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ÎÏÒÈ×ÅÑÊÈÅ ÏÅ�ÅÕÎÄÛ ÍÀ ÏÎËÓÏ�ÎÂÎÄÍÈÊÎÂÎÌÈÍÒÅ�ÔÅÉÑÅ ÒÈÏÀ II Â ÝÌÏÈ�È×ÅÑÊÎÉ ÒÅÎ�ÈÈÑÈËÜÍÎÉ ÑÂßÇÈÅ. Ë. Èâ÷åíêî *, Ì. Î. Íåñòîêëîí **Ôèçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò èì. À.Ô. Èî��å �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê194021, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 17 ñåíòÿáðÿ 2001 ã.Ïîñòðîåíà òåîðèÿ ñèëüíîé ñâÿçè â ìíîãîñëîéíûõ ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ãåòåðîñòðóêòóðàõ òèïà II, â êîòîðûõñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíîâ è äûðîê ðàçìåðíî êâàíòîâàíû â ñîñåäíèõ ñëîÿõ è ïåðåêðûâàþòñÿ â óçêîé îáëàñòèâáëèçè èíòåð�åéñà. �ëàâíîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ ðàñ÷åòó ëèíåéíîé ïîëÿðèçàöèè �îòîëþìèíåñöåíöèè,îáóñëîâëåííîé àíèçîòðîïèåé õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé íà èäåàëüíîì èíòåð�åéñå, ïðè èçëó÷åíèè âäîëü îñèðîñòà. Âûâåäåíî âûðàæåíèå äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà îïòè÷åñêîãî ïåðåõîäà íà èíòåð�åéñå òèïà II ïðèïðîèçâîëüíîé ïîëÿðèçàöèè èçëó÷àåìîãî �îòîíà. �àññìîòðåíèå ïðîâåäåíî â ðàìêàõ sp3-ìîäåëè ñèëüíîéñâÿçè. Ïðîàíàëèçèðîâàíî, êàê âëèÿþò íà ëèíåéíóþ ïîëÿðèçàöèþ �îòîëþìèíåñöåíöèè èíòåð�åéñíûåïàðàìåòðû ñèëüíîé ñâÿçè, ðàññìàòðèâàåìûå â êà÷åñòâå ñâîáîäíûõ ïàðàìåòðîâ. Òåîðèÿ äîïóñêàåò ãè-ãàíòñêóþ ëèíåéíóþ ïîëÿðèçàöèþ �îòîëþìèíåñöåíöèè, îáíàðóæåííóþ â ãåòåðîñòðóêòóðå ZnSe/BeTe, èïðåäñêàçûâàåò, ÷òî ïëîñêîñòü ïîëÿðèçàöèè, êàê ïðàâèëî, ñîâïàäàåò ñ ïëîñêîñòüþ, â êîòîðîé ëåæàò õè-ìè÷åñêèå ñâÿçè íà ãåòåðîïåðåõîäå.PACS: 73.21.-b, 78.67.-n1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ êðèñòàëëàõ êóáè÷åñêîé ñèììåòðèè òåíçîð âòî�ðîãî ðàíãà èçîòðîïåí. Ïîýòîìó îïòè÷åñêèå ñâîé�ñòâà òàêèõ êðèñòàëëîâ áåç ó÷åòà ý��åêòîâ ïðîñòðàí�ñòâåííîé äèñïåðñèè è íåëèíåéíîé âîñïðèèì÷èâîñòèòàêæå èçîòðîïíû. Â ÷àñòíîñòè, êîý��èöèåíò ïî�ãëîùåíèÿ ñâåòà íå çàâèñèò îò íàïðàâëåíèÿ ðàñïðî�ñòðàíåíèÿ è ñîñòîÿíèÿ ïîëÿðèçàöèè ñâåòîâîé âîë�íû, à �îòîëþìèíåñöåíöèÿ íå ïîëÿðèçîâàíà (â ïðå�íåáðåæåíèè ý��åêòàìè îïòè÷åñêîé ïàìÿòè). �åòåðî�ñòðóêòóðà, âûðàùåííàÿ íà îñíîâå êóáè÷åñêèõ êîì�ïîçèöèîííûõ ìàòåðèàëîâ, îáëàäàåò îäíîîñíîé àíè�çîòðîïèåé ïî îòíîøåíèþ ê îñè ðîñòà, íî âîçíèêàåòëè ïðè ýòîì ëàòåðàëüíàÿ àíèçîòðîïèÿ, ò. å. àíèçî�òðîïèÿ â ïëîñêîñòè èíòåð�åéñîâ, íå ñòîëü î÷åâèä�íî. Ïóñòü êîìïîçèöèîííûå ìàòåðèàëû CA è C0A0èìåþò êðèñòàëëè÷åñêóþ ðåøåòêó öèíêîâîé îáìàí�êè (êðèñòàëëè÷åñêèé êëàññ Td) è ãåòåðîñòðóêòóðàCA/C0A0 âûðàùåíà â íàïðàâëåíèè [001℄. Çäåñü ñèì�*E-mail: iv
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âîëû C, C0 è A, A0 îáîçíà÷àþò ñîîòâåòñòâåííî êàòèî�íû è àíèîíû. Â ìîíîêðèñòàëëå CA êàæäûé àòîì, êà�òèîí èëè àíèîí, íàõîäèòñÿ â òåòðàýäðè÷åñêîì îêðó�æåíèè àòîìîâ äðóãîãî ñîðòà, îòêóäà è ñëåäóåò òåò�ðàýäðè÷åñêàÿ ñèììåòðèÿ âñåãî êðèñòàëëà â öåëîì.Äëÿ àòîìà íà èäåàëüíîì èíòåð�åéñå â ãåòåðîñòðóê�òóðå, íàïðèìåð, àòîìà A äâå òåòðàýäðè÷åñêèå õèìè�÷åñêèå ñâÿçè èìåþò âèä C0�A è ëåæàò â îäíîé èçïëîñêîñòåé {110}, ñêàæåì, â ïëîñêîñòè (110), à äâåäðóãèå ñâÿçè A�C ëåæàò â îðòîãîíàëüíîé ïëîñêî�ñòè (1�10). Ïîýòîìó èíòåð�åéñ CA/C0A0 õàðàêòåðè�çóåòñÿ òî÷å÷íîé ãðóïïîé C2v , âêëþ÷àþùåé ïîâîðîò�íóþ îñü C2 k [001℄ è çåðêàëüíûå ïëîñêîñòè (1�10),(110). Ýòè ïëîñêîñòè íåýêâèâàëåíòíû, òàê êàê ïðèC0 6=C íåýêâèâàëåíòíû óêàçàííûå äâå ïàðû õèìè÷å�ñêèõ ñâÿçåé C0�A è A�C. ßñíî, ÷òî îòâåò íà âîïðîñî ëàòåðàëüíîé àíèçîòðîïèè çàâèñèò îò òîãî, êàê íà�èçè÷åñêèå ñâîéñòâà ãåòåðîñòðóêòóðû âëèÿåò ïîâå�äåíèå ýëåêòðîííîé âîëíîâîé �óíêöèè â èíòåð�åéñ�íîé îáëàñòè, çàíèìàåìîé íåñòàíäàðòíûìè àòîìíû�ìè ïëîñêîñòÿìè, ó êîòîðûõ ñîñåäíèå àòîìíûå ïëîñ�êîñòè ñëåâà è ñïðàâà ðàçëè÷àþòñÿ ñîñòàâîì.747



Å. Ë. Èâ÷åíêî, Ì. Î. Íåñòîêëîí ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 3, 2002Â ñòðóêòóðàõ òèïà I ñ îáùèì êàòèîíîì (C=C0)èëè àíèîíîì (A=A0) èíòåð�åéñû, îãðàíè÷èâàþùèåãåòåðîñëîé ñëåâà è ñïðàâà, íàïðèìåð, èíòåð�åéñûCA/C0A0 è C0A0/CA äëÿ ãåòåðîñëîÿ CA, ñâÿçàíûçåðêàëüíî-ïîâîðîòíûì ýëåìåíòîì òî÷å÷íîé ñèììåò�ðèè S4 ñ öåíòðîì ïðåîáðàçîâàíèÿ â ñåðåäèíå ýòîãîñëîÿ. Ïîñêîëüêó ïðåîáðàçîâàíèå S4 ìåíÿåò ìåñòàìèïëîñêîñòè (1�10) è (110), â òàêèõ ñòðóêòóðàõ ëàòå�ðàëüíàÿ àíèçîòðîïèÿ, íàâîäèìàÿ îäíèì èíòåð�åé�ñîì, êîìïåíñèðóåòñÿ âêëàäîì äðóãîãî èíòåð�åéñà.Îäíàêî äëÿ ãåòåðîïàð áåç îáùåãî êàòèîíà è àíèîíà(C6=C0, A6=A0) ëåâûé è ïðàâûé èíòåð�åéñû ìîãóòáûòü íåñèììåòðè÷íûìè, åñëè äëÿ îäíîãî èç íèõ ïå�ðåõîä îò ñëîÿ CA ê ñëîþ C0A0 îñóùåñòâëÿåòñÿ, íà�ïðèìåð, ÷åðåç õèìè÷åñêóþ ñâÿçü C0�A â ïîñëåäîâà�òåëüíîñòè àòîìíûõ ïëîñêîñòåé�C0�A0�C0�A�C�A�,à ïåðåõîä CA/C0A0 � ÷åðåç ñâÿçü C�A0 â ïîñëåäîâà�òåëüíîñòè �C�A�C�A0�C0�A0� (íåñòàíäàðòíàÿ õèìè�÷åñêàÿ ñâÿçü óêàçàíà ñèìâîëîì �). Ëàòåðàëüíàÿ îï�òè÷åñêàÿ àíèçîòðîïèÿ ñòðóêòóð ñ êâàíòîâûìè ÿìà�ìè òèïà I áåç îáùåãî àòîìà ñòàëà ïðåäìåòîì àêòèâ�íûõ òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâà�íèé ïÿòü ëåò íàçàä è ïðîäîëæàåò âûçûâàòü ïîâû�øåííûé èíòåðåñ (ñì. [1�5℄ è öèòèðóåìóþ òàì ëè�òåðàòóðó). Äëÿ êóáè÷åñêèõ ïîëóïðîâîäíèêîâ A3B5è A2B6 ãëàâíûì ìåõàíèçìîì àíèçîòðîïèè ÿâëÿåòñÿñìåøèâàíèå íà èíòåð�åéñàõ (001) ñîñòîÿíèé òÿæå�ëûõ (hh) è ëåãêèõ (lh) äûðîê ïðè íîðìàëüíîì ïà�äåíèè. �àíåå ñìåøèâàíèå hh�lh ïðèâëåêàëîñü äëÿîáúÿñíåíèÿ òîíêîé ñòðóêòóðû ýêñèòîííûõ óðîâíåéâ ñâåðõðåøåòêàõ GaAs/AlAs [6℄. Â ñòðóêòóðàõ òè�ïà I òèïè÷íàÿ îöåíêà äëÿ íàáëþäàåìîé ëàòåðàëü�íîé àíèçîòðîïèè ñîñòàâëÿåò 10% â îòíîñèòåëüíûõåäèíèöàõ (íàïðèìåð, äëÿ îòíîøåíèÿ ðàçíîñòè êîý���èöèåíòîâ îïòè÷åñêîãî ïîãëîùåíèÿ â ïîëÿðèçàöèÿõ[1�10℄ è [110℄ ê èõ ñóììå).Àíàëèç ïîëÿðèçàöèè êðàåâîé �îòîëþìèíåñöåí�öèè ãåòåðîñòðóêòóð òèïà II [7�14℄ ïîêàçàë, ÷òî äëÿíèõ îïòè÷åñêàÿ àíèçîòðîïèÿ, îöåíèâàåìàÿ ïî ñòå�ïåíè ëèíåéíîé ïîëÿðèçàöèè, ñîñòàâëÿåò íåñêîëü�êî äåñÿòêîâ ïðîöåíòîâ è ìîæåò äîñòèãàòü 70�80%.Íàïîìíèì, ÷òî â ãåòåðîïàðå CA/C0A0 òèïà II, ïîîïðåäåëåíèþ, äíî çîíû ïðîâîäèìîñòè íèæå â îä�íîì ìàòåðèàëå, íàïðèìåð C0A0, à ïîòîëîê âàëåíò�íîé çîíû âûøå â äðóãîì ìàòåðèàëå, CA. Ïîýòîìóâîëíîâàÿ �óíêöèÿ ýëåêòðîíà èñïûòûâàåò ðàçìåð�íîå êâàíòîâàíèå â ñëîå C0A0 è ýêñïîíåíöèàëüíî çà�òóõàåò â ïðèìûêàþùèõ ñëîÿõ CA, à äûðêè � íàî�áîðîò. Òàê êàê ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ïðîöåññà ìåæ�çîííîé èçëó÷àòåëüíîé ðåêîìáèíàöèè ïðîïîðöèîíà�ëåí ïåðåêðûòèþ ýëåêòðîííîé è äûðî÷íîé âîëíîâûõ�óíêöèé, òî ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøèõ ðàçðûâàõ çîí

íà èíòåð�åéñå, êîãäà òóííåëüíûå õâîñòû çàòóõàþòî÷åíü áûñòðî, âêëàä â èíòåãðàë ïåðåêðûòèÿ âíîñèòíåáîëüøàÿ îáëàñòü, ïðèìûêàþùàÿ ê èíòåð�åéñó.Â ðåçóëüòàòå ñèëüíî âîçðàñòàåò çíà÷åíèå âîëíîâîé�óíêöèè ñâîáîäíîãî íîñèòåëÿ â èíòåð�åéñíîé îáëà�ñòè, ãäå íàïðàâëåíèÿ [1�10℄ è [110℄ íåýêâèâàëåíòíû,÷åì è îáúÿñíÿåòñÿ ãèãàíòñêàÿ ëèíåéíàÿ ïîëÿðèçà�öèÿ �îòîëþìèíåñöåíöèè â ìíîãîñëîéíûõ îáðàçöàõZnSe/BeTe [11℄. Î òîì, ÷òî ýòà ïîëÿðèçàöèÿ îáóñ-ëîâëåíà íå äå�åêòàìè, ñêîïèâøèìèñÿ íà èíòåð�åé�ñàõ, èëè, ïî êðàéíåé ìåðå, íå òîëüêî èìè ñâèäåòåëü�ñòâóåò åå ñòàáèëüíîñòü ê èçìåíåíèþ òåìïåðàòóðû,ïðèëîæåíèþ âíåøíåãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ è óâåëè�÷åíèþ èíòåíñèâíîñòè âîçáóæäàþùåãî ñâåòà, ïðèâî�äÿùåìó ê ðîñòó èíòåíñèâíîñòè �îòîëþìèíåñöåíöèèíà ìíîãî ïîðÿäêîâ [12℄.Îñíîâíîé öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ïîñòðî�åíèå òåîðèè ñèëüíîé ñâÿçè äëÿ ðàñ÷åòà ìåæçîííûõîïòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ íà ãåòåðîïåðåõîäå II ðîäà, êî�ãäà ìåòîä ïëàâíûõ îãèáàþùèõ (èëè ìåòîä ý��åê�òèâíîé ìàññû) íåïðèìåíèì. Ñ ó÷åòîì ýêñïåðèìåí�òîâ [10�13℄ íà ïðèìåðå ïðîñòåéøåé sp3-ìîäåëè âûÿñ�íÿåòñÿ, äîïóñêàåò ëè òåîðèÿ ãèãàíòñêóþ ëèíåéíóþïîëÿðèçàöèþ �îòîëþìèíåñöåíöèè ïðè òàêèõ ïåðå�õîäàõ. Â ñëåäóþùåì ðàçäåëå êðàòêî ñ�îðìóëèðî�âàíà ïðîöåäóðà ðàñ÷åòà ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà èýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â ìåòîäå ñèëüíîé ñâÿçè. Âðàçä. 3 è 4 âûâåäåíû �îðìóëû äëÿ êîý��èöèåí�òà îòðàæåíèÿ ýëåêòðîíà íà èíòåð�åéñå è óñòàíîâëå�íà ñâÿçü ìåæäó êîý��èöèåíòîì îòðàæåíèÿ è ýíåð�ãèåé ðàçìåðíîãî êâàíòîâàíèÿ ýëåêòðîíîâ èëè äû�ðîê. Â ðàçä. 5 âûâåäåíî âûðàæåíèå äëÿ ìåæçîí�íîãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà îïòè÷åñêîãî ïåðåõîäà âsp3-ìîäåëè. �àçäåëû 6 è 7 ïîñâÿùåíû èçëîæåíèþðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà, îáñóæäåíèþ è âûâîäàì.2. ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÛÅ ÑÎÑÒÎßÍÈß Âsp3-ÌÅÒÎÄÅ ÑÈËÜÍÎÉ ÑÂßÇÈ�àññìàòðèâàåòñÿ ïåðèîäè÷åñêàÿ ãåòåðîñòðóêòó�ðà CA/C0A0, âûðàùåííàÿ âäîëü îñè [001℄ è ñîñòîÿ�ùàÿ èç ÷åðåäóþùèõñÿ ñëîåâ áèíàðíûõ ñîåäèíåíèéCA è C0A0 ñ ðàçëè÷íûìè êàòèîíàìè è àíèîíàìè.Ýëåêòðîííàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ â ìåòîäå ñèëüíîéñâÿçè çàïèñûâàåòñÿ â âèäå (r) =Xn;� C�bn �n�(r): (1)Çäåñü �n�(r) � ïëàíàðíûå îðáèòàëè, n � íîìåðàòîìíîé ïëîñêîñòè, � � èíäåêñ îðáèòàëüíîãî ñîñòî�ÿíèÿ. Äëÿ ñîñòîÿíèé ñ íóëåâûì ëàòåðàëüíûì âîë�748



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 3, 2002 Îïòè÷åñêèå ïåðåõîäû íà ïîëóïðîâîäíèêîâîì èíòåð�åéñå : : :íîâûì âåêòîðîì, ò. å. ñîñòîÿíèé ñ kx = ky = 0, ïëà�íàðíûå îðáèòàëè ñâÿçàíû ñ îðòîãîíàëèçîâàííûìèàòîìíûìè îðáèòàëÿìè �b� ñîîòíîøåíèåì�n� = Xn1;n2 �b�(r� an � n1o1 � n2o2);ãäå n1; n2 � ëþáûå öåëûå ÷èñëà, o1 = (a0=2)(1; 1; 0),o2 = (a0=2)(1;�1; 0), a0 � ïîñòîÿííàÿ ãðàíåöåíòðè�ðîâàííîé êóáè÷åñêîé ðåøåòêè, an � ïîëîæåíèå êà�êîãî-ëèáî àòîìà íà n-é ïëîñêîñòè. �àññòîÿíèå ìåæ�äó ñîñåäíèìè êàòèîííûìè è àíèîííûìè ïëîñêîñòÿ�ìè ðàâíî a0=4. Îðòîãîíàëèçîâàííûå àòîìíûå îðáè�òàëè �b� ââåäåíû Ëåâäèíûì [15℄ è â íàñòîÿùåå âðåìÿøèðîêî èñïîëüçóþòñÿ ïðè ðàñ÷åòàõ ýëåêòðîííûõ ñî�ñòîÿíèé â ìåòîäå ñèëüíîé ñâÿçè (ñì. [16; 17℄ è öèòè�ðóåìóþ òàì ëèòåðàòóðó1)). Â äàëüíåéøåì ìû âûáè�ðàåì ñëåäóþùóþ íóìåðàöèþ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé:÷åòíûå çíà÷åíèÿ n ïðîáåãàþò àíèîííûå ïëîñêîñòè,à íå÷åòíûå çíà÷åíèÿ � êàòèîííûå ïëîñêîñòè. Äëÿá�îëüøåé ÿñíîñòè êîý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ â (1)ñíàáæàþòñÿ äîïîëíèòåëüíûì èíäåêñîì b = a äëÿàíèîíà (n = 2l, l � öåëîå ÷èñëî) è b = 
 äëÿ êàòèîíà(n = 2l+ 1). Â ìåòîäå ñèëüíîé ñâÿçè âîëíîâîå óðàâ�íåíèå äâèæåíèÿ ýëåêòðîíà ñ ýíåðãèåé E çàìåíÿåòñÿñèñòåìîé ëèíåéíûõ óðàâíåíèé äëÿ êîý��èöèåíòîâC�bn :�E�bn �E�C�bn + 12 Xn0 6=n;�0 V �b;�0b0n;n0 C�0b0n0 = 0: (2)Çäåñü E�bn � îäíîàòîìíûå ýíåðãèè, V �b;�0b0n;n0 == V �0b0;�bn0;n � íåäèàãîíàëüíûå ïàðàìåòðû ñèëüíîéñâÿçè äëÿ ïàðû n; n0.Â sp3-ìåòîäå ñèëüíîé ñâÿçè ó÷èòûâàþòñÿ àòîì�íûå s- è p-îðáèòàëè, ïîýòîìó ïàðà èíäåêñîâ �; b ïðî�áåãàåò âîñåìü ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé: sa, s
, px0a, px0
,py0a, py0
, pza, pz
. Äëÿ óäîáñòâà ìû âûáèðàåì íåîðáèòàëè px k [100℄ è py k [010℄, à îðáèòàëèpx0 = px � pyp2 ; py0 = px + pyp2 ;îðèåíòèðîâàííûå âäîëü îñåé [1�10℄ è [110℄.�àññìîòðèì ñíà÷àëà ñèñòåìó óðàâíåíèé (2) äëÿîäíîðîäíîãî ïîëóïðîâîäíèêîâîãî êðèñòàëëà. Ïðèkx = ky = 0 ýòà ñèñòåìà ðàçáèâàåòñÿ íà òðè íåçà�âèñèìûå ïîäñèñòåìû: äëÿ s- è pz-îðáèòàëåé, äëÿ1) Çàìåòèì, ÷òî â ñòàòüå [16℄ â �îðìóëå, ñâÿçûâàþ�ùåé îðòîãîíàëèçîâàííûå àòîìíûå îðáèòàëè (ñì. ññûëêó [14℄íà ñòð. 374 óêàçàííîé ñòàòüè) èìååòñÿ îïå÷àòêà: âìå�ñòî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà S�1(nbRi;mb0Rj) äîëæíî ñòîÿòüS�1=2(mb0Rj ;nbRi).

px0-îðáèòàëåé è py0 -îðáèòàëåé. Â ïðèáëèæåíèè âçàè�ìîäåéñòâèÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåé, êîòîðîå â äàëüíåé�øåì è èñïîëüçóåòñÿ, ïåðâóþ èç ïîäñèñòåì ìîæíîïðèâåñòè ê âèäó(Es
 �E)Cs
2l�1 + 12 �VssCsa2l�2 + VssCsa2l �� Vs
;paCpza2l�2 + Vs
;paCpza2l � = 0; (3à)(Ep
 �E)Cpz
2l�1 + 12 �VxxCpza2l�2 + VxxCpza2l ++ Vp
;saCsa2l�2 � Vp
;saCsa2l � = 0; (3á)(Esa �E)Csa2l + 12 �VssCs
2l�1 + VssCs
2l+1�� Vsa;p
Cpz
2l�1 + Vsa;p
Cpz
2l+1� = 0; (3â)(Epa �E)Cpza2l + 12 �VxxCpz
2l�1 + VxxCpz
2l+1++ Vpa;s
Cs
2l�1 � Vpa;s
Cs
2l+1� = 0; (3ã)ãäå äèàãîíàëüíûå ýíåðãèè è ïàðàìåòðû Vss, Vxx, Vxy,Vsa;p
 = Vp
;sa, Vs
;pa = Vpa;s
 îïðåäåëåíû ñîãëàñíî[16℄. Çàâèñèìîñòü ýíåðãèè E îò âîëíîâîãî âåêòîðàýëåêòðîíà k = (0; 0; k) äëÿ îðáèòàëüíûõ âåòâåé s�pzïîëó÷àåòñÿ ïóòåì ïðèðàâíèâàíèÿ íóëþ îïðåäåëèòå�ëÿ��������� Esa�E Vss 
os � 0 iVsa;p
 sin�Vss 
os � Es
�E iVs
;pa sin� 00 �iVs
;pa sin� Epa�E Vxx 
os ��iVsa;p
 sin� 0 Vxx 
os � Ep
�E ��������� == 0; (4)ãäå � = ka0=4. Óðàâíåíèå (4) ïðèâîäèòñÿ ê âèäóA 
os4 �+B 
os2 �+ C = 0; (5)A = (VssVxx+Vsa;p
Vs
;pa)2 ; B = D1D2�A�C;C = D3D4;D1 = (Esa �E)(Es
 �E)� V 2ss;D2 = (Epa �E)(Ep
 �E)� V 2xx;D3 = (Esa �E)(Ep
 �E)� V 2sa;p
;D4 = (Es
 �E)(Epa �E)� V 2s
;pa:Èç (5) íàõîäèì
os2 � = �B �pB2 � 4AC2A ;
os ka02 = f(E) � �(A+B)�pB2 � 4ACA : (6)749



Å. Ë. Èâ÷åíêî, Ì. Î. Íåñòîêëîí ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 3, 2002Â �-òî÷êå çîíû Áðèëëþýíà � = 0 è óðàâíåíèå (5)ïðèíèìàåò âèä D1D2 = 0. Äâà êîðíÿ óðàâíåíèÿD1 = 0 îïðåäåëÿþò ýíåðãèþ áëîõîâñêèõ ñîñòîÿíèéñèììåòðèè �1, îäíî èç êîòîðûõ, �v1, ëåæèò ãëóáîêî ââàëåíòíîé çîíå, à äðóãîå, �
1, � â çîíå ïðîâîäèìîñòè.Êîðíè óðàâíåíèÿ D2 = 0 îïðåäåëÿþò ïîëîæåíèå ïî�òîëêà âàëåíòíîé çîíû �v15 è ýíåðãèþ ñîñòîÿíèÿ �
15,êîòîðîå ëåæèò â çîíå ïðîâîäèìîñòè.Â ñëîÿõ êîíå÷íîé òîëùèíû íóæíî ó÷èòûâàòü ðå�øåíèÿ ñî âñåìè (âêëþ÷àÿ êîìïëåêñíûå) çíà÷åíèÿ�ìè k, êîòîðûå óäîâëåòâîðÿþò óðàâíåíèþ (5) äëÿ çà�äàííîãî çíà÷åíèÿ ýíåðãèè E (âñåãäà âåùåñòâåííî).Â [18℄ òàêèå ðåøåíèÿ ðàçäåëÿþòñÿ íà ÷åòûðå êàòåãî�ðèè êîìïëåêñíîé çîííîé ñòðóêòóðû: 1) âåùåñòâåí�íûå çíà÷åíèÿ k, 2) ìíèìûå k, 3) k = 2�=a0 + ik00,k00 = Im k 6= 0, 4) k = k0+ ik00, k0 = Re k 6= 0;�2�=a0,k00 6= 0. Èç (6) ñëåäóåò, ÷òî ðåøåíèÿ îòíîñÿòñÿ ê êàòå�ãîðèÿì 1�3, åñëè âåëè÷èíà B2 � 4AC ïîëîæèòåëüíàè ñîîòâåòñòâåííî 1) jf j < 1, 2) f > 1, 3) f < �1, è êêàòåãîðèè 4, åñëè B2 � 4AC < 0.Ïîäñèñòåìà äëÿ px0-îðáèòàëåé èìååò âèäU+Cpx0 
2l�1 + (Epa �E)Cpx0a2l + U�Cpx0 
2l+1 = 0;U�Cpx0a2l�2 + (Ep
 �E)Cpx0 
2l�1 + U+Cpx0a2l = 0; (7)ãäå U� = (Vxx�Vxy)=2. Óðàâíåíèÿ äëÿ py0-îðáèòàëåéïîëó÷àþòñÿ èç (7) çàìåíîé U� íà U�. Çàìåòèì, ÷òî âïðåíåáðåæåíèè ñïèíîì è ñïèí-îðáèòàëüíûì âçàèìî�äåéñòâèåì ïåðåõîä îò ýëåêòðîííîãî ïðåäñòàâëåíèÿ êäûðî÷íîìó îñóùåñòâëÿåòñÿ çàìåíîé çíàêà ó ýíåðãèèE è âñåõ ïàðàìåòðîâ ñèëüíîé ñâÿçè V �b;�0b0n;n0 , à òàê�æå êîìïëåêñíûì ñîïðÿæåíèåì êîý��èöèåíòîâ C�bn .Â îäíîðîäíîì ïîëóïðîâîäíèêå äèñïåðñèþ îðáèòàëü�íûõ âåòâåé px0 èëè py0 ìîæíî ïðèâåñòè ê âèäóE(k) = Ep
 +Epa2 �R;R =pD2 + V (k)V (�k); (8)ãäå D = Ep
 �Epa2 ;V (k) = U+ exp� ika04 �+ U� exp�� ika04 � ;U� = Vxx � Vxy2 :Â ýòîì ñëó÷àå ðåøåíèÿ îòíîñÿòñÿ òîëüêî ê ïåð�âûì òðåì êàòåãîðèÿì. Íà ðèñ. 1a èçîáðàæåíà êîì�ïëåêñíàÿ çîííàÿ ñòðóêòóðà, ðàññ÷èòàííàÿ â ìîäå�ëè ñèëüíîé ñâÿçè sp3 äëÿ ïàðàìåòðîâ ZnSe, ïðèâå�äåííûõ â [16℄. Íà ðèñ. 1á èçîáðàæåíà êîìïëåêñíàÿçîííàÿ ñòðóêòóðà äëÿ ìîäåëüíîãî ïîëóïðîâîäíèêà,sp3-ïàðàìåòðû êîòîðîãî ïîäîáðàíû òàêèì îáðàçîì,

÷òîáû øèðèíà çàïðåùåííîé çîíû â �-òî÷êå ðàâíÿ�ëàñü 4.4 ýÂ è çîíû ïðîâîäèìîñòè �
1, �
15 áûëè áëèç�êî ðàñïîëîæåíû â ñîîòâåòñòâèè ñ ðàñ÷åòîì [19; 20℄.Ñïëîøíûìè ëèíèÿìè íà ðèñ. 1 ïîêàçàíû âåòâè s�pz,óäîâëåòâîðÿþùèå äèñïåðñèîííîìó óðàâíåíèþ (5),øòðèõîâûìè � ðåøåíèÿ (8).Â ãåòåðîñòðóêòóðàõ, âûðàùåííûõ â íàïðàâëåíèè[001℄, óðàâíåíèÿ äëÿ êîý��èöèåíòîâ C�bn ñîõðàíÿþòâèä (3à), (7), îäíàêî ïàðàìåòðû E�b è V�b;�0b0 â ñëîÿõCA è C0A0 ðàçëè÷àþòñÿ è çíà÷åíèÿ ýòèõ ïàðàìåòðîâäëÿ èíòåð�åéñíûõ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé ìîãóò îòëè�÷àòüñÿ îò àíàëîãè÷íûõ îáúåìíûõ çíà÷åíèé.3. ÊÎÝÔÔÈÖÈÅÍÒ ÎÒ�ÀÆÅÍÈßÝËÅÊÒ�ÎÍÀ ÍÀ ÎÄÈÍÎ×ÍÎÌÈÍÒÅ�ÔÅÉÑÅ�àññ÷èòàåì êîý��èöèåíò îòðàæåíèÿ ýëåêòðîíà,íàõîäÿùåãîñÿ â px0 -îðáèòàëüíîì ñîñòîÿíèè è íàëå�òàþùåãî ñïðàâà íàëåâî íà èíòåð�åéñ: : : �C0(�3)�A0(�2)�C0(�1)�A(0)�C(1)�A(2)�C(3)� : : :Â ñêîáêàõ óêàçàíû íîìåðà ñîîòâåòñòâóþùèõ àòîì�íûõ ïëîñêîñòåé, àíèîííîé èíòåð�åéñíîé ïëîñêîñòèA ïðèïèñàí íîìåð n = 0, îñü x0 ëåæèò â ïëîñêî�ñòè èíòåð�åéñíûõ õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé C0�A, îñüy0 ? x0; z. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ïîòîëîê âàëåíòíîéçîíû â ñëîå CA âûøå, ÷åì â ñëîå C0A0. Ïðè n � 0ðåøåíèå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóììó ïàäàþùåé èîòðàæåííîé âîëí:Cpx0a2l = Cpx0a(�k) exp��ik a02 l�++ �x0Cpx0a(k) exp�ik a02 l�;Cpx0
2l+1 = Cpx0 
(�k) exp h�ik a04 (2l+ 1)i++ �x0Cpx0
(k) exp hik a04 (2l + 1)i: (9)Çäåñü �k � âåùåñòâåííûå âîëíîâûå âåêòîðû ýëåê�òðîíà ñ ýíåðãèåé E (k > 0), à êîý��èöèåíòûCpx0
(k); Cpx0a(k) ñâÿçàíû ñ ïàðàìåòðàìè ñèëüíîéñâÿçè ñîîòíîøåíèÿìèCpx0a(k) =rR+D2R ; Cpx0
(k)Cpx0a(k) = � V (k)R+D: (10)�åøåíèå ïðè n < 0 õàðàêòåðèçóåòñÿ ìíèìûìâîëíîâûì âåêòîðîì �i� (� > 0) è çàòóõàåò ïðèn ! �1. Êîý��èöèåíò îòðàæåíèÿ �, ïî ìîäóëþðàâíûé åäèíèöå, ìîæíî íàéòè èç óðàâíåíèé~U+Cpx0 
�1 + ( ~Epa �E)Cpx0a0 + U�Cpx0 
1 = 0;U 0�Cpx0a�2 + ( ~Ep
 �E)Cpx0 
�1 + ~U+Cpx0a0 = 0;750
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�èñ. 1. Äèñïåðñèÿ ýëåêòðîíà, ðàññ÷èòàííàÿ äëÿ ZnSe (à) è BeTe (á) â sp3-ìîäåëè ñèëüíîé ñâÿçè. Íà ëåâîé, ñðåäíåéè ïðàâîé ïàíåëÿõ èçîáðàæåíà çàâèñèìîñòü ýíåðãèè îò âîëíîâîãî âåêòîðà k äëÿ ðåøåíèé ñîîòâåòñòâåííî ñ ÷èñòî ìíè-ìûìè, ðåàëüíûìè è êîìïëåêñíûìè (ïðè Re k = 2�=a0) çíà÷åíèÿìè k. Íà âñòàâêå ïîêàçàíà ñâÿçü ýíåðãèè ñ ðåàëüíîéè ìíèìîé ÷àñòÿìè âîëíîâîãî âåêòîðà äëÿ ðåøåíèé ÷åòâåðòîé êàòåãîðèè. Ïî ãîðèçîíòàëüíîé îñè îòëîæåíû âåëè÷èíûâ åäèíèöàõ 2�=a0. Ïðè ðàñ÷åòå èñïîëüçîâàíû ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ ñèëüíîé ñâÿçè: äèàãîíàëüíûå ýíåðãèèEsa = �11:8 (à), �11:2 (á) ýÂ, Es
 = 0:02 (à), 2.8 (á) ýÂ, Epa = 1:5 (à), 2.23 (á) ýÂ, Ep
 = 6:0 (à), 3.77 (á) ýÂ;íåäèàãîíàëüíûå ïàðàìåòðû ñèëüíîé ñâÿçè Vss = �6:2 ýÂ, Vxx = 3 (à), 2 (á) ýÂ, Vsa;p
 = 3:5 ýÂ, Vpa;s
 = 6:3 ýÂ,Vxy = 5:0 ýÂ
751



Å. Ë. Èâ÷åíêî, Ì. Î. Íåñòîêëîí ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 3, 2002ãäå çíàê ¾òèëüäà¿ îçíà÷àåò ïàðàìåòðû ñèëüíîé ñâÿ�çè äëÿ èíòåð�åéñíûõ àòîìîâ, à øòðèõ � äëÿ àòî�ìîâ â ñëîå C0A0. Îïóñêàÿ ïðîìåæóòî÷íûå âûêëàäêè,ïðèâåäåì îêîí÷àòåëüíûé ðåçóëüòàò�x0 = � exp(i2�x0); (11)tg �x0 == U+U� sin(ka0=2)( ~Epa�E��x0)(R+D)�U2��U+U� 
os(ka0=2) ;�x0 = ~U2+~Ep
 �E + �x0U 0� ;�x0 = exp���a04 � Cpx0a(�i�)Cpx0 
(�i�) == � exp���a04 � R0 +D0V 0(�i�) :Âûðàæåíèÿ äëÿ �y0 , �y0 è �y0 ïîëó÷àþòñÿ çàìåíîéU+; U� íà U�; U+.Ïîäñòàâëÿÿ (11) â (9) è ó÷èòûâàÿ ðàâåíñòâî êî�ý��èöèåíòîâ Cpx0a(k) = Cpx0a(�k), íàõîäèì âìå�ñòî (9)Cpx0a2l = �2iCpa(k) exp(i�x0) sin�ka02 l + �x0�; (12)Cpx0
2l+1 = 2iCpa(k) exp(i�x0)��� U+R+D sin hka02 (l + 1) + �x0i++ U�R+D sin�ka02 l + �x0�� :Èíäåêñ x0 ó êîý��èöèåíòà Cpx0a îïóùåí, òàê êàêCpx0a = Cpy0a.4. ÑÂßÇÜ ÌÅÆÄÓ ÊÎÝÔÔÈÖÈÅÍÒÀÌÈÎÒ�ÀÆÅÍÈß È ÝÍÅ��ÈÅÉ�ÀÇÌÅ�ÍÎ�Î ÊÂÀÍÒÎÂÀÍÈßÍÎÑÈÒÅËß ÇÀ�ßÄÀÇíàíèå êîý��èöèåíòà îòðàæåíèÿ îò èíòåð�åé�ñà â çàâèñèìîñòè îò ýíåðãèè E ïîçâîëÿåò çàïè�ñàòü óðàâíåíèå äëÿ ýíåðãèè ðàçìåðíîãî êâàíòîâà�íèÿ ýëåêòðîíà (äûðêè). �àññìîòðèì ñòðóêòóðó ñîñëîåì CA òîëùèíîé a ìåæäó òîëñòûìè ñëîÿìè C0A0

è ñ èíòåð�åéñàìè, ñîäåðæàùèìè õèìè÷åñêèå ñâÿ�çè C0�A. Òàêàÿ ñòðóêòóðà èìååò òî÷å÷íóþ ñèììåò�ðèþ D2d, îñè x0 è y0 ñîâïàäàþò ñ ïðÿìûìè ïåðåñå�÷åíèÿ ïëîñêîñòè èíòåð�åéñà ñ ïëîñêîñòÿìè, ñîäåð�æàùèìè èíòåð�åéñíûå õèìè÷åñêèå ñâÿçè ñîîòâåò�ñòâåííî íà ëåâîì è ïðàâîì èíòåð�åéñàõ. �àçìåð�íî-êâàíòîâàííûå px0- è py0-îðáèòàëüíûå ñîñòîÿíèÿäûðêè âûðîæäåíû, è óðàâíåíèå äëÿ E ìîæíî çàïè�ñàòü â �îðìå�x0(E)�y0(E) = exp(�2ik(E)a): (13)Çàìåòèì, ÷òî çäåñü a � ðàññòîÿíèå ìåæäó àíèîí�íûìè èíòåð�åéñíûìè ïëîñêîñòÿìè. Äëÿ ïîëó÷åíèÿîöåíîê ìîæíî ïîëîæèòü �x0(E) = �y0(E) = �1, êàêäëÿ áåñêîíå÷íî âûñîêèõ áàðüåðîâ â ìåòîäå ý��åê�òèâíîé ìàññû. Òîãäà, íàïðèìåð, äëÿ îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ óðàâíåíèå (13) ïðåîáðàçóåòñÿ ê óðàâíåíèþk(E) = �a : (14)Àíàëîãè÷íî ìîæíî ðàññ÷èòàòü êîý��èöèåíò îò�ðàæåíèÿ è çàïèñàòü óðàâíåíèå äëÿ ýíåðãèè ðàç�ìåðíîãî êâàíòîâàíèÿ ýëåêòðîíà â çîíå ïðîâîäèìî�ñòè ñòðóêòóðû, ñîñòîÿùåé èç ñëîÿ C0A0 òîëùèíîéa0 ìåæäó òîëñòûìè ñëîÿìè CA. Ñîñòîÿíèÿ â îä�íîðîäíîì ìàòåðèàëå ìîæíî íàéòè ñ ïîìîùüþ ðå�øåíèÿ ÷åòûðåõ ëèíåéíûõ óðàâíåíèé, ïîëó÷àåìûõèç (3a)�(3ã). Îäíàêî âûðàæåíèå äëÿ ñîîòâåòñòâó�þùåãî êîý��èöèåíòà îòðàæåíèÿ �
:b: ïîëó÷àåòñÿñëèøêîì ãðîìîçäêèì, ïîýòîìó åãî çíà÷åíèÿ íàõîäè�ëèñü ïóòåì ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óêàçàííîé ñèñòåìûóðàâíåíèé. Ïðè ýòîì ó÷èòûâàëîñü, ÷òî â sp3-ìîäåëèçíà÷åíèþ E, ðàñïîëîæåííîìó íåïîñðåäñòâåííî íàääíîì çîíû ïðîâîäèìîñòè ïîëóïðîâîäíèêà, ñîîòâåò�ñòâóåò ÷åòûðå âîëíîâûõ âåêòîðà �k, �i� (k; � âå�ùåñòâåííû), à çíà÷åíèþ E, ëåæàùåìó â çàïðåùåí�íîé çîíå, � ìíèìûå çíà÷åíèÿ âîëíîâîãî âåêòîðà�i�1;�i�2. Ïîä âåëè÷èíîé �
:b: ïîíèìàåòñÿ îòíîøå�íèå àìïëèòóäû îòðàæåííîé âîëíû �k ê àìïëèòóäåïàäàþùåé âîëíû k. Åñëè òîëùèíà ñëîÿ a0 äîñòàòî÷�íî âåëèêà, òàê ÷òî exp (��a0=2)� 1, òî ýíåðãèè ðàç�ìåðíîãî êâàíòîâàíèÿ ìîæíî ðàññ÷èòûâàòü ïî �îð�ìóëå (13), â êîòîðîé íóæíî çàìåíèòü a íà a0 è �x0�y0íà �2
:b:.5. ÌÅÆÇÎÍÍÛÉ ÌÀÒ�È×ÍÛÉ ÝËÅÌÅÍÒÎÏÒÈ×ÅÑÊÎ�Î ÏÅ�ÅÕÎÄÀ ÍÀÈÍÒÅ�ÔÅÉÑÅ ÒÈÏÀ IIÌàòðè÷íûé ýëåìåíò îïòè÷åñêîãî ïåðåõîäà äëÿ�îòîíà ïîëÿðèçàöèè e ïðîïîðöèîíàëåí ìàòðè÷íîìó752



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 3, 2002 Îïòè÷åñêèå ïåðåõîäû íà ïîëóïðîâîäíèêîâîì èíòåð�åéñå : : :ýëåìåíòó îïåðàòîðà ñêîðîñòè v̂, óìíîæåííîìó ñêà�ëÿðíî íà e. ×òîáû âûðàçèòü ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûîïåðàòîðà v̂ â òåðìèíàõ êîý��èöèåíòîâ C�bn ðàçëî�æåíèÿ  (r) ïî ïëàíàðíûì îðáèòàëÿì, íóæíî íàéòèñíà÷àëà ïðåäñòàâëåíèå v̂ â áàçèñå àòîìíûõ îðáèòà�ëåé �b�(r � a � �b), ãäå � � èíäåêñ îðáèòàëè, à âåê�òîðû a è �b çàäàþò ïîëîæåíèå ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêèè ïîëîæåíèå àòîìà ñîðòà b âíóòðè ÿ÷åéêè. Àòîìíûåîðáèòàëè ïîëíîñòüþ çàäàþòñÿ äâóìÿ ïàðàìåòðàìè:� è ïîëîæåíèåì àòîìà R = a+ �b. Èíîãäà äëÿ óäîá�ñòâà ìû áóäåì ââîäèòü èçáûòî÷íûé èíäåêñ b, óêà�çûâàþùèé ñîðò àòîìà. �àìèëüòîíèàí ñèëüíîé ñâÿçèçàäàåòñÿ ìàòðè÷íûìè ýëåìåíòàìè Hb0b�0�(R0;R).Â ìåòîäå ñèëüíîé ñâÿçè âûðàæåíèå äëÿ ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ îïåðàòîðà ñêîðîñòè ìîæíî íàéòè, åñ�ëè âîñïîëüçîâàòüñÿ �îðìóëîév̂ = i~(Hr� rH);ñâÿçûâàþùåé îïåðàòîðû ñêîðîñòè è êîîðäèíàòû,âçÿòü ãàìèëüòîíèàí H â ïðåäñòàâëåíèè Hb0b�0�(R0;R)è ââåñòè ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îïåðàòîðà êîîðäè�íàòû r��0 (R;R0). Îáû÷íî îãðàíè÷èâàþòñÿ ó÷åòîìòîëüêî âíóòðèóçåëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ(ñì. [21; 22℄ è öèòèðóåìóþ òàì ëèòåðàòóðó)r�0�(R0;R) � hR0; �0jrjR; �i == (RÆ�0� + r�0�)ÆR0;R; (15)ãäå âêëàä r�0� = hR; �0jr�RjR; �iîïèñûâàåò ìåæîðáèòàëüíûå ïåðåõîäû íà îäíîìàòîìíîì óçëå. Ìû èñïîëüçóåì òåîðèþ, ðàçâèòóþâ [23℄ (ñì. òàêæå [24�26℄), â êîòîðîé ïîëàãàåòñÿr�0� = 0 è îïòè÷åñêèå ïåðåõîäû îäíîçíà÷íî çà�äàþòñÿ ïàðàìåòðàìè ñèëüíîé ñâÿçè. Òîãäà äëÿîïåðàòîðà ñêîðîñòè ïîëó÷àåìvb0b�0�(R0;R) = i~ (R�R0)Hb0b�0�(R0;R):Âèäíî, ÷òî ñîãëàñíî ýòîé òåîðèè âíóòðèàòîìíûåñëàãàåìûå vbb�0�(R;R) ðàâíû íóëþ, à ìåæàòîìíûåñëàãàåìûå íàïðàâëåíû âäîëü âåêòîðà R � R0, ò. å.ïî íàïðàâëåíèþ õèìè÷åñêîé ñâÿçè ìåæäó àòîìàìèR è R0. Â ýòîì ñëó÷àå ìåæàòîìíûå ïåðåõîäû ìåæäóïëîñêîñòÿìè 2l, 2l � 1 è 2l, 2l + 1 ïðèâîäÿò ê èçëó�÷åíèþ �îòîíîâ, ïîëÿðèçîâàííûõ ñîîòâåòñòâåííî ïîîñÿì x0 k [1�10℄ è y0 k [110℄.Îïòè÷åñêèå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, ñîîòâåòñòâóþ�ùèå èçëó÷àåìûì �îòîíàì, ïîëÿðèçîâàííûì âäîëüîñåé x0 è y0, äàþòñÿ âûðàæåíèÿìèMj = i a04~Xl V jl ; (16)

ãäåV x0l = Vsa;p
Csa�2l Cpx0
2l�1 + Vpa;s
Cs
�2l�1Cpx0a2l �� Vxy �Cpza�2l Cpx0 
2l�1 � Cpz
�2l�1Cpx0a2l � ;V y0l = Vsa;p
Csa�2l Cpy0 
2l+1 + Vpa;s
Cs
�2l+1Cpy0a2l ++ Vxy �Cpza�2l Cpy0 
2l+1 � Cpz
�2l+1Cpy0a2l � :Çäåñü Mj � ìåæçîííûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò îïåðà�òîðà ñêîðîñòè v̂j , j = x0; y0, V x0l � âêëàä â Mx0îò ìåæàòîìíûõ ïåðåõîäîâ ìåæäó àíèîííîé ïëîñ�êîñòüþ 2l è êàòèîííîé ïëîñêîñòüþ 2l � 1, V y0l �àíàëîãè÷íûé âêëàä â My0 îò ïåðåõîäîâ ìåæäóïëîñêîñòÿìè 2l è 2l + 1, Csbn ; Cpzbn � êîý��èöè�åíòû ïðè s- è pz-îðáèòàëè â ðàçëîæåíèè (1) äëÿñîñòîÿíèé ýëåêòðîíà â íèæíåé çîíå ïðîâîäèìî�ñòè �1, Cpjbn � pj-îðáèòàëüíûé êîý��èöèåíò äëÿpj-ñîñòîÿíèé äûðêè â âàëåíòíîé çîíå, Vsa;p
; Vpa;s
 èVxy � íåäèàãîíàëüíûå (àíèîí-êàòèîííûå) ïàðàìåò�ðû ñèëüíîé s�p- è px�py-ñâÿçè, ñì. (3a) è (8). Íà�ïðèìåð, Vsa;p
; Vpa;s
 îïðåäåëåíû òàê, ÷òî äëÿ àòîì�íûõ óçëîâ R0 è R, ëåæàùèõ â ïëîñêîñòÿõ n0 = 2l èn = 2l� 1, èìååìH
aspz (R0;R) = Vpa;s
4 ; H
apzs(R0;R) = �Vsa;p
4 ;à äëÿ R0 è R, ëåæàùèõ â ïëîñêîñòÿõ n0 = 2l + 1 èn = 2l, èìååìH
aspz (R0;R) = �Vpa;s
4 ; H
apzs(R0;R) = Vsa;p
4 :Ìíîæèòåëü 1/4 ïîëó÷àåòñÿ, åñëè ó÷åñòü, ÷òî, íàïðè�ìåð, H
aspj = �p2Vpa;s
4 ; H
apjs = �p2Vsa;p
4è ÷òî ïî êàæäóþ ñòîðîíó îò àòîìà, ëåæàùåãî â àòîì�íîé ïëîñêîñòè (001), èìååòñÿ ïî äâà áëèæàéøèõ ñî�ñåäà äðóãîãî ñîðòà. Çàìåòèì, ÷òî â [11℄ ñëàãàåìûåèç (16), ïðîïîðöèîíàëüíûå Vxy, îïóùåíû. Â äàëüíåé�øåì ðàññìàòðèâàåòñÿ èçëó÷àòåëüíàÿ ðåêîìáèíàöèÿýëåêòðîíîâ è äûðîê ñ íèæíèõ ïîäçîí ðàçìåðíîãîêâàíòîâàíèÿ e1 è h1.6. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ �ÀÑ×ÅÒÀ ÈÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ�åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ñòåïåíè ëèíåéíîé ïîëÿðèçà�öèè ëþìèíåñöåíöèèPlin = I1�10 � I110I1�10 + I11015 ÆÝÒÔ, âûï. 3 753
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Vxy , ýÂ�èñ. 2. Ëèíåéíàÿ ïîëÿðèçàöèÿ �îòîëþìèíåñöåí-öèè â ãåòåðîñòðóêòóðå ZnSe/BeTe â çàâèñèìîñòè îòïàðàìåòðà ñèëüíîé ñâÿçè Vxy íà èíòåð�åéñå äëÿãåòåðîïåðåõîäà ñ èíòåð�åéñíîé ñâÿçüþ ZnTe (êðè-âûå 1, 2, 3 ) èëè BeSe (êðèâûå 4, 5, 6 ). Ïàðà-ìåòðû ñèëüíîé ñâÿçè äëÿ îáîèõ ìàòåðèàëîâ óêà-çàíû â ïîäïèñè ê ðèñ. 1. Êðèâûå 1, 2, 3 ðàñ-ñ÷èòàíû ñîîòâåòñòâåííî ïðè çíà÷åíèè äèàãîíàëü-íîé ýíåðãèè Ep
 = 5; 6; 7 ýÂ äëÿ èíòåð�åéñíîãîZn, êðèâûå 4, 5, 6 � ïðè Ep
 = 3; 4; 5 ýÂ äëÿèíòåð�åéñíîãî Be. Äëÿ îñòàëüíûõ èíòåð�åéñíûõïàðàìåòðîâ âûáðàíû ñðåäíèå çíà÷åíèÿ, íàïðèìåð,Esa(ZnTe)=[Esa(ZnSe)+Esa(BeTe)℄=2 è ò. ï.ïîêàçàíû íà ðèñ. 2. Çäåñü I1�10 è I110 � èíòåíñèâíî�ñòè êîìïîíåíò, ïîëÿðèçîâàííûõ âäîëü ñîîòâåòñòâó�þùèõ îñåé. Çàìåòèì, ÷òî ïîñòîÿííûå ðåøåòêè ZnSeè BeTe áëèçêè äðóã ê äðóãó, ò. å. ZnSe/BeTe � ãå�òåðîïàðà ñ ñîãëàñîâàííûìè ðåøåòêàìè, íî îíè çà�ìåòíî îòëè÷àþòñÿ îò ïîñòîÿííûõ ðåøåòêè îáúåìíî�ãî ïîëóïðîâîäíèêà ZnTe èëè BeSe. Ïîýòîìó â äàí�íîé ðàáîòå êîý��èöèåíòû ñèëüíîé ñâÿçè äëÿ èíòåð��åéñíûõ àòîìîâ ñ÷èòàþòñÿ íåçàâèñèìûìè ïàðàìåò�ðàìè òåîðèè. Òðè çàâèñèìîñòè Plin îò èíòåð�åéñ�íîãî êîý��èöèåíòà Vxy, èçîáðàæåííûå íà âåðõíåéïàíåëè ðèñ. 2, ðàññ÷èòàíû äëÿ èíòåð�åéñà ZnTeïðè òðåõ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ äèàãîíàëüíûõ ýíåð�ãèé Ep
 = 5, 6, 7 ýÂ äëÿ àòîìîâ Zn íà èíòåð�åé�ñå. Îñòàëüíûå ïàðàìåòðû äëÿ èíòåð�åéñíûõ àòî�ìîâ âûáèðàëèñü ïóòåì óñðåäíåíèÿ àíàëîãè÷íûõ ïà�ðàìåòðîâ â îáúåìíûõ ìàòåðèàëàõ, ñîñòàâëÿþùèõ ãå�òåðîïàðó. Íà íèæíåé ïàíåëè êðèâûå Plin(Vxy) ðàñ�ñ÷èòàíû äëÿ èíòåð�åéñà BeSe ïðè Ep
 = 3, 4, 5 ýÂäëÿ àòîìà Be íà èíòåð�åéñå è óñðåäíåíèè äðóãèõèíòåð�åéñíûõ ïàðàìåòðîâ ñèëüíîé ñâÿçè. Èç ðèñ. 2ñëåäóåò îñíîâíîé êà÷åñòâåííûé âûâîä äàííîé ðàáî�òû: â ãåòåðîñòðóêòóðàõ òèïà II �îòîëþìèíåñöåíöèÿ
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�èñ. 3. Âêëàä V �l ðàçëè÷íûõ ïàð àòîìíûõ ïëîñ-êîñòåé 2l; 2l � 1 (òî÷êè, ñîåäèíåííûå ñïëîøíûìèëèíèÿìè) è 2l; 2l + 1 (òî÷êè, ñîåäèíåííûå øòðèõî-âûìè ëèíèÿìè) â ìåæàòîìíûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíòîïòè÷åñêîãî ïåðåõîäà M� ïðè íåäèàãîíàëüíîì ìàò-ðè÷íîì ýëåìåíòå ñèëüíîé ñâÿçè Vxy = 5 ýÂ äëÿ èí-òåð�åéñíûõ àòîìîâ Zn è Te. Îñòàëüíûå ïàðàìåòðûòå æå, ÷òî áûëè èñïîëüçîâàíû ïðè ðàñ÷åòå êðèâîé1 íà ðèñ. 2ìîæåò áûòü ñèëüíî ïîëÿðèçîâàíà, òåîðèÿ äîïóñêàåòâûñîêèå çíà÷åíèÿ Plin äëÿ ñîâåðøåííûõ èíòåð�åé�ñîâ áåç âêëþ÷åíèÿ â ðàññìîòðåíèå àíèçîòðîïíûõ ëî�êàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé, îáóñëîâëåííûõ íåèäåàëü�íîñòüþ ãåòåðîïåðåõîäà. Èç ðèñ. 2 âûòåêàåò è âòî�ðîé âàæíûé âûâîä: êàê ïðàâèëî, ïëîñêîñòü ïîëÿðè�çàöèè ëþìèíåñöåíöèè ñîâïàäàåò ñ ïëîñêîñòüþ èí�òåð�åéñíûõ õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé, ÷òî áûëî ïðåäñêà�çàíî â [11℄ íà îñíîâå êà÷åñòâåííîãî àíàëèçà. Êîý���èöèåíòû C��n ðàçëîæåíèÿ (1), âõîäÿùèå â âûðà�æåíèÿ (16) äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ è èñïîëüçî�âàííûå ïðè ðàñ÷åòå êðèâûõ íà ðèñ. 2, ðàññ÷èòûâà�ëèñü äëÿ ïåðèîäè÷åñêèõ ãåòåðîñòðóêòóð ñ òîëùèíà�ìè 75�A è 50�A ñëîåâ ZnSe è BeTe. Â ýòîì ñëó÷àåýíåðãèè ðàçìåðíîãî êâàíòîâàíèÿ â ñîñòîÿíèÿõ e1 èh1 ñîñòàâëÿþò ñîîòâåòñòâåííî 39 è 23 ìýÂ. Àáñî�ëþòíûå çíà÷åíèÿ îïòè÷åñêèõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîââåñüìà ÷óâñòâèòåëüíû ê òîëùèíàì ñëîåâ, òîãäà êàêïîëÿðèçàöèÿ Plin ìàëî çàâèñèò îò ýíåðãèè êâàíòî�âàíèÿ ýëåêòðîíà è äûðêè â øèðîêîì äèàïàçîíå òîë�ùèí. Îäíàêî íàïîìíèì, ÷òî çäåñü ìû ðàññìàòðèâà�åì ýëåêòðîííîå è äûðî÷íîå ñîñòîÿíèÿ òîëüêî ïðèkx = ky = 0.Òî÷êè íà ðèñ. 3 ïîêàçûâàþò âêëàäû V jl , âíîñè�ìûå â îïòè÷åñêèé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò Mj ìåæàòîì�íûìè ïåðåõîäàìè 2l$ 2l�1 (ïðè j = x0) è 2l$ 2l+1754
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Vh,ìýÂ�èñ. 4. Çàâèñèìîñòü ëèíåéíîé ïîëÿðèçàöèè ëþìè-íåñöåíöèè îò ðàçðûâà âàëåíòíîé çîíû íà ãåòåðî-ïåðåõîäå. �àñ÷åò âûïîëíåí äëÿ èíòåð�åéñà ZnTeïðè Vxy(ZnTe) = 5 ýÂ, îñòàëüíûå ïàðàìåòðû òå æå,÷òî áûëè èñïîëüçîâàíû ïðè ðàñ÷åòå êðèâîé 1 íàðèñ. 2(ïðè j = y0). Êàê è ïðåäñêàçûâàëîñü â [11℄, ìàêñè�ìàëüíûé âêëàä â Mx0 âíîñèò ïàðà èíòåð�åéñíûõàòîìíûõ ïëîñêîñòåé Zn è Te, à îïðåäåëÿþùóþ ðîëüâ ñóììå (16) èãðàþò òîëüêî ñëàãàåìûå ñ l = 0;�1.Çàâèñèìîñòü ñòåïåíè ïîëÿðèçàöèè Plin îò ðàç�ðûâà âàëåíòíûõ çîí Vh íà èíòåð�åéñå, ðàññ÷èòàí�íàÿ äëÿ èíòåð�åéñà ZnTe ïðè Vxy(ZnTe) = 5 ýÂ èEp
n=�1 = 5 ýÂ, ïîêàçàíà íà ðèñ. 4. Ñìåíà çíàêà ïî�ëÿðèçàöèè è äîñòèæåíèå åþ çíà÷åíèÿ �100% îáúÿñ�íÿþòñÿ òåì, ÷òî ñ óìåíüøåíèåì ðàçðûâà çîí çàâè�ñèìîñòü V x0l îò l ñòàíîâèòñÿ çíàêîïåðåìåííîé è ïðèíåêîòîðîì çíà÷åíèè Vh � 260 ìýÂ ñóììà ïî l ñëàãà�åìûõ V x0l â (16) îáðàùàåòñÿ â íóëü.�àñ÷åò, ðåçóëüòàòû êîòîðîãî ïðåäñòàâëåíû íàðèñ. 2�4, ïðîâîäèëñÿ â ïðåíåáðåæåíèè âíóòðèàòîì�íûìè (âíóòðèóçåëüíûìè) ïåðåõîäàìè. Â íàñòîÿùååâðåìÿ íå ñ�îðìèðîâàëîñü îäíîçíà÷íîãî ìíåíèÿ îáîòíîñèòåëüíûõ âêëàäàõ âíóòðè- è ìåæàòîìíûõ ïå�ðåõîäîâ â ìåæçîííûå îïòè÷åñêèå ìàòðè÷íûå ýëå�ìåíòû. Â ðÿäå ðàáîò [27�29℄ ó÷èòûâàëèñü êàê òå,òàê è äðóãèå ïåðåõîäû, íî èñïîëüçîâàííûå çíà÷åíèÿâíóòðèàòîìíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îïåðàòîðà èì�ïóëüñà ïðåâûøàëè àíàëîãè÷íûå çíà÷åíèÿ äëÿ àíè�îí-êàòèîííûõ ïåðåõîäîâ. Â ðàáîòàõ [30�32℄ âêëàäìåæàòîìíûõ ïåðåõîäîâ âîîáùå íå ó÷èòûâàëñÿ. Â òîæå âðåìÿ ìíîãèå àâòîðû [23�26℄ ïîëíîñòüþ ïðåíå�áðåãàëè âíóòðèàòîìíûìè ïåðåõîäàìè. Äëÿ ñðàâíå�íèÿ ïðåäñòàâëÿëî èíòåðåñ ðàññ÷èòàòü çàâèñèìîñòüPlin(Vxy) ïðè ó÷åòå òîëüêî âíóòðèàòîìíûõ ïåðåõî�
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü ëèíåéíîé ïîëÿðèçàöèè ëþ-ìèíåñöåíöèè îò èíòåð�åéñíîãî ïàðàìåòðà ñèëüíîéñâÿçè Vxy ïðè ó÷åòå òîëüêî âíóòðèàòîìíûõ ïåðåõî-äîâ: 1 � r
sp 6= 0, rasp = 0, 2 � r
sp = 0, rasp 6= 0, 3 �r
sp = rasp 6= 0. �àñ÷åò âûïîëíåí äëÿ èíòåð�åéñàZnTe ïðè Vxy(ZnTe) = 5 ýÂ, îñòàëüíûå ïàðàìåòðûòå æå, ÷òî áûëè èñïîëüçîâàíû ïðè ðàñ÷åòå êðèâîé1 íà ðèñ. 2äîâ. Ïîýòîìó ìû ïîëîæèëèr�0�(R0;R) = rb�0�ÆR0Rè ó÷ëè, ÷òî ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû rb�0� îòëè÷íû îòíóëÿ äëÿ ïàðû îðáèòàëåé �0 = s, � = pj èëè �0 = pj ,� = s, òàê ÷òî rbspj = rbpjs = rbspoj ;ãäå rbsp = zbspz , oj � îðò â íàïðàâëåíèè îñè j. Êðè�âûå íà ðèñ. 5 ðàññ÷èòàíû äëÿ òðåõ ÷àñòíûõ ñëó÷à�åâ, êîãäà îäèí èç ïàðàìåòðîâ r
sp èëè rasp ðàâåí íó�ëþ èëè êîãäà îíè ñîâïàäàþò. Çàâèñèìîñòüþ r
sp (rasp)îò ñîðòà êàòèîíà (àíèîíà) ïðåíåáðåãàëîñü. Èç ðèñ. 5âèäíî, ÷òî è ïðè âíóòðèàòîìíûõ ïåðåõîäàõ ëèíåé�íàÿ ïîëÿðèçàöèÿ �îòîëþìèíåñöåíöèè ìîæåò áûòüî÷åíü âûñîêîé. 7. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ çàêëþ÷åíèå ñ�îðìóëèðóåì îñíîâíûå ðå�çóëüòàòû ðàáîòû. �àçâèòà òåîðèÿ ñèëüíîé ñâÿçè,ïîçâîëÿþùàÿ ðàññ÷èòûâàòü àíèçîòðîïèþ íåïðÿ�ìûõ îïòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ â ãåòåðîñòðóêòóðàõAC/A0C0 òèïà II, âûðàùåííûõ èç êîìïîçèöèîííûõìàòåðèàëîâ AC è A0C0 ñ ðåøåòêîé öèíêîâîé îá�ìàíêè â íàïðàâëåíèè êðèñòàëëîãðà�è÷åñêîé îñè[001℄. Ïðîàíàëèçèðîâàíî, êàê âëèÿþò íà ëèíåéíóþ755 15*



Å. Ë. Èâ÷åíêî, Ì. Î. Íåñòîêëîí ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 3, 2002ïîëÿðèçàöèþ �îòîëþìèíåñöåíöèè âèä èíòåð�åéñà(C0A èëè A0C) è èíòåð�åéñíûå ïàðàìåòðû ñèëüíîéñâÿçè, òàêèå êàê íåäèàãîíàëüíûé êîý��èöèåíò Vxy,äèàãîíàëüíàÿ ýíåðãèÿ Ep
 è ðàçðûâ çîí íà ãåòåðî�ïåðåõîäå Vh. Â ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòîì [10�13℄òåîðèÿ äîïóñêàåò ãèãàíòñêóþ ëèíåéíóþ ïîëÿðè�çàöèþ �îòîëþìèíåñöåíöèè, îáóñëîâëåííîé èçëó�÷àòåëüíîé ðåêîìáèíàöèåé ýëåêòðîííî-äûðî÷íûõïàð íà ñîâåðøåííîì èíòåð�åéñå II ðîäà. �àñ÷åòïîêàçûâàåò, ÷òî ïîëÿðèçàöèÿ, êàê ïðàâèëî, îòñëå�æèâàåò îðèåíòàöèþ èíòåð�åéñíûõ õèìè÷åñêèõñâÿçåé è ìåíÿåò çíàê ïðè çàìåíå èíòåð�åéñà C0A(ZnTe) íà CA0 (BeSe). Ñòåïåíü ïîëÿðèçàöèè ïî÷òèíå÷óâñòâèòåëüíà ê òîëùèíàì dAC , dA0C0 ñëîåâ AC èA0C0 â øèðîêîì äèàïàçîíå òîëùèí, òîãäà êàê ñèëàîñöèëëÿòîðà äëÿ ìåæçîííûõ ïåðåõîäîâ çàâèñèòîò dAC , dA0C0 î÷åíü ñèëüíî. Îñíîâíîé âêëàä âìåæçîííûé îïòè÷åñêèé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò îïðåäå�ëÿåòñÿ ïåðåõîäàìè ìåæäó íåñêîëüêèìè àòîìíûìèïëîñêîñòÿìè êàòèîíîâ è àíèîíîâ, ïðèìûêàþùèìèê èíòåð�åéñó, ïðè÷åì ìàêñèìàëüíûé âêëàä âíîñÿòïåðåõîäû ìåæäó èíòåð�åéñíûìè ïëîñêîñòÿìè.Îòìåòèì, ÷òî sp3-ìîäåëü ÿâëÿåòñÿ ïðîñòåéøåé ìî�äåëüþ ñèëüíîé ñâÿçè, êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò îïèñûâàòüìèêðîñêîïè÷åñêèå âîëíîâûå �óíêöèè ýëåêòðîíàêàê â çîíå ïðîâîäèìîñòè, òàê è â âàëåíòíîé çîíå,÷òî íåîáõîäèìî äëÿ ðàñ÷åòà ìåæçîííûõ ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ îïòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ. Îäíàêî ñ�îðìó�ëèðîâàííûå âûøå âûâîäû êà÷åñòâåííî ñîõðàíÿþòñâîþ ñèëó è äëÿ áîëåå ñëîæíûõ ìîäåëåé ñèëü�íîé ñâÿçè, òàêèõ êàê sp3s� [16℄ èëè sp3s�d [17℄.Êðîìå òîãî, â ðàçâèòîé òåîðèè íå ó÷èòûâàëîñüñïèí-îðáèòàëüíîå ðàñùåïëåíèå âàëåíòíîé çîíû êîì�ïîçèöèîííûõ ìàòåðèàëîâ. Àíàëèç ïîêàçûâàåò, ÷òîäëÿ îïòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ ¾çîíà ïðîâîäèìîñòè �ïîäçîíà òÿæåëûõ äûðîê¿ ó÷åò ñïèí-îðáèòàëüíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ìîæåò ïðèâåñòè ëèøü ê íåêîòîðûìêîëè÷åñòâåííûì èçìåíåíèÿì.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå INTAS (ãðàíò99-00015) è �ÔÔÈ (ïðîåêò 00-02-16997).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. O. Krebs and P. Voisin, Phys. Rev. Lett. 77, 1829(1996).2. O. Krebs, W. Seidel, J. P. Andr�e et al., Semi
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