
336 СОВЕЩАНИЯ И КОНФЕРЕНЦИИ

ный L+- и нечетный Ь~-термы (рис. 2). Последующее расщепление (см. рис. 2)
обусловлено перемешиванием зон кристаллическим полем и спин-орбиталь-
ным взаимодействием. Детальная теория, развитая в 2, позволила описать
дисперсию шести близких зон всего лишь пятью параметрами, тогда как
стандартный симметрийный подход, основанный на kp-методе, приводит
в этом случае κ 18 независимым параметрам 7.

Сформулированная модель не только позволяет описать вид спектра
вблизи симметричных точек в бинарных соединениях A I V B V I и сплавах на
их основе 8 и вычислить g-факторы 9, но дает качественно правильную карти-
ну зон в широком интервале энергий (формула (1)). Поэтому стало возмож-
ным аналитически исследовать глубокие локализованные состояния, обуслов-
ленные примесями и дефектами 1 0, понять явление долговременной релакса-
ции и , диэлектрические свойства 12~14, структурные фазовые переходы.

Таким образом, построена единая теория, дающая практически полное
описание физических свойств широкой группы реальных веществ — квази-
кубических кристаллов.
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Л. А. Фальковский. П р о и с х о ж д е н и е э л е к т р о н н ы х с п е к -
т р о в п о л у м е т а л л о в V г р у п п ы . Хорошо известно, что про-
странственная решетка полуметаллов группы V может быть получена из
простой кубической путем малого смещения атомов. Этот факт уже был ис-
пользован х для расчета спектра носителей висмута, в котором носители зани-
мают малые окрестности симметричных точек зоны Бриллюэна.

Теперь предлагается рассматривать полупроводники типа A I V B V I 2 и по-
луметаллы группы V 3 в рамках единой теории, позволяющей определять
электронную структуру во всей зоне Бриллюэна и рассчитывать другие
разнообразные свойства. Схема метода может быть изложена следующим
образом. Из пяти валентных электронов металла группы V два находятся
в глубоких s-, а три — в более высоких р-состояниях. Перекрытие волно-
вых функций ближайших соседей превращает эти р-состояния в зоны типа

1 = ξ0

 c o s кха + | х (cos kya -f- cos kza), (1)

где ξ0 я* 3,5 эВ, ξ! « —1,1 эВ, а — период простого куба. Две другие зоны
получаются отсюда циклической перестановкой индексов χ ->- у ->• ζ. Важно,
что гибридизация этих трех зон происходит лишь в результате перекрытия
волновых функций более далеких соседей и описывается величинами порядка
η яз 0,2 эВ в энергетическом масштабе. Таким образом, р-зоны оказываются
квазиодномерными. Если принять во внимание, что три валентных р-электро-
на могут занять эти зоны лишь наполовину, то рассматриваемое состояние
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окажется неустойчивым по отношению к такому малому сдвигу атомов, при
котором зона Бриллюэна уменьшится вдвое и будет полностью заполненной.
Произойдет так называемый пайерлсовский переход с удвоением периода.
В полуметаллах это реально случается в результате малого сдвига и чередую-
щихся атомных слоев в направлении, перпендикулярном оси третьего поряд-
ка С3. В полупроводниках A I V B V хроль сдвига выполняет химическое разли-
чие атомов металла и халькогена, стабилизирующее кубическую решетку.
Фактором, препятствующим пайерлсовскому переходу, наряду с гибридиза-
цией η является спин-орбитальное взаимодействие Δ. Наиболее велико оно
у тяжелых атомов. Так, у висмута интенсивность этого взаимодействия харак-
теризуется согласно атомным расчетам величиной Δ/3 = 0,53 эВ, а у его
соседа по периодической системе полония — единственного в природе метал-
ла с простой кубической решеткой Δ/3 = 0,7 эВ. Не удивительно, что сдвиг
и, как оказалось, составляет в полуметаллах величину и ^ 0,5 эВ в энерге-
тических единицах.

Наряду со сдвигом надо учесть и ромбоэдрическую деформацию, которая
сопровождает пайерлсовский переход. Вычисляя электронный вклад в пол-
ную энергию и минимизируя его, можно найти, что величина тензора дефор-
мации Ei} связана с вектором сдвига: ttj ~ ы;м;-1п (ξο/ω). Эта оценка согла-
суется с кристаллографическими данными и в энергетических единицах дает
ε^ξο ?κ 0,15 эВ.

Для определения точных значений параметров спектра, оцененных
выше, сравнивались измеренные и вычисленные характеристики носителей,
такие, как циклотронные массы, экстремальные сечения ферми-поверхности
и фактор спинового расщепления у (отношение спинового расщепления уров-
ней в магнитном поле к циклотронному).

В случае висмута известно, что дырки и электроны занимают малые
окрестности точек Τ и L в зоне Бриллюэна. Поэтому для дырок здесь было
использовано квадратичное разложение вблизи экстремума в общих теорети-
ческих формулах, а для электронов учтена близко расположенная валент-
ная зона. Определив таким образом параметры, входящие в теорию, мы по-
строили 4 электронные дисперсионные кривые для ряда симметричных напра-
влений (рис. 1). О согласии вычисленных и измеренных характеристик носи-
телей можно судить с помощью таблицы. Кроме того, согласуются с данными

Характеристики носителей в висмуте

Носители

Дырки

Электроны

т3
ml,2

Iя

" 1 . 2
У
ερ
ΤΪΙχ

ту

mz

sxк
θ
eg

Эксперимент

0,0639 ±0,0003
0,212+0,0005

6,76±0,01
22,49±0,02
1,87 или 2,13

11,5
0,119+0,0005
0,088±0,002

0,0082±0,00005
19,23±0,05
14,48±0,04
l,300±0,003

96,38
11,2

Теоретические работы

4

0,0655
0,225
6,42

22,05
1,74

10,7
0,115
0,100
0,0087

16,76
14,79
1,33

96,74
11,4

ъ

0,17
0,65

18,4
65,2

1,9
11,6
0,11
0,091
0,018

17,29
14,6
2,88

100
5,4

β

0,10
0,38
7,66

28,9

8
0,161
0,148
0,015

18,0
14,4

1,27
98,2
16

Значения циклотронных масс т приведены в единицах т0; единицы измерения
сечений S —10~42 г2 см2/с2, энергий Ферми ву, отсчитанной от экстремума, и за-
прещенной щели Eg — мэВ; угла θ между осью С3 и нормалью к минимальному
сечению — град.

1/2 11 УФН, т. 149, вып. 2
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оптических измерений и величины прямых щелей между различными зонами
на рис. 1. Отметим также, что параметры, характеризующие кубическую
прафазу, такие, как ξ0, ξ, и η, получились близкими к их значениям в полу-
проводниках A I V B V I , а спин-орбитальная константа бралась просто из атом-

-7

\
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Рис. 1. Зонная структура висмута

ных спектров. В таблице приведены и результаты псевдопотенциальных
вычислений 5-6. Обращает внимание их плохое согласие с данными для дырок.
Следует иметь в виду, что псевдопотенциальные расчеты требуют большого

машинного времени и не приводят
к аналитическим результатам.

В случае мышьяка и сурьмы
ситуация сложнее. Хотя электро-
ны и занимают здесь, как и в вис-
муте, окрестность точки L, однако
максимальный размер их ферми-
поверхности сравним с размером
самой зоны Бриллюэна. Относи-
тельно дырок известно лишь, что
их экстремум лежит в точке обще-
го положения, принадлежащей
плоскости симметрии σ. Поэтому
следовало изучить более внима-
тельно ферми-поверхность куби-
ческой прафазы, чтобы установить,
где могут находиться дырки. Как
видно из (1), эта ферми-поверх-

! |) состоит из трех слегка гофрирован-

Рис. 2. σ-плоскость.
Шестиугольником изображена зона Бриллюэна (ЗБ)
сурьмы, деформированным прямоугольником — ЗБ
кубической прафазы; «эллипсоидами» показаны

ферми-поверхности электронов и дырок

ность (ей отвечает ξ = 0, а ξ0 > . — ..
ных плоскостей, параллельных, грубо говоря, граням простого куба. Эти
плоскости пересекаются с диагональной плоскостью σ по кривым с и сг,
изображенным на рис. 2. Вдоль кривых энергия постоянна в простом кубе
и начинает изменяться со скоростью, пропорциональной и, лишь после
пайерлсовского перехода. В направлении, перпендикулярном к какой-нибудь
из этих кривых, скорость изменения энергии определяется величиной поряд-
ка ξ0, τ. е. сравнительно велика. Поэтому изоэнергетическая поверхность
в полуметалле должна быть вытянута в направлении обсуждаемых кривых.
Из эксперимента известно, что, например, в сурьме угол между направлением
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вытянутости ферми-поверхности и осью С3 составляет 53,0° для дырок и
87,7° для электронов. Вычисляя с помощью (1) угол между кривой с и осью С3,
находим, что он равен ΘΗ = arccos (l/]/3) = 54,7° в точке Η (kz = 0) и QL =
= 54,7° - arctg [ У~2У(10 + ^)] = 86,6° в точке L (кг = —я/2о). Таким
образом, наше внимание оказывается привлеченным к кривой с. Учитывая,

XVK Υ LUS X Г б L N U Μ Τ

Рис. 3. Зонная структура сурьмы

что размер ферми-поверхности в направлении, перпендикулярном к кри-
вой с, составляет 0,1 от размера зоны Бриллюэна, были получены простые
аналитические выражения для циклотронных масс и экстремальных сече-
ний 7. По ним сравнением с экспериментом восстановлены параметры теории
для сурьмы, а затем рассчитана электронная структура в симметричных
направлениях (рис. 3). Наиболее существенное различие спектров висмута
и сурьмы проявляется в самой правой части рис. 1 и 3, где показана диспер-
сия вдоль кривой с на пути из L в Т. Видно, что при переходе от висмута
к сурьме дырочный экстремум смещается из Τ по направлению к L так, что
электронная и дырочная долины оказываются разделенными в /е-простран-
стве довольно узким барьером.

Предлагаемый метод позволяет рассматривать различные явления в полу-
металлах: вероятности и частоты оптических переходов 4, особенности фонон-
ных спектров °, диэлектрическую
ные и поверхностные состояния.

и магнитную восприимчивости, примес-
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Б . А . В о л к о в , О . А . П а н к р а т о в . И н в е р с н ы й к о н т а к т п о л у -
п р о в о д н и к о в — н о в а я н е о д н о р о д н а я с τ ρ у к τ у р ' а с

д в у м е р н ы м г а з о м э л е к т р о н о в н у л е в о й м а с с ы . В а р ь -
и р у я состав п о л у п р о в о д н и к о в ы х соединений (например, C d j . ^ H g ^ T e и л и
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