ȷURNAL F�ZIQNIH DOSL�DȷEN^ t. 1, ˝ 4 (1997) s. 570–576

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 1, No 4 (1997) p. 570–576

ENERGETIQNI„ SPEKTR TA OPTIQN¨ VLASTIVOST¨ KOROTKOPER¨ODNIH NADŢRATOK GaAs/AlAs

S. Mel~niquk, V. Studenec~, ¨. “r˛ȷquk Qern˛vec~kiȷ derıavniȷ un˛versitet, UkraÝna, UA–274012, Qern˛vc˛, vul. Kocbins~kogo, 2 (Otrimano 25 serpnffl 1996)

U model˛ sp^3s^∗ rozrahovano energetiqniȷ spektr ta qastotnu zaleın˛st~ d˛elektriqnoÝ proniknosti ε2(ω) nap˛vprov˛dnik˛v GaAs ta AlAs. U c˛ȷ ıe model˛ viznaqeno energetiqniȷ spektr nadİratok GaAs/AlAs z odnakovo k˛l~k˛st xar˛v GaAs ˛ AlAs. Proanal˛zovano vnesok vih˛dnih mater˛ffll˛v u formuvannffl spektra nadİratok ta ȷogo zm˛nu zaleıno v˛d k˛l~kosti xar˛v u nadİratc˛. Xirina zaboronenoÝ zoni takih nadİratok por˛vn‚t~sffl z eksperimental~- nimi danimi ta danimi rozrahunku ˛nxih avtor˛v. Dosl˛dıeno takoı osoblivost˛ ε2(ω) dlffl nadİratok z r˛zno k˛l~k˛st xar˛v.

Klqov˛ slova: nap˛vprov˛dniki, nadİratki, energetiqniȷ spektr, optiqn˛ vlastivost˛.

PACS number(s): 73.20.Dx, 78.20.-e, 78.66.Fd

VSTUP

Rozvitok ep˛taks˛ffll~nih tehnolog˛ȷ da‚ zmogu otrimuvati r˛zn˛ nap˛vprov˛dnikov˛ nadİratki (NŢ) z bagatoob˛cfflqimi f˛ziqnimi vlastivostfflmi [1]. Osoblivo populfflrnimi stali NŢ GaAs/AlAs, stal˛ İratki skladovih mater˛ffll˛v fflkih v˛dr˛znfflt~sffl slabko (∼ 0.2%). Ce da‚ zmogu virowuvati doskonal˛ strukturi z r˛znimi tovwinami xar˛v. Osk˛l~ki GaAs ‚ prfflmozonnim nap˛vprov˛dnikom, a AlAs — neprfflmozonnim, to zm˛na tovwini xar˛v da‚ zmogu virowuvati NŢ I ˛ II tip˛v, elektroni ˛ d˛rki fflkih lokal˛zovan˛ v˛dpov˛dno v odnomu ˛ tomu ı abo v r˛znih xarah [2]. Ce zumovl‚, v˛dpov˛dno, moıliv˛st~ zm˛ni f˛ziqnih harakteristik ˛ vikoristannffl NŢ v r˛znih optoelektronnih priladah. P˛db˛r tovwini xar˛v da‚ zmogu, zokrema, vibrati bazisnu roboqu qastotu lazera [3]. Optiqn˛ vlastivost˛ NŢ viznaqat~sffl elektronnim energetiqnim spektrom, dlffl rozrahunku fflkogo vikoristovut~ bagato r˛znoman˛tnih metod˛v [3–6].

Energetiqnu zonnu strukturu vih˛dnih mater˛ffll˛v ta nadİratok (GaAs)_n/ (AlAs)_m mi viznaqili metodom sil~nogo zv’fflzku, fflkiȷ da‚ zmogu vrahuvati osoblivost˛ hem˛qnogo skladu mater˛ffllu, ‚ dostatn~o un˛versal~nim ˛ prostim u praktiqnomu vikoristann˛. Viznaqeno, fflku rol~ v˛d˛gra‚ mater˛ffll fflmi (GaAs) ˛ bar’‚ra (AlAs) u formuvann˛ niın˛h zon prov˛dnosti. Obqisleno zaleın˛st~ xirini zaboronenoÝ zoni v˛d k˛l~kosti xar˛v, rezul~tati por˛vnfflno z eksperimental~nimi danimi ta danimi ˛nxih avtor˛v. Rozrahovano qastotn˛ zaleınost˛ optiqnih harakteristik ob’‚mnih nap˛vprov˛dnik˛v ta virowenih na Ýhn˛ȷ osnov˛ nadİratok.

I. OB’˝MNI„ MATER¨L

Dlffl rozrahunku energetiqnogo spektra ob’‚mnih nap˛vprov˛dnik˛v, wo mat~ strukturi cinkovoÝ obmanki, xiroko vikoristovut~ model~ sil~nogo zv’fflzku, fflka detal~no opisana v [7]. Cffl model~ vikoristovu‚ sp^3 ortonormovaniȷ bazis ˛ vrahovu‚ vza‚mod˛ naȷbliıqih sus˛d˛v. Vona da‚ zmogu dosit~ dobre opisati dispers˛ valentnih zon, wo ne moına skazati pro zoni prov˛dnosti. Bulo zrobleno nizku sprob pol˛pxiti model~. Naȷb˛l~x vdalo vifflvilasffl model~, zaproponovana v prac˛ [8] (model~ sp^3s^∗). Do naboru s ˛ p funkc˛ȷ dodat~sffl we kat˛onn˛ ta an˛onn˛ orb˛tal˛ s^∗, fflk˛ vrahovut~ zbudıen˛ stani atom˛v. Uvaıat~, wo v zbudıenomu stan˛ atom moıe vza‚mod˛fflti t˛l~ki z naȷbliıqimi sus˛dami, wo perebuvat~ u p stanah. U rezul~tat˛ model~ sp^3s^∗ ma‚ 13 parametr˛v, znaqennffl fflkih dlffl nizki nap˛vprov˛dnik˛v navedeno v [8].

Rozv’fflzok stac˛onarnogo r˛vnfflnnffl Xred˛nİera v c˛ȷ model˛ zvodit~sffl do d˛fflgonal˛zac˛Ý sekulfflrnoÝ matric˛, fflka bez urahuvannffl sp˛n-orb˛tal~noÝ vza‚mod˛Ý ma‚ viglffld sa sc p_xa p_ya p_za p_xc p_yc p_zc s^∗a s^∗c sa E_{sa} E_{ss}g_0 0 0 0 E_{sapc}g_1 E_{sapc}g_2 E_{sapc}g_3 0 0 sc E_{ss}g^∗_0 E_{sc} −E_{pasc}g^∗_1 −E_{pasc}g^∗_2 −E_{pasc}g^∗_3 0 0 0 0 0 p_xa 0 −E_{pasc}g_1 E_{pa} 0 0 E_{xx}g_0 E_{xy}g_3 E_{xy}g_3 0 −E_{pas}∗_cg_1 p_{ya} 0 −E_{pasc}g_2 0 E_{pa} 0 E_{xy}g_3 E_{xx}g_0 E_{xy}g_1 0 −E_{pas}∗_cg_2 p_za 0 −E_{pasc}g_3 0 0 E_{pa} E_{xy}g_2 E_{xy}g_1 E_{xx}g_0 0 −E_{pas}∗_cg_3 p_xc E_{sapc}g^∗_1 0 E_{xx}g^∗_0 E_{xy}g^∗_3 E_{xy}g^∗_2 E_{pc} 0 0 E_s∗_{apc}g^∗_1 0 p_yc E_{sapc}g^∗_2 0 E_{xy}g^∗_3 E_{xx}g^∗_0 E_{xy}g^∗_1 0 E_{ps} 0 E_s∗_{apc}g^∗_2 0 p_zc E_{sapc}g^∗_3 0 E_{xy}g^∗_2 E_{xy}g^∗_1 E_{xx}g^∗_0 0 0 E_{ps} E_s∗_{apc}g^∗_3 0 s^∗a 0 0 0 0 0 E_s∗_{apc}g_1 E_s∗_{apc}g_2 E_s∗_{apc}g_3 E_s∗_a 0 s^∗c 0 0 −E_{pas}∗_cg^∗_1 −E_{pas}∗_cg^∗_2 −E_{pas}∗_cg^∗_3 0 0 0 0 E_s∗_c (1.1)

de g_0(k) = cos(k_xa/4) cos(k_y a/4) cos(k_z a/4) − i sin(k_xa/4) sin(k_ya/4) sin(k_z a/4), g_1(k) = − cos(k_xa/4) sin(k_y a/4) sin(k_z a/4) + i sin(k_xa/4) cos(k_y a/4) cos(k_za/4), (1.2) g_2(k) = − sin(k_xa/4) cos(k_y a/4) sin(k_z a/4) + i cos(k_xa/4) sin(k_y a/4) cos(k_za/4), g_3(k) = − sin(k_xa/4) sin(k_y a/4) cos(k_z a/4) + i cos(k_xa/4) cos(k_y a/4) sin(k_za/4).

D˛fflgonal˛zac˛ (1.1) vikonuvali qislovim metodom. Qislov˛ parametri dlffl GaAs ˛ AlAs [8] naveden˛ v tablic˛:

Esa Esc Es∗a Es∗c Epa Epc Ess Esapc Epasc Es∗apc Epas∗c Exx Exy GaAs -8.3431 -2.6569 8.5914 6.7386 1.0414 3.6686 -6.4513 4.4800 5.7839 4.8422 4.8077 1.9546 5.0779 AlAs -7.5273 -1.1627 7.4833 6.7267 0.9833 3.5867 -6.6642 5.1106 5.4965 4.5216 4.9950 1.8780 4.2919

Na ris. 1 zobraıeno dispers˛ȷn˛ kriv˛ dlffl visokosimetriqnih naprfflmk˛v zoni Br˛llena.

Rezul~tati rozrahunku dost~ dobre uzgodıut~sffl z rezul~tatami Qel˛hovs~kogo ˛ Koena [9], wo vikonan˛ metodom nelokal~nogo emp˛riqnogo psevdopotenc˛ffllu. Xirina zaboronenoÝ zoni dlffl GaAs ˛ AlAs stanovit~ 1.55 ˛ 2.3 eV, wo bliz~ko do eksperimental~- nih znaqen~ 1.53 ˛ 2.2 eV v˛dpov˛dno [11].

Otpiqn˛ harakteristiki nap˛vprov˛dnikovih mater˛ffll˛v (koef˛c˛‚nti poglinannffl, zalomlennffl, v˛dbivannffl ta ˛n.) odnoznaqno pov’fflzan˛ z kompleksno d˛elektriqno pronikn˛st ε(ω) = ε_1(ω)+iε_2(ω) [12], fflka viznaqa‚t~sffl energetiqno zonno strukturo mater˛ffllu. Ufflvnu qastinu d˛elektriqnoÝ proniknosti obqislvali v nabliıenn˛ perehod˛v zona–zona za sp˛vv˛dnoxennfflm

ε_2(ω) =

4π^2e^2 m^2ω^2 ∑ ν,c ∫ Bz 2dk (2π)^3

|eM_{cν} (k)|^2

×δ(E_c(k) − E_ν (k) − ℏω), (1.3)

de eM_{cν} (k) = ⟨Ψ_{ck}|ep|Ψ_{νk}⟩ = e ∫ Ψ^∗_c (k, r)(−iℏ∇)× Ψ_ν (k, r)dr — matriqniȷ element dipol~nogo perehodu, fflkiȷ vvaıa‚t~sffl v podal~xih rozrahunkah stalo veliqino. D˛ȷsnu qastinu ε_1(ω) moına viraziti qerez ε_2(ω), vikoristovuqi sp˛vv˛dnoxennffl Kramersa–Kron˛nİa. Na ris. 2 pokazano qastotn˛ zaleınost˛ ε_2(ω) dlffl GaAs ˛ AlAs.

Na qastotn˛ȷ zaleınost˛ ε_2(ω) GaAs (ris. 2, a) ‚ tri p˛ki v oblast˛ 3.3, 4.8 ˛ 10.2 eB, naȷb˛l~xiȷ z fflkih — drugiȷ. Perxiȷ maksimum, oqevidno, zumovleniȷ tim, wo v naprfflmku Λ zoni Br˛llena naȷniıqa zona prov˛dnosti ˛ naȷviwa valentna zona maȷıe paralel~n˛. Drugiȷ maksimum pov’fflzaniȷ z perehodom m˛ı paralel~nimi zonami vzdovı os˛ Δ. Na ris. 2, b pokazano ε_2(ω) dlffl AlAs. Analog˛qno do GaAs, tut takoı ‚ tri p˛ki z energ˛fflmi 4.1, 4.6 ˛ 8.7 eV. Osk˛l~ki v˛dstan~ m˛ı naȷniıqo zono prov˛dnosti ta naȷviwo valentno zono v AlAs u naprfflmku Λ b˛l~xa n˛ı u GaAs, to perxiȷ p˛k zm˛weniȷ v oblast~ b˛l~- xih energ˛ȷ ˛ slabko vid˛leniȷ na fon˛ drugogo. Na ris. 2, a punktirno l˛n˛‚ pokazano eksperimental~n˛ znaqennffl ε_2(ω) dlffl GaAs [11]. k vidno, eksperimental~n˛ ȷ teoretiqn˛ znaqennffl ε_2(ω) bliz~k˛ v oblast˛ drugogo p˛ka ˛ v˛dr˛znfflt~sffl v oblast˛ perxogo. Ce, oqevidno, pov’fflzane z tim faktom, wo p˛d qas rozrahunk˛v ne vzfflt˛ do uvagi eksitonn˛ efekti, fflk˛ povinn˛ buti sutt‚vimi dlffl GaAs same v c˛ȷ oblast˛ energ˛ȷ. Rozrahunki vikonano v nabliıenn˛, koli ne vrahovut~ sp˛n-orb˛tal~nu vza‚mod˛ ˛ nehtut~ k-zaleın˛st matriqnogo elementa M_{cν} (k). Tomu ne sl˛d qekati k˛l~k˛snogo zb˛gu eksperimental~nih ˛ rozrahunkovih krivih.

Ris. 1. Energetiqniȷ spektr ob’‚mnih nap˛vprov˛dnik˛v: a — GaAs; b — AlAs.

Ris. 2. D˛elektriqna pronikn˛st~ ε2(ω) ob’‚mnih nap˛- vprov˛dnik˛v: a — GaAs; b — AlAs.

II. GEOMETRIQNA STRUKTURA¨ ELEKTRONNI„ SPEKTR NADŢRATOK

F˛ziqn˛ vlastivost˛ nadİratok (GaAs)_n/(AlAs)_m znaqno zaleıat~ v˛d naprfflmku rostu ˛ k˛l~kosti atomnih xar˛v u per˛od˛ nadİratki. Budemo rozglffldati nadİratki fflk sukupn˛st~ atomnih plowin, wo perpendikulfflrn˛ do naprfflmku rostu [001] nadİratki ˛ per˛odiqno povtort~sffl u prostor˛. U c~omu vipadku koına plowina m˛stit~ atomi t˛l~ki odnogo tipu (kat˛oni abo an˛oni), priqomu plowini r˛znogo tipu qergut~sffl m˛ı sobo. Kat˛onn˛ ta an˛onn˛ plowini ‚ prostimi kvadratnimi dvovim˛rnimi İratkami. V˛dstan~ m˛ı plowinami dor˛vn‚ a/4 (a — stala İratki v struktur˛ cinkovoÝ obmanki). Para takih plowin naziva‚t~sffl monoxarom. Dal˛ rozglffldatimemo NŢ z odnakovo k˛l~k˛st monoxar˛v (n = m). kwo sum˛stiti v˛s~ OZ z naprfflmkom rostu nad- İratki, a os˛ OX ˛ OY naprfflmiti vzdovı vektor˛v elementarnih translfflc˛ȷ dvovim˛rnoÝ kvadratnoÝ İratki, to dlffl vipadku parnih n + m = N_{12} novoutvorena struktura ‚ prosto tetragonal~no İratko z bazisnimi vektorami

a_1 = ( √ 2, 0, 0)a/2; a_2 = (0, √ 2, 0)a/2; a_3 = (0, 0, n + m)a/2. (2.1)

Ris. 3. Zoni Br˛llena dlffl strukturi cinkovoÝ ob-

manki (dodekaedr) ta nadİratki (GaAs)n/(AlAs)n.

Zoni Br˛llena dlffl stuktur ˛z simetr˛‚ cinkovoÝ

obmanki T^2_d ˛ dosl˛dıuvanoÝ nadİratki D^5_{2d} zobraıeno

na ris. 3.

U vibran˛ȷ sistem˛ koordinat r˛vnovaıne polo-

ıennffl atoma nadİratki zada‚t~sffl vektorom r(l_z plb) = r(plb) + r(l_zp), (2.2)

r(plb) = l_1a_1 + l_2a_2 + τ^{pb}_{II} , r(l_z p) = τ^p_⊥ + l_za_3.

Vektor r(l_z p) paralel~niȷ, a vektor r(plb) perpendi-

kulfflrniȷ do os˛ OZ; l_z — numeru‚ per˛odi nadİratki;

p — atomn˛ plowini v meıah per˛odu (1 < p <

2(n + m)); a_1, a_2, a_3 — vektori elementarnih trans-

lfflc˛ȷ (1); l_1, l_2 — c˛l˛ qisla; b — zada‚ tip atoma

(b = c — kat˛on, b = a — an˛on); τ^{pb}_{II} — opisu‚ v˛d-

nosniȷ zsuv atomnih plowin u plowin˛ OXY; vek-

tor τ^p_⊥ zada‚ poloıennffl atom˛v plowini vseredin˛

per˛odu nadİratki.

Sekulfflrne r˛vnfflnnffl v model˛ sp^3s^∗ zapixemo v ba-

zis˛ atomnih orb˛taleȷ |αbr >. Pozic˛ffl atoma vi-

znaqa‚t~sffl rad˛us–vektorom r; α — f˛ksu‚ tip or-

b˛tal˛ (α = s, p_x, p_y, p_z, s^∗), b — tip atoma. Bez ura-

huvannffl sp˛n–orb˛tal~noÝ vza‚mod˛Ý matricffl gam˛l~-

ton˛fflna H(bI, b^′ J) (1 ≤ I, J ≤ n + m) ma‚ strukturu

| | | | | | | | | | | | | | | | | | | | |

H(a1, a1) H(a1, c1) 0 0 ... 0 ??? H(c1, a1) H(c1, c1) H(c1, a2) 0 ... 0 0 0 H(a2, c1) H(a2, a2) H(a1, c2) ... 0 0 0 0 . . ... 0 0 . . . . ... . . . . . . ... . . H(cN_{12}, a1) 0 0 0 ... H(cN_{12}, aN_{12} − 1) H(cN_{12}, cN_{12})

| | | | | | | | | | | | | | | | | | | | |

(2.3)

kwo vrahovuvati t˛l~ki naȷbliıqih sus˛d˛v, to nenul~ovimi budut~ lixe bloki z I = J, J ± 1. Cikl˛qn˛

kraȷov˛ umovi zumovlt~ pofflvu nenul~ovih blok˛v H(cN_{12}, a1) ˛ H(aN_{12}, c1). Rozm˛rn˛st~ matric˛ 10N_{12}.

Pri b = b^′ ˛ bloki mat~ d˛fflgonal~nu formu: H(bI, bJ) = E_{αb}δ_{IJ} . (2.4) Pri b ≠ b^′ ˛ I = J vrahovu‚t~sffl vza‚mod˛ffl vibranogo atoma z atomami c~ogo ı xaru

H(bI, b^′ I) =

| | | | | | | | | | | | | | | |

E_{ss}g_+ 0 0 √ 2E_{sxca}g_− E_{sxca}g_+ 0 0 0 √ 2E_s∗_{xca}g_− E_s∗_{xca}g_+ 0 0 Ẽ_{xx}g_+ 0 0 − √ 2E_{sxca}g_− − √ 2E_s∗_{xca}g_− 0 Ẽ_{yy}g_+ √ 2E_{xy}g_− −E_{sxca}g_+ −E_s∗_{xca}g_+ 0 √ 2E_{xy}g_− Ẽ_{zz} g_+

| | | | | | | | | | | | | | | |

. (2.5)

Pri b = b^′ ta I ≠ J vrahovu‚t~sffl vza‚mod˛ffl z atomami sus˛dn~ogo xaru

H(bI, b^′ L) =

| | | | | | | | | | | | | | |

E_{ss}ḡ_+ 0 √ 2E_{sxca}ḡ_− 0 −E_{sxca}ḡ_+ 0 0 √ 2E_s∗_{xca}ḡ_− 0 −E_s∗_{xca}ḡ_+ − √ 2E_{sxca}ḡ_− − √ 2E_s∗_{xca}ḡ_− Ē_{xx}ḡ_+ 0 − √ 2E_{xy}ḡ_− 0 0 0 Ē_{yy}ḡ_+ 0 E_{sxca}ḡ_+ E_s∗_{xca}ḡ_+ − √ 2E_{xy}ḡ_− 0 Ē_{zz}ḡ_+

| | | | | | | | | | | | | | |

. (2.6)

Tut g_+ = 2 cos ( π 2 √ 2k_y ) , g_− = 2i sin (π 2 √ 2k_y ) , (2.7)

ḡ_+ = 2 cos ( π 2 √ 2k_x ) , ḡ_− = 2i sin (π 2 √ 2k_x ) ; Ẽ_{xx} = E_{xx} − E_{xy}, Ẽ_{yy} = E_{xx} + E_{xy}, Ẽ_{zz} = E_{xx}, Ē_{xx} = E_{xx} + E_{xy}, Ē_{yy} = E_{xx} − E_{xy}, Ē_{zz} = E_{xx}, (2.8) E_{αb}, E_{ss}, E_s∗_{xca}, E_{sxac}, E_s∗_{xac}, E_{xx}, E_{xy} — emp˛riqn˛ parametri, znaqennffl fflkih dlffl GaAs ˛ AlAs, navedeno v tablic˛. Znaqennffl parametr˛v E_{αb} v (2.4) dlffl an˛onnih plowin, fflk˛ ‚ meıami pod˛lu m˛ı GaAs˛ AlAs vibrali fflk seredn‚ arifmetiqne v˛dpov˛dnih parametr˛v oboh ob’‚mnih mater˛ffll˛v. Zadavxi f˛ksovane znaqennffl n, energetiqniȷ spektr nadİratki viznaqa‚mo qislovo d˛fflgonal˛zac˛‚ matric˛ (2.3) v zadan˛ȷ toqc˛ k zoni Br˛llena. U c~omu vipadku vrahovano vza‚mniȷ zsuv zon GaAs ta AlAs, fflkiȷ z danih eksperimentu [13] stanovit~ 34% v˛d xirini zaboronenoÝ zoni GaAs. Na ris. 4 pokazano energetiqn˛ spektri nadİratok (GaAs)_n/(AlAs)_n uzdovı visokosimetriqnih naprfflmk˛v zoni Br˛llena.

Osk˛l~ki p˛d qas rozrahunk˛v optiqnih harakteristik osnovnu rol~ v˛d˛grat~ naȷniıq˛ p˛dzoni zoni prov˛dnosti ta verhn˛ valentn˛ p˛dzoni, to osnovnu uvagu zvertali na poloıennffl same cih zon zaleıno v˛d k˛l~kosti xar˛v u nadİratc˛. Na ris. 5 pokazano c˛ zaleınost˛ v toqkah Γ, X_z ta X_{x,y} = (X_x, X_y) zoni Br˛llena.

Z anal˛zu veliqin vlasnih vektor˛v sekulfflrnih matric~ u zadanih toqkah viznaqeno, wo r˛ven~ X_{x,y} spektra nadİratki formu‚t~sffl v osnovnomu X_x– ta X_y–stanami ob’‚mnogo AlAs. Dv˛ ˛nx˛ p˛dzoni (Γ_c˛ X_z) formut~sffl fflk stanami odnogo, tak ˛ stanami ˛nxogo nap˛vprov˛dnika. Zokrema, osnovniȷ vnesok u r˛ven~ X_z nadİratki roblfflt~ X_z–stani ob’‚mnogo AlAs, tod˛ fflk vnesok stan˛v Γ ob’‚mnogo GaAs ‚ neznaqnim. Dlffl r˛vnffl Γ_c nadİratki situac˛ffl ˛nxa: osnovniȷ vnesok u n~ogo roblfflt~ Γ–stani ob’‚mnogo GaAs. Cffl zakonom˛rn˛st~ ‚ vifflvom v˛domogo Γ_c–X_z zm˛xuvannffl zon p˛d qas utvorennffl nadİratki [2]. Vza‚mne rozm˛wennffl cih p˛dzon, a v˛dpov˛dno, ˛ harakter kra zoni prov˛dnosti nadİratki sutt‚vo zaleıit~ v˛d tovwini xar˛v. Pereh˛d m˛ı nadİratkami I ta II rodu, koli Γ_c ˛ X_z m˛nfflt~sffl m˛scfflmi, buva‚ pri n ∼ 9 (za defflkimi l˛teraturnimi danimi pri n ∼ 12). Kr˛m togo, pri n < 6 naȷniıqo ‚ p˛dzona X_{x,y} nadİratki. Valentna zona nadİratki formu‚t~sffl v osnovnomu Γ_v-stanami GaAs.

Ris. 4. Energetiqniȷ spektr nadİratok: a — (GaAs)2/(AlAs)2; b — (GaAs)6/(AlAs)6.

Kriv˛ Γ ˛ X_{x,y} na ris. 6 v˛dpov˛dat~ poved˛nc˛ xirini zaboronenoÝ zoni v toqkah Γ ˛ X_{x,y} nadİratki.

Ris. 5. Naȷniıq˛ energetiqn˛ p˛dzoni prov˛dnosti ta kraȷ valentnoÝ zoni nadİratok (GaAs)n/(AlAs)n.

Ris. 6. Xirina zaboronenoÝ zoni nadİratok (GaAs)n/(AlAs)n u toqkah Γ ˛ X zaleıno v˛d k˛l~kosti xar˛v: □ — eksperimental~n˛ dan˛ [10]; ♦ — rozrahunok metodom psevdopotenc˛ffllu [3]; ▲, ■ — nax˛ rozrahunki.

Ris. 7. D˛elektriqna pronikn˛st~ ε2(ω) nadİratok (GaAs)n/(AlAs)n.

Na ris. 6 pokazano takoı xirinu zaboronenoÝ zoni, viznaqenu metodom psevdopotenc˛ffllu [3], ta ekperimental~n˛ dan˛ [10].

Qastotnu zaleın˛st~ ε_2(ω) dlffl nadİratok obqislvali za sp˛vv˛dnoxennfflm (1.3). P˛dsumovuvannffl za ν, c vikonuvali za valentnimi m˛n˛zonami ta za m˛n˛zonami prov˛dnosti, za k — v meıah zoni Br˛llena nadİratki. Rezul~tati rozrahunku dlffl nadİratok z n = 2 ta n = 6 pokazan˛ na ris. 7.

U rezul~tat˛ rozbittffl energetiqnih zon ob’‚mnih mater˛ffll˛v p˛d qas utvorennffl nadİratok na zaleınost˛ ε_2(ω) z’fflvlffl‚t~sffl nizka dodatkovih p˛k˛v. Osoblivo ce pom˛tno dlffl NŢ z n = 2. Zokrema, p˛k v oblast˛ 4.8 eV rozbiva‚t~sffl na dva p˛ki, wo v˛dpov˛da‚ rozbitt verhn~oÝ valentnoÝ zoni vzdovı naprfflmku Δ ob’‚mnoÝ zoni Br˛llena na m˛n˛zoni vzdovı naprfflmku Γ̄X̄ zoni Br˛llena nadİratki (ris. 4, a). Z˛ zb˛l~xennfflm k˛l~kosti xar˛v k˛l~k˛st~ m˛n˛zon zb˛l~- xu‚t~sffl (ris. 4, b) ˛ na zaleınost˛ ε_2(ω) p˛ki zlivat~sffl v suc˛l~nu krivu z maksimumom, energetiqne poloıennffl fflkogo bliz~ke do analog˛qnih maksimum˛v u ε_2(ω) GaAs ˛ AlAs.

[1] A. Herman Moriak, Poluprovodnikovye sverhrexetki (Mir, Moskva, 1989).

[2] Yan-Ten Lu and L. J. Sham, Phys. Rev. B 40, 5567 (1989).

[3] J. H. Yee, G. H. Khanaka, W. T. White, W. J. Orvis, Phys. Status Solidi B 180, 135 (1993).

[4] S. Frogen, D. M. Wood, A. Zunger, Phys. Rev. B 37, 6893 (1988).

[5] C. Tserbak, H. M. Polotoglou, G. Theodorou, Phys. Rev.

B 47, 7104 (1993).

[6] D. L. Smith, C. Mailhiot, Phys. Rev. B 33, 8345 (1986). [7] U.Harrison, ~lektronnaffl struktura i svoȷstva tverdyh tel, T.1 (Mir, Moskva, 1983).

[8] P. Vogl, H. P. Hjalmarson, J. D. Dow, J. Phys. Chem.

Solids 44, 365 (1983).

[9] J. R. Chelichovsky, M. L. Cohen, Phys. Rev. B 14, 556 (1976).

[10] A. Inshibashi, Y. Mori, M. Itabashi, N. Watanabe, J. Appl. Phys. 58, 2691 (1985).

[11] V. I. Gavrilenko, A. M. Grehov, D. V. Korbutfflk, V. G. Litovqenko, Optiqeskie svoȷstva poluprovodnikov (Naukova dumka, KiÝv, 1987).

[12] F.Bassani, Dı.P.Parroviqini, ~lektronnye sostofflniffl i optiqeskie perehody v tverdyh telah (Nauka, Moskva, 1982).

[13] Landolt-Bornstein: Numerical Data And Functional Relationships in Science and Technology (New Series)/E. by O. Madelung (Springer-Verlag, Berlin, 1987), Vol.III/22a, pp.63, 82.

ENERGY SPECTRUM AND OPTICAL PROPERTIES OF THE SHORT-PERIOD GaAs/AlAs SUPERLATTICES

S. Melnychuk, V. Studenets, I. Yuriychuk Chernivtsi State University, 2 Kotsyubynskii Str., Chernivtsi, UA–274012, Ukraine

The energy spectrum and frequency dependence of the dielectric permittivity ε2(ω) for the GaAs and AlAs semiconductors have been calculated in the framework of the sp^3s^∗ model. The same model is used for the calculating the of energy spectrum of the GaAs/AlAs superlattices with equal number of GaAs and AlAs layers. The contribution of the original materials to the superlattice spectrum formation and its variation with the number of superlattice layers have been analyzed. The energy band gap of these superlattices was compared with the experimental data and calculations of other authors. The peculiarities of ε2(ω) for the superlattices with a varying number of layers have been also investigated.