2b) las cua les a su vez se co -
nec tan por las es qui nas una a otra for man do 
ca pas a lo lar go de la di rec ción c.

Con clu sio nes
El es tu dio es truc tu ral rea li za do me -

dian te di frac to me tría de mues tras po li cris -
ta li nas y cris tal úni co per mi tió es ta ble cer
que el com pues to ter na rio se mi con duc tor
TlGaS2 cris ta li za con si me tría mo no clí ni ca
en el gru po es pa cial cen tro si mé tri co C2/c,
sien do isoes truc tu ral con el com pues to
TlGa Se2.
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Ta bla 1

In for ma ción es truc tu ral, toma de da tos y re fi na mien to del ter na rio TlGaS2.

Fórmula química TlGaS2 Parámetros de celda
monocristal

Parámetros de celda
polvo

Peso molecular 338,21 g/mol a = 10,2990(8) Å a = 10,328(3) Å,

Color Rojo b = 10,2840(8) Å b = 10,291(3) Å

Sistema cristalino monoclínico c = 15,1750(18) Å c = 15,184(3) Å

Grupo espacial C2/c
centrosimétrico

(Nº15)

b = 99,603(4) ° b = 99,64(2)°

Z 16 V = 1584,7(3) Å3 Rp = 0,109,
Rwp = 0,148.

Ta bla 2

Po si cio nes ató mi cas y fac to res de tem pe ra tu ra equi va len tes para cada áto mo en el TlGaS2.

átomo Sitio x Y z Uequi

Tl(1) 8f 0,4640(1) 0,1881(1) 0,1095(1) 0,0464(5)

Tl(2) 8f 0,2156(1) 0,0615(1) 0,6127(1) 0,0453(5)

Ga(1) 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) 4e 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)
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Figura 2. (a) Po lie dros de co or di na ción al re de dor de cada áto mo en el TlGaS2 y (b) dia gra ma de la uni -

dad Ga4S10 del tipo ada man ta no.


