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1. Введение

Тройное соединение кадмий–ртуть–теллур (КРТ) в

последнее время привлекает большое внимание исследо-

вателей [1–8]. Множество работ посвящено различным

фундаментальным свойствам, таким как гигантское спи-

новое расщепление [9,10], состояние топологического

изолятора [3,4,11] и безмассовые фермионы Кейна [5,6].
С прикладной точки зрения КРТ — основной материал

для инфракрасных приемников [12] и перспективная

основа для лазеров среднего и дальнего инфракрасного

диапазона [13]. Несмотря на то что за последние два

десятилетия наблюдается значительный прогресс в тех-

нологии изготовления структур на основе КРТ [14,15],
остаточные примеси и дефекты все еще остаются акту-

альной проблемой для данного материала. В относитель-

но широкозонных образцах локализованные состояния

в запрещенной зоне оказывают существенное влияние

на время жизни носителей заряда, что отражается

на эффективности оптоэлектронных устройств [16,17].
В узкозонных и бесщелевых структурах поглощение

терагерцового излучения примесно-дефектными центра-

ми существенно искажает спектры межзонных перехо-

дов, чем усложняет оптические исследования различ-

ных фундаментальных эффектов [6,18,19]. Кроме того,

наличие примесей и дефектов акцепторного типа в

таких образцах приводит к возникновению резонансных

состояний в зоне проводимости [20], которые могут

повлиять также на процессы оже-рекомбинации. Таким

образом, задача теоретического описания примесей в

КРТ является весьма актуальной.

Предыдущие работы, посвященные расчету характе-

ристик дискретных уровней в запрещенной зоне [21–23],
позволили существенно продвинуться в понимании при-

роды примесно-дефектных центров в КРТ. Было пока-

зано, что большинство экспериментально наблюдаемых

линий в спектрах фотопроводимости и фотолюминес-

ценции могут быть объяснены влиянием вакансий рту-

ти, представляющих собой двухвалентные акцепторы.

Однако детальные теоретические исследования влияния

таких центров на непрерывный спектр (в том числе

их резонансных состояний) до сих пор не проводились.

Расчет волновых функций состояний континуума с уче-

том потенциала точечных дефектов является актуальной

задачей, решение которой позволит получить данные

для более точного вычисления матричных элементов

излучательных и безызлучательных переходов. В данной

работе предлагается метод расчета волновых функций

резонансных состояний акцептора в зоне проводимости

узкозонного твердого раствора КРТ.

2. Метод расчета

Рассмотрим систему, состоящую из однородного по-

лупроводника с однократно заряженным акцепторным

центром. Общий гамильтониан этой системы имеет

следующий вид:

Ĥ = Ĥ0 + V (r), (1)

где Ĥ0 — гамильтониан электрона в однородном полу-

проводнике, а в качестве потенциала дефекта использу-

ется кулоновский потенциал

V (r) =
e2

ǫ0r
,

где e — элементарный заряд, ǫ0 — низкочастотная

диэлектрическая проницаемость материала. Будем счи-

тать систему сферически симметричной, что позволит

аналогично [24,25] перейти от трехмерной задачи к

одномерной.
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Будем искать волновую функцию в приближении

огибающих функций [26], явно учитывая зону проводи-

мости, а также зоны легких и тяжелых дырок (модель
Кейна 6× 6 с зонами Ŵ6 и Ŵ8). При этом волновая

функция записывается следующим образом:

9(r) =
∑

S= 1
2
, 3
2

S
∑

µ=−S

FS, µ(r)uS, µ(r̃),

где F — плавные огибающие, u — базисные функ-

ции. Обозначение r̃ означает, что зависимость базисных

функций от r является периодической и быстроосцилли-

рующей (период совпадает с параметром элементарной

ячейки кристалла). Аналогично работам [24,25] мы вос-

пользуемся приближением, в рамках которого базисные

функции считаются собственными функциями оператора

полного углового момента [27]

u1/2,+1/2 = S ↑;

u1/2,−1/2 = S ↓;

u3/2,+3/2 =
1√
2

(X + iY ) ↑;

u3/2,+1/2 =
1√
6

[

(X + iY ) ↓ −2Z ↑
]

;

u3/2,−1/2 = − 1√
6

[

(X − iY ) ↑ +2Z ↓
]

;

u3/2,−3/2 = − 1√
2

(X − iY ) ↓ . (2)

Гамильтониан Ĥ0 в сферически-симметричном прибли-

жении удобно записать в виде комбинации неприводи-

мых тензоров [28] оператора квазиимпульса k̂1, действу-

ющего на огибающие, и оператора Û
(a,b)
c , действующего

на базисные функции. Компоненты этих тензоров опре-

делены следующим образом:

k̂1 =







k̂1,1

k̂1,0

k̂1,−1






=







− 1√
2
(k̂x + i k̂ ȳ)

k̂z

1√
2
(k̂x − i k̂ ȳ)






;

〈

uS, µ|Û (a,b)
c, γ |uS′, µ′

〉

= δSaδS′bCc,γ
S, µ; S′, µ′ .

При записи гамильтониана мы будем использовать

следующие обозначения для неприводимого тензорного

произведения и скалярного произведения неприводимых

тензоров [28]:

{Aa ⊗ Bb}c,γ =

a
∑

α=−a

b
∑

β=−b

C c,γ
a,α; b,β Aα,a Bb,β ,

(Aa · Ba) =

a
∑

α=−a

B∗
a,α .

Здесь C c,γ
a,α; b,β — коэффициенты Клебша−Гордона [28].

Таким образом, гамильтониан Кейна 6× 6 в сфериче-

ском приближении может быть представлен в следую-

щем виде:

Ĥ0 = Eg

√
2 Û

(1/2,1/2)
0 − Ac

√
6
(

{k̂1 ⊗ k̂1}0 · Û(1/2,1/2)
0

)

+ P
2√
3

(

k̂1 · Û(1/2,3/2)
1

)

− P
2√
3

(

k̂1 · Û(3/2,1/2)
1

)

+ γ2
√
3

(

{k̂1 ⊗ k̂1}0 · Û(3/2,3/2)
0

)

+ ν
√
6

(

{k̂1 ⊗ k̂1}2 · Û(3/2,3/2)
2

)

. (3)

Используются следующие параметры:

Ac =
~
2

2m0

(1 + 2F) +
P2

3(Eg + 1)
,

γ =
~
2

2m0

γ1,

ν = 2
~
2

2m0

2γ2 + 3γ3

5
.

В сферически симметричной системе интегралами

движения являются J (модуль полного углового мо-

мента) и M (проекция полного углового момента на

ось z ). В общем случае волновая функция с заданными

значениями J и M в базисе (2) есть

9J,M(r) =
∑

S= 1
2
, 3
2

J+S
∑

L=|J−S|
f (J)

L,S(r)8
(J,M)
L,S (θ, ϕ, r̃), (4)

где функции 8
(J,M)
L,S являются собственными функциями

оператора полного момента и его проекции на ось z .
Каждая из них представляет собой комбинацию огиба-

ющих Y (θ,ϕ)
L,m с орбитальным моментом L и базисных

функций uS, µ(r̃) с полным угловым моментом S:

8
(J,M)
L,S (θ, ϕ, r̃) = {YL(θ, ϕ) ⊗ uS(r̃)}J,M

=

L
∑

m=−L

S
∑

µ=−S

CJ,M
L,m; S, µYL,m(θ, ϕ)uS, µ(r̃).

Подставив волновую функцию (4) в стационарное

уравнение Шредингера с гамильтонианом (3) и вос-

пользовавшись свойствами неприводимых тензоров [28]
аналогично [24,25], можно убедиться, что в случае

J ≥ 3/2 решения будут иметь вид

9J,L,M(r) = f (J,L)
1 (r)8

(J,M)
L,1/2 (θ, ϕ, r̃)

+ f (J,L)
2 (r)8

(J,M)
L+1,3/2(θ, ϕ, r̃) + f (J,L)

3 (r)8
(J,M)
L−1,3/2(θ, ϕ, r̃),

а при J = 1/2

91/2,L,M(r) = f (1/2,L)
1 (r)8

(1/2,M)
L,1/2 (θ, ϕ, r̃)

+ f (1/2,L)
2 (r)8

(1/2,M)
L+1,3/2(θ, ϕ, r̃),

где

L = J ± 1/2.
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Таким образом, мы можем перейти к одномерной за-

даче на вычисление радиальных функций f i(r), которые
удовлетворяют следующей системе уравнений:

[Ĥ0 + V (r)]f(r) = Ef(r), (5)

где гамильтониан однородного полупроводника записан

в матричном виде:

Ĥ0 =







Eg − AcK̂(L) −iP−K̂L+1
− +iP+K̂L−1

+

−iP−K̂L+1
+ −γ+K̂L+1 ν2K̂L−1

+2

−iP+K̂L
− ν2K̂L+1

−2 γ−K̂L−1






.

В данном выражении используются следующие обо-

значения:

P+(J, L) = P(J,L)
w+ ,

P−(J, L) = P(J,L)
w−

,

γ+(J, L) = γ + νw(J,L),

γ−(J, L) = γ − νw(J,L),

ν2(J, L) = νw
(J,L)
2 ,

K̂(L)
+ = −i

(

∂

∂r
− L

r

)

,

K̂(L)
+ = i

(

∂

∂r
+

L + 1

r

)

,

K̂(L) = K̂(L+1)
− K̂(L)

+ ,

K̂(L)
+2 = K̂(L+1)

+ K̂(L)
+ ,

K̂(L)
−2 = K̂(L−1)

− K̂(L)
− ;

w
(J,J−1/2)
+ =

√

2J − 1

4J
,

w
(J,J−1/2)
− =

√

2J + 3

12J
,

w(J,J−1/2) = −2J − 3

4J
,

w
(J,J−1/2)
2 =

√

3(2J − 1)(2J + 3)

4J
;

w
(J,J+1/2)
− =

√

2J + 3

4(J + 1)
,

w
(J,J+1/2)
+ =

√

2J − 1

12(J + 1)
,

w(J,J+1/2) =
2J + 5

4(J + 1)
,

w
(J,J+1/2)
2 =

√

3(2J − 1)(2J + 3)

4(J + 1)
.

В случае J ≥ 3/2 система из трех уравнений второго

порядка (5) имеет шесть линейно независимых решений.

С помощью обобщенного метода Фробениуса [29] была
найдена асимптотика этих решений при r → 0, и для

трех из них, которые не имеют особенности в начале

координат, были получены начальные условия для функ-

ций f i(r) и их производных. Уравнения решались чис-

ленно методом Рунге−Кутта, в процессе решения с по-

мощью метода стрельбы подбиралась такая комбинация

начальных условий, чтобы исключить экспоненциально

растущие решения при r → ∞. Полученные решения

нормировались на δ-функцию от энергии:

π
∫

0

sin θdθ

2π
∫

0

dϕ

∞
∫

0

r2dr9∗
J,L,E(r)9J,L,E(r)

=

3
∑

i=1

∞
∫

0

r2dr
[

f (J,L,E)
i (r)

]∗
f (J,L,E′)

i (r) = δ(E − E ′).

При J = 1/2 решение системы (5) ищется аналогично,

за исключением того, что в этом случае существует два

линейно независимых решения без особенности в начале

координат вместо трех.

3. Результаты и обсуждение

Особый интерес представляет случай бесщелево-

го полупроводника, в котором все состояния ак-

цептора являются резонансными. В данной рабо-

те мы приводим результаты расчетов для такого

соединения (Hg1−xCdxTe, x = 0.1684) со следующи-

ми параметрами материала, вычисленными на основе

данных работ [27,30]: Eg = 0мэВ, γ = 139мэВ · нм2,

Ac = 264мэВ · нм2, ν = 60.9мэВ · нм2, P = 846мэВ · нм,
e2/ǫ0 = 75.7мэВ · нм.
Как было показано в работе [24], отношение энер-

гий самых глубоких уровней акцептора с J = 3/2 и

J = 1/2 быстро возрастает с увеличением отношения

масс тяжелых и легких дырок. В случае узкозонного

твердого раствора КРТ это означает, что с уменьшением

ширины запрещенной зоны глубина состояний с J = 1/2

будет уменьшаться вследствие уменьшения эффектив-

ной массы электронов и легких дырок вплоть до нуля.

Следовательно, возникновение резонансных состояний в

зоне проводимости возможно только при J ≥ 3/2.

На рис. 1 представлены рассчитанные гистограммы

плотности вероятности обнаружения электрона на раз-

личных расстояниях от дефекта при различных энергиях.

Резонансные уровни хорошо видны как максимумы плот-

ности состояний (темные полосы). При этом минимумы

плотности вероятности, характерные для возбужденных

уровней, наблюдаются как пересечения светлых и тем-

ных полос. Как и в дискретном спектре широкозонных

образцов [22], самым глубоким является уровень с

J = 3/2.
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Рис. 1. Рассчитанная зависимость плотности вероятности обнаружения электрона в зоне проводимости от энергии и расстояния

до акцептора. Расчеты выполнены для бесщелевого полупроводника Hg1−xCdxTe с x = 0.1684. Энергия отсчитывается от точки

касания зон. Значение плотности вероятности усреднено по углам.
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Рис. 2. Рассчитанная зависимость от энергии интегральной плотности вероятности обнаружения электрона на расстоянии не

более 20 нм до акцептора. Расчеты выполнены для бесщелевого полупроводника Hg1−xCdxTe, x = 0.1684. Энергия отсчитывается

от точки касания зон. Значение плотности вероятности усреднено по углам.

На рис. 2 приведены зависимости интегральной ве-

роятности обнаружения электрона вблизи дефектно-

го центра от энергии E . Видно, что в случае ре-

зонансных состояний вероятность обнаружения элек-

трона вблизи дефекта на несколько порядков превос-

ходит таковую для обычных состояний непрерывного

спектра. Этот график удобен для определения энер-

гии резонансных состояний, причем здесь мы можем

различить гораздо больше возбужденных уровней чем

на рис. 1.
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4. Заключение

Таким образом, нами разработан метод расчета волно-

вых функций непрерывного спектра узкозонных твердых

растворов Hg1−xCdxTe с учетом потенциала примеси.

Полученные этим методом данные могут быть исполь-

зованы для расчета матричных элементов межзонных

переходов в таких структурах.
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Abstract Wavefunctions of electron have been calculated for

conduction band of narrow-gap HgCdTe alloy with Coulomb

acceptor. Energies of resonant states have been estimated.
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