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В рамках теории функционала электронной плотности определена локализация переходов в объеме зоны

Бриллюэна, формирующих основные структуры в спектрах мнимой части диэлектрической функции до

∼ 7 эВ полупроводников группы III−V (AlSb, GaSb, InSb и InAs). Выявлено, что интенсивные переходы

происходят не только в окрестности осей высокой симметрии зоны Бриллюэна, но и в нескольких конкретных

больших объемах неприводимой части зоны Бриллюэна.

1. Введение

Полупроводники группы III−V широко использу-

ются при изготовлении различных оптоэлектронных

устройств [1]. Поэтому их электронной структуре по-

священо множество разнообразных экспериментальных

и теоретических [2–29] работ. Теоретические кривые

мнимой части диэлектрической функции ε2(E) [8–21]
до ∼ 7 эВ содержат три максимума E1, E2, E ′

1 и ши-

рокую ступеньку E ′

0 между E1 и E2. В редких случа-

ях [9,11,13,14,18,20] между E2 и E ′

1 также выделяют

слабую структуру, не имеющую общепринятого обозна-

чения (далее будем обозначать как Ex).

Характерная особенность этих работ состоит в том,

что максимумы спектра ε2(E) обусловлены переходами

в точках высокой симметрии зоны Бриллюэна (ЗБ) (Ŵ,
L, X , K) и вдоль точек трех осей 3 (Ŵ−L), 1 (Ŵ−X),
6 (Ŵ−K), неприводимая часть которой приведена на

рис. 1. Здесь и далее координаты всех точек в обрат-

ном пространстве приводятся в единицах 2π/a0 (a0 —

параметр решетки кристалла), а система координат

выбирается так, что координаты точек высокой симмет-

рии ЗБ принимают следующие значения: Ŵ — (0, 0, 0),
L — (0.5, 0.5, 0.5), X — (1, 0, 0), K — (0.75, 0.75, 0),
U — (1, 0.25, 0.25) и W — (1, 0.5, 0).

Самый длинноволновый максимум E1 образован пере-

ходами из двух верхних валентных зон (ВВЗ) V1 и V2

в нижнюю зону проводимости (НЗП) C1 на оси 3. Он

расположен в зависимости от кристалла и метода расче-

та на участке от точки (0.15, 0.15, 0.15) до L [8–13,18]
или только в небольшой окрестности точки L [17,19,21].
Максимум E2 в основном формируют переходы между

ВВЗ и НЗП [8–14]. Наиболее интенсивные из них про-

исходят в окрестности оси 6 от точки (0.45, 0.45, 0) до

точки K [8,10–12], а также вдоль оси 1 [8,9,11,17,19,21]
(в особенности около точки X [8,9,17,21]). Существова-

ние третьего максимума E ′

1 связывают с переходами из

зон V1, V2 в C2, расположенными в точке L [9,10,13,21]
и ее окрестности до точки (0.375, 0.375, 0.375) [11,12],
а также на оси 1 [11]. Существование небольшой

структуры Ex связано с переходами из ВВЗ во вторую

НЗП (C2), происходящими в объеме ЗБ в окрестности

точек от ∼ (0.5, 0.0, 0.0) до ∼ (0.7, 0.0, 0.0) на оси

1 [9,11,13,14]. В формировании ступеньки E ′

0 участвуют

переходы из двух ВВЗ: в НЗП на участке оси 1 от

(0.5, 0.0, 0.0) до (0.7, 0.0, 0.0) [9,11,12,18] и во вторую

НЗП в окрестности центра ЗБ [8,9,11,13,17,18].

Дополнительно в работах [9,10,13,18] предполагаются
качественные схемы более сложной локализации пере-

ходов и их расположения в широкой области k-точек.

Наибольшие различия схем локализации структур пере-

ходов возникают в случае основного максимума E2. Так,

определяющую роль в образовании E2 играют ось X−U
и ее окрестность [9], оси 1, W−K и L−W [18], окрест-
ности точки K и оси L−U треугольных форм на гранях

ŴLK и ŴLUX неприводимой части ЗБ [10], окрестность
точки (0.75, 0.25, 0.25) на ŴLUX [13]. Полосы Ex и E ′

1

в [18] образованы переходами из V1 и V2 в C2 вдоль осей

1, X−W и L−W .

Итак, во всех этих расчетах локализация полос пере-

ходов четырех кристаллов группы III−V рассматрива-

лась на основе только общих схем изоэнергетических

Рис. 1. Неприводимая часть зоны Бриллюэна и схематическое

расположение плоскостей Ŵ1L1U1X1, Ŵ1L1K1, Ŵ2L2U2X2 и точек

B1, B2, B3.
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поверхностей с весьма приближенным указанием об-

ласти их расположения в ЗБ. Общепринято, что роль

той или иной области ЗБ при формировании струк-

тур спектра ε2(E) не представляет собой тривиальную

задачу, при этом данные различных расчетов заметно

неодинаковы и противоречивы.

Оптические спектры кристаллов группы III−V в ши-

рокой области энергий экспериментально исследованы

во многих работах [2–6,24–27]. Спектры диэлектриче-

ской проницаемости при этом получены эллипсомет-

рическими методами в основном в области 1.5−6.5 эВ

при температурах T = 10 (GaSb) [25], 22 (InAs) [27],
100 (InSb) [26] и 300K (AlSb) [24]. Во всех этих

спектрах хорошо выделяются длинноволновый макси-

мум E1 при (2.4 ± 0.45) эВ, основной максимум E2 при

(4.27 ± 0.27) эВ и слабый максимум E ′

1 при бо́льших

энергиях. Кроме того, по обе стороны главного максиму-

ма наблюдаются менее интенсивные структуры E ′

0 и Ex .

В [3,5–7] приводятся данные исследований в об-

ласти длинноволнового края поглощения кристаллов

группы III−V при температурах жидкого гелия. Это

позволило подробно изучить строение их ВВЗ и НЗП в

окрестности точки Ŵ и с высокой точностью определить

значения запрещенных зон: GaSb, InSb и InAs являются

прямозонными полупроводниками с прямыми запрещен-

ными зонами Ee
gd(Ŵ) = 0.811, 0.23 и 0.418 эВ соответ-

ственно (индекс e указывает, что значения эксперимен-

тальные). Максимум ВВЗ AlSb расположен в центре ЗБ,

минимум НЗП — в точке X , а соответствующее значе-

ние непрямой запрещенной зоны Ee
gi(Ŵ−X) = 1.677 эВ.

Цель данной работы состоит в получении новой

информации о локализации полос переходов четырех

наиболее популярных кристаллов группы III−V в кон-

кретных объемах ЗБ.

2. Методика расчетов

Зоны и спектры мнимой части диэлектрической про-

ницаемости четырех соединений группы III−V рассчита-

ны на основе теории функционала электронной плотно-

сти при помощи пакета программ Wien2k [30] без учета
спин-орбитальной связи. Спин-орбитальное взаимодей-

ствие в основном дублетно расщепляет длинноволновый

максимум E1 без изменения его сравнительно простой

локализации и очень слабо влияет на другие структуры

ε2(E). Поэтому неучет этого эффекта заметно облегчает

расчеты без уменьшения информации о локализации и

энергии остальных максимумов ε2(E). В данном пакете

программ используется метод FP−LAPW, а в качестве

обменно-корреляционного потенциала — обобщенное

градиентное приближение GGA−PBE [31]. Экспери-

ментальные значения параметров решеток кристаллов

составляют a0 = 6.1355 (AlSb), 6.096 (GaSb), 6.479

(InSb) и 6.058�A (InAs) [28]. Основной недостаток пер-

вопринципных расчетов, использующих приближение

локального поля и метод обобщенного градиентного

приближения, состоит в заметном занижении энергии

запрещенной зоны Egd(Ŵ) [5,20–23,29]. Этот эффект

особенно заметен для узкозонных кристаллов с экспери-

ментальными значениями Eg(Ŵ) = 0.23 (InSb) и 0.418 эВ

(InAs): при использовании экспериментальных значений

параметра кристаллической решетки a0 теоретическая

щель Egd у них исчезает. Поэтому без потери общности

результатов расчетов спектров локализации полос пе-

реходов для получения положительных энергий Egd(Ŵ)
для InSb и InAs в расчетах их зон нами были исполь-

зованы параметры a0 = 6.364 и 5.900�A, уменьшенные

на 1.8−2.6% от их экспериментальных значений для

InSb и InAs соответственно. Интегрирование по всему

объему неприводимой части ЗБ выполнено методом

тетраэдров [32] на основе 4612 k-точек. В расчетах

спектров мнимой части диэлектрической проницаемости

применялась формула [5]

ε2 =
4π2e2

m2(~ω)2�0

∑
V,C

∫

S

|PCV |2 f (EC)[1− f (EV )]

|∇k(EC(k) − EV (k)| dS, (1)

где e, m — заряд и масса электрона соответственно,

�0 — объем элементарной ячейки, EV , EC — энергии

валентной зоны и зоны проводимости соответственно,

PCV — матричный элемент вероятности перехода из

валентной зоны V в зону проводимости C, f (E) — функ-

ция распределения Ферми−Дирака, S — поверхность

постоянной энергии EC(k) − EV (k) = ~ω. Отсюда видно,

что спектр ε2(E) имеет особенности при ∇kEC = ∇kEV ,

т. е. в случае ковариантности валентной зоны и зоны

проводимости. На этом основан весьма упрощенный,

но часто применяемый теоретический анализ кривых

ε2: максимумам спектра ε2(E) ставят в соответствие

переходы, для энергии которых соответствующие пары

зон ковариантны в наибольшей области k-пространства.

Также заметную роль в вычислении диэлектрической

проницаемости может играть значение матричного эле-

мента вероятности перехода PCV в электромагнитном

поле световой волны [33], определяемое по формуле

PCV = −A0

ie~

mc�0

∫

�0

ψ∗

V,k(r)∇ψC,k(r)dr, (2)

где ψV,k и ψC,k — начальное и конечное состояния

электрона, A0 — амплитуда векторного потенциала

электромагнитной волны, c — скорость света в вакууме.

Учет PCV может привести к существенному изменению

интенсивности межзонных переходов.

На основе полученных данных о зонных структурах

и матричных элементах вероятности переходов опре-

деление локализации переходов в ЗБ проводилось с

помощью пакета программ, разработанного в отделе

оптической спектроскопии УдГУ. Для наиболее широких

максимумов E1 и E2 локализация переходов изучалась

не при одной энергии (энергии максимума), а в интер-

вале энергий, в которой расположена наибольшая часть

рассматриваемой полосы.
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3. Результаты расчетов
и их обсуждение

Сначала были рассчитаны энергетические зоны крис-

таллов AlSb, GaSb, InSb и InAs по всему объему

ЗБ. Установлено, что GaSb, InSb и InAs являются

прямозонными полупроводниками с запрещенной зо-

ной E t
gd в точке Ŵ: E t

gd(Ŵ) = 0.33 (GaSb), 0.11 (InSb)
и 0.15 эВ (InAs) (индекс t указывает, что значения

получены теоретически). Максимум ВВЗ AlSb распо-

ложен в Ŵ, минимум НЗП — в точке X , а энергии

запрещенных зон принимают значения: E t
gd(Ŵ) = 1.61 эВ,

E t
gi(Ŵ−L) = 1.37 эВ и E t

gi(Ŵ−X) = 1.25 эВ. Введем по-

правку 1e−t = Ee
gd(Ŵ) − E t

gd(Ŵ) для GaSb, InSb, InAs

и 1e−t = Ee
gi(Ŵ−X) − E t

gi(Ŵ−X) для AlSb, связанную

с традиционным занижением теоретических расчетов

E t
g относительно экспериментальных данных Ee

g . Та-

ким образом, наши расчетные данные занижены на

0.12−0.48 эВ: 1e−t = 0.43 (AlSb), 0.48 (GaSb), 0.12

(InSb) и 0.27 эВ (InAs).
За исключением непрямозонности, в остальном зоны

AlSb не имеют существенных отличий от зон других

рассмотренных нами соединений. Поэтому дальнейшее

обозначение зон одинаково для всех четырех кристал-

лов. Вдоль двух главных осей 3, 1 и в их неболь-

шой окрестности верхние валентные зоны V1 и V2

вырождены. В остальных точках высокой симметрии

ЗБ уровень V2 расположен ниже, чем V1, на энергию

от 0.5 до 1.5 эВ. Принимая обычную схему расположения

максимума ВВЗ в точке Ŵ за начало отсчета энергии,

получаем, что две ВВЗ во всех кристаллах расположены

в интервале от 0 до (−3.5± 0.3) эВ, а третьи ВВЗ

Таблица 1. Энергии основных структур в спектрах ε2 крис-

таллов AlSb, GaSb, InSb, InAs

Соединение Источник E1 E′

0 E2 Ex E′

1

AlSb Наши данные 2.81 3.73 4.05 4.95 5.09

Эксп. [24] 2.838 3.76 4.00 − 5.22

Теор. [15] 2.8 − 3.8 − 4.7

Теор. [17] 2.67 3.44 3.86 − 5.06

GaSb Наши данные 2.28 3.38 4.23 5.06 5.47

Эксп. [25] 2.16 3.4 4.13 5.11 5.4

Теор. [15] 1.9 − 3.6 − 4.8

Теор. [17] 1.95 3.04 4.00 − −

InSb Наши данные 1.93 3.22 3.83 4.42 4.98

Эксп. [26] 1.968 3.14 4.186 − 5.22

Теор. [16] 2.17 − 4.10 − 5.20

Теор. [17] 1.86 2.88 4.13 − 5.09

InAs Наши данные 2.63 4.17 4.54 5.07 5.91

Эксп. [27] 2.608 − 4.54 5.282 6.261

Теор. [17] 2.55 4.21 4.61 − −

Теор. [20] 3.33 − 4.55 5.10 5.90

Примечание. Все значение приведены в эВ; Эксп. — эксперимент,

Теор. — теоретический расчет.

Рис. 2. Функция ε2(E) кристаллов AlSb (1), GaSb (2), InSb (3)
и InAs (4).

находятся в интервале от 0 до (−6.2± 0.8) эВ. Нижние
зоны проводимости имеют сложное строение и во мно-

гих направлениях перекрываются между собой. Ширина

двух нижних зон проводимости C1 и C2 составляет

∼ (4.3 ± 0.3) эВ.
Далее на основе полученных зон с учетом поправки

1e−t для каждого кристалла были рассчитаны спектры

мнимой части функции диэлектрической проницаемости

ε2(E). Они содержат пять основных структур: E1, E ′

0,

E2, Ex , E ′

1 (рис. 2). Значения энергий этих структур

представлены в табл. 1 в сравнении с аналогичными зна-

чениями из других теоретических и экспериментальных

работ. Отличия наших данных от экспериментальных

в основном не превышают 0.1 эВ и достигают 0.36 эВ

для E2 (InSb) и E ′

1 (InAs). Необходимо отметить,

что благодаря особенностям симметрии зон V1 и V2

интенсивность переходов с их участием существенно

неодинакова. Окрестность длинноволнового максимума

E1 от энергии длинноволнового края поглощения до

ступеньки E ′

0 формирует переходы лишь из двух вы-

рожденных ВВЗ в НЗП (V1,2 → C1). В области больших

энергий (ступенька E ′

0) начинаются переходы во вторую

НЗП (V1,2 → C2). Так, самый интенсивный максимум E2

образован в основном переходами V1 → C1 (см. вторую
колонку в табл. 2). Начиная с Ex их вклад (наряду с

V2 → C1) значительно уменьшается. Поэтому в области

структур Ex и E ′

0 определяющую роль играют перехо-

ды V1 → C2. Участие остальных пар зон не оказывает

столь же заметного влияния. Поэтому до ∼ 7 эВ будет

достаточно рассмотреть локализацию в обратном про-

странстве лишь для переходов из двух ВВЗ в две НЗП.

Следует учитывать, что при описании наших данных

о локализации в какой-либо области ЗБ, будет также

Физика и техника полупроводников, 2016, том 50, вып. 5
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Таблица 2. Вклады (в %) переходов V1 → C1 спектра ε2(E) в

интенсивность основного максимума E2 в различных участках

ЗБ кристаллов AlSb, GaSb, InSb и InAs

Соеди-
Область

Весьнение
объем ЗБ

ŴLUX Ŵ1L1U1X1 Область II Область III

AlSb 88.5 30 12 13 33.5

GaSb 92 39 12 7 34

InSb 86 29 16 3 37.5

InAs 84 31 15 7 31

иметься в виду и ее окрестность радиусом δ, если не

уточняется иное (δ ≈ 0.0434 · 2π/�A).

3.1. Максимум E1

Согласно расчетам, переходы в области длинновол-

нового максимума происходят лишь из двух ВВЗ в

НЗП. При этом интенсивность перехода V1 → C1 боль-

ше, чем перехода V2 → C1, в 2−2.5 раза. Обе полосы

сосредоточены в основном в отрезках оси 3: AlSb —

от L (0.5, 0.5, 0.5) до точки (0.15, 0.15, 0.15) и от

L до точки (0.44, 0.44, 0.44), GaSb — от L до точки

(0.24, 0.24, 0.24) и от точки (0.22, 0.22, 0.22) до точки

(0.15, 0.15, 0.15), InSb — от точки (0.41, 0.41, 0.41)
до точки (0.22, 0.22, 0.22) и от L до точки

(0.26, 0.26, 0.26), InAs — от точки (0.43, 0.43, 0.43) до

точки (0.26, 0.26, 0.26) и от L до точки (0.30, 0.30, 0.30)
соответственно для полос V1 → C1 и V2 → C1. Часть

их интенсивности приходится на очень небольшую

δ- (AlSb) и 2δ-окрестность (GaSb, InSb, и InAs) оси 3

на плоскости ŴLK и небольшую область на пересечении

плоскостей ŴKW X и ŴLW : около точек (0.14, 0.06, 0.0),
(0.17, 0.09, 0.0), (0.20, 0.10, 0.0) и (0.23, 0.12, 0.0) для

AlSb, GaSb, InSb и InAs соответственно.

В отличие от упрощенных результа-

тов [8–13,17–19,21], по нашим данным, для всех

четырех кристаллов локализация обеих полос переходов

V1 → C1 и V2 → C1 вдоль направления Ŵ−L имеет

сложный и неоднородный характер: они происходят не

только в непосредственной окрестности точки L, но и в

конкретных участках на оси 3 (в отличие от [8–13,18])
и плоскости ŴLK (как в [10] для GaSb); переходы из V1

и V2 вдоль 3 сильно различаются по интенсивности,

несмотря на вырождение данной пары по энергии; в

окрестности пересечения плоскостей ŴKW X и ŴLW их

интенсивности значительно возрастают.

3.2. Ступенька E′

0

В случае ступеньки E ′

0 наши данные более детальны,

чем результаты других расчетов. Наиболее важную роль

для всех рассматриваемых соединений играют переходы

V1,2 → C2 в окрестности в ∼ (3−4)δ около центра ЗБ

(в AlSb переходы в среднем чуть ближе к точке Ŵ, в

InSb — чуть дальше) и переходы V1,2 → C1 — вдоль

отрезков на плоскости ŴKW X вблизи оси 1. Для GaSb,

InSb и InAs главную роль играют максимумы в спектрах

парциальных вкладов переходов из двух ВВЗ во вторую

НЗП, а для AlSb — переходы из второй ВВЗ в НЗП.

3.3. Максимум E2

Максимум самой интенсивной полосы находится при

∼ 4.05 (AlSb), 4.23 (GaSb), 3.83 (InSb) и 4.54 эВ (InAs)
(табл. 1 и рис. 2). Он формируется на ∼ (88± 4)%
переходами из ВВЗ в НЗП в большой области объема

ЗБ (табл. 2). Весь этот набор k-точек можно разде-

лить на следующие области: 1) окрестность плоскости

ŴLUX (область I, рис. 3), 2) окрестность плоскости ŴLK

G
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Рис. 3. Локализация межзонных переходов для основного мак-

симума E2 кристаллов AlSb, GaSb, InSb и InAs на плоскостях

ŴLUX (a) и Ŵ1L1U1X1 (b) (область I).
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(область II, рис. 4), 3) окрестность плоскости Ŵ2L2U2X2

(область III, рис. 1). Так как полоса E2 сравнительно

широкая, то области I, II и III разделены еще на следу-

ющие три части, ответственные за: 1) длинноволновую

(белая), 2) коротковолновую (темно-серая) части струк-

туры E2 и 3) непосредственную окрестность максимума

(светло-серая). Длинноволновую сторону основного мак-

симума ограничим энергиями в 3.90 (AlSb), 4.16 (GaSb),
3.64 (InSb) и 4.27 эВ (InAs), коротковолновую — 4.21

(AlSb), 4.30 (GaSb), 3.96 (InSb) и 4.76 эВ (InAs).
Переходы, сосредоточенные в области I, ответственны

за ∼ (42−51)% вклада в полосу E2 и ограничены в

ЗБ плоскостями ŴLUX и Ŵ1L1U1X1. Точки Ŵ1, L1, U1 и

X1 имеют координаты (δ, δ, 0.0), (0.5 + δ/3, 0.5 + δ/3,

0.5−2δ/3), (1.0, 0.25 + 0.5δ, 0.25−0.5δ) и (1.0, δ, 0.0)
соответственно. Таким образом, область I для всех

кристаллов занимает значительную часть на грани ŴLUX
(Ŵ1L1U1X1), и ограничена с одной стороны отрезками

Ŵ−X (Ŵ1−X1), X−U (X1−U1) и L−U (L1−U1), с дру-

гой — V-образной кривой, концы которой расположены

на осях Ŵ−X (Ŵ1−X1) и L−U (L1−U1). Формирование

длинноволновой стороны полосы E2 происходит в основ-

ном около этой V-образной кривой. За коротковолновую

сторону отвечает область, смещенная ближе к точке U
(U1) и оси U−X (U1−X1). Несмотря на то что рассто-

яние между внешней и внутренней гранями области I

крайне мало (∼ δ/
√
2), конфигурация и интенсивность

при переходе от первой ко второй сильно изменяются

(табл. 2): сама область несколько увеличивается, зато

интенсивность падает в 2−3 раза. Из этих данных явно

следует, что точки X [8,9,17,21], (0.75, 0.25, 0.25) [13]
и оси 1 [11,19], X−U [9] составляют лишь небольшую

часть широкого спектра k-точек, ответственных за ин-

тенсивные переходы на ŴLUX и Ŵ1L1U1X1.

Описание области II аналогично описанию обла-

сти I, если заменить плоскости ŴLUX на ŴLK и

Ŵ1L1U1X1 на Ŵ1L1K1 (рис. 4). Точка K1 имеет коорди-

наты (0.75 + 0.5δ, 0.75−0.5δ, 0). На грани ŴLK наибо-

лее важным для наших исследований является ось 6

(в особенности около вершины K): так, для InSb ее

роль несущественна (∼ 3%), для GaSb и InAs вклад

составляет ∼ 7%, для AlSb — ∼ 13%. Таким образом,

значение оси 6 при формировании полосы E2 не столь

внушительно, как это описывается в [8,11,12,18,19,21].
Область III расположена в δ-окрестности плоскости

Ŵ2L2U2X2, схематически ее расположение в неприводи-

мой части ЗБ приведено на рис. 1 вдоль отрезков B1B2

и B2B3. Для всех четырех кристаллов точка B1 имеет

координаты (0.85, 0.11, 0.0), B2 — (0.45, 0.225, 0.0)
для AlSb и (0.5, 0.25, 0.0) для остальных, B3 —

(0.7, 0.5, 0.3) для InSb и (0.67, 0.5, 0.33) для остальных.

Наибольшая интенсивность переходов в области III

сосредоточена в окрестности пересечения плоскостей

ŴKW X и ŴLW , т. е. в окрестности точки B2.

Итак, полоса E2 кристаллов AlSb, GaSb, InSb и InAs

формируется не в узком интервале точек, а в широкой

области k-точек, расположенных не только на гранях

Рис. 4. Локализация межзонных переходов для основного мак-

симума E2 кристаллов AlSb, GaSb, InSb и InAs на плоскостях

ŴLK (a) и Ŵ1L1K1 (b) (область II).

ŴLUX и ŴLK, как отмечено в [10] для GaSb, но и в

объеме ЗБ. При этом значимость осей 1 и 6 сильно

зависит от рассматриваемого соединения.

3.4. Структура Ex

Проявление структуры Ex , следующей по энергии

за E2 в спектрах теоретических кривых ε2(E), связа-

но с возникновением слабо выраженного небольшого

максимума в переходах из ВВЗ во вторую НЗП при

∼ 5.0 (AlSb, GaSb, InAs) и ∼ 4.4 эВ (InSb) (табл. 1 и

рис. 2). Наибольшей интенсивности они достигают вдоль

оси 1 от точки (0.43, 0.0, 0.0) до точки (0.78, 0.0, 0.0).
В [9,11,13,17] для GaSb, InSb и InAs эти переходы про-

исходят от точки (0.50, 0.0, 0.0) до точки (0.7, 0.0, 0.0).
Наиболее интересны переходы в объеме неприводимой

части ЗБ, которые не описываются в других работах.

Они менее интенсивны, чем расположенные вдоль оси
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1, и сосредоточены вдоль кривой дугообразной формы.

Один конец этой кривой расположен на оси 3 в точ-

ках (0.33, 0.33, 0.33) (AlSb), (0.30, 0.30, 0.30) (GaSb),
(0.26, 0.26, 0.26) (InSb) и (0.19, 0.19, 0.19) (InAs), дру-
гой конец — в окрестности точки (0.50, 0.28, 0.0) в

GaSb, InSb, InAs и точки (0.50, 0.25, 0.0) в AlSb.

3.5. Максимум E′

1

Максимум E ′

1 формирует та же пара зон, что и Ex .

Эта пара зон расположена в широком спектре k-точек

из окрестности вершины L, но, в отличие от [9,10,13,21]
для GaSb, InSb и InAs, в самой точке L переходы

отсутствуют. Часть переходов сосредоточена на осях

высокой симметрии ЗБ: на оси 3 в окрестности точек

(0.45, 0.45, 0.45) (AlSb, GaSb), (0.43, 0.43, 0.43) (InSb)
и (0.37, 0.37, 0.37) (InAs); на оси L−U в окрестности

точек (0.58, 0.46, 0.46) (AlSb), (0.56, 0.47, 0.47) (GaSb),
(0.59, 0.455, 0.455) (InSb) и (0.61, 0.445, 0.445) (InAs),
на оси L−K в окрестности точек, расположенных на том

же расстоянии от L, что и точки на оси L −U ; на оси

L−W в окрестности точки (0.60, 0.50, 0.40) для всех че-

тырех кристаллов. В других работах переходы на оси 3

для AlSb, InSb и InAs расположены в окрестности точки

(0.375, 0.375, 0.375) [11,12]. Локализация переходов на

оси L−W описывается лишь в [18] для GaSb, но без

уточнения конкретной области. Переходы на оси 1, как

и в [11,18] для GaSb, InSb и InAs, нами также выявлены,

но их интенсивность крайне мала.

4. Заключение

Мнимая часть диэлектрических функций AlSb, GaSb,

InSb и InAs рассчитана с использованием метода

FP−LAPW в обобщенном градиентном приближении

(GGA−PBE) до ∼ 7 эВ. Новизна работы состоит в том,

что для кристаллов группы III−V наиболее интенсивные

переходы могут быть сосредоточены не только лишь в

окрестности осей высокой симметрии зоны Бриллюэна,

но и в ее объеме. В наибольшей степени это касается

полосы E2, в формировании которой участвует значи-

тельная часть зоны Бриллюэна в окрестности плоско-

стей ŴLUX , ŴLK и в окрестности точки (0.45, 0.225, 0.0)
(AlSb) или (0.5, 0.25, 0.0) (GaSb, InSb, InAs). Представ-

лены детальные схемы локализации различных частей

полос переходов в объеме зоны Бриллюэна.
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Localization of interband transitions
in volume of Brillouin zone
of III−V group crystals
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Abstract Localization in volume of Brillouin zone of transitions

which form the main structures of dielectric function spectra to

∼ 7 eV for the semiconductors of III−V group (AlSb, GaSb, InSb

and InAs) is obtained using the theory of the electron density

functional. It was established that the intensive transitions are not

only in the neighbourhood of high symmetry axes of the Brillouin

zone but also in several concrete large volumes of the Brillouin

zone.
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