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В данной работе представлены результаты расчетов из первых принципов в рамках теории функцио​нала плотности [1] электронных и дырочных эффективных масс плотности состояний и проводимости кристалла TlInS2. Расчеты были изучены с использованием программы Quantum Wise [3] в приближении LDA (Local Density Approximation) [2] с псевдопотенциалом FHI (Fritz Haber Institute). Были установлены электронные и дырочные эффективные массы в направлении координатных осей. В параллельной направлении оси OZ эффективная масса электронов  mze*=0.142me (эффективная масса дырок mzд*=0.192me), в параллельной направлении оси OY эффективная   масса электронов mye*=0.339me (эффективная масса  дырок myд*=0.672me) и в параллельной направление оси OX эффективная массы электронов mxe*=0.283me  (эффективная масса дырок mxд*=0.568me). Выписывая в формуле (1) и (2) эффективные массы рассчитанные в параллельной  направлении оси OZ , OY, OX было вычислена  эффективная масса плотности состояний и эффективная масса проводимости электронов и дырок:
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вычисленная эффективная масса плотности состояний и проводимости для электронов и дырок соответственно было равно:[image: image6.png]2p0s
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