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ÇÎÍÍÀß ÑÒ�ÓÊÒÓ�À ÑÈËÈÖÅÍÀ Â Ï�ÈÁËÈÆÅÍÈÈÑÈËÜÍÎÉ ÑÂßÇÈÀ. Â. �åðò *, Ì. Î. Íåñòîêëîí, È. Í. ßññèåâè÷Ôèçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò èì. À. Ô. Èî��å �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê194021, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 24 äåêàáðÿ 2014 ã.Ïðåäñòàâëåíî ìîäåëèðîâàíèå ýëåêòðîííîé ñòðóêòóðû ñèëèöåíà ìåòîäîì ñèëüíîé ñâÿçè ñ áàçèñîìsp3d5s�. �åçóëüòàòû ðàáîòû õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðàñ÷åòàìè èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ. Ìåòîäîì èíâàðèàí-òîâ ïîñòðîåí ý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí ñèëèöåíà â îêðåñòíîñòè äèðàêîâñêîé òî÷êè. Â ñèëèöåíå àòîìûêðåìíèÿ ðàñïîëîæåíû â äâóõ ïàðàëëåëüíûõ ïëîñêîñòÿõ, ïåðïåíäèêóëÿðíî ñìåùåííûõ äðóã îòíîñèòåëü-íî äðóãà íà �z, ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò ýòîãî ñìåùåíèÿ. Ïðè ïîìîùè ìåòîäàñèëüíîé ñâÿçè îïðåäåëåíû êîý��èöèåíòû ý��åêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà äëÿ ðàçëè÷íûõ �z.DOI: 10.7868/S00444510150701231. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑèëèöåí � êâàçèäâóìåðíûé ìàòåðèàë èç àòîìîâêðåìíèÿ ñ ãåêñàãîíàëüíîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåò�êîé, ñîñòîÿùèé èç äâóõ ïëîñêèõ ïîäðåøåòîê, ïåð�ïåíäèêóëÿðíî ñìåùåííûõ äðóã îòíîñèòåëüíî äðó�ãà. Èäåÿ ñîçäàíèÿ òàêîãî ìàòåðèàëà âïåðâûå áûëàïðåäëîæåíà â ðàáîòå [1℄, íå òàê äàâíî îí áûë âû�ðàùåí íà ñåðåáðÿíîé ïîäëîæêå ìåòîäîì ìîëåêóëÿð�íî-ëó÷åâîé ýïèòàêñèè [2, 3℄. Èíòåðåñ ê ñèëèöåíó âû�çâàí âîçìîæíîñòüþ åãî ïðèìåíåíèÿ â êðåìíèåâîéýëåêòðîíèêå è îïòîýëåêòðîíèêå, ñåé÷àñ ýòîò ìàòåðè�àë àêòèâíî èññëåäóåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî è òåîðå�òè÷åñêè [4�6℄.Â îòëè÷èå îò ãðà�åíà, â ñèëèöåíå sp2-ãèáðèäè-çàöèÿ ÿâëÿåòñÿ íåñòàáèëüíîé [7℄, ÷òî ïðèâîäèò ê âû�òåñíåíèþ ÷àñòè àòîìîâ êðåìíèÿ èç ïëîñêîñòè. Ïðèýòîì ãèáðèäèçàöèÿ àòîìíûõ îðáèòàëåé ñòàíîâèòñÿñìåøàííîé: sp2�sp3. Òàêàÿ ñòðóêòóðà äàåò âîçìîæ�íîñòü ñîçäàâàòü ñïèí-ïîëÿðèçîâàííûå ñîñòîÿíèÿ èóïðàâëÿòü øèðèíîé çàïðåùåííîé çîíû ñ ïîìîùüþýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, ÷òî îòêðûâàåò âîçìîæíîñòüñîçäàíèÿ ý��åêòèâíîãî ñïèíîâîãî ïîëÿðèçàòîðà [6℄.Çîííàÿ ñòðóêòóðà ñèëèöåíà áûëà ðàññ÷èòàíà âðàáîòàõ [8�11℄ èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ è ñ ïîìîùüþ ìå�òîäà ñèëüíîé ñâÿçè íà îñíîâå ïàðàìåòðèçàöèè sp3s�ñ ó÷åòîì ïåðâîãî è âòîðîãî ñîñåäåé â ðàáîòå [12℄. Ïî�*E-mail: anton.gert�mail.ioffe.ru

ëó÷åííûå â íåé ðåçóëüòàòû ñóùåñòâåííî ðàñõîäÿòñÿñ ðàñ÷åòàìè èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ [8℄.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå äëÿ ðàñ÷åòà ýëåêòðîííîãîñïåêòðà ñèëèöåíà ìû èñïîëüçîâàëè ìåòîä ñèëüíîéñâÿçè â áàçèñå îðáèòàëüíûõ �óíêöèé s, p, d è s�. Äî�áàâëåíèå d-îðáèòàëåé ïîçâîëÿåò îãðàíè÷èòüñÿ ó÷å�òîì âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ òîëüêî ñ áëèæàéøèìèñîñåäÿìè. Ñ ïîìîùüþ ñèììåòðèéíîãî àíàëèçà âáëè�çè äèðàêîâñêîé òî÷êè ïîñòðîåí ý��åêòèâíûé ãà�ìèëüòîíèàí è íà îñíîâå ìåòîäà ñèëüíîé ñâÿçè îïðå�äåëåíû åãî ïàðàìåòðû äëÿ ðàçëè÷íûõ ñìåùåíèé �zïîäðåøåòîê (bukling). Ïîëó÷åííûå íàìè ðåçóëüòà�òû õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðàñ÷åòàìè èç ïåðâûõ ïðèí�öèïîâ [8℄.2. �ÀÑ×ÅÒ ÌÅÒÎÄÎÌ ÑÈËÜÍÎÉ ÑÂßÇÈÄëÿ îïèñàíèÿ çîííîé ñòðóêòóðû ïîëóïðîâîäíè�êîâ íà îñíîâå ýëåìåíòîâ IV ãðóïïû â ðàìêàõ ìåòî�äà ñèëüíîé ñâÿçè ñ ó÷åòîì òîëüêî áëèæàéøèõ ñî�ñåäåé ìèíèìàëüíî íåîáõîäèì ó÷åò s-îðáèòàëåé (ìî�ìåíò èìïóëüñà L = 0) è òðåõ p-îðáèòàëåé (L == 1). Ýòà ìîäåëü óñïåøíî îïèñûâàåò äèñïåðñèþäûðî÷íûõ ñîñòîÿíèé, ñ�îðìèðîâàííûõ â îñíîâíîìèç p-îðáèòàëåé. Ïàðàìåòðàìè ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ ñîá�ñòâåííàÿ ýíåðãèÿ îðáèòàëåé è ýíåðãèÿ âçàèìîäåé�ñòâèÿ ñ ñîñåäíèìè àòîìàìè. Îäíàêî íàáîð sp3 íåäîñòàòî÷åí äëÿ îïèñàíèÿ ýëåêòðîííîé âåòâè äèñïåð�ñèè êðåìíèÿ [13℄. Ýòà ïðîáëåìà ðåøàåòñÿ óâåëè÷å�íèåì íàáîðà áàçèñíûõ �óíêöèé [14℄ èëè âûõîäîì133
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�èñ. 1. Ýëåìåíòàðíàÿ ÿ÷åéêà îáúåìíîãî êðåìíèÿ.Ñâåòëî-ñåðûì öâåòîì îòìå÷åíû àòîìû, ñîîòâåò-ñòâóþùèå ñòðóêòóðå ñèëèöåíà. Ñòðåëêàìè ïîêàçà-íû êîîðäèíàòíûå âåêòîðû òðåõ áëèæàéøèõ ñîñåäåéöåíòðàëüíîãî àòîìà â ñèëèöåíåçà ïðåäåëû ïðèáëèæåíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ òîëüêî ñáëèæàéøèìè ñîñåäÿìè [15℄. Èñïîëüçîâàíèå áàçèñàèç äâóõ s-îðáèòàëåé (s, s�), òðåõ p-îðáèòàëåé (px,py, pz), è ïÿòè d-îðáèòàëåé (dyz , dzx, dxy, dx2�y2 ,dz2) ïîçâîëÿåò îïèñàòü çîííóþ ñòðóêòóðó îáúåìíî�ãî êðåìíèÿ ñ òî÷íîñòüþ äî ìèëëèýëåêòðîíâîëüòàïðè ó÷åòå âçàèìîäåéñòâèÿ òîëüêî ñ áëèæàéøèìè ñî�ñåäÿìè [14℄. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû èñïîëüçîâàëèýòîò áàçèñ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿ�íèé ñèëèöåíà ìåòîäîì ñèëüíîé ñâÿçè.Ïëîñêîñòè ïîäðåøåòîê ñèëèöåíà ñìåùåíû îòíî�ñèòåëüíî äðóã äðóãà íà �z, òàê ÷òî òðè ñîñåäà êàæ�äîãî àòîìà ðàñïîëàãàþòñÿ âûøå èëè íèæå íåãî â çà�âèñèìîñòè îò ïîäðåøåòêè, â êîòîðîé íàõîäèòñÿ ýòîòàòîì. Ïðè �z = 0 êðèñòàëëè÷åñêàÿ ðåøåòêà ñèëèöå�íà ýêâèâàëåíòíà ðåøåòêå ãðà�åíà. Ñ äðóãîé ñòîðî�íû, åñëè ðàññìîòðåòü äâå ñîñåäíèå àòîìíûå ïëîñêî�ñòè (1 1 1) â îáúåìíîì êðåìíèè, òî ïîëó÷èòñÿ ñòðóê�òóðà àíàëîãè÷íàÿ ñèëèöåíó ñî ñäâèãîì ïîäðåøåòîê�z = �Si = a=4p3 � 2:21�A, ãäå a � ïîñòîÿííàÿ êðè�ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè êðåìíèÿ. Íà ðèñ. 1 ïîêàçàíûâåêòîðû òðåõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé äëÿ àòîìà êðåì�íèÿ, r1, r2, r3, êîòîðûå ñîîòâåòñòâóþò òðåì áëèæàé�øèì ñîñåäÿì â ñòðóêòóðå ñèëèöåíà. Ñèñòåìû êîîð�

äèíàò, èñïîëüçóåìûå â íàøåé ðàáîòå â ðåàëüíîì èîáðàòíîì ïðîñòðàíñòâàõ, ïðèâåäåíû íà ðèñ. 2.Äëÿ ðàñ÷åòà áûëè èñïîëüçîâàíû ïàðàìåòðû ìå�òîäà ñèëüíîé ñâÿçè äëÿ îáúåìíîãî êðåìíèÿ èç ðàáî�òû [14℄. �àññòîÿíèå ìåæäó àòîìàìè ñèëèöåíà îòëè÷�íî îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè êðåìíèÿ â ïëîñ�êîñòè, ïåðïåíäèêóëÿðíîé íàïðàâëåíèþ [111℄ (ñì.ðèñ. 1) è çàâèñèò îò âåëè÷èíû ñìåùåíèÿ ïîäðåøå�òîê. Âëèÿíèå ýòîãî ðàçëè÷èÿ íà ïàðàìåòðû ó÷èòû�âàåòñÿ êàê äå�îðìàöèÿ, èõ âåëè÷èíû äîëæíû áûòüñêîððåêòèðîâàíû â ñîîòâåòñòâèè ñ âûðàæåíèåì [14℄ijk(d) = ijk(d0)� dd0�nijk ; (1)ãäå ijk � èíäåêñ, ñîîòâåòñòâóþùèé îäíîìó èç ïàðà�ìåòðîâ ìåòîäà ñèëüíîé ñâÿçè, d � ðàññòîÿíèå ìåæäóñîñåäíèìè àòîìàìè â ñèëèöåíå (çàâèñèò îò ñìåùå�íèÿ ïîäðåøåòîê), d0 � ðàññòîÿíèå ìåæäó ñîñåäíèìèàòîìàìè â îáúåìíîì êðåìíèè, nijk � ïàðàìåòðû èçòàáëèöû IX ðàáîòû [14℄.Èñïîëüçóÿ ïàðàìåòðû èç ðàáîòû [14℄, ìû ðàññ÷è�òàëè çîííóþ ñòðóêòóðó ñèëèöåíà â íàïðàâëåíèÿõK���M�K. Ïîëó÷åííàÿ äèñïåðñèÿ ñóùåñòâåííî îò�ëè÷àåòñÿ îò ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ èç ïåðâûõ ïðèí�öèïîâ [8℄. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ñèëèöåí èìååò êâà�çèäâóìåðíóþ ñòðóêòóðó: ñóùåñòâóåò çíà÷èòåëüíîåðàçëè÷èå ìåæäó pz-îðáèòàëüþ, íàïðàâëåííîé ïåð�ïåíäèêóëÿðíî ïëîñêîñòè ïîäðåøåòîê, è px-, py-îð-áèòàëÿìè, ëåæàùèìè â ïëîñêîñòè. ×òîáû ó÷åñòü ýòóîñîáåííîñòü áûëè ââåäåíû äâà äîïîëíèòåëüíûõ ïà�ðàìåòðà: ïàðàìåòð �1 � ñìåùåíèå ýíåðãèè òðåõp-îðáèòàëåé, è �2 � ðàçíîñòü ýíåðãèé pz- è px;y-îð-áèòàëåé. Â ãàìèëüòîíèàíå ñèëüíîé ñâÿçè ïàðàìåòðEp (ñîáñòâåííàÿ ýíåðãèÿ p-îðáèòàëåé) áûë çàìåíåííà Ep��1 � 2�2=3 äëÿ pz-îðáèòàëè è íà Ep ��1++�2=3 äëÿ px;y-îðáèòàëåé. Òàêîé ïîäõîä ýêâèâàëåí�òåí äîïîëíèòåëüíîìó ðàñùåïëåíèþ àòîìíûõ îðáè�òàëåé çà ñ÷åò äå�îðìàöèè, ïðåäëîæåííîìó â ðàáî�òå [16℄ è ðàçâèòîìó äëÿ êðåìíèÿ â [17℄.Ñðàâíèâ ýëåêòðîííóþ ñòðóêòóðó ñèëèöåíà, íàé�äåííóþ íàøèì ìåòîäîì, ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ èçïåðâûõ ïðèíöèïîâ [8℄, ìû ïîëó÷èëè íàèëó÷øåå ñîâ�ïàäåíèå ïðè �1 = 0:25 ýÂ è �2 = 2:90 ýÂ. Çîííàÿñòðóêòóðà ñèëèöåíà áûëà ðàññ÷èòàíà äëÿ ðàçíûõ âå�ëè÷èí ñìåùåíèÿ àòîìíûõ ïëîñêîñòåé ñèëèöåíà, �z .�åçóëüòàòû ïðèâåäåíû íà ðèñ. 3 â îòñóòñòâèå ñìå�ùåíèÿ ïîäðåøåòîê äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà è ïðèñìåùåíèè íà �Si. Â ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàëèñü ïàðà�ìåòðû, ïðèâåäåííûå â òàáë. 1.Ñïèí-îðáèòàëüíîå âçàèìîäåéñòâèå â ðàìêàõ ìå�òîäà ñèëüíîé ñâÿçè òðàäèöèîííî ó÷èòûâàåòñÿ òîëü�êî äëÿ p-îðáèòàëåé íà âíóòðèàòîìíûõ ìàòðè÷íûõ134
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kz � MK
ky

kx
a�1

a�2

y
x

120 Æà ár2
r3 a1r1 a2

�èñ. 2. Ñõåìà àòîìíîé ñòðóêòóðû ñèëèöåíà (à) è çîíû Áðèëëþýíà (á ): r1, r2, r3 � âåêòîðû áëèæàéøèõ ñîñåäåéàòîìà â ñèëèöåíå, a1 è a2 � âåêòîðû ýëåìåíòàðíîé ÿ÷åéêè â ðåàëüíîì ïðîñòðàíñòâå, a�1 è a�2 � âåêòîðû îáðàòíîéðåøåòêèÒàáëèöà 1. Ïàðàìåòðû ñèëüíîé ñâÿçè äëÿ ñèëèöåíà ñ ó÷åòîì íàïðÿæåíèé ïðè �z = 0 (Ei � ñîáñòâåííàÿ ýíåðãèÿîðáèòàëè i; ijk � ýíåðãèÿ k-ñâÿçè ìåæäó îðáèòàëÿìè i è j)Ïàðàìåòð Es Epx Epy Epz Ed Es� ss� s�s�� s�s� sp�ýÂ �2:15 4.86 4.86 1.96 15.16 21.03 �1:94 �3:30 �1:69 2.78Ïàðàìåòð s�p� sd� s�d� pp� pp� pd� pd� dd� dd� ddÆýÂ 2.84 �2:80 �0:70 4.10 �1:59 �2:10 2.00 �1:23 2.51 �2:47ýëåìåíòàõ ãàìèëüòîíèàíà [18℄. Äîáàâêà ê íåìó âû�ãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:Hso = �3 ��0BBBBBBBBBBB�
px " py " pz " px # py # pz #px " 0 �i 0 0 0 1py " i 0 0 0 0 �ipz " 0 0 0 �1 i 0px # 0 0 �1 0 i 0py # 0 0 �i �i 0 0pz # 1 i 0 0 0 0

1CCCCCCCCCCCA :
Çäåñü ìàòðèöà ïðèâåäåíà â áàçèñå ñîñòîÿíèé jx"i,jy"i, jz"i, jx#i, jy#i, jz#i, ãäå ñèìâîëû j"i è j#i îáîçíà�

÷àþò ïðîåêöèþ ñïèíà �1=2 íà îñü z. Äëÿ êðåìíèÿñïèí-îðáèòàëüíîå âçàèìîäåéñòâèå äîñòàòî÷íî ìàëî,ñîîòâåòñòâóþùàÿ âíóòðèàòîìíàÿ êîíñòàíòà �=3 ñî�ñòàâëÿåò ïðèìåðíî 19:5 ìýÂ. Â ñèëèöåíå çà ñ÷åò ýòî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ âáëèçè äèðàêîâñêîé òî÷êè ïîÿâ�ëÿåòñÿ íåáîëüøàÿ, ïîðÿäêà íåñêîëüêèõ ìèëëèýëåê�òðîíâîëüò, çàïðåùåííàÿ çîíà Eg . Ýíåðãåòè÷åñêàÿäèñïåðñèÿ îêîëî K-òî÷êè ïîêàçàíà íà ðèñ. 4 ñ ó÷å�òîì ñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è áåç íåãîäëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé �z . Â òàáë. 2 ïðèâåäåíûçíà÷åíèÿ øèðèíû ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè â äèðàêîâ�ñêîé òî÷êå è âåëè÷èíà �åðìèåâñêîé ñêîðîñòè, ïîëó�÷åííûå â [19, 20℄ è â íàøåé ðàáîòå äëÿ �z=�Si == 0:59. Cîãëàñíî [20℄, òàêîå ñìåùåíèå ïîäðåøåòîêñîîòâåòñòâóåò ìèíèìóìó ýíåðãèè ñèëèöåíà.135
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−0.5 0.5 −0.5�èñ. 3. Çîííàÿ ñòðóêòóðà ñèëèöåíà, ðàññ÷èòàííàÿ (à) áåç ñìåùåíèÿ ïîäðåøåòîê è (á ) ïðè ñìåùåíèè ïîäðåøåòîê íà�z = �Si � 1:1�A. Øòðèõîâûìè ëèíèÿìè ïîêàçàíà ýíåðãåòè÷åñêàÿ äèñïåðñèÿ, ðàññ÷èòàííàÿ ìåòîäîì ñèëüíîé ñâÿçèâ íàïðàâëåíèÿõ K���M�K, ñïëîøíûìè ëèíèÿìè � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ [8℄Òàáëèöà 2. Ñðàâíåíèå ïàðàìåòðîâ èç ðàáîò [19, 20℄ ñ ïîëó÷åííûìè â äàííîé ðàáîòå (as � ïîñòîÿííàÿ êðèñòàëëè-÷åñêîé ðåøåòêè ñèëèöåíà, Eg � ýíåðãåòè÷åñêàÿ ùåëü â äèðàêîâñêîé òî÷êå, VF � �åðìèåâñêàÿ ñêîðîñòü, � � óãîëìåæäó ñâÿçüþ Si�Si è îñüþ z; ñîãëàñíî [20℄, � = 101:7Æ ñîîòâåòñòâóåò ìèíèìóìó ýíåðãèè ñèëèöåíà, îòíîñèòåëüíîåñìåùåíèå ïîäðåøåòîê ïðè ýòîì �z=�Si = 0:59)Ìåòîä as � �z=�Si Eg , ìýÂ VF , 105 ì/ñ �àáîòàÑèëüíàÿ ñâÿçü, sp3d5s� 3.86 101.7 0.59 1.70 5.23 äàííàÿab initio 3.86 101.7 0.59 1.55 5.42 [20℄Ñèëüíàÿ ñâÿçü 3.86 101.7 0.59 7.90 5.52 [19℄3. ÝÔÔÅÊÒÈÂÍÛÉ �ÀÌÈËÜÒÎÍÈÀÍÁåç ó÷åòà ñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ äâåäèñïåðñèîííûå êðèâûå (�) (ñì. ðèñ. 4) ñõîäÿòñÿ âäèðàêîâñêîé òî÷êå (òî÷êå K çîíû Áðèëëþýíà, ñì.ðèñ. 2). Ïðè íóëåâîì ñìåùåíèè ïîäðåøåòîê ý��åê�òèâíûé ãàìèëüòîíèàí â îêðåñòíîñòè òî÷êè K ñîâ�ïàäàåò ñ àíàëîãè÷íûì ãàìèëüòîíèàíîì äëÿ ãðà�å�íà [21℄:HK55(k) = a5510 + a5561(kx�x + ky�y) + a5511(k2x + k2y)l ++ a5562[(k2y � k2x)�x + 2kxky�y℄ +O(k3); (2)ãäå k = (kx; ky; kz)� âîëíîâîé âåêòîð ýëåêòðîíà, îò�ñ÷èòàííûé îò äèðàêîâñêîé K-òî÷êè, l � åäèíè÷íàÿìàòðèöà, �x;y;z � ìàòðèöû Ïàóëè, äåéñòâóþùèå íà

ïñåâäîñïèí. Ïñåâäîñïèí ââîäèòñÿ äëÿ îïèñàíèÿ äâó�êðàòíî âûðîæäåííûõ áëîõîâñêèõ �óíêöèé â òî÷êåK. Â ñëó÷àå �z = 0 ýòè ñîñòîÿíèÿ ïðåîáðàçóþòñÿ ïîíåïðèâîäèìîìó ïðåäñòàâëåíèþ �5 ãðóïïû D3h êàêj��i = � 1p2 j~x� i~yi;ãäå j~xi, j~yi ïðåîáðàçóþòñÿ êàê êîîðäèíàòíûå �óíê�öèè, íî íå ìåíÿþò çíàêà ïðè èíâåðñèè êîîðäè�íàò [21℄. Áëîõîâñêèå �óíêöèè ñîîòâåòñòâóþò ñîñòîÿ�íèÿì â ïîäðåøåòêàõ A, B äëÿ äîëèíûK è ïîäðåøåò�êàì B, A â äîëèíå K 0. Äëÿ êîý��èöèåíòîâ a5510, a5561,a5511, a5562 ìû èñïîëüçóåì îáîçíà÷åíèÿ èç ðàáîòû [21℄.Âûðàæåíèþ (2) ñîîòâåòñòâóåò äâå âåòâè ñïåêòðàñ ýíåðãèÿìè:136



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 1 (7), 2015 Çîííàÿ ñòðóêòóðà ñèëèöåíà : : :1:61:20:80:40
�1:6�1:2�0:8�0:4

E; ÌýÂ
K1:0904 1:0908 k; �A�11:0912�èñ. 4. Ýíåðãåòè÷åñêàÿ äèñïåðñèÿ ñèëèöåíà îêî-ëî äèðàêîâñêîé òî÷êè, ðàññ÷èòàííàÿ ìåòîäîì ñèëü-íîé ñâÿçè: òîíêèå ïðÿìûå � ýëåêòðîííûå ñîñòîÿíèÿáåç ó÷åòà ñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðèíóëåâîì ñäâèãå ïîäðåøåòîê; øòðèõîâûå ëèíèè �äèñïåðñèÿ ïðè ó÷åòå ñïèíà; ñïëîøíàÿ è øòðèõ-ïóíêòèðíàÿ êðèâûå ðàññ÷èòàíû ïðè ñäâèãàõ ïîäðå-øåòîê ñèëèöåíà ñîîòâåòñòâåííî �z=�Si = 0:25 è�z=�Si = 0:59E(k) = a5510 � �a5561jkj+ a5511jkj2 ++ a5562kx(3k2y � k2x)=jkj� : (3)�àìèëüòîíèàí (2) ìîæåò áûòü ïîëó÷åí èç ìåòî�äà èíâàðèàíòîâ ñ ó÷åòîì òîãî, ÷òî â âûáðàííîì áà�çèñå ìàòðèöû �x, �y ïðåîáðàçóþòñÿ êàê x, y (ïîïðåäñòàâëåíèþ �6, òàê æå êàê kx, ky), à ìàòðèöà�z � ïî ïðåäñòàâëåíèþ �2. Òàêæå âàæíî, ÷òî ìàò�ðèöû Ïàóëè â ñïèíîâîì áàçèñå (", #) ïðåîáðàçóþòñÿñëåäóþùèì îáðàçîì: sz ïî ïðåäñòàâëåíèþ �2, à sx,sy ïî ïðåäñòàâëåíèþ �5 ïîäîáíî j~xi, j~yi. Ñìåùåíèåïîäðåøåòîê õàðàêòåðèçóåòñÿ ïàðàìåòðîì �z, êîòî�ðûé îïðåäåëÿåò ñäâèã ïîäðåøåòîê A è B è, ñîîòâåò�ñòâåííî, ïðåîáðàçóåòñÿ êàê z-êîìïîíåíòà âåêòîðà ïîïðåäñòàâëåíèþ �4.Èñïîëüçóÿ ìåòîä ñèëüíîé ñâÿçè, ìû íàøëè êîý���èöèåíò a5510 ý��åêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà (2), ðàâ�íûé ýíåðãèè â äèðàêîâñêîé òî÷êå, è êîý��èöèåíòa5561, ñîîòâåòñòâóþùèé ïðîèçâîäíîé îò ýíåðãèè ïîk. Ïàðàìåòðû a5511 è a5562 ñîîòâåòñòâåííî îïðåäåëÿþòêâàäðàòè÷íîå èçìåíåíèå ýíåðãèè âáëèçè äèðàêîâ�ñêîé òî÷êè è àíèçîòðîïèþ ýíåðãåòè÷åñêîé äèñïåð�ñèè. Â íàïðàâëåíèè ��K (ky = kx=p3) êîý��èöèåíòa5562 ñ òî÷íîñòüþ äî âòîðîãî ïîðÿäêà íå äàåò âêëà�äà â ýíåðãåòè÷åñêóþ äèñïåðñèþ (ñì. �îðìóëó (2)).Ìåòîäîì ñèëüíîé ñâÿçè ìû ðàññ÷èòàëè ýíåðãèþ ïðèîòêëîíåíèè îò äèðàêîâñêîé òî÷êè íà jkj = 10�3�A�1
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�èñ. 5. Ñðåäíèå çíà÷åíèÿ ïðîåêöèé ïñåâäîñïèíàh�xi è h�yi â çàâèñèìîñòè îò óãëà � ìåæäó êîì-ïîíåíòàìè kx è ky âîëíîâîãî âåêòîðà ïðè �èêñèðî-âàííîì çíà÷åíèè jkj = 10�3 �A�1. Øòðèõîâûìè ëè-íèÿìè ïîêàçàíû ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå ìåòîäîìñèëüíîé ñâÿçè, ñïëîøíûìè � ðàññ÷èòàííûå èç ý�-�åêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà (6) äëÿ âàëåíòíîé çîíû.Âåëè÷èíà h�zi îò íàïðàâëåíèÿ k íå çàâèñèòâ ýòîì íàïðàâëåíèè è îïðåäåëèëè êîý��èöèåíò a5511èç óðàâíåíèÿ (3). Çàòåì áûëà ðàññ÷èòàíà óãëîâàÿçàâèñèìîñòü ýíåðãèè ñèëèöåíà ïðè òàêîì æå îòêëî�íåíèè îò K. Ñðàâíèâ ðåçóëüòàòû ñ êðèâûìè, ïîñòðî�åííûìè ñ ïîìîùüþ �îðìóëû (2), ìû îïðåäåëèëè êî�ý��èöèåíò a5562. Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ â îòñóòñòâèåñìåùåíèÿ ïîäðåøåòîê (�z = 0) ïðèâåäåíû â ïåðâîéñòðîêå òàáë. 3.Ó÷åò ñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðèâî�äèò ê äîïîëíèòåëüíîìó ñëàãàåìîìó â ãàìèëüòîíè�àíå (2): HKso = �sosz�z: (4)Ïðè íàëè÷èè íåíóëåâîãî ñìåùåíèÿ ïîäðåøåòîê ñè�ëèöåíà, â ïåðâîì ïîðÿäêå ìàëîñòè ïî �z ñèììåòðèÿñòðóêòóðû äîïóñêàåò åùå äâà ñëàãàåìûõ:HK�z = �so�z (�xsy��ysx)+�R�z (kxsy+kysx) : (5)Ïàðàìåòð �so îòâå÷àåò çà ñïèí-îðáèòàëüíîå ðàñ�ùåïëåíèå ñîñòîÿíèé â äèðàêîâñêîé òî÷êå è ðàâåí ïî�ëîâèíå øèðèíû ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè. ×òîáû îïðå�äåëèòü îñòàëüíûå êîý��èöèåíòû â âûðàæåíèÿõ äëÿHKso è HK�z , ìû èññëåäîâàëè ïðîåêöèè ïñåâäîñïèíàíà îñè êîîðäèíàò â çàâèñèìîñòè îò óãëà � ìåæäóêîìïîíåíòàìè âîëíîâîãî âåêòîðà k (ðèñ. 5) è îò ìî�äóëÿ k (ðèñ. 6).137



À. Â. �åðò, Ì. Î. Íåñòîêëîí, È. Í. ßññèåâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 1 (7), 2015Òàáëèöà 3. Êîý��èöèåíòû ý��åêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ñìåùåíèÿ ïîäðåøåòîê ñè-ëèöåíà�z=�Si a5561v a5511v a5562v a5561 a5511 a5562 �so, ìýÂ0 1.18 �4:14 0.4 �3:45 �0:31 4.8 0.070:25 1.09 �4:06 0.47 �3:35 �0:23 4.4 0.260:59 0.75 �3:78 0.72 �2:9 0.08 3.74 0.850:75 0.55 �3:61 0.91 �2:4 0.26 3.43 1.151:00 0.22 �3:31 1.01 �2:37 0.49 2.97 1.45
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�èñ. 6. Ñðåäíèå çíà÷åíèÿ ïðîåêöèé ïñåâäîñïèíàh�xi, h�yi è h�zi ïðè � = 0 â çàâèñèìîñòè îò îò-êëîíåíèÿ �k îò äèðàêîâñêîé òî÷êè. Øòðèõîâûìèëèíèÿìè ïîêàçàíû ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå ìåòî-äîì ñèëüíîé ñâÿçè, ñïëîøíûìè � ðàññ÷èòàííûå èçý��åêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà (6) äëÿ âàëåíòíîé çî-íûÁåç ó÷åòà äîïîëíèòåëüíûõ ñëàãàåìûõ ê ãàìèëü�òîíèàíó (2) äëÿ ñèëèöåíà ñóùåñòâóþò äâà äâàæäûâûðîæäåííûõ ïî ïðîåêöèÿì ñïèíà è ïñåâäîñïèíàñîñòîÿíèÿ. Â ìîäåëèðîâàíèè ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿ�íèé ñèëèöåíà ìåòîäîì ñèëüíîé ñâÿçè ïðè çíà÷åíèÿõ�z � �Si òàêîãî ðàñùåïëåíèÿ íå íàáëþäàåòñÿ, ñëå�äîâàòåëüíî, �R � a5561. Ñëàãàåìîå, ïðîïîðöèîíàëü�íîå �so, ïðèâîäèò ê ðàñùåïëåíèþ ïðîåêöèé ñïèíà,

ïñåâäîñïèíà è ýíåðãèé ýòèõ ñîñòîÿíèé. Èç-çà âêëà�äîâ â âûðàæåíèè (5) âîçíèêàþò ïðîåêöèè ñïèíà íàîñè x è y ïðè îòäàëåíèè îò òî÷êèK. Èññëåäîâàâ ïðî�åêöèè ïñåâäîñïèíà è ñïèíà, ìû îïðåäåëèëè ïîðÿäîêâåëè÷èíû êîý��èöèåíòîâ â �îðìóëå (5):�so � 10�13 ýÂ=�A; �R � 10�15 ýÂ:Âñå äîïîëíèòåëüíûå ñëàãàåìûå ý��åêòèâíîãî ãà�ìèëüòîíèàíà â âûðàæåíèÿõ (4) è (5), êðîìå�sosz�z ,ìàëû ïî ñðàâíåíèþ ñ (2).Â èòîãå ïîëíûé ãàìèëüòîíèàí ñèëèöåíà èìååòâèä HK = HK55 +�sosz�z : (6)Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî ëèíåéíûå ïî �z ñëàãàåìûåâ (5) ïðåíåáðåæèìî ìàëû, ñóùåñòâóåò ñèëüíàÿ çà�âèñèìîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ñèëèöåíà îò âå�ëè÷èíû ñìåùåíèÿ ïîäðåøåòîê â ìåðó çàâèñèìîñòèêîý��èöèåíòîâ ý��åêòèâíîãî ãàìèëüòîíèàíà (6) îò÷åòíûõ ñòåïåíåé �z (òàáë. 3).Ïðè óâåëè÷åíèè ñìåùåíèÿ ïîäðåøåòîê �åðìèåâ�ñêàÿ ñêîðîñòü a5561 è êîý��èöèåíò a5511 êâàäðàòè÷íî�ãî ñëàãàåìîãî óìåíüøàþòñÿ, êîý��èöèåíò a5511, îòâå�÷àþùèé çà ãî�ðèðîâêó ñïåêòðà, è âåëè÷èíà ýíåðãå�òè÷åñêîé ùåëè Eg âîçðàñòàþò. Çàâèñèìîñòü Eg(�z)ïðîäåìîíñòðèðîâàíà íà ðèñ. 7.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðàáîòå ìåòîäîì ñèëüíîé ñâÿçè íà îñíîâå áàçè�ñà sp3d5s� ðàññ÷èòàíà çîííàÿ ñòðóêòóðà ñèëèöåíàñ ó÷åòîì âçàèìîäåéñòâèÿ òîëüêî ñ áëèæàéøèìèñîñåäÿìè. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû õîðîøî ñîãëà�ñóþòñÿ ñ ðàñ÷åòàìè èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ [8℄. Âäèðàêîâñêîé òî÷êå âñëåäñòâèå ñïèí-îðáèòàëüíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ îáðàçóåòñÿ çàïðåùåííàÿ çîíà,øèðèíà êîòîðîé ðàñòåò ïðè óâåëè÷åíèè �z. Íà138
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