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ПРИМЕСНЫМИ ЦЕНТРАМИ 

Рассчитан коэффициент оптического поглощения при ионизации одноименно заря­
женных примесных центров. Рассмотрено влияние электрического поля на поглощение 
света с энергией кванта, меньшей энергии ионизации ловушки. 

Изучение свойств полупроводников с примесными центрами, соз­
дающими глубокие уровни, представляет значит.ельный интерес, так как 
именно такие примесные атомы оказываются эффективными центрами 

рекомбинации [ 1]. Надежной модели таких примесных центров до сих 
пор не существует. В ряде расчетов (см., например, [2]) предполагает­
ся, что радиус локализации волновой функции дискретного состояния 
много меньше всех других характерных расстояний в задаче. Следст­
вием такой аппроксимации является, как правило, необходимость 
введения феноменологических параметров для удовлетворительного 
согласования с экспериментом, так как при этом пренебрегают влия­
нием «хвостов» волновых функций дискретного спектра. 

Учет этого влияния, особенно в процессах с участием свободных 
носителей заряда, может оказаться существенным. В этом случае физи­
чески более оправданной кажется модель Луковского [3], согласно ко­
торой потенциал примесного центра аппроксимируется трехмерной 
6-функцией . Действительно , при переходах из состояний дискретного 
спектра в непрерывный и наоборот, характерная длина волны носителей 
заряда в зоне много больше постоянной решетки, и, следовательно, при 
таких переходах точная структура силового поля примесного центра на 

малых расстояниях вряд ли может быть существенной. В [ 4] модель 
.Пуковского была обобщена для случая безызлучательного захвата и 
одноименно заряженных центров. Это обобщение использовано ниже 
для расчета коэффициента оптического поглощения в таких системах . 

Сильное внешнее электрическое поле меняет оптические характери­
стики полупроводников. В [5] рассмотрено влияние поля на коэффици­
ент межзонного поглощения, в [6] исследовано электропоглощение на 
нейтральных центрах, описываемых дельтообразным потенциалом. В на­
~тоящей работе явно вычислен коэффициент поглощения света с энер­
гией кванта, меньшей энергии ионизации ловушки, для одноименно 
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заряженных центров. Результат оказывается существенно зависящим 
от взаимной ориентации электрического поля и поляризации падающе­

го излучения. 

Вычисл ение коэффициента оптического поглощения 

Рассмотрим переход носителя заряда из локализованного состояния 
на одноименно заряженном примесном центре в непрерывный спектр 
при поглощении кванта света. Для определенности будем говорить 
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Рис. !. Влияние взаимодействия с 
акустическими фононами на вид 
спектров поглощения (бесфононные 
кривые показаны пунктиром): 1 -­
Л.=0,04 ЭВ, Z=2; 2 - /.,=0,2 ЭВ, 
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Рис. 2. Влияние взаимодействи<I с 
оптическими фононами на вид спект­
ров поглощения. Обозначения те же, 

что на рис. 1 

о переходе электрона в зону проводимости в поле отрицательно заря­

женного центра (например, при реакциях Au=+ncu-+Au-+e-, Аи "' + 
+ncu-+Au=+e- в Ge). Запишем потенциальную энергию электрона в 
поле такого центра в виде 

Ze2 

V(r) = -v0б(r) +-. (1) 
er 

В [ 4] получены волновые функции электрона для дискретного и непре­
рывного спектров 

(2} 

- i (kr + kr)) . 

(3) 

Здесь k - волновой вектор электрона в непрерывном спектре, l - но­
мер энергетической зоны, 1'А 1 - глубина уровня , отсчитанная от дна 
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en2 

зоны проводимости ав = --, Z- заряд центра в единицах J е 1. т -
zте2 

- ( 112\\7 из ) З/4 тz2е• эффективная масса электрона, N;.. = 2 V 6n , где W в = --. 
2т 2e2t12 

Множитель Блоха и}/ (r) нормирован так, что J и~ (r) Uk (r ) dr = 1, 
v 

где V - объем кристалла. Функции 'l\Jk , е (r) суть решения типа (3) для 
случая, когда в выражении ( 1) для потенциальной энергии нет члена 
с б-функцией. Эти функции составляют полную систему, по которой про­
исходит разложение. Однако из структуры выражения (2) видно, что 
фактически достаточно ограничиться значениями е=с, v, где индексы 
с и v соответствуют зоне проводимости и валентной зоне, понимаемой 
как дырочная. При сильно асимметричном положении уровня можно 
учитывать лишь ближайшую зону. 

Коэффициент оптического поглощения дается выражением 

п ~ ~ 2л е2 2л:П ~ а= - (1-nk) п;..---2 -\(;, (klp\Л))i2 б(Wk+IЛ/-nro). 
с П т0 еыV 

k ').. 

(4) 

Здесь п - коэффициент преломления, с - скорость света, m0 - масса 
злектрона, w - частота падающего света, ; - орт поляризации, nk, п;.. -

функции заполнения соответствующих состояний, р - оператор им­
пульса. 

Рассмотрим ионизацию с одного уровня в запрещенной зоне, когда 
ловушки заняты, а состояния в непрерывном спектре свободны. Учет 
нескольких уровней и другого характера · заполнения состояний может 
быть проведен обычным образом с использованием соответствующих 
функций распределения. У кубического кристалла нет выделенных на­
правлений, поэтому rкак для поляр-изованноrо, так и для неполяризо­
ванного света коэффициент поглощения 

п 2л е2 2л:П ~ 1 I ~ I ~ ъ. ) а=-----2 -N1 - (klp l Л) 2 u(W .... + IЛ l -нw, 
cn то еы 3 k 

k 

(5) 

где N1 - концентрация примесных центров. Для уровня, лежащего 
вблизи зоны проводимости, в выражении (2) можно положить l=c и за­
писать матричный элемент перехода 

п • 
~ -2.l<ав (1- -i- ) N uk(O) ~ (то + 1) 

(k / р 1 Л) = е Г ka8 ;.. wk + / л.1 2 т · 

Для сферических изоэнергетических поверхностей 

tJ2k2 
Wk=2m· 

(6) 

(7) 

переходя в выражении (5) от суммирования к интегрированию и заме­
няя 1 Uk (О) 12 на v- 1, получим 

е2 1 ( т ') 2 (liы - 1 Л.1) w~ 
а= 16n2N1a2в- - - + 1 Х 

Пс п тu (liы)3 

х ехр - . [ ( 
2лt1 ) 1]-l 

ав у2т (liы -1 Л. /) 
(8) 
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Влияние внешнего электрического поля 

В сильном электрическом поле в непрерывном спектре не будет 
стационарных состояний и вместо 'l\Jk , e(r) следует рассматривать функ­
нию [7] 

t 

'l\Jk. 1 (r, t) = ехр {-f S W1 ( k --{- Et ) dt} ~Jk - f Et, е (r). (9) 
о 

Легко показать, что волновую функцию дискретного состояния 
можно по-прежнему брать в виде (2) при выполнении условия 

- 3 

у т / Л/2 » 1. 
ehE 

(10) 

Будем исходить из выражения для вероятности поглощения кванта 
света 

t 

w (k, ffi, t) = ( ;
0

) 

2 

~=: 1.\ dt S d-rqJ~.e (r, t) г'001 ;v'Фл (r) 1
2

, (11) 
о 

которое связано с коэффициентом поглощения 

а = 4n s dk dw (k, (J), t) (12) 
пс dt 

Так как волновая функция непрерывного спектра зависит от времени, 
l'O б-функция зависеть от энергии как в .выражении (4) уже не будет, и 
станут возможными переходы в непрерывный 1спектр под действием све­
та, энерrt11я кванта Kl()l'Op.oгo меньше энер~ии ионrизации электрона. Как 
и в работе [5], интеграл по t в выражении ( 11) вычислим методом пере­
вала, используя волновые функции (2), (9). Пусть поле Е направлено 

, еЕ , 
вдоль оси х. Положим kx = kx - - t. Перевальная точка kx0 оп-

11 
ределяет·ся из условия 

W с (k~ •• ky, k2 ) + 1Л1- n(J) = О. 

Для nffi > 1 Л J k~. - действительное число. При 
- 3 

У т (nffi - 1 л 1 ) 2 6': 1 
ehE 

( 13) 

(14) 

коэффициент поглощения одинаков для различных поляризаций падаю­
щего излучения и не зависит от напряженности внешнего поля и сов­

падает с выражением (8). 
Для llffi < 1Л1 при законе дисперсии (7) получим 

1 

k:. = i [ ~7 ( 1л1- nffi) + k~ + k;]
2

. (15) 

Подставляя это значение в выражение (6) для матричного элемен­
та и вычисляя интеграл по k, получим для параллельного и перпенди­
кулярного расположения векторов Е и s соответственно 
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rде 

еЕа w 

[ Г ( 1 + ~) ]2 (__!!!.__ + 1 )2 _в (_!!_ )2 х 
а8 у 11 m0 tiw Лw 

ai = 4n-l _е_2 N1a~ [r (1 +--1-)]2 (-т- + 1)2 _е_Е_ав_ Х 
п tic а8 yfj т0 tiw 

3 
2 

ехр (- УТJ ) 
3 

'У112 . 

2т I 11 = -( ЛI -nro); 
ti 2 

1 1 3 

-у-з 11 - 2 г ( +' УТJ 2) } ' 

3 

4 .,! 2т ( 2tim2 ) 2 
у = 3 etiE 

(16) 

(17) 

Эти формулы, как и сам М('ТОД перевала, применимы при 
3 

х = vri2 )) 1, т. е. при 
- 3 

Ут ~ ""- 2 
-- ( / 11. 1- нrо) ?1< 1. 

etiE 
(18) 

Раскладывая в выражении (16) неполную гамма-функцию по сте ­
пеням 1/х, получим 

aJ_ rv _1_ 
au - 3х . 

(19) 

Большее поглощение для продольно поляризованного света было и 
в случае межзонных переходов [8], так как под действием электриче­
ского поля наиболее эффективно туннелируют в глубь запрещенной 
зоны и, следовательно, дают основной вклад в сдвиг края поглощения 
электроны с малыми значениями ~<омпонентов квазиимпульса перпен­

дикулярных полю. В данном случае этот эффект проявляется сильнее, 
так как параллельно происходит уменьшение кулоновского барьера в 
направлении внешнего электрического поля. 

В заключение благодарю В. Л. Бонч-Бруевича за постоянную по­
мощь и полезные обсуждения, А. Г. Миронова и И. П. Звягина за 
ценные замечания. 
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