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ABSTRACT  

Theoretical methods in the article – Density Functional Theory (DFT), the heat capacities of semiconductor 
substances based on the value of the theoretically calculated constant molar heat capacity of the In2Se3 compound 
through the oscillation frequency of the atoms that make them up, the heat capacity, free energy, entropy, enthalpy of 
that compound in a constant volume in the temperature range of 0 -640K information on theoretically calculated results 
of temperature dependences is reflected. Theoretical calculations were performed using the ABINIT package using 
norm-conserving Hartwigsen -Goedecker-Hutter ion pseudopotentials in the Local Density Approximation of the 
Density Functional Excitation Theory. Exchange-correlation effects were calculated using the Ceperley-Alder -Perdew-
Zunger scheme. The maximum kinetic energy used in the separation of wave functions into plane waves is 40 Ha. 

The results of the calculations were found to be in good agreement with other  results related to the In2Se3 
compound.  

Keywords: In2Se3, DFT, CV heat capacity, S entropy, enthalpy 

РАСЧЕТ ТЕПЛОФИЗИЧЕСКИХ ПАРАМЕТРОВ КРИСТАЛЛА In 2Se3 ПО ПРИНЦИПАМ AB-INITO  

РЕЗЮМЕ 

Теоретические методы в статье – Теория функционала плотности (ТФП), теплоемкости полупроводнико-
вых веществ на основе значения теоретически рассчитанной постоянной молярной теплоемкости соединения 

In2Se3 через частоту колебаний составляющих их атомов, теплоемкость , свободной энергии, энтропии, 

энтальпии этого соединения в постоянном объеме в интервале температур 0-640К отражена информация о 

теоретически рассчитанных результатах температурных зависимостей. Теоретические расчеты проводились с 

использованием пакета ABINIT с использованием сохраняющих норму псевдопотенциалов ионов Хартвигсена-
Гедеккера-Хаттера в приближении локальной плотности теории функционального возбуждения плотности. 

Обменно-корреляционные эффекты рассчитывали по схеме Сеперли-Алдера-Пердью-Цунгера. Максимальная 

кинетическая энергия, используемая при разделении волновых функций на плоские волны, составляет 40 га. 

Результаты расчетов оказались в хорошем согласии с другими результатами, относящимися к 

соединению In2Se3. 

Ключевые слова: In2Se3, ТФП, CV-теплоемкость, S-энтропия, энтальпия. 

In 2Se3 KRISTALININ ISTILIK –FIZIKI PARAMETRL ƏRİNİN                                                                                                            
AB-INITO PRINSIPL ƏRIND ƏN HESABLANMASI  

XÜLASƏ 

Məqalədə nəzəri metodlar – Sıxlıq Funksionalı Nəzəriyy əsi (DFT) yarımkeçirici maddələrin istilik tutumları onları 

təşkil edən atomların rəqsi hərəkət tezliyi vasit əsilə In2Se3 birl əşməsinin nəzəri hesablanmış sabit molyar istilik 

tutumunun qiym ətinə əsasəsən 0-640K temperatur intervalında həmin birl əşmənin sabit həcmdə istilik tutumun un, 
sərbəst enerjisinin, entropiyasının, entalpiyasının temperatur asılılıqları nəzəri olaraq hesablanmış nəticələr barədə 
məlumatlar öz əksini tapmışdır. Nəzəri hesablamalar Funksional Sıxlıq Həyəcanlaşma Nəzəriyy əsinin Lokal Sıxlıq 

Yaxınlaşmasında normanı qoruyan Hartwigsen-Goedecker-Hutter ion psevdopotensialları tətbiq edilm əklə ABINIT 
paket-proqramı vasitəsilə yerinə yetirilmişdir. Mübadilə-korelyasiya effektl əri Ceperley-Alder -Perdew-Zunger sxemi 


