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òâåðäûõ ðàñòâîðàõ CdHgTe ñ ó÷åòîì ïîòåíöèàëà öåíòðàëüíîé ÿ÷åéêè. Ïóòåì àïïðîêñèìàöèè ðåçóëüòà-

òîâ ðàñ÷åòîâ ïîëó÷åíî àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ çíà÷åíèé ýíåðãèè íàèáîëåå ãëóáîêèõ ëîêàëèçîâàí-

íûõ è ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà öåíòðàëüíîé ÿ÷åéêè è

äîëè êàäìèÿ â òâåðäîì ðàñòâîðå. Ïîëó÷åííûå çàâèñèìîñòè ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû ïðè èäåíòè�èêà-

öèè àêöåïòîðíûõ ïðèìåñåé â CdHgTe, â ÷àñòíîñòè, ìûøüÿêà, êàê íàèáîëåå ïåðñïåêòèâíîãî äîïàíòà äëÿ

ñòðóêòóð p-òèïà.
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Ââåäåíèå. �åòåðîñòðóêòóðû íà îñíîâå òâåðäûõ

ðàñòâîðîâ CdxHg1−xTe (êàäìèé-ðòóòü-òåëëóð, Ê�Ò)

â êîòîðûõ øèðèíó çàïðåùåííîé çîíû (Eg) ìîæ-

íî ìåíÿòü â øèðîêèõ ïðåäåëàõ, âàðüèðóÿ òîëùè-

íó è ñîñòàâ ñëîåâ, ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ äëÿ ñîçäà-

íèÿ ïðèåìíèêîâ (ñì., íàïðèìåð, [1℄) è èñòî÷íèêîâ

[2℄ èçëó÷åíèÿ ñðåäíåãî ÈÊ äèàïàçîíà. Â ïîñëåäíåå

âðåìÿ áûëî îáíàðóæåíî ìíîæåñòâî ñâèäåòåëüñòâ òî-

ãî, ÷òî ïðèìåñíî-äå�åêòíûå öåíòðû îêàçûâàþò ñó-

ùåñòâåííîå âëèÿíèå íà îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà îáúåì-

íûõ ïëåíîê è êâàíòîâûõ ÿì íà îñíîâå CdxHg1−xTe

[3, 4℄. Îíè ïðîÿâëÿþò ñåáÿ êàê èñòî÷íèê äèñêðåò-

íûõ è ðåçîíàíñíûõ óðîâíåé, ó÷àñòâóþùèõ â ïîãëî-

ùåíèè è èçëó÷åíèè ñâåòà, à òàêæå îáåñïå÷èâàþùèõ

êàíàë áåçûçëó÷àòåëüíîé ðåêîìáèíàöèè ïî ìåõàíèç-

ìó Øîêëè��èäà�Õîëëà [5℄.

Íàèáîëüøèé èíòåðåñ äëÿ èçó÷åíèÿ íà äàííûé ìî-

ìåíò ïðåäñòàâëÿþò èìåííî àêöåïòîðû. Âî-ïåðâûõ,

âñëåäñòâèå ìàëîé âåëè÷èíû ý��åêòèâíîé ìàññû

ýëåêòðîíîâ ýíåðãèÿ ñâÿçè ìåëêèõ äîíîðîâ ñîñòàâëÿ-

åò äîëè ìýÂ, â òî âðåìÿ êàê äëÿ àêöåïòîðîâ îíà âà-

ðüèðóåòñÿ îò åäèíèö äî äåñÿòêîâ ìýÂ (ñì., íàïðèìåð,

[6, 7℄). Âî-âòîðûõ, äëÿ ðåàëèçàöèè ëàçåðíûõ äèîäîâ

è áûñòðîäåéñòâóþùèõ �îòîâîëüòàè÷åñêèõ ïðèåìíè-

êîâ íà îñíîâå Ê�Ò òðåáóåòñÿ ðåøèòü õîðîøî èçâåñò-

íóþ ïðîáëåìó ñîçäàíèÿ ñëîåâ p-òèïà [8℄. Åñòåñòâåí-

íûì àêöåïòîðîì â äàííîì ìàòåðèàëå ÿâëÿåòñÿ âà-

êàíñèÿ ðòóòè, îäíàêî çàäà÷à óïðàâëåíèÿ ðàñïðåäå-

1)
e-mail: zholudev�ipmras.ru

ëåíèåì äàííîãî âèäà äå�åêòîâ â ãåòåðîñòðóêòóðàõ

ïðåäñòàâëÿåòñÿ âåñüìà ñëîæíîé. Ïåðñïåêòèâíîé àëü-

òåðíàòèâîé ÿâëÿåòñÿ ìûøüÿê, îäíàêî äàííûå ïî åãî

ýíåðãåòè÷åñêîìó ñïåêòðó ïðîòèâîðå÷èâû è îãðàíè-

÷åíû îòíîñèòåëüíî øèðîêîçîííûìè òâåðäûìè ðàñ-

òâîðàìè ñ x > 0.2 (ñì. íèæå). Â òî æå âðåìÿ óçêî-

çîííûå òâåðäûå ðàñòâîðû (â òîì ÷èñëå áåñùåëåâûå

ìàòåðèàëû ñ èíâåðòèðîâàííîé çîííîé ñòðóêòóðîé)

òàêæå ïðåäñòàâëÿþò áîëüøîé ïðàêòè÷åñêèé èíòåðåñ

äëÿ ïðîäâèæåíèÿ �îòîïðèåìíèêîâ â äëèííîâîëíî-

âóþ îáëàñòü (äëèíà âîëíû áîëåå 25ìêì) è êàê íàè-

áîëåå ïîäõîäÿùèé ìàòåðèàë äëÿ êâàíòîâûõ ÿì äëèí-

íîâîëíîâûõ ëàçåðîâ [8℄.

Â áîëüøèíñòâå ðàáîò äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè

èîíèçàöèè ïðèìåñè ìûøüÿêà èñïîëüçîâàëèñü êîñ-

âåííûå ìåòîäû, îñíîâàííûå íà èíòåðïðåòàöèè ðå-

çóëüòàòîâ èçìåðåíèé ý��åêòà Õîëëà ïðè ðàçëè÷-

íûõ òåìïåðàòóðàõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîäãîíî÷íûõ

ïàðàìåòðîâ [9�11℄. Â äàííûõ ðàáîòàõ, êàê ïðàâè-

ëî, ïðèâîäÿòñÿ ìàëûå ýíåðãèè èîíèçàöèè â äèàïà-

çîíå 4�6ìýÂ (èñêëþ÷åíèå ñîñòàâëÿåò ðàáîòà [12℄, ãäå

ýíåðãèÿ èîíèçàöèè ïðèíèìàåòñÿ çà 15ìýÂ) äëÿ äîëè

êàäìèÿ 0.2�0.3. Ó÷èòûâàÿ, ÷òî â ñòðóêòóðàõ íà îñíî-

âå HgCdTe âñåãäà ïðèñóòñòâóþò îñòàòî÷íûå äâóõâà-

ëåíòíûå àêöåïòîðû � âàêàíñèè ðòóòè, äàííûå òðàíñ-

ïîðòíûõ èçìåðåíèé ñëîæíû äëÿ îäíîçíà÷íîé èíòåð-

ïðåòàöèè, è â ðÿäå ðàáîò óêàçûâàþò íåñêîëüêî ýíåð-

ãèé èîíèçàöèè äëÿ ðàçëè÷íûõ òèïîâ àêöåïòîðîâ [13℄.

Îïòè÷åñêèìè ìåòîäàìè, â îñíîâíîì ïðè èññëåäîâà-

íèÿõ �îòîëþìèíåñöåíöèè, â íåäàâíèõ ðàáîòàõ áûëè
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ïîëó÷åíû áîëåå âûñîêèå çíà÷åíèÿ äëÿ ýíåðãèè èîíè-

çàöèè ìûøüÿêà ∼ 20ìýÂ [14℄. Òàêèì îáðàçîì, âîïðîñ

îá èññëåäîâàíèÿõ ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà àêöåïòî-

ðîâ â HgCdTe îñòàåòñÿ àêòóàëüíûì.

Íåäàâíèå óñïåõè â òåîðåòè÷åñêîì îïèñàíèè äèñ-

êðåòíûõ è ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé êóëîíîâñêèõ àê-

öåïòîðîâ â Ê�Ò [15℄ ïîçâîëÿþò ïåðåéòè ê èññëåäî-

âàíèþ ðåàëüíûõ ïðèìåñåé, äëÿ êîòîðûõ íåîáõîäèì

ó÷åò ïîòåíöèàëà öåíòðàëüíîé ÿ÷åéêè (ÏÖß). Äàí-

íàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà ðàñ÷åòó çàâèñèìîñòè ýíåðãèé

óðîâíåé ïðèìåñè îò ïàðàìåòðîâ ìîäåëüíîãî ÏÖß.

Ìû ðàññìàòðèâàåì òâåðäûå ðàñòâîðû CdxHg1−xTe

ñ ñîäåðæàíèåì êàäìèÿ x ≤ 0.3, øèðèíà çàïðåùåí-

íîé çîíû â êîòîðûõ ñîñòàâëÿåò äî 240ìýÂ. Äàííûé

äèàïàçîí ïàðàìåòðîâ ïîêðûâàåò âñå áåñùåëåâûå ìà-

òåðèàëû, à òàêæå îáëàñòü, ãäå ìîãóò íàáëþäàòüñÿ ðå-

çîíàíñíûå ñîñòîÿíèÿ àêöåïòîðîâ.

Ìåòîä ðàñ÷åòà. Â äàííîé ðàáîòå ìû èñïîëüçó-

åì òîò æå ïîäõîä äëÿ âû÷èñëåíèÿ ëîêàëèçîâàííûõ è

ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé, ÷òî è â ðàáîòå [15℄. Âîëíî-

âàÿ �óíêöèÿ âû÷èñëÿåòñÿ êàê ðåøåíèå ñòàöèîíàð-

íîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà â ðàìêàõ ìåòîäà îãèáà-

þùèõ �óíêöèé ñ ãàìèëüòîíèàíîì Êåéíà 6 × 6, êî-

òîðûé ó÷èòûâàåò çîíó ñ ñèììåòðèåé Γ6 è äâå çîíû

ñ ñèììåòðèåé Γ8. �àñ÷åòû ïðîâîäÿòñÿ â ïðèáëèæå-

íèè ñ�åðè÷åñêîé ñèììåòðèè, ãäå êâàíòîâûìè ÷èñëà-

ìè, îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿþùèìè ñîñòîÿíèå ýëåêòðîíà

ÿâëÿþòñÿ: J � ïîëíûé óãëîâîé ìîìåíò, L = J +1/2 �

îðáèòàëüíûé ìîìåíò êîìïîíåíòû Γ6 èM � ïðîåêöèÿ

ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà íà îñü z.

Â ïðèáëèæåíèè ñ�åðè÷åñêîé ñèììåòðèè ñòàöèî-

íàðíîå óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà ñâîäèòñÿ [15�17℄ ê ñè-

ñòåìå îáûêíîâåííûõ äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé

äëÿ ðàäèàëüíûõ �óíêöèé (çàâèñÿùèõ òîëüêî îò êî-

îðäèíàòû r):

(Ĥ
(J,L)
0 + U(r))f (J,L)(r) = Ef

(J,L)(r), (1)

ãäå Ĥ
(J,L)
0 � ãàìèëüòîíèàí îäíîðîäíîãî ïîëóïðîâîä-

íèêà, à U(r) � ïîòåíöèàë ïðèìåñè. Â äàííîé ðàáîòå

ìû èñïîëüçóåì ïîòåíöèàë ïðèìåñè èç ðàáîò [4, 18℄,

âêëþ÷àþùèé êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë è ÏÖß â âèäå

ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïîëÿ:

U(r) =
e

ǫ0r

[

1− Z1 exp

(

−
r

λ1

)]

,

ãäå e � ýëåìåíòàðíûé çàðÿä, ǫ0 � íèçêî÷àñòîòíàÿ äè-

ýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü ïîëóïðîâîäíèêà, Z1 �

çàðÿäîâîå ÷èñëî, õàðàêòåðèçóþùåå âåëè÷èíó ÏÖß, à

λ1 � ðàäèóñ ÏÖß. Âåëè÷èíû Z1 è λ1 ÿâëÿþòñÿ ïîä-

ãîíî÷íûìè ïàðàìåòðàìè.

Â îòñóòñòâèå äå�åêòà ðåøåíèÿìè ñèñòåìû óðàâ-

íåíèé (1) ÿâëÿþòñÿ ñ�åðè÷åñêèå âîëíû, è â òðåõçîí-

íîé ìîäåëè Êåéíà ìèíèìóì 2 èç 6 ëèíåéíî íåçà-

âèñèìûõ ðåøåíèé èìåþò ìíèìûå âîëíîâûå ÷èñëà

[15, 19℄. Ýòî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ïðè ÷èñëåííîì èí-

òåãðèðîâàíèè óðàâíåíèÿ (1) ðàçâèâàåòñÿ íåóñòîé÷è-

âîñòü. Ïîýòîìó äëÿ ðåøåíèÿ äàííîé ñèñòåìû óðàâíå-

íèé ïðèìåíÿåòñÿ ìåòîä ìàòðèöû ðàññåÿíèÿ [20, 21℄. Â

ðàìêàõ äàííîãî ìåòîäà ðàäèàëüíûå �óíêöèè âáëèçè

ïðèìåñíîãî öåíòðà è âäàëè îò íåãî âû÷èñëÿþòñÿ ñëå-

äóþùèì îáðàçîì:

f(r < r1) = F
(a)
0 (r)a0,

f(r > rN ) =
(

F
(a)
N (r)F

(b)
N (r)

)

(

aN

bN

)

,

ãäå F
(a)
0 (r) � ìàòðèöà, ñòîëáöû êîòîðîé ÿâëÿþòñÿ

ðåøåíèÿìè, ïîëó÷åííûìè ñ ïîìîùüþ îáîáùåííîãî

ìåòîäà Ôðîáåíèóñà, F
(a)
N (r) è F

(b)
N (r) � ìàòðèöû,

ñòîëáöû êîòîðûõ ÿâëÿþòñÿ ðåøåíèÿìè â âèäå ñ�å-

ðè÷åñêèõ âîëí, ïîëó÷åííûìè â ïðèáëèæåíèè íóëå-

âîãî ïîòåíöèàëà ïðèìåñè, à a0, aN è bN � âåêòîðû

íåèçâåñòíûõ êîý��èöèåíòîâ. Âåëè÷èíà rN âûáèðà-

åòñÿ äîñòàòî÷íî áîëüøîé, ÷òîáû ïîëåì ïðèìåñè ìîæ-

íî áûëî ïðåíåáðå÷ü ïî ñðàâíåíèþ ñ âëèÿíèåì ñîñåä-

íèõ öåíòðîâ (ïîäðîáíåå ñì. [15℄).

Ìàòðèöà ðàññåÿíèÿ ñâÿçûâàåò êîý��èöèåíòû

âáëèçè öåíòðà è âäàëè îò íåãî ñëåäóþùèì îáðàçîì:

(

aN

0

)

=

(

S
(aa)
0,N S

(ab)
0,N

S
(ba)
0,N S

(bb)
0,N

)(

a0

bN

)

,

îòêóäà èìååì

S
(ba)
0,N a0 = −S

(bb)
0,NbN .

Â ñëó÷àå ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé àìïëèòóäà âäà-

ëè îò ïðèìåñè ðàâíà íóëþ (ò.å. bN = 0). Ïîýòîìó

óñëîâèåì äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè òàêèõ óðîâíåé áó-

äåò ñëåäóþùåå óðàâíåíèå:

detS
(ba)
0,N (E) = 0.

Â ñëó÷àå ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé àìïëèòóäà âáëèçè

öåíòà áóäåò çàìåòíî áîëüøå, ÷åì àìïëèòóäà âäàëè

îò íåãî, ïîýòîìó äëÿ íèõ áóäåò âûïîëíÿòüñÿ àíàëî-

ãè÷íîå óñëîâèå:

∣

∣

∣
detS

(ba)
0,N (E)

∣

∣

∣
≪ 1.

Òàêèì îáðàçîì, äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè ëîêàëèçî-

âàííûõ è ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé â ðàáîòå [15℄ áû-

ëà ââåäåíà ñòåïåíü ëîêàëèçàöèè âîëíîâîé �óíêöèè

(ÑËÂÔ), ðàâíàÿ:

R(E) =
∣

∣

∣
detS

(ba)
0,N (E)

∣

∣

∣

−1

.
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Ìàêñèìóìû ýòîé âåëè÷èíû ñîîòâåòñòâóþò ëîêàëèçî-

âàííûì è ðåçîíàíñíûì ñîñòîÿíèÿì ïðèìåñè.

Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïîëîæåíèÿ ïðèìåñíûõ óðîâíåé

íåîáõîäèìî ïðîâåñòè ðàñ÷åòû ÑËÂÔ â íåêîòîðîì

äèàïàçîíå ýíåðãèé ñ íåáîëüøèì øàãîì, êîòîðûé

îïðåäåëÿåòñÿ òðåáóåìîé òî÷íîñòüþ. Ïîñêîëüêó òà-

êîé ïîäõîä òðåáóåò áîëüøîãî âðåìåíè, îí íå ý��åê-

òèâåí ïðè îïðåäåëåíèè çíà÷åíèé ïîäãîíî÷íûõ ïàðà-

ìåòðîâ äëÿ ðåàëüíûõ ïðèìåñåé. Â äàííîé ðàáîòå ìû

ïðåäëàãàåì àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ çàâèñèìî-

ñòè ýíåðãèé íàèáîëåå ãëóáîêèõ àêöåïòîðíûõ ñîñòîÿ-

íèé îò ïàðàìåòðîâ x, Z1 è λ1, ïîëó÷åííîå ïóòåì àï-

ïðîêñèìàöèè ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ ÑËÂÔ.

Â êà÷åñòâå �óíêöèè, àïïðîêñèìèðóþùåé çíà÷å-

íèÿ ýíåðãèè óðîâíåé, èñïîëüçóåòñÿ àíàëîã ïîâåðõíî-

ñòè Áåçüå [22℄ ñ òðåìÿ ïåðåìåííûìè:

E(J,L,i)(x, Z1, λ1) =

nx
∑

mx=0

nZ
∑

mZ=0

nλ
∑

mλ=0

W (J,L,i)
mx,mZ ,mλ

×

× B(0,xmax)
nx,mx

(x)B(Zmin,Zmax)
nZ ,mZ

(Z1)B
(0,λmax)
nλ,mλ

(λ1), (2)

ñîñòàâëåííûé íà îñíîâå ìíîãî÷ëåíîâ Áåðíøòåéíà

[22℄:

B(a,b)
n,m (t) =

n!

m!(n−m)!

(t− a)m(b− t)n−m

(b− a)n
.

Ïðåèìóùåñòâîì âûðàæåíèÿ (2) ïî ñðàâíåíèþ ñ áîëåå

ïðîñòûìè ìíîãî÷ëåíàìè íåñêîëüêèõ ïåðåìåííûõ ÿâ-

ëÿåòñÿ òî, ÷òî êîý��èöèåíòû W
(J,L,i)
mx,mZ ,mλ

îáëàäàþò

áîëüøåé óñòîé÷èâîñòüþ ê íåçíà÷èòåëüíûì �ëóêòóà-

öèÿì âõîäíûõ äàííûõ, èñïîëüçóåìûõ ïðè àïïðîêñè-

ìàöèè. Ýòî ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü ðàñ÷åòû ÑËÂÔ,

ïðîâåäåííûå ñ ìåíüøèì ðàçðåøåíèåì ïî ýíåðãèè.

Êîëè÷åñòâî êîý��èöèåíòîâ â âûðàæåíèè (2) ìî-

æåò ñîñòàâëÿòü íåñêîëüêî äåñÿòêîâ, îäíàêî âû÷èñ-

ëåíèå ýíåðãèé ïðèìåñíûõ óðîâíåé íà îñíîâå äàííîé

�óíêöèè íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ ý��åêòèâíåå ïðÿ-

ìîãî ðàñ÷åòà è àíàëèçà ÑËÂÔ ïî ñêîðîñòè è èñïîëü-

çóåìîìó îáúåìó äàííûõ.

�åçóëüòàòû. Â äàííîé ðàáîòå ìû ðàññìàòðèâàåì

óçêîçîííûå òâåðäûå ðàñòâîðû CdxHg1−xTe ñ äîëåé

êàäìèÿ íå áîëåå xmax = 0.3. Äëÿ ïàðàìåòðîâ ÏÖß

áûë âûáðàí ñëåäóþùèé äèàïàçîí: −1 ≤ Z1 ≤ 1,

λ1 ≤ 4 íì. �àñ÷åò ÑËÂÔ ïðîâîäèëñÿ ñ ðàçðåøåíè-

åì ïî ýíåðãèè ∆E = 0.05ìýÂ. Çíà÷åíèÿ øàãà èçìå-

íåíèÿ ïàðàìåòðîâ áûëè ñëåäóþùèìè: ∆x = 0.005,

∆Z1 = 0.1 è ∆λ1 = 0.1 íì.

�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ÑËÂÔ äëÿ íåêîòîðûõ çíà-

÷åíèé ïàðàìåòðîâ ÏÖß ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 1. Ïî-

ëîæåíèå ðåçîíàíñíûõ è ëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé

õîðîøî âèäíî ïî òåìíûì ëèíèÿì íà ãðà�èêàõ. Ïðå-

ðûâèñòûé âèä ýòèõ ëèíèé äëÿ áîëåå ìåëêèõ ñîñòîÿ-

íèé ñâÿçàí ñ íèçêèì ðàçðåøåíèåì ïî ýíåðãèè è ñîñòà-

âó òâåðäîãî ðàñòâîðà. Õîðîøî âèäíî, ÷òî íàèáîëåå

ãëóáîêîå ñîñòîÿíèå (J = 3/2, L = 1, i = 1) ÿâëÿ-

åòñÿ òàêæå íàèáîëåå ÷óâñòâèòåëüíûì ê ÏÖß â ñèëó

áîëüøåé ëîêàëèçàöèè íîñèòåëåé çàðÿäà âáëèçè ïðè-

ìåñíîãî öåíòðà.

Â òàáëèöå 1 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ êîý��èöèåí-

òîâ W
(J,L,i)
mx,mZ ,mλ

â �îðìóëå (2), ïîëó÷åííûå ïóòåì àï-

ïðîêñèìàöèè ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ ÑËÂÔ ñ ïîìî-

ùüþ ìåòîäà íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ. Ìàêñèìàëüíîå

îòêëîíåíèå èñõîäíûõ çíà÷åíèé îò àïïðîêñèìèðóþ-

ùåé �óíêöèè äëÿ íàèáîëåå ãëóáîêèõ ñîñòîÿíèé ñî-

ñòàâèëî îò 0.03 äî 0.09ìýÂ, ÷òî ñîïîñòàâèìî ñ ðàç-

ðåøåíèåì ïî ýíåðãèè, èñïîëüçóåìîì ïðè ðàñ÷åòàõ.

Êîëè÷åñòâî êîý��èöèåíòîâ äëÿ êàæäîãî óðîâíÿ ñî-

ñòàâèëî nx × nZ × nλ = 72. Äàëüíåéøåå óâåëè÷åíèå

èõ ÷èñëà íå ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìó óâåëè÷åíèþ

òî÷íîñòè àïïðîêñèìàöèè.

Èç ðèñóíêà 1 âèäíî, ÷òî âàðüèðîâàíèå ïàðàìåòðà

Z1 â äèàïàçîíå îò −1 äî 1 ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ýíåð-

ãèè èîíèçàöèè àêöåïòîðà îò 5 äî 25ìýÂ, ÷òî ñîîò-

âåòñòâóåò èíòåðâàëó çíà÷åíèé, ïðèâîäèìûõ â ëèòå-

ðàòóðå äëÿ ïðèìåñè ìûøüÿêà â òâåðäûõ ðàñòâîðàõ

CdxHg1−xTe ñ x ∼ 0.3. Çíà÷åíèå ïàðàìåòðà λ1 íà

ðèñ. 1 áûëî âûáðàíî íà îñíîâå ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åí-

íûõ â ðàáîòå [23℄ ïðè ïîäãîíêå ýíåðãèé èîíèçàöèè

âàêàíñèé ðòóòè ñ èñïîëüçîâàíèåì òîãî æå ìîäåëüíî-

ãî ÏÖß, ãäå íàèëó÷øåå ñîãëàñèå äîñòèãàëîñü äëÿ λ1

â äèàïàçîíå 2.5�3.5 íì. Ïðè óìåíüøåíèè ïàðàìåòðà

λ1 ýíåðãèè èîíèçàöèè â öåëîì óìåíüøàþòñÿ è çà-

âèñèìîñòü îò ñîñòàâà òâåðäîãî ðàñòâîðà ñòàíîâèòñÿ

áîëåå ðåçêîé, ò.å. ñïåêòð àêöåïòîðà ñòðåìèòñÿ ê ñëó-

÷àþ Z1 = 0, ÷òî îáúÿñíÿåòñÿ óìåíüøåíèåì âëèÿíèÿ

ÏÖß äàæå íà îñíîâíîå ñîñòîÿíèå ïðè áîëüøåé ëîêà-

ëèçàöèè �äîáàâî÷íîãî� ïîòåíöèàëà. Óâåëè÷åíèå ïà-

ðàìåòðà λ1 çíà÷èòåëüíî âûøå 3 íì ïðåäñòàâëÿåòñÿ

íåîáîñíîâàííûì, òàê êàê êà÷åñòâåííûå ñîîáðàæåíèÿ

î ïðè÷èíàõ õèìè÷åñêîãî ñäâèãà (äå�îðìàöèÿ êðè-

ñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè îêîëî ïðèìåñè è îòëè÷èå äè-

ýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè âáëèçè èîíà ïðèìåñè

îò åå ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ â êðèñòàëëå) ïðåäïîëàãàþò

ëîêàëèçàöèþ ñîîòâåòñòâóþùèõ âîçìóùåíèé íà ìàñ-

øòàáå íåñêîëüêèõ ïîñòîÿííûõ ðåøåòêè.

Îòìåòèì, ÷òî äëÿ âàêàíñèé ðòóòè ïîäîáðàííûå

â ðàáîòå ïàðàìåòðû ÏÖß ñîîòâåòñòâóþò ñèëüíîìó

ýêðàíèðîâàíèþ êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà, ò.å. �õèìè-

÷åñêèé ñäâèã� ïðèâîäèò ê çíà÷èòåëüíîìó óìåíüøå-

íèþ ýíåðãèè èîíèçàöèè îòíîñèòåëüíî ñëó÷àÿ Z1 = 0.

Ýíåðãèè èîíèçàöèè ïðèìåñè ìûøüÿêà ∼ 20ìýÂ, ïî-

ëó÷åííûå â ïîñëåäíèõ ðàáîòàõ îïòè÷åñêèìè ìåòîäà-
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310 Ì.Ñ.Æîëóäåâ, Â.Â. �óìÿíöåâ, Ñ.Â.Ìîðîçîâ

�èñ. 1. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ÑËÂÔ äëÿ ðàçëè÷íûõ ñîñòàâîâ òâåðäîãî ðàñòâîðà CdxHg1−xTe. Òåìíûé öâåò ñîîòâåòñòâóåò

áîëåå ñèëüíîé ëîêàëèçàöèè âîëíîâîé �óíêöèè âáëèçè ïðèìåñíîãî öåíòðà. Ýíåðãèÿ îòñ÷èòûâàåòñÿ îò ïîòîëêà âàëåíò-

íîé çîíû. Ïîëîæåíèå çîíû ïðîâîäèìîñòè îòìå÷åíî øòðèõîâîé ëèíèåé. Çíà÷åíèå ïàðàìåòðà λ1 íà âñåõ ãðà�èêàõ ðàâíî

3 íì

ìè, ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò ñ ýíåðãèåé îòðûâà âòî-

ðîé äûðêè îò âàêàíñèè ðòóòè [23℄, îäíàêî îäíîâà-

ëåíòíîìó àêöåïòîðó äëÿ äîñòèæåíèÿ òàêîé ýíåðãèè,

òðåáóåòñÿ, íàîáîðîò, �ïðèòÿãèâàþùèé� ÏÖß (áîëåå

òèïè÷íûé äëÿ áîëüøèíñòâà ïîëóïðîâîäíèêîâ), ò.å.

Z1 < 0. Â ýòîì ñëó÷àå, êàê ýòî ñëåäóåò èç ðèñ. 1,

äëÿ ýíåðãèé èîíèçàöèè îæèäàåòñÿ áîëåå âûðàæåííàÿ

çàâèñèìîñòü ýíåðãèè èîíèçàöèè îò ñîñòàâà òâåðäî-

ãî ðàñòâîðà (â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî ïàðàìåòðû ÏÖß

ñëàáî çàâèñÿò îò ñîñòàâà òâåðäîãî ðàñòâîðà x). Ïî-

ëîæåíèå ñïåêòðàëüíûõ îñîáåííîñòåé, �îðìèðóåìûõ

ïðèìåñüþ ìûøüÿêà, äîëæíî ñèëüíåå çàâèñåòü îò äî-

ëè êàäìèÿ x ïî ñðàâíåíèþ ñ îñîáåííîñòÿìè, ñâÿçàí-

íûìè ñ âàêàíñèÿìè ðòóòè, ïðàêòè÷åñêè íå ìåíÿþ-

ùèõ ïîëîæåíèÿ â äèàïàçîíå x îò 0.152 äî 0.23 [4, 24℄.

Òàêèì îáðàçîì, ðàçíàÿ çàâèñèìîñòü ýíåðãèè èîíèçà-

öèè îò ñîñòàâà òâ¼ðäîãî ðàñòâîðà äëÿ âàêàíñèé ðòó-

òè è ïðèìåñè ìûøüÿêà ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà

äëÿ èäåíòè�èêàöèè ñîîòâåòñòâóþùèõ öåíòðîâ ïðè

ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèÿõ, íåñìîòðÿ íà áëè-

çîñòü ñïåêòðàëüíîãî ïîëîæåíèÿ îñîáåííîñòåé, îòâå-

÷àþùèõ ðàçíûì öåíòðàì.
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�àñ÷åò äèñêðåòíûõ è ðåçîíàíñíûõ óðîâíåé àêöåïòîðîâ â óçêîçîííûõ òâåðäûõ ðàñòâîðàõ CdHgTe 311

Òàáëèöà 1. Êîý��èöèåíòû W
(J,L,i)
mx,mZ ,mλ

äëÿ âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèè ëîêàëèçîâàííûõ è ðåçîíàíñíûõ ïðèìåñíûõ ñîñòîÿíèé. Äëÿ

êàæäîãî ñîñòîÿíèÿ óêàçàíî çíà÷åíèå δE � ìàêñèìàëüíîãî îòêëîíåíèÿ ðàñ÷åòíûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè îò àïïðîêñèìèðóþùåé �óíê-

öèè

(mx,mZ )

mλ (0, 0) (0, 1) (0, 2) (0, 3) (1, 0) (1, 1) (1, 2) (1, 3) (2, 0) (2, 1) (2, 2) (2, 3)

J = 3/2, L = 1, i = 1, δE = 0.09ìýÂ

0 5.80 5.77 5.80 5.82 7.47 7.43 7.49 7.50 10.28 10.24 10.33 10.37

1 5.77 6.10 5.65 5.47 7.41 7.84 7.27 6.94 10.43 11.13 9.85 9.18

2 9.80 5.83 5.03 3.92 13.15 7.72 6.14 4.80 21.97 9.73 8.26 5.95

3 10.92 5.66 4.76 4.20 14.95 6.76 6.35 5.12 22.08 9.79 8.10 6.72

4 12.61 5.67 4.44 3.48 17.11 7.25 5.50 4.16 26.15 9.93 7.06 5.26

5 13.71 5.62 4.19 3.31 18.54 7.10 5.27 3.94 27.75 9.99 6.58 5.02

J = 3/2, L = 2, i = 1, δE = 0.05ìýÂ

0 3.28 3.28 3.28 3.28 3.90 3.90 3.90 3.89 4.97 4.97 4.96 4.96

1 3.29 3.28 3.29 3.29 3.91 3.92 3.85 3.94 4.98 4.91 5.00 5.03

2 3.24 3.31 3.26 3.25 3.86 3.85 4.02 3.81 4.87 5.19 4.87 4.75

3 3.73 3.38 3.17 2.95 4.48 4.21 3.53 3.48 6.38 4.99 4.68 4.26

4 4.30 3.29 3.07 2.84 5.34 3.77 3.74 3.29 7.44 4.88 4.53 4.03

5 4.87 3.23 3.00 2.66 6.06 3.82 3.52 3.08 8.52 4.76 4.38 3.74

J = 3/2, L = 1, i = 2, δE = 0.05ìýÂ

0 1.81 1.81 1.81 1.81 2.29 2.30 2.30 2.29 3.14 3.15 3.16 3.17

1 1.86 1.82 1.80 1.76 2.31 2.29 2.23 2.20 3.34 3.19 3.13 3.00

2 2.26 1.89 1.67 1.54 2.97 2.37 2.17 1.94 4.20 3.33 2.81 2.59℄

3 2.21 1.89 1.69 1.56 2.71 2.44 2.04 1.94 3.91 3.38 2.90 2.62

4 2.45 1.92 1.61 1.44 3.14 2.42 2.05 1.80 4.64 3.33 2.74 2.38

5 2.60 1.92 1.58 1.39 3.31 2.40 2.00 1.73 4.95 3.31 2.70 2.29

J = 5/2, L = 2, i = 1, δE = 0.03ìýÂ

0 1.70 1.71 1.70 1.70 2.07 2.08 2.07 2.07 2.73 2.73 2.73 2.73

1 1.70 1.70 1.71 1.70 2.08 2.06 2.09 2.08 2.72 2.74 2.73 2.71

2 1.71 1.70 1.71 1.71 2.07 2.09 2.06 2.05 2.73 2.71 2.70 2.73

3 1.74 1.73 1.69 1.66 2.14 2.10 2.04 2.03 2.88 2.79 2.70 2.56

4 1.83 1.73 1.67 1.62 2.26 2.12 2.02 1.93 3.11 2.78 2.60 2.50

5 1.94 1.73 1.64 1.57 2.42 2.11 1.98 1.88 3.42 2.76 2.57 2.38

Çàêëþ÷åíèå. Â äàííîé ðàáîòå ïóòåì àïïðîêñè-

ìàöèè áîëüøîãî îáúåìà ðåçóëüòàòîâ òåîðåòè÷åñêèõ

ðàñ÷åòîâ áûëî ïîëó÷åíî àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå

äëÿ çíà÷åíèé ýíåðãèè ëîêàëèçîâàííûõ è ðåçîíàíñ-

íûõ ñîñòîÿíèé îäíîçàðÿäíîãî àêöåïòîðà â òâåðäûõ

ðàñòâîðàõ CdxHg1−xTe ñ ó÷åòîì ÏÖß. Äàííîå âûðà-

æåíèå ïðèìåíèìî äëÿ âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèè ïðèìåñ-

íûõ óðîâíåé â øèðîêîì äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ. Ïî-

ëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ

îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ ÏÖß äëÿ îäíîçàðÿäíûõ àê-

öåïòîðîâ â Ê�Ò íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí-

íûõ.

�àáîòà ïîääåðæàíà ÍÖÌÓ �Öåíòð �îòîíèêè�,

ïðè �èíàíñèðîâàíèèÌèíèñòåðñòâîì íàóêè è âûñøå-

ãî îáðàçîâàíèÿ �Ô, ñîãëàøåíèå #075-15-2022-316.
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