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Для широкозонных полупроводников, таких как GaN, рассчитаны спин-орбитальное расщепление, кон-
станты деформационного потенциала и величина g-фактора основного состояния акцепторного центра,
описываемого суперпозицией кулоновского потенциала и потенциала центральной ячейки. Получены ана-
литические выражения для этих параметров в модели потенциала нулевого радиуса, зависящие только
от соотношения масс легкой и тяжелой дырок. Показано, что отличия в значениях этих параметров для
предельных случаев чисто кулоновского потенциала и потенциала нулевого радиуса не превосходят 7%, что
позволяет использовать для оценок простые аналитические формулы. Для основного состояния акцепторного
центра в гексагональной модификации GaN теоретический расчет приводит к резкой анизотропии g-фактора,
в то время как результаты экспериментальных измерений дают практически изотропное значение g, близкое
к величине g фактора свободного электрона. Это противоречие снимается, если в окрестности акцепторного
центра возникает перпендикулярная оси C6 кристалла спонтанная деформация, обусловленная эффектом
Яна–Теллера.

Как хорошо известно, в полупроводниках кубической
симметрии основное состояние дырки на акцепторе че-
тырехкратно вырождено и описывается полным угловым
моментом 3/2 [1]. Как правило, в полупроводниках
типа GaAs энергия спин-орбитального взаимодействия
велика по сравнению с энергией связи акцептора, так
что основной вклад в волновую функцию связанного
состояния вносят подзоны легких и тяжелых дырок.
Для этого предельного случая вид волновых функций
акцепторного состояния в k-представлении был най-
ден, например, в работах [2–4]. В случае Si и ря-
да широкозонных полупроводников (GaN, AlN) глу-
бина акцепторных состояний сравнима или даже пре-
восходит величину спин-орбитального расщепления ва-
лентной зоны ∆so. Так, для GaN ширина запрещен-
ной зоны EG = 3.4 eV [5], энергия связи акцептора
Ea > 200 meV [6], а ∆so = 12 meV [7]. В этом
случае волновая функция связанной на акцепторе дырки
содержит заметный вклад от состояний спин-орбитально
отщепленной зоны. В [2] расчет волновой функции
основного состояния кулоновского акцептора был вы-
полнен в сферическом приближении для двух предель-
ных случаев: бесконечно большого и равного нулю
спин-орбитального расщепления. Целью настоящей ра-
боты является обобщение развитого в [2] метода расчета
на случай, когда энергия спин-орбитального взаимо-
действия конечна, но мала по сравнению с энергией
связи дырки на акцепторе, а притягивающий потенциал
является суперпозицией дальнодействующего кулонов-
ского потенциала и короткодействующего потенциала
центральной ячейки. Конкретные расчеты проведены
для акцепторных центров в нитриде галлия, имеющих
структуру вюрцита. Учет гексагональной (не кубиче-
ской) симметрии этого соединения основан на простей-

шей модели перестройки состояний валентной зоны в
присутствии эффективной деформации вдоль оси [111],
являющейся осью симметрии C6 гексагонального кри-
сталла [1].

В разделе 1 найдены волновые функции акцептор-
ных состояний в отсутствие спин-орбитального взаи-
модействия и деформации. С помощью этих функций
в разделе 2 рассчитаны константы спин-орбитального
взаимодействия и деформационных потенциалов для свя-
занной на акцепторе дырки. В рассматриваемом пре-
дельном случае эти параметры однозначно определяют
структуру подуровней основного состояния акцептора.
В разделе 3 найденные волновые функции основного
состояния использованы для расчета тензора g-фактора
дырки на акцепторе. Уже из соображений симметрии и
знака эффективной деформации в этом гексагональном
кристалле можно сделать вывод о резкой анизотропии
тензора ĝ. Однако экспериментальные измерения [6]
дают практически изотропный вид g-фактора связанной
дырки. Это связывается с большой спонтанной деформа-
цией окрестности акцепторного центра, обусловленной
эффектом Яна–Теллера.

1. Волновые функции основного
состояния акцептора

Как показано в [1], для кристаллов с симметрией
вюрцита, как и для алмазоподобных полупроводников,
дырку в окрестности центра зоны Бриллюэна можно
приближенно рассматривать как квазичастицу с внутрен-
ним орбитальным моментом I = 1 и спином S = 1/2.
Вид волновых функций и эффективные массы таких
квазичастиц зависят от соотношения между кинетиче-

1002



Характеристики основного состояния акцепторного центра в широкозонных полупроводниках... 1003

ской энергией

Ĥ(k) =
~2

2m0

[
(γ1 + 4γ)k2 − 6γ

(
k · Î

)2
]
, (1)

энергией спин-орбитального взаимодействия

Ĥso = −
2
3

∆so
(
ÎŜ
)

(2)

и энергией спинового расщепления уровней дырки в
гексагональном кристаллическом поле, которое можно
рассматривать как результат эффективной деформации
вдоль оси C6v,

Ĥd = −(a + 2b)Sp
(
ε̂0
)

+ 3b
(
Îαε̂

0
αβ Îβ

)
. (3)

Здесь m0 — масса свободного электрона, k — волновой
вектор дырки, γ1 и γ — параметры Латтинжера [8], a
и b — константы деформационного потенциала (исполь-
зована сферическая модель γ2 = γ3 = γ , b = d/

√
3),

∆s0 — энергия спин-орбитального расщепления валент-
ной зоны в отсутствие кристаллического поля. Тензор
эффективной деформации ε̂0 выбирается таким образом,
чтобы получающийся в итоге спектр состояний при
равном нулю волновом векторе k совпадал с реальным
спектром кристалла. Это наиболее удобно сделать, на-
правив ось z вдоль оси шестого порядка и считая, что
эффективная деформация имеет только одну отличную
от нуля компоненту ε0

zz = −∆cr/3b, где ∆cr — рас-
щепление валентной зоны при k = 0 в отсутствии
спин-орбитального взаимодействия. Реальные расщепле-
ния состояний валентной зоны в окрестности центра
зоны Бриллюэна даются разностью собственных чисел
гамильтониана

Ĥ6(k) =
~2

2m0

[
(γ1 + 4γ)k2 − 6γ

(
k · Î

)2
]

−
2
3

∆so
(
ÎŜ
)
− (a + 2b)Sp

(
ε̂0
)
−∆cr Î

2
z . (4)

Эти расщепления при k = 0 связаны с ∆so и ∆cr

следующими формулами [1]:

E0
1 − E0

2,3 = −
1
2

{
(∆cr + ∆so)

∓
√

(∆cr + ∆so)2 − (8/3)∆cr∆so

}
. (5)

Здесь E0
1 — энергия терма Γ9, а E0

2,3 — энергия термов
Γ7.

Рассмотрим мелкий акцепторный уровень, энергия
связи которого Ea мала по сравнению с шириной запре-
щенной зоны EG (Ea � EG), но велика по сравнению
с ∆so и ∆cr. Тогда на первом этапе расчетов можно
пренебречь кристаллическим и спин-орбитальным рас-
щеплениями и найти волновые функции основного состо-
яния акцепторного центра в модели трехзонного гамиль-
тониана H(k), описывающего двухкратно вырожденную

подзону тяжелых дырок с массой mh = m0/(γ1 − 2γ)

и подзону легких дырок с массой ml = m0/(γ1 + 4γ).
Спин-орбитальное и кристаллическое расщепления ак-
цепторного уровня можно затем найти по теории возму-
щений.

Следуя [2], будем искать волновую функцию ло-
кализованной дырки в k-представлении. Пренебрегая
спин-орбитальным взаимодействием и деформацией, за-
пишем гамильтониан такой дырки в виде:

Ĥa(k) = Ĥ(k) + V̂(k, k′), (6)

где V̂(k, k′) — интегральный оператор потенциальной
энергии, являющийся суперпозицией дальнодействую-
щего кулоновского потенциала и короткодействующего
потенциала центральной ячейки, который аппроксими-
руется потенциалом нулевого радиуса. Явный вид этого
оператора приведен, например, в [3,4].

В пренебрежении спином S полный угловой момент
локализованной дырки F равен сумме углового момента
внутреннего орбитального движения I и углового мо-
мента орбитального движения вокруг примесного цен-
тра L (F = I + L). Кратность вырождения основного
состояния акцептора совпадает с кратностью вырожде-
ния состояний в вершине валентной зоны [1], так что
F = I = 1. При этом волновую функцию магнитного
подуровня с проекцией Fz = M можно представить в
виде [2]

ΨFM(k) =
[
Λ̂h(k) fh(k) + Λ̂l (k) fl (k)

]
uM, (7)

где uM — блоховская базисная функция вершины валент-
ной зоны, соответствующая Iz = M, Λ̂h,l (k) — операторы
проектирования на состояния тяжелых и легких дырок,
которые могут быть записаны в явном виде как

Λh(k) =

(
k · Î

)2

k2
, Λl(k) = Ê−

(
k · Î

)2

k2
, (8)

где Ê — единичная матрица размерности 3×3. Функции
fh,l (k) в сферическом приближении зависят только от
модуля волнового вектора k и удовлетворяют условию
нормировки (объем кристалла принят равным (2π)3)

4π
3

∫ ∞
0

[
2 f 2

h (k) + f 2
l (k)

]
k2dk = 1. (9)

Квадраты модулей | fh,l (k)|2 имеют смысл функций рас-
пределения основного состояния акцептора по состояни-
ям валентных подзон и импульсам. Определение явного
вида волновой функции ΨFM , являющейся собственной
функцией гамильтониана (6), сводится к решению систе-
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мы интегральных уравнений для fh(k) и fl (k)[
~2k2

2mh
+ Ea

]
fh(k) =

e2

6π2κ

×

[∫
d3q

(k− q)2
fh(q)

[
2 + P2(cos θ)

]
+

∫
d3q

(k− q)2
fl (q)

[
1− P2(cos θ)

]]
+ A,

[
~2k2

2ml
+ Ea

]
fl (k) =

e2

6π2κ

×

[
2
∫

d3q
(k− q)2

fh(q)
[
1− P2(cos θ)

]
+

∫
d3q

(k− q)2
fl (q)

[
1 + 2P2(cos θ)

]]
+ A, (10)

где e — модуль заряда электрона, κ — диэлектрическая
проницаемость среды, P2(cos θ) = P2(kq/kq) — полином
Лежандра, константа A описывает влияние короткодей-
ствующего потенциала [3,4]. В случае кулоновского
акцептора A = 0 и система (10) совпадает с полученной
в [2]. Ее решение позволяет найти собственную энергию
и волновые функции основного состояния кулоновского
акцептора. В отсутствии кулоновской компоненты при-
тягивающего потенциала система (10) описывает волно-
вые функции основного состояния акцептора в модели
потенциала нулевого радиуса и имеет аналитические
решения [9]

fh(k) = a3/2
B

N
(kaB)2 + ε

, fl (k) = a3/2
B

Nβ
(kaB)2 + βε

,

N =
ε1/4

π

√
3

2 + β
√
β
, (11)

где β = (ml/mh), ε = Ea/EB, EB = e4mh/2κ~2,
aB = κ~2/e2mh, A = NEBa3/2

B . В общем случае значение
параметра A определяется из условия нормировки (9)
при заданном (определенном из эксперимента) значении
энергии связи Ea. Использованный нами метод числен-
ного решения этой системы и вычисления константы A
подробно описан в [3,4].

Для дальнейшего анализа волновую функцию ΨFM(k)
удобно выразить через собственные функции орбиталь-
ного момента L и углового момента I

ΨFM(k) = f0(k)Y00(k/k)uM

+ f2(k)
∑
m,µ

〈2m1µ||211M〉Y2m(k/k)uµ, (12)

где Y00(k/k) и Y2m(k/k) — собственные функции
оператора углового момента (шаровые функции),
〈2m1µ||211M〉 — коэффициент Клебша–Гордана [10],
а f0(k) и f2(k) — составляющие волновой функции,

отвечающие орбитальным моментам 0 и 2 и связанные с
функциями fh,l соотношениями

f0(k) =

√
4π
3

(
2 fh(k) + fl (k)

)
,

f2(k) = −

√
8π
3

(
fh(k) − fl(k)

)
. (13)

2. Спин-орбитальное расщепление
и константы деформационного
потенциала для акцептора

Воспользовавшись (12) и (13), нетрудно найти ма-
тричные элементы гамильтонианов спин-орбитального и
деформационного взаимодействий между подуровнями
основного состояния. Соответствующие усеченные га-
мильтонианы совпадают по виду с (2) и (3)

Ĥ′so = −
2
3

∆̃so
(
F̂Ŝ
)
, (14)

Ĥ ′d = −
(
a + 2b̃

)
Sp(ε̂0) + 3b̃

(
F̂αε̂

0
αβF̂β

)
= −

(
a + 2b̃

)
Sp
(
ε̂0)− ∆̃crF

2
z , (15)

причем значения перенормированной константы спин-
орбитального взаимодействия ∆̃so, кристаллической кон-
станты ∆̃cr = −3b̃ε0

zz и констант деформационного
потенциала b̃, d̃ даются выражениями

xso =
∆̃so

∆so
=

[
〈 f 2

0 (k)〉 −
1
2
〈 f 2

2 (k)〉

]

=
4π
3

[
〈 f 2

h (k)〉+ 2〈 fh(k) fl (k)〉
]
, (16)

xcr =
∆̃cr

∆cr
=

b̃
b

=

[
〈 f 2

0 (k)〉+
1
10
〈 f 2

2 (k)〉

]

=
2
5

+
4π
5

[
〈 f 2

h (k)〉+ 2〈 fh(k) fl (k)〉
]
. (17)

Здесь угловыми скобками обозначено интегрирование по
модулю волнового вектора: 〈F(k)〉 =

∫∞
0 F(k)k2dk. От-

метим, что акцепторная константа a в рассматриваемом
приближении не перенормируется и равна зонной.

Поскольку энергии деформационного и спин-орби-
тального расщепления основного состояния акцептора
малы по сравнению с расстояниями до ближайшего
возбужденного акцепторного уровня, нахождение по-
правок к энергиям и волновых функций акцепторных
состояний в присутствии этих взаимодействий сводится к
нахождению собственных чисел и собственных функций
гамильтониана

Ĥ ′ = Ĥ ′so + Ĥ ′d. (18)

Таким образом, формула (5) после подстановки в нее
перенормированных констант ∆̃so и ∆̃cr даст величины
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расщеплений подуровней основного состояния дырки на
акцепторе.

Расчет констант деформационного потенциала (17) и
спин-орбитального расщепления (16) для конкретного
акцептора был проведен на волновых функциях fh,l (k),
найденных численно для данной энергии связи (типа
примеси) и типа полупроводника по методике, описанной
в разделе 1. Зависимость величин xso и xcr от энергии
связи акцептора в GaN была рассчитана для параметров
Латтинжера γ1 = 2.18 и γ = 0.85, определенных в
сферическом приближении по массам тяжелой дырки
для двух взаимно перпендикулярных направлений: вдоль
оси вюрцита z ‖ C6v m‖h = 2.03 и в плоскости xy
m⊥h = 0.33 [7]. В сферическом приближении эти вели-
чины связаны с параметрами Латтинжера следующими
соотношениями: m‖h = 1/(γ1−2γ) и m⊥h = 1/(γ1 +γ) [1].
При расчете использовалось значение диэлектрической
проницаемости κ = 9.5 [11]. Полный набор параметров,
использовавшихся при расчетах, приведен в табл. 1.

Для случая чисто кулоновского акцептора
(Ea = 199.4 meV) xso = 0.67, а xcr = 0.8. По
мере увеличения роли притягивающего потенциала
центральной ячейки (т. е. с ростом энергии связи Ea) эти
величины монотонно убывают и достигают значений 0.65
и 0.79 для Ea = 500 meV. При дальнейшем увеличении
Ea они стремятся к своим нижним пределам: значениям
xso = 0.63 и xcr = 0.78, найденным аналитически
в модели потенциала нулевого радиуса с помощью
функций (11)

xso =
1 +
√
β + 4β

(2 + β
√
β)(1 +

√
β)
, (19)

xcr =
7 + 7

√
β + 12β + 2β

√
β + 2β2

5(2 + β
√
β)(1 +

√
β)

. (20)

Выражение (19) было получено ранее в [12]. Из выраже-
ний (19), (20) видно, что в модели потенциала нулевого
радиуса константы спин-орбитального расщепления и де-
формационного потенциала не зависят от энергии связи
акцептора. Отличие величин этих параметров в GaN
для кулоновского акцептора и для глубокого примесно-
го центра, описываемого одним потенциалом нулевого
радиуса, не превосходит 7%. Поэтому формулы (20) и
(19) можно использовать для оценок величин констант
деформационного потенциала и спин-орбитального рас-
щепления в полупроводниках с существенно разными
значениями параметров Латтинжера.

Возможность такого использования продемонстриро-
вана на рис. 1, где сопоставлены результаты расчетов
значений xso и xcr для двух предельных случаев —

Таблица 1. Параметры GaN, использовавшиеся при расчете

m‖h [7] m⊥h [7] γ1 γ κ κ [12] ∆so [7] ∆cr [7]

2.03 0.33 2.18 0.85 0.017 9.5 12 37.5

Рис. 1. Зависимость значений xso = ∆̃so

/
∆so и

xcr = ∆̃cr

/
∆cr = b̃/b от отношения масс легкой и тяжелой

дырок β = ml/mh для двух предельных случаев: кулоновского
акцептора (сплошные линии) и акцептора, описываемого по-
тенциалом нулевого радиуса (штриховые линии).

кулоновского акцептора (сплошные линии) и акцептора,
описываемого потенциалом нулевого радиуса (штрихо-
вые линии), — во всем диапазоне значений отношения
масс легкой и тяжелой дырок. Максимальные различия
между этими моделями возникают при отношениях масс
β ≈ 0.1 и составляют величину порядка 7% для xso и 4%
для xcr.

Таким образом, аналитические выражения (20) и (19)
для акцептора, описываемого потенциалом нулевого ра-
диуса, дают хорошую оценку величины констант дефор-
мационного потенциала и спин-орбитального расщепле-
ния кулоновского акцептора. С еще большей степенью
точности они описывают xso и xcr для акцепторов с
энергией связи, превосходящей кулоновскую.

Заметим, что при всех значениях β выполняется со-
отношение xso < xcr. Таким образом, для кристаллов, у
которых |∆so| � |∆cr| (например, GaN, AlN), при расче-
те уровней энергии акцептора также можно считать, что
|∆̃so| � |∆̃cr|.

3. g-фактор акцепторного центра

Воспользовавшись полученными результатами, мож-
но рассчитать величины g-фактора акцепторного цен-
тра в присутствии однородной деформации и спин-
орбитального взаимодействия.
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Рассмотрим случай слабых магнитных полей, т. е.
будем считать, что зеемановское расщепление магнит-
ных подуровней много меньше кристаллического и
спин-орбитального расщеплений, и учтем взаимодей-
ствие с магнитным полем по теории возмущений.

Гамильтониан дырки, связанной на акцепторе, в при-
сутствии внешнего магнитного поля имеет следующий
вид:

Ĥa(k,H) = Ĥ(p,H) + V̂(k, k′) + Ĥ ′, (21)

где в сферическом приближении оператор

Ĥ(p,H) = Ĥ(p/~)− µB(1 + 3γ + 3κ)(ÎH)

+ µBg0(SH) (22)

описывает поведение свободной дырки с моментом
I = 1 в присутствии внешнего магнитного поля [8],
p = ~k − (e/c)A — кинетический импульс дырки,
A = (1/2)[H × r̂] — векторный потенциал магнитного
поля µB = (e~/2m0c) — магнетон Бора, c — скорость
света, g0 ≈ 2 — g-фактор свободного электрона, κ —
магнитная константа Латтинжера [8], Ĥ(p/~) — опе-
ратор кинетической энергии (1), V̂(k, k′) — оператор
потенциальной энергии взаимодействия с акцептором, а
Ĥ ′ — сумма гамильтонианов спин-орбитального взаимо-
действия и взаимодействия с полем деформации (18).

Выделяя линейное по магнитному полю возмущение
аналогично тому, как это было сделано в работе [13],
запишем гамильтониан Ĥ(p,H) в виде

Ĥ(p, h) = Ĥ(k) + Ĥ ′H , (23)

Ĥ ′H =− µB

{
(γ1 + 4γ)

(
L̂H
)
− 6γ

(
kÎ
) ([

r̂× Î
]

H
)

+ (1 + 3γ + 3κ)
(
ÎH
)
− g0

(
ŜH
)}

=− µB
(
gF F̂− g0Ŝ

)
H, (24)

где gF — g-фактор акцептора в отсутствие спин-
орбитального взаимодействия и внешней деформации.
Величина gF может быть найдена с помощью волновых
функций акцептора ΨFM аналогично тому, как это было
сделано в [13]. Она дается выражением

gF = (γ1 + 4γ)〈LH〉− 6γ〈NH〉+ (1 + 3γ + 3κ)〈IH〉, (25)

где

〈LH〉 =

{
1
2
−

2π
3

[
4
〈

fh(k) fl (k)
〉
−
〈

f 2
l (k)

〉]}
,

〈NH〉 =

{
1 +

4π
3

[〈
fh(k) fl (k)

〉
−
〈

f 2
l (k)

〉
+
〈

f ′h(k)k fl (k)
〉]}

,

〈IH〉 = 〈FH〉 − 〈LH〉 ≡ 1− 〈LH〉, (26)

штрих у функции обозначает производную по модулю
волнового вектора k, а 〈LH〉, 〈NH〉 и 〈IH〉 — средние

Рис. 2. Зависимость величины g-фактора основного состояния
акцептора gF от энергии связи Ea в отсутствие деформации
и спин-орбитального взаимодействия, рассчитанная для пара-
метров GaN в сферическом приближении (сплошная линия).
Пунктирной линией показан gF в области энергий связи,
меньших энергии кулоновского акцептора (Ea 6 200 meV).
Штриховая линия — gF в модели потенциала нулевого радиуса.

значения проекций векторов L̂, N̂ = (kÎ)
[
r̂× Î

]
и Î

на магнитное поле. На рис. 2 приведена зависимость
gF от энергии связи основного состояния акцептора в
GaN. При расчетах использовалось значение магнитной
константы κ = 0.015, определенное с помощью соотно-
шения

κ =
5γ − γ1 − 2

3
.

Это соотношение получается из результатов работы [14]
при учете в рамках kp-теории взаимодействия с ближай-
шими зонами симметрии Γ−2 , Γ−12 и Γ−15.

Из рис. 2 видно, что gF слабо зависит от энергии связи
Ea и отличается от значения gF = −0.61, рассчитанного
в модели потенциала нулевого радиуса, не более чем
на 15% в диапазоне энергий связи, больших энергии
кулоновского акцептора (Ea > 200 meV).

На рис. 3 приведены зависимости средних величин
〈IH〉 и 〈NH〉 от отношения масс легкой и тяжелой дырок
β = ml/mh = (γ1 − 2γ)/(γ1 + 4γ), которые позволя-
ют определить значение gF для произвольных величин
параметров γ1, γ и κ. Интересно отметить, что в
области малых величин β g-фактор локализованной на
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Рис. 3. Зависимости средних величин 〈IH〉 и 〈NH〉 от
отношения масс легкой и тяжелой дырок β = ml/mh

= (γ1− 2γ)/(γ1 + 4γ) для двух предельных случаев: кулонов-
ского акцептора (сплошные линии) и акцептора, описываемого
потенциалом нулевого радиуса (штриховые линии).

акцепторе дырки отрицателен, в то время как g-фактор
свободной дырки, равный g = 1 + 3κ, положителен.
Аналогичный результат был получен в работах [15,16]
для акцепторного центра в GaAs.

В модели потенциала нулевого радиуса выражение для
gF можно получить аналитически. В этом случае gF

зависит только от соотношения масс легкой и тяжелой
дырок и не зависит от энергии связи

gF = (γ1 + 4γ)
1 + β1/2 − 4β + β3/2 + β2(

1 + β1/2
) (

2 + β3/2
)

− 6γ
2
(
1 + 2β1/2 + β − β3/2

)(
1 + β1/2

)2 (
2 + β3/2

)
+ (1 + 3γ + 3κ)

1 + β1/2 + 4β(
1 + β1/2

) (
2 + β3/2

) . (27)

В присутствии деформации и конечного спин-орби-
тального взаимодействия шестикратно вырожденный ак-
цепторный уровень расщепляется на три подуровня,
каждый из которых двукратно вырожден по направлению
спина. Собственные волновые функции таких подуров-
ней являются собственными функциями гамильтониана
H ′ (18), в котором в общем случае вместо тензора
кристаллической деформации ε̂0 будем рассматривать
произвольный тензор деформации ε̂.

Поведение двукратно вырожденного дырочного под-
уровня в магнитном поле описывается гамильтониа-

ном вида

ĤH = −µB
1
2

∑
g(n)

i j σ̂iHj , (28)

где g(n)
i j — компоненты тензора g-фактора, n нумерует

подуровни, σ̂i — матрицы Паули, а Hj — компоненты
вектора магнитного поля. Записав гамильтониан H ′H (24)
в базисе собственных волновых функций рассматривае-
мого подуровня и сравнив его с гамильтонианом ĤH (28),
можно определить все компоненты тензора g-фактора.

Выражения для g-факторов подуровней основного со-
стояния акцептора в присутствии аксиальной (одноос-
ной: εzz 6= 0, εxx = εyy = 0) деформации приведены в
табл. 2. Для неаксиальной (двухосной: εzz 6= εxx 6= 0,
εyy = 0) деформации в рассматриваемом случае слабого
спин-орбитального взаимодействия

(
|∆̃so| � |b̃εzz|

)
про-

стые аналитические выражения для компонент тензора
ĝ удается получить в двух перекрывающихся областях
значений εzz−εzz: |εzz−εxx| � |εzz| и |∆̃so| � |b̃(εzz−εxx)|,
|b̃εxx|. Соответствующие выражения для компонент
тензора g-фактора приведены в табл. 3 и 4. Заметим, что
общий случай трехосной деформации (εzz > εxx > εyy)
сводится к рассматриваемой двухосной ситуации три-
виальным выделением всесторонней (гидростатической)
деформации, не влияющей на вид волновой функции
акцепторного уровня (ε̂αα = εαα − εyy).

В одноосном случае (табл. 2), соответствующем эф-
фективной деформации ε0

zz в GaN, g-фактор основного
состояния (Jz = Fz + Sz = ±3/2) предельно ани-
зотропен (gzz 6= 0, gxx = gyy = 0). Из табл. 4
видно, что в случае двухосной деформации и слабого
спин-орбитального взаимодействия g-фактор всех трех
подуровней практически изотропен и приблизительно
равен по величине g-фактору свободного электрона.

В [6] экспериментально измерялся g-фактор основ-
ного состояния акцепторов (Mg и Zn) в GaN. Было
показано, что величина g-фактора близка к g0, а его
анизотропия мала, что противоречит изложенной выше
простой теории, согласно которой g-фактор основного
состояния акцептора в GaN должен быть предельно
анизотропным. Качественно этот результат можно объяс-
нить возникновением спонтанной локальной деформации
в плоскости, перпендикулярной оси C6v вюрцита (эффек-
та Яна–Теллера). В этом случае начальная аксиальная
деформация превращается в неаксиальную, что приводит
к практически изотропному g-фактору, как показано в
табл. 4 (на роль эффекта Яна–Теллера в изотропизации
g-фактора акцепторных состояний в GaN указывалось
в [6]). Детальное рассмотрение такой спонтанной де-
формации выходит за рамки данной работы.

В заключение обратим внимание на то, что развитая
выше теория становится несправедливой для достаточно
мелких акцепторных центров, энергия связи которых
сравнима с величиной спин-орбитального или кристал-
лического расщепления валентной зоны. В частности,
для случая большой энергии спин-орбитального взаи-
модействия неаксиальная деформация уже не приводит

Физика твердого тела, 1998, том 40, № 6



1008 А.В. Малышев, И.А. Меркулов, А.В. Родина

Таблица 2. g-фактор и энергии подуровней основного состояния акцептора в присутствии одноосной деформации (εzz 6= 0,
εxx = εyy = 0) для случая слабой спин-орбитальной связи (|∆̃so| � |b̃εzz|)

En −(ã + 2b̃)εzz + 3b̃εzz−
∆̃so

3
−(ã + 2b̃)εzz + 3b̃εzz +

∆̃so

3
+

2∆̃2
so

27b̃εzz
−(ã + 2b̃)εzz−

2∆̃2
so

27b̃εzz

gxx 0
V2

zz

2
g0 + Vzz(2−Vzz)gF −g0

(
1−

V2
zz

2

)
+ Vzz(2−Vzz)gF

gyy 0 −
V2

zz

2
g0 −Vzz(2−Vzz)gF −g0

(
1−

V2
zz

2

)
+ Vzz(2−Vzz)gF

gzz −g0 + 2gF −g0

(
1−V2

zz

)
−Vzz(2−Vzz)gF −g0

(
1−V2

zz

)
+ V2

zzgF

П р и м е ч а н и е. En — энергии расщепившихся подзон. За начало отсчета принято положение акцепторного уровня в отсутствие деформации
спин-орбитального взаимодействия. Использовано обозначение Vzz = 2∆̃so

/
9b̃εzz.

Таблица 3. g-фактор и энергии En подуровней основного состояния акцептора в присутствии слабо-двухосной деформации
(|εzz− εxx| � |εzz| 6= 0, εyy = 0, |∆̃so| � |b̃εzz|)

En −(ã + 2b̃)(εzz + εxx) + 3b̃(εzz + εxx) −(ã + 2b̃)(εzz + εxx) + 3b̃εxx +
3

2
b̃εzzF+ −(ã + 2b̃)(εzz + εxx) + 3b̃εxx +

3

2
b̃εzzF−

gxx −g0 −

(
VzzV− +

VzzV+

h

)
gF −

F2
+ −V2

zz

F2
+ + V2

zz

g0 −
VzzV+

h
gF −

V2
zz− F2

−

V2
zz + F2

−

g0 + (VzzV−)gF

gyy −g0 −g0 −
4VzzF+

F2
+ + V2

zz

gF −g0 −
4VzzF−

F2
− + V2

zz

gF

gzz g0 −

(
V−F− +

V+F+

h

)
gF −

F2
+ −V2

zz

F2
+ + V2

zz

g0 +
V+F+

h
gF − f racV2

zz− F2V2
zz + F2

−g0 − (V−F−)gF

П р и м е ч а н и е. За начало отсчета принято положение акцепторного уровня в отсутствие деформации и спин-орбитального взаимодействия.

Использованы следующие обозначения: V± = 2Vzz

√
V2

zz + F2
±, F± = 1− h±

√
(1 − h)2 + V2

zz, h = εxx/εzz.

Таблица 4. g-фактор и энергии En подуровней основного состояния акцептора в присутствии сильно-двухосной деформации
(|∆̃so/b̃| � |(εzz− εxx)|, |εzz|, |εxx|, εyy = 0)

En

− (ã + 2b̃)(εzz + εxx) − (ã + 2b̃)(εzz + εxx) + 3b̃εxx − (ã + 2b̃)(εzz + εxx) + 3b̃εzz

+ 3b̃(εzz + εxx)

(
1 +

VxxVzz

4

)
−

3

4
VzzVxzb̃(εxx− 2εzz) +

3

4
VxxVxzb̃(εzz− 2εxx)

gxx −g0

(
1−

V2
xx

2

)
−Vzz(2 + Vxx)gF −g0

(
1−

V2
xz

2

)
+ Vzz(2 + Vxz)gF −g0

(
1−

V2
xx + V2

xz

2

)
+ VxxVxzgF

gyy −g0

(
1−

V2
xx + V2

zz

2

)
+ VxxVzzgF −g0

(
1−

V2
zz

2

)
−Vxz(2−Vzz)gF −g0

(
1−

V2
xx

2

)
+ Vxz(2− Vxx)gF

gzz −g0

(
1−

V2
zz

2

)
−Vxx(2 + Vzz)gF −g0

(
1−

V2
zz + V2

xz

2

)
−VxzVzzgF −g0

(
1−

V2
xz

2

)
+ Vxx(2−Vxz)gF

П р и м е ч а н и е. За начало отсчета принято положение акцепторного уровня в отсутствие деформации и спин-орбитального взаимодействия.
Использованы следующие обозначения: Vxx = (2∆̃so/9b̃εxx), Vxz = 2∆̃so/9b̃(εxx− εzz).
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к замораживанию орбитального движения дырки, и ее
g-фактор должен заметно отличаться от g-фактора сво-
бодного электрона.

Мы благодарны Ал.Л. Эфросу, обратившему наше
внимание на данную задачу, а также П.Г. Баранову и
Б. Майеру за полезные обсуждения.

Выполнение этой работы поддержано грантами Рос-
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