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Одноосная деформация, изменяя волновые функции и энергии подуровней акцепторов, приводит к

существенному изменению поляризации горячей фотолюминесценции в полупроводниках. Рассчитаны

поляризационные характеристики фотолюминесценции, обусловленной рекомбинацией горячих и термализо-

ванных электронов с дырками, связанными на мелких акцепторах, при одновременном воздействии внешнего

магнитного поля и одноосной деформации. Показано, что сравнение результатов теории с экспериментами

позволит уточнить ряд параметров примесей в кристаллах.
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1. Введение

Экспериментальное и теоретическое изучение процес-

сов излучательной рекомбинации электронов и дырок

является одним из наиболее эффективных способов

определения параметров полупроводниковых структур.

Анализ поляризации фотолюминесценции в присут-

ствии внешних полей позволяет определить величины

g-факторов, времена спиновой и энергетической ре-

лаксации, оценить величины случайных электрических

полей, действующих на носители заряда. Обычно изу-

чают циркулярную поляризацию излучения во внешних

магнитных полях в геометрии Фарадея и линейную

поляризацию в присутствии внешней деформации или

электрического поля. В настоящей работе рассмотрена

другая ситуация, когда в геометрии Фарадея изучается

степень круговой поляризации при приложении внеш-

ней одноосной деформации вдоль оси [110]. Магнитное

поле приложено перпендикулярно оси нагрузки вдоль

оси [001]. Особенность такой геометрии состоит в том,

что направление [110] представляет собой направле-

ние естественного скола кубических кристаллов III−V

групп. Такая геометрия может быть легко реализована

для полупроводниковых гетероструктур, выращенных

вдоль оси [001]. Однако для кубических кристаллов

одноосная нагрузка вдоль [110] вызывает двухосные

внутренние деформации и поэтому обычно не рассмат-

ривается теоретически. В настоящей работе теорети-

чески изучено воздействие такой внешней деформации

на спин дырок, локализованных на мелких акцепто-

рах в объемных образцах или эпитаксиальных пленках

полупроводников типа арсенида галлия, во внешнем

магнитном поле. Определить изменение спина дырок

можно по изменению степени циркулярной поляриза-

ции фотолюминесценции во внешних полях. В работе

рассчитаны поляризационные характеристики как для

горячей фотолюминесценции, так и при рекомбинации

с полностью термализованными электронами в усло-

виях оптической ориентации спинов электронов или

их выстраивания. Использовались правила отбора для

горячей фотолюминесценции, найденные в работе [1],
учитывающие отличие от нуля вектора квазиимпульса

у электрона в зоне проводимости. Рассмотрены также

условия, в которых внешняя деформация разворачивает

спин дырки относительно направления внешнего маг-

нитного поля, не изменяя абсолютную величину спина.

Исследована зависимость поляризации излучения от

энергии связи дырки на примеси. Развитая теория может

быть применена для анализа экспериментальных данных

по низкотемпературной фотолюминесценции сильноле-

гированных образцов GaMnAs [2–5].

2. Теория

Дырка, локализованная на мелком центре, имеет

большой радиус волновой функции по сравнению с

радиусом элементарной ячейки. Такие дефекты можно

описывать либо в модели кулоновского центра, либо

в модели потенциала нулевого радиуса. В последнем

случае энергия связи рассматривается как параметр,

но волновые функции могут быть представлены анали-

тически. Модель потенциала нулевого радиуса хорошо

описывает поведение волновой функции на расстояниях,

бо́льших, чем характерный радиус локализации. Дли-

на волны света в полупроводниках существенно пре-

восходит характерный размер волновой функции. Это

означает, что для анализа оптических переходов детали
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поведения волновой функции вблизи дефекта несуще-

ственны. В рамках модели потенциала нулевого радиуса

удается получить аналитические выражения для матрич-

ных элементов оптических переходов. В связи с этим

для теоретического анализа поляризационных свойств

излучения далее использована именно эта модель для

основного состояния акцептора в кубическом полу-

проводнике. Волновая функция основного состояния в

кристалле в отсутствие внешних полей преобразуется

по неприводимому представлению Ŵ8. Для простоты

далее использовано сферическое приближение, в рамках

которого основное состояние будет характеризоваться

полным моментом дырки F , равным 3/2. Эта волновая

функция имеет вид [6,7]

93/2 Mh = A
∑

Lh=0,2; mh ; jh

(−1)Lh−3/2+Mh

(

Lh 3/2 3/2

mh jh −Mh

)

× χ3/2 jh RLh(r)YLhmh(θ, ϕ), (1)

где mh и jh — проекции орбитального момента дырки Lh

и спинового момента J = 3/2 соответственно, χ3/2 jh —

блоховские амплитуды, RLh(r) — радиальные компонен-

ты огибающей, YLhmh(θ, ϕ) — шаровые функции, A —

нормировочная константа. Функции RLh(r) для кулонов-

ского центра могут быть рассчитаны численно, в рамках

модели потенциала нулевого радиуса их выражения

приведены в работе [8]. Электрон в зоне проводимости

будем описывать волновой функцией, представляющей

собой произведение блоховской амплитуды при значе-

нии волнового вектора, равном нулю, экспоненциально-

го множителя и спиновой функции:

9Sz = eikrU(r)c,k=0

∣

∣Sz 〉. (2)

Эксперименты по горячей фотолюминесценции обычно

выполняются при низких температурах, и тогда дыр-

ки заселяют только основной уровень. Будем также

считать, что расщепления, обусловленные магнитным

полем и деформацией, малы по сравнению с энерги-

ей связи. Тогда гамильтониан, описывающий влияние

внешнего магнитного поля, параллельного оси [001], и
одноосной нагрузки, параллельной оси [110], в базисе

функций (1) может быть записан в виде

ĤB,P =








−δP + 3
2
µ0ghB 0 −iγP 0

0 δP + 1
2
µ0ghB 0 −iγP

iγP 0 δP − 1
2
µ0ghB 0

0 iγP 0 −δP − 3
2
µ0ghB









,

(3)
где

δ =
bT

2(C11 −C12)
, γ =

dT

4C44

.

Здесь bT , dT — константы деформационного потенциала

акцептора, gh — g-фактор дырки на акцепторе, а C i j —

упругие константы. Отметим, что bT , dT и gh в (3) от-

личаются от соответствующих параметров для вершины

валентной зоны полупроводника, и это отличие зависит

от энергии связи дырки на дефекте. Согласно (3), основ-
ное состояние под действием деформации расщепляется

на два двухкратно вырожденных уровня, вырождение

которых снимается за счет магнитного поля. После

нахождения волновых функций и изменения энергии

вырожденных уровней возмущенной системы можно

рассчитать степень циркулярной поляризации фотолю-

минесценции, вычисляя значение оператора дипольного

момента на волновых функциях локализованных дырок

и электронов зоны проводимости с учетом термодина-

мической статистики для заселенности уровней дырки.

При этом будем считать, что парамагнитное расщеп-

ление уровней электронов в зоне проводимости мало.

Для расчета поляризации горячей фотолюминесценции

необходимо учесть наличие у электрона спинового мо-

мента и орбитального момента количества движения и

описывать горячие носители матрицей плотности [9]

ρ̂SS′ =
(

1 + α
4

+ 2S − β

2
−

(

3
4
α − 3

2
β

)

cos2 θ 3
2
β cos θ sin θe−iϕ

3
2
β cos θ sin θe−iϕ 1 + α

4
− 2S +

β

2
−

(

3
4
α + 3

2
β

)

cos2 θ

)

,

(4)
α, S, β — параметры, определяющие соответственно

анизотропию импульсного распределения, средний спин

и связь между спином и анизотропией. Считается, что

возбуждающий луч распространяется по оси z , а θ,

ϕ — углы между импульсами электронов и осями z
и x соответственно. Параметры α, β и S для горячей

фотолюминесценции зависят от условий возбуждения.

Для GaAs при возбуждении электронов из зоны тяжелых

дырок неполяризованной накачкой α = −1, β = 0. В слу-

чае фотолюминесценции термализованных электронов

спиновая матрица поляризации диагональна(α, β = 0),
но средний спин может быть и отличен от нуля при

возбуждении циркулярно поляризованным светом. Ре-

зультаты вычислений можно представить в следующем

виде (см. Приложение):

I i(σ±) = 6SS′〈i|e±d|Sk〉ρSS′〈S′
k|e±d|i〉, (5)

где e+ и e+ — единичные орты в циркулярном базисе,

d — оператор дипольного момента, I i(σ−) и I i(σ+) —

интенсивности излучения с подуровня i с поляризацией

по левому и правому кругу,

〈i| = 6Mh DMh
i 9∗

3/2 Mh
; (6)

〈i| — собственные функции гамильтониана (3) (коэф-
фициенты DMh

i приведены в Приложении), 〈Sk| = |9∗
Sz
.

С учетом термодинамического заполнения подуровней

дырки выражение для степени циркулярной поляризации

ρcirc можно записать в виде

ρcirc =
6i=0,4[I i(σ+) − I i(σ−)]e−Ei/kT

6i=0,4[I i(σ+) + I i(σ−)]e−Ei/kT
. (7)
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Рис. 1. Зависимость степени циркулярной поляризации хо-

лодной фотолюминесценции от внешнего поля. Расчетные па-

раметры: T = 4K, S = 0, α = 0, β = 0. Давление, kbar: 1 — 0,

2 — 2.5, 3 — 5.

Рис. 2. Зависимость степени циркулярной поляризации горя-

чей фотолюминесценции от внешнего поля. Расчетные пара-

метры: T = 4K, S = 0, α = −1, β = 0. Обозначение кривых то

же, что на рис. 1.

Степень циркулярной поляризации ρcirc в зависимости

от внешнего магнитного поля и деформации сжатия

вдоль оси [110] для GaAs, содержащего акцепторы с

энергией около 100meV, приведена на рис. 1 и 2.

Наблюдаемое уменьшение величины насыщения ρcirc
связано со cмешиванием волновых функций c проекци-

ями +3/2 и −1/2, а также с проекциями −3/2 и +1/2

за счет деформации, т. е. можно считать, что одноосная

деформация приводит к деполяризации полного момента

дырок и уменьшает величину насыщения ρcirc. Отличие

горячей фотолюминесценции от холодной проявляется

в уменьшении величины насыщения. Это обусловлено

тем, что при отличии квазиимпульса от нуля у электрона

появляется орбитальный момент, что приводит к допол-

нительным возможностям изменения полного момента

дырки при рекомбинации на единицу.

При изучении относительно больших деформаций

(1EP ≫ 1EB , kT ) удобно ввести зависящий от направле-

ния деформации ghp-фактор дырки на акцепторе, опреде-

ляющий расщепление основного подуровня в магнитном

поле [10]. При расчете зависимости ghp-фактора дырок

от деформации необходимо учитывать величину энергии

связи носителя на примеси, поскольку от энергии связи

зависит радиус локализации волновой функции. Внеш-

няя деформация оказывает меньшее влияние на сильно

локализованные дырки, что выражается в уменьшении

констант деформационного потенциала при увеличении

энергии связи [11]. Зависимость констант деформацион-

ного потенциала от энергии связи дырки приведена в

работе [11]. Выражение для ghp-фактора можно предста-

вить в виде

ghp =
1E
µ0B

, (8)

где 1E — энергетическое расщепление двух подуровней

магнитным полем. Выражение для ρcirc при условии

1EP ≫ 1EB , kT в исследуемой геометрии эксперимента

имеет вид

ρcirc = − R2 − 3R1 − 2

4 + 3R1 + R2

× th

[

µ0ghB
2kT

(

1 +
2Pδ

√

(δP)2 + (γP)2

)]

, (9)

〈Fz 〉 =
R2 − 3R1 − 2

2(2 + R1 + R2)

× th

[

µ0ghB
2kT

(

1 +
2Pδ

√

(δP)2 + (γP)2

)]

, (10)

R1,2 =

(

√

1 +
( δ

γ

)2

∓ δ

γ

)2

,

где знаки минус и плюс отвечают 1 и 2 соответственно,

параметры R1,2 не зависят от величины приложенной

нагрузки,

γ

δ
=

dT (C11 −C12)

2bTC44

,
dT

bT
= κ

d
b
,

ghp

gh
= 1± 2|δ|

√

δ2 + γ2
, (11)

где b, d — константы деформационного потенциала

дырок для вершины валентной зоны, κ — коэффи-

циент, учитывающий локализацию волновой функциии

и энергию ионизации дырки на примеси [11]. Форму-

ла (10) показывает среднее значение проекции полного

момента дырки с учетом орбитального движения и на-

личия собственного момента (усреднение проводилось

на волновых функциях (6)). Формула (11) определяет

Физика твердого тела, 2012, том 54, вып. 12
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Рис. 3. Деформация, соответствующая скручиванию в плоско-

сти (yz ). Силы приложены к верхней и нижней грани образца,

плоскость (xy).

ghp-фактор для сжатия и растяжения (плюс и ми-

нус соответственно). Простые оценки показывают, что

для дырки на акцепторе с энергией связи от Eb = 30

до 100meV ghp/gh ≈ 1.8 при сжатии. Существенное

изменение ghp-фактора наблюдается при растяжении

в той же геометрии эксперимента. Для энергии свя-

зи от Eb = 30 до 100meV ghp/gh ≈ 0.16. Сравнение

рассчитанных зависимостей ρcirc от величины нагруз-

ки и энергии связи акцептора с экспериментальными

данными открывает дополнительные возможности для

идентификации примеси.

Рассмотренная деформация приводит к уменьшению

среднего спина дырок, выстроенного во внешнем маг-

нитном поле, а при определенных условиях и к изме-

нению направления, но средний спин всегда параллелен

внешнему магнитному полю, т. е. 〈Fx 〉 = 〈Fy〉 = 0. Одна-

ко определенные виды деформации могут приводить к

изменению направления спина. Можно показать, что к

такому эффекту приводит одноосное сжатие вдоль на-

правления, не перпендикулярного направлению внешне-

го магнитного поля, например скручивание в плоскости,

не перпендикулярной направлению внешнего магнитно-

го поля. Наиболее эффективно изменяется направление

спина при сохранении как можно большей абсолютной

величины среднего спина за счет скручивания образца

в плоскости, содержащей направление внешнего маг-

нитного поля. Для простоты рассмотрим скручивание в

плоскости z y и внешнее магнитное поле вдоль оси z , где
главные кристаллографические направления сонаправ-

лены с осями координат.

Тогда воздействие внешних полей на основное состо-

яние дырки описывается гамильтонианом

ĤB,P =















3
2
µ0ghB − dϕ

2
0 0

− dϕ
2

1
2
µ0ghB 0 0

0 0 − 1
2
µ0ghB dϕ

2

0 0 dϕ
2

− 3
2
µ0ghB















,

(12)
где величина ϕ определяет угол, на который повернута

одна грань при неподвижном основании (рис. 3). Тогда

значения среднего спина дырок определяются следую-

щими выражениями

〈Fx〉 = 0,

〈Fy 〉 =

√
3ζ

1 + ζ 2
th
(

µ0ghB/kT
)

th
(

λ/kT
)

, (13)

〈Fz 〉 = − (3 + ζ 2) sh
(

µ0ghB+λ

kT

)

+ (1 + eζ 2) sh
(

µ0ghB−λ

kT

)

4(1 + ζ 2) ch
(

µ0ghB/kT
)

ch(λ/kT )
,

(14)
где

ζ =
µ0ghB/2−

√

(

µ0ghB/2
)2

+
(

dϕ/2
)2

dϕ/2
,

λ =

√

(

µ0ghB/2
)2

+
(

dϕ/2
)2
.

Формулы (13) и (14) показывают среднее значение пол-

ного момента дырок на акцепторах с учетом орбиталь-

ного движения. Из формул следует, что при соблюдении

условий 1EP ≫ 1EB > kT предельные значения проек-

ций момента F для GaAs равны 〈Fy〉 ≈ 0.86 и 〈Fz 〉 ≈ 1.

Феноменологически указанная деформация соответству-

ет дополнительному магнитному полю, направленному

вдоль оси y ; в результате средний полный момент

дырки ориентируется в эффективном поле, лежащем в

плоскости z y .

3. Заключение

В работе теоретически рассмотрено воздействие

внешней деформации, вызванной нагрузкой вдоль

оси [110], на ориентацию и абсолютную величину спина

дырок, локализованных на мелких центрах в арсениде

галлия, во внешнем магнитном поле, параллельном

оси [001]. Показано, что внешняя нагрузка при низ-

ких температурах вызывает деполяризацию излучения в

геометрии Фарадея. Продемонстрировано, что наиболь-

ший эффект воздействия внешней деформации на спин

возникает при скручивании в плоскости, содержащей

направление магнитного поля. Рассчитана максимальная

величина среднего спина в этом случае, когда направле-

ния спина и магнитного поля не совпадают.

Авторы выражают благодарность В.Ф. Сапеге и

А.М. Монахову за стимулирующие дискуссии.

Приложение

Далее приведены формулы, необходимые для расчета

степени циркулярной поляризации. Для расчета вероят-

ностей переходов, определяемых формулой (5), необхо-
димо вычислить вероятность излучательных переходов

электронов зоны проводимости с дырками в основных

состояниях
∣

∣93/2 i〉, |93/2 i′ > 3/2 i ′ .

I ii′ = 6SS′

〈

93/2 i |e± d|sk
〉

ρSS′

〈

S′
k|e± d|93/2 i′

〉

, (П1)
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где
∣

∣93/2 i〉 — невозмущенные волновые функции дырки

на акцепторе (1). Однако I ii′ с i 6= i ′ не вносят вклада

в ρcirc. Вероятности переходов в рассматриваемой гео-

метрии для правой и левой циркулярной поляризации

σ± описываются выражениями

I 33
22

= σ+

{

105 + 35z 2 + S(210 + 14z 2) + β(84z + 10z 2)

− α(21z + 4z 2)
}

+ σ−
{

14 + 28S + 2α − 4βz 2,

(П2)

I 11
22

= σ+

{

35 + 49z 2 + 70S(z 2 − 1) + β(28z + 10z 2)

− α(7z + 4z 2)
}

+ σ−
{

42− 84S + 6α + 12β
}

z 2.

(П3)
Оставшиеся вероятности переходов определяются сле-

дующей формулой:

I ii′(σ±)(S;α; β) = I−i,−i(σ∓)(−S;α;−β). (П4)

Параметр z отвечает за отношение перекрытия волно-

вых электрона и дырки с моментами 0 и 2

z =

∞
∫

0

R2h(r)R2e(r)r2dr

∞
∫

0

Roh(r)Roe(r)r2dr
. (П5)

В модели потенциала нулевого радиуса для относи-

тельно глубоких центров при рекомбинации с терма-

лизованными электронами z = 0, так как у электрона

в зоне проводимости отсутствует орбитальный момент;

для горячей фотолюминесценции z ≈ 1, как показано в

работе [1].
Для расчета степени циркулярной поляризации (7)

необходимо знать собственные состояния (6) возмущен-

ной системы, описываемой матрицей (3). Вычисления
показывают, что

D1 =
1

√

1 + δ21















1

0

iδ1

0















,

E1 =
µ0ghB

2
+
√

(γP)2(δP − µ0ghB)2,

D2 =
1

√

1 + δ22















0

1

0

iδ2















,

E2 = −µ0ghB
2

+
√

(γP)2 + (δP + µ0ghB)2,

D3 =
1

√

1 + δ21















iδ1

0

1

0















,

E3 =
µ0ghB

2
−
√

(γP)2 + (δP − µ0ghB)2,

D4 =
1

√

1 + δ22















0

iδ2

0

1















,

E4 = −µ0ghB
2

−
√

(γP)2 + (δP + µ0ghB)2,

δ1,2 =

√

1 +

(

δ

γ
− µ0ghB)

γP

)2

± δ

γ
− µ0ghB

γP
,

где знаки плюс и минус соответствуют 1 и 2, Di , Ei —

собственные векторы и значения матрицы (3).
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