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Введение
В настоящее время большое количество теоре-

тических и экспериментальных исследований по-
священо изучению свойств структур с квантовы-
ми ямами на основе твёрдого раствора CdxHg1-xTe 
(КРТ), а также разработке приборов оптической 
инфракрасной электроники на основе данных 
структур. Повышенный интерес к подобным 
структурам обусловлен, в первую очередь, их 
уникальными свойствами, связанными с размер-
ным квантованием и позволяющими преодолеть 
некоторые фундаментальные недостатки КРТ [1]. 
Наряду с этим, интерес в данной области стиму-
лируется значительным прогрессом в последние 
годы базового метода синтеза эпитаксиального 
КРТ, а именно, метода молекулярно-лучевой эпи-
таксии (МЛЭ), позволяющего прецизионно вы-
ращивать многослойные структуры, в том числе 
и с наноразмерными слоями.

Значительное количество работ, как россий-
ских, так и зарубежных, посвящено эксперимен-
тальному исследованию фотолюминесценции 
структур КРТ с квантовыми ямами (КЯ) [2–5]. 
Фотолюминесценция является мощным инстру-
ментом исследования структур с КЯ, позволяю-
щим судить о влиянии размерного квантования 
на свойства структуры. При этом эксперименты 
по получению излучения позволяют приблизить-

ся к созданию эффективных светоизлучающих 
устройств на основе структур КРТ МЛЭ с КЯ.

Для проведения теоретических исследований 
и расчётов характеристик структур КРТ МЛЭ 
с квантовыми ямами, результаты которых могут 
составить основу для конструирования устройств 
оптоэлектроники на основе сложных наногетеро-
структур (НГЭС) на основе КРТ МЛЭ, необходима 
методика, позволяющая оперировать с произволь-
ными распределениями составов по координате 
и дающая точность вычислений, обеспечиваю-
щую хорошее сопоставление с экспериментом.

Целью данной работы является разработка те-
оретической модели описания спектров фотолю-
минесценции структур с квантовыми ямами, учи-
тывающей специфику материала КРТ МЛЭ.

Постановка задачи
Одной из первоочередных задач, решаемых 

при исследовании многослойных полупроводни-
ковых структур и моделировании их характери-
стик, является нахождение распределения элек-
тростатического потенциала в рассматриваемой 
структуре. Зная распределение потенциала, мож-
но определить энергии носителей заряда в струк-
туре и её зонную диаграмму. Данная задача реша-
ется посредством численного решения уравнения 
Пуассона для структуры, т. е.:
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где φ ─ электростатический потенциал в структу-
ре, ρ ─ распределение линейной плотности заряда 
в структуре, ε ─ относительная диэлектрическая 
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проницаемость материала, n, p ─ концентрации 

электронов и дырок, а aN  , 
dN ─ концентрации 

ионизированных акцепторных и донорных цен-
тров, ε0 ─ электрическая постоянная, q ─ заряд 
электрона. Чтобы записать выражения для распре-
деления концентраций, нужно знать положение 
уровня Ферми в структуре. Для этого совместно 
с (1) необходимо решать уравнение электроней-
тральности для однородного объёма полупрово-
дника, где отсутствуют электрические поля:

 0 0a dn N p N    . 

С другой стороны, для НГЭС, содержащей 
квантовые ямы, для описания её электрофизиче-
ских и оптических свойств необходимо решение 
задачи о нахождении энергий уровней размерного 
квантования, которые ищутся путём численного 
решения одномерного стационарного уравнения 
Шрёдингера для области квантовой ямы:
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где ( )i zψ  ─ волновая функция на i-м уровне раз-
мерного квантования, Ei ─ энергия уровня размер-
ного квантования, U (z) ─ профиль потенциальной 
энергии в структуре.

Сложность заключается в том, что для реше-
ния уравнения необходимо знать распределение 
потенциала (поскольку U(z) = –qφ), которое нахо-
дится из решения уравнения Пуассона. При этом 
распределение объёмного заряда в структуре, 
составляющее правую часть уравнения Пуассо-
на, зависит от решения уравнения Шрёдингера. 
В связи с этим для корректного расчета зонной 
диаграммы структуры с квантовой ямой и, сле-
довательно, её электрофизических и оптических 
свойств, необходимо находить самосогласованное 
решение уравнений (1) и (2).

При этом при постановке задачи о нахождении 
распределения электростатического потенциала 
в структурах КРТ мы будем исходить из того, ка-
кими свойствами обладают гетероструктуры, вы-
ращенные методом МЛЭ на установке «Обь-М» 

в Институте физики полупроводников СО РАН 
(г. Новосибирск).

Концентрации «объёмных» носителей заряда 
в структуре

Выясним явный вид зависимостей n(z, ) 
и n(z, ) в уравнении, отражающих распределение 
носителей заряда в структуре. В общем случае бу-
дем рассматривать структуру, состоящую из одно-
родного полупроводникового слоя П и слоя ВС пе-
ременного состава. Схематически энергетическая 
диаграмма такой структуры приведена на рис. 1. 
Энергию будем отсчитывать от положения уровня 

вакуума Evac в однородном слое П.
В своих рассуждениях учтём, что эффектив-

ная плотность квантовых состояний в валентной 
зоне Nv слабо зависит от состава в КРТ. Также 
можно показать, что в диапазоне концентраций 
носителей заряда, реализующихся в реальных 
структурах КРТ МЛЭ, выращенных на установке 
«Обь-М», для температурного интервала 77─300 
К газ носителей заряда является полностью невы-
рожденным как для КРТ электронного типа про-
водимости, так и для дырочного. В связи с этим 
для концентраций электронов и дырок можем ис-
пользовать приближённые выражения [6].

С учётом сказанного можно получить следую-
щие выражения для распределения концентраций 
электронов и дырок в рассматриваемой с труктуре:

Рис. 1. Схематическая энергетическая диаграмма 
структуры варизонный слой ─однородный полупроводник.
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где n0, p0, cm  ─ равновесные концентрации электронов и дырок, а также эффективная масса электронов 
в области П, а величины z) и Eg(z) определяются следующими выражениями
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 ( ) ( ) ,z zΔχ = χ − χП  

( ) ( ) ,g g gE z E z EΔ = − П

где П и EgП ─ электронное сродство и ширина за-
прещённой зоны в однородном слое П. Остальные 
обозначения являются общепринятыми.

Концентрации «двумерных» носителей заряда 
в структуре

В области квантовой ямы в уравнении Пуассо-
на необходим учёт наличия связанных двумерных 
носителей заряда. Выражения для концентраций 
электронов и дырок в квантовой яме в подзоне 
размерного квантования с номером n являются 
общеизвестными [7]:

где положение уровней размерного квантова-
ния относительно уровня Ферми F в структуре 
определяется следующим образом:

 ( ) ( )cn c c cn cF E E F E E E− = Δ − − − − , 

 ( ) ( )hn v v v hnE F E E F E E− = Δ − − − − , 

а положение уровней размерного квантования 
относительно дна краёв соответствующих зон 
определяется в результате самосогласованного 
решения уравнений Пуассона и Шрёдингера. Схе-
матическая зонная диаграмма квантовой ямы изо-
бражена на рис. 2.

Методика расчёта зонной диаграммы
Для запуска алгоритма поиска самосогласо-

ванного решения уравнений и необходимо задать 
начальные приближения для положения уровней 
размерного квантования в рассматриваемой КЯ. 
Их можно найти в рамках модели прямоугольной 
квантовой ямы с барьерами конечной глубины [8].

Далее, в первом приближении, рассчитывает-
ся профиль потенциала в структуре с КЯ посред-
ством решения уравнения Пуассона, в котором 
учитываются найденные значения энергий уров-
ней размерного квантования. Уравнение Пуассона 
решается методом прогонки в конечно-разност-
ной схеме с применением метод а квазилинеари-
зации, суть которого заключается в том, что к ис-
комому потенциалу прибавляется малая добавка:

 0ϕ = ϕ + δϕ , 

после чего правая часть уравнения разлагается 
в ряд. Далее полученное уравнение решается от-
носительно параметра φ0.

После нахождения распределения потенциала 
приступаем к решению уравнения Шрёдингера, 
в результате чего получаем выражение для вол-
новых функций носителей заряда на уровнях раз-
мерного и энергии уровней. Для равнения Шрё-
дингера решается задача на собственные значения 
методом конечных разностей.

Неравновесные носители заряда 
при оптической генерации

В результате включения источника света 
в структуре происходит генерация носителей 
заряда с постоянной скоростью. Если внешнее 
воздействие вызывает в течение длительного 
времени генерацию избыточных носителей тока 
с постоянной во времени скоростью, концентра-
ция избыточных носителей, в конце концов, до-
стигнет некоторого стационарного значения [9]:

 ,n p IΔ Δ = βα τст. ст. , 

где  ─ время жизни носителей заряда, опреде-
ляемое для узкозонного КРТ механизмом Оже-
рекомбинации, β ─ квантовый выход внутренне-
го фотоэффекта,  ─ коэффициент поглощения 
(в единицах см-1), а I ─ интенсивность падающего 
света, измеряемая числом квантов излучения на-

 ( ) ( ) ( ) 22D
0 2 ln exp 1e en

enn
m kT F En z zkT

∗ ⎛ ⎞⎡ ⎤−
= + ψ⎢ ⎥⎜ ⎟π ⎝ ⎠⎣ ⎦
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= + ψ⎢ ⎥⎜ ⎟π ⎝ ⎠⎣ ⎦

, 

Рис. 2. Схематическое изображение зонной диаграм-
мы структуры с квантовой ямой
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качки, падающих на единицу поверхности полу-
проводника в единицу времени (см-2с-1).

Обычная плотность мощности накачки в экс-
периментах по фотолюминесценции, которые рас-
сматриваются в наших исследованиях, составляет 
величину 120 Вт/см 2. В качестве лазера накачки 
используется полупроводниковый лазер с длиной 
волны 0,808 мкм. Для стационарной избыточной 
концентрации носителей заряда получим значе-
ние 11, 5 10n pΔ Δ ≅ ⋅ст. ст.  см-3.

Очевидно, что величина избыточной концен-
трации в данных условиях пренебрежимо мала 
по сравнению с концентрацией основных носите-
лей заряда в КРТ как электронного (1014─1015 см–3), 
так и дырочного (~1015 см-3) типа проводимости.

Расчёт спектра фотолюминесценции
Для расчёта спектра фотолюминесценции в пер-

вом приближении будем использовать выражение 

для объёмных полупроводников, полученной в рам-
ках теории Ван-Русбрека-Шокли:

 ( )
( )

( ) 22 3

3 2

8

2 1B

nB
n R

k T

nk TI
c e





 ω

α ω ωπ
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π −

, 

где n ─ показатель преломления материала, kB ─ по-
стоянная Больцмана, с ─ скорость света в вакууме, 
τR ─ излучательное время жизни в КРТ, а α(ω) ─ 
спектральная зависимость коэффициента поглоще-
ния при данном типе оптического перехода.

В рассмотренных нами экспериментальных 
работах авторами наблюдались пики излучения 
при оптической накачке, обусловленные только 
межзонными оптическими переходами. В связи 
этим в своём рассмотрении мы будем учитывать 
только межзонное поглощение. Тогда для коэф-
фициента поглощения при межзонных переходах 
между уровнями с номером n в КЯ можно запи-
сать следующее выражение:

где f iu ue p⋅  ─ матричный элемент оператора 
импульса, a, b ─ ширина ямы и барьера в струк-
туре с множественными КЯ, meh ─ приведённая 
эффективная масса, Г ─ полуширина линии, Ecn, 
Ehn ─ положение уровней размерного квантования 
электронов и дырок,  ─ ступенчатая функция.

Параметры материала КРТ МЛЭ
При расчётах в рамках данной модели нами ис-

пользуются следующие композиционные и тем-
пературные зависимости параметров материала 
КРТ [1, 10─12]:

Для концентраций ионизированных акцепторных 
и донорных центров ,a dN N +−  на основании экспери-
ментальных данных, предоставленных сотрудника-
ми ИФП СО РАН, нами были получены следующие 

композиционные зависимости. Для нелегированных 
структур КРТ, имеющих электронный тип прово-
димости концентрация собственных дефектов будет 
определяться следующим выражением:

 ( ) ( ) ( )
2 2 2

2 2
0

4 1 eh
n f i cn hn

me u u E E
ncm a b

e p 


πα ω = ⋅ Θ ω − +
ω π+ , 

 ( ) ( )2 3 4, 0,302 1,93 0,81 0,832 5,35 10 1 2 ,gE x T x x x x T−= − + − + + ⋅ −  

 ( ) 220,5 15,6 5,7 ,x x xε = − +  

 ( ) ( ) ( ) ( )3 3214 2
,

, 5,585 3,82 0,001753 0,01364 10 , exp
2

g
i g

E x T
n x T x T xT E x T T

kT
⎛ ⎞

= − + − −⎜ ⎟
⎝ ⎠

, 

 ( ) ( )
( ) ( ) ( )( )0

,3 3, , ,
2 2

g
c g g

p

E x T
m x T m E x T E x T

E x
∗

⎛ ⎞ ⎛ ⎞= Δ + Δ +⎜ ⎟ ⎜ ⎟⎝ ⎠⎝ ⎠
, 

где   18 3pE x x  , 1   эВ — энергия спин-орбитального расщепления валентной зоны,

 ( ) ( )
2

3 3 3
2 2, ,h hh hlm x T m m x T

∗ ∗∗ ⎛ ⎞= +⎜ ⎟⎝ ⎠
, 

 ( ) ( ), ,hl cm x T m x T∗ ∗≅ 00,55hhm m∗ = ,  

Композиционная и температурная зависимости электронного сродства для КРТ была определена нами 
в [13] и имеет следующий вид:

 
2 3 4( , ) 5,59 1,29 0,54 0,56 7,13 10x T x x x Tx−χ = − + − + ⋅ . 
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 ( ) ( )int 161,26 0,26 10dN x x+ = − ⋅  [см-3]. 

Для вакансионно-легированного КРТ, имею-
щего дырочный тип проводимости, концентрация 
ионизированных акцепторных уровней будет рав-
на

 ( ) ( )vac 1526,1 16,7 10aN x x− = − + ⋅  [см-3]. 

Заключение
В данной работе описана теоретическая ме-

тодика расчёта зонной диаграммы и спектров 
фотолюминесценции неногетероструктур КРТ 
МЛЭ с квантовыми ямами, которая основана 
на численном самосогласованном решении урав-
нений Пуассона и Шрёдингера для исследуемой 
структуры. Особенностью представленной моде-
ли является то, что при расчётах учитывается   за-
висимость электронного сродства от состава КРТ 
и температуры, чего ранее для материала КРТ 
не производилось. В расчётах использована ори-
гинальная зависимость для электронного ср  одства 

( , )x Tχ , полученная авторами работы. Также при 
моделирован ии зонной диаграммы учитываются 
значения концентраций  ионизированных примес-
ных центров, рассчитанных из выр ажений, полу-
ченных на основании измерений равновесных 
концентраций для однородных гетероструктур 
КРТ, выращен ных методом молекулярно-лучевой 
эпитаксии.
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