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Методами спектроскопической эллипсометрии определены мнимые и действительные части диэлектри-

ческой функции монокристаллов Bi2Se3 и Bi2Se3〈Cu〉 в диапазоне энергий фотонов от 0.7 до 6.5 эВ,

определены энергии разрешенных прямых переходов. С помощью оптических осцилляторов Коди–Лоренца и
Лоренца дисперсионное соотношение приведено в соответствие с экспериментальными данными. Вычислены

величины показателей преломления (n) и экстинкции (k) монокристаллов Bi2Se3 в диапазоне энергий от 0.7

до 6.5 эВ. Установлено, что максимальное поглощение соответствует энергиям 1.900 и 1.949 эВ для Bi2Se3 и

Bi2Se3〈Cu〉 соответственно.
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1. Введение

С недавних пор интерес к узкозонным кристаллам

группы АV
2B

VI
3 возрос в связи c обнаружением ин-

тересных топологических свойств [1]. Помимо этого

кристаллы данного типа являются хорошо известными

термоэлектрическими материалами [2]. Исследование

оптических свойств необходимо для более детального

понимания основных физических процессов, происходя-

щих в рассматриваемых кристаллах. Эксперименталь-

ные исследования и теоретические расчеты электронной

зоны затруднительны из-за большой концентрации сво-

бодных носителей заряда, ∼ (1018−1019) см−3. Высокая

концентрация носителей заряда обусловлена тем, что

для кристаллов АV
2B

VI
3 при синтезе из расплава стехио-

метрического состава уже изначально характерно на-

личие значительного количества собственных точечных

дефектов — так называемых антиструктурных дефектов,

дефектов внедрения и замещения [2]. В случае Bi2Se3
соединение имеет проводимость n-типа [2], а легирова-

ние медью оказывает донорное действие [3], увеличивая
тем самым концентрацию электронов. Большая величина

концентрации носителей заряда обусловливает эффект

Бурштейна–Мосса, тем самым затрудняя точное опре-

деление ширины запрещенной зоны. При этом имеют-

ся определенные успехи в расчетах зонной структуры

Bi2Se3 (см., например, [4]). Как будет показано далее,

основной диапазон поглощения света данными струк-

турами совпадает с областью максимальной солнечной

интенсивности [5]. Например, для кремния максимум

плотности электронных переходов при энергии 3.354 эВ

приходится на край спектра солнечного излучения [6].
Поэтому особый интерес может представлять приме-

нение данных структур для солнечных элементов. Так

как бо́льшая часть излучения, поглощаемого солнечным

элементом, уходит на разогрев, термоэлектрические

свойства данных структур могут быть использованы для

конверсии тепла в электричество [7].

Цель настоящей статьи — исследование оптических

свойств монокристаллов Bi2Se3 и легированных медью

Bi2Se3〈Cu〉 и выяснение возможностей практического

применения полученных данных для солнечной энерге-

тики и термоэлектрических преобразователей.

2. Эксперимент и обсуждение
результатов

Для исследования оптических характеристик кристал-

лов Bi2Se3 и Bi2Se3〈Cu〉 нами были проведены спек-
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Рис. 1. Эксперимент (сплошная линия) и модельный расчет (пунктирная линия) эллипсометрических углов 9 и 1: а — Bi2Se3,

b — Bi2Se3〈Cu〉.

тральные эллипсометрические исследования, основан-

ные на определении изменения состояния поляризации

света в результате взаимодействия его с поверхно-

стью кристаллов при отражении. Измерения проводи-

лись на эллипсометре оптического диапазона M-2000 DI

(J.A. Woollam Co, Inc.). Спектральная зависимость эл-

липсометрических параметров 1 и 9 снималась в диа-

пазоне энергий фотонов 0.7−6.5 эВ с шагом 50 мэВ

при углах падения излучения в диапазоне 60−75◦ с

шагом 5◦ .

Основное уравнение эллипсометрии, связывающее

между собой эллипсометрические параметры 1, 9 и

комплексные значения коэффициентов отражения Фре-

неля r p и r s для p- и s -компонентов эллиптически

поляризованного света, записывается в виде [8,9]

tg(9) exp(i1) =
r p

r s
. (1)

Выбор оптической модели, адекватно описывающей

отражательные свойства исследуемого образца, являет-

ся одним из важных этапов при эллипсометрических

исследованиях [10]. Модельный расчет дисперсионных

соотношений проводился в среде CompleteEASE. Опти-

ческие переходы преимущественно соответствуют фор-

ме спектральной линии Лоренца, поэтому в качестве

дисперсионного соотношения использовался осциллятор

Лоренца:

L(E) =
AŴEn

E2
n − E2 + iŴE

, (2)

где A — амплитуда, Ŵ — уширение, En — энергия

критической точки, E — энергия фотона. Осциллятор

Коди–Лоренца является формой осциллятора Лоренца,

учитывающей величину запрещенной зоны. Для оценки

соответствия расчета и эксперимента использовалась

среднеквадратичная ошибка. Модельный расчет счи-

тался достоверным, если среднеквадратичная ошибка

была < 20. В расчете использовался один осциллятор

Критические точки Bi2Se3 и Bi2Se3〈Cu〉

Образец Критическая точка Энергия, эВ Уширение, эВ

En 1.013 0.6164

Bi2Se3
En+1 1.343 0.2581

En+2 1.656 1.6450

En+3 1.900 0.4000

En 1.012 1.7230

Bi2Se3 : Cu
En+1 1.350 0.2971

En+2 1.774 0.3423

En+3 1.949 0.4439

Коди–Лоренца и три осциллятора Лоренца. Среднеквад-

ратичная ошибка по результатам расчетов равнялась 9.5

для Bi2Se3 и 11.3 для Bi2Se3〈Cu〉.

Экспериментальные (сплошные линии) и расчетные

(пунктирные кривые) 9 и 1 для Bi2Se3 и Bi2Se3〈Cu〉
показаны на рис. 1. Из рисунка видно хорошее согласие

между экспериментальными и расчетными данными для

обоих соединений — Bi2Se3 и Bi2Se3〈Cu〉.

На рис. 2 и 3 приведены полученные из эксперимента

действительные (а) и мнимые (b) части диэлектрических

функций Bi2Se3 (рис. 2) и Bi2Se3〈Cu〉 (рис. 3). Критиче-
ские точки отмечены на мнимой части диэлектрической

функции, которая коррелирует с плотностью состояний.

Основной пик приходится на критическую точку En+3

для обоих соединений.

В таблице приведены энергии найденных критических

точек. Внедрение меди приводит к смещению критиче-

ских точек в сторону коротких волн. Точка En сохраняет

свое положение, точка En+1 смещается на 7мэВ, En+2

сдвигается на 118 мэВ. Критическая точка En+3 соответ-

ствует 1.900 эВ для Bi2Se3 и 1.949 эВ для Bi2Se3〈Cu〉, т. е.
имеется сдвиг на 49мэВ.

При расчете дисперсии для обоих соединений вели-

чина запрещенной зоны получилась равной 0.706 эВ, в
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Рис. 2. Действительная (а) и мнимая (b) части диэлектрической функции Bi2Se3 .
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Рис. 3. Действительная (а) и мнимая (b) части диэлектрической функции Bi2Se3〈Cu〉.
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Рис. 4. Показатель преломления n кристаллов Bi2Se3 в

диапазоне энергий 0.7−6.5 эВ.
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то время как реальная запрещенная зона оценивается

в диапазоне 0.1−0.3 эВ [2,4]. Вероятно, эта величина

соответствует спин-орбитальному расщеплению.

Используя известные значения действительной, εr ,

и мнимой, εi , частей диэлектрической функции для

кристаллов Bi2Se3, мы рассчитали показатели преломле-

ния (n) и экстинкции (k) с помощью следующих формул:

n =

√

√

√

√
εr +

√

ε2r + ε2i

2
, (3)

k =
εi

√

2
(

εr +
√

ε2r + ε2i

)

. (4)

Результаты вычислений показателей преломления и

экстинкции приведены на рис. 4 и 5 соответственно.

3. Заключение

Впервые оценены положения основных критических

точек для Bi2Se3 и Bi2Se3〈Cu〉. Показано, что при легиро-

вании кристаллов Bi2Se3 медью в спектре наблюдается

сдвиг критических точек в сторону коротких волн.

Примечательным является тот факт, что все основные

разрешенные переходы приходятся на главную часть

спектра излучения Солнца от 1 до 3 эВ [5]. Таким

образом, данные результаты могут быть интересными

при создания высокоэффективных солнечных элементов.

Используя данные о действительной, εr , и мнимой, εi ,

частях диэлектрической функции для кристаллов Bi2Se3,

мы рассчитали показатели преломления и экстинкции.
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Abstract In this work, by spectroscopic ellipsometry the

imaginary and real parts of the dielectric functions of Bi2Se3
and Bi2Se3〈Cu〉 single crystals were obtained in the photon

energy range from 0.7 to 6.5 eV, and the energies of allowed

direct transitions responsible for some optical properties were

determined. By the use of Cody–Lorentz and Lorentz optical

oscillators, the dispersion relation is adjusted in conformity with

the experimental data. The values of the refractive index n and the

extinction coefficient k of Bi2Se3 single crystals are calculated in

the energy range from 0.7 to 6.5 eV. It was also determined that

the maximum absorption corresponds to the energies 1.900 and

1.949 eV for Bi2Se3 and Bi2Se3〈Cu〉, respectively.
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