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Для кристалла кремния впервые проведен полностью самосогласованный расчет из первых принципов
рассеяния электронов на коротковолновых фононах между нижними долинами в зоне проводимости.
Расчет постоянной решетки, электронного, колебательного спектра и вероятностей рассеяния проведен
с единых позиций в рамках метода функционала электронной плотности. Теория не содержит никаких
феноменологических предположений, касающихся относительного положения минимумов в зоне проводи-
мости, эффективных масс носителей, межатомных сил и вероятностей рассеяния. Вычислены константы
электрон-фононной связи (деформационные потенциалы) для разрешенных по симметрии f - и g-переходов.
Рассчитанные константы попадают в диапазон значений, измеренных в различных экспериментах с участием
междолинных переходов в кремнии.

Работа выполнена при поддержке грантов Президента РФ № НШ-871.2008.2, РФФИ № 08-02-00640-a и
Рособразования № 1.2.007 01695.
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1. Введение

Успехи последних десятилетий, достигнутые в тео-
рии конденсированного состояния, позволяют с единых
позиций рассчитывать из первых принципов электрон-
ные, колебательные состояния и их взаимодействие.
Для металлов ab initio расчеты параметров электрон-
фононного взаимодействия с успехом проводятся до-
статочно давно [1]. Что касается полупроводников, то
ab initio расчеты ограничены исследованием взаимо-
действия с длинноволновыми фононами [2]. Ab initio
расчеты рассеяния на коротковолновых фононах про-
ведены только для некоторых бинарных кристаллов
в технике замороженных фононов и поэтому огра-
ничиваются симметричными точками зоны Бриллюэ-
на [3]. Рассеяние электронов на фононах с произ-
вольной длиной волны в полупроводниках до насто-
ящего времени, насколько нам известно, исследова-
лось только в модели эмпирического псевдопотенциа-
ла [4,5].
Существует достаточно обширный круг электронных

явлений, в которых определяющую роль играют корот-
коволновые фононы [6,7]. К ним относятся процессы
релаксации энергии и импульса высоковозбужденных
электронов в результате воздействия мощных лазер-
ных и электронных пучков, температурное уширение
края фундаментального поглощения, фотоэмиссия с
временным разрешением и фотолюминесценция горя-
чих электронов [8], релаксация возбужденных примес-
ных состояний в кремнии [9], электронный транспорт
горячих электронов, в том числе в кремниевых на-
ноструктурах [10,11], проблема определения времени
декогерентизации кубита в твердотельных квантовых

компьютерах на кремнии [12]. Для анализа этих про-
цессов необходимо знание вероятностей междолинного
рассеяния.
Кристаллический кремний является непрямозонным

материалом, минимумы зоны проводимости находятся
на линиях �; следовательно, коротковолновые (междо-
линные) фононы играют в рассеянии носителей прин-
ципиально важную роль [6,7]. Разброс значений фе-
номенологических констант электрон-фононной связи,
полученных из опыта [7,13] путем экспериментального
анализа различных процессов в Si, весьма значителен
(табл. 1). Ab initio расчеты констант междолинного рас-
сеяния на фононах в кремнии, насколько нам известно,
отсутствуют.
В представленной работе проведен полностью са-

мосогласованный расчет деформационных потенциалов
междолинных фононов для разрешенных по симмет-
рии переходов в кристаллическом кремнии. Никаких
феноменологических предположений, касающихся отно-
сительного положения минимумов зоны проводимости,
эффективных масс носителей, фононных спектров и
вероятностей рассеяния, мы не принимали.

2. Метод расчета

Рассеяние электрона из точки k в n-й зоне прово-
димости в точку k′ в n′-й зоне с поглощением или
испусканием фонона (верхний или нижний знак) должно
удовлетворять законам сохранения энергии и квазиим-
пульса εn′k′ = εnk ± �ωλq, k′ = k ± q. Здесь εnk, εnk′ —
энергии электрона до и после рассеяния, ωλq — частота
фонона ветви λ с волновым вектором q. Вероятность
рассеяния в пренебрежении когерентными процессами
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Таблица 1. Энергия междолинных фононов в кремнии (экви-
валентная температура T в K) и деформационные потенциа-
лы D (108 eV/cm) для разрешенных переходов

g-процесс f -процессы

�′
2(LO) �1(TO) �1(LA)

T D T D T D

A 700 3.0 630 4.0 500 3.4

B − − 680 6.85 − −
CI

720 7.5 684
2.0

545
4.3

CIII 6.0 2.0

D 6.7 − − − −

a 11 2.0 550 2.0

b 720 7.5 685 2.0 550 4.3

c 8.0 8.0 − −
d 6.0 1.5 550 3.5

Наш расчет 721 4.73 669 4.44 554 2.51

Пр име ч а н и е. Экспериментальные данные, полученные подгонкой
под различные эксперименты, цитируются по работам [7] (A−D) и [13]
(a−d).

записывается в виде

Pλ
nk,n′k±q =

2π
�

∣∣〈n, k|�Wλq|n′, k ± q〉
∣∣2(Nλq +

1
2
∓ 1
2

)

× δ
(
εnk − εn′k±q ± �ωλq

)
.

Здесь Nλq — фононная функция распределения.
Амплитуда рассеяния дается матричным элементом
〈n, k|�Wλq|n′, k ± q〉, где �Wλq — возмущение кристал-
лического потенциала, вызванное фононом; |n, k〉 и
|n′, k ± q| — электронные состояния; в методе функ-
ционала плотности в качестве таковых рассматрива-
ются решения уравнения Кона–Шэма. Характеристикой
рассеяния является деформационный потенциал [4–6],
связанный с амплитудой рассеяния соотношением

Dλ
nk,n′k±q =

√
2Vρωλq

�
|〈n, k|�Wλq|n′, k ± q〉|.

Здесь ρ и V — соответственно плотность и объем
кристалла.
Электрон-фононный матричный элемент хорошо изу-

чен в металлах в связи с исследованием сверхпрово-
димости [1,14]. В его основе лежит самосогласован-
ный псевдопотенциальный расчет методом функционала
плотности в базисе плоских волн возмущения �Wλq,
создаваемого фононом с произвольным значением вол-
нового вектора (DFPT) [14].
В наших работах [15–18] этот метод был модифи-

цирован для расчета вероятностей электрон-фононного
рассеяния в непроводящих кристаллах. Рассчитанные из

первых принципов методом DFPT на основе модифици-
рованного нами кода PW Sc f [14,19] вероятсности рассе-
яния на фононах позволили, в частности, успешно объяс-
нить температурную зависимость времени электрон-
фононной 
−X -релаксации в GaAs [16] и зависимость
от температуры и гидростатического давления времени
жизни экситонов в GaP [17,18], а также в GaAs [15],
становящемся непрямозонным материалом в условиях
высокого давления.
Представленный в настоящей работе расчет деформа-

ционных потенциалов для междолинных фононов в Si
также проводился методом функционала электронной
плотности с локальным обменом и корреляцией. Мы
использовали сохраняющий норму псевдопотенциал Si
с твердой сердцевиной [20] с последующим преобразо-
ванием в сепарабельную форму [21]. Расчет интегралов
по зоне Бриллюэна проводился методом специальных
точек [22].

3. Структурная постоянная,
электронный и фононный спектры

Постоянная решетки определялась самосогласован-
ным образом с помощью подгонки расчетной кривой
зависимости полной энергии под уравнение Мурнагана
по методике [23]. Сходимость полной энергии в зави-
симости от верхнего предела обрезания Ecut плоских
волн по энергиям, определяющего их количество в раз-
ложении волновых функций, достигается при значении
Ecut = 25Ry. Рассчитанное значение a0 = 5.40 Å отлича-
ется от его экспериментального значения 5.431 Å [24]
на 0.5%.
Рассчитанный зонный спектр Si является непрямо-

зонным с энергетической щелью между минимумом
зоны проводимости на линии � и вершиной валентной
зоны 
15v . Вычисленное значение запрещенной зоны
занижено по сравнению с экспериментом, что является
хорошо известным недостатком метода функционала
плотности, тем не менее топология зоны проводимости
воспроизводится правильно. В частности, энергетиче-
ский зазор 
15c−X1c в нашем расчете составляет 1.94 eV,
эксперимент дает 2.1 eV [25].
Минимумы зоны проводимости, согласно нашему рас-

чету, находятся на линиях �, в точках ±2π/a0(δ, 0, 0),
±2π/a0(0, δ, 0), ±2π/a0(0, 0, δ), рассчитанное значе-
ние δ = 0.845 согласуется с известным в литерату-
ре [7,24] значением δ = 0.850± 0.005. Вычисленные
продольная и поперечная эффективные массы состав-
ляют mL = 0.949m0 и mT = 0.199m0 и отличаются
от экспериментальных значений [7,24] mL = 0.9163m0
и mT = 0.191m0 на 3.5 и 4.2% соответственно. Эти
результаты дают основания считать, что предприня-
тый нами ниже расчет процессов рассеяния внутри
зоны проводимости является достаточно реалистич-
ным.

Физика твердого тела, 2009, том 51, вып. 6



Ab initio расчет деформационных потенциалов для междолинных фононов в кремнии 1053

Таблица 2. Частоты фононов в точках высокой симмет-
рии Si (THz)

LO, TO TA LA,LO TO TA LA LO TO

′
25 X3 X1 X4 L3 L′

2 L1 L′
2

Экспери-
мент [24] 15.33 4.49 12.32 13.90 3.43 11.35 12.60 14.68

Расчет 14.23 4.21 12.17 13.65 3.20 11.16 12.22 14.52

Фононный спектр Si, рассчитанный из первых принци-
пов по теории возмущений функционала плотности в ба-
зисе плоских волн DFPT, развитой в работе [14], хорошо
согласуется при указанном выше значении постоянной
решетки как с теоретическими результатами [14,26],
так и с экспериментом [24]. О качестве расчета можно
судить по сопоставлению рассчитанных и измеренных
частот фононов в симметричных точках зоны Бриллюэ-
на, приведенному в табл. 2.

4. Междолинные фононы
и деформационные потенциалы

Электрон-фононное рассеяние между минимумами,
расположенными вдоль одной и той же линии �, принято
называть g-процессами [6]. Это рассеяние связано с про-
цессом переброса, в нем участвуют �-фононы. Согласно
правилам отбора [6,7,27], в g-процессах в кремнии
участвует LO-фонон с симметрией �′

2. Рассеяние между
�-минимумами, расположенными на неэквивалентных
направлениях, называется f -процессом. Это также про-
цессы переброса, в них участвуют фононы с линии �;
согласно правилам отбора, разрешены TO- и LO-фононы
с симметрией �1.
Рассчитанные нами методом DFPT значения парамет-

ров рассеяния оказались следующими: для f -процесса
с частотой ω�1(LA) = 11.54 THz деформационный по-
тенциал равен D = 2.51 · 108 eV/cm; f -процессу с ча-
стотой ω�1(TO) = 13.95 THz соответствует деформаци-
онный потенциал D = 4.44 · 108 eV/cm; для g-процесса
с частотой ω�′

2
(LO) = 15.03 THz значение деформа-

ционного потенциала составляет D = 4.73 · 108 eV/cm.
Как можно видеть из табл. 1, рассчитанные на-
ми частоты близки к экспериментальным. Констан-
ты рассеяния в кремнии, получаемые при обработ-
ке различных экспериментов, обладают значительным
разбросом (табл. 1), для g-процессов значения де-
формационных потенциалов колеблются в пределах
3 · 108−11 · 108 eV/cm, для f -процессов лежат в диа-
пазоне от 3.4 · 108−6.85 · 108 eV/cm. Наши расчетные
значения D попадают в этот диапазон.
Деформационные потенциалы для рассеяния на всех

других f - и g-фононах равны нулю, как и должно быть
в соответствии с правилами отбора.

Авторы выражают благодарность д-р N. Vast и
д-р J. Sjakste за плодотворное обсуждение.

5. Заключение

Одним из источников неоднозначности в интерпре-
тации эксперимента и значений констант электрон-
фононной связи может быть наличие вкладов следую-
щих порядков от запрещенных по симметрии каналов
рассеяния [27]. В данной работе теоретические значения
констант электрон-фононной связи в кремнии получены
нами только для разрешенных по симметрии процессов.
При исследовании вклада от запрещенных по симмет-

рии переходов необходимо учитывать, что в действи-
тельности рассеяние происходит в некоторой окрест-
ности минимумов зоны. Поскольку электрон-фононный
матричный элемент зависит не только от волнового
вектора фонона, но и от начального и конечного элек-
тронных состояний, в этом случае необходимо иссле-
довать дисперсию деформационного потенциала [4,15].
Самосогласованный расчет соответствующих зависимо-
стей представляет более сложную задачу и находится в
стадии разработки.
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