ȷURNAL F�ZIQNIH DOSL�DȷEN^ t. 4, ˝ (2000) s. 448–453

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 4, No. (2000) p. 448–453

OSOBLIVOSTI ZONNOÕ STRUKTURI NADŢRATOK TIPU (CdTe)_m/(Cd_{1−x}Mn_xTe)_n

S. V. Mel~niquk, . M. Mihaȷlevs~kiȷ, I. M. “riȷquk Qernivec~kiȷ derıavniȷ universitet imeni “riffl Fed~koviqa, vul. Kocbins~kogo, 2, Qernivci, 58012, UkraÝna (Otrimano 19 s˛qnffl 2000 r.; v ostatoqnomu viglffld˛ — 14 qervnffl 2000 r.)

Teoretiqno rozrahovana zonna struktura nadİratok [100] (CdTe)m/(Cd1−x Mnx Te)n zaleıno vid tovwini napivprovidnikovih xariv CdTe i Cd1−x Mnx Te ta koncentraciÝ magnetnoÝ komponenti. Rozrahunki provedeni v ramkah metodu sil~nogo zv’fflzku, bazis fflkogo vklqa‚ s–, p–orbitali koınogo atoma ta d–orbitali kationa. Proanalizovano vnesok u formuvannffl ener- İetiqnogo spektra nadİratki 3d–staniv Mn v porivnfflnni z vidpovidnim vneskom u vipadku ob’‚mnogo Cd1−x Mnx Te. Pokazano, wo nadİratka na osnovi napivmagnetnogo Cd1−x Mnx Te z neveliko tovwino xaru CdTe ‚ napivprovidnikovim materiffllom z podibnimi do ob’‚mnogo Cd1−x Mnx Te magnetnimi vlastivostfflmi, ale z˛ skladnixo zaleınist xirini zaboronenoÝ zoni vid magnetnoÝ komponenti. Rezul~tati rozrahunku aprobovano pri pofflsnenni eksperimental~nogo spektra fotolminenscenciÝ v nadİratkoviȷ strukturi na osnovi Cd1−x Mnx Te.

Klqov˛ slova: zonna struktura, napivmagnetniȷ napivprovidnik, nadİratka.

PACS number(s): 73.20.Dx, 78.66.Hf

I. VSTUP

Nadİratki na osnovi napivmagnetnogo napivprovidnika Cd_{1−x}Mn_xTe viklikat~ ostannim qasom znaqniȷ interes u doslidnikiv [1,2]. Zavdfflki magnetniȷ komponenti taki geterostrukturi mat~ unikal~ni optiqni ȷ magnetni vlastivosti, a same, anomal~no velike ze‚manivs~ke rozweplennffl, gigants~ke faradeÝvs~ke povertannffl plowini polfflrizaciÝ svitla ta in. [3]. Osoblivist napivmagnetnogo napivprovidnika Cd_{1−x}Mn_xTe ‚ moılivist~ koriİuvati xirinu ȷogo zaboronenoÝ zoni fflk umistom magnetnoÝ komponenti, tak i magnetnim polem. Dlffl nadİratok tipu (CdTe)_m/(Cd_{1−x}Mn_xTe)_n z’fflvlffl‚t~sffl we dekil~ka stupeniv vil~nosti pri keruvanni xirino zaboronenoÝ zoni, pov’fflzanih z ÝÝ zaleınist vid tovwini napivprovidnikovih xariv, fflki skladat~ nad- İratku. Nezvaıaqi na te, wo taki geterostrukturi dosit~ xiroko eksperimental~no doslidıut~sffl, Ýhn˛ȷ enerİetiqniȷ spektr i, osoblivo, spektr korotkoperiodnih nadİratok (n, m < 10) vivqeniȷ nedostatn~o.

U ciȷ roboti teoretiqno vivqeno zonnu strukturu nadİratok (CdTe)_m/(Cd_{1−x}Mn_xTe)_n z naprfflmkom rostu [100] zaleıno vid geometriÝ nadİratki ta koncentraciÝ magnetnoÝ domixki. Proanal˛zovano vnesok u formuvannffl enerİetiqnogo spektra 3d–staniv Mn v porivnfflnni z vidpovidnim vneskom u vipadku ob’- ‚mnogo kristala. Rezul~tati rozrahunku aprobovano pri pofflsnenni eksperimental~nogo spektra fotolminescenciÝ nadİratki na osnovi Cd_{1−x}Mn_xTe.

Z geometriqnoÝ toqki zoru nadİratka (CdTe)_m/(Cd_{1−x}Mn_xTe)_n stanovit~ sobo sukupnist~ n atomnih plowin CdTe i m plowin Cd_{1−x}Mn_xTe, perpendikulfflrnih pevnomu kristalografiqnomu naprfflmkov˛, fflki periodiqno povtort~sffl vzdovı n~ogo z periodom nadİratki. Teoretiqniȷ pidhid dlffl rozrahunku enerİetiqnogo spektra fflk nadİratki, tak i vihidnih materifflliv bazu‚t~sffl na napivempiriqnomu metodi sil~nogo zv’fflzku, bazis fflkogo skladat~ atomni orbitali, centrovani na vuzlah kristala. U ciȷ modeli vrahovano vza‚modi til~ki miı naȷbliıqimi susidami. Model~ dozvolffl‚ oderıati real~nu zonnu strukturu po vsiȷ zoni Br˛llena kristala dlffl cilogo rffldu binarnih napivprovidnikiv grupi A^2B^6 [4], v tomu qisli i dlffl CdTe. Dlffl napivmagnetnogo napivprovidnika Cd_{1−x}Mn_xTe neobhidno vrahovuvati nafflvnist~ 3d–orbitaleȷ Mn, wo robit~ zadaqu znahodıennffl spektra netriviffll~no. Zupinimos~ spoqatku detal~nixe na rozrahunku zonnoÝ strukturi ob’‚mnogo napivmagnetnogo napivprovidnika v modeli sil~nogo zv’fflzku.

II. ZONNA STRUKTURA OB’˝MNOGO KRISTALA

Napivmagnetniȷ napivprovidnik Cd_{1−x}Mn_xTe ‚ tverdim rozqinom na osnovi spoluki zi strukturo cinkovoÝ obmanki — CdTe, u fflkomu qastina nemagnetnih kationiv zamiwena elementom perehidnoÝ grupi — Mn. Elektronna zonna struktura napivprovidnikovih spoluk ˛z magnetnimi komponentami dostatn~o povno vivqena teoretiqno ȷ eksperimental~no [5–7]. Zoni sr–tipu takih napivprovidnikiv vifflvlfflt~ povedinku, analogiqnu sr-zonam nemagnetnogo materiffllu, a magnetni 3d–elektroni Mn utvort~ zoni, wo rozweplt~sffl v rezul~tati sil~noÝ kulonivs~koÝ ta obminnoÝ vza‚modiȷ. Bil~xist~ optiqnih i magnetnih vlastivosteȷ napivmagnetnogo napivprovidnika Cd_{1−x}Mn_xTe moına pofflsniti obminno vza‚modi‚ zonnih sp–elektroniv i 3d–elektroniv, a takoı Mn–Mn–obminno vza‚modi‚ [6]. Tomu dlffl korektnogo opisu zonnogo spektra napivmagnetnogo napivprovidnika bazis gamil~tonifflna povinen vklqati s– , p–orbitali koınogo atoma ta d–orbitali kationa.

Gamil~toniffln napivmagnetnogo napivprovidnika ma‚ viglffld:

H = H_{sp} + H_d + H_{sp−d}. (1)

Tut H_{sp} i H_{sp−d} — zviqaȷniȷ zonniȷ gamil~toniffln napivprovidnika grupi A^2B^6, do sp–bazisu fflkogo dodani kationni d–orbitali i s^∗–orbitali kationa ȷ aniona. Ostanni dozvolfflt~ korektn˛xe opisati povedinku perxoÝ zoni providnosti u visokosimetriqnih toqkah zoni Br˛llena [4]. Matriqni elementi gamil~- nonifflna H_{sp} v bazisi sil~nogo zv’fflzku viraıat~sffl qerez vidomi parametri sil~nogo zv’fflzku — E_{ss}, E_{xx}, E_{xy}, E_{ss}, E_{sapc}, E_{scpa} [4], fflki dlffl ob’‚mnih CdTe i MnTe v˛dxukuvali z analitiqnogo rozv’fflzku vidpovidnih sekulfflrnih zadaq u toqkah Γ i X zoni Brillena: E_{ss} = 1 2 ([E_Γc_1 − E_Γv_1 ]^2 − [E_{sc} − E_{sa}]^2)^{12} , E_{xx} = 1 2 ([E_Γc_{15} − E_Γv_{15} ]^2 − [E_{pc} − E_{pa}]^2)^{12} , E_{xy} = 1 2 ([E_Γc_{15} − E_Xv_5 ]^2 − [E_{sa} − E_{pc}]^2)^{12} , E_{sapc} = 1 2 ([E_{sa} + E_{pc} − 4E_Xv_1 ]^2 − [E_{sa} − E_{pc}]^2)^{12} (2) E_{scpa} = 1 2 ([E_{sc} + E_{pa} − 4E_Xv_1 ]^2 − [E_{sc} − E_{pa}]^2)^{12} ,

E_{sc} + E_{sa} = E_Γc_1 + E_Γv_1 ,

E_{pc} + E_{pa} = E_Γc_{15} + E_Γv_{15} .

Znaqennffl enerİiȷ E_Γ vibirali z eksperimental~nih danih, a dlffl gipotetiqnogo kubiqnogo MnTe — z rezul~tativ perxoprincipnih rozrahunkiv [8]. Difflgonal~ni matriqni elementi E_{sa}, E_{sc}, E_{pa}, E_{pc} znahodili qerez vidpovidni enerİiÝ atomnih staniv [9]. Qislovi znaqennffl parametriv sil~nogo zv’fflzku dlffl CdTe i MnTe ȷ obgovorennffl metodu Ýh viboru navedeni v praci [10].

Dodanok H_d opisu‚ vnutrixn~ocentrovi obminno– korelfflciȷni efekti v napolovinu zapovneniȷ 3d– zoni, wo traktut~sffl v uzagal~neniȷ formi Motta– Gabbarda [11]:

H_d = ∑ iμσ ( ε_μn_{iμσ} + U 2 n_{iμσ} n_{iμ−σ} − J 2 ∑ ν≠μ n_{iμσ}n_{iνσ} ) . (3) Tut n_{iμσ} — qisla zapovnennffl 3d–orbitali tipu μ (μ = t_{2g}, e_g ) z˛ spinom σ na i vuzli Mn. Parametri U i J vidpovidat~ za vnutrixn~ocentrovu kulonivs~ku ȷ obminnu vza‚modiÝ. Nezvaıaqi na bagatoqastinkovu prirodu gamil~ton˛fflna (3), zonnu strukturu napivmagnetnogo napivprovidnika moına opisati v odnoelektronnomu nabliıenni, u ramkah fflkogo 3d–zoni Mn rozweplt~sffl na dvi pidzoni, niınffl z fflkih povnist zapovnena i leıit~ u glibini valentnoÝ zoni [7]. Veliqina rozweplennffl sklada‚ U_{eff} = U + 4J.

Dodanok H_{sp−d} u (1) opisu‚ vza‚modi miı spstanami zoni i 3d–stanami M n. Parametr V_{pd}, wo harakterizu‚ veliqinu p–d gibridizaciÝ, ocinvali z eksperimental~no vimirfflnoÝ konstanti obminnoÝ sp–d vza‚modiÝ: V_{pd} = 0.219 eV [12].

Elektronniȷ spektr Cd_{1−x}Mn_xTe rozrahovano v nabliıenni virtual~nogo kristala na osnovi dvoh graniqnih vipadkiv — CdTe i MnTe. Dlffl gipotetiqnogo MnTe z˛ strukturo cinkovoÝ obmanki pri viznaqenni parametriv sil~nogo zv’fflzku vikoristano rezul~tati rozrahunkiv feromagnetnoÝ fazi MnTe z perxih principiv [8]. Neobhidno rozriznfflti dva naprfflmki spinu na vuzlah MnTe: uverh — ↑ i vniz — ↓. Paramagnetnu fazu otrimu‚mo, fflkwo pripustiti, wo spini oboh ori‚ntaciȷ u vuzlah kationnoÝ İratki rozpodileni vipadkovo. Pri parametrizaciÝ gamil~tonifflna paramagnetnogo MnTe ce oznaqa‚, wo neobhidno useredniti parametri sil~nogo zv’fflzku dlffl dvoh moılivih naprfflmkiv spinu. Tomu v nabliıenni virtual~nogo kristala spektr paramagnetnogo Cd_{1−x}Mn_xTe model‚t~sffl psevdoqetvirnim tverdim rozqinom Cd_{1−x}Mn↑_{x/2}Mn↓_{x/2}Te [7].

Ris. 1. Zonna struktura ta gustina elektronnih staniv napivprovidnika Cd1−x Mnx Te, x = 0.24.

Veliqina vnutrixn~ocentrovogo efektivnogo rozweplennffl U_{eff} , fflka zada‚ poloıennffl zapovnenih i nezapovnenih 3d–staniv Mn, ‚ viznaqal~no pri parametrizaciÝ gamil~tonifflna (2). Doslidıennffl sinhro-

S. V. MEL^NIQUK, . M. MIHA„LEVS^KI„, I. M. “RI„QUK

tronnogo viprominvannffl ȷ fotoemisiȷnoÝ spektroskopiÝ v Cd_{1−x}Mn_xTe svidqat~, wo zona zapovnenih 3d–staniv roztaxovana na 3.4 eV niıqe v˛d kra valentnoÝ zoni napivprovidnika E_v [6,7]. Vivqennfflm ul~trafioletovoÝ fotoemisiÝ ˛z zoni providnosti v Cd_{1−x}Mn_xTe vstanovleno, wo veliqina efektivnogo rozweplennffl znahodit~sffl v meıah U_{eff} = 7.0±0.2 eV [12]. Ce dozvolffl‚ stverdıuvati, wo zoni nezapovnenih 3d–staniv roztaxovani v d˛lfflnc˛ perxoÝ zoni providnosti priblizno na viddali 3.6 eV viwe v˛d kra valentnoÝ zoni.

Na ris. 1 zobraıeno rozrahovaniȷ z otrimanimi parametrami zonniȷ spektr napivmagnetnogo Cd_{1−x}Mn_xTe pri x = 0.24, a takoı gustina elektronnih staniv kristala. Gustina elektronnih staniv rozrahovuvana inteİruvannfflm za zono Br˛llena metodom speciffll~nih toqok [14,15]. Parciffll~niȷ vnesok u gustinu 3d–staniv Mn pokazaniȷ punktirno lini‚. k vidno z malnka, niıqe v˛d kra valentnoÝ zoni v d˛lfflnc˛ miı −4 i −3 eV sposterigat~sffl dva piki, fflki vidpovidat~ zoni zapovnenih 3d–staniv. Zona nezapovnenih staniv da‚ maksimum dewo viwe v˛d dna zoni providnosti. Vidznaqimo, wo 3d–stani roblfflt~ pomitniȷ vnesok u stani valentnoÝ zoni v d˛lfflnc˛ vid −2.5 do 0 eV. Nax˛ rozrahunki spektra napivmagnetnogo napivprovidnika zb˛gat~sffl v zagal~nih risah ˛z teoretiqnimi obqislennfflmi inxih avtoriv.

III. ZONNI„ SPEKTR NADŢRATKI

U vipadku nadİratki [100], sformovanoÝ z dvoh materifflliv z˛ strukturo cinkovoÝ obmanki, koına atomna plowina v perpendikulfflrnomu naprfflmku [100] mistit~ atomi odnogo sortu (kationi abo anioni), priqomu ci plowini qergut~sffl [13]. Nadal˛ v teoretiqnomu rozglffldi mi budemo vvaıati, wo nadİratka ‚ nenapruıeno, tobto postiȷna İratki dvoh materifflliv, wo utvort~ nadİratku, odnakova. Ce nabliıennffl dlffl nadİratok (CdTe)_m/(Cd_{1−x}Mn_xTe)_n spravedlive dlffl malih koncentraciȷ x (x < 0.3), oskil~ki riznicffl postiȷnih İratok CdTe i Cd_{1−x}Mn_xTe dlffl x = 0.3 sklada‚ veliqinu ne bil~xu v˛d 1% [5].

Viberemo sistemu koordinat, wob vis~ OZ bula sprfflmovana paralel~no naprfflmkov˛ [100], a osi OX, OY — uzdovı bazisnih vektoriv elementarnih translfflciȷ dvovimirnoÝ İratki. Rivnovaıne poloıennffl dovil~nogo atoma nadİratki strukturi viznaqa‚mo vektorom:

R(plk) = l_1a_1 + l_2a_2 + l_z a_z + τ^p_z + τ^{pk}_‖ , (4)

de a_z — vektor elementarnih translfflciȷ u naprfflmku [100], l_z numeru‚ periodi nadİratki, p numeru‚ atomni plowini v meıah periodu nadİratki (1≤ p ≤ 2(n + m)), a vektor τ^p_z zada‚ poloıennffl atomnoÝ plowini p; l_1, l_2 — cili qisla; a_1, a_2 — vektori elementarnih translfflciȷ dvovimirnoÝ İratki; vektor τ^{pk}_‖ viznaqa‚ pozici atoma k–tipu v atomniȷ plowini p useredini dvovimirnoÝ elementarnoÝ komirki (k = 1, 2).

Vlasni funkciÝ kristala harakterizut~sffl vektorom k, wo leıit~ u meıah zoni Br˛llena nad- İratki. U modeli sil~nogo zv’fflzku hvil~ovu funkci kristala zapisu‚mo u viglffldi liniȷnoÝ kombinaciÝ atomnih orbitaleȷ ϕ_α(r), centrovanih na vuzlah R(plk): Ψ_{ka}(r) = ∑ αp c_{αp}(ka)ϕ_α(r). (5)

Tut α probiga‚ znaqennffl s–, p–, d–, s^∗–orbitaleȷ kationa i s–, p–, s^∗–orbitaleȷ aniona. Zapisuqi gamil~- toniffln (1) u bazisi (5), oderıu‚mo sekulfflrnu matric dlffl rozrahunku elektronnogo spektra nadİratki: |H_{αp,α}′_p′ (ka) − Eδ_{ij} | = 0. (6) Matricffl (6) ma‚ bloqnu strukturu. Kil~kist~ blokiv i vidpovidno rozmirnist~ matrici (6) zaleıat~ vid tovwini napivprovidnikovih xariv, fflki skladat~ nad- İratku, tobto vid qisel m i n. Zagal~na struktura sekulfflrnoÝ matrici podana v tablici 1.

N(a_1, a_1) N(a_1, c_1) 0 0 ... 0 N(a_1, c_{2(n+m)})

N(c_1, a_1) N(c_1, c_1) N(c_1, a_2) 0 ... 0 0

0 N(a_2, c_1) N(a_2, a_2) N(a_2, c_2) ... 0 0

0 0 ... ... ... 0 0

... ... ... ... ... ... ...

... ... ... ... ... ... ...

N(c_{2(n+m)}, a_1) 0 0 0 ... N(c_{2(n+m)}, a_{2(n+m)−1}) N(c_{2(n+m)}, ...)

Tablicffl 1. Ctruktura sekulfflrnoÝ matrici nadİratki.

Viglffld blokiv N(bI, b^′J) (1 ≤ I, J ≤ 2(n + m)) gamil~tonovoÝ matrici ȷ vidpovidne obgovorennffl navedeni v prac˛ [16], tut zrobimo lixe defflki zauvaıennffl. Z oglffldu na vza‚modi til~ki z naȷbliıqimi susidami nenul~ovimi ‚ lixe bloki z I = J, J ± 1, tomu matricffl ma‚ striqkovu strukturu. Cikliqni kraȷovi umovi zumovlt~ pofflvu takoı nenul~ovih blokiv N(s_{2(n+m)}, a_1), N(a_{2(n+m)}, c_1). Matriqni elementi matric~ N(bI, b^′J), wo vidpovidat~ vza‚modifflm useredini napivprovidnikovih xariv, viraıat~sffl qerez parametri sil~nogo zv’fflzku vidpovidnogo ob’‚mnogo napivprovidnika. Na granicfflh rozdilu matriqni elementi vibrano fflk seredn‚ arifmetiqne vidpovidnih veliqin ob’‚mnih napivprovidnikiv. U difflgonal~- nih blokah riznih napivprovidnikiv neobhidno vrahuvati zsuv zon ΔE_v, wo ma‚ misce vnaslidok nafflvnosti granici rozdilu dvoh kristaliv. Veliqinu zsuvu zon nadİratki (CdTe)_m/(Cd_{1−x}Mn_xTe)_n vibrano tak, wob pri n,m → ∞ vona zb˛galasffl z eksperimental~- nim znaqennfflm ΔE_v = 0.100 meV [17]. Zauvaıimo, wo zmina c~ogo parametra v meıah vid 0 do 200 meV, fflk pokazut~ qislovi rozrahunki, ne vpliva‚ sutt‚vo na spektr nadİratki, osoblivo ce stosu‚t~sffl xirini zaboronenoÝ zoni.

Ris. 2. Zonna struktura ta gustina elektronnih staniv nadİratki [100] (CdTe)10/(Cd0.76 Mn0.24 Te)16. Na vstavci zobraıeno popereqniȷ pereriz zoni Br˛llena nadİratki pri kz =0.

Enerİetiqniȷ spektr nadİratki pri pevnomu znaqenni hvil~ovogo vektora k otrimu‚mo v rezul~- tati difflgonalizaciÝ sekulfflrnoÝ matrici (6). Na ris. 2, fflk priklad, zobraıeno spektr nadİratki [100] (CdTe)_m/(Cd_{1−x}Mn_xTe)_n, period fflkoÝ mistit~ 10 xariv CdTe i 16 xariv Cd_{1−x}Mn_xTe. Rezul~tati rozrahunku podano vzdovı defflkih visokosimetriqnih naprfflmkiv zoni Br˛llena nadİratki. Na ris. 2 takoı navedena povna gustina staniv nadİratki ta parciffll~niȷ vnesok u neÝ 3d–staniv Mn (punktirna liniffl). Spektr ma‚ skladnu strukturu z harakternimi mini–zonami, fflki vinikat~ u rezul~tati “skladannffl” v naprfflmku rostu nadİratki zon vidpovidnih ob’‚mnih kristaliv. Na risunku moına qitko vidiliti grupu rivniv, wo vidpovidat~ 3d–stanam Mn. Zona zapovnenih staniv, fflk i v ob’‚mnomu Cd_{1−x}Mn_xTe (ris. 1), roztaxovana v glibini valentnoÝ zoni E_v = −3.4 eV, a zona nezapovnenih staniv — u zoni providnosti (∼3.4 eV). Vidznaqimo, wo enerİetiqne poloıennffl zon porivnfflno z vidpovidnim roztaxuvannfflm zon v ob’‚mnomu Cd_{1−x}Mn_xTe ne zazna‚ pomitnih zmin. Analiz parciffll~nih gustin dozvolffl‚ vstanoviti vpliv 3d–staniv Mn na formuvannffl mini–zon nadİratki. k vidno, vnesok 3d–staniv Mn u mini– zoni, fflk valentnoÝ, tak i zoni providnosti, neznaqniȷ, tomu moına stverdıuvati, wo voni formut~sffl, v osnovnomu, s–, p–stanami dvoh napivprovidnikiv. Analogiqni visnovki spravedlivi i dlffl spektra ob’‚mnogo Cd_{1−x}Mn_xTe ta spektra ideal~noÝ poverhni kristala Cd_{1−x}Mn_xTe [18], hoqa v ostannih dvoh vipadkah, a osoblivo u vipadku ideal~noÝ poverhni, 3d–stani dat~ pomitnixiȷ vnesok u zoni. Vidznaqimo takoı, wo zoni nezapovnenih staniv roztaxovani na bil~xiȷ vidstani vglib zoni providnosti porivnfflno z˛ spektrom ideal~noÝ poverhni Cd_{1−x}Mn_xTe [18], de dlffl hvil~ovih vektor˛v na kra zoni Br˛llena voni moıut~ nav˛t~ znahoditis~ u zaboronenomu prom˛ıku. Tak˛ osoblivosti spektra spravedlivi i dlffl nadİratok z inxo kil~kist xariv m, n ta inxogo skladu, v tomu qisli i dlffl korotkoperiodnih nadİratok.

Ris. 3. Xirina zaboronenoÝ zoni nadİratok (CdTe)m/(Cd1−x Mnx Te)n, x = 0.24 zaleıno vid tovwini napivprovidnikovih xariv: 1 – (CdTe)n/(Cd1−x Mnx Te)10; 2 – (CdTe)n/(Cd1−x Mnx Te)6; 3 – (CdTe)n/(Cd1−xMnx Te)2; 4 – (CdTe)2/(Cd1−x Mnx Te)n; 5 – (CdTe)6/(Cd1−x Mnx Te)n; 6 – (CdTe)10/(Cd1−x Mnx Te)n.

ZnaqnoÝ zmini, zaleıno vid veliqini x i tovwini napivprovidnikovih xariv, wo utvort~ nadİratku, zazna‚ xirina zaboronenoÝ zoni E_g. Na ris. 3 zobraıena zaleınist~ xirini zaboronenoÝ zoni nadİratki

S. V. MEL^NIQUK, . M. MIHA„LEVS^KI„, I. M. “RI„QUK

vid kil~kosti napivprovidnikovih xariv v intervali enerİiȷ vid 1.61 eV (rozrahovana veliqina xirini zaboronenoÝ zoni E_g v modeli sil~nogo zv’fflzku dlffl CdTe) do 1.93 eV (rozrahovana E_g dlffl Cd_{1−x}Mn_xTe, x = 0.24). Na ris. 4 cffl zaleınist~ zobraıena dlffl riznogo skladu napivmagnetnogo napivprovidnika Cd_{1−x}Mn_xTe u vipadku simetriqnih nadİratok (m = n). Xirina zaboronenoÝ zoni dlffl korotkoperiodiqnih nadİratok sutt‚vo zaleıit~ vid kil~kosti xariv. Priqomu z˛ zmino kil~kosti xariv CdTe (krivi 1,2,3) E_g zmin‚t~sffl rizk˛xe, niı pri zmini kil~kosti xariv Cd_{1−x}Mn_xTe (krivi 4,5,6). Z˛ zbil~xennfflm tovwini CdTe E_g nabliıa‚t~sffl do svogo znaqennffl v ob’‚mnomu materifflli — 1.61 eV.

Ris. 4. Xirina zaboronenoÝ zoni simetriqnih nadİratok (CdTe)n/(Cd1−x Mnx Te)n z rizno koncentraci‚ magnetnoÝ komponenti zaleıno vid tovwini napivprovidnikovih xariv: 1 — x = 0.10; 2 — x = 0.24; 3 — x = 0.50.

Ris. 5. Xirina zaboronenoÝ zoni nadİratki (CdTe)m/(Cd1−x Mnx Te)n zaleıno vid koncentraciÝ magnetnoÝ komponenti dlffl riznih tovwin xariv CdTe: 1 — ob’‚mniȷ Cd1−xMnx Te; 2 — m = 4, n = 16; 3 — m = 6, n = 16; 4 — m = 10, n = 16.

Na ris. 5 navedeno zaleınist~ E_g vid koncentraciÝ

Mn dlffl nadİratki, xar napivmagnetnogo materiffllu fflkoÝ ‚ dosit~ velikoÝ tovwini m = 16. Podano dekil~ka zaleınosteȷ dlffl riznoÝ tovwini xaru CdTe, a takoı pri ȷogo vidsutnosti, tobto dlffl ob’‚mnogo Cd_{1−x}Mn_xTe. Xirina zaboronenoÝ zoni nadİratok, na vidminu vid xirini zoni ob’‚mnogo Cd_{1−x}Mn_xTe, neliniȷno zaleıit~ vid x, i ce osoblivo vaılivo dlffl nadİratok z velikim n > 10. Vidznaqimo takoı, wo v ostann~omu vipadku xirina zoni pri x > 0.3 praktiqno peresta‚ zaleıati vid koncentraciÝ Mn.

Takim qinom, nadİratka na osnovi napivmagnetnogo Cd_{1−x}Mn_xTe z pevno neveliko kil~kist xariv CdTe ‚ napivprovidnikovim materiffllom z podibnimi do ob’‚mnogo Cd_{1−x}Mn_xTe magnetnimi vlastivostfflmi (osk˛l~ki ostanni zumovleni roztaxuvannfflm 3d–zon, wo minfflt~sffl neznaqno), ale z˛ skladnixo zaleınist xirini zaboronenoÝ zoni vid magnetnoÝ komponenti.

Ris. 6. Eksperimental~niȷ spektr fotolminescenciÝ nadİratki (CdTe)10/(Cd1−x Mnx Te)16, x = 0.24 [17]. Strilkami vkazano rozrahovani vidnosni enerİetiqni viddali mini–zon nadİratki v toqci Γ zoni Br˛llena.

U prac˛ [17] doslidıeno eksitonnu fotolm˛nescenci v nadİratkovih strukturah tipu (CdTe)_m/(Cd_{1−x}Mn_xTe)_n. Spektr fotolminescenciÝ nadİratki (CdTe)_{10}/(Cd_{0.76}Mn_{0.24}Te)_{16} pri T = 2 K navedeno na ris. 6, de v intervali enerİiȷ 1.6–2.1 eV sposterigat~sffl qotiri piki, perxiȷ z fflkih — pri 1.685 eV. Inxi tri piki roztaxovani wodo perxogo vidpovidno na 55 meV, 240 meV, 305 meV. Eksperimental~n˛ piki moına z˛staviti z toqnist do ener- İiÝ zv’fflzku eksitona z perehodami v toqci Γ zoni Br˛llena z kra zoni providnosti na rffld mini–zon valentnoÝ zoni. Perxiȷ pik vidpovida‚, oqevidno, perehodam ˛z kra zoni providnosti na grupu rivniv nadİratki, wo formu‚ kraȷ valentnoÝ zoni. Rozrahovana xirina zaboronenoÝ zoni nadİratki (CdTe)_{10}/(Cd_{0.76}Mn_{0.24}Te)_{16} sklada‚ 1.65 eV, wo vidriznffl‚t~sffl vid poloıennffl perxogo pika na veliqinu porffldku enerİiÝ zv’fflzku eksitona. Nastupni piki na ris. 6 moına traktuvati fflk perehodi na grupi rivniv, wo utvort~ perxi mini–zoni nadİratki (ris. 2). U toqci Γ ci mini–zoni roztaxovani niıqe v˛d kra valentnoÝ zoni na veliqinu 55 meV, 230 meV, 330 meV vidpovidno, wo nepogano korel‚ z eksperimental~- nim poloıennfflm pikiv. Ctrilkami na ris. 6 mi vkazali vidnosne poloıennffl perxih mini–zon nadİratki (po‚dnavxi poloıennffl perxoÝ strilki z perxim eksperimental~nim pikom).

[1] W. Grieshaber, A. Haury, J. Cibert, Y. Merle d’Aubigne, A. Wasiela, J. A. Gaj, Phys. Rev. B 53, 4891 (1996).

[2] P. Chen, J. Nicholls, J. H. C. Hogg, T. Stirner, W. E. Hagston, B. Lunn, D. E. Ashenford, Phys. Rev. B 52, 4732 (1995).

[3] A. K. Bhattacharjee, G. Fishman, J. Cryst. Growth 184/185, 942 (1998).

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

Solids 44, 365 (1983).

[5] Polumagnitnye poluprovodniki (Mir, Moskva, 1992) [Perevod na russkiȷ pod red. . Furdiny, . Kosuta].

[6] B. E. Larson, K. C. Haas, H. E. Ehrenreich, A. E. Carlson, Phys. Rev. B 37, 4137 (1988).

[7] K. C. Haas, H. Ehrenreich, Acta Phys. Pol. A 73, 933 (1988).

[8] Su-Huai Wei, A. Zunger, Phys. Rev. B 35, 2340, (1987). [9] U. Harrison, ~lektronnaffl struktura i svoȷstva tvedyh tel (Mir, Moskva, 1983).

[10] S. V. Mel~niquk, . M. Mihaȷlevskiȷ, I. M. Rarenko, I. M. “riȷquk, Nauk. visn. Qernivec~kogo un-tu, fizika, vip. 29, 39 (1998).

[11] J. Masek, B. Velicky, V. Janis, J. Phys. C 20, 59 (1987). [12] M. Taniguchi, K. Mimura, H. Sato, J. Harada, K. Miyazaki, H. Namatame, Y. Ueda, Phys. Rev. B 51, 6932 (1995).

[13] F. Behxtedt, R. Enderlaȷn, Poverhnosti i granicy razdela poluprovodnikov (Mir, Moskva, 1990).

[14] D. J. Chadi, M. L. Cohen, Phys. Rev. B 8, 5747, (1973). [15] Y. R. Ren, J. D. Dow, J. Shen, Phys. Rev. B 38, 10677, (1988).

[16] S. V. Mel~niquk, V. I. Studenec~, I. M. “riȷquk, ”urn. fiz. dosl. 1, 570 (1997).

[17] S. K. Chang, A. V. Nurmikko, J. W. Wu, L. A. Kolodzievski, R. L. Gunshor, Phys. Rev. B 37, 1191 (1988).

[18] S. V. Mel~niquk, . M. Mihaȷlevskiȷ, I. M. Rarenko, I. M. “riȷquk, Nauk. visn. Qernivec~kogo un-tu, fizika, vip. 40, 30 (1998).

PECULIARITIES OF THE (CdTe)m/(Cd1−x MnxTe)n SUPERLATTICES BAND STRUCTURE

S. V. Melnichyk, Y. M. Mykhailevsky, I. M. Yurijchuk Chernivtsi State University 2 Kotsyubynski str., Chernivtsi, UA–58012, Ukraine E–mail: microel@chdu.cv.ua

The band structure of the [100] (CdTe)m/(Cd1−x Mnx Te)n superlattices is calculated theoretically depending on the semiconductor CdTe and Cd1−x Mnx Te layers width and magnetic component concentration. Calculations are carried out within semiempirical tight–binding method, which includes s–, p–orbitals of each atom and cation d–orbitals. The Mn 3d–states contribution to the formation of the superlattice energy spectrum is analyzed and compared with the corresponding contribution in the case of bulk Cd1−xMnx Te. It is shown that a superlattice on the base of the diluted magnetic semiconductor Cd1−x Mnx Te with a small width of CdTe layers is a semiconductor material with the similar magnetic properties but with a more complicated dependence of the crystal forbidden band gap on the magnetic component concentration. The results of band structure calculations are used for explaining the experimental photoluminescence spectrum of a superlattice based on Cd1−x Mnx Te.