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О зависимости диэлектрических и оптических свойств широкозонных
полупроводников от давления
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В рамках модели связывающих орбиталей Харрисона получены выражения для зависимостей от давления
статической ε0 и высокочастотной ε∞ диэлектрических проницаемостей, а также продольной ωLO(0) и
поперечной ωTO(0) оптических частот.

Диэлектрические и оптические свойства карбита крем-
ния и нитридов бора, алюминия и галлия, предста-
вляющие большой интерес для микроэлектроники [1],
рассматривались нами для кубической модификации в
работах [2,3] в рамках модели связывающих орбиталей
Харрисона [4]. Исследование их изменения под давлени-
ем важно как с прикладной, так и с теоретической точек
зрения. В настоящей работе мы исследуем зависимости
от давления P статической (ε0) и высокочастотной (ε∞)
диэлектрических проницаемостей и оптических частот
ωTO(0) и ωLO(0).

Начнем с изучения зависимости ∂ε∞/∂P. Выражение
для ε∞ приведено в [2]. С учетом определения объемно-
го модуля сжатия B [5] можно показать, что
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где η = 2(1 − 3α2
p). Здесь αp — полярность соедине-

ния [2–4]. Выражения для B приведены в [3,4,6].
Для статической (ε0) и высокочастотной (ε∞) про-

ницаемостей в рамках модели Харрисона выполняется
соотношение [2]
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Результаты расчета ∂ε∞/∂P и ∂ε0/∂P представлены
в таблице. Матричные элементы вычислены по скоррек-
тированной схеме Харрисона с использованием таблиц
атомных термов Фишер [7,8].

Нам, к сожалению, неизвестны экспериментальные
данные по зависимостям диэлектрических характеристик
от давления. Отметим, однако, что расчет из первых
принципов величины ∂ε∞/∂P для 3C-SiC, выполненный
в работе [9] в рамках формализма функционала плотно-
сти, дает (в области малых давлений) практически тот

же результат, что и наш расчет. Из таблицы следует, что
величина ∂ε∞/∂P меняет знак при переходе к более
ионным соединениям. Это связано с изменением знака
параметра η. Последний становится из положительного
отрицательным при αp > 1/

√
3 ' 0.58. Так как шкала

ионности fi по Филлипсу [10] связана с параметрами
Харрисона соотношением [3]

fi = 1− α3
c, (5)

для граничной ионности f ∗i , отделяющей ∂ε∞/∂P < 0
от ∂ε∞/∂P > 0, найдем f ∗i = 1 − (2/3)3/2 ' 0.46, что
как раз и отвечает таким соединениям, как AlN и AlSb.

Теперь определим зависимость от давления фононных
частот. Будем считать, что соотношение Лидейна–Сакса–
Теллера [11]
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=
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(6)

выполняется при приложении к кристаллу внешнего
давления (во всяком случае, малого). Используя для
ω2

TO(0) выражение, приведенное в [3] (формула (7)),
получим
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Если последовательно провести расчет по этим
формулам, то для 3C-SiC получим (в единицах
1014 рад · с−1 · Мбар−1): ∂ωTO/∂P = 0.77,
∂ωLO/∂P = 0.74. Для зависимости расщепления
продольных и поперечных оптических частот
∆ = ωLO − ωTO от давления, мы получаем очень
малую отрицательную величину, что противоречит
эксперименту [12].1 Анализ показывает, что это различие
связано главным образом с занижением теоретического

1 К данным работы [12] надо, однако, относиться с осторожностью,
так как при анализе экспериментальных данных использовалось не
истинное значение модуля сжатия B = 2.46 Мбар [3,6], а усредненное
по данным для кремния и алмаза, равное 3.22 Мбар; этим вносится
ошибка в определение как самих частот, так и их производных по
давлению.
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d, Å αp αc

ε0 ε∞ ∂ε0/∂P , ∂ε∞/∂P, ∂eT/∂P,

теория эксперимент теория эксперимент Мбар−1 Мбар−1 Мбар−1

SiC 1.88 0.26 0.97 6.36 9.7 5.83 6.5 −2.02 −1.45 −0.27
BN 1.57 0.34 0.94 5.83 − 5.02 4.5 −0.87 −0.48 −0.29
AlN 1.89 0.59 0.81 10.12 − 5.72 4.8 −6.51 0.14 −1.00
GaN 1.94 0.60 0.80 11.05 12.2 5.03 5.8 −6.9 0.26 −1.15

отношения ε0/ε∞ по сравнению с экспериментом (см.
таблицу). Поэтому поступим по-другому. Воспользуемся
экспериментальными значениями B = 2.46 Мбар [3,6];
ωTO = 1.43 ·1014 рад ·с−1, ωLO = 1.56 ·1014 рад ·с−1 [13] и
диэлектрическими проницаемостями из таблицы. Пара-
метры η и ϑ по-прежнему рассчитываем по Харрисону.
Теперь получаем ∂ωTO/∂P = 0.43·1014 рад·с−1 ·Мбар−1,
∂ωLO/∂P = 0.56 · 1014 рад · с−1 ·Мбар−1, что дает для
∂∆/∂P величину 0.13 · 1014 рад · с−1 ·Мбар−1. Расчет в
работе [9] приводит практически к такому же результату.
Аналогичные оценки ∂ε0/∂P и ∂ε∞/∂P соответственно
дают −1.65 и −1.19 Мбар−1, что неплохо согласуется с
результатами, приведенными в таблице.

Экспериментальные значения упругих модулей и час-
тот для широкозонных нитридов нам, к сожалению,
неизвестны. Однако величины ε0 и ε∞ известны для
нитрида галлия. Воспользовавшись значением модуля
объемного сжатия B = 0.93 Мбар, полученным в рамках
модели Китинга–Харрисона [14], найдем для ∂ε0/∂P и
∂ε∞/∂P соответственно −8.27 и +0.28 Мбар−1, что
удовлетворительно согласуется с результатами теоре-
тического расчета. Для частот получаем (в едини-
цах 1014 рад · с−1 · Мбар−1): ∂ωTO/∂P = 1.23 и
∂ωLO/∂P = 1.25. Для расщепления (в энергетических
единицах) имеем ∂∆/∂P ' 14 см−1 · Мбар−1, что
приблизительно в 5 раз меньше, чем для 3C-SiC. Это
представляется естественным, так как у ряда соединений
AIIIBV и AIIBVI величина LO–TO-расщепления вообще
уменьшается с ростом P [12].

При выводе выражений для зависимости ∆ = ωLO

− ωTO от давления мы использовали соотношение (6).
Авторы же работы [9] опирались на соотношение

ω2
LO − ω

2
TO =

4πe2
Te2

MΩ0ε∞
, (9)

определяющее борновский поперечный заряд eT [4]
(в обозначениях работы [9] — ZB); M — удвоенная
приведенная масса, Ω0 — объем, приходящийся на
один атом. Для 3C-SiC величина eT , определяемая по
Харрисону [4], имеет вид

eT = 4αp +
8
3
αpα

2
c . (10)

Легко показать, что
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Результаты расчетов представлены в таблице.
Производная ∂eT/∂P — величина отрицательная.
По данным расчета [9] для SiC величина ∂ZB/∂P близка
к нашей (∼ 0.5 Мбар−1), но имеет противоположный
знак. Не зная деталей работы [9], понять причину такого
различия затруднительно.

Из отрицательности производной ∂eT/∂P в [12] сде-
лан вывод о непреминимости к карбиду кремния теории
Харрисона. Авторы этой работы, однако, при анализе
выражения (9), из которого и определяли ”эксперимен-
тальную” зависимость eT от P, полагали, что высоко-
частотная диэлектрическая проницаемость 3C-SiC точно
так же зависит от давления, как для кремния и алмаза.
Однако, как показывает наша работа и расчет [15], это
не является справедливым. Таким образом, жестко связы-
вать увеличение LO–TO-расщепления с ростом заряда eT

нельзя. Возможна ситуация, когда eT убывает с ростом P,
но ε∞ убывает быстрее. По нашим данным, именно это
и происходит.

Отметим в заключение, что зависимость филлипсов-
ской ионности fi (5) от давления имеет вид

∂ fi
∂P

= −
2
B
α3

cα
2
p. (12)

С ростом давления постоянная решетки уменьшается,
распределение заряда на связи становится более сим-
метричным и ионность соединения убывает. Ожидать
противоположного для соединений AIVBIV, как делают
авторы [12], нет достаточных оснований.

Работа выполнена при частичной поддержке Аризон-
ского университета.
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